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Resumo

O 2Path é um banco de dados de vias metabdlicas de terpenoides. Ele possui um
sistema que recebe um arquivo FASTA de multiplas sequéncias de nucleotideos de enzimas
e verifica se elas estao armazenadas no banco. Caso alguma enzima esteja no banco, entao
ela esta presente no organismo em questao, representado pelo arquivo FASTA. O objetivo
deste trabalho é apresentar um projeto de interface para o banco 2Path, em que seja
possivel fazer upload de arquivos FASTA com enzimas, além de permitir a pesquisa por
enzimas e vias metabolicas. A interface proposta foi testada e aperfeicoada de acordo com
o Método de Avaliacao de Comunicabilidade, proposto na érea de Interacdo Humano-
Computador. Trés pessoas participaram da avaliacao da interface, o que permitiu a
observacao de diversas falhas de comunicabilidade. A partir dessa avaliacao, a interface
foi aperfeicoada de acordo com certos critérios de qualidade.

Palavras-chave: Bioinformatica, Redes Metabolicas, Grafo, Método de Analise de Com-
putabilidade, Interacao Humano-Computador

11



Abstract

The 2Path is a terpenoid metabolic pathway database. It has a system that receives
enzymes as an input, represented by a multi-FASTA file nucleotide sequences, and verifies
if they are stored in the database. If so, then are in the organism, represented by the
FASTA file. The goal of this project is to propose an interface to the 2Path database such
that users can upload a FASTA file and search for enzymes and metabolic pathways in the
database. The proposed interface will be tested and improved according to the Commu-
nicability Evaluation Method, proposed in the Human-Computer Interaction field. Three
people participated in the evaluation of the interface, which allowed the observation of
several failures of communicability. From this evaluation, the interface has been improved
according to certain quality criteria.

Keywords: Bioinformatics, Metabolic Networks, Graph, Communicability Evaluation
Method, Human-Computer Interaction
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Capitulo 1

Introducao

As enzimas sao proteinas que aceleram reacoes bioquimicas, que naturalmente levariam
muito mais tempo para serem realizadas no organismo [23|. Elas sao produzidas a partir
de certa sequéncia de nucleotideos, encontrada no DNA. O metabolismo é composto por
todas as suas vias metabodlicas, que por suas vez sao sequéncia de reacoes bioquimicas.
Nesse sentido, as enzimas sao os componentes chave no metabolismo dos organismos.

Atualmente, pesquisadores bidlogos podem sequenciar cadeias de DNA, RNA e pro-
teina [20] de varios organismos rapidamente. Esses dados, denominados dados 6micos,
geram uma quantidade de informagao extensa e complexa, em que apenas ferramentas de
Big Data podem ser usadas para andlise, visualizagao, busca, etc, para um tratamento
eficiente [8]. Existem grandes areas da Biologia Molecular voltadas para estudo desse
dados, tais como genoma (conjunto de genes), proteoma (conjunto de proteinas) e meta-
boloma (conjunto de metabélitos) [8]. Existe também um campo da Biologia Molecular
especifico para visualizacao de informacao, chamado interactoma, uma vez que os pes-
quisadores precisam de uma ferramenta para analisar os dados 6micos. Essa visualizagao
pode ser disponivel de maneira dindmica, permitindo que o pesquisador manipule os dados
de maneira interativa.

No campo de metabolismo celular, existem diversas ferramentas de visualizacao de
vias metabolicas, cada uma provendo sua propria perspectiva dos dados para o pesqui-
sador. Neste trabalho serao apresentados quatro bancos de dados de redes metabolicas:
Reactome, KEGG e MetaCyc e 2Path, bem como as ferramentas de visualizagao de dados
dos trés primeiros. Devido a complexidade dos dados, o objetivo dessas ferramentas é
apresentar um conteido de maneira confortavel ao usuario, de maneira que ele nao fique
sobrecarregado com a quantidade de informacao inerentemente extensa dos dados 6micos.

Em Computacao existe uma area voltada para o estudo de interagao entre usuérios
e sistemas computacionais, chamado Interagdo Humano-Computador (IHC). Existem di-
versas técnicas e métodos que especificam a maneira com que uma interface deve ser
estruturada para aumentar o nivel de qualidade de um sistema [7]. Além disso, existem
também varios métodos de avaliacao que verificam se um sistema ja pronto ou ainda em
produgao satisfaz os critérios de qualidade desejados (usabilidade, experiéncia de usuério,
acessibilidade e comunicabilidade) [7].

Neste trabalho, sera desenvolvida uma ferramenta de visualizagao de vias metabolicas,
a ser acoplada ao 2Path, seguindo os padroes de projeto de interface do campo de IHC.
Para verificar se o sistema satisfaz os critérios bésicos de qualidade, este projeto utiliza um



método chamado Método de Avaliagao de Comunicabilidade, que fornece uma sequéncia
de atividades a serem aplicadas para um grupo de pesquisadores biélogos e, ao final, coleta
dados relativos a reagao dos mesmos ao navegar no sistema.

1.1 Justificativa

Atualmente o 2Path nao possui uma interface para que os pesquisadores bidlogos facam
consulta no banco de dados. Nesse sentido, a inica maneira de interagir com o banco é
por meio de queries em CYPHER, linguagem especifica do banco de dados nao relacional
em grafos, Neodj, sobre o qual o 2Path foi modelado. A ferramenta desenvolvida neste
projeto deverd permitir que o usuério facilmente pesquise, visualize e interaja com os
dados dinamicamente.

1.2 Problema

Nao ha uma visualizagao de redes metaboélicas armazenadas no 2Path que facilite ao
pesquisador explorar os aspectos biolégicos do organismo estudado.

1.3 Objetivo

O objetivo principal do projeto é construir uma interface que acesse as vias metabo-
licas armazenadas no 2Path e gere uma visualizagao interativa dessas informacoes. Essa
interface devera ser avaliada de acordo com os critérios de qualidade especificados em
Interagao Humano-Computador.

Os objetivos especificos sao:

1. Propor uma interface adequada para o 2Path;

2. Propor avaliacao de usabilidade, experiéncia do usuério, acessibilidade e comunica-
bilidade da interface para a interface proposta;

3. Avaliar a interface desenvolvida com trés bidlogos;

4. Analisar a usabilidade e a comunicabilidade de modo a aprimorar a interface.

1.4 Descricao dos Capitulos

No Capitulo 2, serao apresentados os conceitos bésicos de Interagao Humano-Computador
e alguns métodos de avaliacao da qualidade de sistemas computacionais, com foco no Mé-
todo de Avaliagao de Comunicabilidade utilizado neste trabalho.

No Capitulo 3, serao descritos os conceitos basicos de Biologia Molecular, metabo-
lismo primario e, principalmente, metabolismo secundario. Serao descritas também as
ferramentas de visualizacdo de redes metabdlicas mais conhecidas, bem como a ferra-
menta implementada neste trabalho, o 2Path.

O Capitulo 4 descreve o método de elaboragao da interface auto-explicativa e consis-
tente do sistema desde sua concepcao, incluindo detalhes da sua implementagao.



Ja o Capitulo 5 apresenta os resultados da aplicacao do Método de Avaliacao de
Comunicabilidade definido no Capitulo 2 sobre o 2Path.
O Capitulo 6 conclui o projeto e oferece sugestoes para trabalhos futuros.



Capitulo 2

Avaliacao em Interacao
Humano-Computador

Atualmente a tecnologia esta presente mais do que nunca em grande parte das ativida-
des das pessoas, modernizando as casas, ruas, escolas, diferentes ambientes de trabalho,
integrando-se na vida pessoal de cada um, difundindo-se cada vez mais rapido. Essas
tecnologias sao, cada uma, um sistema computacional distinto, que interage a sua ma-
neira com os usuarios. Elas podem interferir direta e/ou indiretamente nos processos de
comunicagao e informagao dos individuos [12].

Para satisfazer certos critérios de qualidade, estes sistemas computacionais devem pos-
suir algumas caracteristicas que facilitem seu uso para usuarios especificos. Ainda, varios
métodos de avaliagao podem ser aplicados sobre eles, cada um com um foco diferente a
ser analisado [7]. Em Ciéncia da Computacao, a area de Interagdo Humano-Computador
(IHC) é responsavel por verificar a qualidade destes sistemas |7], mensurando certas pro-
priedades e avaliando o impacto dos mesmos na vida dos usuarios.

Na Secao 2.1, serao descritos os conceitos bésicos de ITHC, bem como os critérios de
qualidade avaliados nos sistemas computacionais. Na Secao 2.2, sera apresentado um mo-
delo de avaliacao de sistemas computacionais, chamado Avaliacao Através de Observacao.
Um método que utiliza este modelo, chamado Método de Avaliacao de Comunicabilidade,
seré descrito detalhadamente, pois serd utilizado neste projeto. Na Secao 2.3 serao des-
critos os modelos de diagramas e tabelas que devem ser elaborados em um projeto de
interface baseado na comunicabilidade.

2.1 Conceitos Basicos de THC

Esta secao apresenta os componentes basicos utilizados na matéria interdisciplinar
[HC, envolvidos na interagao entre usuarios e algum sistema computacional. A interagao
engloba todo o contato realizado pelo usuario com o objetivo de exercer uma tarefa através
do sistema. Segundo Kammersgaard [7], existem quatro perspectivas de intera¢ao usuério-
sistema:

1 Sistema: Usuario conhece linguagem especifica voltada para o sistema e seu obje-
tivo é a transmissao correta dos dados da maneira mais rapida possivel;



2 Parceiro de discurso: Usuario interage com o sistema através de uma inteligéncia
artificial que personifica um interlocutor especialista naquilo que usuério procura;

3 Midia: Usuarios interagem entre si por meio do sistema, que pode oferecer di-
versos recursos como jogos e portal de noticias, porém é focado na qualidade da
comunicacao entre pessoas;

4 Ferramenta: Usuario utiliza o sistema de maneira automética como instrumento
de proposito geral para realizar suas tarefas.

Em um sistema interativo, a interface é responsavel por manter o contato motor
(como a webcam e o teclado), perceptivo (como o monitor) e conceitual (interpretagao do
contato fisico) do usuario |7].

O conjunto dos elementos da interface que expoem seu funcionamento de maneira im-
plicita é chamado de affordance [7]. Esta palavra nao possui traduc¢ao para o portugués,
mas entende-se que significa “reconhecimento”; pois uma vez que o usuério ¢ levado a rea-
lizar os passos corretos para cumprir seus objetivos em uma interface, mesmo sem nunca
ter interagido com ela antes, considera-se que ele ja conhecia algumas caracteristicas que o
sistema oferece e obteve respostas ja esperadas. Nesse sentido, a affordance é geralmente
uma caracteristica muito desejavel nos sistemas. Na Figura 2.1 é possivel perceber trés
graus diferentes de affordance.

Nome:

Nome:\ \

Nome: ‘ type your name here ‘

Figura 2.1: Exemplos de tipos de caixa de texto que representam o mesmo campo (Nome)
porém com niveis de affordance diferentes, sendo que o ltimo apresenta melhor o objetivo
da caixa e, portanto, ela é reconhecida mais facilmente. Adaptado de [18].

Em THC, a qualidade de um certo sistema esta fortemente relacionada a sua interface e
interagao |7], pois para que os usuarios aproveitem o sistema por completo, eles deve estar
confortaveis com o ambiente. As caracteristicas da interagao e interface que quantificam
a qualidade de um sistema sao chamadas de critérios de qualidade, apresentados a seguir:

1 Usabilidade: Medida de complexidade no aprendizado do uso da interface para
atingir objetivos de maneira eficiente (no menor tempo possivel, utilizando o menor
namero de recursos do sistema) e eficaz (de modo que o usuario execute as tarefas
0 mais automatico possivel, sem apresentar duvidas a respeito da interface);

2 Experiéncia do usuario: Medida de satisfacao do usuario em relagao ao sistema;

3 Acessibilidade: Medida da flexibilidade do sistema, ou seja, da capacidade de
usuarios interagirem com o mesmo;



4 Comunicabilidade: Medida da capacidade de transmissao das intenc¢oes do pro-
jetista do sistema para o usuério por meio da interface.

Ao avaliar a qualidade de uso de um sistema, é necessario escolher um tipo de avaliagao
apropriado para o objeto estudado e para o critério de qualidade em foco, se existir.
A avaliacao através de inspecd@o, por exemplo, tenta conhecer as possiveis respostas do
usuario em certas situacgoes, no sistema ainda em producao. Essa avaliagao possui trés
métodos distintos, cada um com um objetivo diferente. O método pode ser heuristico
(focado em problemas de usabilidade durante um processo interativo), cognitivo (focado
em avaliar a facilidade de aprendizado de um sistema interativo) ou inspegao semidtica
(focado em avaliar a quantidade de informacao transmitida do projetista do sistema para
0 usuéario).

