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APRESENTACAO

A obra “As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI” aborda uma publicacéo
da Atena Editora, apresenta, em seus 18 capitulos, conhecimentos tecnolégicos
eaplicados as Ciéncias Exatas.

Este volume dedicado a Ciéncia Exatas traz uma variedade de artigos alinhados
com a producéo de conhecimento na area de Matematica, ao tratar de temas como
aritmética multidimensional RDM, a teoria da complexidade no estudo de atividade
cerebral e o ensino da matematica e sua contribuicdo no desenvolvimento da
consciéncia ambiental de estudantes. Na area da Mecéanica traz trabalhos relacionados
com uso do sensor de vibragcao piezo e a placa BlackBoard V1.0, como ferramenta
para avaliar a conservacao de casas e prédios qualificados como historicos ou com
valor cultural a sociedade. Estudos de adi¢cdo de nanotubos de carbono no concreto
convencional também sédo abordados. Na area de Agronomia sdao abordados temas
inovadores como a identificagdo de doengas com técnicas de visdo computacional,
emprego da técnica de espectroscopia e a calibragdo por regressao linear multipla na
determinacdo de misturas com 6leos vegetais de oliva, entre outros temas.

Aos autores dos diversos capitulos, pela dedicacao e esforcos sem limites, que
viabilizaram esta obra que retrata os recentes avancos cientificos e tecnolégicos nas
Ciéncias Exatas, os agradecimentos dos Organizadores e da Atena Editora.Por fim,
esperamos que este livro possa colaborar e instigar mais estudantes e pesquisadores
na constante busca de novas tecnologias para a area da Fisica, Matematica, Mecéanica
e na Agronomia e, assim, contribuir na procura de novas pesquisas e tecnologias que
possam solucionar os problemas que enfrentamos no dia a dia.

Alan Mario Zuffo
Jorge Gonzélez Aguilera
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CAPITULO 3

APRIMORAMENTO DO BANCO DE METABOLITOS
SECUNDARIOS PARA AUXILIO NA BIOPROSPECCAO
DIRECIONADOS A ESTUDOS QUIMIOTAXONOMICOS

E DE TRIAGEM VIRTUAL DE ESTRUTURAS COM
POTENCIAL ATIVIDADE ANTIPROTOZOARIA

Bianca Guerra Tavares
Universidade Federal da Paraiba

Joao Pessoa - PB

RESUMO: O presente artigo descreve as
atividades de pesquisa, inseridas no projeto
de implementacdo de modelos de triagem
virtual no Sistematx Web e do AsterDB no
periodo correspondente entre agosto de 2016
e agosto de 2017. A atividade de pesquisa
consiste no aperfeicoamento da interface com o
usuario e solugdes de bugs nos sistemas. O
Sistematx e o AsterDB s&o gerenciadores de
dados de metabdlitos secundarios desenvolvido
na linguagem de programacédo Java e PHP
com o auxilio da IDE NetBeans e o sistema
de gerenciamento de banco de dados MySQL.
Ambos tém como principal objetivo ajudar a
comunidade cientifica com a disposicao de
informacdes taxondmicas como genes, familia
e espécie de diversas estruturas quimicas
disponiveis para pesquisa de forma gratuita.

PALAVRAS-CHAVE:
metabdlitos, banco de dados.

sistema web, dados

ABSTRACT:
research activities

This article describes the
included in the project
for the implementation of virtual screening
models in Sistematx Web and AsterDB in the

corresponding period between August 2016

As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI

and August 2017. The research activity consists
of the improvement of the user interface and
system solutions. Sistematx and AsterDB are
secondary metabolic data managers developed
in the Java and PHP programming language with
the help of the NetBeans IDE and the MySQL
database management system. Both have as
main objective to help the scientific community
with the provision of taxonomic information
such as genes, family and species of various
chemical structures available for research free
of charge.

KEYWORDS: web system, metabolic data,
database.

11 INTRODUCAO

O Sistematx é um sistema web que
gerencia um banco de dados de metabdlicos
secundarios, fornecendo diversas informacdes
como as referéncias botanicas e dados
taxonémicos. No desenvolvimento do sistema
foram utilizados para a parte do backend a
linguagem de PHP (Hipertext Pre Processor)
Orientado a Objetos e a linguagem JAVA para
as linguagens de front end foram utilizadas
HTML e CSS, juntamente com o framework
Bootstrap que garante a responsividade do
site. O AsterDB é também um sistema web

que gerencia um banco de dados que contém

Capitulo 3




até o presente momento duas mil e quinhentas estruturas quimicas encontradas em
espécies do género Asteraceae. O sistema do Aster € muito similar ao do Sistematx,
desenvolvido com as mesma linguagens tem como o objetivo oferecer de forma
gratuita acesso as estruturas quimicas importantes em diversos ambitos da familia
Asteraceae.

