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RESUMO

Neste projeto foi desenvolvida a aplicaglio ClassFinder para classificagiio taxondmica
de bactérias com base na seqiiéncia do gene de 16S rRNA (168 rDNA). As
freqiiéncias de trigrams foram extraidas destas seqiiéncias e utilizadas no treinamento
de Redes Neurais Fuzzy. Foram treinadas 1338 redes neurais utilizando-se 5165
seqliéncias de estirpes tipo obtidas do Ribosomal Darabase Project. O sistema aceita
como entrada um arquivo no formato fasta contendo uma ou mais seqiiéncias, com um
limite maximo de 10 seqiiéncias de 16S rDNA para classificagdo on-line. Mais de 10
seqiiéncias sdo processadas em barch, sendo o resultado enviado posteriormente via
email. Foi Possivel classificar estas seqliéncias corretamente através de niveis

taxondmicos superiores: Filo e classe.




ABSTRACT

In this Project the ClassFinder System is presented. The system classifies 16S rDNA
sequences in agreement with the bacterial taxonomy. The characteristics of the 165
were extracted using the trigram code. This vector of 64 positions of trigrams was used
in the training of fuzzy neural network. 1338 trained neural nets were obtained. A set
of 5165 sequences downloaded from the Ribosomal Database Project were used in the
training of these neural nets. As input, the ClassFinder System accepts a Fasta format
file, and there is a threshold of 10 sequences for on line classification (processing). If
one has more than 10 sequences, the classification utilizes a batch system, and the
results of the classification is sent by email. Sequences of 168 rDNA were correctly

classified in superior taxonomic levels: Phylum and Class.
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1 INTRODUCAO

Hé uma necessidade constante de classificar bactérias em muitos tipos de
laborat6rios, tais como Microbiologia, Biologia Molecular, Ecologia, Analises
Clinicas, entre outros. Esta necessidade procura atender aos mais diversos objetivos,
por exemplo, identificar uma contaminag¢lio em algum tipo de alimento por baciéria
patogénica, analisar a diversidade bacteriana em determinado ambiente, caracterizar
novas espécies de bactérias, para citar algumas aplicagdes. Atualmente, existem
muitos projetos de andlise da diversidade bacteriana e de metagendmica, que procuram
identificar a diversidade bacteriana e buscar novas enzimas de interesse comercial
independentemente de cultivo de bactérias, somada a novas tecnologias de
seqlienciamento, como o piroseqlienciamento (http://www.454.com/), tem depositado
em bancos de dados publicos uma quantidade enorme de seqliéncias. O namero de
seqiiéncias de nucleotideos depositadas no GenBank do site NCBI ja passa de 80
gigabases (BENSON et al, 2008), sendo que boa parte destas seqiiéncias ¢ oriunda de
projetos de metagendmica, fazendo com que nossas idéias originais de diversidade de
bactérias sejam extrapoladas enormemente. Estimativas recentes sugerem que um
grama de solo contenha de 2000 a 8.3 milhdes de espécies de bactéria (Gans et al.,
2005; Schloss e Handelsman, 2006), portanto os sistemas de classificagio de
seqiiéncias bacterianas devem oferecer opgdes cada vez mais robustas e precisas para
auxiliar os pesquisadores nas andalises laboratoriais de classificagdo. Este projeto
apresenta uma alternativa aos sistemas convencionais de classificagdio de seqiliéncias,
baseados em alinhamento de seqiiéncias e em modelos probabilisticos, utilizando para
classificar estas segiiéncias a rede neuro-fuzzy FAN 2002 (RAITTZ, 2002) para

reconhecimento de padrdes extraidos das seqiiéncias 16S rDNA de bactérias.




2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 Hierarquia taxonémica

Taxonomia € a ciéncia da classificagdo. Os organismos conhecidos estdo
enquadrados em um esquema taxondmico. Abaixo estio mostrados os 8 principais
niveis taxondmicos, do superior ao inferior, mostrando como exemplo a classifica¢do

de dois organismos: a bactéria E. Coli ¢ a espécie humana, Homo sapiens:

Taxon | Espécie Humana | Bactéria E_coli
Dominio | Eucaria | Eubactéria

Reino | Animalia | Monera

Filo Chordata | Proteobacteria
Classe Mammalia | Gammaproteobacteria
Ordem Primatas ' Enterobacteriales
Familia Hominidae | Enterobacteriaceae
Género Homo Escherichia

Espécie Homo sapiens Eschenichia coli

2.2 Taxonomia e classificagdo de bactérias

A taxonomia ¢ tradicionalmente dividida em trés partes (COWAN (1968);
STALEY & KRIEG (1984)):

1) Classificagdo: ordenagdo dos organismos em grupos taxondmicos com base
na similaridade entre eles.

2) Nomenclatura: rotulagem das unidades definidas na classificagiio.

3) Identificacdo dos organismos desconhecidos: Determinagiio de quais
organismos pertencem as unidades taxondomicas (genomicas) e ecologicas
pré-existentes.

A espécie é a unidade basica da taxonomia bacteriana, definida como um

grupo de estirpes, incluindo a estirpe tipo, que dividam 70% ou mais de hibridizagio




DNA-DNA. Uma espécie de bactéria ¢ uma categoria que contém um grupo de
individuos (estirpes/isolados), que dividam um alto grau de similaridade em muitos
aspectos independentes (taxonomia polifisica (VANDAMME et AL, 1996). A
principal caracteristica a ser avaliada ¢ a seqiiéncia de nucleotideos do gene de 168
rRNA, sendo consideradas espécies diferentes aquelas que apresentam um limite
inferior a 97% de similaridade nesta seqiiéncias (HAGSTROM, 2000).

Anilises de seqiiéncias do gene que codifica para o 165 rRNA tém sido
usadas para inferir relagdes filogenéticas entre muitas espécies de bactérias, sendo que
homologia entre seqiiéncias de 16S rDNA ¢ o critério mais utilizado para estimar
relagdes filogenéticas entre elas. Uma vantagem desta abordagem ¢ que seqiiéncias de
DNA e produtos génicos podem ser comparados em um contexto evoluciondrio
(sistematica molecular) (van BERKUN et al, 2000).

A evolugido de determinados genes bacterianos processa-se numa taxa
constante. A histéria evolutiva do gene de 16S rRNA aproxima-se da historia
evolutiva do genoma total, tomando-se desta forma, aceitivel reconstruir relagdes
evoluciondrias entre bactérias a partir da divergéncia das seqiiéncias entre genes de
16S rRNA (van BERKUN et al, 2000. A homologia de DNA-DNA e a analise da
seqliéncia do gene 16S rDNA ¢ atualmente a abordagem adotada como consenso para
estabelecer limites entre espécies bacterianas (STACKENBRANDT E GOEBEL,
1994).

2.3 Genes de rRNA

Os genes de rRNA (168, 238 e 58) sdo tidos como o melhor alvo para se
estudarem relagdes filogenéticas, pois estdo presentes em todas as bactérias,
arqueobactérias, sdo funcionalmente constantes e a maior parte desta seqliéncia €

altamente conservada (WOESE, 1987: STACKENBRANDT & GOEBEL, 1994),




sendo estas as principais caracteristicas atribuidas a um relégio ou cronémetro
molecular.

Os genomas bacterianos sio compostos, sendo possivel dividi-los em duas
partes distintas. O genoma basico consiste de genes essenciais (housekeeping) sio
carregados nos cromossomos ¢ de organizagdo estavel e sofrem pouca influéncia de
transferéncia lateral ou horizontal (processo pelo qual um organismo incorpora
material genético de outro organismo sem que esles dois tenham necessariamente
relagdo filogenética muito proxima) e sdo estaveis, o que significa que possuem uma
taxa evolutiva conhecida, o que os torna bastante apropriados para analises evolutivas.
O gene de 16S rRNA ¢ um exemplo de gene housekeeping.

O genoma acessorio que possui genes que (razem adaptagdes em
determinadas circunstincias, como, por exemplo, algum tipo de restri¢do nutricional,
permitindo que a bactéria possa sintetizar um composto necessario a propria nutrigio.
Estes genes, muitos deles também presentes no genoma, sdo carregados por
plasmideos, ilhas, transposons ou fagos, portanto possuem grande influéncia de

transferéncia lateral. (YOUNG, 2000; SVYANEN, 1994).

2.4 Bioinformatica

Bioinformadtica ¢ a utilizagio de métodos computacionais, estatisticos e
matematicos para a resolugio de problemas bioldgicos utilizando seqiiéncias de DNA
e aminoécidos e informagdes relacionadas a estas moléculas (Fredj Tekaia, Instituto
Pasteur).

Uma das principais aplicagdes da Bioinformatica atualmente é a comparagio
entre seqiiéncias de aminodcidos (proteinas) e dcidos nucléicos (DNA e RNA). Esta
comparagdo pode ser realizada com viérios objetivos e finalidades, por exemplo, a

busca por seqiléncias similares em bancos de dados publicos (www.ncbi.nlm.nih.gov/;




http://www.ebi.ac.uk/embl/; http://www.ddbj.nig.ac.jp/). Uma pratica comum em
laboratorios de Biologia Molecular e Microbiologia € a classificagdo de um espécimen
em um determinado taxon (dominio, reino, filo, classe. ordem, familia, género e
espécie) de acordo com a seqiiéncia do gene de 16S rRNA. Esta comparagdo pode ser
feita utilizando-se basicamente dois tipos de algoritmos, os algoritmos baseados em
alinhamento (chamados convencionais neste trabalho) e algoritmos que ndo utilizam as

técnicas convencionais de alinhamento.

2.5 Algoritmos baseados em alinhamento de seqiiéncias

Podemos fazer a comparagio de seqiiéncias com base nos algoritmos de
alinhamento global e local. Esta seqiiéncia de interesse € comparada com outras,
visando encontrar aquelas mais proximas, com base no algoritmo de alinhamento local
(SMITH e WATERMAN, 1981) (Figura 1), cuja principal implementagdo € o
programa Blast (http:/blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi), ou no algoritmo de
alinhamento global (Figura 2) (NEEDLEMAN ¢ WUNSCH. 1970) sendo que a
implementa¢do mais conhecida e utilizada € a série de programas chamada Clustal
(THOMPSON et AL, 1994).

Se ha muitas comparagdes a serem feitas estes métodos convencionais
podem consumir muito tempo ¢ recurso de hardware. Na comparagdo de seqiiéncias, a
experiéncia do especialista em manipular os parimetros dos métodos de comparagéio é
determinante na qualidade dos resultados de alinhamentos. Na auséncia desta
experiéncia, os resultados podem ser parciais ou invélidos. Por exemplo. entre duas
seqiiéncias pode haver gaps (também chamados indels, resultado de um evento de
inser¢do ou delegdio), que representam, normalmente, inser¢des ou delegdes entre elas
em termos biologicos, sendo que a penalidade entre estes gaps devem ser alteradas

visando obter um melhor score entre estas seqiiéncias, portanto o tipo de seqiiéncias
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envolvidas na analise deve ser conhecida pelo pesquisador. Uma maneira visual de
comparagdo de seqiiéncias € a constru¢do de arvores filogenéticas que mostram

caminhos evolutivos e relagdes de proximidade entre estas seqiiéncias, como, por

exemplo, o agrupamento de seqliéncias.