Outro tipo bastante utilizado é o de avaliacao por observacao, o qual sera utilizado
neste trabalho. Esse tipo de avalia¢do considera problemas reais que os usuarios (ou par-
ticipantes com o mesmo perfil dos usuarios) enfrentam ao utilizar o sistema. Existem trés
métodos de avaliagao baseados em avaliagao por observagao: teste de usabilidade (focado
em avaliar a usabilidade através de registros de performance e opinides dos usudrios),
método de avaliagao de comunicabilidade (focado em avaliar a quantidade de informagao
que chega ao usuario através do sistema) e prototipacdo em papel (focado em avaliar a
usabilidade através de simulagoes do sistema em papel).

2.2 Avaliacao Através de Observacao

Para manter os critérios bésicos de qualidade, é importante que exista algum tipo
de avaliagao do sistema antes de sua entrega ao(s) usuario(s). Na perspectiva de quem
desenvolve o sistema, a avaliagao deve verificar se o sistema recebe as entradas, processa
os dados e gera o resultado na saida corretamente. Por outro lado, na perspectiva do
usuario, a avaliacao deve verificar como o comportamento da interface afeta a experiéncia
de uso do sistema [7], recaindo nos quatro critérios de qualidade descritos na Segao 2.1.

A etapa de avaliagao pode ocorrer durante (avaliagao formativa) ou apos (avaliagao
somativa) o processo de desenvolvimento do sistema. Na primeira opcao, o foco é a
identificacao de possiveis problemas, com a vantagem do baixo custo de correcao. Na
segunda opc¢ao, o foco é a verificacao dos niveis de qualidade do protétipo de escopo
definido [7].

Os topicos mais avaliados em ITHC sao os problemas na interacao e na interface do
sistema, que sao classificados de acordo com a frequéncia com que ocorrem, com sua
gravidade ou com os quatro critérios de qualidade. Um exemplo de questionario associado
a esse topico de avaliagao encontra-se na parte de consolidagao dos resultados, como sera
descrito a seguir nessa secao.

A fundamentacao dos métodos de avaliagao é dada pela teoria da Engenharia Semio-
tica, focada em dois tipos de comunicagoes: usuério-sistema e projetista-usuario através
do sistema. Esse ultimo tipo de comunicagao recebe o nome de metacomunicagao, uma
vez que é feita indiretamente através da interface criada pelo projetista para o usuario.
Segundo essa teoria, toda aplicacao computacional é um artefato de metacomunicacao
por onde o projetista, como interlocutor, comunica-se com o usuario.



A metamensagem ¢ a mensagem transmitida via metacomunicacao. Em THC, a
metamensagem possui um padrao fixo e generalizado, que pode ser utilizado para facilitar
o entendimento dos problemas do usuario, o que pode ser feito para soluciona-los e como
fazé-lo. O texto a seguir representa esta mensagem e os campos entre os simbolos “<” e
“>" representam um espago a ser ocupado de acordo com o sistema desenvolvido:

Este é o meu entendimento, como <projetista do sistema>, de quem vocé, <usudrio
especifico / grupo de usudrios>, é, do que aprendi que vocé quer ou precisa <fazer /
executar / visualizar / se comunicar>, de que maneiras <prefere / é mais natural >
fazer, e <por qué / por qué ndao outras>. O <nome do sistema>, portanto, ¢ o
sistema que projetei para vocé, e <esta navegag¢do especifica> é a forma como vocé
pode ou deve utiliza-lo para alcancar uma gama de objetivos que se encaixam nesta
visao.

O projetista de um sistema cria signos para se comunicar com o usuario através da
interface. Estes signos podem ser estéticos (como rotulos, imagens, botoes, cores), dina-
micos (como agoes, transigoes de tela, notificagoes) ou metaliguisticos (informagoes refe-
rentes a outros signos). A Engenharia Semidtica também estuda o processo de significagao
dos signos, denominado semiose. A semiose abrange tudo o que é percebido pelos seres
humanos e produz sensagao, na mente dos intérpretes. Esse é um processo que transforma
os fendmenos perceptiveis através dos sentidos em experiéncias dos individuos [13].

Em THC, a semiose é utilizada para compreender as ac¢oes tomadas, bem como as
reacoes de resposta, pelos usuérios que interagem com sistemas cobertos de signos. As-
sim, é possivel elaborar um perfil semiotico do sistema para retratar os problemas de
comunicabilidade, e, para isso, a metamensagem pode ser utilizada como base.

Existem dois métodos de avaliagao baseados em Engenharia Semidtica. Quando o
objetivo ¢ avaliar a quantidade de emissao de metacomunicacao, utiliza-se o Método de
Inspegao Semiotica |7]. Este método tem como objetivo antever possiveis problemas cau-
sados por decisoes do projetista, logo nao envolve obstaculos reais dos usuarios. Quando
o objetivo é avaliar a quantidade de recep¢ao de metacomunicagao, utiliza-se o Método de
Avalia¢ao de Comunicabilidade [7]. Este método visa compreender as dificuldades enfren-
tadas pelos usuarios enquanto navegam de fato pelo sistema. Neste trabalho, a avaliacao
da interface do 2Path sera realizada apos sua implementagao, portanto sera utilizado o
Método de Avaliagao de Comunicabilidade.

2.2.1 Meétodo de Avaliacao de Comunicabilidade

O Método de Avaliagao de Comunicabilidade (MAC) é um método qualitativo de ava-
liacao somativa, cujo objeto sao os problemas na interacao e interface do sistema, com
foco na percepcao do usuério. Ele consiste em uma anélise de gravagoes em video de
pessoas utilizando o sistema com base em 13 etiquetas (expressoes linguisticas que carac-
terizam ruptura na comunicagao) e é composto por cinco etapas |7|: preparagao, coleta
de dados, interpretacao, consolidacao dos resultados e relato dos resultados. As pessoas
filmadas nao sao necessariamente os usuarios do sistema, elas podem ser representantes
de usuérios que possuem o mesmo perfil daqueles para qual o sistema é direcionado.



2.2.1.1 Preparacao

Nesta etapa, o avaliador é responsavel por definir o perfil dos usuarios, selecionar os
representantes dos mesmos e elaborar o ambiente e tarefa realizada por eles. O material
da gravagao é preparado e verificado fazendo-se um teste piloto. Um termo de consen-
timento da avaliacao deve ser redigido para assinarem o avaliador e cada representante.
Devem ser elaborados dois questionarios: um pré-teste, para coletar informacoes de cada
representante tais como conhecimento sobre o dominio do sistema e um poés-teste, para
coletar informacoes referentes a opiniao dos participantes sobre suas experiéncias com o
sistema.

2.2.1.2 Coleta de Dados

Aqui o avaliador deve receber os representantes de usuarios, explicar o procedimento
da tarefa realizada, entregar uma via do termo de consentimento para cada representante
assinar, ja com a assinatura do avaliador. Os questionarios pré-teste sao entregues e cabe
ao avaliador decidir se é necessério ler em voz alta as perguntas, caso alguma possa conter
mais de uma interpretacao. Nao é especificado tempo minimo nem maximo para esta
tarefa. Ao final do questionario, o avaliador posiciona os equipamentos de gravagao perto
de cada participante, de maneira que a imagem gravada seja a tela, o mouse/mousepad,
o teclado e as maos dos mesmos, e o som captado seja apenas a voz dos mesmos.

Uma técnica muito conhecida de coleta de dados na gravagao é chamada think aloud,
onde os participantes devem relatar em voz alta tudo aquilo que estao pensando em
relacao ao sistema, como execucao, planejamento de execucao, reagao as respostas da
interface, etc. O resultado final facilita bastante a anélise do avaliador, porém o ato de
falar enquanto desempenha a tarefa pode descentralizar o pensamento dos participantes.
Uma vez que estes sintam-se seguros em realizar as tarefas ao mesmo tempo em que se
expressam verbalmente, os avaliadores terao muito mais dados (etiquetas) para interpretar
na fase seguinte.

Terminada a gravacao, ocorre uma entrevista para coletar a opiniao de todos os par-
ticipantes em relagao ao sistema, bem como tirar dividas sobre seus desempenhos.

2.2.1.3 Interpretacao

Nesta etapa, o avaliador assiste todos os videos contabilizando certas expressoes lin-
guisticas chamadas de etiquetas, apresentadas na Tabela 2.1. Deve-se levar em conside-
racao os perfis dos usuarios tracados pelo questionario pré-teste, bem como as entrevistas
poOs-teste, uma vez que as experiéncias passadas de cada um pode afetar seu comporta-
mento no sistema.

As expressoes linguisticas possuem, na maioria, conotagao ruim com respeito ao sis-
tema, tais como indagagao sobre seu comportamento e aversao as respostas. Observando
os videos, o avaliador pode perceber as barreiras de comunicabilidade e gargalos do sis-
tema do ponto de vista do usuério, chamados de falha de comunicabilidade. Quando
o nimero de participantes é muito baixo, o avaliador pode fazer a interpretacao ao mesmo
tempo em que coleta dados, sem precisar de gravacao.



Tabela 2.1: Descricao das etiquetas, de acordo com a falha de comunicacao que represen-

tam |7].

Falhas de comunicagao completas: efeito obtido é inconsistente com
a intencao comunicativa do usuario

aspecto semiotico caracteristica especifica etiqueta
O usuario termina uma | porque, mesmo percebendo que nao obteve o

semiose malsucedida, resultado esperado, nao possui mais recursos, Desisto
mas nao inicia outra capacidade ou vontade de continuar tentando

para obter o resultado porque nao percebe que nao obteve o Para mim
esperado resultado esperado esta bom...

Falhas de comunicagao parciais: o efeito obtido é somente parte do
efeito pretendido de acordo com a intengao do usuéario

aspecto semiético caracteristica especifica etiqueta
O usuéario abandona porque, embora entenda a solucao de THC Nio
uma semiose antes de proposta, prefere seguir por outro caminho no b . q
obter o resultado espe- | momento obtigado
rado, e inicia outra Vai de
com 0 mesmo propoésito | porque nao entende a solucao de IHC proposta outro
jeito

Falhas de comunicagao temporarias: o efeito parcial do processo de
interpretacao (semiose) e de comunicagao (interacao) do usuério é
inconsistente e incoerente com sua intencao de comunicacgao

aspecto semioético caracteristica especifica etiqueta
L. orque nao encontra uma expressao N
O usuario interrompe porque . *P .. Cadeé?
. apropriada para sua inteng¢ao de comunicagao
temporariamente sua — ~ v
. porque nao percebe ou nao entende a Ué, o que
semiose - . _ o
expressao do sistema (preposto do projetista) houve?
porque nao consegue formular sua proxima B o
. - . agora/?
intencao de comunicacao &
O usudrio percebe que porque percebeu que havia “falado” algo no Onde
.. contexto errado estou?
seu ato comunicativo — 5 i
U . porque percebeu que havia “falado” algo errado Epal
nao foi bem-sucedido — .
porque nao obteve o resultado esperado depois
de conversar com o sistema (preposto do Assim nao
projetista) por algum tempo, alternando varios | da.
turnos de fala com ele
L ) C e O que é
O usuério procura com- | através da metacomunicagao implicita sto?
preender o ato comuni- - — — —
. . através da metacomunicacao explicita Socorro!
cativo do sistema Por aue
(preposto do projetista) | testando varias hipoteses sobre o significado do 5o 4
. . n
que o sistema comunicou .
funciona?




Apobs a analise dos dados, o avaliador deve redefinir um protoétipo da préxima versao
do sistema ja com a solucao para os problemas mais simples e listar todos os obstaculos
na interface que podem ser corrigidos.

2.2.1.4 Consolidagao dos Resultados

Este é o momento em que o avaliador busca diferenciar as caracteristicas do grupo das
caracteristicas individuais, observando a recorréncia das etiquetas em certos pontos da
navegacao no sistema. Pode-se atribuir significado as etiquetas de acordo com frequéncia
de uso em um certo contexto, com sequéncia de uso e com o nivel de problemas, por
exemplo. Além disso, como o foco desta avaliacao é verificar os problemas relacionados a
interacao e interface, nesta etapa devem ser respondidas as seguintes questoes:

e O usuério consegue operar o sistema?

Ele atinge seu objetivo? Com quanta eficiéncia? Em quanto tempo? Apods cometer
quantos erros?

Que parte da interface e da interagao o deixa insatisfeito?

Que parte da interface o desmotiva a explorar novas funcionalidades?

Ele entende o que significa e para que serve cada elemento da interface?

Ele vai entender o que deve fazer em seguida?

