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COSTA, Carolina Barros da. Inovagdo na Biotecnologia: Desenvolvimento de um
repositério on-line (software) para estruturas moleculares de compostos naturais da
flora amazonica. 2024. f. Trabalho de Concluséao de Curso (Mestrado em Propriedade
Intelectual e Transferéncia de Tecnologia para Inovagdo) — Instituto Federal de
Rondonia, Porto Velho, 2024.

RESUMO

As diversas espécies de plantas existentes na Regido Amazoénica possuem um grande
potencial biotecnoldgico. Nesse contexto, a disponibilidade de um repositorio on-line
auxiliaria na compreensdo desse potencial biotecnoldgico, pois iria catalogar e
disponibilizar as informac6es de forma que os interessados possam explorar essas
riqguezas moleculares. No entanto, ha uma escassez de um repositério que seja
voltado para as plantas amazonicas. Diante disso, o objetivo desse projeto foi
desenvolver um repositério on-line (software) das estruturas moleculares da flora
amazonica. Para o desenvolvimento do repositorio, foi utilizado a metodologia por
prototipacdo. A metodologia de desenvolvimento por prototipacdo envolve a criagao
iterativa de um prototipo para coletar requisitos, com colaboragédo entre cliente e
desenvolvedores. O protétipo é usado para refinar funcionalidades antes de
desenvolver o software final, garantindo qualidade e manutencdo ao descartar parte
do prototipo. Os resultados obtidos reforcaram a escassez de bancos de dados que
fornecam informacdes sobre a flora amazbnica, e revelam necessidade urgente de
plataformas integradas que centralizem dados biolégicos, quimicos e taxonémicos,
permitindo uma consulta mais eficiente e o avan¢o da pesquisa cientifica. A falta de
repositorios acessiveis e atualizados limita a prospeccao de compostos bioativos, por
conseguinte, desperdicando o vasto potencial biotecnolégico e econdmico da
biodiversidade amazénica. O repositério on-line de moléculas da flora amazénica foi
desenvolvido até a quinta etapa do ciclo proposto por Pressman e Maxim (2016), o
qgual consiste no refinamento do protétipo. O banco de dados do repositorio foi
construido utilizando técnicas de web scrapping e ETL que foram capazes de integrar
dados das espécies amazbnicas e seus dados biolégicos em um Unico banco de
dados. O repositério desenvolvido esta ligado diretamente a transferéncia de
tecnologia, pois fornecera capacidade de armazenamento e gerenciamento eficiente
de informagfes relevantes, como estruturas moleculares e sequéncias gendmicas,
proporcionando a facilitacgdo do acesso a informacdes biologicas relevantes, e
permitindo uma compreensao abrangente e aprofundada dos fendmenos biolégicos
envolvendo a flora amazonica.

Palavras-Chave: biodiversidade amazonica; base de dados; inovacéo
biotecnolégica; Ciéncia de Dados.



COSTA, Carolina Barros da. Innovation in Biotechnology: Development of an online
repository (software) for molecular structures of natural compounds from the Amazon
flora. 2024. f. Trabalho de Concluséo de Curso (Mestrado em Propriedade Intelectual
e Transferéncia de Tecnologia para Inovacédo) — Instituto Federal de Rondonia, Porto
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ABSTRACT

The various plant species found in the Amazon region have great biotechnological
potential. In this context, the availability of an online repository would help to
understand this biotechnological potential, as it would catalog and make information
available so that interested parties can explore these molecular riches. However, there
is a shortage of a repository focused on Amazonian plants. In view of this, the objective
of this project was to develop an online repository (software) of the molecular structures
of the Amazonian flora. The prototyping methodology was used to develop the
repository. The prototyping development methodology involves the iterative creation of
a prototype to collect requirements, with collaboration between the client and
developers. The prototype is used to refine functionalities before developing the final
software, ensuring quality and maintainability by discarding part of the prototype. The
results obtained reinforced the shortage of databases that provide information on the
Amazonian flora, and reveal an urgent need for integrated platforms that centralize
biological, chemical, and taxonomic data, allowing for more efficient consultation and
the advancement of scientific research. The lack of accessible and updated
repositories limits the prospecting of bioactive compounds, thus wasting the vast
biotechnological and economic potential of Amazonian biodiversity. The online
repository of molecules from the Amazonian flora was developed up to the fifth stage
of the cycle proposed by Pressman and Maxim (2016), which consists of refining the
prototype. The repository database was built using web scrapping and ETL techniques
that were able to integrate data from Amazonian species and their biological data into
a single database. The developed repository is directly linked to technology transfer,
as it will provide storage capacity and efficient management of relevant information,
such as molecular structures and genomic sequences, facilitating access to relevant
biological information and allowing a comprehensive and in-depth understanding of
biological phenomena involving the Amazonian flora.

Keywords: Amazonian biodiversity; database; biotechnological innovation; Data
Science.
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1 APRESENTACAO

Os motivos pelos quais este estudo foi desenvolvido originaram-se através das
dificuldades vivenciadas por esta pesquisadora durante sua iniciacdo cientifica na
graduacao, periodo esse em que teve a oportunidade de conhecer o Centro de
Estudos de Biomoléculas Aplicadas a Saude (CEBI0), localizado na Fiocruz-Ronddénia.
A vivéncia nesse centro de pesquisa tornou evidente a ansiedade por parte dos
pesquisadores com a auséncia de ferramentas que permitam conhecer e explorar o
potencial da biodiversidade amazonica.

A entrada no Programa de Pdés-Graduacdo em Propriedade Intelectual e
Transferéncia de Tecnologia para Inovacdo (PROFNIT), permitiu que esta
pesquisadora conhecesse e fizesse parte do Grupo de Pesquisa em Solucdes
Tecnoldgicas - GOTEC, localizado no Instituto Federal de Rondénia (IFRO), Campus
Calama. Tal ocorrido fez com que tivesse a oportunidade de contribuir para o
preenchimento dessa lacuna, a partir do desenvolvimento de um repositério on-line
gue disponibiliza dados a respeito da flora amazénica.

Devido a sua vasta biodiversidade, a Amazodnia € uma fonte de matéria-prima
gue pode ser explorada de forma sustentavel. De acordo com Barbosa (2020), essa
variedade de matéria-prima pode ser transformada em uma gama de moléculas e
compostos de alto valor agregado, com potencial de serem exploradas por diversos
setores, principalmente o biotecnoldgico. No entanto, ha uma dificuldade em coletar e
sintetizar essas moléculas.

Logo, o objetivo deste estudo é desenvolver um repositério on-line de estruturas
moleculares dos compostos naturais provenientes da flora amazbnica, denominado
“‘Moléculas da Amazénia”. Para tal, o mapeamento de bancos de dados biolégicos
brasileiros relacionados a flora e a descricdo das informacdes obtidas auxiliardo no
desenvolvimento do repositorio, bem como na exibicdo dos dados associados. De
acordo com (Baxevanis e Bateman, 2011), o desenvolvimento de bancos de dados
bioldgicos impacta positivamente na pesquisa cientifica, uma vez que fornecem um
ambiente propicio para a coleta, integracdo e compartilhamento de dados bioldgicos.
Desse modo, o repositério Moléculas da Amazonia podera contribuir na prospeccgao e
obtencéo de informacdes a respeito do potencial biotecnologico da flora amazénica.

Para desenvolver o repositério Moléculas da Amazbnia, foi utilizada a
metodologia de desenvolvimento por prototipacdo, conforme Pressman e Maxim

(2016). Tal abordagem permite identificar e definir requisitos de forma iterativa, ideal
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para sistemas que possuem consultas dindmicas, forte interagdo com usuarios ou
processos complexos.

Para auxiliar na construcdo do repositorio, foi utilizado o Database Commons
para identificar os bancos de dados biologicos de origem brasileira relacionados a
flora. Para tal, apenas as bases de dados brasileiras relevantes e acessiveis foram
mantidas e agrupadas conforme a natureza dos dados. Em seguida, foram coletadas
e analisadas as informacfes sobre cada banco de dados, como objetivo, tipos de
moléculas, idioma e instituicdo responsavel. Aléem disso, também foi avaliado a
gualidade dos servicos destes, seguindo a metodologia proposta por Yang et al.
(2004), os quais incluem a usabilidade, utilidade, adequacédo, acessibilidade e
interacdo dos sistemas a serem avaliados.

A criacdo desse repositorio pode contribuir para a sociedade de diversas
maneiras. Dentre elas, a centralizacdo de dados biologicos relacionados a flora
brasileira, facilitando o acesso a informacfes essenciais para pesquisadores,
cientistas e instituicbes. Ademais, o fornecimento de uma plataforma robusta para
coleta, andlise e comparacdo de dados sobre moléculas e compostos de plantas
nativas da Amazonia brasileira pode auxiliar no desenvolvimento de pesquisas em
biotecnologia. Por fim, o fornecimento de dados para a descoberta de novos produtos
biotecnolégicos pode ndo sé impulsionar iniciativas de desenvolvimento sustentavel,

como também favorecer a colaboracao entre diversas partes interessadas.
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2 INTRODUCAO

A biodiversidade consiste em uma variedade de formas de vida, a qual esta
relacionada a sua diversidade de espécies, diversidade genética e diversidade de
ecossistemas que juntos desempenham um papel importante ndo s6 no ciclo global
de nutrientes, mas também na manutencdo da biodiversidade em larga escala,
abrangendo particularidades como clima, solo, fauna e flora (Wilson e Peter, 1988).

Posto isto, a Conferéncia a respeito da Biodiversidade realizada no ano de 1988
em Washington prop6s o termo Paises Megadiversos, utilizado para descrever paises
no mundo cuja biodiversidade se destaca por sua abundancia. Esta nomeou 17
paises, dentre os 168 que possuem esta caracteristica, relatando que estes
concentram cerca de 70% da biodiversidade do mundo, e, junto deles, o Brasil figura
entre os primeiros da lista (Marques et al. 2014).

