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RESUMO

O presente artigo visa justificar a relevancia de uma acdo descentralizada, dentro do plano de
desenvolvimento de pessoas do IEC, para a capacitacdo em bioinformaética através da metodologia
de “Docking” - visando o fortalecimento da vigilancia em sauide; pois como 4rea estratégica do
Instituto Evandro Chagas a bioinformatica representa uma inovacdo na entrega de valor dos
servicos em satde, bem como, no uso de redes colaborativas para melhorar a prestagdo desses
servicos, dentre essas redes estdo os Laboratdrios de Inovagdo em Saide - modelo adotado pela
OPAS/OMS para capacitagdo de recursos humanos e realizacao de estudos através da colaboragao
multidisciplinar. Logo, busca-se neste trabalho justificar a importancia de uma parceria para a
certificacdo de competéncias visando a formagdao de um grupo de trabalho intitulado "LiFe"- um
laboratério de inovacdo em saudde - para estudos farmacoldgicos e que possam auxiliar no
desenvolvimento de terapias para doencas negligenciadas.

Palavras-chave: Bioinformatica, Docking, Vigilancia, Inovacao, Sauide.

1 INTRODUCAO

Atualmente a Bioinformatica é considerada uma ciéncia de informacido, uma nova e
potencial area de estudos e trabalhos na satde — promovendo um meio de conexao entre os dados
bioldgicos e as hipdteses cientificas levantadas nas pesquisas ligadas, por exemplo, ao fluxo da
informacao genética. Logo, este artigo considera o aperfeicoamento das tecnologias na area de

estudos das proteinas (protedmica), onde o foco passou a ser os estudos sobre as atividades das



diversas familias proteicas, e as implicacdes para a saide publica na formagdo de profissionais
nesta area.

Nesse sentido, a fim de adicionar significados as sequéncias obtidas com o projeto genoma
surge a inovadora metodologia de “Docking” cujo objeto de estudo desta pesquisa € apresentar
com base no ensino voltado para competéncias em bioinformética novas possibilidades para a
realizacio da prospec¢do, desenvolvimento e/ou desenho de farmacos a partir de moléculas ja
conhecidas.

Considerando a abrangéncia de conhecimentos necessarios para o desenvolvimento das
pesquisas em bioinformética, essa nova area multidisciplinar, necessita da integracdo de diferentes
profissionais, pois também € uma area transversal que engloba as dreas de engenharia de softwares,
matematica, estatistica, quimica, ciéncia da computacdo e a biologia molecular. Dessa forma,
percebemos a necessidade de uma formacgao generalista exigida ao profissional de bioinformaética,
evidenciando a necessidade de criacdo de cursos de formacao.

Diante desse cenério, o presente projeto visa propor na Secao de Virologia do Instituto
Evandro Chagas um programa continuo de capacitacdo e estudos em Bioinforméatica com a
utilizagdo da metodologia de “Docking molecular”, visando fortalecer a formagdo de recursos
humanos através da realizacdo de estudos que viabilizem a triagem de moléculas e potenciais
farmacos para subsidiar a tomada de decisdo e em a¢des para vigilancia e assisténcia farmacéutica
de algumas doencas virais negligenciadas.

Pretende-se com esse projeto justificar e incentivar o desenvolvimento de um espaco de
inovacao voltado para a formacao continuada em bioinformatica para servidores, colaboradores e
alunos, com objetivo de incrementar a capacitacio de pessoal para a compreensao dos problemas
biologicos e utilizacdo das ferramentas de bioinformatica, proporcionando um incremento dessa
tematica de pesquisa com as demais secdes cientificas , além de apresentar uma estratégia do

Instituto Evandro Chagas para AGENDA 2030 .

2 CONTEXTUALIZACAO DO TEMA E PROBLEMA DA PESQUISA

O Instituto Evandro Chagas, Orgdo vinculado & Secretaria de Vigilancia em Satde - SVS
do Ministério da Saide — MS (figura 01), atua nas areas de pesquisa e investigacdo biomédica e
na prestacdo de servigos em satide publica. Sua area de atuagdo estd relacionada as investigagcoes
e pesquisas nas areas de Ciéncias Bioldgicas, Meio Ambiente e Medicina Tropical. HA mais de

oito décadas atuando em defesa da qualidade de vida da populacdo brasileira, o IEC tem se



notabilizado por inimeras descobertas, tornando-se referéncia mundial como centro de exceléncia

em pesquisas cientificas.

Figura 1 - Estrutura organizacional IEC/SVS/MS
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Fonte: Portaria N° 1.419/17

Além disso, o IEC presta servicos laboratoriais a diversos setores da vigilancia
epidemioldgica e a comunidade. A formacao de recursos humanos para pesquisa e acdes de satde,
além da investigacdo de doencas nas regides norte e nordeste do Brasil estdo entre uma das
principais atividades do IEC.