Que problemas de IHC dificultam ou impedem o usuério de alcancar seus objetivos?

Onde esses problemas se manifestam? Com que frequéncia tendem a ocorrer? Qual
é a gravidade desses problemas?

Quais barreiras o usuario encontra para atingir seus objetivos?

Ele tem acesso a todas as informagoes oferecidas pelo sistema?

Respondidas as perguntas, o avaliador pode criar entao um perfil semidtico para o
sistema com base na metamensagem a seguir:

“Este ¢ o meu entendimento, como projetista, de quem vocé, usuario, é (1), do
ue aprendi que vocé i z , de i Z
d uer ou precisa fazer (2), de que maneiras prefere fazer

2

(3), e por qué (4). Este, portanto, é o sistema que projetei para vocé, e esta é
a forma como vocé pode ou deve utiliza-lo (5) para alcangar uma gama de
objetivos que se encaixam nesta visdo.” |7, pag. 78|

Cada item numerado na meta mensagem deve fornecer as seguintes informacgoes bus-
cadas:

Qual é o perfil dos usuarios?

Quais sao seus desejos e 0 que a metacomunicagao realiza para satisfazé-los?

3) Quais as maneiras de realizar seus desejos e de que maneira eles preferem fazer?
) O que os leva a ter esta preferéncia?

Quao bem o contetido da metacomunicacao é transmitidos aos usuarios?
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2.2.1.5 Relato dos Resultados

Ao final, o avaliador deveré possuir material suficiente para apresentar aos stakeholders
responsaveis pelo desenvolvimento do sistema os seguintes resultados:

Os objetos da avaliacao, tais como interface do sistema e perfil dos usuarios;
e Breve descricao do Método de Avaliacao de Comunicabilidade;

e Quantidade e perfil dos avaliadores, bem como dos usuérios ou dos participantes
que o0s representam;

e Descrigao detalhada de todas as tarefas executadas pelos participantes;

e Resultado das etiquetagens, em geral contabilizando as etiquetas por usuario e ta-
refa;

e Lista de problemas de comunicabilidade encontrados;
e Sugestoes de melhoria para cada falha de comunicagao;

e Perfil semidtico do sistema, de acordo com a metamensagem padrao.

2.3 Projeto de Interface Centrado na Comunicacgao

Para construir um sistema com foco na comunicabilidade, o projetista deve elaborar
um modelo conceitual de elementos do sistema computacional sendo desenvolvido. Esse
modelo deve descrever detalhadamente como sera realizada a interagao usuario-sistema,
os objetivos dos usuérios e todas as possiveis tarefas que um usuério pode realizar. Além
disso, para certos elementos da interface facilmente mal interpretados pelo usuéario no
sistema, o projetista deve definir os métodos de recuperagao e/ou prevengao de rupturas
comunicativas |7]. Esses e outros conceitos serao explicados com detalhes a seguir.

O objetivo desta se¢ao é apresentar a tabela de interagoes usuério-sistema, o mapa de
objetivos de usuario, o diagrama de tarefas do sistema e a tabela de prevencao e recu-
peracao de rupturas comunicativas. Esses quatro modelos serao utilizadas neste trabalho
para o desenvolvimento da interface do sistema 2Path.

De maneira geral, a tabela de interagoes tem o objetivo de representar a interacao
entre usuério e sistema de uma maneira facil de entender, para que fiquem claros o que o
sistema espera do usuario e vice-e-versa. O mapa de objetivos apresenta a lista de todos
os motivos pelos quais o usuario estd utilizando o sistema, indicando também os tipos
diferentes de objetivos e usuarios. O diagrama de tarefas apresenta a navegacao completa
no sistema para atingir todos os objetivos, elaborados previamente. Por fim, a tabela
de prevengao e recuperacao de rupturas aponta o tratamento realizado ap6s um erro ja
cometido ou prestes a ser cometido pelo usuéario.

2.3.1 Tabela de Interacoes

Na Engenharia Semi6tica, cabe ao projetista elaborar a metacomunicagao do sistema,
minimizando ao méximo qualquer tipo de falha de comunicacao que pode levar a possiveis
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rupturas comunicativas. Para simplificar essa tarefa, pode-se representar todas as intera-
¢Oes entre usudrio e sistema em forma de conversagao |7]. Nesse sentido, o projetista pode
criar uma tabela nos padroes da Tabela 2.2, onde o usuario parece estar se comunicando
com o projetista através de suas acoes e as respostas obtidas.

Cada conversa possui um topico geral, como “Realizar compra” ou “Cadastrar mem-
bro”. Essas agoes nao serao executadas de fato no sistema, mas possuem o propoésito de
engajar o projetista a iniciar uma conversa mais especifica. Os subtdpicos que se esten-
dem a partir de um toépico geral sao chamados didlogos. Esses tltimos representam agoes
reais que podem precisar de alguma entrada do usuario (através de um formulério, por
exemplo) e produzem respostas para dadas agdes (mensagens de sucesso ou fracasso, por
exemplo).

Tabela 2.2: Modelo geral de representacao da interacao entre usuério (U) e projetista (P).
Os signos representam o foco de cada conversa.

Toépico Falas e Signos

>Subtopico (dialogo) U: Usuario e P: Projetista

U: Fala de usuario que precisa realizar
um objetivo generalizado.

U: Detalhes da requisi¢ao

P: Resposta do sistema para o usuério.

Acao com objetivo generalizado

> Acao com objetivo especifico

2.3.2 Mapa de Objetivos

Um dos primeiros passos para construir um projeto de interacao é a definicao dos
objetivos dos usuérios. Os objetivos podem ser finais ou instrumentais [7]. Os objetivos
finais sao o motivo pelo qual o usuario esta utilizando o sistema. Em um site de venda de
roupas, por exemplo, o objetivo final pode ser “Comprar camiseta”. Os objetivos instru-
mentais nao sao naturalmente percebidos pelos usuérios. Eles servem para simplificar o
objetivo final, realizando-o passo a passo. No mesmo exemplo, um objetivo instrumental
pode ser “Adicionar camiseta no carrinho de compras”.

Existem dois tipos de objetivos instrumentais: direto e indireto [7]. Os objetivos
instrumentais diretos facilitam a realizacao do objetivo final de maneira imediata. No
exemplo acima, a agdo “Adicionar camiseta no carrinho de compras” é um objetivo ins-
trumental direto. Ja o indireto prepara atividades planejadas para o futuro. A acao
“Adicionar cartao de crédito” pode ser considerada um objetivo instrumental indireto,
pois nao envolve diretamente a aquisicao da camiseta, porém sera uma informacao neces-
saria para a finalizagao da compra.

A escolha dos objetivos ja envolve tomar decisoes de intera¢do usuério-sistema |7].
Nesse sentido, ao criar o mapa de objetivos, representado de maneira generalizada na
Figura 2.2, o projetista ja consegue imaginar qual devera ser o foco da implementagao
do sistema para melhor atender as necessidades dos usuérios. Esses usuérios podem
nao possuir o mesmo perfil, e consequentemente, apresentar papéis diferentes. Assim,
também cabe ao projetista definir as permissoes de acesso de certos elementos em uma
mesma paginas, de acordo com o perfil dos usuérios e seus objetivos.

12



Legenda

@)el ‘ objetivo final j

@)el ‘ objetivo instrumer@

papel possivel papel
(conforme configuracao)

— p instrumenta diretamente

----- ¥ instrumenta indiretamente

Papéis
U:Tipo de usuario

Figura 2.2: Representacao generalizada do mapa de objetivos.

2.3.3 Modelagem de Tarefas

Conhecendo os objetivos dos usuéarios, o projetista pode formular uma sequéncia de
tarefas a serem realizadas no sistema para cada um. Independente da plataforma, o
diagrama de modelagem de tarefas descrito a seguir deverd permitir que o projetista
tenha uma visualizagao hierarquizada de todas as tarefas que podem ser realizadas dado
um objetivo de usuario.

Diferente do mapa de objetivos, a modelagem de tarefas nao é focada na definicao
das permissoes de usuérios nem nos tipos de objetivos (finais ou instrumentais). Ela tem
a finalidade de apresentar em formato de arvore as navegagoes que um usuério genérico
pode realizar no sistema a partir de um objetivo [7]. Em um sistema de grande porte,
podem existir diversos diagramas de tarefas, um para cada objetivo de usuario.

Ao elaborar esse modelo, o projetista deve fazer uma distingao entre tarefa, objetivo
e operador. Objetivos sao representados de maneira geral, em formato retangular, e nao
sdo executaveis de verdade no sistema. A raiz (elemento inicial) do diagrama de tarefas
é um objetivo. As tarefas compoem um objetivo, e elas também sao representadas por
retangulos. As tarefas sdo os nos (elementos) internos do diagrama. Quando uma agao
interage de fato com a interface, ou seja, quando a acao deixa de ser abstrata, ela é dita
operador. Operadores sao as folhas (elementos finais) do diagrama de tarefas.

A Figura 2.3 apresenta os tipos de estruturas que compoem o diagrama. Elas sao:

(a) Estruturas sequenciais representam tarefas que devem ser executadas em ordem
seguindo a numeragao no canto superior esquerdo do retangulo;

(b) Estruturas independentes de ordem sdo auto-explicativas. Geralmente o projetista
sugere a ordem que considera a mais otimizada para se atingir o objetivo, indicada na
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numeracao seguida de um ponto de interrogacao. Porém o usuério possui autonomia
para decidir qual a ordem o deixa mais confortavel;

(c) Estruturas alternativas oferecem mais de um caminho, ou navegagao, que o usuério
pode seguir. Ele, portanto, deve escolher apenas uma opcao dentre as oferecidas na
subarvore. Cada n6 da subarvore é representado com letras maitsculas no canto
superior esquerdo dos retangulos e um circulo em branco no canto superior direito;

(d) Estruturas iterativas podem ser realizadas mais de uma vez e os retangulos pos-
suem um asterisco no canto superior direito. Para definir quantidade minima (m) e
méxima (n) de execugao, pode-se alinhar a direita a expressao [m...n;

(e) Estrutura ubiqua é utilizada quando existe uma tarefa que pode ser realizada a qual-
quer momento e em qualquer ordem. Ela é representada com um circulo preenchido
no canto superior direito;

(f) Estruturas opcionais, cuja borda ¢ tracejada, representam tarefas opcionais.

==

O O

(@) (b) (c)

(d) (e) ®

Figura 2.3: Estruturas de tarefas (a) sequencial, (b) independente de ordem, (c) alterna-
tiva, (d) iterativa, (e) ubiqua e (f) opcional.

2.3.4 Tratamento de Rupturas na Comunicacao

Na Engenharia Semiética, as rupturas na comunicagao devem ser fortemente evitadas.
Rupturas sao consequéncias de falhas na comunicacao e ocorrem durante a interacao. Elas
podem ser, por exemplo, cliques indevidos, acoes executadas erroneamente ou erros de
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interpretacao. O projetista deve identificar os elementos que podem causar rupturas na
comunicagao e implementar ou uma prevenc¢ao, ou uma recuperacao da mesma. Existem
cinco categorias de prevengao e recuperagao de rupturas [7|, conforme descrito abaixo.

Mais de uma categoria pode ser utilizada para prevenir e/ou recuperar uma tarefa,
interacao ou signo. O Projetista deve criar uma tabela com a lista dos principais signos
da interface, cada um com zero ou mais métodos de prevencao e zero ou mais métodos de
recuperagao.

e Prevencao passiva: O sistema tenta evitar que o usuario execute uma acao de
maneira errada, porém sem impedi-lo de fazé-lo. Para isso, ele pode apresentar
textos explicativos sobre o elemento especifico (um campo em um formulério, por
exemplo). Ainda, ele pode utilizar imagens e simbolos para guiar o usudrio na
execucao de todas as agoes de maneira correta;

e Prevencao ativa: O sistema deve interferir diretamente na interface do usuério,
impedindo-o de executar certas a¢oes que podem nao ser seguras. Computacional-
mente isso significa desabilitar botoes, campos de entrada, links, restringir entrada
de dados apresentando uma lista fechada de opgoes em vez de espago em branco
para preenchimento livre, entre outros;

e Prevencao apoiada: Nesse caso, o projetista identificou que um certo ponto da
interface pode muito facilmente causar uma ruptura, portanto o sistema desenvol-
vido deve descrever com detalhes as consequéncias da interagao com o conjunto de
elementos naquele ponto em questao. Normalmente o projetista cria uma janela
pop-up para chamar a atencao do usudrio e solicitar a confirmacao de sua decisao.
Por exemplo, o usuério pode tentar sobrescrever um arquivo ja existente, pensando
que esta criando um novo. O sistema, entao, deverd informa-lo das consequéncias
de sua agao;

e Recuperacao apoiada: Caso uma ruptura ja tenha acontecido, e o usuério tenha
a chance de voltar atrds em sua decisao, o sistema deve fornecer um meio para
que ele possa voltar. A recuperacao apoiada expoe ao usuario seu erro cometido e
oferece um meio para que ele corrija. Um exemplo disso sao os campos obrigatorios
de um formulério que ficam destacados em vermelho se o usuario tenta enviar sem
preenché-los;

e Captura de erro: Caso uma ruptura ja tenha acontecido e nao exista possibi-
lidade de recuperacao, o sistema deve descrever uma outra maneira de o usuario
retomar suas atividades novamente. Por exemplo, caso o usuario envie um formulé-
rio com uma informacao incorreta, ele deve poder edita-la, seja no mesmo sistema
ou enviando um email para alguém com mais permissoes que ele.
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Capitulo 3

Redes Metabodlicas

Neste capitulo serao descritos conceitos basicos da Biologia Molecular, em particular de
metabolismo nos organismos, além de bancos de dados especificos para redes metabdlicas.
A Secao 3.1 detalha as principais envolvidas no metabolismo, tais como DNA e enzima.
A Secgao 3.2 descreve como ocorre o processo do metabolismo celular. Por fim, a Segao
3.3 apresenta os principais bancos de dados de redes metabélicas.

