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DESCRICAO DO PROJETO DE PESQUISA

Contextualizacéo

O projeto aborda o problema da incerteza na rotulagcdo de dados e seus efeitos em processos de classificacéo,
mais especificamente, este trabalho se destina a tratar o problema de incerteza em conjuntos de dados medicinais

/ motivagdo com o principal intuito de melhorar os modelos de classificagdo criados a partir de dados incertos ou néo
rotulados.

Problema de Reduzir o impacto na classificacdo de dados de quimica medicinal em cendrios onde existe incerteza ou auséncia

pesquisa na rotulacéo.

Objetivo geral da
pesquisa

Utilizar uma técnica semi-supervisionada de aprendizagem de maquina para estimar uma rotulagdo confidvel
para 0os compostos candidatos a novos farmacos.

Trabalhos
relacionados

Machine learning methods for property prediction in chemoinformatics: Quo Vadis?
Graph kernels for chemical informatics
Genome-wide sequence-based prediction of peripheral proteins using a novel semi-supervised learning technique

Justificativa e
relevancia

A rotulagdo incorreta das instancias utilizadas na fase de treinamento do modelo prejudica a eficiéncia da
classificacdo de novos compostos. Desse modo, encontrar uma forma de estimar corretamente o rotulo dos
candidatos a farmacos, otimiza o processo de descoberta de medicamentos. Apesar de alguns trabalhos terem
obtido sucesso na analise da estrutura dos compostos, este trabalho propde uma andlise que ndo depende de
conversdo de dados, ao contrario do que acontece principalmente nas analises baseadas em grafos.

Proposta para

Serd avaliada uma técnica de aprendizado semi-supervisionado que além dos dados rotulados, utiliza os dados
rotulados com incerteza, na tentativa de estimar uma rotulacdo confiavel. Em seguida, a nova rotulacdo sera

Solucéo . . i . L
¢ utilizada para construir um classificador baseado no aprendizado extremo de maquinas.
Serd utilizado a base de dados publica PubChem Bioassay Data Set, na qual existe a possibilidade de extrair o
Dados valor do indice de atividade e a rotulacdo, e uma base de dados contendo dados sobre compostos para o
tratamento de diabetes Mellitus e sindrome metabolica.
Forma de Apds o processamento dos dados pretende-se analisar classificador final comparando casos onde os dados foram
validagdo estimados no aprendizado PU e sem aprendizado PU.
o Aquisicdo de base de dados com quantidade de elementos satisfatérios e definicdo confiavel do limiar de
Limitacoes L S
atividade bioldgica.
Contribuicoes cientificas: Espera-se provar que as rotulagdes estimadas pelo aprendizado PU contribuam de
Resultados forma positiva na construcdo de um classificador baseado em aprendizado extremo de maquinas.
esperados Contribuicdes tecnoldgicas: Uso de maquinas de aprendizado extremo na classificagdo de dados de quimica

medicinal.




METODO DE PESQUISA

Género [ ] Pesquisa tedrica [X ] Pesquisa prética [ ] Pesquisa empirica [ 1 Pesquisa metodolégica
Natureza [ ] Pesquisa bésica/pura [X] Pesquisa aplicada

Objetivo [ ] Pesquisa descritiva [X ] Pesquisa exploratéria [ ] Pesquisa explicativa

Abordagem [ X] Pesquisa quantitativa [ ] Pesquisa qualitativa [ ] Pesquisa mista (quali-quanti)

[ JPesquisa experimental

[ 1 Pesquisa bibliografica

[ 1 Pesquisa documental

[ JPesquisa ex-post-facto

[ 1 Pesquisa de levantamento

[ 1 Pesquisa com survey
[ 1 Estudo de caso

[ JPesquisa participante
[ JPesquisa-acédo

[ JPesquisa etnografica

Procedimento(s)
técnico(s)

[ JPesquisa netnografica
[X ]Teoria fundamentada em dados (grounded theory)
[ 1 Ciéncia do projeto (Design science research)

Fonte(s) de dados  |[ ] pesquisa de laboratério [ ] pesquisa de campo

[X] pesquisa bibliogréafica

[ 1 medicéo

[ 1 questionario
[ ] entrevista

[ 1 grupos focais

Técnica(s) / .
[ ] formulario

Instrumento(s) de [ ] benchmark

coleta de dados

[ ] observacéo (direta / participante)
[ ] diario de campo/notas de campo
[ 1 andlise documental (ou de artefatos)

[X ] Andlise de banco de dados puablicos de quimical
medicinal

[X] Andlise quantitativa:
[ ] Estatistica descritiva
[ ] Estatistica inferencial

Técnica(s) de analise
de dados

[ 1 Anélise qualitativa:
[ 1 Andlise de contetido
[ 1 Anélise do discurso
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67 10(11(12 10|11|12
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Escrita da dissertacéo

Depdsito da dissertacdo

Defesa

IAjustes Finais

"Esta ficha é uma adaptaco da usada no “VI11 Workshop de Teses e Dissertacies em Sistemas de Informagdo (WTDSI 2015)” realizado como parte

do “XI Simposio Brasileiro de Sistemas de Informagdo (SBSI2015)”