No recorte do projeto “LiFe”, optou-se em escolher: A Secdo de Virologia— SEVIR! - uma
Secao Técnico-cientifica do IEC e que estd incluida no servigco de Epidemiologia. Na SEVIR o
setor de Bioinformaética faz parte da area de apoio, onde atualmente estdo presentes 0s seguintes

laboratérios e demais setores (Figura 02):

' Conforme Portaria N° 1.419/ 17; Art. 45, a Se¢do de Virologia compete:

I - Realizar pesquisas bésicas e aplicadas das doencas virais que integram a lista de doencas de notificacio
compulsoéria ou que venham a assumir importancia na saude publica;

II - Apoiar as acdes de vigilancia epidemioldgica na realizacdo do diagnéstico laboratorial; e

IIT - executar as atividades laboratoriais, segundo suas atribui¢des na Rede Nacional de Laboratérios de Sadde
Publica, em apoio a vigilancia epidemioldgica.
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Figura 2 - Estrutura organizacional da Secdo de Virologia
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Fonte: SEVIR/IEC/ SVS/MS

2.1 Recursos humanos para analise de dados

Considerando que a Bioinformética aborda aplicacdes da ciéncia de dados aplicados em
desafios para a resolucdo de problemas de biologia molecular; atualmente um dos maiores
“gargalos” na pesquisa e investigacdo biomédica na SEVIR estd na capacidade de analisar, de
forma 4gil, os dados gerados através do sequenciamento de amostras. Hoje, em sua rotina, a
Bioinformatica ndao consegue atender todas as atividades demandadas pelos laboratdrios e seus
respectivos agravos — como consequéncia dessa lacuna, urge a necessidade de uma nova estrutura
voltada para a organizacao de dados biolégicos em métodos e modelos que possibilitem menos
erro experimental, conclusdes ageis e exatas, possibilitando a transformacio desses dados em
conhecimento para os diversos cenarios epidemioldgicos da regido, possibilitando uma resposta
célere e mais efetiva.

Dessa forma, no atual paradigma existente na se¢ido de virologia, diante da caréncia de
recursos humanos com perfil voltado para a andlise de dados e biologia molecular, optou-se por
abordar no projeto uma capacitacdo especifica em Bioinformatica; buscando fortalecer estudos

voltados ao mapeamento das competéncias necessarias para melhoria da efetividade e dos



processos de trabalho, com o propoésito de contribuir para mudancas positivas nas acdes de

vigilancia da SEVIR por meio da capacitacdo continua de recursos humanos em Bioinformatica.

2.2 Governanca tecnolégica e inventario de competéncias

Atualmente, diante da grande demanda na rotina da Bioinformética, em face da necessidade
de apoiar a sec@o de virologia no atendimento da rede de vigilancia dos Estados da regido norte e
nordeste, faz-se necessario um plano de acdo com a implementagcao de metodologias inovadoras
que possam ofertar uma melhoria dos trabalhos para coleta, consolidag@o, andlise e apresentagao
de dados; possibilitando gerar informacdes e evidéncias que oferecem maior efetividade das
medidas de vigilancia em saude, suporte para a tomada de decisdo e geracao de valor publico com
forte apelo em PD&I.

Cada vez mais as boas préticas de governanga precisam de fortalecimento com o uso
eficiente de tecnologias que agreguem qualidade na entrega de servicos. Diante deste cenério ndo
somente a Secdo de Virologia, mas também o IEC (conforme relatério do TCU) estd com
indicadores inexpressivos de Governanga tecnologica (figura 03 e 04) e necessita de uma proposta
com o objetivo de incrementar processos € metodologias inovadoras para dar maior resposta em

face do compromisso com a sua missdo e seus valores Institucionais.

Figura 3 - Indice de Governanca e Gestdo de TI
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Figura 4 - Indice de Processos de TI

Perfil de Governanca e Gest Puablicas 2018
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Nesse contexto evidencia-se também que mesmo com a existéncia do programa de
mestrado e doutorado em virologia (PPGV) e em epidemiologia e vigilancia em saide (PPGEVS)
com ofertas de vagas para servidores, docentes, pesquisadores e profissionais das areas das
ciéncias bioldgicas, da satide e agrarias; onde o programa que tem como objetivo a formagao de
mestres e doutores em virologia para que possam contribuir com a docéncia e com a pesquisa
cientifica nas respectivas areas.

No entanto, conforme identificado nos indicadores de gestdao (figura 05) ambos os
programas ainda ndo conseguem estabelecer estratégias para o mapeamento de competéncias e
para a retencdo dos conhecimentos dos discentes com foco no desenvolvimento tecnoldgico, em
grande parte pela auséncia de acdes para identificar, aproximar e investir nos talentos da
Instituicdo; também pela falta de valorizacdo das redes de colaboragdo com foco na atuacdo em

andlises de dados biologicos.



Figura 5 - Capacidade de gestdo de pessoal TI
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3 JUSTIFICATIVA

3.1 Doencas negligenciadas e agenda 2030

Apesar de todo o progresso da medicina e da sadde publica, as doengas infecciosas ainda
determinam um significativo impacto na saide humana e, infelizmente, sao as criangas e os idosos
que pagam o maior tributo. Logo, muitos dbitos devidos a infec¢des virais ocorrem em regioes do
mundo com sistemas de saide precarios ou mesmo ausentes — basta lembrar-se de algumas
doencas virais como a dengue, a diarreia por rotavirus e a hepatite B, para constatar que o impacto
delas na satide publica é consideravel.