O Brasil possui uma das maiores biodiversidades do mundo, cuja fauna e flora
correspondem a cerca de 20% do numero total de espécies do planeta (Brasil, 2024).
De acordo com o programa Flora e Funga do Brasil, até dezembro de 2024 ja foram
catalogadas 52.855 espécies, dos quais 20.555 sao endémicas (Reflora, 2024). Isso
torna o Brasil o lar de uma fonte de recursos bioldgicos exclusivos, pois trata-se de
espécies que s6 podem ser encontrados em territorio brasileiro. Ocupando quase
metade do continente sul-americano, essa variedade de espécies e ecossistemas séo
distribuidos pelos seus seis biomas, sendo eles: amazdnica, mata atlantica, pantanal,
cerrado, caatinga e pampas (IBGE, 2019).

A Amazoénia é reconhecida mundialmente como sendo a maior floresta tropical
do mundo, a qual abriga uma biodiversidade abundante composta por uma variedade
de espécies de plantas, animais e insetos (Plotkin, 2020). Localizada na América do
Sul, seu territdrio abrange o Brasil, o Peru, a Colbmbia, a Venezuela, o Equador, a
Bolivia, a Guiana, o Suriname e a Guiana Francesa (Aragén, 2018), formando a
Amazonia Internacional. Em ambito nacional, o Brasil detém cerca de 60% da
Amazobnia e esta presente nos estados do Acre, Amapa, Amazonas, Mato Grosso,
Par4, Rondonia, Roraima, Tocantins e parte do Maranh&o (OTCA, 2021; Aragon,
2018), como pode ser visualizado na Figura 1. Essa diversidade biolégica coloca o

pais em uma posi¢ao estratégica para o desenvolvimento da bioeconomia.
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Figura 1: Representacdo da Amazodnia Internacional e a AmazOnia Brasileira
(Amazonia Legal).

. Amazonia Internacional

. Amazonia Legal Ocidental Amazonia Legal Oriental
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‘}\__ Venezuela . G
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Colombia Roraima [
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¢,
Equador /' "~ ™
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Mato Grosso

Fonte: Elaborado pela autora (2024).

A bioeconomia é uma ciéncia transdisciplinar, cujo intuito é enfrentar os
desafios do desenvolvimento sustentavel e a necessidade de alternativas para
aumentar a producdo e preservar o meio ambiente (Mejias, 2019). Por meio da
promog¢do do uso sustentavel de recursos biolégicos, esta integra principios
relacionados a conservacao ambiental e ao desenvolvimento econémico da regido
(Pimenta e Azevedo, 2020). Ademais, a bioeconomia favorece uma maior conexao
entre os setores primarios e as industrias de transformacao e de servigos, unindo-0s
como partes interligadas de um Unico processo. A partir de recursos biolégicos
renovaveis e residuos de processos de extracao/transformacdo, € possivel criar
alimentos, energia, artigos quimicos e téxteis e outros itens que podem possuir tanto
valor econdmico quanto ambiental (Silva et al., 2018).
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Nesse contexto, a Amazdnia se apresenta como um terreno fértil para o avango
do conhecimento cientifico e inovacao tecnoldgica. Sua diversidade biologica ndo sé
possibilita a exploragdo sustentavel de seus recursos naturais, como também abre
portas para avancos significativos em varias areas, como quimica, bioquimica,
microbiologia e engenharia genética (Mello, 2015). A variedade de matérias primas
gue podem ser encontradas na regido amazébnica, quando aliadas a bioinovacéao,
permite a transformacdo desses recursos naturais em uma gama de moléculas e
compostos de alto valor agregado (Barbosa, 2020), os quais s&o essenciais para o
desenvolvimento do campo da biotecnologia. Logo, ndo s6 aumentando o valor de
seus recursos bioldgicos, como também os transformando em produtos valiosos.
Dessa forma, a bioeconomia exerce um papel essencial ndo s6 na bioinovagao, como
também na capacitacdo de recursos humanos, sendo estas fundamentais para
impulsionar o desenvolvimento de uma ciéncia aplicada na conversao de produtos da
natureza em produtos comerciais (Willerding et al., 2020).

No entanto, apesar do vasto potencial da Amazoénia em gerar moléculas e
compostos de alto valor agregado, ainda ha uma dificuldade em coletar e sintetizar
essas moléculas. Dentre os fatores que contribuem para essa realidade, tem-se a
complexidade dos processos biolégicos envolvidos e a grande variedade de
compostos presentes nas espécies amazonicas.

O principal modelo utilizado para o desenvolvimento de farmacos nao sé é um
processo longo e oneroso, como também envolve altos custos (Matthews et al., 2016.
Paul et al., 2010). De acordo com Matthews et al. (2016), até um farmaco esta
disponivel no mercado, este passa por um processo de desenvolvimento que envolve
guatro etapas: descoberta de drogas, pré-clinica, testes clinicos (Fase I, Il e Ill) e
aprovacao regulatoria. Esse processo pode levar de 10 a 15 anos e pode chegar a ter
um investimento meédio de 1.8 bilhdes de dolares (Paul et al., 2010).

Esse tempo e custo elevado esta relacionado principalmente a primeira etapa,
gue envolve testar muitas moléculas, variando de 5 a 10 mil, que pode demorar de 5
a 7 anos para ser concluida (Matthews et al., 2016), e, sozinha, pode ter um custo de
674 milhdes de ddélares (Paul et al., 2010). Isso ocorre, pois, tais moléculas séao
coletadas, sintetizadas e testadas para averiguar se estas apresentam alguma
atividade bioldgica. Coletar, sintetizar e testar esse elevado nimero de moléculas
requer ndo so6 um gasto de esforco muito grande, como também de tempo e dinheiro,

principalmente quando se leva em consideracdo que apenas 250 moléculas podem
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chegar a ir para a proxima etapa e que apenas uma molécula pode chegar a se tornar

um farmaco de fato (Matthews et al., 2016), como pode ser visto na Figura 2.

Figura 2: Processo de desenvolvimento de farmacos.

Duracio (anos) 3-5 1-2 6-7
« Target-to-hit e Invivoe Invitro  Fasel Fase2 Fase3
« Hit-to-lead toxicidade
« Lead optimization « ADMET
« PK/PD

Y

5.000 - 10.000
compostos

Custo de

Custo (Milhoes de desenvolvimento
674 150 273 319 314 48
délares) i S i S s (2010y:

$1.8B

Fonte: Elaborado pela autora a partir da adaptacdo de Matthews et al., (2016) e Paul
et al., (2010).

Isso evidencia a escassez de infraestrutura adequada para o processamento e
sintetizagdo de estrutura molecular e a necessidade de desenvolver tecnologias
avancadas para a extracéo e andlise de moléculas. Esse déficit se torna uma barreira
para desenvolvimento do verdadeiro potencial biotecnoldgico da Regido Amazonica.
Desta forma, superar esses obstaculos se torna fundamental para desbloquear esse
potencial e a bioinformatica surge como uma ferramenta promissora para tal.

Nos ultimos anos, o campo de biolégicas tem testemunhado uma exploséao na
geracao de dados gracas a avancos na bioinformatica moderna. As primeiras bases
de bioinformatica foram langadas no inicio da década de 60, quando métodos
computacionais comecaram a ser aplicados na analise de sequéncias de proteinas. A
partir disso, surgiram novos bancos de dados de sequéncias bioldgicas, que somado
com grandes melhorias nas tecnologias de sequenciamento e a reducéo de custos,
provocaram um aumento exponencial de dados. Esses avan¢os tém gerado uma
guantidade massiva de informacfes sobre sequéncias genéticas, estruturas proteicas,
redes de interacBes moleculares e feno6tipos bioldgicos, desafiando os pesquisadores
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a armazenar, organizar e analisar esses dados de forma eficiente e significativa
(Gauthier et al., 2019).

Nesse contexto, as bases de dados bioldgicas desempenham um papel crucial
na pesquisa cientifica, fornecendo uma infraestrutura essencial para a coleta,
integracdo e compartilhamento de informagdes bioldgicas.

Com isso, o desenvolvimento de um banco de dados bioldgicos voltado para a
flora Amazonica pode néo sé contribuir para o entendimento mais aprofundado de sua
biodiversidade, como também permitir que pesquisadores, empresas e governos
identifiquem e explorem de forma sustentavel os seus recursos biolégicos. Essa
realidade pode levar ao desenvolvimento de novos produtos, processos e tecnologias
baseadas nas riquezas biologicas dessa regido, levando a um impacto significativo no
avanco da bioeconomia.

Diante disso, este trabalho tem como intuito desenvolver um repositorio on-line
(software) voltado para as estruturas moleculares provenientes da flora amaz6nica, o
gual contribuira para a compreensao do seu potencial cientifico e tecnologico. A partir
da interagdo com bancos de dados que contém informacdes a respeito da flora
amazoOnica, esse repositério sera capaz de disponibilizar essas informacdes de forma
gue pesquisadores, cientistas ou industrias possam ter acesso a esses dados e
possam aplica-los em suas pesquisas ou desenvolvimento de produtos. Esse produto
preenchera uma lacuna significativa quando se trata de bancos de dados voltados
para a flora amazonica. A integracéo de dados sobre a vasta diversidade de sua flora,
a padronizacao e anotacao desses dados, e a garantia da acessibilidade e usabilidade
dos sistemas séo desafios importantes a serem enfrentados para melhor compreender

e preservar essa riqueza bioldgica Unica.
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3 JUSTIFICATIVA

N&o had um banco de dados que centralize informacdes da flora amazbnica
gue contemple as espécies, as biomoléculas e as estruturas digitais, independente
dos formatos de arquivos, nivel estrutural ou formato de visualizacdo, estando estas

dispersas em diferentes bancos de dados.

Essa fragmentacao limita o potencial de prospeccédo de compostos, pois o
pesquisador precisa consultar multiplas fontes para a obtencdo de informacdes,
fazendo com que este ndo s6 perca muito tempo nesta atividade, como também tenha
um gasto financeiro e de recursos naturais maior realizando a bioprospeccao de
maneira experimental. Com isso, a criagdo de um banco de dados centralizado
permite que o pesquisador tenha acesso a dados completos de maneira rapida,

contribuindo para a reducao do tempo e custos envolvidos no processo de pesquisa.

3.1 Lacuna preenchida pelo TCC

A lacuna a ser preenchida pelo TCC estéa relacionada ao preenchimento da
auséncia de repositérios voltados para a flora amazbdnica existentes no mercado
atualmente, por conseguinte, contribuird para avanco de pesquisas envolvendo

plantas amazoénicas.

