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RESUMO

O desenvolvimento de uma plataforma capaz de identificar, quantificar e qualificar as
interacdes moleculares € essencial para o estudo e a predicado das interacdes
moleculares de proteinas, que € uma importante ferramenta para o desenvolvimento
de farmacos, agroquimicos e varias outras areas da biologia. O objetivo deste
trabalho é implementar uma plataforma web para predicdo de interacbes atdbmicas
de estruturas tridimensionais de proteinas, utilizando o preditor Ysera. A plataforma
desenvolvida permite que os usuarios acessem o preditor de forma online, sem a
necessidade de instalar o software em seus computadores. Além disso, a plataforma
foi projetada para oferecer uma interface amigavel e intuitiva, permitindo que os
usuarios enviem as estruturas de proteinas, em formato PDB, e obtenham os
resultados da predicdo de forma facil e rapida. A monografia descreve
detalhadamente todo o processo de desenvolvimento da plataforma, desde a
escolha das tecnologias utilizadas até a implementagdo das funcionalidades.
Também s&o discutidos os desafios encontrados durante o desenvolvimento e as
solucdes adotadas para supera-los. Por fim, sdo apresentados os resultados obtidos
com a implantagcdo da plataforma e discutidas as perspectivas futuras para o seu
aprimoramento. Desta forma, esse projeto contribui para o avango e democratizagao
do conhecimento cientifico, entregando uma plataforma simples, intuitiva e de facil
acesso.

Palavras-chave: Plataforma web; predicdo; interacbes atbmicas; estruturas
tridimensionais; proteinas; Ysera



ABSTRACT

The development of a platform capable of identifying, quantifying, and qualifying
molecular interactions is essential for studying and predicting protein molecular
interactions, which is an important tool for drug development, agrochemicals, and
various other areas of biology. The objective of this work is to implement a web
platform for predicting atomic interactions of three-dimensional protein structures
using the Ysera predictor. The developed platform allows users to access the
predictor online without the need to install the software on their computers.
Furthermore, the platform has been designed to offer a user-friendly and intuitive
interface, allowing users to submit protein structures in PDB format and obtain
prediction results easily and quickly. The thesis provides a detailed description of the
entire platform development process, from the selection of technologies used to the
implementation of functionalities. It also discusses the challenges encountered during
development and the solutions adopted to overcome them. Finally, the results
obtained from the platform deployment are presented, and future prospects for its
improvement are discussed. Thus, this project contributes to the advancement and
democratization of scientific knowledge, delivering a simple, intuitive, and easily
accessible platform.

Keywords: Web platform; prediction; atomic interactions; three-dimensional
structures; proteins;Ysera.
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1 INTRODUGAO

O estudo e a predicao das interagcbes moleculares de proteinas € uma
importante ferramenta para o desenvolvimento de farmacos, agroquimicos e varias
outras areas da biologia. Diante disso, se faz necessario o desenvolvimento de uma
plataforma capaz de fornecer ao pesquisador, um acesso facil e parametrizavel a um
software capaz de identificar as interagcbes moleculares e quantificar e qualificar as

interacdes intramoleculares.

A disponibilizagdo de ferramentas das mais diversas, surgem na internet,
como forma de disseminar o conteudo cientifico e sobretudo, permitir o acesso
simples, rapido e democratico a artificios tecnolégicos das mais diversas areas do

conhecimento.

Softwares de calculo cientifico, como o mencionado acima, sao
frequentemente conhecidos por demandarem um custo computacional elevado. Isso
significa que os usuarios precisam de uma capacidade de processamento
significativa em seus dispositivos ou, em alternativa, estarem preparados para
esperar por longos periodos de tempo para obter os resultados do calculo.
Felizmente, uma aplicacdo web e assincrona pode descomplicar este tempo de
espera, fornecendo um poder de processamento dedicado para executar o script

desejado, sem prejudicar o desempenho do dispositivo pessoal do usuario.

Essa € uma solugao efetiva que pode reduzir a barreira de entrada para o uso
de softwares cientificos. Como a aplicacdo € executada em um servidor, 0 usuario
nao precisa se preocupar em ter um hardware poderoso para realizar os calculos.
Em vez disso, a aplicagdo pode ser acessada de qualquer dispositivo com acesso a
internet, como smartphones, tablets, laptops ou desktops, e a solugdo da carga

computacional pode ser facilmente terceirizada para o servidor da aplicacio.

Ao disponibilizar esses servicos online, a democratizacdo do acesso ao
conhecimento cientifico se torna uma realidade. Esse tipo de ferramenta pode ser
particularmente importante em paises como o Brasil, onde uma parcela significativa
da populagédo tem dificuldade para acessar dispositivos de alto poder tecnolégico.

Com uma solugao web e assincrona, essas pessoas podem ter acesso a servigos de
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célculo cientifico sem precisar investir em hardware sofisticado ou enfrentar longos
periodos de espera para obter os resultados do calculo. Isso pode representar uma
grande oportunidade para estudantes, pesquisadores e profissionais de diversos
setores, que buscam solucdes eficazes para seus problemas sem precisar lidar com

as limitacdes impostas por seus dispositivos pessoais.

Além disso, o armazenamento de arquivos de forma remota se tornou uma
realidade cada vez mais presente na computacgao, visto que as pessoas estdo cada
vez mais conectadas e necessitam acessar seus arquivos de qualquer lugar do
mundo. Nesse sentido, este projeto permite aos usuarios o0 acesso de seus
resultados de qualquer dispositivo conectado a internet, sem precisar baixar ou
manter os arquivos armazenados no proprio dispositivo. Isso além de economizar
espaco de disco, também permite que o compartiihamento e a colaboragdo em

projetos cientificos sejam mais faceis de serem realizados.