Conhecer essas doencas e seus determinantes tornou-se etapa fundamental para alcancar
estratégias de controle. Para isso, é importante entender que ndo existe explicacdo simples.
Segundo Silva e Angerami (2008), as doencgas infecciosas, em especial as virais, sdo processos
complexos, em que muitos fatores interagem determinando sua disseminagdo; pois a cada dia

novas pesquisas trazem informacdes sobre a biologia dos virus - organismos que apesar de



possuirem uma estrutura molecular tdo simples conseguem desenvolver mecanismos tao
complexos para sobreviverem.

Nesse aspecto o estabelecimento pelas Nacdes Unidas da “Agenda 2030%” constituiu como
ferramenta de planejamento e direcionamento de esfor¢os dos Governos para um desenvolvimento
sustentavel na forma de compromissos globais; dentre os 17 ODS h4 um diretamente relacionado
a saude: ODS 3 — Saude e bem estar — assegurar uma vida saudivel e promover o bem-estar para
todos, em todas as idades. Considerando em particular a meta 3.3 da agenda - “até 2030, acabar
com as epidemias de AIDS, tuberculose, malaria e doencas tropicais negligenciadas, e combater a
hepatite, doencas transmitidas pela dgua, e outras doengas transmissiveis’.

Conforme afirma Guido, Andricopulo e Oliva (2010), as doengas tropicais negligenciadas
ndo apresentam atrativos econdmicos para o desenvolvimento de farmacos, quer seja, por sua
baixa prevaléncia, ou por atingir populacido em regido de baixo nivel de desenvolvimento. Sendo
assim, esses agravos em saude publica ndo apenas ocorrem com mais frequéncia em regioes
empobrecidas, mas por tratar-se de doencas que vem impactando em grande escala as populacdes
excluidas do desenvolvimento socioecondmico (populacdes negligenciadas), sdo, infelizmente,
também condi¢des promotoras de pobreza e de exclusao social.

No Brasil, as populagdes de maior risco de exposi¢ao as DTNs sdo aquelas vivendo em
areas empobrecidas do Nordeste e da regido Amazonica (Grafico 01). Nosso Pais, como signatario
dos ODS deve reforc¢ar sua responsabilidade e liderar esse processo, priorizando nessa perspectiva
acOes de vigilancia em sadde, sobretudo nas areas mais vulnerdveis onde apresentam elevada

incidéncia® na populacio (Figura 06).

2 Plano de acdo global que retine 17 objetivos de desenvolvimento sustentavel e 169 metas, criados para erradicar a
pobreza e promover vida digna a todos, dentro das condi¢des que o nosso planeta oferece e sem comprometer a
qualidade de vida das proximas geragdes (PNUD, 2015).

Incidéncia é um indicador epidemiolégico da velocidade de ocorréncia de uma doenga ou outro evento de satde
na populacdo e, consequentemente, ¢ um estimador do risco absoluto de vir a padecer da mesma (JESUS, 2018).
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Grifico 1 - Taxa de deteccao de casos de DTNs, segundo UF de residéncia
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Gréfico 2 - Distribuicdo espacial da sobreposicdo de DTNs (casos novos), segundo municipio de residéncia
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3.2 Bioinformatica na vigilancia em saiade

Vislumbra-se como necessario uma proposta de projeto como estratégia Institucional do
IEC para agenda 2030, que pretenda demonstrar a relevancia do fortalecimento de um espago
voltado para a integracdo multidisciplinar com a utilizacdo de ferramentas e metodologias de
Bioinformatica como o “Docking®”, objetivando incrementar dentro das acdes de vigilancia de
DTNs: a modelagem de insumos e processos desenvolvidos a partir do mapeamento de potenciais
farmacos que possam evidenciar maior eficiéncia, efetividade e novos estudos in vitro na SEVIR.
Logo, busca-se o fortalecimento da cultura de pesquisa e investigacdo biomédica, através da
colaboracdo, da troca de conhecimentos técnicos, do engajamento de pessoas e, sobretudo, a
melhoria continua do sistema de vigilancia epidemioldgica ndo somente no ambito da Secdo de
Virologia, mas também como uma alternativa Institucional de modelagem e experimentacdo para
viabilizar a replicagdo desses estudos de docking nas linhas de pesquisas das demais secoes

cientificas do IEC.

4 OBJETIVOS
4.1 Objetivo Geral

Propor no escopo da Bioinforméatica da SEVIR/IEC um programa de capacitaciao baseado
no modelo dos laboratorios de inovacdo em satde, com foco em estudos para triagem,
planejamento e o desenho racional de farmacos; com a utilizacdo da metodologia de ancoragem
molecular (Docking), voltada para a investigacdo e o reposicionamento de potenciais
medicamentos que possam auxiliar e viabilizar estudos para o desenvolvimento de novas terapias

para doengas tropicais negligenciadas.

4.2 Objetivos Especificos

* Inventariar competéncias e selecionar perfis (servidores, colaboradores e alunos) para
capacitacoes em trilhas de Bioinformética com foco em desafios e projetos de

“Docking" para vigilancia em satde.