3. 2 Aderéncia ao PROFNIT

Este projeto se encontra alinhado aos interesses do programa, uma vez que
o desenvolvimento de um repositorio on-line esta ligado diretamente a transferéncia
de tecnologia. O repositério permitira o compartiihamento de conhecimento entre
pesquisadores e cientistas, através do compartilhamento de espécies e estruturas
moleculares da flora amazbnica de forma acessivel e ampla, contribuindo para o
avanco da ciéncia e o desenvolvimento de novas aplica¢fes técnicas. Dessa forma,
podera estimular as colaboragfes e as parcerias interinstitucionais, uma vez que sua
existéncia incentivara a colaboracao entre instituicbes de pesquisas, empresas e
organizag0es interessadas na flora amazénica, podendo resultar em projetos acordos
de cooperacdo de pesquisa e transferéncia de tecnologia entre os envolvidos. O
repositério podera contribuir com a inovacdo, uma vez que sera uma fonte para o
desenvolvimento de novas tecnologias, produtos e servi¢os. Por fim, podera fornecer

transferéncia de tecnologia para comunidades locais, uma vez que pode promover
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essa transferéncia para comunidades locais da regido amazonica, como comunidades
indigenas ou agricultores locais, fornecendo conhecimento sobre as propriedades
medicinais ou outras aplicagcbes das plantas nativas, contribuindo para o

desenvolvimento sustentavel da regido.

3. 3 Impacto

Essa tecnologia podera ser utilizada por pesquisadores tanto de instituicbes
publicas quanto privadas, que possuam interesse em utilizar moléculas da flora
amazonica em suas pesquisas. Ademais, podera ser utilizada também por pessoas
gue tenham interesse na area, como empresas, organizacdes e instituicbes de

pesquisa.

O repositério facilitard o acesso a bases biolégicas da flora amazénica, por
conseguinte, irh aumentar os estudos nessa area, gerando um alto impacto na area

cientifica e biotecnologica.

3. 4 Aplicabilidade

Essa producéo tecnolégica € de facil aplicabilidade, podendo abranger todo o
Brasil, ou falantes da lingua portuguesa, podendo ter um alto potencial na area
industrial, na pesquisa cientifica, na saide, ambiental, e agropecuéria, sendo de facil
replicabilidade como producéo técnica.

3. 5Inovacao

Este projeto possui uma produgcdo com alto teor inovativo, sendo uma
combinacao de conhecimentos pré-estabelecidos que serdo utilizados na construgéo
de um repositdrio on-line que sera responsavel por tornar a informacao mais acessivel,

em que o usuario podera utiliza-lo de forma intuitiva.

3.6 Complexidade

Este projeto possui alta complexidade, uma vez que é o resultado da
combinacdo de conhecimento pré-estabelecidos, que podem ser utilizados por
pesquisadores, cientistas e industrias que possuam interesse na area. Nao requer,
necessariamente, a participacdo de outros autores, sendo de facil execucdo e

adaptacéo.
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4 OBJETIVO
4.1 Objetivo Geral

Desenvolver um repositério on-line das estruturas moleculares dos compostos

naturais provenientes da flora amazonica.

4. 2 Objetivos Especificos

4. 2.1 Mapear os bancos de dados biologicos de origem brasileira relacionados a flora
4. 2. 2 Descrever as informacgdes obtidas a partir desse mapeamento
4. 2. 3 Desenvolvimento do repositério on-line para a analise e exibicdo dos dados

associados
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5 REFERENCIAL TEORICO

A bioinformatica € um campo cientifico interdisciplinar que desenvolve métodos
para armazenar, recuperar, organizar e analisar dados biologicos (Ogbe, 2016) e pode
ser dividida em dois grupos: i) associado a sequéncia; ii) associado a estrutura
biomolecular. A integracdo desses dados permite o uso de redes, tornando possivel
identificar grupos génicos relacionados a uma determinada rota metabdlica e associa-
los com um determinado fenotipo resultante desta via, contribuindo para a melhor
compreensdo de uma determinada caracteristica, como o caso da analise de
suposicado proporcionada pelo software Weighted Gene Co-Expression Network
Analysis - WGCNA (Diniz e Canduri, 2017).

Os experimentos in silico podem ser usados em estagios iniciais do processo
de desenvolvimento de medicamentos para compostos planejados a serem
sintetizados, para 0s quais nenhum ou apenas um pequeno composto esta disponivel,
ou também para impurezas ou produtos de rapida degradacdo posteriormente no
processo de desenvolvimento de medicamentos (Bah et al.,, 2018). Todavia, €
essencial o desenvolvimento de um design experimental bem aplicado com as devidas
validacbes para a melhor acuracia do teste in silico para que seja introduzido no

processo de desenvolvimento de medicamentos (Amberg, 2013).

Os bancos de dados biolégicos tém desempenhado um papel central na
bioinformética. Eles nos oferecem a oportunidade de acessar uma ampla variedade
de dados biologicamente relevantes, incluindo as sequéncias gendémicas de uma
gama cada vez maior de organismos. Os principais bancos de dados e portais de
sequéncia, como o GenBank, o UCSC Genome Browser e 0 Ensembl. Banco de dados
de organismos modelo, incluindo WormBase, The Arabidopsis Information Resource
- TAIR, e aqueles disponibilizados através do recurso Genoma Informatics Mouse -
MGI, Bancos de dados centrados em ndo sequéncias, como o Online Mendelian
Inheritance in Man - OMIM, o Protein Data Bank - PDB, o MetaCyc e o Kyoto
Encyclopedia of Genes and Genomes - KEGG (Baxevanis e Bateman, 2011).

A crescente disponibilidade de proteinas, estruturas de ligantes com afinidades
de ligacdo medidas e conjuntos dados contendo compostos ativos, estdo aumentando
0 uso de técnicas sofisticadas de aprendizado de maquina para obter melhores

funcdes de pontuacédo (Guedes et al., 2018).
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Com o aumento de informacdes e a crescente disponibilidade de proteinas,
estruturas de ligantes com afinidades de ligacdo medidas e conjuntos dados contendo
compostos ativos, 0 uso de técnicas computacionais tem sido de grande relevancia
(Guedes et al., 2018).

Experimentos in silico ja s@o conhecidos por seu uso extensivo em
experimentacdes farmacocinéticas, além disso, complexos modelos computacionais
tém sido aplicados a problemas fisiopatologicos para fornecer informacdes que néao
podem ser obtidas praticamente ou eticamente pelos métodos tradicionais de

pesquisa clinica (Colquitt et al., 2011; Kaushik et al., 2020).

Uma grande diversidade de produtos naturais tem demonstrado atividades
farmacoldgicas ou bioldgicas que podem ser de beneficio terapéutico no tratamento
de doencas e também sdo uma importante fonte de inspiracao para o desenvolvimento
de novos medicamentos em potencial. As Ultimas décadas testemunharam extenso
estudo de produtos naturais para suas perspectivas promissoras na aplicacdo da
guimica médica, biologia molecular e ciéncias farmacéuticas (Sorokina e Steinbeck,
2020; Xie et al., 2015).

O interesse pelos produtos naturais pela comunidade cientifica ainda tem um
constante crescimento, tendo um exponencial aumento de bancos de dados e
cole¢Bes disponiveis. Dados recentes tém trazidos aproximadamente 120 diferentes
bancos de dados de compostos naturais depositados, dentre 0os mais acessiveis
destacam-se, 0 ZINC e o COCONUT (Sorokina e Steinbeck, 2020).

A fim de integrar e caracterizar compostos naturais brasileiros, alguns bancos
de dados foram criados, como o Nucleos de Bioensaios, Ecofisiologia e Biossintese
de Produtos Naturais - NUBBEDB que vem possibilitando o acesso a diversos
compostos da biodiversidade do pais (Pilon et al., 2017). Entretanto, ha poucos
bancos de dados sobre compostos naturais oriundos de plantas da regido amazoénica,
no qual pode-se citar a base de dados de Maia & Andrade (2009), que cataloga
informagdes da composicédo quimica dos Oleos e aromas de mais de 350 espécies,

associadas a um maior niumero de tipos quimicos.

Os 6leos essenciais de muitas espécies oferecem 6timas condigbes para
explorag&o econdomica e utilizagéo no mercado nacional e internacional de fragrancias,

cosmeticos, agrotoxicos e domesticos (Maia e Andrade, 2009). Deve-se incentivar 0s
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bancos de dados construidos a partir de recursos minoritarios, acreditando que esses
esforcos serdo finalmente recompensados e integrados aos bancos de dados
abrangentes para um uso mais profundo. Desta forma, para que seja possivel
desenvolver melhores bancos de dados de produtos naturais e, assim, apoiar melhor
a descoberta e o desenvolvimento de drogas, deve-se fazer um esforgo para visualizar
as drogas de produtos naturais em redes e enfatizar mais as abordagens orientadas
a sistemas (Chen et al., 2005; Xie et al., 2015).

Algumas técnicas possibilitam o melhor desenvolvimento e criacdo de bancos
de dados. O processo capaz de gerar conhecimento a partir de dados estruturados
nomeia-se de Knowledge Discovery in Database (KDD) ou Descoberta de
Conhecimento em Bases de Dados (DCBD). Esse processo combina diversas areas
da descoberta do conhecimento, tais como Aprendizagem de Maquina,
Reconhecimento de Padrdes, Estatistica e Inteligéncia Atrtificial, com o objetivo de

extrair, de forma automética, informacéo util em bases de dados.

A técnica de Cross-Industry Standard Process for Data Mining (CRISP-DM), foi
concebida originalmente para mineracéo de dados. Para a CRISP-DM, o ciclo de vida
do processo de DCBD segue uma sequéncia de etapas (Chapman et al., 2000). Essas
etapas sao executadas de forma interativa. Assim, pelas entradas e respostas
providas pelo usuario, a sequéncia da execucao pode ser alterada. O encadeamento
das acdes, dependendo do objetivo e de como as informacdes se encontram, permite

retorno a passos ja realizados.