1.1 OBJETIVOS

O objetivo deste projeto é simplificar o acesso a um software preditor de
interagbes moleculares, de modo que reduza a necessidade de grandes
conhecimentos computacionais, como linguagens de programagao e uso de
terminais. Ainda assim, visa manter a capacidade de parametrizagdo do software,
fornecendo assim uma ferramenta simples, customizavel e capaz de ser executada

em computadores domésticos.

1.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

Como objetivos especificos deste trabalho encontra-se:

e Realizar uma pesquisa acerca das tecnologias web adequadas para o
projeto;

e Implantar uma plataforma web capaz de realizar predicbes de
interagcdes moleculares;

e Desenvolver funcionalidades como cadastro e login

e Comunicacao entre APIs
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e Envio e leitura de dados
e Realizar uma analise das opg¢des disponiveis no meio cientifico
e Realizar comparagao de ferramentas de predigdo, escolhendo a com

melhores resultados.

1.3 ORGANIZACAO DO TRABALHO

No segundo capitulo deste trabalho, é apresentado a base tedrica por tras da
construgédo da plataforma construida, desde conceitos relacionados a comunicagao
entre o servidores e clientes, tecnologias e conceitos focados no desenvolvimento

de aplicacbes web e o software YSERA.

No terceiro capitulo, é descrita a metodologia utilizada no desenvolvimento do
produto, a estruturacdo do projeto e os servigos criados para cada parte da

aplicagcao. Bem como as tecnologias implantadas em cada funcionalidade.

Por fim, apresenta-se os resultados obtidos e compara-se com outros
servigos cujo objetivos sdo semelhantes. Além de apresentar uma conclusédo daquilo

que foi o desenvolvimento do produto.
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2 FUNDAMENTAGAO TEORICA

O objetivo deste capitulo é fornecer um referencial tedrico acerca dos
métodos de desenvolvimento de software apresentados nesse projeto, as
linguagens e os frameworks utilizados. Serdo ainda apresentadas as principais
vantagens e o0s pontos negativos das tecnologias escolhidas e, desta forma,

pretende-se justificar as escolhas de tais ferramentas.

2.1 O MODELO CLIENTE-SERVIDOR

Segundo Marcial Porto Fernandez (2019), clientes e servidores sao
dispositivos computacionais com sistemas operacionais, distintos e conectados entre
si através da rede. Um dos objetivos da conexao entre esses dispositivos é garantir
uma comunicagao transparente, a fim de garantir que os mais diversos usuarios, 0s
clientes,possam solicitar e enviar informacdes aos servidores, independente do
sistema operacional que esteja usando. Desta forma, € extremamente importante
manter a padronizagdo dos protocolos de rede, garantindo assim a
interoperabilidade e a compatibilidade entre diversos sistemas e dispositivos
(FERNANDEZ, 2019).

2.1.1 Cliente

O lado cliente de uma conexdo cliente-servidor é representado como um
dispositivo que conecta a interface do usuario a rede. Esse cliente, resumidamente,
se caracteriza como um navegador, que é um programa desenvolvido para
interpretar e exibir paginas da internet e permitir a navegacéo entre elas, através de
hiperlinks (FERNANDEZ, 2019). Como explicado por Tanenbaum (2003), um
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navegador funciona como a principal interface de comunicag¢ao do usuario e a Web,

facilitando assim a interagao e visualizagdo dos conteudos disponiveis online.

Segundo Tanenbaum (2003), durante o processo de navegacdo, o lado
cliente comega ao selecionar um link contendo uma Uniform Resource Locator -
URL (do portugués, Localizador Uniforme de Recursos) especifica. Para conseguir
se comunicar com o site associado a essa URL, o cliente precisa ter o endereco IP
do servidor correspondente. Para isso, ele estabelece uma conexdo com um
servidor especifico, chamado servidor de Domain Name System - DNS (do
portugués, Sistema de Nomes de Dominio). O servidor de DNS entédo, fornece ao
cliente o endereco de Internet Procotol - IP (do portugués, Protocolo de Rede) da
pagina desejada, permitindo assim que o cliente saiba para onde disparar as

solicitagdes de conteudo.

De posse do endereco de IP, o lado cliente inicia uma conexdo do tipo
Trasmission Control Protocol - TCP (do portugués, Protocolo de Controle de
Transmissdo) com o servidor do endereco recebido pelo servidor de DNS. No
proximo passo, realiza uma solicitagdo ao servidor, para que este responda com o
arquivo HyperText Markup Language, HTML (do portugués, Linguagem de Marcagao
de HiperTexto) associado a pagina desejada. Por exemplo, o arquivo "index.html|"
habitualmente representa a pagina principal e inicial de um site. Ao fim dessa
solicitagdo, encerra-se a conexdao TCP e a pagina em questdo é interpretada e

renderizada para o usuario, por meio do navegador (Tanenbaum, 2003).

O cliente entdo, representa uma importante parte desta conexao. A outra

parte se da no servidor da aplicagao.

2.1.2 Servidor

Os servidores e clientes sdo dispositivos computacionais com sistemas
operacionais distintos, conectados por meio de redes. Uma das principais metas é

assegurar uma comunicagao transparente entre esses dispositivos, permitindo que
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usuarios com diferentes sistemas operacionais possam solicitar informacgdes aos
servidores. Nesse sentido, é fundamental padronizar os protocolos de rede utilizados
nessa comunicagao, garantindo assim a interoperabilidade e a compatibilidade entre
diversos sistemas e dispositivos (FERNANDEZ, 2019).

Conforme apontado por Tanenbaum (2003) em seu livro "Redes de
Computadores", o lado cliente da conexao € representado por um equipamento que
conecta a interface do usuario a rede. Esse cliente, em termos simples, consiste em
um navegador, que € um programa projetado para exibir paginas da Web e permitir a

navegacao entre elas por meio de hiperlinks.