FIGURA 1. EXEMPLO DE ALINHAMENTO GLOBAL

CLUSTAL 2.0.10 multiple seguence alignment

EERAQ3709.1]| = =MSFNNAGAAVVASSLAG- - RAAEYVRMSTEHQY STENQRDRIR-—-DYRARRGFEIV 53
YP 001045366.1| ~--MRGREASRETGASOSDPDVPAVAYVEMSTDHOEY STENQLOVIR---3YAAARGLOIL 55
YP_001951643.1| -—=-MLOTGTAYTPSOIMSLELEGAMY IRMSTELQVESPENQERRIR---TYAAQYGIEII 54
ABVS6540.1| MTSTLPDWLRPPATTAPKRTIRVAFLGRTSTEEQQDPTLSIPROLTHS-ERALLPSMVIV 59
ACAR9334.1| mmmmm = MEGYAL [ Y I RVETEEQSREGYSLPDOLEKCTORKAEEMGACDR 42
EEAQ3T09.1| RTYADEGKS=~=====cmssxc=aa GLRIDGROALONLISDVASGEADESVILVYDVSEW 97
YP_0D1045366.1| RIFEDSGRS========smeeee==GLRLDGREALONLMGEVOSGRADFEAILVYDVSRW 99
YP_001951643.1| RAY ADLGYS oo s ) GINTEKREQFQSLIDDVEQGRNGYNIVLYLDESREW 98
RBVIE540.1 AWEFWDVESSREELSORGRCTAWOEFDIAVORDGGLADMLDEATSPDRRFDVVICESIDRI 119
ACAS9334.1 VECTDIRE e e s s = ARYLDRPGLORALELVATG--RYAYFIALDVDRL 83
EEAQ3IT09.1| GRFODADESAYYEYICRRAGIQVAYCAEQFENDGS---PVETIVEGVERAMAGEYSRELS 154

¥P 001045366,

1]

GRPQDADEGAYHEHVCSRAGI RVHYCGEQFENDGS -~ -IGSNLLETVERVMAGEYSRELS 156&

YP 001951643.1] GRFVDSREAEYHRMRLERENVLCQSCEKPLTLTSN--=-TADRIMTLLRDESASDYCROLS 155
ABV26540.11 ARWT--HQGTKIEHDLELAGVPLLAADEPVMOSNSRERAAQI LLRRTEQGVAEWYMIEML 177
ACASS334.11 37

ARDLG=-DQLYVTEEI EKRARVEFVTHREGDPGNPE- -~~~ DTLEYHIKGAFSQYERAETR 1

P |

A figura acima mostra um exemplo de alinhamento global (mostrando parte do
alinhamento) com cinco seqiiéncias de proteina Recombinase. Estio representados os nimeros de
acesso no GenBank (EEA03709.1: Burkholderia sp., ABV96540.1: Salinispora arenicola,
YP_001951643.1: Geobacter lovleyi, YP _001045366.1: Rhodobacter sphaeroides, ACA59334.1:
Desulforudis audaxviator).




Figura 2: Exemplo de alinhamento local

>AM4 90617 Ochrobactrum anthropi
DsM 7216
Length = 1387

Plus Strand HS5Ps:

Score = 1200 (186.1 bits}, Expect = 6.4e-48, P = 6.4e-48
Identities = 240/240 (100%), Positives = 240/240 (100%), Strand = Plus / Plus

Query: I CAGERCTTAACACATGCARGTCGAGLGCCCCEGCAAGGGGAGDGEIAGRCGEETEAGTARDG D
AR N RN R RN N RN RN NN AN AR

Sbhict: 1 CAGGCTTAACACATGCAAGTCGAGLGCCCCGLAAGGGGAGCGECAGRCGEETGAGTARCG 60

Query: 61 CGETGEGAATCTACCTTTTGCTACGGAATRACTCAGGGARRCTTETGOTARTACCGTATET 120
RN R R AR RN NN RN R AN R RN RN R

Sbjct: Bl COTGGGARATCTACETT T TGETALGGAATAARCTCAGGGARMACTTGTGOTARTACCGTATST 120

Query: 121 GCCCTTTTGGGEEARACGATTTATCGGCARAGGATGAGCCCOCEGTTGGATTAGCTAGTTGGET 1480
PIORP AR R Rt antiinetl ILIII PRI LART TR eranl

Sbjct: 121 GECCTTTTGGGGAMGATTTATCGECAAAGGATGAGCCCGCETTGEATTAGC TAGTTGGT 180

A figura acima mostra um exemplo de alinhamento local (mostrando parte do alinhamento)
com uma seqiiéncia de consulta (query) 165 rDNA de Ochrobactrum thiophenivorans e o primeiro kit
(seqiléncia mais similar) do banco, que é a propria seqiiéncia de Ochrobactrum thiophenivorans. Esta
representado o nimero de acesso no GenBank (AM490617: Ochrobactrum thiophenivorans).

2.6 Aprendizagem de maquina, Reconhecimento de padrdes e Inteligéncia artificial

Inteligéncia Artificial (I1A) € uma ciéncia bastante abrangente, que inclui
muitas subareas, tais como logica, probabilidade e matematica continua: percepgio,
raciocinio, aprendizagem. Um dos primeiros conceitos sobre inteligéncia artificial esta
exposto no artigo “Computing Machinery and Intelligence" do matematico inglés Alan
Turing (1950). Nele, Turing sugere que muitas das tarefas realizadas por um ser
humano poderiam ser transferidas 4s maquinas. com regras pré-fixadas ¢ sem
prerrogativas de desviar-se sequer de um detalhe. A maquina, chamada por ele de
human computer, ofereceria as vantagens de resultados mais rapidos e as regras

poderiam ser modificadas de acordo com o trabalho a ser realizado.
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2.6.1 Reconhecimento de Padroes

Ao se deparar com objetos ou situagdes desconhecidos, os seres humanos
realizam comparagdes com acontecimentos de sua vivencia, associando sua
experiéncia a fim de compreender, utilizar ou evoluir através da descoberta. O cérebro
¢ capaz de realizar muitos processamentos paralelos, sendo considerada a maquina
mais eficaz ao que se possa referir em reconhecimento de padrio (RP).
Reconhecimento de Padrdes € a ciéncia que tem como principal interesse a descri¢io
ou classificagdo (reconhecimento) de medidas. A estrutura basica de um RP consiste
em um sensor, um algoritmo para extra¢do das caracteristicas e filtragem de dados
desnecessarios e outro algoritmo para classificagdo (modelos estaticos) ou descrigio
(modelos sintdticos), concluindo a qual categoria pertence o determinado objeto
estudado (SCHALKOFF, 1992). Obviamente, para usufruir das técnicas de RP e
chegar a um resultado satisfatorio, tanto usudrios como desenvolvedores devem ter um

conhecimento prévio do modelo de estudo proposto.

2.6.2 Inteligéncia Artificial na Bioinformatica

O classificador bayesiano do RDP II. Ribosomal Database Project II
(http://rdp.cme.msu.edu/) é o exemplo de aplicagdo baseada em IA mais conhecida
para a classificagdo de bactérias com base em seqiiéncias de 168 rDNA. No site do
RDP sdo disponibilizadas as seqiiéncias de 168 de virtualmente todas as espécies de
bactérias descritas atualmente. com conslantes atualizagdes. O algoritmo de
classificagdo do RDP ¢ o naive Bayesian rRNA classifier, cujo treinamento foi feito
utilizando-se seqiiéncias de bactéria e arqueobactéria, agrupadas em 880 géneros

(WANG et al, 2007).




Outro exemplo da utilizagdo da inteligéncia artificial em Bioinformatica foi o
emprego de redes neurais artificiais (back propagation e counter propagation) na
classificagdio de seqliéncias de 16S rDNA e de familias de proteinas (WU et al, 1994,
1995). O sistema de codificagdo utilizado para o treinamento foi o n-gram
(http://www.w3.org/TR/ngram-spec/). Foi utilizada nestes dois exemplos a fungdo de
hashing n-gram (WU et al, 1994). O modelo de codificagdo baseia-se em extrair a
fregiiéncia de palavras n-gram de uma seqiiencia biologica, transformando-a em um
vetor numérico utilizado para treinamento das redes. Para a classificagdo das
seqiiéncias do 16S rDNA utilizou-se as f[reqiiéncias de pentagrams (oligdmeros
(“palavras™) de 5 caracteres do alfabeto de DNA = {a, c, g, t}), entre outras variagoes,
para a classificagfio, com resultados superiores ao sistema de ranking de similaridade,
gue ¢ uma razdo entre a freqliéncia de oligdbmeros idénticos entre duas seqiiéncias
dividida pela freqiiéncia de oligbmeros Ginicos em uma das segiiéncias.

Este projeto de classificagdio de seqiiéncias de 16S rDNA (WU e
colaboradores) ndo parece ter sido continuado. pois ndo ha registro de publicagio
mais recente deste tipo de abordagem pelo grupo de Cathy Wu
(http://pir.georgetown.eduw/pirwww/aboutpir/wubio.shtml).

Esta foi a inspirag¢do inicial para desenvolvermos um sistema de classificagio

de segiiéncias com a utilizagio de redes neurais.
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3 JUSTIFICATIVA

A classificagdo de bactérias € uma necessidade presenie em muitos tipos de
projetos que viio de andlise da diversidade bacteriana em varios tipos de ambientes a
analises laboratoriais (bactérias causadoras de infecgio em humanos e animais e
bactérias contaminantes de alimentos). A classificagdo baseada na seqiiencia de DNA
de moléculas conservadas entre os seres vivos ¢ que represente sua historia evolutiva,
tal como o gene de 16S rRNA, € menos sujeita a variagdes, € permite o
armazenamento de dados em bancos. Diariamente um nimero muito grande de novas
seqiiéncias ¢ depositado em bancos de dados publicos, fazendo com que haja a

necessidade de revisdio constante de espécies descritas e criagdo de novos raxa.

4 OBJETIVOS

Este projeto pretende desenvolver um sistema classificador de seqiiéncias de

16S rDNA de bactérias com base em codigos trigram, sendo uma alternativa vidvel aos

softwares de classificagdio disponiveis atualmente.




5§ MATERIAL E METODOS

5.1 FAN - Free Associative Neurons

Desenvolvida em 1997, e aperfeigoada em 2002, pelo Dr. Professor Roberto
Tadeu Raittz, o sistema FAN ¢ utilizado no reconhecimento de padrdes através de
redes neuronais difusas ou neuro-fuzzy.

Resumidamente, dado um universo de discurso, os algoritmos empregados
no sistema realizam reconhecimento de padrdo através de quatro modulos: extragdo de
caracteristicas, treinamento, testes ¢ aplicagio

A utilizagdo desta ferramenta ¢ voltada ao desenvolvimento de modelos
computacionais com finalidade de resolver problemas extensos ¢ complexos. Os
primeiros trabalhos que utilizaram a Free Associative Neurons foram: Iris de Fisher,
Reconhecimento de Cromossomos (Grupo de Denver), Problema do XOR, Mapa FAN
(Dandolini 2000) e Construgdo de Agente para Supervisdo de Alunos em Jogos de
Empresas. Os oOtimos resultados obtidos nestes casos, motivaram pesquisadores a
utilizarem a rede, o que inevitavelmente a fez expandir, em suas aplicagdes, sobre as
areas mais diversas do conhecimento, encorajando pesquisadores a buscar, através

deste conceito, modelos de pesquisas de maior acuidade e rapidez.