A etapa de Compreensédo do Negdcio procura identificar as necessidades e 0s
objetivos do negdcio do cliente e converter esse conhecimento numa tarefa de
mineracao de dados. Em adicdo, detecta eventuais problemas e/ou restricbes que, se
desconsideradas, poderao implicar na perda de tempo e esforgco em obter respostas
corretas para questdes erradas. Essa tarefa compreende ainda descricdo do cliente,
seus objetivos e descricdo dos critérios utilizados para determinar o sucesso do seu

negocio.

Jé a etapa de Compreenséo dos Dados visa a identificagdo de informacdes que
possam ser relevantes para o estudo e uma primeira familiarizagdo com seu contetdo,
descricdo, qualidade e utilidade. A colecdo inicial dos dados procura adquirir a
informacédo com a qual se ira trabalhar, relacionando suas fontes, o procedimento de

leitura e os problemas detectados. Nessa tarefa, descreve-se ainda a forma como os



26

dados foram adquiridos, listando seu formato, volume, significado e toda informacéo

relevante. Durante essa etapa, séo realizadas as primeiras descobertas.

A etapa de Preparacdo dos Dados consiste numa série de atividades
destinadas a obter o conjunto final de dados, a partir do qual sera criado e validado o
modelo. Nessa fase, sao utilizados programas de extragcao, limpeza e transformacao
dos dados. Compreende a juncédo de tabelas e a agregacao de valores, modificando
seu formato, sem mudar seu significado a fim de que reflitam as necessidades dos
algoritmos de aprendizagem. Na etapa de Modelagem, sédo selecionadas e aplicadas
as técnicas de mineracdo de dados mais apropriadas, dependendo dos objetivos
pretendidos. A criacdo de um conjunto de dados para teste permite construir um
mecanismo para comprovar a qualidade e validar os modelos que serdo obtidos. A
modelagem representa a fase central da mineracdo, incluindo escolha,
parametrizacdo e execuc¢do de técnicas sobre o conjunto de dados visando a criacédo

de um ou varios modelos.

A etapa de Avaliacdo do Modelo consiste na revisdo dos passos seguidos,
verificando se os resultados obtidos vdo ao encontro dos objetivos, previamente,
determinados na Compreensdo do Negdécio, como também as proximas tarefas a
serem executadas. De acordo com os resultados alcancados, na revisdo do processo,
decide-se pela sua continuidade ou se deverao ser efetuadas corre¢des, voltando as
fases anteriores ou ainda, iniciando novo processo.

A etapa de Distribuicdo (Aplicacdo) é o conjunto de a¢des que conduzem a
organizacdo do conhecimento obtido e a sua disponibilizacédo de forma que possa ser
utilizado eficientemente pelo cliente. Nessa fase, gera-se um relatério final para

explicar os resultados e as experiéncias, procurando utiliza-los no negécio.
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6 METODOLOGIA
6.1 Mapeamento dos bancos de dados biolégicos de origem brasileira

relacionadas a flora

O mapeamento dos bancos de dados foi realizado através do Database
Commons, que fornece um extenso catalogo de bancos de dados biologicos globais,
o qual ndo s6 permite que os usuarios acessem e recuperem facilmente uma
variedade completa de bases de dados biolégicos em todo o mundo, como também
proporciona uma visdo global para uma compreensdo mais profunda do amplo
impacto desses recursos na vida, na medicina e nas ciéncias da saude (Ma et al.,
2023).

Como o objetivo € identificar os bancos de dados biolégicos de origem
brasileira, inicialmente foi feita uma delimitacdo espacial a fim de retornar somente os
qgue foram desenvolvidos por Instituicdes do Brasil. Apés essa etapa, foram eliminados
os bancos de dados que nédo se destinavam a informacdes relacionadas a plantas, os

gue estao inacessiveis e 0s que tem como foco espécies ndo nativas.

Ao fim, os resultados foram agrupados de acordo com a natureza dos dados

tratados pelas bases de dados bioldgicas aceitas.

6.2 Descricao das informacdes obtidas a partir do mapeamento

Apss o0 mapeamento, foi feita uma coleta detalhada das informacdes a respeito
das bases de dados encontradas. O objetivo desta coleta foi levantar informacdes
como: objetivo, os tipos de moléculas que utilizam, o idioma e a instituicdo responsavel
pelo desenvolvimento, resultando em uma analise descritiva das caracteristicas de

cada base de dados, destacando vantagens e limitagdes.

Outra informacéo levada em consideracdo foi a experiéncia de usuario. A
medigcdo da experiéncia de usuario € uma ferramenta capaz de prover feedback a
respeito de como o usuario interage com o sistema (Maia e Furtado, 2014). Ramirez-
Acosta (2017) afirma que a experiéncia do usuario depende das necessidades deste,
uma vez que ao desenvolver uma ferramenta de dificil utilizacdo, o usuéario pode se
frustrar e desistir de uséa-la. Isso faz com que seja importante garantir um sistema que
seja intuitivo, autoexplicativo e que seus elementos estejam dispostos de forma logica,

de forma que va utiliza-lo consiga realizar suas tarefas (Ramirez-Acosta, 2017).
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Dessa forma, para avaliar essa experiéncia foi escolhida a metodologia
utilizada por Yang et al. (2004), cujo instrumento de avaliacdo € composto por cinco
dimensdes, os quais envolvem a usabilidade, utilidade do contetdo, adequacédo da
informacéao, acessibilidade e interacado. Cada um deles possui um conjunto de fatores
gue serdo medidos. A medi¢cdo dessas dimensdes é feita por meio da Escala Likert de
5 pontos, em que “1” representa “discordo totalmente” e “5” representa “concordo

totalmente”.
Segue abaixo os fatores a serem medidos de acordo com cada dimensao:

1) Usabilidade:
o Hiperlinks bem-organizados
o Adequacao dos recursos de seguranca
o Facilidades de pesquisa
o Funcbes de pesquisa personalizadas
o Apresentacao de informagdes personalizadas
o Confidencialidade das informacdes do cliente
2) Adequacéo da informacéo:
o Abrangéncia das informacgdes em relacdo a outros portais
o Conteudo completo
o Informac®es suficientes para clientes potenciais e existentes
o Descricdo completa do produto/servico
o Informagdes detalhadas de contato
3) Utilidade do conteudo:
o Conteudo exclusivo
o Informacgdes relevantes para o cliente
o Dicas valiosas sobre produtos/servi¢os
o Opinides profissionais confiaveis
o Informagdes atualizadas
4) Acessibilidade:
o Acessibilidade do site
o Alta velocidade de carregamento de pagina
5) Interacao:
o Feedback interativo entre clientes e a empresa

o Servigos de acompanhamento para clientes
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o Fo6rum de quadro de mensagens para clientes para clientes/empresa

Ao fim, a pontuacéo dos fatores sera somada e dividida pela sua quantidade, a
fim de obter uma média. O valor resultante sera adaptado para uma melhor

compreensao, em que:

e 1 ou 2 pontos: Insatisfatorio
e 3 o0u 4 pontos: Relevante

e 5 pontos: Satisfatorio

Essas informacdes serdo representadas em uma tabela de forma clara e
concisa e servirdo para auxiliar no levantamento de requisitos e funcionalidades que

0 repositorio devera ter.

6.3 Desenvolvimento do Repositério

O desenvolvimento do sistema foi de acordo com a metodologia de
desenvolvimento por prototipacdo. Segundo Pressman e Maxim (2016), trata-se de
uma técnica que tem como intuito identificar e definir os requisitos necessarios para a
construcdo de um software, por conseguinte, auxilia no melhor entendimento do que
esta sendo desenvolvido. Tal metodologia pode ser empregada desde que o sistema
gue sera desenvolvido tenha como caracteristicas consultas dinamicas, forte interacéo
com as pessoas ou possua um algoritmo ou processamento combinatério que tenha
a necessidade de ser desenvolvido de forma evolucionaria. O seu processo deve ser

executado de forma iterativa, obedecendo a um ciclo (Figura 3).



30

Figura 3: Modelo de processo de prototipacao

1.

Coleta de
requisitos
6. 2.
Construcao Projeto
do produto rapido

5. 3.
Refinamento Construcao
do prototipo do prototipo

4.
Avaliacao do
protétipo

Fonte: Adaptado de Pressman e Maxim, 2016.

Dessa forma, como etapa inicial, tem-se a coleta de requisitos. Nesta, 0s
envolvidos no projeto, usuarios e desenvolvedores, estdo em constante interacéo,
com o intuito de definir os objetivos gerais do software, e levantar os requisitos e
funcionalidades do sistema, permitindo identificar areas que necessitam de uma
definicdo mais detalhada. A partir do que é definido pelo usuario, ocorre a elaboracéo
de um “projeto rapido”. Este projeto leva a construgdo de um protétipo, o qual é
avaliado pelo usuario, gerando entdo feedbacks que séo utilizados para refinar os
requisitos. O proto6tipo € criado de modo a servir como base para a definicdo de
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requisitos. Ao fim, este ser4 descartado, ao menos em parte, e o software real serd
desenvolvido (Pressman e Maxim, 2016).

Uma variedade de ferramentas foi utilizada durante o processo de
desenvolvimento, sendo responsaveis por auxiliar na execucdo das etapas. Na
“Coleta de Requisitos” foi utilizado o sistema StarUML, cuja fung¢édo é gerar diagramas
necessarios para uma manutencéo eficiente do processo de desenvolvimento. Trata-
se de um sistema de uso livre que utiliza a Linguagem de Modelagem Unificada
(Unified Modeling Language/UML) para realizar a documentagéo. Somado a isso, foi
utilizado o software Mysqgl WorkBench no processo de diagramacéo da base de dados
a ser construida. Também foram definidos os critérios de busca e selecdo dos bancos
de dados a serem utilizados.

Para correlacionar os bancos de dados selecionados, foram utilizadas as
técnicas de Web Scrapping e Extract, Transform and Load (ETL). A partir disso, foi
desenvolvido um script em Python para a realizacdo da extracdo de dados com o
modulo scrapy, que permite extrair dados de paginas web de forma automatizada e
eficiente. Essas extragdes foram feitas por meio de consultas nas APIs dos bancos de
dados escolhidos. A Application Programming Interface/Interface de programacéo de
aplicacdes (API) permite realizar consultas e obter respostas em formato JavaScript
Object Notation (JSON), que podem ser manipuladas e analisadas com Python. Apos
isso, foi utilizado o médulo request, o qual permite enviar e receber requisicdes em
Hypertext Transfer Protocol/ Protocolo de Transferéncia de Hipertexto (HTTP). Ja os
processos ETL entraram com o intuito de integrar os dados. Este atua combinando os
dados de diversas fontes, resultando em um Unico conjunto de dados, os quais
poderdo ser carregados em um data warehouse, data lake ou outro sistema.

