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“Art. 207, CF 1988: As universidades (...) obedeceréo ao principio de indissociabilidade entre ensino, pesquisa e extensao.”
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. ENSINO

GRADUACAO

Plano

1. Atualizar ementas e planos de ensino;

2. Promover uma formacao teodrica e pratica solida;

3. Promover a capacitacéo téecnica.




. ENSINO: GRADUACAO

= | .Atualizar ementas e planos de ensino

m  Participar do Nucleo Docente Estruturante (NDE);

®  Promover a atualizagao de ementas e planos de ensino;

®  |ncorporar tendéncias da academia e do mercado;

®  Disciplinas obrigatorias e proposicao de eletiva(s).




. ENSINO: GRADUACAO

« Contribuir com disciplinas obrigatorias e proposicao de disciplina(s) eletiva(s).

- = 1 Contribuir em disciplinas existentes:
Disciplinas P e eriane
. , . Xperiéncia
ObrlgatOrlaS - e.g., Biologia Molecular de Célula.} como tutor
(UNIRIO)

Proposicao de novas disciplinas (tedrico-praticas):

Disciplinas
eletivas

1. Bioinformatica (60h);

2. Ciéncia de Dados para Biomedicina (60h).



. ENSINO: GRADUACAO

Proposicéao de novas disciplinas (teorico-praticas):

1. Bioinformatica (60h): 2. Ciéncia de Dados para Biomedicina (60h):
« Historico e aplicacdes da Bioinformatica; « Introducdo ao Python para ciéncia de
« Estrutura fisica e organizacao génica; dados;
» Conceitos fundamentais em gendémica; * Andlise exploratéria de dados;
* Introducao ao Python para Bioinformatica; * Visualizacao de dados;
« Bancos de Dados Biologicos; « Storytelling com dados;
« Alinhamento de Sequéncias;  LGPD e ética em dados;
« Padrbes e Motivos Estruturais em Proteinas; « Aprendizado de maquinas;
 Montagem de sequéncias de DNA,; « Otimizacéo de modelos;
» Andlise Filogenética; » Introducao ao Business Inteligence.

f Bioinformatica
Ciéncia de ’
dados




. ENSINO: GRADUACAO

2. Promover uma formacéao teorica e pratica solida

l. Metodologias
ativas de
ensino

Il. Tecnologias
educacionais

Aprendizagem
baseada em “Gamificagdo”
projeto

Computacao
em nuvem (e.g.
google colab)

Servidores
Online

Discussoes Méaquinas
dirigidas virtuais

|
. Utilizando estrutura dos Laboratorios de
Instrumentos . .
de fixacdo de Informatica de Graduacao (LIGS)
conteudo
J
l
|
Estudos Lr:rctur:lle Tutoriais _ o _ 6
dirigidos areria praticos > Disponibilizados no AVA da UFRJ (Online)
complementar
J




. ENSINO: GRADUACAO

3. Promover a capacitacéo técnica

Orientacao
de TCC

Capacitagao
técnica

Orientacao

A Treinamento
de Iniciacao

Cientifica

técnico




. ENSINO

POS-GRADUACAO

Plano

1. Atuacao em programas de Pds-Graduacao;

2. Formacé&o de pesquisadores;




. ENSINO: POS-GRADUACAO

( 7 ) PPGBMC

PROGRAMA DE POS-GRADUAGAQ
EM BIOLOGIA MOLECULAR E CELULAR

Jé atuo como

2 " coorientador
3. Contribuir com programas de Pos-Graduacéao:

PPGCF

« Submeter candidatura como membro
permanente

« Contribuir com disciplinas ja existentes;
* Proposicao de disciplina eletiva.

, Ja atuo como"

Maria Leticia C. Barbosa

colaborador




. ENSINO: POS-GRADUACAO

« Contribuir com disciplinas ja existentes e proposicao de disciplinas eletivas.

Disciplinas

obrigatorias

Contribuir em disciplinas existentes:

* e.g., Metodologia da Pesquisa e
Quimica medicinal.