5.2 PostgreSQL

O PostgreSQL ¢ um SGBD (Sistema Gerenciador de Banco de Dados)
objeto-relacional de codigo aberto, com mais de 15 anos de desenvolvimento. k
extremamente robusto e confidvel, além de ser extremamente flexivel ¢ rico em

recursos. Ele é considerado objeto-relacional por implementar, além das caracteristicas

de um SGBD relacional, algumas caracteristicas de orientagdo a objetos, como heranga




e tipos personalizados. A equipe de desenvolvimento do PostgreSQL sempre teve uma
grande preocupacdo em manter a compatibilidade com os padroes SQL92/SQL99.

O cbédigo do POSTGRES foi aproveitado em um produto comercializado
pela Illustra Information Technologies (posteriormente incorporada a Informix, que
agora pertence a IBM). Em 1996 o nome Postgres95 tornou-se inadequado, o projeto
foi rebatizado "PostgreSQL", para enfatizar a relagio do POSTGRES original com a
linguagem SQL.

O Grupo Global de Desenvolvimento do PostgreSQL ¢ formado
essencialmente por empresas especializadas em PostgreSQL. empresas usuérias do
sistema, além dos pesquisadores académicos e programadores independentes. Além da
programagdo, essa comunidade ¢ responsavel pela documentagio, tradugdio, criagio de
ferramentas de modelagem e gerenciamento, e elaboragdo de extensdes e acessorios.
Pela riqueza de recursos e conformidade com os padrdes, o PostgreSQL ¢ um SGBD
muito adequado para o estudo do modelo relacional, além de ser uma 6tima opglo para
empresas implementarem solugdes de alta confiabilidade sem altos custos de
licenciamento. E um programa distribuido sob a licenga BSD. o que torna o seu codigo
fonte disponivel € o0 seu uso livre para aplicagdes comerciais ou ndo.

( http://www.postgresql.org.br/).

5.3 NetBeans

O IDE NetBeans ¢ um ambiente de desenvolvimento integrado (IDE),
modular e baseado em padrdes, escrito na linguagem de programagiio Java. O projeto
NetBeans consiste em um IDE de codigo-fonte aberto ¢ em uma plataforma de
aplicativo, utilizado como uma estrutura genérica para construir qualquer tipo de
aplicativo. (http://www.netbeans.org/community/releases/60/index_pt_BR.html).

NetBeans IDE é um conjunto de bibliotecas, modulos e APIs, formando um ambiente
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integrado de desenvolvimento visual possibilitando ao desenvolvedor compilar,
depurar e implantar suas aplicagdes.

Podemos destacar os seguintes recursos:

- Depurador e compilador de programas;

- Auto-completar avangado, depurador de erros, depurador de Servlets;

- Suporta linguagens Java, C, C++, entre outras;

- Suporte 8 XML e HTML, ISP, JSTL, Servlets, etc..;

- Recursos para desenvolvimento EJBs, Web Services:

- Total suporte ao ANT e TOMCAT integrado na IDE;

- Hitp Monitor para Monitoramento de aplicagdes WEB;

- Refatoragdo basica de codigo Java;

- Suporte a Database, Data view, Connection wizard,

- E um produto open source, 100% Java e possui vérios modulos de
expansdo (modules)

(www.netbeans.org/)

5.4 Eclipse (IDE)

Eclipse é uma IDE de codigo aberto para a construgdo de programas de
computador. O projeto Eclipse foi iniciado na IBM que desenvolveu a primeira versio
do produto e doou-0 como software livre para a comunidade. O gasto inicial da IBM
no produto foi de mais de 40 milhdes de dolares. Hoje o Eclipse € a IDE Java mais
utilizada no mundo. Possui como caracteristicas marcantes o uso da SWT e nilo do
Swing como biblioteca grafica, a forte orientaglio ao desenvolvimento baseado em
plug-ins e o amplo suporte ao desenvolvedor com centenas de plug-ins que procuram
atender as diferentes necessidades de diferentes programadores. O Eclipse, IDE

inicialmente projetada para desenvolvimento em Java, hoje conta com poderosas e
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inimeras modificagdes e plug-ins para integrar ferramentas de desenvolvimento em
vérias linguagens, como PHP, C/C++, SQL, iPhone, todas as linguagens WEB ¢ até
algumas mais remotas, como COBOL. Por isto, tem se tornado indispensdvel para
programadores e mesmo alguns web designers

(http://www.eclipse.org/)

5.5 JAVA

Java é uma linguagem de programagio orientada a objetos. E desenvolvida
pela companhia Sun Microsystems ¢ hoje ¢ uma linguagem com codigo aberto. Uma
de suas principais caracteristicas ¢ sua portabilidade, o que a torna uma vantagem
significativa para os desenvolvedores de software. Esta independéncia de plataforma
juntamente com uma maior familiaridade da equipe com a linguagem foram as
principais razdes que a tornam interessante para o desenvolvimento do projeto
ClassFinder.

Suas principais vantagens sio:

plataforma portavel;

Muitas opg¢des de extensdes, frameworks e ambientes de desenvolvimento;

Comunidade de desenvolvedores bastante ativa, que se mantém informada
através de artigos, discussdes, revistas, exemplos de codigos, etc.

(http://java.com/pt_BR/)

5.6 JAAS

O JAAS (Java Authentication and Authorization Service) ¢ um conjunto de
APls que permite que as aplicagdes Java tenham um controle de autenticagdo ¢ de

acesso. O JAAS implementa uma versio Java do framework padrio Pluggable
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Authentication Module (PAM), e suporta autorizagio baseada em usudrio. Isso
permite que a aplicacdo fique independente deste controle de seguranga. Serve para
controlar permissdes de vérios lipos de recursos: arquivos, diretorios, conteidos e
URLs. O JAAS esta em nivel de servidor de aplicagdo e ndo de aplicagiio, ou seja, a
autenticagdo ¢ executada pelo servidor de aplicagdo, antes mesmo de acessar a
aplicagdo.

Para as necessidades do projeto, utilizou-se JASS na a autenticagdo do login
de usudrios no site do ClassFinder.

(http://java.sun.com/javase/6/docs/technotes/guides/security/jaas/JAASRefGuide.html)

5.7 JSF

Podemos dizer que o JSF (Java Server Faces) ¢ uma infra-estrutura
sobre a qual podemos criar frameworks de visdo, analogo ao MVC (Model View
Controller). O JSF define uma estrutura ¢ especifica todo o ciclo de uma requisigio
sendo formado por virias partes, que vém com implementagdes default, permitindo a
troca de cada uma delas.

(http://java.sun.com/javaee/javaserverfaces/)

5.8 RichFaces

L uma biblioteca de componentes para aplicagdes web usadas no JSF
originalmente desenvolvido por Exadel (htp://exadel.com/web/portal/fiji) e
atualmente ¢ mantido por JBoss (http://www.jboss.org).

Possui um grande suporte a skins que deixam suas paginas padronizadas e
virios componentes padrio para uma facil implementagdo.

(hutp://www.jboss.org/jbossrichfaces/)

22



5.9 Ajax4JSF

E um framework que permite que seja usado AJAX (Asynchronous
Javascripr And XML) em péginas JSF sem o uso de Javascript.

Assim como o RichFaces (citado acima), atualmente ¢ mantido por JBoss
(http://www.jboss.org)

Esta tecnologia é usada para deixar as paginas mais dindmicas, com mais
interagdes com o usudrio. No sistema ClassFinder, esta sendo utilizada na pagina de
resposta: como o processamento da rede ndo ocorre de forma rapida (em média) 1,5s
por pesquisa, esta espera pode ser cansativa, Ajax4JSF estd sendo utilizado para
mostrar os resultados parciais obtidos com intervalos curtos, at¢é o fim do

processamento.

5.10 TomCat

E um servidor web, programa responsdvel por disponibilizar paginas, fotos e
demais objetos ao navegador cliente. Opera recebendo dados do cliente, processando e
enviando o resultado para que o cliente possa tomar a agdo desejada como em
aplicagdes CGI’s, banco de dados web, preenchimento de formulérios, etc.
Suas principais caracteristicas sio:
— Suporte a scripts CGl (Common Gateway [Interface);
- Suporte a autorizagio de acesso;
~ Autenticagdo de usudrios e senhas;
- Permite exibi¢do da pagina web no idioma requisitado pelo cliente
— Suporte a tipos mime;
~ Personalizagdo de logs:

— Mensagens de erro;
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— Suporte a IP virtual hosting,
— Suporte a servidor Proxy FTP e HTTP, com limite de acesso configuraveis;
— Criptografia via SSL, Certificados Digitais.

(http://tomcat.apache.org/)

5.11 N-gram

Um n-gram € uma subseqiléncia de n itens de uma dada seqiiéncia. Um
n-gram de tamanho 1 ¢ referido como um "unigram”, tamanho 2 € um "bigram” (ou,
menos comumente, um "digram"), tamanho 3 ¢ um trigram. e tamanho 4 ou mais ¢
simplesmente chamado um "n-gram".

(http://www.w3.org/TR/ngram-spec/).

5.12 Fungdo n-gram utilizada no sistema de ClassFinder

Abaixo estd representada a codificagdo trigram em seqiiéncias de DNA
utilizadas neste sistema (coOdigos-fonte das classes codificadoras de seqgiiéncias de 168
rDNA estdo no CD que acompanha o trabalho):

Alfabeto: {A.C.G, T}

Total de codigos =m " n

n: grau de extragdo escolhido (2-gram, 3-gram, 4-gram, ..., n-gram);

m: nimero de simbolos diferentes do alfabeto

Codificagio usando a seqiiéncia de pares de base em DNA:

3-gram:

4 3 possiveis combinagdes = 64

Cada codigo contém a freqiiéncia do respectivo 3-gram na string original de

seqiiéncia de pares de bases;

24



O padriio de entrada para rede neural terd 64 variaveis de entrada.

e. g. codigos: {AAA. AAC, AAG, ..., TTT} (A: adenina, C: citosina, G:

guanina e T: timina).

6 RESULTADOS

6.1 Primeiros testes realizados utilizando-se arvores de decisdo

Inicialmente trés testes de classificagdo foram realizados com as seqiiéncias

de 16S rDNA de vinte e sete espécies de bactérias pertencentes ao filo Thermotogae.

Foi testado monogram sozinhos, bigram sozionho ¢ mono e bigram juntos. O método

de codificagdo das segiiéncias escolhido foram os mono e bigram. No caso dos

monogram foi feita uma contagem simples dos nucleotideos (A, C, G, T) que integram

a seqliéncia de cada uma das espécies e os bigram foi feita uma contagem do

dinucleotideos (AA, AC, AG, ..., TT). No anexo A estdo representadas as 27 espécies

pertencentes ao Filo Thermotogae utilizadas nestes experimentos iniciais.

6.1.1 Quatro atributos

Atributos utilizados: contagem simples de nucleotideos (A C G T).