3.1 Conceitos Basicos de Biologia Molecular

Nesta se¢ao, inicialmente descrevemos os acidos nucleicos (DNA e RNA), e em seguida
proteinas.

3.1.1 Acidos Nucleicos

Os acidos nucleicos sao biomoléculas responséaveis pelo armazenamento, transmissao e
traducao das informagoes genéticas dos seres vivos. Eles formam polimeros, macromolécu-
las formadas por estruturas menores chamadas mondmeros' Nucleotideos sdo compostos
de trés elementos: um radical fosfato?, uma pentose (um monossacarideo® formado por
cinco atomos de carbono), e uma base nitrogenada. Existem cinco tipos de bases ni-
trogenadas que podem compor um nucleotideo: Adenina (A), Timina (T), Citosina (C),
Guanina (G) e Uracila (U).

Na Figura 3.1, observa-se que existe uma numeracao de 1’ & 5’, que representam os
carbonos presentes na pentose. Para a criacao de uma fita de acido nucleico, existe uma
ligagao entre o carbono da posi¢cao 5’ de um nucleotideo e o carbono de posicao 3’ de
outro [23|. Por definigao, o sentido da leitura de uma fita de acido nucleico é 5> — 37,
o que deve ser levado em consideragao ao se interpretar de dados do material genético
gerado em sequenciadores.

Dois tipos de acidos nucleicos sao encontrados nos seres vivos: acido desoxirribonu-
cleico (DNA) e acido ribonucleico (RNA). Eles diferenciam-se na estrutura das bases
nitrogenadas e em suas fungoes. O DNA é formado por uma desoxirribose, pentose pos-
suindo um atomo de hidrogénio ligado ao carbono 2. Cada nucleotideo de uma fita liga-se

!Pequenas moléculas que ligam-se entre si formando moléculas maiores.
2Grupo que confere caracteristicas acidas as moléculas.
3Unidade bésica dos carboidratos.
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a partir de suas bases nitrogenadas com um nucleotideo de outra fita, formando assim um
eixo helicoidal tridimensional chamada de dupla hélice |23], conforme indicado na Figura
3.2. Esta ligagao ¢ feita entre grupos de purinas?, Adenina (A) e Guanina (G), e pirimi-
dinas’, Timina (T) e Citosina (C). J4 o RNA possui apenas uma fita, onde a Timina (T)
¢ substituida pela Uracila (U).

g Jo— ! H

OH H

Figura 3.1: Nucleotideo com grupo fosfato (P), pentose abaixo a esquerda e base nitro-
genada G (no caso a Guanina). Adaptado de [22].

O DNA ¢é uma biomolécula que armazena as informagoes referentes ao funcionamento
de todas as células dos seres vivos. Uma fita de DNA pode conter centenas de milhoes
de nucleotideos. A representacao do DNA é dada por um par em paralelo de strings de
letras A, T, G e C. Como explicado antes, o sentido padrao da leitura de uma fita é de 5’
— 37, e no caso do DNA, as hélices sao dispostas de maneira antiparalela, ou seja, uma
é lida de 5> — 3’ e a outra, de 3’ — 5. Observa-se que, a partir de uma hélice, pode-se
inferir a sequéncia de sua hélice complementar. Por exemplo, seja uma hélice H1 igual
a AGTAAGC; entao H2 em seu sentido oposto é H2' igual a TCATTCG, e no sentido
biolégico, igual a GCTTACT.

O RNA é uma biomolécula que possui diversas fun¢oes nas células dos organismos.
Existem trés tipos de RNAs presentes no citoplasma °. Cada um possui funcoes especificas
que serao detalhadas na Segao 3.1.3. De maneira resumida, o RNA mensageiro (mRNA)
é responsavel pela transferéncia de informagao do DNA. Em seguida o RNA ribossémico
(rRNA) sera combinado com o RNA transportador (tRNA) para realizar a sintese de
proteina.

3.1.2 Proteinas

As proteinas sao biomoléculas com diversas funcionalidades nas células dos seres vivos.
As proteinas fibrosas, como o colageno, compoem a estrutura do corpo e para isso precisam
ser resistentes e insoliveis em agua. As proteinas globulares, como a hemoglobina, posuem
formato esférico e sao compactas, o que as permite realizar processos dinamicos pelo
corpo [15]. Cada tarefa é realizada por uma proteina com uma estrutura especifica e
adaptada para tal.

4Composto organico que possui um anel duplo de carbono.
5Composto organico que possui um anel simples de carbono.
SEspaco entre a membrana plasmética e o nicleo da célula.
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Figura 3.2: Representacao das duas fitas de DNA, que se ligam por pontes de hidrogénio
entre os nucleotideos. Adaptado de [22].

Assim como os acidos nucleicos, as proteinas sao polimeros, macromoléculas cujos
monomeros sao aminoacidos. Aminoacidos sao moléculas que possuem cinco componentes:
grupo amina (NHs), carbono (C), hidrogénio (H), acido carboxilico (COOH) e uma cadeia
lateral que funciona como identificador de cada um dos 20 tipos de aminoécidos presentes
nos seres vivos. A maneira como os aminoacidos sao produzidos sera explicada com mais
detalhes em seguida, pois envolve um processo complexo de sintese de proteina. A ligagao,
ou polimerizacao, de dois aminoacidos ¢é feita unindo o grupo amino de um com o acido
carboxilico do outro, liberando uma molécula de dgua (Hy0) e formando uma cadeia
chamada de dipeptideos. Como houve liberacao de agua na ligacao, o dipeptideo nao é
formado por aminoacidos, mas sim residuos dos mesmos. Nesse sentido, cadeias peptidicas
de 100 & 5.000 diferentes residuos de aminoacidos, ou cadeia polipeptidicas, constituem a
proteina.

Existem quatro estruturas para caracterizagdo de uma proteina [23|, apresentadas na
Figura 3.3. A mais simples é chamada de estrutura priméria e é composta por uma sequén-
cia linear de residuos aminoacidos. A estrutura secundaria é tridimensional e estabiliza-se
por meio de ligagoes de hidrogénio na cadeia principal, chamada de backbone. Depen-
dendo da disposicao dos residuos de aminoécidos, esta cadeia pode se dar na forma de
hélice (a-Helix) ou na forma de folha (8-Helix). A estrutura terciaria ¢ dada pela uniao de
varias estruturas secundérias e, por fim, a estrutura quaternaria é composta de multiplas
estruturas tercidrias [5|.
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Figura 3.3: Quatro estruturas de proteinas. As unidades esféricas na estrutura primaria
representam os aminoacidos da proteina. Adaptado de [5].

3.1.3 Sintese de Proteina

A sintese de proteinas ocorre basicamente em duas grandes etapas, a transcrigao e
a tradugdo. A transcrigao ¢ o processo de produgao de mRNA a partir do DNA. O
inicio de cada gene possui um identificador em uma das fitas para indicar o local da
codificagdo e, a partir dali, uma copia inversa (A, T, C, G sao traduzidos para U, A, G,
C respectivamente) do mesmo é feita sob forma de molécula de mRNA. O mRNA vai ter
a mesma sequéncia que a cadeia codificadora (a qual ndo possui o identificador), porém
trocando o T por U.

O mRNA deixa, entao, o niicleo celular e inicia a tradugao no citoplasma. O processo
ocorre no interior de uma organela celular chamada de ribossomo, constituido de protei-
nas e rRNA e cuja funcao é construir a molécula de proteina a partir de duas entradas,
o mRNA e tRNA. A estrutura do tRNA é tal que de um lado se encaixa exatamente um
codon” e no oposto, seu aminoacido correspondente, conforme ilustrado na Figura 3.4.
O processo de traducao se da da seguinte forma: & medida em que o mRNA passa pelo
interior do ribossomo, atrai quaisquer tRNAs das proximidades cujos cédons sejam corres-
pondentes ao da subsequéncia corrente do mRNA. No momento em que o coédon do tRNA
conecta-se com um dos codons do mRNA, a molécula de proteina em desenvolvimento é
liberada e agregada ao aminoacido que estava fixado naquele tRNA. A tabela contendo
a traducao de cdédon para aminoacido é fixa e chama-se cdédigo genético, apresentado na
Tabela 3.1. A tradugao é finalmente completada quando o mRNA apresenta um cdédon de
parada, pois nenhum tRNA possui correspondéncia para tal [23]. Uma proteina simples
é, entao, formada.

"Sequéncia de trés nucleotideos.
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Figura 3.4: Representacao da etapa final da sintese de proteina, que sempre finaliza com
o codon UGA, UAA ou UAG. Adaptado de [3].

Tabela 3.1: Codigo Genético que mapeia cada cédon & um dos 20 aminoacidos, represen-
tados de maneira abreviada.

Primeira Segunda Posicao Terceira
Posigao G A C U Posi¢ao
Gly | Glu | Ala | Val G
Gly | Glu | Ala | Val A
G
Gly | Asp | Ala | Val C
Gly | Asp | Ala | Val U
Arg | Lys | Thr | Met G
Arg | Lys | Thr | Ile A
A
Ser | Asn | Thr | Ile C
Ser | Asn | Thr | Ile U
Arg | GIn | Pro | Leu G
Arg | Gln | Pro | Leu A
C
Arg | His | Pro | Leu C
Arg | His | Pro | Leu U
Trp | FIM | Ser | Leu G
FIM | FIM | Ser | Leu A
U
Cys | Tyr | Ser | Phe C
Cys | Tyr | Ser | Phe U
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3.2 Conceitos Basicos de Metabolismo

As proteinas podem ser enzimas, macromoléculas responséveis por auxiliar a realizagao
de biossintese (construgao) e biodegradacao de moléculas no metabolismo. As enzimas
tém o proposito de catalisar, ou acelerar, reagoes bioquimicas que naturalmente levariam
muito mais tempo para serem realizadas no organismo [23]. Geralmente as enzimas cata-
lisam uma reagao especifica e seus nomes correspondem a tarefa que elas executam com
adicao do sufixo "ase". Por exemplo, a Sintetase catalisa reacoes de biossintese, a Desidro-
genases catalisa reagoes de oxi-redugao (transferéncia de elétrons) e a Quinase transporta
elementos quimicos de uma molécula para outra [11].

As reacoes bioquimicas sao alteragoes quimicas que produzem um ou mais produtos
a partir de um ou mais substratos [17]. Esses produtos e substratos sdo compostos qui-
micos chamados de metabolitos. A presenca de um metabdlito em um certo local de um
organismo depende do tipo de célula e do tipo de compartimento em que ele se encontra
dentro da célula. Normalmente as reagoes ocorrem em apenas uma dire¢ao, ou seja, oS
produtos nao geram os substratos de uma mesma reagao [17].

Ao catalisar uma reagao, uma enzima pode receber um ou mais substratos em seus
sitios ativos. O sitio ativo é um local pré-determinado na enzima em formato céncavo onde
ocorre uma reagao bioquimica, conforme indicado na Figura 3.5. Se ela recebe apenas um
substrato, a estrutura que se forma com o preenchimento do sitio ativo é um complexo
enzima-substrato. Porém se ela recebe mais de um substrato, a estrutura é chamada
de complexo ternario intermediario [19]. Duas enzimas ainda podem possuir a mesma
atividade enzimatica, porém apresentar estruturas fisicas diferentes. Essas sao chamadas
isoenzimas [19].

sifio o

E atvo @

Figura 3.5: Representacao de uma reacao bioquimica catalisada por uma enzima. Adap-
tado de [14].