A seguir, na construg¢ao do “Projeto Rapido”, foi utilizado o software Figma para
a criagdo das telas do sistema, de forma a facilitar a identificacdo dos elementos
graficos a serem utilizados. O “Projeto Rapido” criado no Figma resultou em um

protétipo, o qual foi avaliado e definido os requisitos a partir dos dados levantados.
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6.4 Matriz de Validacéao
Abaixo segue a matriz de amarracdo que apresenta as relacbes entre os
objetivos, a metodologia e os produtos desenvolvidos referentes ao desenvolvimento

do repositorio (Tabela 1).

Tabela 1: Matriz de amarracao do desenvolvimento do repositério

Objetivos

Mapear os bancos de dados
biol6gicos de origem brasileira
relacionados a flora

Descrever as informacdes
obtidas a partir desse
mapeamento

Desenvolvimento do
repositorio on-line para a
analise e exibicdo dos dados
associados

Fonte: elaborado pela autora (2025).
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7 RESULTADOS
7.1 Mapeamento dos bancos de dados bioldgicos voltados para flora

Com a delimitacdo espacial, foram encontrados ao todo 64 bancos de dados
bioldgicos de origem brasileira. Ao utilizar o critério de exclusédo, houve um retorno de
11 bancos de dados voltados para plantas. Desses onzes, 7 foram descartados, uma
vez que ja ndo estavam mais acessiveis ou que ndo trabalhavam com espécies
nativas brasileiras, resultando em 4 bancos de dados. Este resultado pode ser dividido

em trés naturezas de dados, sendo eles gendmicos, toxicolégicos e outros (Figura 4).

Figura 4: Identificacdo dos Bancos de Dados Bioldgicos

[ Identificagao dos Bancos de Dados Bioldgicos ]
—
g o . )
g Bancos de dados bioldgicos Delimitacao Espacial:
= identificados (Database -
E Commons): n = 64 Brasil
b \ J

[

Bancos de dados excluidos (n = 53)

Bancos de dados analisados - ) -
(n =64) Critérios de exclusao: bancos de dados nao

voltados para plantas

)

£ J
[0}
(=]
©
E l
Bancos de dados elegidos
(n=11)
~
Descartados (n = 8)
- Inacessiveis, Dados gendémicos (n =2)
[}
- Espécies nao nativas Cerrado (Brazil) plant
2 cytogenetics database Outros dados
£ (n=1)
[ Banco de dados aceitos ——— Plants Genomic DB NuBBEDB
(n=3)

Fonte: Elaborado pela autora (2024).

7.2 Descricao das informacdes obtidas a partir do mapeamento

Os bancos de dados encontrados desempenham papéis distintos na pesquisa
cientifica. O "Cerrado (Brazil) plant cytogenetics database" é um banco de dados
desenvolvido com o intuito de avaliar o conhecimento citogenético das espécies
vegetais do cerrado, fornecendo um banco de dados que inclui todos os atributos

nessa area.
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Dentre as informacbes citogenéticas das plantas, temos o0 numero
cromossOmico, férmula cariotipica, bandas C, CMA e AgNOR, hibridizac&o in situ
fluorescente (FISH), tamanho do genoma (valor C) e referéncias bibliograficas (Roa;
Telles, 2017). Disponivel em inglés, esse banco de dados difere da proposta do
“Moléculas da Amazobnia”, uma vez que além de ter como foco espécies da flora do
Cerrado e seus respectivos dados citogenéticos, a falta de informacdes sobre
ecologia, distribuicdo geografica detalhada dentre outros dados moleculares tornam
esse sistema dependente de outros em relacdo a obtencdo de informacdes
complementares.

O "Plant Genomics DB", da Universidade Estadual de S&o Paulo (UNESP), foi
desenvolvido com o intuito de catalogar e conceder o acesso aos recursos genémicos
vegetais. Disponivel em inglés, o site te permite acessar informag¢des como: modelos
genéticos acompanhados de anotac¢@es integradas na visualizacdo InterProScan de
cada regido codificantes, anotacdo de elementos transponiveis e repeti¢des,
assembleias de PASA, anotacdo de tRNA e rRNA e dados de RNAseq alinhados,
além de outros recursos.

Por fim, 0 "NuBBEDB", também da UNESP, oferece dados quimicos e biologicos
de produtos naturais encontrados na biodiversidade brasileira, com informac¢des em
portugués e inglés. Este € o0 sistema mais proximo do que € proposto por este projeto.
O NuBBEDB fornece informacdes detalhadas sobre as estruturas quimicas de
compostos naturais brasileiros, permitindo a visualizacdo e a andlise de suas
propriedades moleculares. A partir deste banco de dados é possivel analisar dados
fisico-quimicos das estruturas moleculares, dados sobre suas atividades bioldgicas,
dados espectroscépicos e as referéncias cientificas relacionadas. No entanto, apesar
de ser possivel realizar buscas por espécie e por localizagdo, ndo € possivel obter
informacdes mais detalhadas sobre as espécies buscadas e sobre a distribuicéo
geografica, tornando necessario um constante acesso a multiplos bancos de dados
para obter essas informagdes adicionais, bem como os bancos de dados
anteriormente mencionados. Segue abaixo as informacdes gerais (Tabela 2) e a

experiéncia do usuario (Tabela 3) referente aos bancos de dados levantados.



Tabela 2: Informagfes Gerais dos Bancos de Dados Biologicos
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Base de dados Objetivo Tipo de dados Idioma Instituicao Referéncia
Integrar e compartilhar
Cerrado  (Brazil) todas as informacoes Universidade
plant cytogenetics citogenéticas RNA Inglés Federal de Goias - Roa; Telles, 2017
database publicadas para UFG
espécies do Cerrado
Catalogar e fornecer
. acesso a todos os Universidade
Plant  Genomics . A _
DB recursos  gendmicos DNA Inglés Estadual Paulista - Abreu et al., 2023
vegetais, bem como UNESP
genomas relacionados
Fornecer informagoes _ _
_ _ . Universidade
quimicas e biologicas R R _ .
NuBBEDB Outro Portugués/inglés  Estadual Paulista - Pilon et al., 2017

da biodiversidade

brasileira

UNESP

Fonte: Elaborado pela autora (2024).



Tabela 3: Avaliacdo da Experiéncia de Usuéario dos Bancos de Dados
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Base de dados Usabilidade Utilidade do Adequacéao da Acessibilidade Interacéo
conteudo informacao
Cerrado (Brazil)
plant cytogenetics Relevante Satisfatorio Relevante Insatisfatorio Insatisfatorio
database
Plant Genomics DB Satisfatério Satisfatério Insatisfatério Relevante Relevante
NuBBEDB Satisfatério Satisfatério Relevante Satisfatério Satisfatério

Fonte: Elaborado pela autora (2024) baseado em Yang et al. (2004).
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7.3 Desenvolvimento do repositorio

Foi utilizado a metodologia de desenvolvimento por prototipacdo para o
desenvolvimento do “Moléculas da Amazonia”. Esse repositério estd sendo
desenvolvido a fim de integrar em um Unico sistema todas as informagdes referentes
as espécies da flora Amaz6nica e suas respectivas moléculas. Baseado em Pressman
e Maxim (2016), a prototipacdo € realizada em seis etapas: coleta de requisitos,
projeto rapido, construcdo do prototipo, avaliacdo do prototipo, refinamento do
protétipo e construcao do produto.

Para a etapa de coleta de requisitos foi necesséario o uso do sistema StarUML
para a geracao dos diagramas utilizados para a manutencéao eficiente do processo de
desenvolvimento. Somado a isso, o software Mysgl WorkBench foi utilizado para a
diagramacao da base de dados do Moléculas da Amazoénia.

Ao todo, quatro bancos de dados foram escolhidos para compor o repositério,
dos quais um, o GBIF, um banco de dados que fornece informacdes a respeito das
espécies presentes na flora brasileira e as suas ocorréncias, e trés, NCBI, ChEMBL e
NuBBEDB, bancos de dados biol6gicos que fornece informacfes a respeito das
moléculas presentes nelas.

Por meio da ferramenta API, foi realizada a extracdo de dados automatizada no
NuBBEDB de informacdes referentes as biomoléculas presentes na flora amazonica.
Utilizando o Scrapy em Python, foi desenvolvido um script que percorreu as paginas
deste banco de dados, coletando informacdes sobre quais biomoléculas estdo
presentes na flora da Amazénia e em quais espécies estas podem ser encontradas.
Esta etapa teve como intuito obter uma lista preliminar dessas moléculas e suas
respectivas espécies. A partir desses dados levantados, a proxima etapa consistiu em
realizar consultas complementares em outras fontes de dados.

Com as espécies coletadas no NuBBEDB, foi feita uma consulta na API
disponibilizada pelo GBIF. O objetivo desta consulta foi complementar os dados
obtidos na etapa anterior com informagdes taxonémicas detalhadas (familia, género e
espécie) e dados geograficos que indicam a distribuicAo dessas espécies na
Amazonia.

No que se refere as moléculas bioativas coletadas, posteriormente foram feitas
para consultas no NCBI e ChEMBL. O ChEMBL contribuiu com informagdes adicionais
sobre as propriedades fisico-quimicas das moléculas, bem como sua bioatividade. Ja

as consultas no NCBI, disponibilizaram dados genéticos e moleculares,
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particularmente aquelas relacionadas a sequéncias de DNA e RNA associadas as
espécies e moléculas amazoénicas. Tais consultas permitiram a integracdo de dados
biologicos e quimicos complementares no Moléculas da Amazonia, contribuindo para
o enriquecimento do conjunto de informacdes disponiveis.