Algoritmo de arvore de decisdo utilizado:

(http://www2.cs.uregina.ca/~dbd/cs83 | /notes/ml/dtrees/c4.5/tutorial.html)

C4.5 [release B] decision Tree geEnerator Sun Apr 27 09:43:20 2008
Options:
File stem <especis>
Read 27 cases (4 attributes) from especie.data
Decision Tree:

T <= 258 :

| T <= 248 : Fervidobacterium nodosum

| T > 248 :

| | A <= 3149 : Fervidobacterium gondwanense
| | A > 349 : Marinitoga caminil

T > 258 :

T » 266 : Petrotoga mexicana

c4.5
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T == 266
| A <= 393 : Marinitogs hydrogenitolerans
| A > 393 ; Geotoga_petraea

| G <= 539 : Fervidecbacterium_islandicum
| G > 539% : Thermotoga maritima

continua
Continuacao
A > 327
[ A <= 343 : Thermosipho japonicus

A <= 346 : Thermosipho _atlanticus

1
|
| A > 343
|
| A > 346 : Geotoga subterranea

Tree saved

Evaluation on training data (27 items}:

Before Pruming After Pruning
Size Errors Size Errors Estimate
21 16(59.3%) 21 16(59.3%) (91.8%) <

6.1.2 Dezesseis atributos

Atributos utilizados: contagem dos dinucleotideos (AA, AC, AG, AT, CA,
CC,CG, CT, GA, GG, GG, GT, TA, TC, TG, TT):

C4.5 [release B] decision tree generator sun Apr 27 09:56:35 2008

Options:
File stem <especied>

Read 27 cases (16 attributes) from especied.data

Decision Tree:

TT <= 36
| TT <= 32
| | AT <= 39 Fervidobacterium islandicum
| | AT » 39 Geotoga_petraea
| T * 32
| | TT == 33 Fervidobacterium nodosum
| | TT > 33
| | | AR <= 98 : Thermosipho africanus
| | | AR > 98 : Marinitoga_camini
TT > 36 :
| TG <= 96 :
| | TC <= 53 Marinitoga hydrogenitolerans
| | TC > 53 Thermotoga hypogea
| ™G > 96
i | TG <= 98
|

| AR €=

85 : Thermosipho atlanticus
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[ AR > 535
TG > 98
AR <= 110 Fervidobacterium_ gondwanense
| AA > 110 : Geotoga_subterranga
Tree saved

Fetrotoga_ olearia

Evaluation on training data (27 items):

Before Pruning After Fruning
Size Errors Size Errora Estimate
21 16(59.3%) 21 LE(59.3%) {91.8%)

6.1.3 ) Vinte atributos

C4.% [release 8] decision tree generator

Options:
File stem <especie3>
Read 27 cases (20 attributes)
Decision Tree:

Sun Apr

from especiel data

TT <= 36
] TT <= 32

[ AT <= 38 Fervidobacterium_islandicum
] [ AT > 39 : Geotoga petraea
| TT > 32
| [ TT <= 33 Fervidobacterium_ nodosum

TT > 33

| [ A <= 357 : Thermosipho_africanus
| A > 357 = Hatln;toga_cém;n;
TT > 36
| TG <= 96
| | TC <= 53 : Marinitoga hydrogenitolerans
| | TC > 51 Thermotoga hypogea
| TG > 96
I | TG <= 98
| | | A <= 345 : Thermosipho_atlanticus
| | | A > 345 : Petrotoga_olearia
| | TG > 98
| | | A <= 1373 Fervidobacterium_gondwanenae
| I | A > 173 : Geotoga_subtercanea

Tree saved

Evaluation on training data (27 items) :
Before Pruning After Pruning
Size Ercors Size Errors Estimate
21 16(59.3% 21 16159.3% 91.8%

27 10:00:14

o

Atributos utilizados: contagem dos nucleotideos simples e dinucleotideos (A,

C,G, T, AA, AC, AG, AT, CA, CC, CG, CT, GA, GC, GG, GT, TA, TC, TG, TT).

2008

LS
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Os resultados indicados anteriormente sugerem a impossibilidade de se
utilizar arvores de decisdo para a correta classificagdo de bactérias baseada em codigos
mono ¢ bigram seqiiéncias de 16S rDNA. haja vista a alta ocorréncia de erros (59.3%)

na classifica¢do obtidos com os trés métodos de codificagdo,

6.2 Testes iniciais com redes neurais

Nesta abordagem inicial utilizamos 5165 seqiiéncias de 16S rDNA de
estirpes tipo depositadas no banco do RDP Il para treinamento das redes neurais. Além
da opgdo de se baixar seqiiéncias de estirpe tipo (T). optou-se por baixar as seqiléncias
de estirpes tipo com boa qualidade e de tamanho maior de 1200 pares de base. Todas
as seqiléncias deste conjunto foram codificadas de acordo com as freqiiéncias de
trigram .

Na primeira tentativa um arquivo de treinamento Gnico contendo o codigo de
todas estas seqiiéncias foi gerado. Sendo assim, cada uma destas seqiiéncias foi
considerada uma classe unica. Com esta abordagem ndo foi possivel obter éxito na
classificagdo, pois houve um déficit consideravel de memoria para carregar este
arquivo no programa EasyFAN (GARRET et al, 2006). Ficou claro que era preciso
modularizar o arquivo em subunidades trativeis taxonomicamente. Este mesmo

arquivo de seqiiéncias foi utilizado nesta abordagem posterior.

6.3 Classificagdo de segiiéncias de 16S rDNA com redes neurais artificiais

Nesta abordagem inicial utilizamos 5165 seqiiéncias de 16S rDNA de
estirpes tipo depositadas no banco do RDP Il para treinamento das redes neurais. Além
da opgdo de se baixar segiiéncias de estirpe tipo. optamos por baixar as seqiiéncias

com boa qualidade e de tamanho maior de 1200 pares de base. Todas as seqiléncias
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deste conjunto foram codificadas de acordo com as freqiiéncias trigram .

Estes sdo os filos a que pertencem todas as seqiiéncias codificadas (entre
parénteses esta indicado o numero de seqiiéncias de cada um deles): Aquificae(18),
Thermotogae(27), Thermodesulfobacteria(4), Deinococcus-Thermus(4),
Chrysiogenetes(1), Chloroflexi(8), Thermomicrobia( 1), Nitrospira(5),
Deferribacteres(1), Cyanobacteria(14), Chlorobi(9), Proteobacteria(1925),
Firmicutes(1178),  Actinobacteria(1285),  Planctomycetes(7).  Chlamydiae(14),
Spirochaetes(53), Fibrobacteres(2), Bacteroidetes(355), Fusobacteria(34).
Verrucomicrobia(l), Dictyoglomi(1), Gemmatimonadetes(1), Lentisphaerae(2),

Tenericutes(16).

A figura 3 traz o exemplo de uma das seqiiéncias utilizadas no treinamento

das redes neurais e seu correspondente codigo trigram.

FIGURA 3: ARQUIVO DE EXEMPLO MOSTRANDO A PRIMEIRA DAS SEQUENCIAS CODIFICADAS E O
CODIGO TRIGRAM CORRESPONDENTE.

>gi1(37222674 |gh[ME3I548.2 |AQF1ESRRN Aquifex pyrophilus 165 ribosomal RNA gene, partial segquence
TTCCCTGAAGAGTTTGATCCTGGCTCAGCGCGARCGC TERCGECGTGLCTARACACATGLARGTOGTECGE
AGGCTUGCTCCC TO TEEGAGU GGG TG TGAGC GG ARAACGCCTCGACTAACACGTGEGTAACCTACCOCCA
GGAGGGGEATAACCCCGEGARACCGGEECTAATACCCUATAAAGCCGCCCGOCAC TARGGCGAGGLGECC
AAAGGEGELCTCTGEGCTCTGCCCAAGCTCCCGCCTGEAGAT GGG CCGUGECCCATCAGETAGTTGETSG
GEGTARCGGCCCACCAAGCCTATGACGGGTAGC COGCC TGAGAGGETGGLCGGLCACAGCGGRACTGAGA
CACGGCCCGCACCCCTACGGGGGGCAGCAGT GGLGAATCGTGLGCARTGEGCGARAGCCTGACCCCGEGA
COCCGCETEGEEEEARACARGCCCTGCEEEETGTAARCCLC TG TCGEEGGEGACGAAGEGACTGTGGETTAR
TAGCCCACAGTCTTGACGGTACCCCCAGAGGARGEGRACGGCTAAC TACGTGC CAGCAGUCGUGGTARTAL
GTAGETCCCGAGCGTTGUGUGAAGTCAC TGGGCGTARRGCGTCCGCAGCCGETCGEETARGCGGGATETC
ARAGCCCACGELTCAACCGTGGAATGGCATCCCGAACTGCCCGACTTGAGGCACGCCCGEGCAGGCGGAR
TTCCCGEEETAGCEETGRRATGCGTAGATCTCGEGAGGARCACCGRAGGRLGGAMGTCAGCU TGO TEGGECT
GTCCTGACGETCAGGGACGARRGCCGGGOGAGCGAACCGEAT TAGATACCCELETAGTCLOGELCGTAAR
COATGGGLGC TAGGEE T TG TCCC T TTGGEGCAGGC TCGCAGC TARCGCGTTARGC CCCCCGCCTOEREAG
TACGGECGCARGCCTGARACTCARAGGAATTGECGGGGGLCCGCACARCCGGTGGAGCGTCTGGTTCAAT
TOGATFE TARCCGARGARCCTTACCCGEECTTGACATGCCGGGRAGAC TCCGEGARAAGUGGAGTTETGGER
AGTCTCTGACTTCCCCCOGGUACAGETGETGLATGGLCGTCGTCAGC TCGTGTCGTGAGATGTTGGETTA
AGTCCCGCARCGRGCGCARCCCCTGCCCCTAGTTCGCTACCCCGAGAGGGGAGCACTC TAGGEEGACCGCC
GGUGATAAGLCGGAGGRAGGEGGEEATGACGTCAGGTCACTATGCCCTTTATGCCCGGLECCACATAGGE
GCTACAGTGGLCGEGACAATGLGARGCGACCCOGCAAGGGEGAGC TAATCCCAGRRACCCGETCATGETG
CGGATTGEGEECTGAAACTCGCCCCCATGAAGCCGGAATCGGTAGTAAGGGGTATCAGCGATGTCCCCG
TGAATACGTTCTCGGECCTTGCACACACCGCCCGTCACGCCACGGAAGTCGETCLGEDCGEAAGTOOCCG
AGCTAARCCGGCCCTTTTTGGEOCEEGEGCAGGGGUUGATGGCCGGGUCGGLGACTGEEECGRAGTCGTAR
CARAGGTAGCCGTAGGEGAACCTGE
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Codificacdo trigram:

ARR  ARAC ARG AAT ACA ACC ACG ACT AGA AGC AGG AGT ATA ATC  ATG  ATT
16 28 32 14 17 27 25 11 7 28 18 8 8 19 5

P
-

CAR CAC CAG CAT CCA CCC CCG CCT CGA CGC CGG OGT CTA CTC CTG CTT
16 21 25 9 1& 60 54 22 23 31 55 25 16 13 25 ]

GAAR GAC GAG GAT GCA GCC GCG OGCT GGR OGC GGG GGT GTA GTC GTG GTT
34 20 25 13 24 20 40 20 39 48 101 29 23 26 21 10

TAA TAC TAG TAT TCA TCC TCG TCT TGA TGC TGGE TGT TTA TIC TIG TTIT
24 12 13 4 14 15 15 9 19 18 32 ] 5 ] 13 5

E possivel ver na figura anterior a seqléncia em formato fasta da primeira seqiliéncia do
conjunto de seqiiéncias utilizadas no treinamento das redes neurais. A codificagiio em trigram é
mostrada logo em seguida.

