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DESCRICAO DO PROJETO DE PESQUISA

Contextualizacdo

A busca de novos medicamentos € uma area importante da quimica medicinal, porém nédo é uma tarefa simples.
Técnicas de classificacdo e aprendizagem de maquina podem ser utilizadas para auxiliar algumas tarefas neste

/ motivagdo

processo.
Problema de A classificacdo de conjuntos de dados de natureza quimica sofre constantemente com o problema de
pesquisa deshalanceamento de dados, quando se trata de classificacdo binaria entre compostos ativos e inativos frente a

um alvo bioldgico.

Objetivo geral

Aplicar a técnica HC-kNN a fim de tratar o problema de desbalanceamento de classes na classificacdo de

da pesquisa conjuntos de dados de natureza quimica.
A Hybrid Coupled k-Nearest Neighbor Algorithm on Imbalance Data — Técnica proposta para
classificacdo de conjuntos mistos com caracteristicas numéricas e categdricas em conjuntos com dados
desbalanceados.
Influence relevance voting: an accurate and interpretable virtual
Trabalhos

relacionados

high throughput screening method.
classificacao de dados quimicos.

— Técnica proposta para tratamento de desbalanceamento na

Machine learning methods for property prediction in
chemoinformatics: Quo Vadis? — Apresentar o estado da arte em pesquisas relacionadas a técnicas de
prendizagem de maquina na busca por novos medicamentos.

Justificativa e
relevancia

O desbalanceamento de classes € um problema de classificagdo, pois muitas técnicas levam em consideragéo a
informac&o a priori de que todos os compostos tém a mesma importancia, o que faz com que a classificagdo seja
tendenciosa para a classe majoritaria e no contexto de quimioinformatica, a classe de maior interesse é
justamente a classe minoritaria (compostos que apresentam rotulo “ativo”, ou seja, que apresentam atividade
bioldgica frente a um alvo bioldgico).

Proposta para

Est4 sendo avaliado o desempenho da técnica HC-KNN na classificagdo de compostos quimicos e realizada a

Solugéo comparagdo com outras técnicas como o kK-NN, variando as medidas de similaridade utilizadas.
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 rotulagdo, e uma base de dados contendo dados sobre compostos para o
tratamento de diabetes Mellitus e sindrome metabolica.

Forma de - - - L

o Serdo utilizados a validacdo cruzada e analise da curva ROC para a validagéo dos dados.
validacao
Limitages Aquisicdo de base de dados com quantidade de elementos satisfatorios e defini¢do confidvel do limiar de

atividade bioldgica que apresentem o comportamento de desbalanceamento severo.




Contribuices cientificas: Espera-se que a técnica HC-KNN se apresente como uma alternativa para a utilizagdo
Resultados na busca de novos medicamentos.
esperados ContribuicOes tecnoldgicas: Sera avaliado o desempenho da técnica em classificagdo binéria e com saida de em

forma de ranking pelo nivel de atividade.

METODO DE PESQUISA

Género [ ] Pesquisa tedrica [X] Pesquisa préatica [ 1 Pesquisa empirica [ 1 Pesquisa metodoldgica
Natureza [ 1 Pesquisa basica/pura [X] Pesquisa aplicada
Objetivo [ 1 Pesquisa descritiva [X] Pesquisa exploratéria [ ] Pesquisa explicativa [ ] [outro — escrever]
Abordagem [X] Pesquisa quantitativa [ 1 Pesquisa qualitativa [ ] Pesquisa mista (quali-quanti)

Procedimento(s)
técnico(s)

[X] Pesquisa experimental
[ 1 Pesquisa bibliografica
[ 1 Pesquisa documental

[ 1 Pesquisa ex-post-facto

[ 1 Pesquisa com survey
[ 1 Estudo de caso
[ 1 Pesquisa participante
[ 1 Pesquisa-acéo

[ 1 Pesquisa de levantamento [ ] Pesquisa etnografica

[ 1 Pesquisa netnografica

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

[ 1 [outro — escrever]

Fonte(s) de dados

[x] pesquisa de laboratério

[ ] pesquisa de campo

[X] pesquisa bibliografica [ ] [outro — escrever]

Técnica(s) /
Instrumento(s) de
coleta de dados

[ 1 medicdo

[ 1 questionario
[ ] entrevista

[ 1 grupos focais

[ ] formulério
[ ] benchmark

[] observacdo (direta / participante)
[X] diario de campo / notas de campo
[ 1 analise documental (ou de artefatos)

[X] Anélise de banco de dados publicos de quimical
medicinal

Técnica(s) de analise
de dados

[x] Anéalise quantitativa:
[x] Estatistica descritiva
[ ] Estatistica inferencial
[ 1 [outro — escrever]

[ 1 Andlise qualitativa:
[ 1 Anélise de contelido
[ 1 Andlise do discurso
[ 1 [outro — escrever]

CRONOGRAMA

2014

2016

Estudo da literatura

Revisao sistematica

Defini¢éo da proposta

7|8(9]10{11)|12

Execucdo da proposta

Coleta/obtencgéo de dados

IAnalise dos dados

3|/4/5|6|7|8]|9/10|11{12

\Validacdo da proposta

Preparo da qualificacdo

Exame de qualificacdo

Escrita da dissertacao

Escrita de artigo

Deposito da dissertacdo

i Esta ficha é uma adaptacdo da usada no “VI11 Workshop de Teses e Dissertages em Sistemas de Informagéo (WTDSI 2015)” realizado como parte
do “XI Simposio Brasileiro de Sistemas de Informagdo (SBSI 2015)”




