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Como a inteligéncia artificial ajuda
pesquisadores do IQSC em estudos da area de
Quimica

A maneira que a tecnologia avanca, a influéncia da Inteligéncia Artificial (IA) na rotina humana é
inevitavel. Desde o desenvolvimento robds de limpeza até a construgdo de assistentes digitais como
Alexa, ela esta se tornando cada vez mais presente na vida cotidiana, além de se tratar de uma area
inovadora em que empresas de todos os setores estdo investindo.

A Quimica é um bom exemplo. A IA revolucionou o setor com suas funcionalidades tecnoldgicas que
trouxeram beneficios para os profissionais da area, impulsionando, consequentemente, a pesquisa.
Sua aplicagdo abre caminho para a criagcdo de novos materiais, desenvolvimento de farmacos, a
otimizacédo de processos e 0 aumento da segurancga e sustentabilidade. No Instituto de Quimica de
Sao Carlos (IQSC)_da USP, sao varios os grupos de pesquisa que ja fazem uso dessa ferramenta
que espelha o comportamento humano.

Previsao de processos bioquimicos — Julio César Borges, Coordenador do Grupo de Bioquimica e
Biofisica de Proteinas do IQSC, dedica-se a investigagdo do funcionamento e da estrutura de
proteinas intituladas ‘chaperonas moleculares’, responsaveis por auxiliar proteinas a exercerem suas
atividades.

Ocorre, porém, que nem todas elas conseguem atuar como deveriam. E ai que a IA entra para auxiliar
o trabalho do grupo de Borges, identificando esse e outros comportamentos.

“A 1A colabora conosco por dar suporte tanto no tratamento e coleta de dados, como na organizagao
dessas informacgdes. Por exemplo, para a determinagao de estruturas proteicas a partir da observacao
no microscopio, vocé registra imagens de cada particula da proteina. E vocé tem um bilhdo de dados
e tem que organiza-los e interpreta-los. Humanamente, é impossivel fazer esse processo. Por isso,
através de um programa computacional, a IA nos ajuda a categorizar essas imagens, que se
sobrepdem umas as outras, o programa reconhece as similaridades entre si para determinar a
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estrutura da proteina e os locais de interagao e vocé responde perguntas mais detalhadas de como a
proteina funciona”, explica.

Professor Julio tem utilizado a |A para acelerar processos | Foto: Henrique Fontes/IQSC

Em sua linha de pesquisa no IQSC, Borges também cita os estudos das chaperonas moleculares em
microrganismos como o Plasmodium falciparum, agente causador da Malaria, e a Leishmania
braziliensis, protozoario causador da Leishmaniose. Com todos os dados coletados a base de
Inteligéncia Artificial, os pesquisadores conseguem, muitas vezes, criar condi¢des para facilitar o
desenvolvimento de candidatos a farmacos e drogas capazes de inibir a agdo dos agentes
causadores de doencas.

“Temos nossas linhas de pesquisa que vao facilitar o diagnéstico e evoluir o processo de formagéao de
profissionais em setores como de biotecnologia, por exemplo, para se criar estratégias mais eficazes
para se combater os agentes de doengas, como o Plasmodium falciparum, protozoario que causa a
Malaria, e a Leishmania braziliensis, causadora da Leishmaniose. A ideia € compreender o papel de
proteinas desses organismos e entender como elas agem dentro das células, especialmente como
alvo de intervengao ou mesmo para ganhar algum tipo de beneficio”, completa.