De posse de todas as 5165 caracteristicas extraidas em vetores de 64
posigdes, optou-se por treinar mais de uma rede com este conjunto, de acordo com a
estrutura modelada no banco, que procura simular a taxonomia das bactérias (Bergey s
Taxonomic QOutline - http://dx.doi.org/10.1007/bergeysoutline200310). A hierarquia
taxondmica abordada € a seguinte: Dominio, Filo, Classe, Ordem, Familia, Género e
espécie. A organizagio do Banco utilizado no sistema ClassFinder ¢ baseada nesta
hierarquia: os niveis taxondmicos que ocupam niveis superiores sdo chamados de nos
pais e os niveis inferiores sdo chamados nos filhos. Exemplificando: todos os taxa
pertencentes ao nivel taxondomico Classe (e. g. Betaproteobacteria) sio chamados filho
em relagdo aos niveis taxondmicos que pertencem ao nivel taxonomico Filo (e. g.
Proteobacteria).

Resumidamente, quando uma seqiiéncia ¢ submetida a classificagio no

sistema, ela é convertida em um cddigo trigram mantido em um vetor de 64
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caracteristicas como descrito anteriormente. Este vetor de freqiiéncias é normalizado
(para tratamento pela rede) e submetido a classifica¢do pela primeira rede treinada.
Esta rede classifica a seqiiéncia de entrada em um dos Filos citados acima.

E assumido a priori, se o arquivo estiver em conformidade com o formato
fasta e a regra do sistema (menor do que 2000 pb), que a seqiiéncia pertenga a uma
bactéria, pois ndo ha uma rede treinada neste nivel taxondmico, ou seja, ndo ha uma
classificacdo prévia nos dominios Archea, Bactéria e Eucarioto.

7 DISCUSSAQO

Os testes realizados com arvores de decisdo mostraram-se invidveis para a
classifica¢dio de bactérias com o tipo de codificagdio utilizada (mono e bigram). Ficou
claro depois destes testes iniciais que outro tipo de abordagem era necessaria para o
sistema de classificacdo. Optamos por utilizar outro tipo de abordagem baseada em
aprendizagem e mdquina, as redes neurais artificiais, haja vista a disponibilidade de se
utilizar a Free Associative Neurons, FAN, criada pelo Professor Roberto Raittz.

Os primeiros testes com redes neurais mostraram-se invidveis sob o ponto de
vista de utilizacdo dos recursos de memoria. Nesta etapa inicial tentou-se treinar uma
Unica rede com as caracteristicas de 5165 seqiiéncias, extrapolando desta maneira a
capacidade de manipulagdo de memoria da aplicacdo EasyFAN (GARRET et al,
2006).

Posteriormente estas seqiiéncias foram divididas em grupos menores
(taxon6micos) para o treinamento de varias redes com um numero de seqiiéncias
menor, possibilitando, desta maneira um tipo de treinamento em arvore.

A classificacdo de seqiiéncias de 165 rDNA bacterianas utilizando redes
neuro-fuzzy FAN2002 mostrou-se uma alternativa viavel aos convencionais sistemas

de classificagdo. Até o momento da publicagdo deste trabalho, as redes neurais

31



treinadas foram capazes de classificar corretamente as seqiiéncias bacterianas nos
niveis taxondmicos de filo e de classe.

8 CONCLUSOES

O sistema de codificagdo n-gram (mono e bi) de seqiiéncias 168 rDNA ndo
mostrou ser 0 método mais eficiente para se classificar bactérias com a utilizagdo em
arvores de decisdo.

Com a codificagdo trigram de seqiiéncias de 165, o sistema ClassFinder pode
classificar corretamente seqiiéncias de bactérias em niveis laxondmicos mais
superiores: filo e classe.

O sistema ClassFinder apresenta-se como uma aplicagdo vidvel ao problema
de se classificar seqiliéncias de 165 rDNA. Este sistema possibilita aos usudrios um
interface simples e intuitiva para a utilizagdo, que lembra as aplicagdes de
Bioinformatica mais utilizadas atualmente, com o carregamento de seqiiéncias em
formato Fasta.

Apesar da interface do sistema ClassFinder ser simples ¢ intuitiva, o
processo interno de classificagdo das seqiiéncias utiliza técnicas avangadas de
aprendizagem de maquina, que sdo redes neurais artificias treinadas com um conjunto
selecionado de seqiiéncias. Mais de 1300 redes neurais foram treinadas, fazendo deste
trabalho um esfor¢o enorme de capacidade computacional e conjunto de

desenvolvedores e especialistas.
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10 ANEXO A

Nimeros de acesso (cabegalhos FASTA) das seqiiéncias de 16S rDNA de
especies Thermotogae utilizadas nos primeiros ensaios. Estas seqiiéncias, constituidas
somente por estirpes tipo, foram baixadas do site do RDP II (http://rdp.cme.msu.edw/)

>S000004399 Thermotoga elfii (T); SERB; X80790

=5000010700 Thermotoga petrophila (T); RKU-1; AB027016

=>8000382805 Thermotoga naphthophila (T); RKU-10; AB027017

>S000383207 Thermotoga neapolitana (T); DSM 4359; AB039768

>S000383208 Thermotoga thermarum (T); DSM 5069; AB039769

=S000392200 Thermotoga lertingae (T); TMO; AF355615

>5000436057 Thermotoga maritima (T); M21774

>5000437280 Thermotoga subterranea (T); SL1; U22664

>S000438744 Thermotoga hypogea (T); SEBR 7054; UB9768

>S000001985 Fervidobacterium gondwanense (1), AB39 (=ACM 7); 249117

>8000007611 Fervidobacterium nodosum (T); M59177

>5000436525 Fervidobacterium islandicum (T); H-21: M59176

>350004 14371 Geotoga petraea (T); T5; L10658

=50004 14372 Geotoga subterranea (T); CC-1; L10659

>8000004844 Marinitoga camini (T); MV1075; AJ250439

>S000391620 Marinitoga piezophila (T); KA3; AF326121

>5000539628 Marinitoga hydrogenitolerans (T): type strain:ATI1271; API; AJ786363

>S000002133 Petrotoga sibirica (T); SL25T; AJ311702

>8000010535 Petrotoga olearia (T); SL24T, AI311703

=>5000015010 Petrotoga mobilis (T); SJ95T; ¥ 15479
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>S000396390 Petrotoga mexicana (T): Met-12; DSM |4811; CIP 107371; AY 125964
»S0004 14370 Petrotoga miotherma (T); 42-6; L10657

=S000002167 Thermosipho geolei (T); DSM 13256, type strain; AJ272022
=S000010674 Thermosipho africanus (T); MB3 140

»5000017523 Thermosipho melanesiensis (T); BI429; Z70248

>S000382726 Thermosipho japonicus (T): IHB1; AB024932

>S000440162 Thermosipho atlanticus (T): type strain: DV 1140; AJ577471
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11 ANEXO B

11.1 Documentagdo do sistema classfinder

DIAGRAMA DE CASOS DE USO DO SISTEMA CLASSFINDER

ClassFinder

UCD01_Login

UCD02_Logowt

UCD03 _EsqueciSenha

Ulsuzrio
004 CadastrarUsuario
UCD05_AlterarUsuario
UC006_ClassificarSequencias
UCD07_ClassificarBatch
Tempo
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11.1.1 Casos de uso (Use Cases - UCs)

UC001_Login

Controle do documento

Versio Autor Data Descrigiio

1.0 Marcio Mariano | 21/08/2008 Esbogo inicial
1.1 Giovani Pisa 27/09/2008 Corregdes

1.2 Felipe Beni 27/11/2008 Corregbes
Descriciio

Este Caso de Uso serve para efetuar o “Login™ dos usudrios no Sistema.

Pré-Condicdes

Este Case de Uso inicia somente se:

Usuadrio tiver acessado o link Login.

Pos-Condicdes

Ator

Apos o termino deste Caso de Uso, o sistema deve ter “Logado™ o Usuario.

Usudrio

Fluxo Principal de Eventos

1) Sistema apresenta tela DV02_Login com os campos disponiveis.
2) Usudrio preenche os dados da tela.

3) Usudrio clica no botdo Enviar. (A1) (A2) (E1) (E2)

4) Sistema retorna para a pagina home do sistema.

5) Use case ¢ finalizado.
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Fluxo Alternativo
Al. Usudrio escolhe a opgio “Esqueci a Senha™
1) Sistema chama UC003 EsqueciSenha.

2) Caso de Uso ¢ finalizado.

A2. Usuario escolhe a opgdo Cancelar
1) Sistema retorna para tela DVO01_Inicial.

2) Caso de Uso ¢ finalizado.

Fluxos de Exceciio
E1. Nome de Usuidrio nio confere
1) Sistema chama a tela DV02 Login com a mensagem “Usuario ndo
encontrado™.

2) Use case é finalizado.

E2. Senha incorreta
1) Sistema chama a tela DV02 Login com a mensagem “Senha nio
confere”.

2) Use case ¢ finalizado.

Regras de Negécio
N/A

Data Views

DV02 Login
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UC002_Logout

Controle do documento

Versio Autor Data Descrigio
1.0 Felipe Beni 28/11/2008 Primeira Versdo
Descricio

Este Caso de Uso serve para efetuar o “Logout™ dos usuéarios no Sistema.

Pré-Condicdes
Este Case de Uso inicia somente se;

Usuadrio tiver acessado o link “Logout(login do usuario)”. |

Poés-Condigbes
Apobs o término deste Caso de Uso, o sistema deve ter efetuado o “Logout™

do Usudrio.

Ator

Usudrio

Fluxo Principal de Eventos
1) Usuério preciona o link “logout™ presente em todas as telas
2) Sistema efetua o Logout do Usudrio.

3) Use case é finalizado.

Fluxo Alternativo

Nio se aplica



| Fluxos de Excecdo

Néo se aplica

Regras de Negoécio

N/A

Data Views

DV00_Header
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UC003_EsqueciSenha

Controle do documento

Versiio Autor Data Descri¢iio
1.0 Felipe Beni 28/11/2008 | Correcdes
Descriciio

Este Caso de Uso serve para efetuar a solicitagdo de uma nova senha para o

USuArio.

Pré-Condigbes

Este Case de Uso inicia somente se:

Usuario tiver acessado o link “Esqueci a Senha™.

Pos-Condigdes

Apés o término deste Caso de Uso, o sistema deve ter enviado para o email

do usudrio sua nova senha.

Ator

Usudrio

Fluxo Principal de Eventos

1) Usuadrio preenche dados referentes a sua conta.

2) Usuario clica no botdo “Solicitar”; (A1) (E1) (E2) (EY)

3) Sistema gera uma nova senha para o Usudrio;

4) Sistema envia a nova senha para o e-mail do usuario;

5) Use case é finalizado.
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Fluxo Alternativo

Al.

1)
2)
3)

Usudrio escolhe a op¢éio Cancelar
Usuario clica no botdo “Cancelar™.
Sistema retorna para tela DVOI1 _Inicial.

Caso de Uso ¢ finalizado.

Fluxos de Exceciio

El.

1)
2)

3)

E2.

1)
2)

3)

E3.

1

2)

3)

Campos obrigatorios ndo preenchidos

Usuario ndo preenche os campos da tela.

Sistema exibe a mensagem “Campo Obrigatério” ao lado do campo que
¢ obrigatdrio. (R1)

Sistema retorna para passo | do fluxo principal.

Valor menor que o permitido

Usuario preenche os campos com valores menores que o permitido.
Sistema exibe a mensagem “Valor menor que o permitido” ao lado do
campo que € obrigatorio.

Sistema retorna para passo | do fluxo principal.

Usuario ndo encontrado com os dados digitados.

Usudrio preenche os campos com valores diferentes dos contidos no
banco de dados.