Dentro das células, existem também pequenas moléculas que regulam (aumentam ou
diminuem) as atividades enzimaticas, chamados cofatores. Eles sdo componentes quimicos
nao-proteicos e podem ser organicos ou inorganicos [17|. Cofatores podem ser coenzimas,
associadas momentaneamente as enzimas, ou grupos prostéticos, associados firmemente
as enzimas [19].

Uma sequéncia de reagoes bioquimicas é chamada de via metabdlica. As vias meta-
bolicas podem ser anabdlicas (realizam sintese de moléculas complexas gastando energia)
ou catabolicas (realizam a quebra de moléculas complexas produzindo energia) [17]. Ge-
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ralmente a energia liberada pelas reacoes catabolicas ¢ usada para impulsionar as reacoes
anabolicas [9].

O conjunto de todas as vias metabdlicas de um determinado organismo ¢ chamado
de rede metabolica. Pesquisadores de Biologia Molecular podem analisar tanto as vias
metabodlicas separadamente quanto em conjunto, avaliando as interagoes entre elas dentro
de uma rede metabdlica [17]. Uma das vantagens de se estudar as vias em conjunto ¢
poder explorar vias alternativas para um mesmo fim biologico [17].

3.2.1 Metabolismo Primaéario

O metabolismo, além de ser subdivido em catabolismo e anabolismo, também pode
ser classificado em relagao a funcao que exerce no organismo. Se a funcao realizada
é fundamental no organismo, como crescimento, desenvolvimento e reproducao, ele é
denominado metabolismo primario [25].

3.2.2 Metabolismo Secundario

Os metabolismos que nao realizam funcao essencial no organismo, sao classificados
como metabolismos secundarios. Esses sao caracterizados por vasta diversidade quimica
e, desta forma, sao responsaveis pela sobrevivéncia do organismo em diferentes ambientes,
de acordo com os fatores bidticos (elementos causados pela interagao entre organismos, por
exemplo, cadeia alimentar) e abioticos (elementos naturais independente de organismos,
por exemplo, luz e temperatura) [25].

Enquanto 20% dos metabolitos secundario sao encontrados em bactérias, fungos e
organismos sésseis® marinhos, os outros 80% encontram-se em plantas vasculares’ [25],
que podem ser subdivididos em trés classes: terpenoides, alcaloides e fendlicos [16]. A
seguir estd uma breve explicacao de cada uma dessas classes. A Figura 3.6 que apresenta
um exemplo de composto quimico para cada grupo:

e Os terpendides constituem o grupo mais abundante de produtos naturais, apre-
sentando uma grande variedade estrutural e funcional, principalmente no Reino
Plantae. No metabolismo secundario, possuem fungoes como producao de Oleos,
esteroides, cera, resinas e borracha natural, producao de compostos usados para
defesa contra herbivoros ou aromas usados para atrair polinizadores [25];

e Os alcaloides sao majoritariamente téxicos a outros organismos diferentes daquele
que os produz. Nesse sentido, eles possuem nas plantas fun¢ao de defesa contra her-
bivoros e podem ser encontrados principalmente nos locais mais propicios a ataques,
por exemplo, nas sementes, flores e tecidos periféricos em crescimento. Para o con-
sumo dos seres humanos, sao usados na fabricagao de estimulantes, como cafeina e
nicotina, e drogas, como morfina [25]. Por apresentarem alta diversidade estrutural,
é dificil classifica-los. A tentativa mais recente baseia-se na semelhancas entre os
esqueletos carbonicos [16];

8Que vivem fixos, sem capacidade de locomocao.
9Plantas com tecidos especializados em transporte de dgua e seiva.
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e Osfendlicos sao caracterizados pelas propriedades anti-oxidantes, anti-cancerigenas
e anti-inflamatorias e muitos deles sao bactericidas, antissépticos e vermifugos. Eles
estao presentes em praticamente todas as plantas e sao utilizados na Quimica, Bio-
logia, Agricultura e Medicina [16].

CH, (H (R H OH
)\/\ AR~ RN | = N
H,C o” "o o _ \
@) 0]
Isopentenil pirofosfato Nicotina Fenol
Grupo dos Terpendides Grupo dos Alcaloides Grupo dos Fendlicos

Figura 3.6: Um exemplo de elemento quimico para cada classe, ou grupo, de metabolismo
secundario.

3.3 Visualizacao de Redes Metabdlicas

Desde o descobrimento da estrutura do DNA por Watson e Crick, o nimero de sequén-
cias de proteinas descobertas cresceu, aumentando também a necessidade de serem criados
bancos de dados para armazené-las. A fisico-quimica norte-americana Margaret Dayhoff,
com colaboracao de alguns membros do National Biomedical Research Foundation em
Washington, foi a primeira a construir um banco de dados com este propdsito em um tipo
de atlas de proteinas na década de 60 [20]. Somente em 1984 esta colegao foi intitulada de
Protein Information Resource [20]. Os dados eram organizados de acordo com o grau de
similaridade das sequéncias, onde o agrupamento das mesmas era dado em forma de arvore
filogenética, representando familias e superfamilias de proteinas. Caso a semelhanca fosse
alta, é provavel que elas teriam funcoes bioquimicas e estrutura tridimensional similares.

A partir da arvore gerada, foi possivel calcular as mutagoes que ocorreram nos aminoa-
cidos durante a evolucao genética e, entao, produzir uma tabela utilizada até hoje, cha-
mada PAM (Percent Acept Mutation), que apresenta tais dados'’. Hoje em dia também
utiliza-se uma outra matrix, chamada BLOSUM (Block Substitution Matriz). Enquanto
a PAM identifica as semelhancas entre sequéncias de proteinas, A BLOSUM identifica a
divergéncia evolucionéria entre sequéncias de proteinas.

Outro banco de dados de grande porte e bastante utilizado nos dias de hoje ¢ o Gen-
Bank, criado em 1982 por Walter Goad e demais colaboradores. Ele possui o objetivo de
catalogar sequéncias genéticas e colegoes de anotagoes de todos os DNAs piiblicos e conta
com o patrocinio do National Center for Biotechnology Information (NCBI). Esses dois
bancos sao publicos e continuam crescendo exponencialmente [20]. Para armazenamento
de dados referentes as proteinas e enzimas, sao bastante usados os bancos Universal Pro-
tein Resouce (Uniprot) e Brenda - Comprehensive Enzyme Information system, respecti-
vamente. As enzimas, além de possuirem um nome com sufixo "ase", também possuem
um numero EC, Enzyme Commission, que representa um esquema de classificagao das
mesmas.

101 PAM ¢ uma medida de tempo para representar 1 mutacdo para cada 100 aminoécidos.
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Nos dias de hoje, a quantidade de dados é tao grande e que os bidlogos enfrentam
dificuldades em tarefas como analise, busca, armazenamento, visualizacao e atualizacao
de dados. Nesse sentido, eles utilizam ferramentas de Big Data em suas pesquisas. Exis-
tem grandes areas da Biologia Molecular voltadas para estudo desse dados, chamados de
dados dmicos, que podem ser sobre genoma'!, transcritoma'?, proteoma'?, metaboloma'*
e interactomal!®.

Um rede metabolica pode ser gerada computacionalmente a partir de um conjunto
de dados 6micos [21]. Por exemplo, se um pesquisador detém um arquivo em formato
FASTA' contendo um sequéncia de nucleotideos do genoma de um certo organismo,
entao ele pode verificar se aquela sequéncia gera uma certa enzima. Se sim, entao naquele
organismo pode existir a reacao catalisada por essa enzima. Um arquivo FASTA de
um organismo pode possuir varias sequéncias de nucleotideos, que representam varias
enzimas, que por sua vez catalisam reacoes em sequéncia. Nesse caso é possivel construir
uma via metabolica compreendendo essas reagoes em cadeia. Portanto, com um maior
ntumero de dados, é possivel construir uma rede metabodlica completa para um organismo,
ou generalizada, para mais de um organismo.

Nesta secao, serao apresentados quatro grandes bancos de dados utilizados no estudo
do metaboloma (Reactome, KEGG, MetaCyc e 2Path), bem como seus sistemas de visu-
alizagao de dados. O foco serda dado ao 2Path, sistema desenvolvido neste projeto.

3.3.1 Reactome, KEGG e BioCyc

Reactome
Reactome!” ¢ um banco de dados de reacoes de mudanca de estado, ou seja, além
de reagoes bioquimicas, ele também abrange reagoes de ativagao, de degradacao e de
ligacao, por exemplo [4]. Ele faz uma ligagao sistematica entre as proteinas de um certo
organismo e as func¢oes moleculares do mesmo, fornecendo uma base de fung¢oes que pode
ser utilizada para pesquisas sobre expressao de genes ou mutagoes somaticas.

O Reactome disponibiliza o Pathway Browser, uma rede geral para cada organismo,
que representa os seus sistemas, como reproducao e metabolismo, por exemplo. Algumas
sub-redes estao conectadas (por exemplo, replicagdo de DNA e ciclo de célula), enquanto
outras nao (por exemplo, contra¢do muscular e reprodugao).

Nesta rede, cada noé representa uma via cujo numero de entidade se reflete no raio
do no, e cada aresta representa a relacao entre estas vias. A pagina ainda possui uma
ferramenta de analise de dados baseada nas correspondéncias entre as reacoes na redes
dos organismos comparados.

Para acessar sua ferramenta de visualizagao, basta navegar a partir da home page:

http://www.reactome.org/ => Browse Pathways

' Material genético de um organismo.

12Conjunto dos transcritos mRNA, tRNA, rRNA e microRNA.

13Conjunto de proteinas e suas variantes em um organismo.

4Conjunto de metabolitos de um organismo.

15Conjunto de interacdes moleculares em um organismo.

16Sequéncias de nucleotideos ou de aminoécidos sdo geralmente armazenadas em um arquivo em formato
FASTA em texto ASCII.

"Disponivel pela web, em http://www.reactome.org.
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Figura 3.7: Visao geral da rede metabdlica do Homo sapiens do Reactome, com destaque
na via metabolica de remocao do Orcl da cromatina do processo de regulacao da replicacao
do DNA. A interface pode ser dividida nas se¢oes [1], [2], [3] e [4], descritas a seguir.

Caso o usudrio queira visualizar a(s) via(s) metabolica detalhadamente, basta clicar
nos nos do mapa, cujo tamanho esté diretamente relacionado ao niimero de entidades que
compoem a via. A imagem do grafo desaparece e entao um conjunto dos elementos que
o compoe aparece em seu lugar. A Figura 3.8 apresenta a via da remogao do Orcl da
cromatina do processo de regulacao da replicacao do DNA.

Segue abaixo a descricao de cada elemento da interface da ferramenta de visualizagao
do Reactome, subdivididos conforme indicado na Figura 3.7:

[ 1 ] Menu de navegacdo direta e indiretamente relacionado as vias metabolicas. A
esquerda tem-se a versao do Pathway Browser e de seu banco de dados e um menu
dropdown para se selecionar o organismo mostrado na interface. A direita tem-se um
link (Analysis) para a uma pagina modal onde é possivel analisar os dados do usuério
e fazer comparacao entre espécies, um link (Tour) para um video explicando como
Pathway Browser funciona e um conjunto de layouts que alteram a visualizacao
geral da pagina;

| 2 | Lista de redes metabolicas ordenadas alfabeticamente;

[ 3 | Mapa gerado em forma de grafo interativo. Quando uma rede metabolica da lista
[2] é selecionada, ela se destaca no mapa. No topo, & esquerda é possivel buscar por
palavras chaves no mapa e visualiza-lo em tela cheia e a direita é possivel visualizar
imagens detalhadas das redes metabolicas, capturar uma imagem do mapa gerado e
ler sobre a notagao utilizada na pégina. Abaixo, a esquerda tem-se um mini-mapa
por onde o usuario pode se localizar no mapa geral e a direita tem-se botoes com
0 mesmo proposito e mais dois: (+) Zoom in e (-) Zoom out. Por fim, a direita do
mapa existe um painel que se abre da direita para a esquerda que permite que o
usuario edite as cores do mapa e obtenha informacao sobre o mesmo.