Desenvolvimento de farmacos personalizados — Um dos coordenadores do Grupo de Quimica
Medicinal e Biologica (NEQUIMED) do IQSC, o professor Andrei Leitdo concentra seus estudos no
desenvolvimento de novos candidatos a farmacos:

“A IA pode ajudar a prever, por exemplo, como um potencial farmaco interage com uma proteina alvo
de uma doenca. Entdo, acaba sendo uma vertente para a predicdo de uma série de propriedades,
como os efeitos colaterais possiveis. Determinados compostos testados causam efeitos adversos em
humanos, entdo inviabilizam sua aplicagdo. A IA é uma ferramenta que vem para prever tais
processos e desenvolver, muitas vezes, uma molécula de forma mais direcionada para atender as
demandas”, explica Leitdo.
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Andrei tem experiéncia na descoberta de farmacos usando quiminformatica | Foto: Henrique
Fontes/IQSC

Em um primeiro momento, o NEQUIMED, que também é coordenado pelo professor Carlos Alberto
Montanari, estabelece estudos iniciais para analisar estruturas quimicas de proteinas especificas de
micro-organismos causadores de enfermidades como Doencga de Chagas, a prépria Leishmaniose,
citada por Borges, e até mais recentemente a Covid-19. Em muitos desses casos, o trabalho do grupo
visa entender o mecanismo de acédo desses agentes dentro do organismo humano para pensar em
solugdes que bloqueiem tais atividades.

Nesse sentido, a |A aparece para impulsionar a qualidade nos testes laboratoriais do IQSC de maneira
a economizar tempo. “Trabalhamos desde a determinacéo de hipdteses até novas estruturas quimicas
de substancias baseadas em conhecimentos previamente adquiridos. A partir de uma hipodtese, por
exemplo, trabalhamos na criagdo de compostos inéditos, sendo que neste momento a IA entra em
varios aspectos, como na sintese, na caracterizacdo da molécula e na interagcdo dela com uma
proteina. Tudo isso é analisado para chegarmos na etapa de estudos pré-clinicos e fazermos, o que a
gente chama, de prova de conceito inicial”, exemplifica o especialista.

S6 que as substancias produzidas em laboratério ndo podem, obviamente, representar risco nem
serem toxicas para a saude humana. Por isso, ha o carater de seletividade na utilizagdo da IA no dia a
dia dos experimentos do grupo de pesquisa.

Os algoritmos das ‘maquinas inteligentes’ ajudam o grupo a analisar imensas quantidades de dados
em um curto espago de tempo, facilitando, assim, a conclusao dos processos. “Torna-se essencial a
gente usar modelos mais abrangentes. E esses modelos mais abrangentes, por exemplo, envolvem
Inteligéncia Artificial, porque obviamente nenhum ser humano tem a capacidade de interpretar tantas
variaveis ao mesmo tempo e de forma tdo heterogénea em termos de conhecimento”, opina.

A proxima etapa do trabalho diario do NEQUIMED em conjunto com a IA é intensificar até 2025 os
testes para o desenvolvimento de farmacos contra canceres de mama e de pancreas. Ja ha
elementos e técnicas in vitro experimentados em células e o grupo de Leitdo foca neste momento no
estudo do mecanismo de acdo dos compostos para entender seu funcionamento e, posteriormente,
iniciar o ensaio em animais.
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‘A nossa ideia € aplicar IA desde o comego da hipotese, passando pelo estudo pré-clinico em animais,
até chegar ao estudo clinico eventual. Com isso, ganhamos tempo e a tecnologia nos serve como um
grande filtro. E como varios modelos computacionais ja tém sido aplicados, tudo isso vai auxiliar
bastante a compreensdo e o0 estudo de novos compostos quimicos com esse potencial
farmacéutico”, complementa.

A 1A auxilia Andrei e o NEQUIMED no processamento de dados | Foto: Henrique Fontes/IQSC

Simulagdoes e técnicas visando sustentabilidade — A Inteligéncia Artificial também presta suas
contribuigdes no cotidiano do professor Juarez L. F da Silva, Coordenador do Grupo de Teoria
Quéntica de Nanomateriais (QTNano) do IQSC e do Programa de Design Computacional de Materiais,
do Centro de Inovagdo em Novas Energias (CINE). O fisico € especialista em Teoria Quéantica de
Materiais, que € o campo de estudo que combina os principios de Mecanica com a ciéncia dos
materiais de forma a projetar o comportamento de estruturas em escalas nanométricas.

