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A inteligéncia artificial (1A) assumiu um papel cada vez mais significativo nos campos da
fisica e da quimica, avancando na descoberta de materiais, prevendo propriedades e
otimizando procedimentos cientificos. Este artigo examina as aplicagdes da IA em
diversos campos, destacando suas contribuicGes significativas para a pesquisa e 0
desenvolvimento cientifico.
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INTRODUCAO

Em comparacgéo com 2013, prevé-se que a
quantidade de dados criados globalmente em 2020
aumentara seis vezes. E Obvio que existe a
necessidade de armazenar, computar, gerenciar e
analisar esses enormes volumes de dados em taxas
nunca antes vistas. A inteligéncia artificial (1A) é util
nessa situacéo.

Como a IA pode ser usada nas ciéncias
(fisica e quimica). Veremos como a | A pode acelerar
0 desenvolvimento de novos medicamentos, prever
as qualidades dos materiais e melhorar os
procedimentos de pesquisa cientifica. Também
veremos algumas instancias do mundo real disso em
acao,incluindo asde quimica computacional, ciéncia
de materiais e outros campos.

A influéncia da inteligéncia artificial (1A),
uma das tecnologias mais revolucionarias do nosso
tempo, na ciéncia e na tecnologia esta se tornando
cada vez mais clara. A 1A tem sido essencial no
avanco da descoberta de materiais, na previsao de
qualidades quimicas e fisicas e na simplificacdo de
procedimentos cientificos nasareasde quimica, fisica
e tecnologia.

Encontrar novos materiais com certas
propriedades é uma tarefa dificil e demorada. Mas a
IA mudou completamente esse setor ao possibilitar a
triagem rdpida de milhares de compostos para
aqueles com as qualidades necessarias. Uma 1A
examina grandes quantidades de dados usando
técnicas de aprendizado de maquina para encontrar
padrBes e conexfes entre estruturas quimicas e
qualidades desejadas. Isso acelera muito o processo

de encontrar novos materiais que tenham uso em
varios campos, incluindo energia, eletronica e
medicina.

Para prever qualidades quimicas e fisicas, a
IA tem sido usada. Os modelos de aprendizado de
magquina podem prever atributos como energia de
ligacdo, solubilidade e condutividade térmica com
precisdo, pois sao treinados em dados experimentais.
O tempo e o dinheiro que seriam necessarios para
pesquisas laboratoriais abrangentes sdo
economizados gragas a essas garantias, que sdo de
grande valor para os cientistas. Além disso, a 1A
permite uma abordagem mais completa, levando em
consideragdo varios fatores e relacionamentos
intrincados que as vezes sdo perdidos nas avaliacGes
analiticas.

A 1A também pode ser usada para agilizar
procedimentos cientificos. Uma I A pode determinara
temperatura, pressao e concentracdo de reagente
ideais para processos quimicos e fisicos usando
algoritmos de otimizagéo, otimizando a eficiéncia e
reduzindo subprodutos externos. Como
consequéncia, 0s processos tornam-se mais eficazes,
utilizando menos recursos e com menor impacto
ambiental negativo.

No entanto, apesar dos avangos
significativos, o uso de IA em quimica, fisica e
tecnologia também apresenta desvantagens e
obstaculos. Para garantir o0 sucesso desses
aplicativos, as preocupagbes com o calibre e a
acessibilidade dos conjuntos de dados, a
interpretabilidade dos modelos de IA e a necessidade
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de uma infraestrutura de computacdo suficiente
devem ser resolvidas.

MATERIAL E METODOS

1. PREVISAO DAS PROPRIEDADES
DO MATERIAL

O ambiente fisico em que vivemos é composto
por uma grande variedade de materiais. Exemplos
incluem biomassa, metais, polimeros e proteinas.
Mas, independentemente do material, os cientistas
estdo interessados em como ele respondera a
diferentes fatores ambientais, como calor, luz e
estresse mecénico.

Figura 1. Poligonos de Referencia Quimica
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Fig. 1: Esta imagem gerada por computador exibe
uma colecdo de poligonos em varios matizes, cada
um representando um determinado elemento
quimico.