Sistema exibe a mensagem “Usuario ndo encontrado com os dados
abaixo™ acima dos campos

Sistema retorna para passo | do fluxo principal.
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Regras de Negdcio

R1. Todos os campos da tela sdo obrigatorios.

Data Views

DV03 EsqueciSenha
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UC004_C

adastrarUsudrios

Controle do documento

Versio Autor Data Deserigio

1.0 Marcio Mariano | 21/08/2008 Esbogo inicial
1.1 Giovani Pisa 27/09/2008 Corregdes

1.2 Felipe Beni | 27/11/2008 Corregoes
Descri¢io

Este Caso de Uso serve para cadastrar os Usudrios do Sistema ClassFinder.

Pré-Cond

iches

Este Case de Uso inicia somente se:

Usudrio tiver escolhido a opgdo “Registro™.

Pés-Cond

i¢hes

Apos o termino deste Caso de Uso, o sistema deve ter cadastrado o Usuario

no banco de dados do sistema.

Ator

Usudrio

Fluxo Principal de eventos

1) Sistema apresenta tela DV04_CadastrarUsuario.

2) Usuario preenche os dados da tela.

3) Usuario clica no botdo Salvar (A1) (E1) (E2)

4) Usudrio verifica que os campos “Senha™ e “Confirmagdo de Senha” sio
iguais. (E3)

5) Usuadrio verifica no banco de dados que o Login escolhido néo existe.

47



(E4)
6) Sistema retorna para tela DVO1 _Inicial.

7) Caso de Uso ¢ finalizado.

Fluxo Alternativo
Al. Usudrio escolhe a opg¢io Cancelar
1) Usudrio clica no botdo Cancelar.
2) Sistema retorna para tela DV0O1 Inicial.

3) Caso de Uso é finalizado.

Fluxos de Excecdo
E1. Campos obrigatérios ndo preenchidos
1) Usudrio ndo preenche os campos da tela.
2) Sistema exibe a mensagem “Campo Obrigatorio™ ao lado do campo que
¢ obrigatorio. (R1)
3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ja

preenchidos, menos os campos senha e confirmagfio de senha.

E2. Valor menor que o permitido
1) Usudrio preenche os campos com valores menores que o permitido.
2) Sistema exibe a mensagem “Valor menor que o permitido™ ao lado do
campo que € obrigatorio.
3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ji

preenchidos, menos os campos senha e confirmacéo de senha.

E3. O campo Confirmagio de Senha é diferente do campo Senha.
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1) Usudrio preenche os dados “Senha” e “Confirmagdo de Senha”
diferentes.

2) Sistema exibe a mensagem “A confirmag¢do de senha ¢ diferente da
senha™ no topo da pagina.

3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ja

preenchidos, menos os campos senha e confirmagio de senha.

E4. Login ja existente no Banco de dados.

1) Usuério preenche login ja existente no banco de dados.

2) Sistema exibe a mensagem “Login de usudrio ja existente™ no topo da
pagina.

3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados )a

preenchidos, menos 0s campos senha e confirmagio de senha.
Regras de Negocio
R1: Os campos obrigatorios sdo: Nome, E-mail, Login, Senha, Confirmagéo

de Senha.

Data Views

DV04 CadastrarUsuario
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UC005_AlterarUsudrio

Controle do documento

Versio Autor Data Descrigio

1.0 Marcio Mariano | 21/08/2008 Esbogo inicial
1.1 Giovani Pisa 27/09/2008 | Corregdes

1.2 | Felipe Beni 27/11/2008 1 Corregdes
Descrigiio

Este Caso de Uso serve para alterar o cadastro do usudrio no Sistema

ClassFinder

Pré-Condicdes
Este Case de Uso inicia somente se:
Usudrio tiver efetuado Login no sistema.

Usudrio tiver escolhido a op¢do “*Minha Conta™

Pos-Condigdes
Ap6s o término deste Caso de Uso, o sistema devera ter modificado os dados

do usuario.

Ator

Usudrio

Fluxo Principal de eventos
1) Sistema realiza consulta do usuario a ser alterado.
2) Sistema apresenta tela DV05_AlterarUsuario com o0s dados do usuario
preenchidos, menos os campos “Senha” ¢ “Confirmagdo de Senha”, e

desbloqueados para edigdo.
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AIBUQTECA DA ESGOLA TECNCA DAUFHY

e S —

3) Usudrio altera os campos desejados. (R1)

4) Usudrio clica no botdo Salvar (A1) (A2) (E1) (E2)

5) Usudrio verifica que os campos “Senha” e “Confirma¢io de Senha™ sdo
iguais. (E3)

6) Sistema retorna para tela DVO1_Inicial.

Fluxo Alternativo
Al. Usuério escolhe a opgio Cancelar
1) Sistema retorna para tela DVO1_Inicial.

2) Caso de Uso ¢ finalizado.

A2. Usuidrio escolhe a op¢do Excluir

1) Sistema executa o Logout do usudrio;

2) Sistema exclui o Usudrio que estava Logado;
3) Sistema retorna para tela DVO1 _Inicial;

4) Caso de Uso ¢ finalizado.

Fluxos de Exceciio
E1. Campos obrigatorios ndo preenchidos
1) Usudrio ndo preenche os campos da tela.
2) Sistema exibe a mensagem “Campo Obrigatorio” ao lado do campo que
¢ obrigatério. (R1)
3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ja

preenchidos, menos os campos senha e confirmagio de senha.

E2. Valor menos que o permitido
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1) Usudrio preenche os campos com valores menores que o permitido.

2) Sistema exibe a mensagem ““Valor menor que o permitido” ao lado do
campo que € obrigatorio. (R2)

3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ja

preenchidos, menos os campos senha e confirmagio de senha.

E3. O campo Confirmagdo de Senha € diferente do campo Senha.

1) Usudrio preenche os dados “Senha™ e “Confirmagdo de Senha”
diferentes.

2) Sistema exibe a mensagem “A confirmagdo de senha ¢ diferente da
senha” no topo da pagina.

3) Retorna para passo 2 do fluxo principal, mantendo os dados ja

preenchidos, menos os campos senha e confirmagdo de senha.
Regras de Negécio
R1: Os campos “Senha” e “Confirmagdo de Senha” sdo de preenchimento

obrigatério toda vez que o usudrio solicitar uma alteragio de cadastro.

Data Views
DVO05 AlterarUsuario
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UC006_ClassificarSeqiiéncias

Controle do documento

Versio Autor Data Descriciio

1.0 Marcio Mariano | 21/08/2008 Esbogo inicial
1.1 Sandro Lima 23/08/2008 Corregido

1.2 Giovani Pisa 27/09/2008 Corregdes

1.3 Felipe Beni 28/11/2008 Corregdes
Descricio

Este Caso de Uso serve para classificar taxonomicamente uma seqiiéncia de
pares de bases.
Pré-Condicdes

Este Case de Uso inicia somente se:

O usuario tiver acessado o link “Classificador™.

Pos-Condicdes

Apos o termino deste Caso de Uso, o sistema deve ter identificado a

seqgiiéncia submetida pelo Usuario.

Ator
Usuério

Fluxo Principal de eventos
1) Sistema apresenta tela DV06_Classificador.
2) Usudrio preenche campo de texto com a(s) seqiiéncia(s) deseja(s). (A1)
3) Usudrio clica no botdo Enviar. (A2)
4) Sistema verifica que a seqiiéncia ¢ do tipo FASTA. (E1)

5) Sistema verifica que a quantidade de seqiiéncias no arquivo € menor que
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10. (A3)

6) Sistema codifica a seqiiéncia submetida pelo usuario para um codigo tri-
gram.

7) Sistema envia o codigo tri-gram para a rede neural treinada para
classificacio.

8) Sistema apresenta tela DV(07 Resposta com os dados retornados pela
rede neural.

9) Caso de Uso ¢ finalizado.

Fluxo Alternativo
Al. Usuario seleciona um arquivo para fazer um upload.
1) Sistema retorna para o passo 3 do fluxo principal.

2) Caso de Uso ¢ finalizado.

A2. Usuario clica Limpar.
1) Sistema retorna para passo | do Use case.

2) Caso de Uso é finalizado.

A3. Arquivo contém mais de 10 sequencias.
1) Sistema verifica que o usudrio estd “Logado™ no sistema. (E2)
2) Sistema verifica que a quantidade de seqiiéncias no arquivo € maior que
10.
3) Sistema armazena seqiiéncias no banco de dados batch.

4) Caso de Uso ¢ finalizado.
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Fluxos de Excecdo
E1. Seqgiiéncia ndo € do tipo FASTA.
1) Sistema exibe a mensagem *O formato do arquivo ¢ invilido, certifique-
se que € um arquivo fasta” no topo da pagina. (R1)

2) Sistema retorna para o passo 2 do fluxo principal.

E2. Usuario ndo esta “Logado™.
1) Sistema exibe a mensagem “Para enviar mais do que 10 segiiéncias
simultdneas, vocé precisa estar Logado™.

2) Sistema retorna para o passo 2 do fluxo principal.
Regras de Negocio
R1: Para validar um arquivo fasta, devemos conferir se a seqliéncia €

dividida em duas linhas, e a primeira precisa iniciar com sinal de maior (>).

Data Views
DV06_Classificador
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UC007_ClassificarBatch

Controle do documento

Versio Autor Data Descrigio
1.0 Felipe Beni 28/11/2008 Primeira Versdo
Descriciio

Este Caso de Uso serve para classificar taxonomicamente uma seqiiéncia de

pares de bases quando o arquivo enviado contém mais de 10 seqiiéncias.

Pré-Condicdes
Este Case de Uso inicia somente se:

A hora do sistema for igual a 23:59.

Pos-Condicdes
Apés o termino deste Caso de Uso, o sistema deve ter classificado as

seqiiéncias submetidas pelos Usudrios e ter enviado o resultado por e-mail.

Ator

Tempo

Fluxo Principal de Eventos
1) Sistema verifica que o horario € 23:59.
2) Sistema pesquisa as seqliéncias enviadas no dia corrente,
3) Sistema codifica as seqiiéncias pesquisadas para um codigo tri-gram.
4) Sistema envia o codigo tri-gram para a rede neural treinada.
5) Sistema envia e-mail ao respectivo usudrio com as respostas para suas

seqiiéncias.
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6) Use case é finalizado.

Fluxo Alternativo

Nio se aplica

Fluxos de Excecdo

Nio se aplica

Regras de Negocio

Nio se aplica

Data Views

Nio se aplica

57




11.1.2 Telas (data views)

CABECALHO - DV00 - HEADER

ClassFinder

-5 Eope (oo - Miha Cones

TELA DE LOGIN — DV02 - LOGIN

ClassFinder

o Loge | Remao

olicitacan de Nova Sanha

E-maal




TELA DE SOLICITAGAD DE SENHA — DV03 — SOLICITAR SENHA

ClassFinder

Tnmcial

Solicitagao de Nova Senha

39




TELA DE CADASTRO DE USUARIOS — DV04 - CADASTRAR USUARIOS

m Uma conta de ClssFindes permite que vood sslecions scima de 10 seguincins . siands reaposts pers seu s-mai

E-mail

Ingtitu o
Loge
Sanhe

Confireag g $a Ssnha

TELA DE ALTERAGAOQ DE USUARIOS ~ DV05 — ALTERAR USUARIO

I

Logow (mooxoron) | Msbs Conto

Logm Y

Mame W0O00000!