Conceito chave da area de pesquisa que abrange os métodos computacionais que utilizam informacdes da estrutura
tridimensional de moléculas receptoras para descoberta, desenvolvimento ou reposicionamento de fiarmacos.
(VERLLI, 2014)
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*  Capacitar profissionais de saide na utilizacdo de recursos de bioinformatica para que
possam mapear e selecionar compostos e classes de medicamentos (antibidticos,
antivirais e fitoterapicos) com maior potencial de inibi¢io e que possam ser utilizados
como terapias nas DTNs.

e  Viabilizar, através da coleta de evidéncias dos estudos “in silico”, futuros estudos “in
vitro” e estudos clinicos como forma de fortalecer o uso racional, eficaz e seguro de

farmacos.

5 REFERENCIAL TEORICO

5.1 Laboratoérios de inovacio em satide

Os laboratoérios de inovacdo em sadde (LiS) surgem como uma area estratégica dentro das
Institui¢des de saide para AGENDA 2030, tendo seu foco de atuag@o na producdo de evidéncias
e praticas inovadoras desenvolvidas para o SUS, inicialmente abordando o tema Redes da atencdo
a saude e coordenadas pela aten¢ao primaria a saide (BRASIL, 2018a).

Segundo a OPAS/OMS todo “LiS” deve ser capaz de produzir evidéncias de praticas e
experiéncias inovadoras na satde através da gestdo e sistematizacdo do conhecimento. Logo, a
estratégia para fomentar a construcdo desses laboratorios parte de uma contribuicio da
OPAS/OMS Brasil em cooperagao técnica com o Ministério da Saidde, Conass, Conasems, CNS e
ANS - com foco em mapear, valorizar e replicar experi€ncias inovadoras desenvolvidas no SUS,
visando divulgar esses conhecimentos e criar um ecossistema de inovacido em saude para fomentar
a transformacdo do conhecimento fdcito em explicito, fornecendo assim ferramentas importantes
para a tomada de decisdo dos gestores e fortalecendo a educacdo permanente no SUS (BRASIL,

2018b).

5.2 Capacitacao descentralizada em saiide

Diante da necessidade de facilitar as capacitagdes como forma de fortalecer de forma
eficiente o desenvolvimento de pessoas e a colaboragao Inter Institucional, a descentraliza¢io para
capacitacoes em conformidade com o diagnostico de competéncias do Decreto. 9.991/2019 - onde
afirma em seu Art.3°, $3°, considera-se o diagnéstico de competéncias a identificagdo do conjunto
de conhecimentos, habilidades e condutas necessarios ao exercicio do cargo ou da fun¢do. Dessa

forma, o escopo do projeto “LiFe” traz uma perspectiva que também faz parte da agenda 2030,
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refere-se a educacdo: ODS 4 — Educagdo de qualidade — assegurar a educacao inclusiva e equitativa
e de qualidade, e promover oportunidades de aprendizagem ao longo da vida para todas e todos.

Considerando em particular a meta 4.c da agenda - “Até 2030, substancialmente aumentar
o contingente de professores qualificados, inclusive por meio da cooperagdo internacional para a
formacdo de professores, nos paises em desenvolvimento, especialmente os paises de menor
desenvolvimento relativo e pequenos Estados insulares” (PNUD, 2015).

A edicdo do Decreto 10.426 (2020) vem permitindo maior celeridade para a realiza¢do de
capacitacdes técnicas entre Universidades e Administragdo Publica, uma boa pratica que vem
fomentando através da execucdo descentralizada a construcio de um cenario forte para o
desenvolvimento de competéncias onde a capacitacdo de recursos humanos surge como maior
vetor para inovagdo, permitindo a cooperacdo e incentivando programas continuos de
aperfeicoamento’ e de educaciio permanente em satide e possibilitando uma maior qualidade na
entrega de servicos em saude.

No cenério atual, em face do volume gigantesco de dados produzidos sobre os genomas
presentes em sistemas bioldgicos em paralelo com o surgimento constante de novas tecnologias e
métodos inovadores em infimos intervalos de tempo, busca-se potencializar as capacidades de
transformacdo das praticas profissionais e também fortalece a educaciio permanente em satide®.

Segundo Jesus (2018), demanda-se cada vez mais a necessidade da capacitacio de recursos
humanos especializados na anélise integrada de sistemas biologicos complexos, assim como o
mapeamento continuo de competéncias necessarias para atuacdo em desafios nas areas de

vigilancia em sadde publica.

5.3 Bioinformatica estrutural na saude

Conforme exemplifica Verli (2014), atualmente a bioinformética é destaque em diversas
areas do conhecimento, na area biomédica o surgimento dos novos sequenciadores em larga escala
facilitaram e tornaram mais exatos (¢ monetariamente mais acessiveis ) os achados cientificos
presentes nos estudos estruturais do projeto genoma, possibilitando dessa forma o
desenvolvimento da medicina personalizada com terapias alternativas para o tratamento de

doencas; através do conhecimento das caracteristicas gendmicas de sistema bioldgicos complexos.

Dec. 9.991/2019, Art. 3°: Cada 6rgdo e entidade integrante do SIPEC elaborara anualmente o respectivo PDP, que
vigorard no exercicio seguinte, a partir do levantamento das necessidades de desenvolvimento relacionadas a
consecucio dos objetivos institucionais.