As previsGes baseadas em inteligéncia
artificial das caracteristicas dos materiais estdo
ganhando cadavez mais interesse dos cientistas. Foto
de Thomas Bresson

Os cientistas empregam ciéncia
computacional de materiais e quimica computacional
para poder antecipar tais recursos. A IA tem se
mostrado uma ferramenta Util para resolver questdes
complicadas neste campo.

Quadro 1 - Método SSF

FASES ATIVIDADES

Fase | - Definicdo do | 1. definicdo da
protocolo de pesquisa estratégia de busca; 2.
consultas nas bases de
dados; 3. organizacdo
do portfélio; 4,
definicdo dos critérios

de selecdo dos
documentos; 5.
composicdo do

portfélio bibliogréfico.

Fase Il - Andlise 6. consolidacdo dos
dados obtidos na
primeira fase,
destrinchamento  dos
resultados obtidos,
analise bibliométricas
das publicacGes.

Fase Il - Sintese 7. sintese e
sistematizacao dos
dados e conhecimentos
mais relevantes obtidos
a partir da analise
documental.

Fase IV - Escrever 8. redacdo do trabalho.

Fonte: A autora (2021) a partir de (FERENHOF e
FERNANDES, 2016).

2. PREVISAO ~ DE
CARACTERISTICAS QUIMICAS E
FISICAS

A inteligéncia artificial tem se mostrado
uma ferramenta potente para prever caracteristicas
quimicase fisicas, o que pode acelerar a descoberta e
criacdo de novos materiais. Esse método analisa
conjuntos de dados massivos, encontra tendéncias e
faz previsdes precisas sobre as caracteristicas dos
compostos usando algoritmos de aprendizado de
maquina e redes neurais.

A previsdo de parametros quimicos,
incluindo  energia de ligacdo, solubilidade,
reatividade quimica e propriedades espectroscdpicas,
é um dos maiores problemas em quimica e fisica.
Para resolver essas dificuldades, a 1A tem sido usada
para fornecer uma previsdo rapida e precisa desses
atributos com base em estruturas quimicas e
caracteristicas moleculares.

Maquinas de vetor de suporte (SVM), redes
neurais convolucionais (CNN) e redes neurais
recorrentes (RNN), entre outros algoritmos de
aprendizado de maquina, tém sido extensivamente
empregadas para prever caracteristicas quimicas.
Esses algoritmos podem aprender a conex&o entre as
caracteristicas moleculares e as qualidades quimicas
desejadas, pois foram treinados em conjuntos de
dados que contém detalhes sobre estruturas quimicas
e propriedades correspondentes.

As caracteristicas fisicas dos materiais,
incluindo condutividade elétrica, indice de refracéo,
temperatura de fusdo e dureza, também foram
previstas usando IA. Para a criagdo de materiais com
usos especializados, essas caracteristicas sao
essenciais. Um método eficaz para escolher e projetar
materiais com atributos desejaveis é possibilitado
pela 1A, que permite a identificacdo de relacGes
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complexas entre as estruturas dos materiais e suas
propriedades fisicas.

A melhoria das propriedades quimicas e
fisicas pelo uso de | A tem vérias aplicagfes praticas.
Por exemplo, na industria farmacéutica, as
propriedades moleculares podem ser utilizadas para
identificar compostos promissores com potencial
atividade terapéutica, acelerando a descoberta de
novos medicamentos. A presenca de propriedades
fisicas na indlstria de materiais permite o
desenvolvimento de materiais com propriedades
especificas para aplicacfes em eletrbnica, energia,
catalise e muitos outros campos.

3. OTIMI’ZAQAO DE PROCESSOS
CIENTIFICOS

A otimizagdo de processos cientificos é uma area
em que a inteligéncia artificial tem desempenhado
um papel critico na quimica e na fisica. Essa
abordagem emprega técnicas avancadas de A para
melhorar a eficiéncia, precisdo e velocidade de
processos cientificos, como simulacdes
computacionais, modelagem molecular e anélise de
dados.

Na quimica e na fisica, a inteligéncia artificial
tem desempenhado um papelcritico na otimizacao de
processos cientificos. Abordagens avangadas de 1A
sdo usadas nesta abordagem para aumentar a
eficiéncia, precisdo e velocidade de procedimentos
cientificos, como simula¢Ges de computador,
modelagem molecular e analise de dados.