O cliente entdo, de posse da URL selecionada no hiperlink, precisa conectar
um servidor de DNS para saber qual é o endereco IP do site em questdo. Apds isso,
€ necessario estabelecer uma conexdo TCP com o servidor localizado nesse
endereco IP. O cliente solicita o arquivo HTML da pagina em questao (por exemplo,
"index.html"). A conex&o entdo € encerrada e o navegador interpreta o arquivo
HTML (TANENBAUM, 2003).

Essas informagdes baseadas nas diretrizes de Marcial Porto Fernandez
(2019) e nos ensinamentos de Tanenbaum (2003) evidenciam a importancia da
padronizagao dos protocolos de rede para garantir a comunicagao eficiente entre
servidores e clientes. Além disso, compreende-se a relevancia do navegador como a
interface principal entre o usuario e o mundo da Web, permitindo a exibigdo de

conteudos online por meio da interacdo com os servidores.

Nesse contexto, € possivel compreender a sequéncia de acbes realizadas
pelo cliente, desde a obtengdo do enderecgo IP, por meio do servidor de DNS, até a
solicitacdo e interpretacdo dos arquivos HTML. Essa interagdo entre cliente e
servidor desempenha um papel fundamental na experiéncia de navegagao na Web,
facilitando o acesso a informacgdes e conteudos por parte dos usuarios.

Algumas linguagens podem auxiliar o desenvolvimento no lado cliente, outras
no lado do servidor. Entretanto, algumas linguagens buscam se colocar nos dois

ambientes, como € o caso de Javascript.
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2.2 JAVASCRIPT

Segundo Wirfs-Brock (2020), JavaScript ocupa a posicdo de linguagem de
programacgao mais amplamente utilizada em todo o mundo. De acordo com uma
pesquisa realizada pelo Stack Overflow em 2018, mais de 70% dos desenvolvedores
profissionais utilizavam JavaScript. Essa linguagem de programacao foi
desenvolvida pela Netscape nos meados dos anos 90. Conforme descrito no livro
"Professional JavaScript for Web Developers" de Nicholas C. Zakas, o objetivo inicial
do JavaScript era lidar com validagdes de entrada que, até entdo, eram tratadas no
lado do cliente (do inglés, server-side) por linguagens como Perl. Desde entéo,
JavaScript se tornou uma funcionalidade essencial em todos os principais
navegadores, proporcionando um suporte poderoso para a criagao de aplicagdes
web interativas (WIRFS-BROCK, 2020).

Com o passar dos anos, Javascript comegou a ser utilizado no lado do

servidor de uma aplicagdo web, com o advento do Node.JS

2.3 NODE.JS

Em 2009, Ryan Dahl desenvolveu o Node.js, inspirado por implementagdes
como Python e Ruby, e utilizando a engine JavaScript V8 do Chrome, que é um
software destinado a execugao de JavaScript, desenvolvido pelo Google, juntamente
com a biblioteca de eventos Libev. Essa inovagao permitiu a execugao do JavaScript
fora do ambiente de navegadores (client-side), proporcionando uma plataforma
versatil para o desenvolvimento de aplicagées server-side (do portugués, lado do
servidor) (WANDSCHNEIDER, 2020).

Conforme destacado por Bangare et al. (2016), uma parte fundamental de um
servidor web é a capacidade de gerenciar eficientemente multiplos usuarios. Nesse
contexto, o Node.js se destaca como ferramenta para o processamento e entrega

eficiente de dados para e de um servidor. Sua arquitetura baseada em eventos e a
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natureza assincrona possibilitam um desempenho de alta velocidade e
escalabilidade para aplicagcbes backend. Uma ferramenta de grande importancia
para a escalabilidade, segurangca e velocidade de desenvolvimento, s&o os

frameworks, como o React.

2.4 REACT

O Reactjs € uma biblioteca JavaScript amplamente utilizada para a
construcdo de interfaces de usuario interativas e reativas. Desenvolvido pelo
Facebook, o React.js oferece uma abordagem declarativa para a construcdo de
componentes reutilizaveis, o que permite uma divisdo clara das responsabilidades e
facilita a manutengdo do cdédigo. Com seu modelo de programagao baseado em
componentes, o React.js permite a constru¢cdo de interfaces dindmicas e
responsivas, onde as mudancas de estado sao automaticamente refletidas na
interface sem a necessidade de atualizagées manuais. Além disso, o React.js possui
uma comunidade ativa e uma vasta gama de recursos e Dbibliotecas
complementares, o que contribui para sua popularidade e adogao generalizada no
desenvolvimento web moderno (SCHAUERMAN, 2020; BAKER, 2018).

Assim, € muito importante que sejam observados os requisitos iniciais de uma
aplicacdo. Um bom desenvolvimento em React, garante que tal objetivo seja

cumprido.

2.5 REQUISITOS DE SOFTWARE

Segundo Sommerville (2011), os requisitos de software sdo descricbes das
funcionalidades, restricbes e caracteristicas que o sistema deve possuir para

atender as necessidades dos usuarios e das partes interessadas. Esses requisitos
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podem ser divididos em duas categorias principais: requisitos funcionais e requisitos

nao funcionais.

Os requisitos funcionais, conforme Pressman (2016), definem as funcdes
especificas que o sistema deve ser capaz de realizar. Eles descrevem as agoes, 0s
comportamentos e as operagdes que o sistema deve executar para atender aos
objetivos do usuario. Esses requisitos geralmente sdo expressos em termos de
entradas, processamento e saidas do sistema. Exemplos de requisitos funcionais
podem incluir a capacidade de realizar determinadas operagdes, processar
informagdes de entrada de acordo com regras especificas ou fornecer determinadas

saidas para o usuario.