25



Figura 3.8: Via metabolica de remogao do Orcl da cromatina apresentada pela ferramenta
de visualizagao do Reactome.

| 4 | Menu de operagao e informagoes sobre as redes metabolicas selecionadas em [2].
O Description contém seus detalhes tais como compartimento celular e referéncias
externas. O Molecules contém uma lista de compostos quimicos e proteinas asso-
ciadas as vias. O Structures oferece uma lista de imagens que representam a via
e seus componentes. O Expression apresenta detalhes sobre o local no organismo
onde ocorrem as reagoes das vias selecionadas. O Analysis apresenta o resultado
das analise feita em [1|. Finalmente o botao Downloads oferece arquivos das vias
para baixar em diversos formatos tais como SBML e PDF.
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KEGG

O KEGG' (Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes) ¢ uma base de informagoes
sobre sistemas bioldgicos em nivel molecular, sobretudo sobre conjuntos de dados em
larga escala gerados por sequenciamento de genoma [2]. As informagoes sobre os sistemas
podem ser dadas em forma de moédulos!?, em forma de brite?® ou em forma de vias?'.

Dado que o metabolismo é um conjunto de reacoes e transformacgoes quimicas, a
maneira natural de representa-lo é por meio de uma rede de interagoes, ou seja, em forma
de vias. O KEGG oferece uma ferramenta de busca de vias metabolicas sobre varias redes

metabodlicas, dos varios organismos que constituem o banco de dados.

Kfeo ptnways - Retrence sty [1]

[ Pathway menu | Organism menu | Pathway entry | Hide module list | User data mapping | Image (png) file ]

| Reference pathway vij|Ge| [35% ¥
MO0079 Keratan sulfate degradation [2]
¥l Terpenoid backbone biosynthesis QROTRI

# M00095 C5 isoprenoid biosynthesis, mevalonate pathway . s

I MO0096 C5 isoprenoid biosynthesis, non-mevalonate pathway

¥ MO0364 C10-C20 isoprenoid biosynthesis, bacteria '

¥/ M00365 C10-C20 isoprenoid biosynthesis, archaea [3] il £ 7171

# M00366 C10-C20 isoprenoid biosynthesis, plants )

¥/ M00367 C10-C20 isoprenoid biosynthesis, non-plant eukaryote| U Ny

Sterol biosynthesis . ¥
MD0101 Cholesterol biosynthesis, squalene 2,3-epoxide => ch T 1 | =

M00102 Ergocalciferol biosynthesis

M00103 Cholecalciferol biosynthesis

M00104 Bile acid biosynthesis, cholesterol => cholate
MO0106 Conjugated bile acid biosynthesis, cholate => tauroch
M00107 Steroid hormane biasynthesis, cholesterol => progne
M00108 C21-Steroid hormone b!usynthes_\s, progesterone => | 4
M00109 C21-Steroid hormone biosynthesis, progesterone => || L u i . ‘
M00110 C19/C18-Steroid hormane biosynthesis, pregnenolong |

Other terpenoid biosynthesis T ‘ m

M00097 beta-Carotene biosynthesis, GGAP => beta-carotene

M00372 Abscisic acid biosynthesis, beta-carotene => abscisic H do i ——
Nucleotide and amino acid metabolism JTerpenoids and Polyketides
Purine metabolism I
MD0048 Inosine monophosphate biosynthesis, PRPP + glutami z
M00049 Adenine ribonucleotide biosynthesis, IMP => ADP,ATP 5 )
M00050 Guanine ribonucleotide biosynthesis IMP => GDP,GTP

MO00546 Purine degradation, xanthine => urea t - - = At
Pyrimidine metabolism 8

M00051 Uridine monophesphate biosynthesis, glutamine (+ PF|

M00052 Pyrimidine ribonucleotide biosynthesis, UMP => UDP/|| I

M00053 Pyrimidine deoxyribonuleatide biosynthesis, CDP/CTP 4 g H

M00046 Pyrimidine degradation, uracil => beta-alanine, thymi
Serine and threonine metabolism

MD0020 Serine biosynthesis, glycerate-3P => serine

MO00018 Threonine biosvnthesis. aspartate => homoserine => I -
»

Figura 3.9: Visao geral da rede metabdlica de referéncia do KEGG, com destaque na via
metabolica de biossintese do backbone de terpendides. A interface pode ser dividida nas
segoes [1], [2] e [3], descritas a seguir.

Para acessar sua ferramenta de visualizagao, basta navegar a partir da home page:

http:/ /www. kegg.jp/ =
Data—oriented entry points =>
KEGG PATHWAY —>

Pathway Maps =>

1. Metabolism =>

1.0 Global and overview maps =>
Metabolic pathways

8Disponivel pela web, em http://www.kegg. jp/.

19Unidades funcionais com identificacdo otimizada para analise dos dados.

20Colecao de arquivos estruturados hierarquicamente sobre as funcdes das entidades biolégicos.
2IMapa de interacdes moleculares e reacdes quimicas.
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Segue abaixo a descricao de cada elemento da interface da ferramenta de visualizagao
do KEGG, subdivididos conforme indicado na Figura 3.9:

[ 1 | Menu de navegacao direta e indiretamente relacionado as vias metabolicas. O
Pathway menu redireciona para uma péagina que contém uma lista links para todos
os diagramas mostrados no mapa geral. O Organism menu redireciona para a uma
pagina com uma lista de todos os organismos conhecidos pelo KEGG (346 eucari-
otas e 4.159 procariotas®?). O Pathway entry redireciona para a descrigao da via
metabolica selecionada. O Hide module list, quando clicado, oculta a area [2] da
pagina. O User data mapping abre uma nova janela que solicita um objeto seguido
de uma cor escolhida pelo o usuario para dar sua propria coloracao as vias. Por
fim, o Image (png) file oferece a imagem do mapa para download. Abaixo é possi-
vel escolher o organismo apresentado no mapa, sua resolugao e buscar por palavras
chaves;

| 2 | Lista de redes metabolicas organizadas de acordo com suas fungoes;

| 3 | Mapa gerado em forma de grafo interativo. Quando uma rede metabolica da lista
[2] é selecionada, ela se destaca no mapa.

Caso o usuério queira visualizar a(s) via(s) metabdlica detalhadamente, 0o KEGG ofe-
rece uma lista de diagramas® desenhados manualmente em formato de grafo interativo
cujos nos, quando clicados, redirecionam para uma pagina contendo a descri¢cao do ob-
jeto, que pode ser enzima, composto quimico ou outra rede metabolica, por exemplo.
Continuando com o exemplo da biossintese do backbone de terpendides, para acessar seu
diagrama, apresentado na Figura 3.10, basta navegar a partir da home page:

http://www. kegg.jp/ =>

Data—oriented entry points =>

KEGG PATHWAY =>

Pathway Maps =>

1. Metabolism =>

1.9 Metabolism of terpenoids and polyketides =>
Terpenoid backbone biosynthesis

22Visitado em 2016-10-06
ZDetalhes da notagao dos diagramas: http://www.genome. jp/kegg/document/help_pathway.html
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Figura 3.10: Via metabolica de biossintese do backbone de terpendides apresentada pela
ferramenta de visualizagao do KEGG.
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BioCyc

O BioCyc* é um sistema de colecdo de aproximadamente 7 mil bancos de dados
chamados PGDBs (Pathway/Genome Databases), que possuem duas maneiras diferentes
de representar as informagoes: modelo de vias metabdlicas, que enfatiza as sequéncias de
reacoes, substratos e produtos de miltiplos organismos, ou modelo de sequéncia genémica,
que destaca a localizagao e descrigao dos genes de cada organismo especifico [1].

Os bancos PGDBs sao organizado em trés camadas de acordo com a frequéncia de
atualizacoes /refina¢oes e da maneira com que os dados foram obtidos. O BioCyc possui
um banco de dados especifico para redes metabolicas determinadas experimentalmente,
chamado MetaCyc?®. Este é o tinico banco de dados multi-organismos do grupo BioCyc
e ele é referéncia na ferramenta gratuita Pathway Tools desenvolvida pelo instituto de
pesquisa SRI International.

Diferente das ferramentas do KEGG e Reactome, o Pathway Tools nao possui um mapa
global de visualizagao das vias metabolicas. Cada via, porém, pode ser representada em
varios niveis de detalhes. Para acessa-las, o usuario deve buscar por alguma palavra chave
conhecida ou navegar pelo sumaério de vias?® classificado hierarquicamente com base em
suas fungoes bioldgicas e na classe dos metabolitos produzidosconsumidos. O acesso a via
da Figura 3.11, que apresenta a via metabolica da bioluminescéncia de uma bactéria, se
deu pela navegacao a partir da home page:

http://metacyc.org/ =>
Metabolism =>

Browse Pathway Ontology =>
Pathways =>

Bioluminescence (1 instances) =—>
bacterial bioluminescence

Cada n6 das vias metabdlicas, quando clicado, redireciona o usuario para uma péagina
com mais detalhes sobre o objeto, que pode ser outra via, um composto quimico ou uma
enzima, por exemplo. Na interface o usuario também pode optar por visualizar a via
completa em niveis maiores de detalhes. A Figura 3.12 apresenta a via metabodlica da
bioluminescéncia de uma bactéria com nivel 2 de detalhes.

24Disponivel pela web, em http://biocyc.org.
ZDisponivel pela web através do site http://metacyc.org/.
26Na tltima visita, em 2016-10-06, a pagina possuia 3.461 vias metabolicas.
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Figura 3.11: Via metabolica retirado do MetaCyC [10], que representa o processo de
producao da bioluminescéncia de bactérias. As setas representam reacoes e os rétulos
representam substratos e produtos com nivel 1 de detalhe.
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Figura 3.12: Via metabolica retirado do MetaCyC [10], que representa o processo de
producao da bioluminescéncia de bactérias. As setas representam reagoes e os rétulos
representam substratos e produtos com nivel 2 de detalhe.
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3.3.2 2Path

O 2Path é um banco de dados de vias metabdlicas de terpenoides. Ele possui milhares
de reacoes de metabolismos secundéarios, preservando, assim, as principais caracteristicas
de biossintese dos terpenos [24]. O 2Path foi modelado em uma banco de dados nao-
relacional baseado em grafos, onde os ndés sao enzimas, reagoes, cofatores, compostos,
compartimento celular e organismos. A relagao entre os nos é apresentada na Figura
3.13.

O 2Path foi constituido a partir de dados obtidos de outros bancos. Dessa forma, a
maioria dos nds e arestas possuem propriedades que fazem referéncias aos mesmos. A
enzima, por exemplo, possui um nome, um nimero EC e referéncias para seus dados nos
bancos Uniprot e Brenda.

A modelagem em grafo do 2Path foi feita de tal forma a permitir a obtengao de
respostas das seguintes questdes biologicas [24]:

e Dado x1, x2, ..., xn metabolitos, existe alguma via metabolica que os ligue a y1, y2,
..., ym produtos?

e Para qual organismo?

e Baseado na similaridade, qual a localizacao celular onde ocorre uma reagao especi-
fica?

e Em qual tecido um metabélito particular é armazenado?

A feature mais nova do 2Path, que ainda esta em fase de teste, é um sistema que
permite a construcao de uma rede metabodlica de terpenoide a partir do genoma de um
organismo. Para isso, os usuarios do sistema deveriam fazer upload de seus arquivos
FASTA, cada um contendo sequéncias de nucleotideos do genoma um organismo. Entao,
o banco retornaria uma rede metabolica para cada organismo, construidos de acordo com
as reacoes que as enzimas mapeadas pelas sequéncias catalisam.

Entretando, o 2Path ainda nao possui uma interface para lidar com os usuarios desse
sistema que estéa sendo desenvolvido. Este trabalho propoe uma interface que permita que
os usuarios obtenham as respostas das questoes biolégicas que o banco de dados 2Path é
capaz de responder.
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Figura 3.13: Modelo do banco de dados 2Path.

33



Capitulo 4

Interface do 2Path

Este capitulo apresenta uma interface para o 2Path, utilizando as informacoes dos
capitulos 2 e 3. Sao descritos quatro elementos de IHC utilizados para definir o escopo
do trabalho. A tabela de interagoes representa de forma simples a metacomunicagao. A
partir dela é possivel estabelecer os objetivos finais e instrumentais, organizados em um
diagrama chamado mapa de objetivos. Uma vez conhecendo os motivos de os usuarios
utilizarem o sistema, o projetista utiliza os diagramas de modelagem de tarefas para
representar de forma abstrata a navegacao pelo sistema do ponto de vista de cada tipo
de usuario. Por fim, a tabela de tratamento de rupturas na comunicac¢ao tem o objetivos
de documentar os métodos utilizados para impedir / prevenir / recuperar erros cometidos
pelo usuério ao interagir com o sistema.

Na Secao 4.1, sao descritos de maneira geral todas as ferramentas, softwares e lingua-
gens utilizadas na elaboracao de uma interface para o 2Path. Na Secao 4.2, sao descritos
o ambiente de desenvolvimento e os detalhes de implementacao do back-end, e front-end
do sistema. Na Secao 4.3, é detalhada a coleta de dados do Método de Avaliacao de
Comunicabilidade com os trés usuarios bidlogos.

