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Aplicação de mineração de dados para a seleção de compostos baseada em descritores moleculares
Giovanni Xavier Perazzo, Karina Machado

Ciências Exatas e da Terra – Ciência da Computação

Metodologia e Técnicas da Computação
Palavras Chave: Bioinformática, Mineração de Dados, Banco de Dados ZINC
Resumo 

Uma importante área de pesquisa atual é a Bioinformática, onde um dos maiores desafios está na busca de novos fármacos para doenças conhecidas ou que apresentam resistência aos medicamentos atuais. Sendo assim, este trabalho tem por objetivo analisar compostos químicos existentes e armazenados em bancos de dados públicos de forma a auxiliar na descoberta de novos fármacos. A seleção dos compostos será realizada utilizando características moleculares e químicas dos compostos obtidas a partir de suas próprias estruturas. Os dados foram obtidos do banco de dados ZINC, que oferece uma grande biblioteca de compostos com mais de 20 milhões de moléculas. O ZINC armazena, além das estruturas tridimensionais, importantes dados como peso molecular, LogP e número de ligações (os chamados descritores moleculares). Para o armazenamento desses dados foi desenvolvido um Banco de Dados MySQL. Os dados do ZINC (descritores e estruturas) foram inseridos no banco de dados por meio da utilização de scripts desenvolvidos para tal finalidade. Para a realização da análise dessas moléculas estão sendo utilizadas técnicas de mineração de dados, em especial a Classificação por Árvores de Decisão. Para isso, os dados foram pré-processados, utilizando SQL e scripts Python, para assim gerar as entradas para a etapa de mineração de dados, com a utilização da ferramenta WEKA. Dessa forma, o trabalho visa desenvolver modelos para apoiar a tomada de decisão na utilização de compostos químicos para o desenvolvimento de medicamentos com a descoberta de informações sobre os compostos químicos, as relações entre diferentes estruturas moleculares e os efeitos dessas relações.
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