Por outro lado, os requisitos ndo funcionais, de acordo com Sommerville
(2011), sao focados nas caracteristicas e restrigdes relacionadas ao desempenho,
seguranga, usabilidade, confiabilidade e outros aspectos do sistema. Eles
descrevem como o sistema deve se comportar em termos de desempenho,
capacidade, tempo de resposta, disponibilidade, seguranga, entre outros. Esses
requisitos sdo importantes para garantir que o sistema atenda aos padrdoes de
qualidade e as expectativas dos usuarios. Exemplos de requisitos nao funcionais
podem incluir tempos de resposta rapidos, alta disponibilidade, seguranga robusta,
facilidade de uso e escalabilidade.

Atualmente, uma das formas utilizadas para aplicar-se requisitos como este, &
através de um SAAS.

2.6 SAAS

O modelo de Software como Servigo (do inglés, Software as a Service -

SaaS) tem se tornado cada vez mais popular nas organizagdes. Conforme definido
por Mell e Grance (2011), o SaaS € um modelo de distribuigdo de software em que
os aplicativos sao disponibilizados aos usuarios por meio da internet, permitindo

acesso facil e rapido, sem a necessidade de instalagdo local. Isso proporciona
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beneficios como reducao de custos de infraestrutura e manutencdo, além de
oferecer maior flexibilidade e escalabilidade para atender as demandas dos
usuarios. Esse modelo tem sido adotado por empresas de diversos setores,
impulsionando a transformacao digital e a agilidade nos negocios (MELL; GRANCE,
2011).

A adogédo do modelo SaaS tem impulsionado a colaboragdo e a integragéo
entre empresas. De acordo com Bhatnagar e Sharma (2020), o SaaS permite que
diferentes organizagbes compartilhem aplicativos e dados de forma mais eficiente,
facilitando a colaboragdo em projetos conjuntos e o compartilhamento de
informagdes entre parceiros de negdcios. Isso promove a agilidade e a inovagéo,
uma vez que as empresas podem se concentrar em suas principais competéncias e
utilizar aplicativos prontos para uso fornecidos por provedores de SaaS para outras
funcionalidades. Essa colaboragdo entre empresas contribui para o aumento da
eficiéncia e da competitividade no mercado (BHATNAGAR; SHARMA, 2020).

Através da plataforma desenvolvida aqui, € possivel transformar o YSERA em
um SAAS.

2.7 YSERA

Ysera € um software preditor de interagdes moleculares, auxiliando assim o
desenvolvimento e o estudo cientifico de proteinas, baseado em arquivos de
estruturas tridimensionais, cuja extensédo utilizada é o .pdb. Este programa consegue
predizer interagcbes moleculares como pontes salinas, ligagdes de hidrogénio e
outras. Partindo da localizagdo espacial, ou seja, com as coordenadas
tridimensionais, dos atomos que constituem a proteina, calcula-se a distancia
euclidiana de todos os atomos entre si, analisando as interacbes encontradas
(ANDRADE, 2020).

2.8 TRABALHOS RELACIONADOS
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Dentre os trabalhos relacionados na area de analise de interacbes atbmicas
em estruturas protéicas, um deles é o RING (CLEMENTEL et al., 2022). Este
software fornece ao usuario um software, que permite a identificacdo de diferentes
tipos de interagdes, como ligagdes covalentes e ndo covalentes, incluindo interagdes
de -1 e Tr-cation. Algumas caracteristicas de RING é ser veloz e preciso, devido
uma série de reparametrizacdo empirica dos limites de distancia (distance
thresholds) realizada no arquivo PDB lido. O RING pode ser executado por meio do
Cytoscape, scripts ou na web. Mais a frente, discutiremos as semelhancgas e

diferencas do RING para este trabalho.
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3 METODOLOGIA

Este capitulo visa descrever a metodologia utilizada para o desenvolvimento
da plataforma. A primeira parte descreve os requisitos levantados para a aplicagao.
Apds, € mostrada a estruturagdo do projeto. Por fim, as sessdes finais buscam
detalhar cada parte do projeto, a api do projeto, o front-end e o servigo especifico

para o software preditor.

3.1 REQUISITOS FUNCIONAIS E NAO-FUNCIONAIS DA PLATAFORMA

A plataforma web desenvolvida para predicdo de interagbes atdmicas de
estruturas tridimensionais de proteinas, com o uso do Ysera, foi planejada para
atender a uma série de requisitos funcionais e nao-funcionais, a fim de garantir o

bom funcionamento da aplicagéo e a satisfagao dos usuarios.

3.1.1 Requisitos Funcionais

Os requisitos funcionais descrevem as funcionalidades que a plataforma deve
oferecer para que os usuarios possam realizar as tarefas necessarias para a
predicao de interagdes atdmicas de estruturas tridimensionais de proteinas. Sao

eles:

° Submissao de arquivos PDB contendo a estrutura tridimensional da

proteina a ser analisada;
° Execucédo do preditor Ysera na estrutura tridimensional da proteina;

° Geracao de resultados da predicao de interacdes atdbmicas;
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° Disponibilizagédo dos resultados para download pelo usuario;
° Login de usuarios para acesso a plataforma;

° Recuperacao de senha em caso de esquecimento;

° Envio de e-mails para notificagcdes de status da predigao.