D|SC|pI|naS Proposi¢cdo de uma nova disciplina (teérico-pratica):

eletivas

1. Modelagem molecular no planejamento de farmacos
(45h). 12



. ENSINO: POS-GRADUACAO

Proposicéo da disciplina de modelagem molecular no planejamento de farmacos (45h).

1. Ementa:

« Banco de dados de proteinas e compostos
guimicos;

« Modelagem estrutural de proteinas;

* Mapa farmacoforico;

* Docking molecular,;

 Fundamentos de modelagem QSAR;

» Farmacocinética e toxicologia in silico;

* Docking molecular,;

« Triagem Virtual;

« Simulac¢des de Dinamica Molecular.

Atividades praticas

« Uso de servidores online (e.g. DockThor,
Pharmit);

« Computacao em nuvem (Google Colab);

» Notebooks (Jupyter, Google Colab).



. ENSINO: POS-GRADUACAO

2. Formar pesquisadores:

Treinamento técnico;

Estimular a autonomia e o pensamento critico;

Fomentar a escrita cientifica;

Publicacao ética e responsavel.
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Il. PESQUISA

1.

2.

3.

Plano

Projeto de pesquisa;
Estabelecer e consolidar linhas de pesquisa nha UFRJ;
Promover colaboracées;

Captar fomento;

Publicacéo de artigos e participacdo em congresso.



Il. PESQUISA

1. Projeto de pesquisa

» Desenvolvimento de uma Plataforma Interativa para a Predi¢céo do
Impacto Funcional de Mutagdes Missense

Justificativa:

» MilhGes de novas variantes de nucleotideo Unico (SNVSs) séao
descobertas a cada ano;

» Caracterizacao do efeito funcional de todas essas mutacdes
experimentalmente € inviavel,

» Apenas 2% de todas as variantes ja foram caracterizadas;

* Necessidade de ferramentas para filtrar e priorizar mutacoes a serem
estudadas;

» Métodos disponiveis desatualizados, descontinuados/sem suporte,
mal otimizadas, ou de dificil uso.




Il. PESQUISA

1. Projeto de pesquisa

e Objetivos

» Desenvolver, validar e otimizar um algoritmo competitivo de predicao
funcional para classificar novas mutacées missense;

» Desenvolver um software que permita o uso do algoritmo por meio de
uma interface grafica amigavel.

maad  Oportunidades

» Cenario de desenvolvimento de software em bioinformatica ainda restrito no
Brasil;

» Promover inovacéo e contribuir para o campo da bioinformatica;

» Ferramenta com potencial didatico.

Inspiracéao

* LNCC: e.g. DockThor;
« UFMG: e.g. NAPOLI.




Il. PESQUISA

Metodologia:

|. Construcao de
um banco de dados
unificado

6.Analise de
viabilidade

7. Construcao de
um pipeline
automatizado

2. Construcao de
matrizes de
substituicao

5.Treinamento e
selecao do melhor
modelo

8. Desenvolvimento
da plataforma
grafica

3. Preparagao do
conjunto de
treinamento e
validacao

4 Extracao
automatizada de
variaveis preditoras



Il. PESQUISA

1. CONSTRUCAO DO BANCO DE DADOS UNIFICADO

<
= Obtencéao de variaveis preditoras: Unirot
« UniProt;

Describe
Prot

Phospho
Site Plus

DescribeProt; >
PhosphoSite Plus; Catalytic
Site Atlas
Catalytic Site Atlas; ‘J—\___/
o~
Gene Ontology; B ———
: : G
Conserved Domain Database; Banco de dados < Omzroegy
Unificado
~—
~ \_______/
= Integracao de dados. lﬁ
Domain
Database

N~



Il. PESQUISA

2. CONSTRUCAO DAS MATRIZES DE SUBSTITUICAO

= Construcao de matrizes de substituicao 20x20: Eio1 Eioy ... E]_’j Ei 2]
Ez_.] Ez_,z E2-»j E;)__,z()
BLOSUMG62; : . : :
PSSM,;