Politica Nacional de Educa¢@o Permanente em Satide (PNEPS) aprovada pela Resolugdo CNS n°335.
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Nesse sentido, conforme definem Gu e Bourne (2009), podemos entender a Bioinformética
de forma muito estrita como o desenvolvimento de banco de dados para armazenar e manipular
informacao gendmica com o emprego de ferramentas computacionais no estudo de problemas e
questdes bioldgicas.

O escopo da bioinformética proposto neste trabalho baseia-se no dogma central da biologia
pelo seguinte fluxo de informacdes genéticas: onde o DNA ¢€ transcrito formando o RNA, este
por sua vez é traduzido formando as proteinas (GU; BOURNE, 2009).

Sendo assim, conforme ensina Verli (2014), o Dna € a receita para a producao de proteinas;
pois considerando que as proteinas se apresentam estruturadas em dados com aspecto
tridimensional, em virtude disso seu estudo é chamado de bioinformatica estrutural, vertente da
bioinformética que aborda questdes bioldgicas de um ponto de vista tridimensional com utilizacao
de técnicas da quimica computacional e modelagem molecular.

Dessa forma, Verli (2014) afirma que as proteinas sdo os agentes funcionais dos
organismos vivos (até dos virus), logo toda expressdo funcional de um sistema biologico é
determinada pelo seu DNA, mas € realizada pela interagao das proteinas (GU; BOURNE, 2009).
Dessa forma, tdo importante quanto sequenciar e identificar as proteinas que fazem parte de um
determinado genoma, onde segundo Verli (2014) - o principal desafio estd no entendimento das
formas como elas interagem, pois esse conhecimento serd utilizado para guiar o planejamento
racional de novos compostos terapéuticos, como se um chaveiro construisse a chave (farmaco) a

partir da fechadura (proteina viral).

5.4 Docking e triagem de farmacos

Atualmente a quimica medicinal vem sendo protagonista no processo de P&D de farmacos,
sobretudo por seu carater multidisciplinar que abrange diversas especialidades tais como: quimica
organica, bioquimica, farmacologia, informética, biologia molecular, biotecnologia entre outras
(GUIDO et al., 2010).

A revolugdo biotecnoldgica ocasionada com o surgimento das ciéncias Omicas tem
fornecido informacgdes extremamente uteis na area de farmacoterapia. O sufixo “0mica” indica
uma série de novas disciplinas e procedimentos que visam a identificagdo funcional e/ou estrutural
de tecidos, células, expressdes génicas e caracteristicas metabdlicas (BALL; COMBES;
BHOGAL, 2012); possibilitando novos estudos e aplicagdes em farmacoterapias voltadas para
estimular ou inibir alteracdes fisioldgicas e/ou metabdlicas causadas por doengas ainda sem

tratamentos.
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Os grandes avancos da gendmica e da protedmica’, aliados a evolucdo das técnicas
computacionais, proporcionaram um aumento significativo no nimero de alvos moleculares com
estrutura 3D disponiveis no banco de dados de proteinas (PDB). Dessa forma, aumentou-se os
estudos sobre as interacdes entre moléculas como proteinas, ligantes e fons, pois estes sdo
fundamentais a todos os processos biomoleculares (GUIDO et al., 2010).

Conforme exemplifica Verli (2014), a simulacdo de uma pequena molécula quando se liga
a uma proteina, pode fornecer uma visdo sobre a energética que contribui para esses processos.
Sendo assim, o seu desenho molecular (figura 07) é o que vai determinar sua expressao génica

para estimular ou inibir uma determinada func¢ao celular.

Figura 6 - Proteinas - estruturas e fungdes

Catalizadora Estrutura
Gierirel logidad . Reguladora_ Responsaveis por estruturar as
oot o oo Ajudam a regular a atividade células e os tecidos Ex:Queratina

das reagbes que ocorrem
no organismo Ex: Pepsina

fisiologica Ex: Insulina

TN
RO

N

Defesa Transporte Receptora
Protege o organismo de ferimentos ou contra Responsaveis por realizar o transporte Realizam ligagdo com outras moléculas
invasdo de outras espécies Ex: Imunoglobulina de méleculas para dentro e provocando reagdes quimicas e
fora das células Ex: Hemoglobina modificando o comportamento celular

Ex: Receptor AT1

Fonte: VERLI, 2014

Conforme explica Balls (2012), quando comec¢amos a estudar grandezas cada vez menores
(6rgdos, tecidos, células, moléculas....) até alcancarmos o nivel atdmico, possuimos uma
quantidade de informacdes muito grande onde, felizmente o avango computacional que temos hoje
permite a utilizacdo de calculos complexos para o entendimento dessa infinidade de dados

moleculares (BALLS et al., 2012).

7 Area de estudo responsavel pela anélise de proteomas, isto €, a cole¢@o de todas as proteinas expressadas por um
genoma em todas as isoformas, polimorfismos e modificagdes pos-traducionais (VERLI, 2014).
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Diante do “Big Data Gendomico” ja produzido e armazenado desde o inicio do projeto
genoma, surge a inovadora metodologia de “Docking” como um potencial a ser explorado para
extracdo de dados, producdo e disseminacdo de conhecimento como forma de auxiliar na tomada
de decisdes para o enfrentamento de agentes patoldgicos que ameagam a saude publica (VERLI,
2014).