Além disso, para a conversdo dos dados coletados em formatos compativeis
para o carregamento destes no banco de dados, foi utilizada os processos ETL por
meio de scripts em Python. Isso permitiu padronizar e integrar os dados de forma

correta (Figura 5).

Figura 5: Bancos de Dados utilizados.

NuBBEDB: Coleta das moléculas
da biodiversidade brasileira

GBIF: Coleta das espécies da flora
amazonica e suas ocorréncias

NCBI: Coleta de dados biomédicos e
gendmicos

ChEMBL: Coleta de dados de
propriedades quimicas e bioatividade

Centralizacao e integracio dos
dados coletados

@ 06 Banco de dados Moléculas da

Amazonica

Fonte: Elaborado pela autora (2025).

Com os dados coletados, o projeto seguiu para a segunda etapa, que consistiu
na construgao do “Projeto Rapido” por meio do software Figma. Através deste, foram
criadas as telas do sistema com o intuito de otimizar a identificacdo dos elementos
gréaficos que seriam utilizados. Em seguida, foi feita a construcéo do protétipo, terceira
etapa.

O protétipo do repositério Moléculas da Amazénia conta com filtros que te
permitem realizar buscas por moléculas, espécies, localizacao especifica, referéncias
e informagdes quimicas (Figura 6). A busca por moléculas pode ser feita através do
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seu nome comum, nome IUPAC, inchikey, tipo de moléculas e/ou formula moléculas.
Nessa mesma linha, a busca pelas informacdes disponiveis te da a opcao de procurar
por massa molar, CLOGP, violacbes de lipinski, doadores de h-bond, massa
monoisotopica, TPSA, aceitadores de h-bond e ligacdes rotaveis. Ja a busca por
espécie é feita através da sua familia, do seu género e/ou da espécie.

Além disso, € possivel realizar a busca selecionando a forma de vida desejada.
Com o filtro de localizacdo especifica, o usuario podera buscar por bioma, regiao,
estado ou cidades e ter acesso as espécies desses locais e seus respectivos
compostos. Este emerge como o principal diferencial desse repositorio, pois com ele
€ possivel obter informacdes a respeito da distribuicdo geografica das espécies e de
suas moléculas, funcéo essa néo presente nos repositérios existentes atualmente. As
opcoOes disponiveis para a busca por referéncia sdo o nome da revista, o titulo, 0 ano

de publicacéo e/ou nome do autor.

Figura 6: Busca por filtros.

MOLECULAS
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Fonte: Elaborado pela autora (2024).
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A tabela a seguir apresenta uma descrigcdo dos campos utilizados para a busca
no repositorio, incluindo o tipo de dado e exemplos de valores para cada um deles
(Tabela 4).

Tabela 4: Tipos de dados para realizacdo das buscas nos campos de busca do

repositério.
Campo Tipo de dado Exemplo
Texto (Chave 3,4-dihydroxybenzoic acid geranyl
Nome comum o
alfanumérica) ester
. Texto (Chave OVDDPLULMGGUFM-
Inchikey _
alfanumérica) UKTHLTGXSA-N
Tipo de Molécula Texto Aromatic derivatives
Texto (Chave (2E)-3,7-dimethylocta-2,6-dien-1-yl
Nome IUPAC . )
alfanumérica) 3,4-dihydroxybenzoate
Texto (Chave
Formula Molecular o C17H2204
alfanumérica)
Familia Texto Piperaceae
Género Texto Piper
Espécie Texto crassinaervium
Formas de vida Texto Arbusto
Filtra por Cidade Texto Porto Velho
Journal Texto Journal of Medicinal Chemistry
Evaluation of Curcumin's
Titulo Texto o o
Antioxidant Activity
Ano Texto 2023
Autor Texto Silva
Massa Molar Numero (Decimal) 368.40
CLOGP Numero (Decimal) 3.25
Violacdes de )
o Numero (Inteiro) 1
Lipinski
Doadores de H- )
Numero (Inteiro) 3

bond
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Massa ] .
. o Numero (Decimal) 368.2292
Monoisotropica
TPSA (Topological
Polar Surface Numero (Decimal) 70.5
Area)
Aceitadores de H- ) '
Numero (Inteiro) 4
bond
LigacBes rotaveis Numero (Inteiro) 8

Fonte: Elaborado pela autora (2025).
As informac0fes pesquisadas sdo apresentadas através de cards intuitivos. Estes
organizam as moléculas e permitem que o0 usudrio visualize os principais dados de

forma répida, clara e objetiva (Figura 7).

Figura 7: Cards Intuitivos.

Piperaceae Piper crassinervium Piperaceae Piper crassinervium
3-O-geranyl-4-hydroxybenzoic acid p-hydroxybenzoic acid-geranyl ester
Aromatic Acid Aromatic Derivatives

AN
Piperaceae Piper crassinervium Piperaceae Piper crassinervium
3,4-dihydroxybenzoic acid geranyl ester 3,4,5-Trimethoxydihydrocinnamic acid
Aromatic Derivatives Phenylpropanoids
Piperaceae Piper crassinervium Piperaceae Piper crassinervium
Sakuranetin; 5,4'-dihydroxy-7- 4-Hydroxy-(3',7'-dimethyl-1'-oxo-
methoxyflavanon octa-2'-E-6'-dienyl)benzoic acid
Flavonoids Flavanone Aromatic Acid

Fonte: Elaborado pela autora (2025).

Diferente dos bancos de dados bioldgicos existentes, com o Moléculas da
Amazobnia sera possivel visualizar tanto os dados referentes as espécies (Figura 8),
guanto das moléculas (Figura 9) a serem pesquisadas. Tais informacdes s&o
apresentadas através de blocos organizados, contendo a maior quantidade de

informacgdes catalogadas. Tal funcionalidade permite que o usuario obtenha em um
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unico lugar as informacdes desejadas, tirando a necessidade de acessar multiplos

bancos de dados para obté-las.

Figura 8: Informacgdes sobre as espécies.

MOLECULAS

Home Sobre o projeto  Nossa equipe Entre em contato  Pesquisar molécula Entrar Cadastrar-se

DA AMAZONIA

A Home > Pesquisamolécula >

Plantas Moléculas relacionadas

Piperaceae Piper crassinervium

Informagdes Gerais

Dados basicos

Forma de vida: Arbusto
Habitat: Terricola
Origem: Nativa
Endémica: Ndo endémica

Arquivos e imagens

Incidéncia geografica

Adquirida quando isolada da planta

Galeria de Imagens

Fonte: Elaborado pela autora (2025).
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Figura 9: Informacdes sobre as moléculas.

MOLECULAS

Home Sobre o projeto  Nossa equipe  Entre em contato  Pesquisar molécula Entrar Cadastrar-se

DA AMAZONIA

#A Home > Pesquisamolécula >

Plantas Moléculas relacionadas

Piperaceae Piper crassinervium

Informagdes Gerais

Dados basicos
Nome comum: 3,4-dihydroxybenzoic acid geranyl ester

Nome IUPAC: (2E)-3,7-dimethylocta-2,6-dien-1-yl 3,4-dihydroxybenzoate

Férmula molecular: C17H2204

Inchi: 1S/C17H2204/c1-12(2)5-4-6-13(3)9-10-21-17(20)14-7-8-15(18)16(19)11-14/h5,7-9,11,18-19H,4,6,10H2,1-3H3/b13-9+
Inchikey: OVDDPLULMGGUFM-UKTHLTGXSA-N

Smile: 0=C(OC/C=C(C)/CC/C=C(C)/C)C1=CC(0)=C(0)C=C1

Espécie: Piperaceae Piper crassinervim

Propriedades biolégicas: Inibi¢do de protease; Antiviral

NCBI Compound ID: 11358243

CHEMBL ID: CHEMBL340845

Arquivos e imagens

Estrutura Arquivos relacionados
Nome Estrutura Tipo de arquivo Link de Download
Modelo 1 Estrutura 2D PNG
Modelo 2 Estrutura 3D PNG

Fonte: Elaborado pela autora (2025).

O usuério podera ter acesso ao seu historico de pesquisa, de modo a facilitar o

seu desenvolvimento durante o uso do sistema
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8 DISCUSSAO

A flora amazbnica possui um vasto potencial biotecnolégico, através de uma
diversidade biolégica que fornece inUmeras oportunidades para o desenvolvimento de
produtos inovadores e sustentaveis. Reforcando essa visdo, um estudo produzido por
Calazans et al. (2021) revela o potencial tecnolégico presente nas sementes florestais,
o qual é explorado por diferentes setores, como o alimenticio, cosmetoldgico e o
farmacéutico. Espécies muito presentes na cultura amazbnica como a Jambu
(Acmella oleracea) e o Cacau (Theobroma cacao) também sao amplamente
explorados por esses setores, devido a gama de atividades biologicas presentes

nestas, principalmente a atividade antioxidante (Costa et al., 2024; Reis et al.,2024).

Sampaio Neto et al. (2020) enfatizam esse potencial através da utilizacao de
Oleos extraidos da biodiversidade brasileira para a criacdo de cadeias produtivas ndo
madeireiras. Os autores também afirmam que o0s avancos tecnolégicos
desempenham um papel crucial na preservacdo dessas espécies, a0 mesmo tempo
em gue aumentam o valor agregado de seus derivados. Logo, a rigueza amazonica
proporciona ndo s6 uma fonte de recursos naturais, como também um campo fértil

para o avancgo na biotecnologia.

No entanto, o mapeamento realizado revelou uma lacuna no que tange a
disponibilidade de dados biol6gicos sobre a flora amazénica. A identificacdo e a
categorizacdo dos bancos de dados demonstraram um foco em dados gendémicos, e
reforcaram a falta de integracdo de dados. Um banco de dados biol6gicos que
compreendesse ndo sé sequéncias geneéticas, mas também informacgdes sobre as
espécies coletadas, suas estruturas proteicas e redes de interagdes moleculares, por
exemplo, seria fundamental para preencher essa lacuna. Desse modo, 0
desenvolvimento de um banco de dados que integre informacdes variadas a respeito
da flora amazoénica ndao apenas enriquece o seu entendimento, como também otimiza

0 processo de busca.