No que concerne aos Chatbots baseados em IA,
utilizam o Processamento de Linguagem Natural para
fazer recomendacdes, responder a perguntas, e
executar acdes (BARROS; GUERREIRO, 2019;
CHEN; CHEN; LIN, 2020).

A simulacdo por computador é um uso
fundamental da IA para melhorar os procedimentos
cientificos. Algoritmos de IA, com sua capacidade de
analisar grandes quantidades de dados e executar
célculos, podem acelerar simulagdes de computador
complicadas, permitindo que testes virtuais sejam
feitos em muito menos tempo do que as abordagens
tradicionais. Isso é particularmente significativo em
disciplinas como a quimica quantica, onde as
simulagbes sdo computacionalmente complexas e
precisam de uma grande quantidade de poder
computacional.

4. DESAFIOS E CONSIDERACOES
ETICAS

O uso de inteligéncia artificial em quimica, fisica
e tecnologia levanta problemase preocupacoes éticas
que devem ser abordadas. Embora a IA forneca
varios beneficios e oportunidades, é vital estar ciente

dos possiveis desafios e limites relacionados a sua
aplicacdo em varios campos.

A qualidade dosdadosde treinamento é uma das
dificuldades mais dificeis. Para aprender e gerar
previsdes precisas, 0s modelos de IA dependem de
vastos conjuntos de dados. No entanto, os resultados
da 1A podem ser prejudicados se esses conjuntos de
dados forem tendenciosos, incompletos ou de baixa
qualidade. E fundamental verificar se os dados
utilizados sdo representativos, atualizados e rotulados
corretamente.

Além disso, a interpretabilidade dos modelos de
IA é um grande desafio. A medida que os algoritmos
de IA ficam mais complicados, entender e explicar
como eles fazem julgamentostorna-se cada vez mais
desafiador. Isso é especialmente crucial ao prever
qualidades quimicas e fisicas ou ao desenvolver
materiais, quando as descobertas devem ser
confidveis e validadas cientificamente. Métodos e
estratégias para aumentar a transparéncia e a
interpretabilidade dos modelos de IA estdo sendo
desenvolvidos.

Além das dificuldades tecnolégicas, questdes
éticas devem ser abordadas. A privacidade de dados é
um grande problema em quimica, fisica e tecnologia,
especialmente quando se lida com informacoes
confidenciais ou classificadas. E fundamental manter
a protecdo de dadosadequada ea conformidade com
as regras de privacidade em algumas jurisdicGes,
como o Regulamento Geral de Protecdo de Dados
(GDPR).

Outra preocupacao ética no emprego da IA é a
responsabilidade. Os resultados dos algoritmos de |A
podem ter enormes implicagcdes sociais. Como
resultado, é fundamental que os desenvolvedores,
pesquisadores e usudrios de 1A  sejam
responsabilizados por garantir justica, imparcialidade
e ndo confianga na implementacdo da tecnologia.
Para garantir que as vantagens da IA sejam
distribuidas uniformemente, é vital minimizar o viés
nos algoritmos.

Finalmente, o uso de inteligéncia artificial em
quimica, fisica e tecnologia levanta preocupacdes
tecnoldgicas, éticas e de seguranga que devem ser
abordadas. E vital garantir a qualidade dos dados de
treinamento, a interpretabilidade do modelo de 1A, a
privacidade dos dados, 0 uso ético da tecnologia e a
seguranca cibernética. A 1A pode ser utilizada com
sucesso e ética para pesquisas cientificas e técnicas
se esses problemas e preocupacdes éticas forem
abordados.

5. PERSPECTIVAS FUTURAS

O tépico da inteligéncia artificial em quimica,
fisica e tecnologia esta crescendo continuamente, e
ha vérias possibilidades futuras intrigantes para
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investigar. Novos aplicativos de IA que prometem
mudar ainda mais esses dominios estdo se
desenvolvendo a medida que a tecnologia avanca e
novas descobertas sdo feitas.