E-mail 000000 Ehoone: vey o
Islituig o ORI,

Serha

Confrmagso de Senha
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TELA DE CLASSIFICAGAO — DV06 - CLASSIFICADOR

Ezcola um arguie

Browsa

Copie & cole 2 sequénoa fformasn Fasta)
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TELA DE RESPOSTA - DV07 - RESPOSTA
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11.1.3 Diagramas de classes

DIAGRAMAS DE CLASSES: MODULO USUARIO

Module Ususnia Anabysic Flements
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I e | f . B T ke c=— - T T T . o R e eI
BTG Lagin | 10 BN Homster | HEH DY SoleilarSamia | Vid DR ety Umssrin. DV Rererl bt
® < lator ke (RO Lagin | |  ilitaare ks pem e Conta || 'Hﬂh—p-—d-u-hldm-'!-uiu | e gk s £ 0bin o ek’ (| # Awwte presnche tadca » chca e ki’ |
B e Canvee” || B nasieina dica mem Ungast’ | | ke b rmlnin Eomal ] | @ Pisqade dhosem Comnle’ || O hals DVES At (01
& Wy e a0 ek | | & b o s Lospe” | | L mb-rlu-n'l:-c-rn amﬂm.__w‘mhmg; L
& Wrisarn gk dacks & cbd o Trrvim® {1 Tk el vy v “Campe Obigunna ™ { | LT " Cerga Ol & b el o e |
Wk tala Gy Faevagen Usder 2k Dars . - J-!-l-ultm—-——u 1—--- 0 itk ) ' - mmmpn '\rﬁ-—pq—lﬁh ] Lkt bk ¢ o e w*.—-p-u_ (¥
B Foor by vy evmmgn i rbs o saie . LEL: b care o ik dlbis | | R T L T S m— ...-. - o
# Lotk e [IWMTE Sk dembyn | | r.&-nur—-_'l_rmﬁl.umm‘l
| | ke e e g "R bl du esha d ddwands i vaine’
i | L] 1
1 " L | 1
il v b
B I T e 1 = P |
9 e 5 Lammdlinks than. Ui e [
& dsvapdabarre | | & g | | & adurbprl i | |
| # abwmwliae | |
& wechaflbimee | ) !
 mihConta | 1
o g S | )
1 1
e slupladen meddiogm | ormLclas e st s, o berh e conerle ;
—— e 3 | : ¥ .-
Lristssbortsd sgin . . Centvvbe. i
. @ bemripinbonts SR ] i b
& paalendudai i & arigts i1 VW costesirerinana | | : v : ':..‘u
& adrerwd b | | i * o s
i & amhp by () Ll
* cormetetiaui || ' confleda
5 Gomarirmbahiearimia ] * mvstonka
. i 1
& geraenhu ()
commulmdieb e .
errrrberd bl e
L Loedater
i il
i = 1 & codebarimns | "
Qe ; * dearthiamns () - YT
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. & maguaritnha | & pres rgemertnlatch | |
 shersianh (1 * wrvabmadfepor
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DIAGRAMA DE CLASSES: MODULO CLASSIFICADOR

Medula Classificador Analysis Elerments
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11.1.4 Diagramas de seqiiéncias

S UCO01_Login - 1 - Fluxo Principal

usyaric:suiric A0 HpadorDYI0 Hnader aviZ_{ogiroVa? Lagin validaleuanio Vahidallswaric ST TriciaFONDT Ticisl

L: ffUsuanic chca em "Logm’

- 11 //Bsbre tela DV002_Logen
*

aTgiLITS
1.2 77 Exibee tela D02 _Legen
-
afebLrfe
2: 1 suanc clics em Legun
-
3 {/Usuanic preenche dados ¢ chics em “Ervviar’
- 1.1: devehoallsusng
aretume
4./ Usuang preenche dados ¢ clca em "Ensaar”
=
]

311 cral ontesto

sreturmis
3.1.2: crial ontestc

31.3: /"Chame tela DVOL_inecial

" criat prtetaLogim L it anteteL ogin
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1: //Ususno clica em “Login®

T 11: //Exibe tela DVOOZ_Login
| L
|
sreturne
1.2: //Exibe tela DVOOZ_Login
et

“FETLIT=
2 /fUsuanio chca em “Login”

3t { 'Usuang clicz em “Esgueci a Senha”

31 //Exibe tels DVO03_SclicitarSenha

-

sreturmes

1.2 //Exibe tela DVDO3 _SobcitarSenha
aretufne -

4: [ Usuano clice em "Esgquec a Senha”




1: //Usuario preenche dados e clica ern "Enviar”
e R e e e e T R e #_l 11 dﬂ“lliﬂuﬂﬂﬂﬁ
o =i 1.1.1: criaContexto

argtufns
11.2: criaContexto

11.3: //Babe tela com mensagern "Usiario nde Encontrade”
i

EMETLIMM=
% 2/ MUsugnio preenche dades € clica em “Erviar’
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1: //Usuano chica em "Login®

1.1: //Bxabe tela DV002_Login

| areturne

| le 1.2: //Exibe tela DV00Z_Login

=rEturns
2: /{/Usuario clica em "Login”

3: //Usuano clica em "Cancelar”

sreturns
4: fUsuanio clica em "Cancelar”

3.1: /fChama tela DVO1_Inicial

areturns
3.2: //Chama tela DVO1 _Inicial
[l - S —

L
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=returns
2: /{Usuario preenche dados e clica em “Enviar®
£

1

[ 1.1: deValidaUsuario

|
|
"

rﬂ
|

1.1.3: /fBsibe tela com mensagem “Senha ndo confere I
|

5

11.3: criaContexto

=returnes
11.2: criaContexto
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—|——1

e

1: //Usuario chi “© g
uano clica em _ogm.lt

sreturns

2: //Usuario clica em "Logout”

1.1: logout

11.1: //Chama tela DVO1_Inicial
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1= /st preenche dados & ches em 'Sﬂﬂﬂ'.

wetums
I P preence dadns & cice em lobotar
£

11: mguesSenha

113 /fkube 1els Com SHenbagerm “Sud Hve senhe 1 ey pars sty b-mad™

B34 svqueciSecka o i
1411 snguec Banha
srptunms
b4 s denhae
™
1113 gmaryenhs J
arEluima
1114: griarSenha
1115 smeopts -
LY
LL1E: sncnpis
L1LT shivararnhs
it
L1LE shuovaiSeda
-
1055 wendiiad
e
1.1.0 30: smmatblge)
sifume

112 eeciienhs
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1: //Usuario clica em "Cancelar” |

[T

|
|

|

| 2: //Usuario clica em "Cancelar”

.‘ =

—_—— = —

afeturns
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W

MY Tl it C e b TVINT Caloriba ol
1 L -, ¥ 1aF el r -

avu yONICTLE

\ 1: //Usuario preenche dados e clica em "Solicitar” [

areturn» -

2: //Usuario preenche dados e clica em "Solicitar” =
1 — — = = = — —_— -
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g

|_
|
|

g

1: /fUsuario preenche dados e clica em "Solicitar”

|
|
e .

areturn=
2: {/Usuario preenche dados e clica em "Solicitar”
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L: {/Usuanio preenche dados e clica em "Schoitar”

-
1.1: esqueciSenha
6 1.1.1: esqueciSenha

" 1.1.1.1: esqueciSenha

<3
areturns
11.1.2: esquecitenha
sreturns

1.1.2: esqueciSenha

1.1.3: //Babe tela com mensagem “Usuarnio ndo encontrado com os dades abaie”

areturns

2: f/Usuanc preenche dades e clica em "Schictar”
-

75




e TR DL Cataereas” o

1 Usuane preenche dados e elice em “Sahar”

e 1.1: cadastrarlsuark i
. s - 113: cadestrarsuano
-
11.11: encripts
{
areturns
11.1.2: encripta
.
1113 cadastrarllsuanc
arefurme
1114 cadastrarllsuario
ereturms -
112 cadastrarlsusrio
-
143 (/Charna tela DVO1_Inicial
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— e
A
guilg L ac

1: //Usuarnio clica em "Cancelar”

. 1.1: //Chama tela DV01_Inicial
| I = |
| areturns |
< 2: /fUsuario clica em "Cancelar” | :
e e e T T |
' |
> X
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= .{;l:ﬂl:;r,lg' *_I:_-.F-'J'rr:""".'.-" :E‘.-‘I et
CadastrarUsuar

gL Jarno

1.1: //Exibe tela com mensagem "Campo Obrigatério”

=return»
I‘ 2: //Usuario preenche dados e clica em "Salvar”

.
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r

T 00008 G T A s
I ususrioUsudrio | " dV04_CadastrarUsuario:DV0A_CadastrarUsuario

1: /fUsuano preenche dados e clica em "Sahvar”
o

areturn=

& ffUsuane preenche dados e clica em “Salvar”
-
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e e LT
1 * LTO

IR

=

1.1.1: cadastrarUsuario

| areturns
| 1.1.2: cadastrarUsuario

1.1.3: //Exibe tela com mensagem “A confirmacdo de senha é diferente da senha”

sreturns
2: //Usuano preenche dados e clica em “Sabvar”
-

80




R R ¢ A &

e | VO CadsstialUSaRGIONOK Cotastrareuaric eSSBS USRI | | UsianoCoRrBleRUsuaoCantralier | " GsusroDau Uriariobss
! T !

| 1: //Usuario preenche dados e clica em "Salvar”
T : .

| | 11: cadastrarlsuario '
| 11 1.1.1: cadastrarUsuario !
-

1.1.1.1: cadastrarUsuario

=
aretirne
1.1.1.2 cadastrarUsuario
aretums
= 1.1.2: cadastrarUsuario

11.3: //Babe telza com mensagem "Login de usudrio j3 existente”

areturne
2: ffUsuano preenche dados e clica em “Sahvar”
lf
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BoDaS_ Alterariisusnsa 1 Fluxo Principst

wmagreel lengn V0 Hrater D00 Hepder S ArerarUsianio DV Elerardcuann e | fMEe s el Bean 1 kst DT el usuariod gk rollee Touenc cetrober usuarioDsa Usuanolisg encriptatenba Enorpdstenhs

11 Ausuang cics e “hrns Comta”
11: e onts

111! corsubiartsuanc

1.1.1.0: corsumpriioianc

-
11.% //Chaena teta D905 _aRerarsuans |
u wersche dedos ¢ chos e Salea
1 ehemeribans
aherarlsuanc
111.1 encripta
aretirT

1111 emrptn

1413 sRererisaars

it
3314 akprarliuie

Bl e

11 piterariuania

713 harsii tels O rac il

arpbuiT
Jiisarc presncne dados & choe e Chebar




R R R R R AR R RSRRERNNENSESSSSEEESTEESSESSRmSE

BC00S_ARerariisuano - 2 - Fluxo Altermativo Al

usuane frosng V00 Hesder DV0D_Hesder VDS AReraruaricDV0S_ARerarisusno viusrioltfBesruarialfBean dVOT_ImcistDVIT Inicial usuarioControfler UsusroControfler ususrioDecs UnuancDao

Lhuano chcs em “Wanks Conta

- 11 rrenkhal onia
1.1.1: ¢ ormuRtariiiusng
- 11.1.1: cordultarlousnc
[
areturme
1132 comsultarllsuang
&
sTftUms
11.¢8 consultarlisuanc
o
1.1.3 /iCkharma tela DVOS ARlerarUsusena [ )
arEt s
Z: [ MU suane clica &m “Miaka Conta
¥ & B Bia
hama tels TVOL_necsad
FEtLm s
d; / Mguane chics em  Cencels