2| OBJETIVOS

+  Aperfeicoar o funcionamento para melhorar a interacdo do usuario com a
interface;

Desenvolvimento de funcionalidades para cadastro de novos tipos de da-
dos;

+  Solucdes de bugs e impasses nos sistemas.

3 | MATERIAIS E METODOS

3.1 Materiais

No desenvolvimento da pesquisa, as ferramentas, linguagens e softwares
utilizados foram:

Java: linguagem de Programacéo interpretada orientada a objetos [1].

«  PHP (Hypertext Preprocessor): linguagem utilizada para tornar as paginas
dinamicas [2].

« CSS (Cascading Style Sheets): mecanismo utilizado para formatar a pagina
[3].

« Bootstrap: framework front-end utilizado em sites para transforma-los
em sites responsivos

. [4].

« MySQL: sistema de gerenciamento de banco de dados (SGBD), que utiliza a
linguagem SQL (Linguagem de Consulta Estruturada, do inglés Structured
Query Language) como interface [5].

«  MySQL WorkBench: ferramenta de interface grafica para desenvolvimen-
to e administracdo do banco de dados [6].

+ NetBeans: IDE (Integrated Development Environment ou Ambiente de
Desenvolvimento

Integrado) para desenvolvimento de multiplas linguagens [7].
HeidiSQL: software utilizado na gestéo de base de dados [8].
Xampp: ferramenta que transforma seu computador em um servidor local

[9].

As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI Capitulo 3




+ FileZilla: software de interface grafica para subir arquivos e fazer alteragoes
no servidor.[10]

Putty: software que emula a tela do terminal [11].
Git: sistema de controle de versao de arquivo [12].

Tomcat: servidor Web Java, desenvolvido pela Apache Software Foundation
[13].

« Java Script: linguagem de programacédo front-end para interagcdo e ma-
nipulacdo de paginas

. We[14].

« JChem: APl (Application Programming Interface, ou Interface de
Programacao de Aplicativos) desenvolvida pela ChemAxon [15].

3.2 Métodos

Durante a vigéncia do projeto foram elaboradas algumas funcionalidades, e outra
foram aperfeicoadas para que aumentasse o0 desempenho do sistema e
melhorasse sua interface. Dentre elas foi implementado:

« Autocomplete na secdo Compound Search:

Através da APl da ChemAxon, o JChem foi inserido a funcdo de autocompletar
0os nomes das moléculas facilitando assim a busca das moléculas.

+ Consertado o Bug da exibicdo de moléculas:

Depois de alguns testes, foi percebido que quando se listava as moléculas na
pagina de pesquisa havia um limite de moléculas exibidas que ndo constavam com as
moléculas disposta no banco de dados.

+ Alteracao do Banco de Dados do AsterDB:

Foi feita uma atualizagéo nos schemas de banco de dados do AsterDB para que
ele se tornasse mais dinamico e fosse possivel fazer alteragdes futuras de forma mais
eficaz.

Dentre as alteragdes foram geradas atraves dos SMILES com auxilio do
ChemAxon as massas relativas e massas exatas e inseridas no novo banco.
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4 | RESULTADOS

Todos resultados foram testados localmente de ambos os sistemas. As alteracées
do AsterDB foram modificadas no servidor com a ajuda da ferramenta FileZilla e
jA podem ser vistas acessando 0 seu endereco [16]. As falhas encontradas no
Sistematx foram corrigidos na versdo que se encontra no servidor e também pode
ser acessado pelo seu endereco [17]. As demais alteracbes de forma de pesquisa
e autocomplete nédo foram alteradas na versdo presente no servidor e estarao
dispostas apenas na proxima versao do sistema.

51 CONCLUSAO

Portanto, as modificacbes implementadas nos sistemas Sistematx e AsterDB
proporcionam atualmente aos usuarios, melhor usabilidade na navegacdo da
pagina Web, devido as alteragdes realizadas no banco de dados, assim como
as mudancas implementadas na sua interface.

REFERENCIAS

[16] AsterDB. Disponivel em: <http.//www.asterbiochem.org/asterdb>. Acesso em 12 de agosto de
2017.