3.1.2 Requisitos Nao-Funcionais

Os requisitos nao-funcionais descrevem as caracteristicas que a plataforma

deve possuir para garantir a qualidade e o bom desempenho da aplicagdo. Sao eles:

° Usabilidade: a plataforma deve ser intuitiva e facil de usar para que

0s usuarios possam realizar as tarefas com eficiéncia;

° Performance: a plataforma deve ser capaz de processar grandes
quantidades de dados em tempo habil, a fim de evitar atrasos e garantir a

satisfagao do usuario;

° Segurancga: a plataforma deve garantir a seguranga dos dados dos

usuarios e a privacidade das informacdes submetidas;

° Confiabilidade: a plataforma deve ser confiavel e estar disponivel

para 0s usuarios sempre que necessario;

3.2 ESTRUTURA

A forma de desenvolvimento deste sistema consiste em trés projetos que

serao descritos a seguir. Um dos projetos € a aplicagcédo front-end, desenvolvida
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utiizando ReactJS. Uma Application Programming Interface - APl (do portugués,
Interface de Programacao de Aplicagao) em NodedS, responsavel pelo nucleo (do
inglés, core) do projeto e uma APl em python que executa o Ysera. A Figura 1 ilustra

0 modelo.

Figura 1 — Estrutura do sistema.

Banco de dados

Registra os dados no banco
de dados

4 / N\
Front-end —
Envia o PDB

|‘ API NodeJS

\_ _/

Solicita o Retorna os
processamento dados

C’I Ysera Service |

\ /

Fonte: Autoria prépria (2023).

O front-end da aplicacao foi desenvolvido utilizando a biblioteca ReactJS, que
€ amplamente utilizada por criar interfaces de usuario (Ul) robustas para aplicagbes
web. O React foi fundamental na criagdo de componentes reutilizaveis e arquitetura
escalavel, permitindo que a interface grafica do usuario fosse construida

rapidamente e eficientemente.

A APl em NodedS conecta o front-end ao servigo Python do Ysera. O NodeJS
tornou possivel o desenvolvimento de endpoints, que permitem que o front-end
envie arquivos PDB para serem processados pelo Ysera, além de receber e

preservar os resultados desses calculos. Além disso, a APl em NodeJS também
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realiza validagbes e autenticagbes de usuarios, garantindo a seguranga e a

integridade do sistema.

Por fim, a APl em Python executa o Ysera, o software utilizado para calculos
moleculares. A APl em Python permite o envio dos arquivos PDB recebidos da API
em NodedS para o Ysera e a recuperacdo dos resultados desses calculos. A
biblioteca Flask, amplamente utilizada na criagdo de APIs em Python, foi usada para
desenvolver a APl em Python e configurada para se comunicar com a APl em

NodedS por meio de solicitagbes HTTP.

Nas secbes a seguir, serao fornecidas descricbes detalhadas de cada segao

da implementacao do sistema.

3.3 FRONT-END

3.3.1 Visao geral

Como mencionado anteriormente, o desenvolvimento do front-end desta
aplicagao foi construido com a utilizacdo da biblioteca ReactJS na sua versao 17.
Para otimizar o tempo de desenvolvimento e facilitar a implementacédo de recursos
especificos, algumas outras bibliotecas foram utilizadas na construgéo do front-end,
como a Styled-components, uma biblioteca que permite escrever CSS (do inglés,
Cascading Style Sheets e do portugués, Folhas de Estilo em Cascata) diretamente
no cdédigo JavaScript, tornando a estilizagdo dos componentes mais intuitiva e facil

de ser gerenciada.

Outra biblioteca utilizada foi a Axios, uma ferramenta de requisicao HTTP que
permite a realizagdo de operagdes assincronas com facilidade. Com essa biblioteca,
€ possivel realizar solicitacbes de dados a partir do servidor, sem a necessidade de

recarregar a pagina, ou interromper o fluxo do usuario.
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Por fim, a biblioteca grafica AntDesign também foi utilizada na constru¢ao do
front-end. Essa biblioteca oferece uma série de componentes e recursos para a
criacdo de interfaces modernas e atrativas, incluindo botdes, menus, tabelas,
formularios, graficos, entre outros. Além disso, seus componentes seguem as
praticas de design e experiéncia do usuario (do inglés, User Experience - UX),

oferecendo uma experiéncia de usuario fluida e intuitiva.

3.3.2 Partes da aplicacao

O front-end desenvolvido para essa aplicagdo & composto por diversos
recursos e funcionalidades importantes para a sua utilizagdo. Em primeiro lugar,
existe um fluxo intuitivo para o envio de arquivos PDBs e um formulario que permite
o preenchimento de algumas configuragdes utilizadas no Ysera, tornando o

processo de analise de estruturas moleculares mais eficiente e pratico.

Além disso, a aplicagcao oferece uma area logada, na qual o usuario pode
consultar as requisi¢des ja processadas e obter os resultados em formato de arquivo
de texto. Essa funcionalidade é essencial para permitir que o usuario acompanhe o

progresso das analises solicitadas e obtenha os resultados de maneira rapida e facil.

Outro recurso importante presente no front-end € o gerenciamento de acesso,
com o cadastro e login do usuario. Esse sistema de autenticagao é fundamental para
garantir a segurangca dos dados do usuario e permitir que ele acesse as

funcionalidades restritas do sistema.

Por fim, a aplicagdo possui uma sessao de descricdo do projeto, que oferece
informagdes detalhadas sobre a finalidade e os objetivos da ferramenta Ysera, além
de fornecer orientacdes e dicas para a utilizacdo correta da aplicagdo. Essa sessao
€ essencial para orientar o usuario e garantir que ele compreenda plenamente as

funcionalidades e beneficios da ferramenta.
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3.3.3 Estrutura

Para manter o projeto bem organizado e facil de ser gerenciado, foram
criadas algumas pastas essenciais no desenvolvimento do front-end. A primeira
delas é a pasta Components, que consiste em componentes reutilizaveis que podem
ser utilizados em varias paginas do projeto. Esses componentes sao projetados para
serem modulares e escalaveis, permitindo a facil adaptagcdo as necessidades

especificas de cada pagina.