BCD0S  Avterartsuado T - Auxo Altermative A2

ussarioeuiria V00 HeaderDVI0_Heatter S ARerarUoasno VIS &Rerardyuario uumnalFEean Loar ol Bean a1 _Ieicial VI Inicial una et ontrolenUsuanoComtroer usuarioDandUsuarioDag

1 faans ches en "Minha Conds

-
1.1: menhel onta
111 consultarUipusne
-
1111: congultarlsuana
-
B LN
1112 corsaiterUpuenss
- P
X I eonultarUsua
1.1.3: /AC harma vele DADS Al erarlUiveano | | 4 112 consultargusme
sFiEuTis
‘ Jsuarre Chon em Wankg Conts
3/ Usuang chok em “Exciluir -
- 11 encluwlecario
11 enchurilsgano
11 escihar "
“TElurT
1112 ewcharllsuand
argliurfe
1.2 eae
¥ A e tete D0 _lnicsal
LAt J
§ ’ pem L
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UCoOs_Alterariisuario - 4 - Fluxo Excessao E1

usuarioseusdnio dV0 HeaderDVOO_Header g5 AerarUsuaricDVES ARerarlciuario TUsuanolsfBeartUsuaniclfBean | usuanoControflerUsusnoContiolier | | usuanoDaoUsuarioDan

1: /MUsuano clca em “WManha Conla

e
1.1: munhalonts
J.1: comuarUsuanc
11.1.1: consultarUsuanc
-
wrEfurme
11.1.2: consultarllsuang
areturmes
1.1.2: consultarUsuano
' 1.1.3: //Chama tela DV0S_AlterarlUsuario () .
|
et
Fua A e A &
Usuano preenche dados e chca em “Sabear
«TEt LTS

4: //Ususno preenche dades & chea em "Salvar



1: j/fUsuano elica erm "Minha Conta”

1.1: minhaConta

! T 111: consultarUsuanc
| 1111 consuitsrlUsuanc
{ 2
aretums
1112 consultarUsuanc
afelurns

1.1.2: consultarUsuario
1.1.3: //Chama tela DVOS_Aterarllsuana ()

sretyumns
1 (fUsuano clica em “Minhe Conta’
3 (fUsuano preenche dagos & chica em "Sabar”
L
= retuine
4; / 'Usuyang preenche dadol e clice em "Salvas’
- i
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R R O R A R R R R R R EEERRERRREREEEERREE S /""" "
- UCDDS_Alterartisuansa 6 - Fluxo Frcessao £1

L -'ihumu-uw'mcnm'h

1.1 reembal cmin
L1 coriullarbanne
-
1111 coreulteiusno
-
Lai-t i td
1112 vecrmasftar s
siefurne
112 consultarlbusnc
143/ /Charrma vein DV0S_AlterarUsuario { )
ar@fuifis
& [Nsuang dlice em "Mimha Cants
-
¥ e presnd e dadot & chis e Saboar
-
i1 alsvwriliuanc
11d sferuibanc
-
arglians
114 seranisupne
313 /loee tela com memmsge & confemacic de senka ¢ dderente do senba
& Pt
& /flsuane preenche dados & clics em "Sabvar
-
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- UCD06_ClassificarSequendias - 3 - Fluxo Alternativo A2
wsuanio:Usudrio dV06_ClassificadorDVD6_Classificador
1; /fUsuano preenche dados e clica “Limpar”

o

afEtums

&1 f/Usuane preenche dados £ clica "Limpar”
=
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UCnnG_ChsuficarSaquendas 4 Mo Altermativa A3

usanTlnans - O i e VT linaiflester | tlmaifcrdocis o Tl ool ’ '_ r | Hasfealiort ootriter Clinof sdosetoder clenfosdoitstdlnceCanicise st enfesdeifin e bdortie

L oo distt @ s g emiam”

pEEEL.
111 L peellerculainn

11111 gewtemliac

T
11113 geuhaak

1111 T conmdtarbhaullsct

arHuifis
L1114 conmmamhullmen

13115 codaytraloquancaillaich

wngiene
11115 caderreeguannasiisoh

PR
111.E gavallany aladis
et
111 clesalcai

UL b e wwiy oo marmsgens T renul pds. s pror prikde dornete § euite @ ke pare oo ©o sl

i
P W T T S B
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e e R R R R R R R R B R R R L e e e A PR o P e P e e PO — e T = e e e
UCD06_ClassificarSequencias - 5 - Fluxo Excessao £1

wtapnetluing Ll ador TWOE_ Clacoficador wrsFrpdorkfBeye T nfic sder i e ar darzificader’ prtroflerClarrFicad o] prtrofte

1t /M Usuano preenche dadoy & dica em “Emviar”
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11.1.5 Diagramas de estados
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11.1.6 Diagrama de Entidade de Relacionamento

Modelo Entidade Relacionamento

senha
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genero espacie
il

fasta
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11.1.7 Diagrama Relacional

ClassFriiar




11.2 Documentagdo do sistema classfinder

11.2.1 Requisitos Minimos para Instalagdo como Servidor

Sistema Operacional Windows XP ou Superior
Servidor Web com seguintes softwares:
PostgreSQL versdo 8.3.0 ou superior

Apache Tomcat versdo 6.0.16 ou superior

JDK versdo 1.6.014 ou superior

11.2.2 Requisitos Minimos para Usudrio Cliente

Sistema com Navegador Web com Javascript habilitado

11.2.3 Instrugdes para instalagio

- Copiar o arquivo classfinder.war para a pasta webapps, que se encontra no
diretorio default de instalagio do servidor Tomcat.

- Copiar o arquivo login.config para o diretorio padrdo do Tomcat

- Incluir comando para ser executado na inicializa¢do do Tomecat:

- Djava.security.auth.login.config="local onde foi colocado o arquivo™login.config
- Importar banco de dados taxonomia.sql

- Reiniciar o servidor Tomcat
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12 PLANO GERAL DO PROJETO

12.1 Escopo e Proposito do Documento

Pretende-se desenvolver neste projeto uma metodologia de classificagdo de
seqiiéncias de 16S, com base na taxonomia de procariotos encontrada no manual
Bergey’s Taxonomic Outline (http://dx.doi.org/10.1007/bergeysoutline200310). As
caracteristicas serdo extraidas da molécula de 16S rDNA das bactérias utilizando-se a
metodologia de extragdo trigram. Estas caracteristicas serdo utilizadas no treinamento
de Redes Neurais Artificiais (FAN — Raittz, 2002), que fazem a classificagdo destas
seqiiéncias codificadas através dos niveis taxondmicos contidos no manual Bergey
(dominio. Filo, classe, ordem, familia, género e espécie). O sistema aceitara como
entrada um arquivo no formato fasta (ASC II) contendo uma ou mais seqiléncias, com
um limite inicial de 50 seqiiéncias. A saida deste sistema sera uma pagina HTML

revelando a hierarquia taxonémica. E quando possivel a identidade da espécie.

12.2 Objetivos do Projeto

Analisar e reconhecer padrdes em seqiiéncias de 165r DNA para que se

obtenha a classifica¢dio taxonGmica bacteriana com base nestas seqiiéncias.

12.2.1 Objetivos

O sistema de classificagdo bacteriana utilizara redes neurais artificiais para
classificar seqiiéncias de 168 rDNA de acordo com os niveis taxondmicos descritos no

Manual Bergey, utilizado como referéncia na area de microbiologia bacteriana.
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12.3 Fungdes Principais

A principal fungio do sistema de classificagdo bacteriana ¢ revelar a
hierarquia taxondmica e a identidade da espécie a que pertence esta seqliéncia.

O usuério do sistema entra com um arquivo no formato fasta, contendo uma
ou mais seqiiéncias de 168 rDNA,

O sistema fornecera a hierarquia a que pertencem as seqiiéncias previamente
informadas. Se, e somente se a qualidade destas seqiiéncias for muito boa e elas
estiverem completas, ou seja, pelo menos 1500 pares de bases, o usuario entdo pode

ter uma saida contendo a espécie a que pertencem estas seqiiéncias.

12.4 Questdes de Desempenho

O desempenho deste projeto esta intimamente relacionado ao sucesso e a
rapidez com que poderemos obter as redes treinadas na classificacdo de bactérias. Para
tanto contaremos com um servidor de redes neurais compativel com o padrio SQL
para o treinamento em bloco destas segiiéncias, dentro de cada nivel taxondmico. Este
servidor chama-se Sibila e esta sendo desenvolvido pelo Professor Dieval Guizelini, da
Escola Técnica da UFPR. Podemos imaginar a hierarquia taxondmica bacteriana como
uma grande drvore, na qual os nos internos sdo os niveis taxondmicos superiores, por
exemplo o filo, a classe, a ordem, a familia e o género e os nos chamados folha (os
terminais) sdo o nivel especifico. Quanto a interface do sistema planejamos

desenvolvé-la utilizando Framework Java Server Faces.

12.4.1 Restrigdes Técnicas e Administrativas

Neste projeto sera utilizado o sistema de codificagdo trigram de seqiiéncias

de 16S rDNA e extragdo de caracteristicas . Estas caracteristicas serdo utilizadas para o
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treinamento de redes neurais artificiais (Raitiz, 2002) para o reconhecimento de
padrdes e classificaglio de estas seqiiéncias em niveis taxonomicos. A interface do
sistema serd construida com JSF, HTML e CSS. O processamento das seqiiéncias
submetidas e das previamente processadas e treinadas tera no desenvolvimento de
classes Java e a utilizagdo de JSF como principais ferramentas. Ha a possibilidade de
se utilizar modulos que ndo estejam diretamente relacionados com a tecnologia Java,
pois existem atualmente modulos escritos para a linguagem Perl que foram
desenvolvidos especificamente para serem utilizados no processamento de dados
biologicos. Este conjunto de modulos recebeu o nome de BioPerl e ¢ mantido pela
Open Bioinformatics. O software Matlab sera utilizado, principalmente na fase de
reconhecimento de pardrdes, pois a toolbox Bioinformatics disponiveis neste software
foi desenvolvida para processar seqiléncias e outras toolbox séo excelentes para o
reconhecimento de padrdes.

Quanto 4 documentagio, os diagramas da UML serdo utilizados para
documentar todo o sistema, além de priaticas e documentos da disciplina de
gerenciamento de projetos e engenharia de software, como o RUP principalmente,
além da consulta & documentagiio de geréncia de projetos como o SWEBOK e

PMBOK.
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12.5 Cronograma

12.5.1 Grafico de Gantt
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12.6 Work Breakdown — Divisdo de Trabalho no Projeto

ClassFinder I
Requisitos I Analise e Design Implementagao I
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D
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Diagramas de
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13 Recursos do Projeto

13.1 Pessoal

A equipe de desenvolvimento deste projeto € composta pelos seguintes
alunos do curso de Tecnologia em sistemas de Informagdo:

Daniel Lucas dos santos

Felipe Beni

Giovani Pisa

Marcio Mariano de Paula

Sandro Nascimento Lima

13.2 Hardware e software

O hardware a ser utilizado na realizagdo deste projeto sera composto
principalmente pelos PCs portéteis dos integrantes, sendo que a configuragdo basica
dos Laptops € a seguinte:

Processador Intel Core 2 Duo 1.7 GHz

Memoria RAM de 2000 Mb

Hd 160 Gb

DVD-RW

Entradas USB (para conexdo com Pen-drives)

Acesso a internet com conexdo de 2000 Kbps
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