[4] Bootstrap. Disponivel em: <http.//getbootstrap.com/>Acesso em 12 de agosto de 2017.

[3] CSS. Disponivel em: <https:.//www.w3schools.com/css/> Acesso em 12 de agosto de 2017.
[10] FileZilla. Disponivel em: <https://ffilezilla-project.org/> Acesso em 12 de agosto de 2017.
[12] Git. Disponivel em: <https://github.com/>Acesso em 12 de agosto de 2017.

[8] HeidiSQL. Disponivel em: <https://www.heidisql.com/> Acesso em 12 de agosto de 2017.

[1] Java. Disponivel em: <https://www.java.com/pt_BR/>Acesso em 12 de agosto de 2017. [2] PHP.
Disponivel em: <https://secure.php.net/>Acesso em 12 de agosto de 2017.

[14] JavaScript. Disponivel em: <https://www.javascript.com/> Acesso em 12 de agosto de 2017.
[15] JChem. Disponivel em: <https://www.chemaxon.com/> Acesso em 12 de agosto de 2017.
[5] MSQL. Disponivel em: <https.://www.mysql.com/>Acesso em 12 de agosto de 2017.

[6] MySQLWorkBench. Disponivel em: <https://www.mysql.com/products/workbench/>Acesso em 12
de agosto de 2017.

[7] Netbeans. Disponivel em: <htips://netbeans.org/>Acesso em 12 de agosto de 2017.

[11] Putty. Disponivel em: <http.//www.putty.org/> Acesso em 12 de agosto de 2017.

As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI Capitulo 3




[17] Sistemat x. Disponivel em: <http.//www.sistematx.ufpb.br>. Acesso em 12 de agosto de 2017.

[18] Tomcat. Disponivel em: <htip://fomcat.apache.org/> Acesso em 12 de agosto de 2017.

[9] Xampp. Disponivel em: <https://www.apachefriends.org/pt_br/index.html> Acesso em 12 de
agosto de 2017.

As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI Capitulo 3




SOBRE OS ORGANIZADORES

JORGE GONZALEZ AGUILERA Engenheiro Agrébnomo (Instituto Superior de Ciéncias
Agricolas de Bayamo (ISCA-B) hoje  Universidad de Granma (UG)), Especialista em
Biotecnologia pela Universidadde Oriente (UO), CUBA (2002), Mestre em Fitotecnia
(UFV/2007) e Doutorado em Genética e Melhoramento (UFV/2011). Atualmente, é professor
visitante na Universidade Federal de Mato Grosso do Sul (UFMS) no Campus Chapadao do
Sul. Tém experiéncia na area de melhoramento de plantas e aplicacédo de campos magnéticos
na agricultura, com especializacdo em Biotecnologia Vegetal, atuando principalmente nos
seguintes temas: pre-melhoramento, fitotecnia e cultivo de hortalicas, estudo de fontes
de resisténcia para estres abidtico e bibtico, marcadores moleculares, associagcdo de
caracteristicas e adaptacao e obtencao de vitroplantas. Tem experiéncia na multiplicagéo “on
farm” de insumos bioldgicos (fungos em suporte sélido; Trichoderma, Beauveria e Metharrizum,
assim como bactérias em suporte liquido) para o controle de doencas e insetos nas
lavouras, principalmentede soja, milho e feijao. E-mail para contato: jorge.aguilera@ufms.br

ALAN MARIO ZUFFO Engenheiro Agrbnomo (Universidade do Estado de Mato Grosso —
UNEMAT/2010),Mestre em Agronomia — Producdo Vegetal (Universidade Federal do Piaui
—UFPI1/2013), Doutor em Agronomia — Producéo Vegetal (Universidade Federal deLavras —
UFLA/2016). Atualmente, é professor visitante na Universidade Federal doMato Grosso do Sul
— UFMS no Campus Chapadao do Sul. Tem experiéncia naarea de Agronomia — Agricultura,
com énfase em fisiologia das plantas cultivadas e manejo da fertilidade do solo, atuando
principalmente nas culturas de soja, milho, feijao, arroz, milheto, sorgo, plantas de cobertura e
integracao lavoura pecuaria. E-mail para contato: alan_zuffo@hotmail.com

As Ciéncias Exatas e da Terra no Século XXI Sobre os Organizadores m



Agéncia Brasileira do ISBN
ISBN 978-85-7247-351-4

7885727473514