A integracdo da IA com outras tecnologias
sofisticadas, como a computacdo quantica, é uma
promessa intrigante. A combina¢do de IA com
computacdo quantica pode ajudar na descoberta de
materiais e na criacdo de novas rea¢des quimicas
usando a capacidade de processamento e modelagem
dessas tecnologias. Isso pode levar a avangos na
quimica e na fisica, permitindo a resolucdo de
questdes complicadas e a criacdo de novos materiais
com caracteristicas notaveis.

Outra perspectiva futura é o emprego da
inteligéncia artificial na busca de respostas para
questBes globais como energia sustentavel e
mudancas climaticas. A A pode ser usada para criar
novos materiais e métodos que garantam a geragdo
de energia limpa enquanto reduzem as emissdes de
carbono. Além disso, a IA pode ajudarna descoberta
de catalisadores mais eficazes, na otimizacdo de
reagdes quimicas para reduzir o desperdicio e no
desenvolvimento de dispositivos sofisticados de
armazenamento de energia.

Uma promessa significativa é o desenvolvimento
de algoritmos de aprendizado de maquina mais
avancados e eficientes. A busca por algoritmos de 1A
cada vez mais poderosos, capazes de lidar com
grandes quantidades de dados com mais eficiéncia, é
um esforco continuo. Isso permitirda uma anélise mais
rapida e precisa de dados cientificos complicados,
acelerando a descoberta e o desenvolvimento de
novos materiais, métodos e tecnologias.

Por fim, em quimica, fisica e tecnologia, o
conhecimento das atitudes éticas e sociais da 1A
continua sendo uma perspectiva crucial. Ao criar e
usar a tecnologia de IA, é fundamental abordar a
ética, a justica, a privacidade e a seguranca. Para
garantir que a 1A seja utilizada de forma responsavel
e aceitavel pela sociedade como um todo, o debate e
a legislacdo adequada devem acompanharosavangos
tecnoldgicos.

6. LIMITAQQES E DESAFIOS DA
INTELIGENCIA ARTIFICIAL NA
QUIMICA E FISICA

Embora a inteligéncia artificial (1A) tenha se
mostrado promissora em quimica e fisica, existem
varias limitacGes e obstaculosa serem observados ao
implementar essa tecnologia. E fundamental estar
ciente dessas limitacbes para evitar experiéncias
irrealistas e maximizar os beneficios da 1A.

A necessidade de enormes conjuntosde dados de
treinamento é um dos principais limites da 1A em
quimica e fisica. Para aprender e produzir previsdes
precisas, 0os modelos de 1A requerem uma grande
quantidade de dados. Infelizmente, obter conjuntos
de dadosapropriadose representativos nem sempre é
simples, especialmente para desafios especializados e

areas de pesquisa menos pesquisadas. A precisdo e a
capacidade de generalizacdo dos modelos de IA
podem ser prejudicadas pela falta de dados de alta
qualidade.

Outra restricdo € a interpretabilidade dos
modelos de IA. Compreender como 0s algoritmos
tomam decisdes e articular o raciocinio por tras
dessasconclusdes fica cada vez mais dificil & medida
que se tornam mais complicados. Isso pode ser
problematico em aplicagdes cientificas, onde a
compreensdo da légica das previsdes e descobertas é
critica. A confiancga dos cientistas e a aceitagdo das
descobertas da |A podem ser prejudicadas pela falta
de interpretabilidade.

Além disso, a 1A pode ter dificuldade em lidar
com situagdes que estdo fora do escopo dos dados de
treinamento. Como os modelosde 1A sdo construidos
com base em dados existentes, eles podem ter
dificuldades para lidar com cenéarios ou propriedades
inesperadas que diferem daqueles encontrados nos
dados de treinamento. Isso pode resultar em
resultados errbneos ou falta de percepcdo em
configuragdes complicadas ou novos dominios de
investigacdo cientifica.

Num artigo seminal (Turing 1950), A. M. Turing
propos que a pergunta “Podem asméquinas pensar?”
fosse substituida pela pergunta “E teoricamente
possivel que um computador digital de estados
finitos, equipado com uma tabela de instrugdes
grande, mas finita, ou programa, forneca respostas a
questBesque levem um interrogador desconhecedora
pensar que ¢ um ser humano?”