4.1 Projeto de Interfaces

O conjunto de diagramas do projeto de interface apresentam um modelo de elementos
do sistema a ser seguido na implementacao de fato das péginas web. Esses elementos de-
vem ter o proposito de permitir que o usuario atinja seu objetivo, conservando os quatro
critérios de qualidade: usabilidade, experiéncia do usuario, acessibilidade e comunicabili-
dade.

4.1.1 Tabela de Interacgoes

De acordo com as especificacoes do capitulo 2, uma tabela de interacoes deve conter
uma simulacao de conversa entre o projetista da interface e o usuério que ira interagir
com ela. A Tabela 4.1 apresenta este contetido de maneira simples, de forma a facilitar o
entendimento do que se é requisitado pelo usuéario.
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Tabela 4.1: Representagao da interagao entre usuéario (U) e projetista (P). Os signos
representam o foco de cada conversa.

Topico Falas e Signos

>Subtopico (didlogo) | U: Usuéario e P: Projetista

Pesquisar enzima U: Quero procurar uma enzima no banco de dados 2Path.
> Informar dados P: Qual o namero EC (Enzyme Commission)

da enzima da enzima?

U: O namero EC ¢é (...).
P: OK. A enzima esta no banco de dados e ela catalisa as
reagoes (...) cujos substratos sao (...) e os produtos

sao (...).
Pesquisar enzima U: Quero saber se o genoma de um dos meus organismos
em organismo possui sequéncia que produz certa enzima.
: P: Em qual dos seus organismos vocé quer buscar essa
> Informar organismo .
enzima?

U: O organismo ¢ (...).

> Informar dados P: Qual o niimero EC da enzima?

da enzima
U: O namero EC ¢ (...).
P: OK. A enzima estéd no banco de dados e ela catalisa as
reagoes (...) cujos substratos sao (...) e os produtos
a0 (...). O organismo (...) possui as sequéncias (...) que
produziram tal enzima.
Procurar caminho U: Quero saber se um certo metabélito é substrato de
entre dois alguma via metabolica no 2Path cujo produto é um
metabolitos outro certo metabolito.

> Informar dados
: 2 2

dos metabolitos P: Qual o substrato? Qual o produto?

U: O substrato ¢ (...) e o produto é (...).

P: OK. Existe uma via que liga estes dois metabdlitos.

As reagoes (...) e os compostos (...) estdo entre eles.

Procurar caminho
entre dois U: Agora quero verificar se hd uma via metabolica entre
metabdlitos dois metabolitos em um dos meus organismos.

em organismo

P: Em qual dos seus organismos vocé quer buscar essa
enzima?
U: O organismo ¢ (...).

> Informar organismo

galrr;f(:)tr;%aégi;ioasdos P: Qual o substrato? Qual o produto?
U: O substrato ¢ (...) e o produto ¢é (...).

P: OK. Existe uma via que liga estes dois metabdlitos.
O organismo possui as sequéncias (...) que geram

as enzimas (...) que, por sua vez, catalisam as reagoes.
Estas sao as reagoes que compoem a via metabolica

e os compostos (...) sdo seus substratos e produtos.
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Apos a criacao a tabela, ficou claro quais eram os campos de entrada e saida esperados
pelo usuario. Assim, a partir dessa informacgao foi possivel construir mais facilmente os
demais diagramas.

4.1.2 Mapa de Objetivos

O 2Path foi desenvolvido considerando que um usuério ja fez login no sistema e ja
possui pelo menos um organismo em seu banco de dados particular. Nesse sentido, o
usuario possui dois objetivos finais:

1. Verificar se existe uma via metabdlica entre dois compostos no banco de dados
publico do 2Path e/ou em algum de seus organismos privados;

2. Verificar se existe uma enzima especifica no banco de dados publico do 2Path e/ou
em algum dos seus organismos privados.

Para atingir tais objetivos, ele precisa realizar certos objetivos instrumentais diretos e
indiretos. Observe que a manipulacao do grafo na visualizagao da via metabdlica envolve
clicar, mover e passar o mouse por cima nos nos e arestas:

Direto: Informar dois elementos: substrato e produto;

Direto: Informar enzima;

Direto: Manipular grafo para obter informagoes sobre os nos e arestas;

Indireto: Fazer login no sistema (Considerado ja feito);

Indireto: Fazer upload de arquivos FASTA de organismos (Considerado ja feito).

A Figura 4.1 apresenta o Mapa de Objetivos do sistema 2Path construido com base
nos objetivos finais e instrumentais (diretos e indiretos) dos usuérios.

4.1.3 Modelagem de Tarefas

A partir do mapa de objetivos, tém-se uma ideia geral da navegacao do site, uma vez
que foi feito um mapeamento generalizado das sequéncias de passos para atingi-los. O
proposito da modelagem de tarefas é, portanto, estabelecer essa sequéncias de passos de
maneira especifica para cada objetivo final.

No caso, foram elaborados dois objetivos finais: Verificar via metabdlica entre dois
metabolitos no banco de dados; verificar existéncia de enzima no banco de dados. Entre-
tanto a pequisa pode ser feita tanto no banco de dados completo do 2Path, quanto na
rede metabolica construida para um organismo especifico. Assim, esses objetivos finais
foram subdivididos em dois na modelagem de tarefas: Verificar se uma enzima esta no
banco de dados publico do 2Path (Figura 4.2); verificar se uma enzima esta no banco de
dados privado (Figura 4.3); verificar se ha uma via entre dois metabolitos no banco de
dados publico (Figura 4.4); verificar se ha uma via metabdlica no banco de dados privado
(Figura 4.5);
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Legenda

@apel ‘ objetivo final j uv | Informar substratc]'\
\

@apel ‘ sbjetivo nstrume @ U V | Verificar via metabdlica \
entre dois metabdlitos no UV | Informar produto '
A

banco de dados

papel  possivel papel s -
"~ (conforme configurag#o) U ‘ Informar organismo

___» instrumenta diretamente uv ‘ Manipular via metabdlica

----- ¥ instrumenta indiretamente

Papéis

V: Visitante enzima no banco de dados

U: Usuéario ‘ U V | Verificar existéncia de Uuv ‘ Informar enzima
A

U | Informar organism@

[ ; retorna Lo U Fazer upload com dados
v ‘ Fazer login no mstem@» ’E privados de organismos

Figura 4.1: Mapa de objetivos finais e intrumentais.

Verificar se
enzima esta no
bando de dados

publico do

2Path
Sair
L 2 _ 3 | 4
Ir & pagina Selecionar Informar Efetuar
de buscas "Search nimero EC busca
Enzyme da enzima

A B » Observar infor- .
O | macgio adicional!
Selecionar Selecionar i ?r?e‘?;l?fi?ig; via N
"Search" "Go to Search o !
Page" Lo eoeoo_. .

Figura 4.2: Objetivo de pesquisar enzima no banco de dados completo do 2Path.

4.1.4 Tratamento de Rupturas na Comunicacao

A Tabela 4.2 apresenta as medidas tomadas para prevencao e recuperacao de falhas
de comunicacao na interface do 2Path, assim como especificado no Capitulo 2. Nela, PP
significa a prevencao passiva, PA siginifica prevencao ativa e RA significa recuperacao
apoiada.

Nao houve nenhum tipo de prevencao apoiada, pois nao foi observado nenhum tipo
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Verificar se
enzima esta no

banco de dados

privado
Sair
1 2 3| 4 5 6 |
Entrar como Seloci
usuério no Ir & pagina Informar Selecionar
sistema de busgas organismo Search In/formaxiic Efetuar
Enzyme in numero busca
Organism" da enzima
A B O A B O 1 2 | Observar infor- H
1 macéo adicional'
O Adicionar * ' A
i i ! no grafo da via .
Se cadastrar Fazer ?elemonﬂar ?elecwnar organismo no ESC"“?“ H metgabblica H
no sistema login Search Go to Search banco de dados | | ©rganismo ! '
2Path Page privado b eecccacaaaa '

Figura 4.3: Objetivo de pesquisar enzima no banco de dados especifico para a rede meta-
bolica construida a partir do organismo do usuério.

erificar se ha
via entre dois
metabdlitos no

banco de dados|

publico
Sair
1 2 3 | 4 5
Ir & pagina ?elecionar [nformar Informar Efetuar
de buscas Search substrato produto busca
Pathway"

A B \ Observar infor- '
| macéo adiciclna]:
Selecionar Selecionar ! nmoeg;ligljig; via s
"Search" "Go to Search ' H
Page" | . zo-omiecoooo !

Figura 4.4: Objetivo de pesquisar via metabolica entre substrato e produto no banco de
dados completo do 2Path.

de interacao que o usuario possa fazer que cause dano grave, por exemplo, excluir um
arquivo. A medida que este projeto seja desenvolvido, esse tipo de prevencao pode ser
aplicada, por exemplo, ao se tratar o upload de um arquivo FASTA, onde o projetista
deveré verificar se existe um organismo com o mesmo nome ja no banco de dados privado
do usuario.
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Verificar se ha
via metabdlica
entre dois meta-|

bélitos no bancol
e dados privad

Sair

1 1 2 2 | 3 4 5 |

Entrar como Selecionar

usuério no Ir & pagina Informar "Search Informar Informar Efetuar

sistema de buscas organismo Pathway in substrato produto busca
Organism"

A B A B 1 2 | Observar infor- !
O O O O k | mago adicional!

. . Adicionar 1 no grafo da via .

Se cadastrar Fazer Selecionar Selecionar organismo no Escolher i metabdélica H
no sistema login Search' Go t‘ﬁ Search banco de dados organismo ' .
2Path Page privado || | fzmmmmmme-n-e-

Figura 4.5: Objetivo de pesquisar via metabolica entre substrato e produto no banco de
dados especifico para a rede metabolica construida a partir do organismo do usuério.

Também nao foi constatada a necessidade de implementar captura de erro, uma vez
que todas as possiveis rupturas observadas sao trataveis por meio de mensagens de erro.

4.2 Implementacao da Interface

O sistema desenvolvido para este projeto é uma aplicacao web chamada EnzymeGraph.
Nesta se¢ao serao apresentadas as linguagens e ferramentas utilizadas no desenvolvimento
do website, as caracteristicas, funcionalidades e limites do sistema e, por fim, as dificul-
dades enfrentadas na implementagao do projeto.

4.2.1 Detalhes de Implementacao

O sistema foi desenvolvido na linguagem Java, no ambiente de desenvolvimento in-
tegrado open source Eclipse Java EE - Java Platform, Enterprise Edition, versao Mars
4.5.2. Decidiu-se utilizar o Java na interface para facilitar a compatibilidade com o sis-
tema do 2Path, que realiza algoritmos de bioinformética para tratar o arquivo FASTA
dos usuérios.

Para simplificar a obtengao das dependéncias do projeto, ou seja, pacotes de arquivos
java (extensao .jar), foi utilizada o Apache Maven'. Este software opera sobre o arquivo
pom.xml (Project Object Model) e contém as especifica¢oes de cada projeto que se tornara
dependéncia do sistema em desenvolvimento, além de outros aspectos do codigo. O ser-
vidor selecionado para hospedagem local, localhost porta 8080, do sistema foi o Apache
TomCat versao 7.0.

As paginas da aplicacao foram desenvolvidas na linguagem de marcacao XHTML,
Eaxtensible Hypertext Markup Language, e a estilizacao em CSS, Cascading Style Sheets.

! Software de gerenciamento de projeto e ferramenta de compreensio de programa.
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Tabela 4.2: Campos de entrada e manipulagao dos usuarios do sistema 2Path. Observe
que nao houve prevencao nem recuperacao da manipulagao de vias metabdlicas, pois o
usuério nao entra com dados nem altera dados, apenas visualiza e interage com o grafo
utilizando o mouse.

