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DESCRIGAO DO PROJETO DE PESQUISA

Contextualizacéo

/A transferéncia de aprendizagem utilizando informacBes de outros modelos QSAR's com mais informacdes

/ motivacgéo disponiveis para 0 mesmo alvo biolégico, diminui o esforco e o custo do processo para gerar novos modelos.
Problema de Estudos QSAR séo muito custosos tendo em vista que a transformagéo dos descritores quimicos em conjuntos de
pesquisa dados numéricos ndo € uma tarefa trivial. Além disso, grande parte dos compostos quimicos ndo possui rétulos

pré-definidos e as amostras que possuem compostos rotulados sdo muito pequenas.

Objetivo geral
da pesquisa

Este projeto de mestrado tem por objetivo geral avaliar a aplicabilidade de duas técnicas de transferéncia de
aprendizagem para construgdo de modelos QSAR para regressao.

Trabalhos
relacionados

e ROSEMBAUM, L. et al. Infering multi-target gsar models with taxonomy-based multi-task learning.

Os autores propuseram dois diferentes algoritmos multitarefa que podem explorar a semelhanca entre varios alvos
bioldgicos para transferir o conhecimento entre conjuntos de dados de Quimica Medicinal.

GIRSCHICK, T.; RUCKERT, U.; KRAMER, S. Adapted transfer of distance measures for quantitative
struture-activity relationships and data-driven selection of source datasets

Os autores propuseram um método de selecdo de conjuntos de dados de origem de forma dirigida para a aplicacdo
de técnicas de transferéncia de aprendizagem em conjuntos de dados de Quimica Medicinal.

PARDOE, D.; STONE, P. Boosting for regression transfer.

Os autores propuseram um método para a técnica de transferéncia de aprendizagem por instancia, o objetivo doj
algoritmo é filtrar e utilizar apenas alguns dados do dominio de origem junto ao conjunto de dados de destino.

Justificativa e
relevancia

De maneira geral, abordagens de transferéncia de aprendizagem tém se mostrado promissoras para combinar
conhecimento previamente obtido em tarefas relacionadas em um Unico modelo preditivo, seja este para
classificacdo, regressdo ou agrupamento. Além disso, estudos QSAR sdo muito custosos, o que torna desejavel a
aplicacéo da técnica de transferéncia de aprendizagem.

Proposta para

(i) Serd proposto 0 método Regressdo por Vetores Suporte (SVR) adaptado para a técnica de transferéncia de

Solucéo aprendizagem por parametros; (ii) Sera utilizado o método TrAdaBoost; (iii) Serd aplicado um algoritmo de
selecdo de conjuntos de dados de origem; (iv) Os métodos considerados serdo comparados com 0 método SVR
Dados Serd utilizada a base de dados PubChem BioAssay. Os conjuntos de dados que serdo considerados no projeto de

pesquisa sdo modelos QSAR para regressao. O problema consiste em predizer o valor real do nivel de atividade

biol6gica de um composto quimico em relagdo a um alvo bioldgico.




\Validacdo Sera utilizada a técnica de validacfo cruzada para avaliar o desempenho dos métodos de transferéncia de
aprendizagem, considerando, ainda, conjuntos de dados de origem e destino com diferentes tamanhos. Como
métrica de avaliagdo, sera considerada a medida de Erro Quadratico Médio (MSE).

LimitacGes Os conjuntos de dados de Quimica Medicinal apresentam um nimero pequeno de moléculas (instancias), o que
geralmente diminui a eficacia dos modelos preditivos construidos.

Resultados Contribuicdes cientificas Espera-se que os métodos de transferéncia de aprendizagem melhorem modelos QSAR

esperados gerados para regressao por meio de vetores suporte.

Contribuicdes tecnoldgicas: Serd proposto um novo método de Regressdo por Vetores Suporte adaptado para al
utilizacdo da técnica de transferéncia de aprendizagem.
METODO DE PESQUISA [para cada item, marque todas as op¢des adequadas para seu projeto]

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

Género [ ] Pesquisa tedrica [X ] Pesquisa pratica [X ] Pesquisa empirica [ ] Pesquisa metodoldgica

Natureza [ ] Pesquisa basica/pura [X ] Pesquisa aplicada

Objetivo [ ] Pesquisa exploratéria [ 1 Pesquisa descritiva [ 1 Pesquisa explicativa [ ] [outro — escrever]

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

Procedimento(s)
técnico(s)

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

[ ] Pesquisa ex-post-facto

[ 1 Pesquisa de levantamento

[ 1 Pesquisa com survey
[ 1 Estudo de caso
[ 1 Pesquisa participante
[ 1 Pesquisa-agéo
[ 1 Pesquisa etnografica

[ ] Pesquisa netnogréafica

[ ] Teoria fundamentada em dados (grounded theory)

[ 1 Ciéncia do projeto (Design science research)
[ ] [outro — escrever]

Fonte(s) de dados

[X ] pesquisa de laboratorio

[ ] pesquisa de campo

[ 1 pesquisa bibliografica [] [outro — escrever]

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

[X ] medicéo

[ 1 questionario
[ ] entrevista

[ 1 grupos focais

[ ] formulério
[X ] benchmark

[ ] observacéo (direta / participante)

[ ] diério de campo / notas de campo

[ 1 analise documental (ou de artefatos)
[ 1 [outro — escrever]

Técnica(s) de analise
de dados

/Andlise quantitativa:
[X ] Estatistica descritiva

[ ] Estatistica inferencial
[ 1 [outro — escrever]

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

CRONOGRAMA [altere conforme necessario]

2015 2016 | 2017
1{2|3|4|5|6(7]|8 10|11{12|1|2|3|4|5|6|7|8|9|10(11|12{1|2|3|4|5|6|7 |89 |10|11(12

Estudo da literatura XXX XXX XX XXX XXX XXX XXX XXX XX |[X|X
Revisdo sistematica XXX X X[ X[ X[ X|X]|X
Definigdo da proposta X| XX
Execucdo da proposta XXX XXX [X|X|X| X[ X]|X
Coleta/obtencédo de dados X[ X[ X|X
IAndlise dos dados XXX XXX [X|X|X| X[ X]|X
\Validagdo da proposta XXX XXX XXX | XXX
Preparo da qualificacao XXX | X|X|X|X
Exame de qualificagdo X
Escrita da dissertacao XXX | X[ X|X|X
Escrita de artigo XXX XXX XXX XXX XXX XX X[ X
Deposito da dissertacdo X
Defesa da dissertagéo X

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