Os Ultimos desafios sdo aqueles relacionados a
ética e seguranga. Ao utilizar IAem quimica e fisica,
ha desafios importantes que devem ser enfrentados,
incluindo a coleta e uso de dados confidenciais,
privacidade, responsabilidade e equidade. A
seguranca cibernética também deve ser considerada
para proteger sistemas e dados contra interferéncias
ou ataques hostis.

RESULTADOS E DISCUSSAO

O uso de inteligéncia artificial em quimica e
fisica tem mostrado resultados promissores em uma
variedade de dominios, desde a descoberta de
materiais até a previsdo de propriedades e melhoria
de processos cientificos. Nesta se¢do, veremos
algumas das descobertas importantes e os beneficios
que a I A pode oferecer nessas areas.

A 1A tem sido usada para acelerar o
processo de triagem e escolha de compostos com
qualidades desejaveis no desenvolvimento de novos
materiais. Grandes bancos de dados de compostos
quimicos podem ser analisados usando algoritmos de
aprendizado de maquina para descobrir candidatos
com certos atributos, como alta eficiéncia energética,
estabilidade quimica ou propriedades elétricas
favoraveis. Este método tem sido muito benéfico na
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busca de materiais para aplicacdes de energia
renovavel, como células solares, baterias de alta
capacidade e materiais de armazenamento de energia.

A previsdo de caracteristicas quimicas e
fisicas é outro uso da IA. Com base em dados
experimentais, 0s modelos de aprendizado de
maquina podem ser treinados para prever recursos
como energia de ligacdo, polarizacdo da molécula e
coeficientes de transmissdo. Essas provisdes
provaram ser benéficas no estudo e na criagcdo de
novos produtos quimicos, economizando tempo e
dinheiro que, de outra forma, seriam necessarios em
longos estudos de laboratério. Além disso, a A
permite o desenvolvimento de modelos de previsdo
mais sofisticados que levam em consideracdo varias
variaveis e conexdes complicadas.

Outra area em que a |A se mostrou
promissora é a otimizacdo de procedimentos
cientificos. Por exemplo, um Al pode ser usado para
otimizar os pardmetros de rea¢do quimica, como
temperatura, pressdo e concentragdo de reagente, a
fim de maximizar o rendimento enquanto reduz os
subprodutos. Além disso, usando simulagdes e
analises avancadas,a | A pode ser usada para otimizar
equipamentos e sistemas fisicos, como aeronaves.
Essas técnicas permitem identificar solugdes mais
eficientes com menores custos e tempo de
desenvolvimento.

Embora os resultados das aplicagfes de IA
em quimica e fisica sejam encorajadores, limitacdes e
restricbes significativas devem ser reconhecidas.
Conforme observado anteriormente, a qualidade dos
dados de treinamento, a interpretabilidade dos
modelos de IA e a necessidade de infraestrutura de
computacdo sdo preocupacdes que precisam ser
abordadas. Além disso, a colaboracdo entre
académicos e cientistas de outros dominios é
essencial para maximizar os beneficios da IA e
abordar os problemas que ocorrem. Desde entdo o
Teste Turing é usado para demonstrar a capacidade
de Inteligéncia artificial de maquinas e programas
(RODRIGUEZ e BRITO, 2017; TURING, 1937,
1949).

Em termos de efeito e desenvolvimento, o
uso da IA em quimica e fisica tem o potencial de
acelerar o processo de encontrar e produzir materiais,
melhorar a precisdo das propriedades e simplificar as
operac0es cientificas. 1sso ndo apenas aumentou a
pesquisa e o desenvolvimento cientifico, mas
também pode ter implicacdes para projetos em
setores como energia renovavel e medicina.

CONCLUSAO

A inteligéncia artificial (1A) demonstrou ser
uma ferramenta potente em quimica, fisica e
tecnologia, impulsionando a descoberta de materiais,

a previsdo de propriedades e a melhoria de processos
cientificos. A IAtem a capacidade de acelerar muito
0 progresso em muitos campos usando algoritmos de
aprendizado de maquina e andlise de dados
aprimorada, abrindo novas oportunidades e apoiando
conquistas cientificas e técnicas.