Matrizes para caracteristicas fisico-quimicas; e o B

Matrizes de frequéncia;

Matrizes com alteragdes de energia livre. EL—»] EL_.z EL_”' EL—»ZO

20i x 20j

Matrizes de substituicao




Il. PESQUISA

3. PREPARACAO DO CONJUNTO DE TREINAMENTO E VALIDACAO

C )
<
- Balanceamento Conjunto
Clinvar treinamento

\ __/

_ 3 - —
Remocao de Conjunto
Humsavar redundantes validacdo

N— e’




Il. PESQUISA

4. EXTRACAO AUTOMATIZADA DE VARIAVEIS PREDITORAS

= Criacao de uma funcéo em Python:

Biblioteca Pandas;
Baseada em iteragdes;
Realiza buscas por variaveis preditoras correspondentes;

Arquivo de saida com variaveis preditoras.

= Submissao dos conjuntos de treinamento e
validacéao:

Obtencdao das variaveis preditoras correspondentes;

Geracao de arquivos de entrada para a etapa de modelagem e
validacao.

nix 3j

Banco de dados
Unificado




Il. PESQUISA

5.TREINAMENTO E SELECAO DO MELHOR MODELO

» Criacao de diferentes modelos:
Conjunto
Validagao
+ Conjunto de treinamento;
* AutoML na biblioteca Pycaret;

 Redes Neurais na biblioteca Keras-Tensorflow;

< Fine-tune VariPred (LLM). Conjunto _;/ Redes N\ AR,
treinamento \. Neurais /

» Validacdo dos modelos:

Y
« Conjunto de validacéo; Métricas de
performance

i

» Acuréacia, AUC-ROC, recall, preciséo, F1-score e
MCC;

* Escolha da melhor classe de modelos.



Il. PESQUISA

6. ANALISE DE VIABILIDADE DO MODELO

Conjunto
Validacao

= Comparacao de métricas de performance:

PANTHER
SNPS&GO

. POLYPHEN2
SIFT
PROVEAN

J FATHMM
Pmut
PON-P2
MutPred?2
VariPred

L _ _ . Melhor
«  Predi¢bes no conjunto de validacéo; modelo

« Dez algoritmos ativos e disponiveis na literatura;

« Acuréacia, AUC-ROC, recall, precisao, F1-score e MCC;

Métricas de Métricas de

performance X performance




. PESQUISA

/. Construcao de um pipeline automatizado

Otimizacdes da funcao para extracao de variaveis:
- Divisao do banco de dados unificado por tipo de objeto;

«  Busca utilizando fungdes map e lambda.

Modelo final:

«  Chamado.

Funcionamento do pipeline.

Mutacdes nao
rotuladas

'

Funcéo
adaptada

Variaveis
preditoras

Modelo
otimizado

h ]

Arquivos de

saida

Invalid_mutations.csv
predictor_variables.csv
predictions.csv



Il. PESQUISA

8. Desenvolvimento da plataforma grafica

= Software: 999
« Utilizar o pipeline; | g
« Interface gréafica (GUI) — biblioteca PySimpleGui;

- Executaveis para Windows e Linux — biblioteca
Pylnstaller.



Il. PESQUISA

RESULTADOS ESPERADOS

= Precisao equiparavel ou superior a outros métodos disponiveis;
= Eficiéncia computacional;

= |nterface grafica amigavel,

= Plataforma no-code;

= Utilizacdo ampla;

= Ferramenta para fins didaticos.

28



Il. PESQUISA

2. Estabelecer e consolidar linhas de pesquisa na UFRJ

TITTT
| |
| |
| |
| |
| |
| |
TITIT
Estabelecer uma nova linha de Consolidar a linha de pesquisa ja
pesquisa: existente:
Desenvolvimento de softwares Planejamento de farmacos.
preditivos para bioinformatica; Planejamento, sintese e avaliacdo
Projeto proposto e potenciais biologica.
desdobramentos.

