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DESCRICAO DO PROJETO DE PESQUISA

Contextualizagdo

Estudos voltados a quimica medicinal necessitam de informagdes dos compostos referentes as propriedades,

motivagao quimicas e aos ensaios biolégicos que estdo disponibilizados em diversas bases de dados.
Problema de Por os dados serem provenientes de diversas bases de dados, nem sempre é facil determinar se apresentam
pesquisa correspondénciaentre eles, uma vez que, ndo existe um modelo capaz de descrevé-los adequadamente.
Objetivo geral Descrever conceitos e relacionamentos de compostos quimicos de acordo com sua atividade biolégica, associando
da pesquisa as informacBes de acordo com o método de obtencdo (calculo) dos descritores quimicos importantes para estudos

em QSAR (Quantitative Structure Analysis Relationships) para determinado alvo.

Trabalhos Conceitos de quimica medicinal:
relacionados

MONTANARI, Carlos A. Quimica Medicinal. Métodos e fundamentos em planejamento de farmacos. Séo
Paulo: Editora da USP, 2011.

Formalizagdo de ensaios bioldgicos:

VEMPATI, Uma D. et al. Formalization, annotation and analysis of diverse drug and probe screening assay|
datasets using the BioAssay Ontology (BAO). PloS one, v. 7, n. 11, p. 49198, 2012.

Formalizagdo de dados quimicos:

HASTINGS, Janna et al. The chemical information ontology: provenance and disambiguation for chemical data
on the biological semantic web. PLoS One, v. 6, n. 10, p. e25513, 2011.

Justificativa e
relevancia

Devido ao embasamento tedrico suportado por uso de uma ontologia, os dados que estdo dispostos em diversag
bases de dados podem possuir a mesma anotacdo e formalizacdo. Além de auxiliar pesquisadores que ndo possuem
conhecimento tedrico naquimica a compreender a relevancia dos dados.




Proposta para (i) sera proposta uma abordagem que descreva os dados quimicos e biolégicos dos compostos quimicos; (ii)

Solugéo integracdo com ontologias ja existentes.

Dados Para o projeto de pesquisa foi criado um conjunto de dados de compostos quimicos a fim de organizar os dados df
acordo com informagdes bioldgicas, quimicas e dos descritores QSAR.

\Validacéo Avaliar a estrutura da proposta de acordo coma documentagdo desenvolvida por meio de um frame, e também por|
especialistas da area fim.

Limitagdes Os conjuntos de dados de Quimica Medicinal podem ndo possuir os descritores ja calculados. Contudo a falta de
dados ndo impede que os demais dados possam ser padronizados, o que servird para formalizar as anotacdes
referentes aos dados que poderdo ser incluidos posteriormente.

Resultados ContribuicGes cientificas: Espera-se que a integracdo e formalizacdo dos dados quimicos e bioldgicos suportadg

esperados pela propostaauxiliem os estudos em QSAR no planejamento de medicamentos.

ContribuicGes tecnoldgicas: Espera-se que a ontologia por meio de sua representacdo formal e da integracdo dos
dados quimicos e bioldgicos auxilie na aplicacéo de técnicas de aprendizagem de maquina e na criacdo de uma
base de dados.
METODO DE PESQUISA [para cada item, marque todas as op¢des adequadas para seu projeto]

(basear-se em: http://www.ufrgs.br/cursopgdr/downloads Serie/derad005.pdf)

Género [ ] Pesquisa tedrica [ 1 Pesquisa pratica [X] Pesquisaempirica [ 1 Pesquisa metodoldgica

Natureza [ 1 Pesquisabasica/pura [ Pesquisaaplicada

Objetivo [X] Pesquisaexploratéria [ ] Pesquisadescritiva [ ] Pesquisaexplicativa [ ] [outro— escrever]

Abordagem [ ] Pesquisa quantitativa [ Pesquisaqualitativa [ ] Pesquisamista (quali-quanti)

[ ] Pesquisa experimental

[ ] Pesquisabibliografica

[ ] Pesquisadocumental

[ ] Pesquisa ex-post-facto

[ ] Pesquisade levantamento

Procedimento(s)
técnico(s)

[ ] Pesquisacom survey
[ ] Estudo de caso
[ ] Pesquisa participante
[ ] Pesquisa-acédo
[ 1 Pesquisaetnografica

[ ] Pesquisanetnografica

[ ] Teoria fundamentadaem dados (grounded theory)
[X] Ciéncia do projeto (Design science research)

[ ] [outro— escrever]

Fonte(s) de dados [X] pesquisade laboratério

[ ] pesquisade campo

[ 1 pesquisabibliografica [ ] [outro— escrever]

[ ] medicéo

[ ] questionario
[ ] entrevista

[ 1 grupos focais

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

[ ] formulario
[] benchmark

[ ] observacéo (direta / participante)

[ ] diario de campo / notas de campo

[ ] anélise documental (ou de artefatos)
[ ] [outro— escrever]

Andlise quantitativa:
[X] Estatistica descritiva
[ ] Estatistica inferencial
[ ] [outro — escrever]

Técnica(s) de analise
de dados

Andlise qualitativa:
[ 1Andlise de contetdo
[ ]Analise do discurso
[ ] [outro — escrever]

CRONOGRAMA [altere conforme necessario]
2016 2017 2018
1(2]3 6(7|8]9(10/11]12f 1 6|7 9 (10|11]|12[{ 1| 2|3|4|5(6]|7|8|9]|10[11|12
Estudo da literatura X| x| x| X x| x X|X| X X|x]|x]|X
Reviséo sistemética x| x| x
Definicdo da proposta x| x| x
Execucdo da proposta X | x X| x| x| x| x| x|X
Coleta/obtencdo de dados X| x| x| x]x
IAnéalise dos dados X| x| x| x| x
\Validacdo da proposta X|X| x| x| x]|x]|X
Preparo da qualificacdo X | x| x| X
Exame de qualificagdo X
Escrita da dissertagdo XX XX x| x| x|x|x[x[X
Escrita de artigo X| XX X|X|X]|X]|X
Dep6sito da dissertacdo X



http://www.ufrgs.br/cursopgdr/downloadsSerie/derad005.pdf

[Outros) PP PP PP PP

i Esta ficha é uma adaptacdo da usada no “VIII Workshop de Teses e Dissertacfes em Sistemas de Informagéo (WTDSI 2015)” realizado
como partedo “XI Simp6sio Brasileiro de Sistemas de Informagdo (SBSI 2015)”