A qualidade dos dados de treinamento é
uma das dificuldades mais dificeis. Para aprender e
gerar previsoes precisas, 0s modelos de 1A dependem
de vastos conjuntos de dados. No entanto, se esses
conjuntos de dados forem inadequados ou de baixa
gualidade, os resultados da IA podem sofrer. E
fundamental verificar se os dados utilizados sdo
representativos, atualizados e rotulados corretamente.

No entanto, é fundamental observar que o
uso de IA em quimica, fisica e tecnologia apresenta
obstaculos e restricdes. Alguns dos problemas a
serem resolvidos sdo a disponibilidade de conjuntos
de dados representativos e de alta qualidade, a
interpretabilidade dos modelos de 1A e a necessidade
de infraestrutura computacional adequada. Além
disso, ética, seguranca e coopera¢do multidisciplinar
sdo questbes criticas para garantir o uso ético e Gtil
da IA em varios campos. Segundo Turing (A. M.
TURING, |.—COMPUTING MACHINERY AND
INTELLIGENCE;1950).

Podemos agora considerar que o terreno
foi limpo e estamos prontos para
prosseguir com o debate sobre nossa
questao, 'As maquinas podem pensar?'e a
variante dela citada no final da ultima
secdo. Ndo podemos abandonar
completamente forma  original do
problema, pois as opinides divergem
quanto a adequacdo da substituicdo e
devemos pelo menos ouvir o que tem a ser
dito a esse respeito.

A medida que avancamos, devemos
continuar a investir na pesquisa e desenvolvimento
de abordagens de IA cada vez mais avangadas e
eficientes, capazesde lidar com desafios complicados
e dadoscada vez maiores. Além disso, a colaboracao
entre cientistas, pesquisadores e profissionais de 1A é
fundamental para inovacéo e resultados.

Em resumo, o uso de inteligéncia artificial
em quimica, fisica e tecnologia tem uma enorme
promessa de avanco cientifico e tecnolégico. Com
uma abordagem rigorosa que leva em consideracao
as restricdes e obstaculos, a 1A pode desempenhar
um papel importante na descoberta de materiais, na
previsdo de caracteristicas e na melhoria dos
processos cientificos, abrindo caminho para o
sucesso em Varios campose promovendo 0 progresso
social. todos.
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computacdo e da inteligéncia artificial. Seu trabalho
inovador serviu de fonte de inspiracdo para
estudiosos, cientistas e engenheiros em todo o
mundo. Alan Turing, obrigado por seu notavel
trabalho em decifrar o cddigo Enigma durante a
Segunda Guerra Mundial. Seu desenvolvimento da
maquina de Turing, predecessora dos computadores
modernos, foi um ponto de virada na historia da
computacdo e influenciou a maneira como a guerra
era travada. Seu trabalho ousado e inovador
estabeleceu as bases para os computadores
contemporaneos, iluminando o potencial do intelecto
humano.

Além de suas contribui¢fes para 0 campo da
criptografia, Alan Turing foi um pioneiro no estudo
da inteligéncia artificial e na compreensao das ideias
subjacentes ao pensamento computacional. Ele nos
desafiou a pensar sobre a possibilidade de que as
maquinas possam exibir um comportamento
inteligente com seu famoso teste de Turing, que foi
uma contribuicdo fundamental para a ciéncia da
inteligéncia artificial.

A ciéncia e a tecnologia avangaram
significativamente nos ultimos anos. Vimos avangos
em tudo, desde salide e energia até comunicacédo e
exploragdo espacial por causa dos esforcos de
cientistas como vocé. Vocé tem a capacidade de
mudar o curso de nossa civilizagdo e melhorar a vida
de bilhdes de pessoas. Quero oferecer meus sinceros
agradecimentos a ele em nome de todos que se
beneficiaram e continuardo a se beneficiar de suas
descobertase inovagdes. Nosso mundo foi iluminado
por seus grandes cérebros e devocdo inabalavel a
busca do conhecimento.

Que todos vocés continuem a ultrapassar os
limites do conhecimento, lidar com as questdes mais
complicadas e buscar novas abordagens. Somos
todosinspirados por seus esforgos e espero que sejam
gratos pela enorme influéncia positiva que tiveram na
humanidade. Audaciosamente indo onde nenhum
nerd jamais esteve.
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