Ao comparar os diferentes bancos de dados selecionados, fica evidente a
dispersdo de dados. Essa dispersao torna necessario que o pesquisador acesse
multiplas fontes para obter as informag¢8es desejadas, ocasionado um gasto de tempo
e esforco maior e o Moléculas da Amazénia se diferencia ao integrar todas essas

informagdes em um Unico ambiente. Essa abrangéncia permite que o0 repositorio
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atenda tanto demandas cientificas quanto tecnoldgicas, possibilitando identificar

biomoléculas com potencial de aplicacdes biotecnoldgicas (Figura 10).

Figura 10: Comparacao entre os dados disponibilizados pelos bancos de dados

biologicos levantados e o Moléculas da Amazoénia.

Dad
Banco de Dados Dados de Espécies Ocorréncias Dados Biologicos . & (,)S Dados Patentarios
Bibliograficos
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GBIF

Cerrado (Brazil) plant
cytogenetics database

Plant Genomics DB

NuBBEDB

Moléculas da
Amazonia
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Fonte: Elaborado pela autora (2025).

Além disso, 0 mapeamento evidenciou a auséncia de instituicées de pesquisa
do Norte do Brasil. De acordo com Negri e Squeff (2016), a infraestrutura de pesquisa
em territério nacional é fragmentada e insuficiente, composto por uma quantidade

significativa de laboratorio de tamanho limitado e mal equipados.

Os autores também afirmam que ha uma concentracdo no numero de
infraestrutura nas regides Sul e Sudeste. Tal fato revela a falta de infraestrutura nos
campos cientifico e tecnolégico presente na regido Norte, acarretando na limitacdo da
capacidade local de conduzir pesquisas de ponta sobre a biodiversidade amazonica,
apesar de estar diretamente inserida neste bioma.
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Ademais, a desigualdade na distribuicdo de recursos e investimentos também
contribuem para esse cenario. Segundo Negri e Squeff (2016), ha um favorecimento
de regides mais desenvolvidas e regides como o Norte recebem uma fracdo inferior
de investimento comparado com outras regides como o Sul e o Sudeste. Essa
disparidade n&do s6 aumenta a dificuldade de executar projetos inovadores na regido,
como também compromete a geracao de novos conhecimentos e tecnologia, os quais
poderiam desempenhar um importante papel no desenvolvimento socioeconémico e

ambiental local.

Esses fatores podem afetar o entendimento da Amazonia, uma vez que 0S
recursos limitados impedem a exploracdo de sua biodiversidade. Com isso, 0

conhecimento sobre sua flora permanece fragmentado e subdesenvolvido.

Quanto a experiéncia de usuario, os resultados obtidos revelam um panorama
variado referente a qualidade e eficacia. Cada um apresentou pontos fortes e fracos,
indicando que, embora os conteidos num geral sejam Uteis e relevantes, ha uma
deficiéncia consideravel em relacdo a acessibilidade, interacdo e adequacdo das
informacgdes. Isso pode afetar diretamente a experiéncia e o interesse por parte do
usuario, tendo em vista que ao nao ter suas necessidades supridas, este pode desistir

de utilizar a ferramenta (Ramirez-Acosta, 2017).

Levando em consideracdo que o sistema a ser desenvolvido deve suprir as
necessidades do usuario (Maia e Furtado, 2014), essa analise revelou a importancia
de um desenvolvimento adequado das dimensdes avaliadas. Portanto, para o
desenvolvimento do “Moléculas da Amazédnia”, foi crucial identificacao dessas falhas,
pois a partir deste resultado foi possivel notar a necessidade de um foco maior quanto
a acessibilidade e interatividade do sistema, de modo a garantir que o repositorio seja

de facil acesso e que tenha uma interagéo efetiva do contetdo por parte do usuério.

A metodologia de Pressman e Maxim (2026) auxiliou na construcdo de um
prototipo funcional do repositorio Moléculas da Amazbnia. Quanto ao seu
desenvolvimento, a adoc¢éo das técnicas Web Scrapping e ETL possibilitou a coleta,
a integracao e o armazenamento de dados dispersos em quatro diferentes bancos de
dados: o banco de dados GBIF para a extragcdo de dados sobre espécies e suas
ocorréncias, e 0s bancos de dados biologicos NuBBEDB, ChEMBL e NCBI para a

coleta de dados bioldgicos. Vale ressaltar que devido a instabilidades no sistema, o
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banco de dados Reflora néo foi utilizado nesse primeiro momento. Ademais, por meio
do Figma foi possivel ter uma visualizagdo mais clara e organizada das telas a serem

desenvolvidas.

Diante disso, o repositério Moléculas da Amazénia tem o potencial de gerar
impactos significativos em diversos aspectos da sociedade e do meio ambiente.

Do ponto de vista ambiental, o acesso a informagdes detalhadas sobre a flora
amazonica pode contribuir para uma melhor compreensdo dos ecossistemas
amazonicos e para a identificacdo de espécies com potencial medicinal, alimenticio,
ou industrial, sem comprometer a sua preservacao. Isso pode levar a praticas de

manejo mais sustentaveis e a conservagdo de habitats naturais.

No ambito econdbmico, a exploracdo responsavel dos recursos da flora
amazonica pode gerar oportunidades de emprego e renda para as comunidades
locais, especialmente para aquelas que dependem dos recursos naturais da regiao.
Além disso, o desenvolvimento de novos produtos e tecnologias a partir das moléculas
da flora amazonica pode impulsionar a economia regional e nacional, criando

industrias e mercados.

Do ponto de vista da saude, a descoberta e 0 desenvolvimento de compostos
medicinais e terapéuticos derivados de plantas amazodnicas podem levar a avangos
significativos no tratamento de doencas e na melhoria da qualidade de vida das
pessoas. Além disso, a utilizacdo desses recursos naturais pode contribuir para a

medicina tradicional e para a diversificacdo das opc¢des terapéuticas disponiveis.

Em termos de conhecimento, o acesso a dados biologicos da flora amazbnica
pode estimular a pesquisa cientifica e a inovacdo em uma variedade de campos,
desde a biologia e a biotecnologia até a farmacologia e a ecologia. Isso pode levar a
novas descobertas e avangos tecnoldgicos que beneficiam ndo apenas o Brasil, mas

também a comunidade cientifica global.

De modo geral, 0 acesso a dados biologicos da flora amazobnica através desse
repositério on-line tem o potencial de gerar uma ampla gama de impactos positivos,
desde a conservacgdo do meio ambiente até o avanco da ciéncia, a melhoria da satde

publica e o desenvolvimento econémico e social.
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9 CONCLUSAO

Os resultados obtidos reforcaram a escassez de bancos de dados que
fornecam informacdes sobre a flora amazoénica, e revelam necessidade urgente de
plataformas integradas que centralizem dados biolégicos, quimicos e taxonémicos,
permitindo uma consulta mais eficiente e o avanco da pesquisa cientifica. A falta de
repositorios acessiveis e atualizados limita a prospeccdo de compostos bioativos, por
conseguinte, desperdicando o vasto potencial biotecnolégico e econbmico da
biodiversidade amazonica.

Neste trabalho, o repositério on-line de moléculas da flora amazoénica foi
desenvolvido até a quinta etapa do ciclo proposto por Pressman e Maxim (2016), o
qual consiste no refinamento do protétipo. O banco de dados do repositorio foi
construido utilizando técnicas de web scrapping e ETL que foram capazes de integrar
dados das espécies amazobnicas e seus dados biolégicos em um unico banco de
dados.

A sexta e Ultima etapa do ciclo de desenvolvimento, que consiste na construcao
do produto, sera executada dentro do doutorado em Biodiversidade e Biotecnologia
ofertado pela Bionorte entre os anos de 2025 e 2029, onde pretende-se realizar a
construcdo do repositorio, bem como tornar a plataforma funcional e adaptada as
necessidades dos pesquisadores.

Espera-se que o repositério se torne uma ferramenta acessivel, contribuindo
para a prospeccdo de novas moléculas com potencial biotecnolégico e a utilizacéo
sustentavel da biodiversidade amazo6nica. Assim, o projeto servira como um ponto de
partida para futuros avancos na biotecnologia, impactando na pesquisa farmacologica
e no desenvolvimento de bioinsumos. O trabalho realizado até aqui estabelece as
bases para o crescimento continuo do repositério, que sera expandido e aprimorado
ao longo do doutorado, com o objetivo de atender a uma demanda da comunidade

cientifica.
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10 ENTREGAVEIS DE ACORDO COM OS PRODUTOS DO TCC

O presente projeto resultou em dois artigos publicados, sendo eles: “Prospecc¢éo
Tecnoldgica do potencial terapéutico de moléculas extraidas de Acmella
oleracea" (L.) R.K. Jansen (Spilanthes oleracea)” (Apéndice B), publicado na
Revista de Administracdo de Roraima - RARR, e “Prospeccdo Tecnoldgica:
potencial terapéutico de moléculas presentes no veneno de serpentes do género
Bothrops sp., com énfase na espécie Bothrops jararaca” (Apéndice A),
apresentado em congresso e publicado no livro dos Anais do ProspeCT&l 2023 e na
revista Caderno de Prospeccdes. Este artigo foi premiado como o melhor trabalho da
sessdo. A Revista de Administragéo de Roraima - RARR e o Cadernos de Prospeccéo
possuem qualis B1 e B2, respectivamente, cumprindo um dos entregaveis obrigatérios
exigidos pelo programa, que consiste na submissao/publicacdo de artigos em revista

gualis B2 ou superior.

A seguir sdo  apresentados o0s produtos desenvolvidos durante o]
desenvolvimento do TCC:

1) Matriz de SWOT (FOFA): Apéndice A,

2) Modelo de Negécio CANVAS: Apéndice B;

3) Artigo em avaliagdo por revista qualis B2: Apéndice C e D
4) Texto Dissertativo - TCC.

5) Registro de programa de computador (Moléculas da Amazénia).

Ademais, também foi escrito um terceiro artigo, cujo titulo é Tendéncias
cientificas e tecnoldgicas da Carapa guianensis, popularmente conhecida como
andiroba. Este foi apresentado no congresso ProspeCT&Il 2024 e atualmente esta em
processo de avaliacdo para publicacdo na revista Caderno de Prospecc¢des (Anexo
A).

