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LMW DataBase: Arquitetura de uma Plataforma Digital
para Armazenamento e Visualizagdao de Estruturas

Quimicas

Carlos S. H. Shiraishi“, Arthur B. Taques?, Eduardo Carvalho Nunes®, Rui
M. V. Abreu®

9CIMO, LA SusTEC, Instituto Politécnico de Braganca, Campus de Santa Apoldnia, 5300-
253 Braganca, Portugal.;

bNutrition and Bromatology Group, Universidad de Vigo, Department of Analytical
Chemistry and Food Science, Faculty of Sciences, E-32004 Ourense, Spain;

¢ Department of Engineering, University of Trds-os-Montes and Alto Douro 5000-801,
Vila Real, Portugal.

Resumo

A crescente digitalizacdo da ciéncia exige ferramentas interativas para a pesquisa e
desenvolvimento. Em resposta, o projeto LMW DataBase visa criar uma plataforma para
armazenamento, visualizacdo e busca de estruturas moleculares. Este trabalho foca-se na
construcdo e definicdo de arquitetura de software, fase critica que fundamenta o
desenvolvimento técnico. O design da solucdo foi estruturado em um modelo de trés camadas:
um frontend interativo com React.js e a biblioteca Mol*; um backend robusto com Django
(Python) para gerenciar a l6gica de negécio e a API; e uma camada de persisténcia de dados com
PostgreSQL. A arquitetura prevé a integra¢do de microsservigos, como o RDKit, para
manipulagdo de moléculas. Ao estabelecer uma base escaldvel e segura, este modelo
arquitetural é fundamental para acelerar processos de descoberta de farmacos, facilitando a
analise e o gerenciamento de grandes volumes de dados moleculares.
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Designagao do projeto/infraestrutura/iniciativa
Designacado do Projeto: LMW DataBase

Infraestrutura e Iniciativa: O projeto LMW DataBase é desenvolvido no ambito da Metodologia
de Ensino Inovador da UTFPR (MEI-U). Esta iniciativa promove um ambiente de aprendizagem
pratico, onde estudantes de graduacao desenvolvem solugdes para problemas reais propostos
pelo setor produtivo. A infraestrutura do projeto é uma colabora¢do entre: Universidade
Tecnoldgica Federal do Parana (UTFPR): Fornece o ambiente académico, os recursos
computacionais e a estrutura da iniciativa MEI-U. EDNU.AI: Atua como parceiro tecnoldgico e
empresarial, propondo o desafio e fornecendo a orientagdo técnica especializada em IA.
Instituto Politécnico de Braganca (IPB): Participa como parceiro académico, fortalecendo a
colaboracao internacional.

Publico-alvo

Investigadores e Cientistas de Dados: Utilizadores finais das areas de Quimica, Farmacia e
Biotecnologia, interessados na aplicacdo da ferramenta para a pesquisa, como na descoberta de
farmacos. Especialistas de Informatica e Desenvolvedores: Interessados na arquitetura de
software, nas tecnologias utilizadas (React, Django) e nos desafios técnicos do projeto. Gestores
de Ciéncia, Repositérios e Curadores de Dados: Focados no potencial da plataforma para a
gestdo de dados de investigacdo, inovagao e na sua estrutura de armazenamento e curadoria de
dados moleculares.

Ligacoes web uteis

https://cshiraishi.github.io/LMW-Database/



