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APRESENTAÇÃO

A obra “As Ciências Exatas e da Terra no Século XXI” aborda uma publicação 
da Atena Editora, apresenta, em seus 18 capítulos, conhecimentos  tecnológicos 
eaplicados as Ciências Exatas. 

Este volume dedicado à Ciência Exatas traz uma variedade de artigos alinhados 
com a produção de conhecimento na área de Matemática, ao tratar de temas como 
aritmética multidimensional RDM, a teoria da complexidade no estudo de atividade 
cerebral e o ensino da matemática e sua contribuição no desenvolvimento da 
consciência ambiental de estudantes. Na área da Mecânica traz trabalhos relacionados 
com uso do sensor de vibração piezo e a placa BlackBoard V1.0, como ferramenta 
para avaliar a conservação de casas e prédios qualificados como históricos ou com 
valor cultural a sociedade. Estudos de adição de nanotubos de carbono no concreto 
convencional também são abordados. Na área de Agronomia são abordados temas 
inovadores como a identificação de doenças com técnicas de visão computacional, 
emprego da técnica de espectroscopia e a calibração por regressão linear múltipla na 
determinação de misturas com óleos vegetais de oliva, entre outros temas. 

Aos   autores dos diversos capítulos, pela dedicação e esforços sem     limites, que 
viabilizaram  esta obra que retrata os recentes avanços científicos e tecnológicos nas 
Ciências 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 área da Física, Matemática, Mecânica 
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 González Aguilera
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CAPÍTULO 3

APRIMORAMENTO DO BANCO DE METABÓLITOS 
SECUNDÁRIOS PARA AUXÍLIO NA BIOPROSPECÇÃO 
DIRECIONADOS A ESTUDOS QUIMIOTAXONÔMICOS 

E DE TRIAGEM VIRTUAL DE ESTRUTURAS COM 
POTENCIAL ATIVIDADE ANTIPROTOZOÁRIA

Bianca Guerra Tavares 
Universidade Federal da Paraíba 

João Pessoa - PB

RESUMO: O  presente  artigo  descreve  as  
atividades  de  pesquisa,  inseridas  no  projeto  
de  implementação  de modelos de triagem 
virtual no Sistematx Web e do AsterDB no 
período correspondente entre agosto de  2016  
e  agosto  de  2017.  A atividade de pesquisa 
consiste no aperfeiçoamento da interface com o 
usuário  e  soluções  de  bugs  nos  sistemas.  O  
Sistematx  e  o  AsterDB  são  gerenciadores  de 
dados de metabólitos  secundários  desenvolvido  
na  linguagem  de  programação  Java  e  PHP  
com  o  auxílio da IDE NetBeans e o sistema 
de gerenciamento de banco de dados MySQL. 
Ambos têm como principal objetivo  ajudar  a  
comunidade  científica com a disposição de 
informações taxonômicas como genes, família 
e espécie de diversas estruturas químicas 
disponíveis para pesquisa de forma gratuita. 
PALAVRAS-CHAVE: sistema web, dados 
metabólitos, banco de dados.

ABSTRACT:  This article describes the 
research activities included in the project 
for the implementation of virtual screening 
models in Sistematx Web and AsterDB in the 
corresponding period between August 2016 

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.

1 |  INTRODUÇÃO

O  Sistematx  é  um  sistema  web  que  
gerencia  um  banco  de  dados  de  metabólicos  
secundários, fornecendo   diversas   informações   
como   as   referências   botânicas   e   dados   
taxonômicos.   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 
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até o presente momento duas mil e quinhentas estruturas químicas encontradas em 
espécies do gênero Asteraceae. O sistema do Aster é muito similar ao do Sistematx, 
desenvolvido com as mesma linguagens tem como o  objetivo oferecer de forma 
gratuita acesso às estruturas químicas importantes em diversos âmbitos da família 
Asteraceae.

2 |  OBJETIVOS

•  Aperfeiçoar o funcionamento para melhorar a interação do usuário com a 
interface;

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

• Soluções de bugs e impasses nos sistemas.

3 |  MATERIAIS E METÓDOS

3.1 Materiais

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

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

• PHP (Hypertext Preprocessor): linguagem utilizada para tornar as páginas 
dinâmicas [2].

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

• Bootstrap:  framework  front-end  utilizado  em  sites  para  transformá-los  
em sites responsivos

• [4].

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

• MySQL  WorkBench:  ferramenta  de  interface  gráfica para desenvolvimen-
to e administração 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 gestão de base de dados [8].

• Xampp: ferramenta que transforma seu computador em um servidor local 
[9].



As Ciências Exatas e da Terra no Século XXI Capítulo 3 26

• FileZilla: software de interface gráfica para subir arquivos e fazer alterações 
no servidor.[10]

• Putty: software que emula a tela do terminal [11].

• Git: sistema de controle de versão de arquivo [12].

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

• Java  Script:  linguagem  de  programação  front-end  para  interação  e  ma-
nipulação  de  páginas

• We [14].

• JChem:   API   (Application   Programming   Interface,   ou   Interface   de   
Programação   de Aplicativos) desenvolvida pela ChemAxon [15].

3.2 Métodos

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

• Autocomplete na seção Compound Search:

Através  da  API  da  ChemAxon,  o  JChem  foi  inserido  a  função  de  autocompletar  
os  nomes  das moléculas facilitando assim a busca das moléculas.

•  Consertado o Bug da exibição de moléculas:

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

• Alteração do Banco de Dados do AsterDB:

Foi feita uma atualização nos schemas de banco de dados do AsterDB para que 
ele se tornasse mais dinâmico e fosse possível fazer alterações futuras de forma mais 
eficaz.

Dentre  as  alterações  foram  geradas  atráves  dos  SMILES  com  auxílio  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 alterações 
do AsterDB foram  modificadas  no  servidor  com  a  ajuda  da  ferramenta  FileZilla  e  
já  podem  ser  vistas acessando  o  seu  endereço  [16].  As  falhas  encontradas  no  
Sistematx  foram  corrigidos  na versão  que  se  encontra  no servidor e também pode 
ser acessado pelo seu endereço [17]. As demais  alterações  de  forma  de  pesquisa  
e  autocomplete  não  foram  alteradas  na  versão presente no servidor e estarão 
dispostas apenas na próxima versão do sistema.

5 |  CONCLUSÃO

Portanto,  as  modificações  implementadas  nos  sistemas  Sistematx  e  AsterDB  
proporcionam atualmente   aos   usuários,   melhor   usabilidade  na  navegação  da  
página  Web,  devido  às alterações  realizadas  no  banco  de  dados,  assim  como  
as  mudanças  implementadas  na  sua interface.
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