A pasta Pages contém componentes que servem como raiz para a
renderizagdo de uma ou mais rotas. Esses componentes geralmente incluem outras
sub-rotas e componentes menores, formando uma hierarquia de elementos que

compdem a pagina em questao.

A pasta Assets contém arquivos de imagem, logotipos e outros recursos
visuais que sdo utilizados no projeto. Esses recursos sao organizados de forma a
permitir uma facil localizagdo e acesso, facilitando o processo de desenvolvimento e

manutencgao do projeto.

Ja a pasta Services encapsula servigos importantes para o projeto, como
servicos de autenticagcdo e API, que s&o essenciais para a comunicagao entre o
front-end e o back-end. Esses servigcos sao projetados para serem facilmente
gerenciados e escalaveis, permitindo que o projeto seja facilmente adaptavel a

diferentes necessidades.

Por fim, a pasta Utils contém fung¢des uteis em todo o projeto, como fungdes
de validacdo de dados, formatagao de strings e outras funcionalidades genéricas.
Essas fungdes sdo projetadas para serem facilmente acessiveis e reutilizaveis em
diferentes partes do projeto, tornando o desenvolvimento mais eficiente e

escalavel.

3.4 BACK-END
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Neste projeto, o back-end foi desenvolvido utilizando a linguagem NodeJS,
que é amplamente utilizada no desenvolvimento de aplicacbes web, devido a sua

eficiéncia e escalabilidade.

Para auxiliar no desenvolvimento do back-end, foram utilizadas algumas
bibliotecas importantes. A biblioteca Express, por exemplo, € uma das mais
populares em NodedS e foi utilizada para criar o servidor HTTP que recebe as

requisicées do front-end e gerencia as rotas e endpoints da aplicagao.

Outra biblioteca importante utilizada foi o Sequelize, que € um mapeamento
objeto relacional (do inglés, Object-Relational Mapping - ORM) para NodeJS. Essa
biblioteca permite a conexdo com o banco de dados MySQL, de forma simples e
intuitiva, além de possibilitar a criagdo de modelos e relacionamentos entre as

tabelas do banco de dados.

Para gerenciar a imagem do banco de dados MySQL, foi utilizada a
tecnologia Docker. Com ela, foi possivel criar um ambiente isolado para o banco de
dados, garantindo maior seguranga e facilidade na configuragédo do banco de dados

em diferentes ambientes de desenvolvimento e producao.

Além disso, foram utilizadas algumas bibliotecas de segurangca e
autenticagdo, como Bcrypt, que é uma biblioteca de hash de senha que garante
maior seguranga na armazenamento de senhas de usuarios no banco de dados. O
Jsonwebtoken foi utilizado para gerar e validar tokens de autenticagdo, enquanto o
Nodemailer foi utilizado para enviar emails para os usuarios em diferentes partes da

aplicagéo.

Em resumo, o back-end da aplicagao foi desenvolvido com a utilizagao de
diversas bibliotecas que garantem seguranca, eficiéncia e escalabilidade. Com elas,
foi possivel criar uma aplicacdo robusta e funcional, que atende as necessidades

dos usuarios de forma confiavel e eficiente.

3.5 SERVICO DO YSERA
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Nessa parte do sistema, foi desenvolvida uma aplicagdo em Python que tem
como objetivo realizar o processamento dos arquivos PDB pelo Ysera. Essa
aplicacao conta com um endpoint, que recebe as configuragdes informadas pelo

usuario, juntamente com o arquivo PDB a ser processado.

Para garantir maior eficiéncia no processamento dos arquivos, foi utilizada a
biblioteca threading do Python. Essa biblioteca permite que varias threads sejam
executadas simultaneamente, o que é essencial em aplicagdes que precisam lidar

com grande volume de processamento.

Além disso, a aplicagao Python foi desenvolvida utilizando o framework Flask.
Esse framework é conhecido por ser leve e flexivel, sendo uma excelente escolha
para o desenvolvimento de aplicagcbes web em Python. Ele € capaz de gerenciar as
rotas e endpoints da aplicacado de forma eficiente, além de contar com diversas
extensdes, que facilitam a implementagcdo de recursos como: autenticagao,

seguranga e comunicagao com bancos de dados.

Apods o processamento do arquivo PDB, a aplicagdo Python dispara um POST
para o back-end da aplicacdo em NodedS, enviando os resultados do
processamento. Essa comunicacgao é feita de forma segura e eficiente, garantindo
que os resultados sejam corretamente armazenados no banco de dados da
aplicacao e disponibilizados para consulta pelo usuario através do front-end. Em
resumo, essa parte do sistema foi desenvolvida com o objetivo de garantir maior
eficiéncia e confiabilidade no processamento dos arquivos PDB, utilizando recursos

avangados do Python e do Flask para oferecer uma aplicagao robusta e funcional.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Ao final do desenvolvimento deste projeto, foi possivel realizar predi¢cdes
através da plataforma, além de consultar os resultados obtidos através do login,

realizado com e-mail e senha cadastrados anteriormente.

4.1 CADASTRO E LOGIN

O inicio da experiéncia do usuario na plataforma se da com um cadastro a ser

realizado, com poucos dados, a fim de autenticar o usuario (Figura 2).
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Figura 2 — Tela de Cadastro.

Cadastre-se

“Nome

" Sobrenome

" Data de nascimento
" E-mail

" Senha

" Confirmar Senha

Aceito os termos de uso

Voltar

Fonte: Autoria prépria (2023).

Usuarios ja cadastrados podem prosseguir diretamente para o login,

apresentado na Figura 3.
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Figura 3 — Tela de Login.

Login

Novo por aqui? Registre-se aqui
Esqueci a senha

Fonte: Autoria proépria (2023).