Alguns outros trabalhos foram apresentados em Simpdsios e Conferéncias. O
artigo curto intitulado “Moléculas da Amazénia: Construcdo do prototipo de um
repositério on-line das espécies e biomoléculas da flora amazbnica” foi
apresentado no 112 Conferéncia Ibero Americana Computacdo Aplicada

(CIACA 2024) e publicado no Livro de Atas do evento, e o resumo intitulado
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“‘Molecules of the Amazon: Integration and Centralization of Data on the Amazon
Flora and its Biomolecules” foi apresentado na sessao de posters do 17th Brazilian
Symposium on Bioinformatics (BSB2024).

No momento, dois artigos estdo em processo de andlise para apresentacdo em
evento: o artigo Innovation in Biotechnology: Integrating and Centralizing
Biological and Moleculas Data from the Amazon Flora para apresentar no
Simpoésio Brasileiro de Sistemas de Informacdo, e o artigo Promocdo da
bioeconomia em territério amazénico: utilizacdo de técnicas de Web Scraping e
ETL para mapeamento das moléculas da flora amazbnica para apresentar no
Computer on the Beach 2025.
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APENDICE A - Matriz FOFA (SWOT)

Forcas

« Facilitacdo ao acesso de moléculas
da flora amazonica

o Contribuicdo  para o  avango
biotecnologico local

* Repositorio com interface intuitiva
e em portugués S

, Oportunidades
« Desenvolvimento de novos
produtos
« Descobertas inovadoras e
impactantes

Fonte: Elaborado pela autora (2025).



APENDICE B - Modelo de Neg6cio CANVAS

Parceiros Chave

FAPERO

-Desenvolvimento e manutengao da plataforma

-Equipe

Atividades Chave

-Coleta e integragao de
dados
-Desenvolvimento da
plataforma

Recursos Chaves

-Plataforma
Tecnologica

-Banco de Dados
Biologicos

-Equipe multidisciplinar

Estrutura de Custos

-Aquisicao e Processamento de dados

Fonte: Elaborado pela autora (2025).

Propostas de Valor

-Centralizacao de
dados bioldgicos da
flora amazonica
-Plataforma on-line
-Facilitagao de
pesquisa

Inovagao
biotecnologica

Relacionamento

-Suporte
-E-mail

Canais

-Plataforma on-line
-Conferéncias
-Publicagodes
cientificas

Fluxos de Receita

Edital 53/2023

Segmentos de Clientes

Pesquisadores
Estudantes
Empresas
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Technological Prospection: therapeutic potential of molecules
present in the venom of snakes of the genre Bothrops, especially
Bothrops jararaca
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Mareio Rodrigues Miranda®

Unatituto Fadaral de Educacen, Cigncia @ Tecnologia de Eondonis, Porto Velho, RO, Brasil

Rezumo

O objetivo do presente estudo foi realizar um lkevantaments tecnoldgico de documentos de patentes relacionadas
a5 serpentes do género Bothrops gp., analisando os documenios relacionados para fins medicinais. Fara a execucio
deste levantamento, foi utilizada a base de patentes Orbit Intellizgence, buscando o termo “Bothrops™ e direcionando
a busca para fins medicinais usando a classificacdo de patentes AS1EK, sem delimitacio temporal ou espacial. Foram
encontradas 67 familias de patentes, as quais possuem Brasil China e México como os paises com as maicres
guantidades de depdsitos de documentos de patentes. As principais instituiches depositantes dos pedidos de patente
foram 2 empresa suica Pentapharm, 2 empresa brasileira Biclab Sanus Farmacéutica e 2 Fundacio de Amparo 2
Pesquisa do Estado de 3a0 Paulo (FAPESF]. Os principais palses depositantes foram o Brasil, 2 China e o México. Foi
passivel notar um predominio de patentes mortas, arquivadas por motives diversos, em relacdo as vivas (depositadas
g/ou concedidas), indicando que se trata de uma &rea tecnoldgica com baixa dindmica de inovacio.

Palavras-chave: Biceconomia; Biomoléculas; PEDE]

Abstract

The chijective of the present study was to carry out a technological survey of patent documents related to snakes of the
genus Bothrops sp., analyzing documents related to medicinal purposes. To carry out this survey, the Orbit Intelligence
patent database was used, searching for the term “Bothrops™ and directing the search to medicinal purposes using
the AG1K paten: classification, without temporal or spatial delimitation. §7 patent families were found, with Brazil
China and Mexico as the countries with the largest amounis of patent document depasits. The main institutions filing
patent applications were the Swiss company Fentapharm, the Brazilian company Biclab Sanus Farmacéutica and
the Pundacio de Amparo & Pesquisa do Estado de 380 Paulo (FAPESF). The main depositing countries were Brazil
China and Mexico. [t was possible to notice a predominance of filed patents in relation to current ones, indicating
that this is a technological area with low innovation dynamics.

Keywords: Bioeconomy; Biomolecules; R&DE].

Az Tecnolégica: Farmacéutica. Tecnclogia Médica. Biotecnologia.
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TECHNOLOGICAL PROSPECTION OF THE THERAPEUTIC POTENTIAL OF
MOLECULES EXTRACTED FROM Acmella oleraces (L) R.K. Jansen (Spilanthes
oleraces).
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RESTUMO:

O objetive deste estude € realizar uma prospecgdo tecnologica de documentos de patentes
relacionados & utilizagde de compostos exfraides da  Acmella oleracea (L)) FLK. Jansen parz fins
medicinaiz. A prospecgio tecnologica fou realizada por meio da base de dados Orbit Intelligence,
utilizande as palavras-chave “acmella oleraced”™ e “spilanther olerared”, e a classificagio de patentes
ABIK, zem delimitagdo temporal ou espacial, com o infuite de identificar & compreender as inovagdes
que estdo impulsionando esse setor. Foram encontradas ac tede 114 familizs de patentes, as quais
apresentarzm uma tendéncia crescente de investimento zté o ano de 2022, com queda em 2023, No
que se refere as patentes vigentes, Estados Unides, China e Alemsnhz ze destacaram como principais
depositantes, enquante o Brasil surge em guarte lugar. A forte presencz dos Estades Unidos &
reforgada com a presenga das empresas Nulixit, BodyBio e Mary Kav entre as cinco principais
empresas depositantes. No Braszil, as IES se destacam como a3 principais depositantes.

Palavras chaves: Biomoléculas. Jambu Biodiversidade Brasileira.
ABSTRACT

The ohjective of this study 13 to carmry out a technological search for patent documents related to the
use of compounds extracted from Acmella oleracea (L) EK. Jansen for medicinal purposes.
Technological prospecting was camied out wsing the Orbat Intellizence database, using the kevwords
“zemella cleracea™ and “spilanthes oleracea”™, and the AS1K patent classification, without temporal or
spatizl delimitation, with the zim of identifying and imderstanding the innovations that are driving this
sector. A total of 114 patent families were found, which showed 2 growing investment trend until
2022, with a drop in 2023, With regard to current patents, the United States, China and Germany stand

Fevizta de Adminiztracio de Foraima-UFRE, v. 135, 2024
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Titulo do

MOLECULAS DA AMAZONIA: CONSTRUCAO DE UM
REPOSITORIO ON-LINE DAS ESPECIES E
BIOMOLECULAS DA FLORA AMAZONICA

Carolina Barros da Costa, Marcio Rodrigues Miranda e Kaio Alexandre da Silva
Instituto Federal de Educagdo, Ciéncia e Tecnologia de Ronddnia - IFRO
IFRO, Cdmpus Porto Velho Calama, Porto Velho/RO, Brasil

RESUMO

A Amazonia possul uma biodiversidade abundante, cuja flora abriga uma variedade de moléculas e compostos de alto valor
agregado que podem ser explorados por diversos setores, como o farmacéutico e o biotecnologico. No entanto, hi uma
fragmentaglio de dados referentes as espécies da flora amazinica e suas biomoléculas, tornando o pesquisador dependente
de acessar miltiplos bancos de dados para a obtencio das informacdes desejadas. Logo, o objetivo deste estudo é apresentar
o desenvolvimento de um repositorio on-line que disponibiliza informagdes sobre as espécies amazinicas e suas respectivas
biomoléculas. Para isso, foi utilizada a metodologia de desenvolvimento por prototipagio associada a téenicas de raspagem
de dados (web scraping) e ETL (Extract, Transform and Load). Com isso, se pode correlacionar bancos de dados que
continham ndo s informagdes sobre biodiversidade da Amazdnia Legal Brasileira, como também de seus compostos
quimicos. Isso resultou em um prototipo de um repositirio que conta com filtros de buscas personalizados capazes de
facilitar a localizagio de informacdes especificas e permitir uma exploragio mais direcionada e eficiente para os recursos
bioldgicos da flora Amazdnica.

PALAVRAS-CHAVE

Repositono On-Line, Biomaoléculas, Flora, Amazinia, Prototipo, Banco de Dados

1. INTRODUCAO

0 vasto ternténo amazdmco abriga uma biodiversidade abundante composta por uma variedade de espécies
de plantas, ammais e nsetos [Plotkin, 2020]. Essa diversidade biolégica fomece uma gama de recursos
naturais, 0s quais, por meio da bioinovagio, podem ser transformados em uma variedade de moléculas e
compostos de alto valor agregado [Barbosa 2020].

As moléculas ¢ composto extraidos da biodiversidade podem ser explorados por diversos setores. Calazans
et al. [2021] afirma que as sementes florestals possuem um potencial tecnologico significativo. Os autores
afirmam que estas podem ser exploradas pelos setores alimenticio, cosmetologico ¢ farmacéutico. Ademais,
Costa et al. [2024] realizou uma prospeccio tecnologica de patentes que revelou uma ampla exploragio da
atividade bioldgica presente no Jambu (Acmella oleracea), espécie muito presente na cultura amazdnica. Estes
afirmam que essa espécie pode promover atividades antioxidante, analgésica e até mesmo anti-inflamaténa, os
quais sdo explorados principalmente pela indistria farmacéutica ¢ cosmetoldgica. Desse modo, a exploragio
desse potencial pode ndo s6 viabilizar avangos na industrializacio, como também promover o desenvolvimento
socioecondmico local [Queiroz er al. 2023). Diante disso, a bioinformatica pode desempenhar um papel
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