Segundo Guido (2010), o Docking é uma das estratégias inovadoras para o planejamento
de farmacos, pois utiliza o conhecimento da fisiopatologia das doengas em paralelo com as
ferramentas de bioinformaética, onde através de simula¢des de uma pequena molécula(farmaco) no
sitio de ligacdo de uma macromolécula (proteina viral) pode-se identificar espacos quimicos-
bioldgicos privilegiados que permitirdo a selecdo de compostos para testes bioquimicos e/ou
biologicos (GUIDO et al., 2010).

Considerando as reflexdes de Verli (2014), os estudos cientificos voltados para o
entendimento das moléculas bioativas e os eventos desencadeados por elas possibilitam a
identificacdo de modos de interacdo e posteriormente a selecio de compostos com maior potencial
de inibi¢do; contribuindo para melhoria de um cendrio onde as opg¢des terapéuticas sao
insuficientes e apresentam uma série de problemas, tais como baixa eficacia, elevada toxicidade e
a emergeéncia de cepas resistentes.

Segundo Guido (2010), este cenario ainda é agravado pela falta de investimento em
inovacdo para programas de P&D de farmacos na 4rea de doengas emergentes e negligenciadas.
Dessa forma, percebemos que € essencial a concentracao de esfor¢cos globais (governo - academia
- inddstria) para incentivar projetos com foco na capacitacdo de recursos humanos para a estimular

a descoberta de novas alternativas terap€uticas para o controle e tratamento dessas doengas.

6 METODOLOGIA ESTRUTURACAO DAS ATIVIDADES

O projeto “LiFe” possui em seu escopo a percepcao quanto a importancia de estruturar em
etapas as dimensdes de um Laboratdrio de inovacdo em satude, mas no escopo dessa pesquisa ira
considerar a criagdo de trilhas de aprendizagem e a infraestrutura necesséria para a capacitacao de
seus integrantes e para agregar servidores, colaboradores e alunos que desejam compor o grupo de
trabalho com projetos voltados para desafios em Bioinformatica e vigilancia em satde dentro da

SEVIR (figura 08).
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Figura 7 - Proposta de posicionamento organizacional do LiFe
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Fonte: SEVIR/IEC/ SVS/MS (Adaptacio)

Sendo assim, para formatacdo do curso e discussdo das principais ferramentas na
constru¢do das trilhas de aprendizagem o projeto busca estabelecer parceria em ambito publico
através da execucgdo descentralizada por meio da celebracdo de um TED e com a Universidade
Federal de Minas Gerais por meio do Departamento de Ciéncias da Computa¢do - DCC/UFMG.
(Ressaltamos que trata-se de uma entrega prevista e aprovada no PDP 2021 do Ministério da
Saude, mas que depende de prazos e variantes relacionados ao processo de formalizacdo da
parceria entre IEC e UFMG.

Considerando-se o potencial técnico-cientifico do IEC no que diz respeito a difusdao de
conhecimentos relacionados principalmente as tecnologias para pesquisa e vigilancia em satde,
essa proposta tem como foco a realizacdo na secdo de virologia de um curso especifico de
“Docking molecular: teoria e pratica” para servidores, colaboradores e alunos. A ideia inicial do
curso configura-se na apresentacdo de conteudos e realizacdo de aulas tedrico-praticas referentes

a esse ramo da bioinformética e no final do curso pretende-se verificar através de questionarios de
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avaliacdo, o nivel de aceitacdo e aprendizado no que diz respeito as ferramentas apresentadas no
curso.

A equipe executora da proposta serd constituida pela professora Raquel Minardi do
Departamento de Computacdo Cientifica da UFMG, doutora na area de ciéncias da computacio e
pelo professor Edivaldo Junior doutor na area de ciéncias biologicas da Sec¢do de Virologia. O
intuito ao compor tal equipe € aliar membros ligados a biologia e a informatica, visando a permuta
de conhecimentos na obtencao do sucesso do projeto.

Além disso, para o desenvolvimento das aulas tedrico-praticas serd preparado um
laboratério com a infraestrutura necesséria para 08 computadores de alto desempenho na secdo de
virologia. O cronograma de aulas para o curso busca atender sem prejuizo as atividades a todos os
laboratdrios da secao de virologia com durag@o de 02 semanas totalizando uma carga horaria de
40 horas de aula.

A divisdo dos conteidos ministrados no curso busca privilegiar a homogeneidade dos
assuntos a serem tratados abordando-os de forma igualitiria a cada temética apresentada,
garantindo que haja uma fluéncia na apresentacao das aulas, abordando o tema da forma clara,
concisa e objetiva. Desse modo, busca-se privilegiar os pontos anteriormente descritos, optando-

se por dividir a tematica do curso com a seguinte estrutura (tabela 01):

Quadro 1 - Contetudo programético curso Docking

TEMA ASSUNTOS H/A
Palestra da Professora | Formacdo de recursos humanos em Bioinformatica e a importancia do 02
Raquel Minardi - UFMG | Docking
Introdugdo ao Docking | Defini¢do de docking, como surgiu, areas de atuacdo e perspectivas de 02
Molecular desenvolvimento.
Estrutura de proteinas Fundamentos de estruturas de proteinas, estruturas primarias, secundarias, 05

tercidrias, residuos e suas propriedades, tipos de interacdes quimicas,
métodos de resolugdo de estruturas e suas limita¢des, visualizacdo de
moléculas usando o software pyMOL.