4.2 ENVIO DO ARQUIVO PDB

O processo de envio de arquivos PDB foi desmembrado em etapas, de forma
mais pragmatica. Além disso, as etapas, ainda que poucas, estdo descritas em uma
barra de navegacédo, mostrando a etapa atual e as restantes. Isso fornece, a quem
utiliza, uma importante percepcéo de andamento da tarefa, evitando assim possiveis

cancelamentos ao longo do processo.

A Figura 4 mostra a pagina na qual o usuario pode fazer o upload do arquivo
PDB, por meio de um botdo. ou simplesmente arrastando o arquivo para a pagina.
Esta opcao, fornece uma facilidade a mais ao usuario, principalmente quando se
trata de usuarios que utilizam-se de touchpads em notebooks, onde a fungao de

arrastar se torna dificil.
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Figura 4 — Envio do arquivo PDB.

Envie um arquivo

&

Click aqui ou arraste um arquivo (.pdb) aqui para enviar

Fonte: Autoria prépria (2023).

Em seguida, a plataforma solicita ao usuario que forneca os parametros para
o calculo das distancias entre atomos e a identificacdo de possiveis interagdes entre
eles. Os campos ja carregam parametros padroes, de modo que, caso queira, basta
ao usuario clicar no botdo de avangar para submeter o arquivo para o calculo,

conforme podemos ver na Figura 5.
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Figura 5 — Configuragéo dos parametros.

./--\ "
(v ) POB Parametros

Configure o célculo

Hydrogen Bonds Saline bridge
31
Disulfide bridge Van der Waals
2.2 55
n-stacking Aryl sulfides
7.2 53
Anion Aryl Cation Aryl
2 atd 3 i e 1

Fonte: Autoria prépria (2023).

Finalmente, a plataforma apresenta uma mensagem amigavel (Figura 6),
explicando que o processo foi bem sucedido e sera enviado um e-mail com a sua

concluséo.
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Figura 6 — Mensagem final.

N B ~\ s
(v) roB () Parametros ° Aguarde

Aguarde o resultado

Sucesso!

Fonte: Autoria prépria (2023).

4.3 VISUALIZAGAO DE RESULTADOS

ApOs isso, € possivel ver uma lista com todos os resultados anteriormente
realizados (Figura 7). Isso auxilia o usuario, pois evita a preocupagao em armazenar

esses dados, além de poder acessar de qualquer lugar.



Figura 7 —E xemplo da lista de calculos solicitados pelo usuario.

R Minha conta #1

#2
E Meus célculos
Data: 2021-04-257T20:22:00.0002 Data: 2021-04-25720:24:02.0002
#4 85
Data 2021-04-25T20:26:12.0002 Data; 2021-04-25720:29:42.0002
#7 #8
Data: 2021-04-25T21:15:11.0002 Data: 2021-04-25721:15:45.0002
#10 211
Data: 2021-04-26715:50:46.0002 Data: 2021-04-26715:51:39.0002
w19 wia

Fonte: Autoria proépria (2023).

#3

Data: 20217

#6

Data: 2021

#9

Data: 2021

#12

Data: 2021

wag

04-25720:24:31.0002

04-25720:30:09.0002

04-25T721:16:19.0002

04-26715:59:02.0002
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Ao selecionar qualquer um dos calculos, é apresentada uma tela com os

resultados obtidos, além de botdes para download do PDB enviado e um arquivo de

texto em formato (.txt) com o resultado completo (Figura 8).
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Figura 8 — Resultado.

;{ Minha conta Dados do calculo

Hydrogen Bonds 3.1 Saline bridge
g Meus cilculos N o

Disuifide bridge 2.2 Van der Waals

Resultados

Disulfide bridgo 10 <

Van der Waals 990 Completo

Fonte: Autoria prépria (2023).

4.4 COMPARANDO OS RESULTADOS OBTIDOS

E possivel comparar os resultados obtidos com uma outra plataforma
semelhante, obtida no link https://ring.biocomputingup.it/submit. Este site fornece
também um login ao usuario, porém o usuario precisa possuir cadastro no OrcID.
Isto dificulta o acesso de alguns usuario, como estudantes que ainda ndo possuem
identificador desse tipo, por exemplo. A plataforma também permite que o usuario
acesse calculos realizados anteriormente, mas apenas na sessao atual do
navegador. Nesse caso, 0 usuario nao conseguiria acessar o historico em um outro

dispositivo.

Uma outra vantagem da plataforma aqui desenvolvida, € separar o envio em
etapas, conforme dito anteriormente. Isto ndao foi observado neste site, como

pode-se ver na Figura 9.
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Porém, é possivel perceber que o resultado do RING apresenta opgdes de
parametrizagdo que ndo sao encontradas no YSERA, como distance thresholds e
edges. Estas opgdes de parametrizagdo conseguem controlar se o RING ira
considerar as distancias de modo mais rigoroso, relaxado ou manual e se o software
retorna uma ou multiplas interacées entre um par de nés.

Além disso, o RING consegue apresentar o resultado em uma visao
tridimensional, que se encontra como parte dos objetivos futuros da plataforma do

YSERA, além da inclusdo de mais opc¢des de parametrizacao.

Figura 9 — RING.

B
Upload File [3)
o 3 S

Nodes Edges
@ Closest Lollipop ) Ca () CB @ Multiple ', Al () oOne
Distance thresholds Other options
@ Strict: ) Relixed Manua: Skip hetero [ Include water [ ] Calculate energy

A A A

A A A

Reset X * Required fields

Fonte: RING (2023).
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A Figura 10 apresenta o inicio de um arquivo tipico no formato PDB, como um
exemplo de entrada na plataforma, para predicdo no YSERA. Ja a Figura 11,
apresenta um trecho do arquivo de texto resultado do processamento. Este arquivo
apresenta a contagem de interagdes encontradas de tipo como as interagbes de Van

Der Waals, como a apresentada na imagem.