Uma das prioridades atuais do QTNano é o foco na geragao de moléculas que favoregcam o cenario
das energias renovaveis. Douglas William Duarte de Vargas, pesquisador de Pés-Doutorado do IQSC,
traz um bom exemplo do que é feito no grupo de pesquisa.

“A vantagem da técnica utilizada no QTNano é criar diversos bancos de dados para que os algoritmos,
a partir dai, interpolem e tentem prever a formagado de novas combina¢des de moléculas que podem
dar origem a materiais de interesse. E a gente esta sempre focado em energias renovaveis. Nesse
caso especifico, estamos interessados em liquidos ibnicos, que sdo moléculas que podem ajudar a
criar uma bateria mais sustentavel, digamos assim”, revela o pesquisador da USP.

Juarez faz questdo de reforgar que todos os projetos do QTNano possuem vinculos para a
contribuicdo com questdes energéticas e de sustentabilidade. “Nenhum projeto esta fora disso. Todos
giram em torno da contribuicdo energética, que envolve estudos de materiais para aplicagdo de
sistemas fotovoltaicos, de energia solar, estudos de materiais para armazenamento de energia, para
producao de hidrogénio. E nés temos projetos de técnicas de |IA em quimica quantica para entender e
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desenvolver materiais para tais aplicacbes. Moléculas que podem eventualmente compor um novo
material, por exemplo, para propor resolu¢des ligadas a questdo do meio ambiente”, detalha.

Juarez e Douglas, integrantes do QTNano | Foto: Henrique Fontes/IQSC

Otimizagcao de reagdes — Por fim, Vargas reforga o ponto de como as técnicas sofisticadas séao
valiosas para garantir flexibilidade nos procedimentos. Nesse sentido, a IA pode analisar enormes
quantidades de dados e realizar diversos tipos de simulagdes, o que faz os quimicos chegarem a
conclusdes mais rapidas e assertivas, visando sempre solucdes praticas a sociedade.

“O que a gente faz é tentar fornecer respostas e direcionar caminhos a serem seguidos. Hoje, o custo
para fazer um experimento passa a ser muito caro. Entao, se a gente tiver uma diregdo mais precisa e
certa, com algumas propriedades calculadas, algumas coisas ja entendidas, isso acaba barateando o
processo de avango tecnologico. A gente tem a possibilidade de avangar os conhecimentos de
maneira tedrica através de simulagdes. E a IA € uma grande vantagem que a gente tem a nosso favor
nesse processo”, considera o cientista.
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Cuidado para o ‘feitigo ndo virar contra o feiticeiro’ — E importante frisar que a IA estd em
constante desenvolvimento e seu uso na Quimica exige conhecimento especializado e colaboragéo
entre os profissionais da area, pesquisadores da computagao e especialistas de outras areas. So que,
ao mesmo tempo em que ela gera agilidade nos processos, também representa um ponto de alerta a
eventuais erros que podem gerar um impacto devastador.

Os especialistas recomendam estabelecer regras e limites para o uso da IA punindo, por exemplo,
responsaveis pela criacdo de fake news, mas sem deixar de lado a urgéncia de educar as pessoas,
nao s6 para o conhecimento da tecnologia, mas para o despertar do pensamento critico.

“Se por um lado as ferramentas de IA nos fornecem muitas oportunidades, por outro teremos
consequéncias negativas, como a substituicdo da for¢a de trabalho e a possibilidade de usar IA para a
propagacao de fake news. Temos que considerar que o conhecimento, apesar da Inteligéncia Artificial,
nao sera substituido pela inteligéncia incontestavel do ser humano. Precisamos de pessoas que
tenham senso critico, boa formacgéo para saber discernir aquilo que € uma informacgéao veridica daquilo
que possa ser uma informagao falsa. Precisamos aprender a gerenciar esse volume de informagdes
que recebemos e armazena-las de maneira eficaz por meio de computadores e de programas com
IA”, finaliza Borges.

Por Matheus Martins Fontes e Henrique Fontes, da Assessoria de Comunicag¢ao do IQSC/USP
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