Base de dados Formato de dados do Protein Data Bank (PDB) e métodos de busca aos 05
dados, tipos de arquivos moleculares e bases de dados de moléculas
(PubChem e ZINC) e bases de dados de peptideos (Propedia).

Palestra Dr. Edivaldo Inovacdo em satde - Vigilancia gendmica e Farmacovigilancia 02
Costa - IEC
Algoritmos de docking | Heuristicas de docking de moléculas (algoritmos genéticos) e peptideos. 05
Ferramentas e praticas | Teoria sobre os algoritmos e parametros das ferramentas. Priticas com as
ferramentas DockThor, Autodock, HPEPDOCK, HADDOCK, Rosetta 05
FlexPepDock.
Avaliacdo e visualizacdo | Estratégias de avaliacdo de resultados de docking, calculo de func¢des de 06
de dados score e métodos de andlise de interagdes (Ligplot e nAPOLI).
Desafio final Realizacdo de “Hackathon” para apresentacio de resultados de um processo 08

de docking em algum agravo pertencente ao escopo de virus da SEVIR.

Fonte: SEVIR/IEC e DCC/UFMG
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Por conta da pandemia, serd integralmente desenvolvido em ambiente virtual de
aprendizagem disponibilizado pelo DCC/UFMG, onde sua concep¢do estd fundamentada na

formulacao de itinerarios formativos e competéncias profissionais.

6.1 Competéncias

Ao elaborarmos o projeto de um curso como este, torna-se necessaria a descri¢cdo de
competéncias profissionais para a gestdo do conhecimento no LiFe. Neste projeto entendemos
competéncias como as define Zarifian (2001), considerando o CHA - onde o conhecimento refere-
se a necessidade que o cargo tem de formacdo académica; a habilidade diz respeito a pratica e a
experiéncia; enquanto a atitude estd relacionada com as emocgdes e valores expressos pelo

comportamento do profissional.

6.1.1 Competéncia Geral

Define-se como competéncia geral para que ao final do curso, os alunos, como
profissionais de saude, sejam capazes de conhecer, identificar, intervir, selecionar e estudar a

aplicabilidade da metodologia em agravos na area de satide com foco em doencas negligenciadas.

6.1.2 Competéncias especificas

*  Conhecer e aplicar ferramentas para a redu¢do de custos e aumento da eficiéncia na
area da saude.

*  Conhecer ferramentas tecnoldgicas existentes, sua aplicabilidade e seus limites.

* Identificar, analisar, avaliar e produzir dados e indicadores de saude.

* Identificar necessidades tecnologicas e analisar a viabilidade nos diversos ambientes

colaborativos.

6.2 Publico alvo, niimero de vagas e selecao

No escopo inicial do projeto LiFe, o curso pretende iniciar seu 1° ciclo com 08 formagdes
para os servidores indicados por cada laboratério onde cada um desses estaria representando um

dos 08 agravos de saide pesquisados na SEVIR.
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Caso ndo se encontre servidores disponiveis para o ciclo, a critério da chefia da SAVIR e
da coordenacdo do LiFe podera ser disponibilizada a inscri¢ao para colaboradores e/ou alunos de
mestrado ou doutorado com projeto na area de agravos da SEVIR.

O processo de selecdo e as inscrigdes para os ciclos do LiFe serdo todos gerenciados pelo

setor de Bioinformaética e pela chefia da SEVIR.

6.3 Informacoes financeiras

O curso inicial para formagao do “LiFe” sera parte do TED celebrado com a Universidade
Federal de Minas Gerais; serd um curso integralmente oferecido gratuitamente para os servidores.

Nao havera pagamentos de taxas de matricula ou mensalidades no curso, pois 0 mesmo ja
esta coberto pelo TED.

O curso fara parte do TED com a UFMG onde possuira carga horéria de 40hs e conforme
plano de trabalho tem como objeto: a capacitacdo de 08 profissionais em bioinforméatica com a

utiliza¢do da metodologia de Docking, onde apresentard como meta:

Quadro 2 - Cotacdo referente ao valor da descentralizacdo da capacitacdo

UNIDADE
METAS DESCRICAO DE QTDE U;II?TLA%I;O ¥gl'f‘2§ PRAZO
MEDIDA
Capacitar profissionais em RS
Meta Bioinformatica na Profissionais 08 R$ 40.000.00 12 meses
unica metodologia de Docking 5.000,00 U

Fonte: DCC/UFMG

6.4 Infraestrutura

Para o curso e atividades do LiFe, necessita-se da adequacdo de uma nova estrutura fisica,
além da desenvolvida e existente atualmente na SEVIR.