s | B
ModMolQSAR il

Laboratério de Modelagem Molecular ¢ QSAR

TECNOLOGIA INDUSTRIAL FARMACEUTICA

29



3. PROMOVER
COLABORAGOES




|. PESOUISA

3. Colaboracoes:

Lydia Kavraki

RICE UNIVERSITY

The People of Rice

Faculty, Staff, Students and Alummni

Desenvolvimento de softwares
preditivos para bioinformatica

Rice
Univiersity

Altobelli Mantuan

A\



Il. PESQUISA

4. Captar fomento para a instituicao;

= Contribuir para a infraestrutura institucional:

« Equipamentos;
* Obras;
* e.g. Universal (CNPq), Auxilio a Pesquisa APQ1 (FAPERJ), Jovem Pesquisador

Fluminense (FAPERJ), Jovem Cientista do Nosso Estado (FAPERJ).

» Captacéao de bolsas de fomento:

ErarEry— crict @ )
Mestrado,

CAPES — Doutorado e

_ PIBIC Po6s-Doutorado
APERJ

32



5. PUBLICACAO
DE ARTIGOS E
PARTICIPACAO

EM CONGRESSO.
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LEARNING
DROPS

®

A INTELIGENCIA ARITIFICIAL
(IA) E O DIAGNOSTICO DE

DOENCAS

ao chatGPT

Arraste pro lado (@)

a%p
|

Pesquisadores desenvolveram um
modelo treinado de forma semelhante

@learningindrops

35



|earningind rops Seguindo v Enviar mensagem

820 publicagdes 2.583 seguidores 6.785 seguindo

Learning in Drops

Educacao

O LEARNINGINDROPS é um site educacional nao formal com objetivo de divulgar conhecimento de
modo pratico e dinamico... mais

@ linkme.bio/learningindrops

https://www.instagram.com/learningindrops/

36


https://www.instagram.com/learningindrops/

coursera

Plataforma de cursos gratuitos;

Hospedagem vinculada a UFRJ;
Emissao de certificados.

37
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gg_p Universidade de Sao Paulo

Introdugdo a Ciéncia da Computagdo com
Python Parte 1

‘,’\3 4,9 - 7,3 mil avaliagSes

Basico - Curso - 1 a 3 meses

% Universidade de S&o Paulo

Laboratdrio de Programacao Orientada a
Objetos - Parte 1

9% 4,8 - 176 avaliacdes

Intermediario - Curso - 1 a 3 meses

u.—;?...? Universidade de Sao Paulo
Introdugao aos Principios e Praticas da

Gestao De Projetos

% 4,8 - 1,2 mil avaliacBes
Bésico - Programa de cursos integrados -3 a 6

meses

E.‘:.S»_E Universidade de S&o Paulo

Processamento Neural de Linguagem
Natural em Portugués |

Y% 4,8 - 17 avaliacdes

Intermediéario - Curso - 1 a 3 meses

ISP Universidade de S3o Paulo

Er

Introdugao a Ciéncia da Computacdo com
Python Parte 2

* 4,9 - 1,5 mil avaliagdes

Bésico - Curso - 1 a 3 meses

LAB -
POO |

»

%_s....? Universidade de S&o Paulo

Laboratorio de Programacao Orientada a
Objetos - Parte 2

% 5 - 17 avaliages

Avancado - Curso - 1 a 3 meses

Universidade de Sao Paulo
Agéncia USP de Inovacao




Introdugao a ciencia de dados para
bioinformatica;

Programacao em Python para
bioinformatica




= V. Administrativa
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ESTRUTURA DO ICB

CONGREGACAO

DIRETOR

[ ADMINSTRACAO }

Vice-DIRETOR

...............

celular

Diretor
adjunto de
Pesquisa e
PG

N ——————

Diretor
adjunto de
extensao

Coordenacao
deRl

CoRI

Dif.

] Camara de )
Pos-graduacao Extensao
I | [ | l | 1
Bioen- || Farmac Prog. Educacdo
Neuro- Desenv,
S enhari & ; Bio Cel PPFOM PCM PGNET Basica e
Ciéncia || & kflarma. Farmacos Z Des. Museu al




OBRIGADO!
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