Figura 10 — Arquivo PDB.fOJTE:

HEADER VIRAL PROTEIN/IMMUNE SYSTEM 26-APR-20  7BZ5

TITLE STRUCTURE OF COVID-19 VIRUS SPIKE RECEPTOR-BINDING DOMAIN COMPLEXED
TITLE 2 WITH A NEUTRALIZING ANTIBODY

COMPND MOL_ID: 1;

COMPND MOLECULE: SPIKE PROTEIN S1;

COMPND CHAIN: A;

COMPND SYNONYM: S GLYCOPROTEIN, E2,PEPLOMER PROTEIN;

COMPND ENGINEERED: YES;

COMPND MOL_ID: 2;

COMPND MOLECULE: HEAVY CHAIN OF B38;

COMPND CHAIN: H;

COMPND ENGINEERED: YES;

COMPND MOL_ID: 3;

COMPND MOLECULE: LIGHT CHAIN OF B38;

COMPND CHAIN: L;

COMPND ENGINEERED: YES

SOURCE MOL_ID: 1;

SOURCE ORGANISM_SCIENTIFIC: SEVERE ACUTE RESPIRATORY SYNDROME CORONAVIRUS
SOURCE H

SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE

ORGANISM_COMMON: 2019-NCOV;
ORGANISM_TAXID: 2697049;

GENE: S, 2;

EXPRESSION_SYSTEM: SPODOPTERA FRUGIPERDA;
EXPRESSION_SYSTEM_TAXID: 7108;

MOL_ID: 2;

ORGANISM_SCIENTIFIC: HOMO SAPIENS;
ORGANISM_TAXID: 9606 ;

SOURCE
SOURCE
SOURCE
SOURCE

EXPRESSION_SYSTEM_TAXID: 9606;
MOL_ID: 3;

ORGANISM_SCIENTIFIC: HOMO SAPIENS;

ORGANISM_TAXID: 9606;

SOURCE EXPRESSION_SYSTEM: HOMO SAPIENS;

SOURCE EXPRESSION_SYSTEM_TAXID: 9606

KEYWDS ~ COVID-19 ANTIBODY, VIRAL PROTEIN, VIRAL PROTEIN-IMMUNE SYSTEM COMPLEX
EXPDTA  X-RAY DIFFRACTION

AUTHOR  Y.WU,J.QI,F.GAO

REVDAT 2 27-MAY-20 7BZ5 1 JRNL

REVDAT 1 13-MAY-20 7BZ5 @

JRNL AUTH  Y.WU, F.WANG, C.SHEN,W.PENG,D.LI,C.ZHA0,Z.LI,S.LI,Y.BI, Y. YANG,
JRNL AUTH 2 Y.GONG,H.XIAO,Z.FAN,S.TAN,G.WU,W.TAN,X. LU, C.FAN,Q.WANG,
JRNL AUTH 3 Y.LIU,C.ZHANG,J.QI,G.F.GAO,F.GAO,L.LIU

JRNL TITL A NONCOMPETING PAIR OF HUMAN NEUTRALIZING ANTIBODIES BLOCK
JRNL TITL 2 COVID-19 VIRUS BINDING TO ITS RECEPTOR ACE2

JRNL REF  SCIENCE

JRNL REFN ESSN 1095-9203

JRNL PMID 32404477

JRNL DOI  10.1126/SCIENCE.ABC2241

REMARK

2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
SOURCE 12 EXPRESSION_SYSTEM: HOMO SAPIENS;
13
14
15
16
17
18

Fonte: Autoria propria (2023).



Figura 11 — Resultado completo

Van_der_Waals [o:]
.5514987
Van_der_Waals (o:]
2.5225742
Van_der_Waals [o:] CB
5.4616704
Van_der_Waals [o:] CG1
4.274088
Van_der_Waals b1 D2
2.5270905
Van_der_Waals b1 CG1
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5 CONCLUSAO

Neste trabalho, foi desenvolvida uma plataforma web para a predicao de
interagdes atdbmicas de estruturas tridimensionais de proteinas com o uso do Ysera.
Através da analise dos resultados obtidos e da avaliacao dos requisitos funcionais e
nao-funcionais, € possivel concluir que a plataforma desenvolvida é capaz de
atender as necessidades dos usuarios, garantindo a eficiéncia e qualidade na

predi¢cao de interagdes atdbmicas.

Durante o desenvolvimento da plataforma, foram enfrentados desafios
relacionados a escolha de tecnologias e estratégias de desenvolvimento que
garantem o desempenho, segurancga e usabilidade da aplicagdo. Foram adotados

padrdes de codificagdo para garantir a confiabilidade da plataforma.

Os resultados obtidos mostram que a plataforma é capaz de processar
grandes quantidades de dados em tempo habil, oferecendo uma interface intuitiva e
de facil utilizacao para os usuarios. Além disso, a plataforma atende a requisitos
nao-funcionais como seguranca, escalabilidade e performance, garantindo a
qualidade e eficiéncia da predicdo de interacbes atbmicas de estruturas

tridimensionais de proteinas.

A plataforma web desenvolvida neste trabalho pode ser uma ferramenta
importante para pesquisadores na area de biologia estrutural, permitindo a predigao
de interacdes atdbmicas de estruturas tridimensionais de proteinas de maneira rapida
e eficiente. Além disso, a plataforma pode ser uma contribuicdo para a comunidade
cientifica, possibilitando a validacdo de resultados obtidos por outras técnicas

experimentais.

Em suma, este trabalho apresenta uma solugao viavel e eficiente para a
predicao de interacbes atdbmicas de estruturas tridimensionais de proteinas com o
uso do Ysera, além de contribuir para o avango da ciéncia na area de biologia

estrutural.
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