Atualmente estd sendo utilizada uma nova sala de apoio onde serd a nova Bioinformética
da secdo que esta sendo equipada com novos computadores de alto desempenho (figura 09 e 10)
para a realizacdo de atividades e demais andlises caso os alunos necessitem.

Para a estrutura administrativa do LiFe sera utilizada a secretaria da SEVIR juntamente
com o auxilio da secretaria do DCC/UFMG que ficara com o controle das atividades do curso de

Docking realizado através da plataforma de ensino.
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Figura 9 - Nova Biolnfo/LiFe
|

| = A | Y —

| —

6.5 Equipe LiFe

O compromisso de cada membro da equipe é essencial ao sucesso do curso e para o
aprendizado dos futuros alunos, sendo assim, faz-se necessario o atendimento e a observagao de
todas as atribui¢des que lhes forem conferidas.

Para a formagao da equipe de trabalho do LiFe serao incluidos neste 1° ciclo integrantes do
corpo de servidores, colaboradores e alunos do IEC que apds convite ingressaram em janeiro no
projeto que fez parte do ilLabthon - 1* Maratona para criacdo de laboratorios de inovacdo

promovida pela Conexdo Inovagdo Publica RJ (Apéndice 01)
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Quadro 3 - Equipe LiFe

Nome Titulacao Vinculo Endereco CV Lattes:
1 | Iggo de Paulo Ferreira e Silva Especialista Servidor http://lattes.cnpq.br/8605578278259765
2 Edivaldo Costa Sousa Junior Doutor Servidor http://lattes.cnpq.br/3415740821018608
3 Igor Brasil Costa Doutor Servidor http://lattes.cnpg.br/2922103731662275
4 |  Kenny da Costa Pinheiro Doutor Bolsista http:/lattes.cnpq.br/7416002922169632
y inhei u FIOTEC p://lattes.cnpq. :
. . Bolsista
5 Alessandra Pereira Silva Mestre http://lattes.cnpg.br/9152255061355056
Doutorado

Fonte: Elaborado pelo autor.

7 CONCLUSAO

Evidencia-se como necessario o fortalecimento de atividades voltadas para a capacitagdo e
o aperfeicoamento de recursos humanos como forma de estimular a pesquisa e triagem de
potenciais moléculas que possam auxiliar no tratamento e profilaxia de doencas negligenciadas.

Ressalta-se que os estudos in silico com ao auxilio da Bioinformatica sdo essenciais para
futuros estudos in vitro e ensaios clinicos com pacientes, dai a importancia de criacdo de um grupo
de trabalho voltado para atividade de docking como forma de agregar maior valor na pesquisa e
vigilancia de doencas virais negligenciadas na secdo de virologia do IEC.

A melhoria da infraestrutura da BIOINFO com a cria¢do do LiFe permitird a criacido de
uma estratégia Institucional do IEC para AGENDA 2030, possibilitando, por meio da inovagao
tecnoldgica a criacdo de grupos de estudos na vigilancia em satide de doengas infecciosas.

A criacdo do Life possibilitard elevar os indices de Governanca da SEVIR com a
valorizagdo de recursos humanos em préticas de inovagado e gestdo aplicados na sadde, pois o foco
inicial do Laboratdrio sera trabalhar com doengas negligenciadas causadas por agentes virais como
gastroenterites e Arboviroses (zika, chikungunya e febre amarela).

Nesse cenario a bioinformatica serd utilizada como forma de elevar a prestacdo de servicos
para a comunidade, através da realizacdo de triagem de moléculas provenientes de produtos
naturais que sao abundantes na regido amazonica.

Um forte exemplo de uma promissora substancia para estudos no LiFe serd a Lactoferrina
(LF) em futuros trabalhos de “Docking”, pois no decorrer deste trabalho encontramos muitas

pesquisas com simulacdes de Docking sobre essa proteina e suas propriedades antivirais.
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O LiFe através de sua equipe também poderd prestar assessoria técnica ao Ministério da
saude e a Secretaria de Vigilancia em Sadde, auxiliando na tomada de decisdo quando ocorrerem
surtos epidemioldgicos de agentes virais emergentes.

A inclusao de um Hackathon ao final da grade de curso tem como objetivo fomentar a
pesquisa e a vigilancia em sadde no IEC mas também com outras Instituicdes de ensino em outras
linhas de pesquisa pois muitos alunos de mestrado e doutorado sdo professores também e orientam
alunos, ou seja, ¢ uma estratégia que esta no escopo do LiFe como gestao do conhecimento no
laboratorio.

Dessa forma, percebemos que o maior legado que um espago dedicado para a capacitagdo,
colaboracdo e experimentacdo que o projeto LiFe propde: estd em sua missdo de promover a
inteligéncia coletiva na busca por novas abordagens terapéuticas para doengas virais, utilizando
um modelo de Laboratério de Inovagdo em Sadde como estratégia Institucional do IEC para

AGENDA 2030.
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APENDICE

LiFe - Dimensoes e modelo logico-funcional (MiRo)

https://miro.com/welcomeonboard/OKj66PucneQVINyekS4N51teMmBxQbuuUPfIL6FODhmIZg
VLKEAJgHWOSKWWCcvES)
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