Signo Prevencao Recuperacgao
PA: Campo obrigatério com
indicador “*” para
formularios “Search Enzyme
- in Organism” e “Search
Selecao de . o,
) Pathway in Organism”. Caso -
organismo . .
o usuario esquega de selecionar
este campo, o organismo
escolhido sera o primeiro em
ordem alfabética.
PP: Campo obrigatério com
.. Ij*,, & RA: Mensagem de texto em vermelho
indicador “*7; . L
. . . aparece acima do formulério informando
Selecao de PP: Campo possui funcao .. .
. o usuario de que o campo obrigatorio
enzima auto-complete, que fornece - . . » L.
. nao foi preenchido: “Enzyme: Validation
a0 usuario todos os ‘ o
., . Error: Value s required”.
numeros EC existentes
PP: Campo obrigatorio com | RA: Mensagem de texto em vermelho
indicador ‘“*”; aparece acima do formulério informando
Seleciio de PP: Campo possui funcao o usuario de que o campo obrigatorio
subs(irato auto-complete, que fornece nao foi preenchido: “From: Validation
a0 usuario todos os Error: Value is required.”.
compostos existentes no O “From” significa que a via
2Path tem inicio neste metabolito
PP: Campo obrigatério com | RA: Mensagem de texto em vermelho
indicador ‘“*”; aparece acima do formulério informando
Seleciio de PP: Campo possui funcao o usuario de que o campo obrigatorio
roc;;uto auto-complete, que fornece nao foi preenchido: “To: Validation
P a0 usuario todos os Error: Value is required.”.
compostos existentes no O “To” significa que a via
2Path finaliza neste metabolito
Manipulagao
da via - -
metabolica
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Para conexao entre front-end e back-end foram utilizados JSF?, Primefaces®, e Javascript,
para a construcgao do grafo de vias metabdlicas.

A linguagem Javascript foi escolhida, pois possui uma biblioteca, chamada D3.js, que
facilita a implementacao de grafos interativos e, portanto, a apresentacao das vias me-
tabolicas na tela. A biblioteca D3.js foi escolhida, dentre vérias outras, por ser de facil
aprendizado. Essa biblioteca permite a construcao de um grafo a partir de um arquivo
ou string no formato JSON com os vetores nodes para os nos e links para as arestas. Nao
houve padrao definido para a escolha das cores de cada no, apresentadas na Figura 4.6.

SUBSTRACT

Compound O/PR@U\/CAVO Reaction
Organism .L.Q Sequence

Enzyme QM>© Reaction

Sequence OM.Q Enzyme

Figura 4.6: Diagrama geral de uma via metabdlica na interface do 2Path.

O banco de dados em grafo Neo4j [24] foi utilizado no sistema, pois o proprio 2Path
foi desenvolvido no mesmo. Devido a facilidade de implementagao do mesmo em Java
e da alta usabilidade de sua interface, foi relativamente simples implementar as queries
de busca e fazer a conexao em Java. As queries foram escritas em CYPHER, linguagem
nativa do Neo4j. Como o banco nao é relacional, essa linguagem nao tem a estrutura do
SQL, porém foi elaborada para facilitar buscas que realizam travessia em grafos.

O Neodj, porém, retorna em suas transagoes uma string em formato JSON que nao
é compativel com o especificado pelo D3 (Data-Driven Documents). Nesse caso, foi feito
um tradutor para a construcao de uma nova string compativel. Os dados passados de
uma péagina para a outra, inclusive essa string em JSON, sao todos armazenados em uma
sessao, cujo ciclo de vida é determinado pelo JSF.

4.2.2 Interface do Sistema

A implementacao do front-end resultou nas figuras a seguir. Todos os elementos estao
em inglés, pois o sistema criado pode ser utilizado mundialmente. A Figura 4.7 mostra a
pagina inicial, que possui uma breve explicagao sobre terpenoides, sobre o sistema 2Path
e sobre as possiveis buscas que o usuario pode realizar. O menu ao topo esta em todas
as paginas do sistema. Nele é possivel navegar até a pagina inicial (Home), pagina sobre
terpenoides (Terpenoids), pagina de busca (Search), pagina sobre o 2Path (About) e, por
fim, pagina de ajuda (Help).

2Especificacdo Java para criacao de componentes de interface de aplicacao web.
3Biblioteca com uma colecdo de componentes de interface voltadas para JSF.
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2Path ..
2ate
& Terpenoids Q Search @ About © Help

About 2Path

2Path is a terpenoid metabolic network modeled and stored using a graph database. which aims
to preserve important terpenoid biosynthesis characteristics and mitigate challenges in genome-
scale storage metabolic networks.

View details »

Terpenoid

Terpenoids have critical ecological, industrial and commercial relevance. Interactions as signaling
for communication intra/inter species, signal molecules to afiract pollinating insects, or defense
against herbivores and microbes, are protagonized by terpencids. Due to their chemical
composition, many terpenoids possess vast pharmacological applicability in medicine and

biotechnology. The biosynthesis of terpenes has been widely studied over the years and today it is
known that they can be synthesized from two metabolic pathways: Mevalonate pathway (MVA) and

Non-mevalonate pathway (MEP).

View details »

™ ,”////
'= ////f/f//

Biolnfo
“UnB

+) Login

2Path System

1. Go to the Search Page
2. Search for

&8 Public & Private
o Akeyword in our database o Akeyword in your organisms merged
o A pathway between two components with our database
in our database o A pathway between two components
in your organism merged with our
database

3. Visualize the data with the 2Path graph

Go to Search Page

See Full Example

Figura 4.7: Pagina inicial do 2Path.

A Figura 4.8 apresenta a péagina de busca principal, onde a partir dela é possivel
fazer as quatro tipos de buscas: por enzima no 2Path; por enzima no organismo; por via
metabolica no 2Path e por via metabdlica no organismo.

2Path ... :

# Home & Terpenoids @ About © Help

Search in the 2Path database

When you don't select an organisms, you will search for all the Organism: *

enzymes from the 2Path database.

,///
- Wil

Biolnfo
“UnB

=] Login

Search in one Organism merged with 2Path database

[Alahidopsis thaliana

i

[ eveme

When you don't select an organism, you will search for all the Discover if the enzyme you are looking for is on your Visualize a pathway from a compound (substract) to
possible pathways from one compound (substract) to another Organism by giving it's EC number. Find out the another (product). If there is a pathway, then the
(product). reactions it can catalyze on terpencids. The reactions genome of organism selected has the sequence for all

[ e ]

come with their description, Kegg ID and link and type. the enzymes envolved on the reactions.

Search Enzyme In Organims Search Pathway In Organism

New Organism New Compound New Protein

Figura 4.8: Pagina principal de busca no 2Path.

Em relagao as buscas especificas, decidiu-se apresentar o grafo das vias metabolicas
em uma pagina separada da busca, pois ele poderia ficar extenso e complexo. Nesse
sentido, a busca de fato é realizada em uma pagina intermediéria, que apenas responde se
a enzima/via foi encontrada ou nao. Caso o usuario queira saber detalhes sobre a mesma,
ele deve selecionar o botao View Interactive Data. A Figura 4.9 apresenta um exemplo
de busca pela enzima 2.7.7.60 no banco de dados completo do 2Path.
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Biolnfo

2Path . :% E®. - unB

# Home & Terpencids Q, Search ® About @ Help =] Login

Search for an enzyme Result:
Enzyme *

27.7.60
Enzyme found

T —_—_—
View Interactive data

Figura 4.9: Péagina de busca por enzima no banco completo

Uma vez que essa enzima foi encontrada, o grafo da Figura 4.10 apresenta o subs-
trato (2-C-Methyl-D-erythritol 4-phosphate) que ela recebe e o produto (4-(Cytidine 5’-

diphospho )-2-C-methyl-D-erythritol) que ela produz.
s . iy
- D

Biolnfo
2Path = _ .. . o UnB

# Home aha Terpenoids Q Search 9 About @ Help =+ Login

Labels

sussTRACT
Compound O"/JEODM\B. Reaction )
= g
Organism . HAS pQ Sequence
Enzyme OMh. Reaction
Sequence OMDI/ \/ Enzyme
_ N

[ETR: 2-C-Methyl-D-erythritol 4-phosphatecytidylyltransferase

@[a ine 5'-diphospho}-2-C-methyl-D-erythritol

-C-Methyl-D-erythritol 4-phosphate

Figura 4.10: Pagina de apresentagao da reagao bioquimica catalisada pela enzima buscada.

A Figura 4.11 apresenta um exemplo de busca por via metabolica entre os compos-
tos 1-Deoxy-D-zylolose 5-phosphate e 2-phospho-4-(cytidine 5’-diphospho)-2-C-methyl-D-
erythritol no organismo Arabidopsis thaliana.

O grafo gerado para esta via é representado na Figura 4.12.
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View Interactive data

Figura 4.11: Pagina de busca por via metabdlica no banco de dados formado para o

organismo Arabidopsis thaliana.
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2-Phospho-4-(cytidine 5-diphaspha)-2-C-methyl-D-erythritol

[57P 4HCytidine §'diphospho)-2-C-methyl-D-ery

[4-(Cytidine 5'-diphospho)-2-C-methyl-D-¢

{1-Beoxy-Doxylulose-5-phosphate isomeroreductasé.
[E17: 2)c-Methyl-D-erythritol 4-phosphate cytidylylransferase

ethyl-D-erythritol 4-phosphate

(1-Deox}-D-xylulose 5-phosphate

Figura 4.12: Pagina de apresentagao da via metabodlica de reagoes que ocorrem no orga-
nismo Arabidopsis thaliana.

4.3 Projeto de Avaliacao

Os testes foram realizados no Laboratorio de Bioinformatica do Departamento de Bi-
ologia Celular, Instituto de Ciéncias Biologicas da Universidade de Brasilia. Trés bidlogos
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foram selecionados para participar do teste descritos pelo Método de Avaliacao de Co-
municabilidade no capitulo 2. A identidade dos mesmos sera preservada por questao de
privacidade.

Primeiramente, cada bidlogo respondeu ao questionario do Apéndice A. Ele é neces-
sario para analisar se o perfil do usuario tem alguma relacao com a facilidade com que o
mesmo possui ao realizar um tarefa proposta no sistema. Para isso, é importante conhecer
a formagcao académica do usuério, bem como sua atuacao profissional. Além disso, foram
solicitadas informacoes sobre a frequéncia em que ele utiliza ferramentas interativas e o
nivel de conhecimento a respeito de redes metabdlicas.

Apos responderem o questionario, cada usuario fez o teste separadamente, sem acesso
as respostas de outro usuério para que o teste nao perca a legitimidade. Apenas um
avaliador guiou os usuarios e apenas um computador foi utilizado para os testes. Assim, os
testes foram realizados em sequéncia. Foi utilizado o computador pessoal do avaliador para
a realizacao das tarefas, ao invés de um computador do Laboratério de Bioinformatica,
uma vez que o ambiente de teste ja esté configurado corretamente no computador pessoal.
Configurar o ambiente em um outro computador poderia levar em torno de 2 horas,
levando em consideracao que seria necessario fazer download da IDE Eclipse e do banco
de dados Neo4;j.

Durante a realizagdo das tarefas, foram filmadas a tela do computador, o mouse /
mousepad, o teclado e as maos dos usuérios. Foram apresentadas aos usuarios, um de
cada vez, as 13 etiquetas descritas no capitulo 2 para que eles entendam o propoésito do
teste. Nao houve comunicagao entre avaliador e usuario durante a realizagao das tarefas.

Foram realizadas 5 tarefas, descritas no Apéndice B. As primeiras trés envolvem buscar
por enzimas em um organismo. Considerou-se que o organismo ja havia sido processado
pelo sistema do 2Path e as sequéncias de seu arquivo FASTA ja haviam sido ligadas as
enzimas correspondentes do banco de dados. Assim, o usuario deveria apenas selecionar
o organismo listado na pégina de busca e pesquisar pelas enzimas. As outras duas tarefas
envolvem buscar por vias metabdlicas no banco de dados inteiro do 2Path.

Apos a tarefa, os usuérios responderam ao questionario do Apéndice C, que visa coletar
a opiniao dos mesmos a respeito do projeto de interface. Estes dados, juntamente com as
etiquetas listadas para cada usuério, fornecem uma base de informacgao para analise e a
re-implementagao aperfeicoada do sistema.

Por fim, foi apresentada a nova proposta de interface do banco de dados 2Path, de
acordo com as necessidades dos usuarios e contemplando novos recursos que devem au-
mentar os quatro critérios de qualidade: usabilidade, experiéncia de usuéario, acessibilidade
e comunicabilidade.
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Capitulo 5

Resultados dos testes

Neste capitulos serao apresentados os resultados dos testes realizados seguindo o pro-
tocolo do Método de Avaliacao de Comunicabilidade. A Secao 5.1 descreve o perfil dos
usuérios, a analise dos videos, a interpretagao dos videos e etiquetagem do feedback dos
usuérios e, por fim, o perfil semidtico do sistema. Esse perfil tem o objetivo de auxiliar
na implementacao da nova proposta de interface, descrita também nessa secao. A Secao
5.2 apresenta as mudancas feitas na interface antiga, bem como as modificacoes feitas e
decisoes de projeto para a nova proposta de interface.

5.1 Avaliacao da Interface

Os testes foram realizados com 3 bidlogos, identificados aqui como Usuério 1, 2 e 3,
respectivamente. O fato de a avaliagao ser qualitativa, e nao quantitativa, explica o baixo
numero de usuarios participantes dos testes. A Tabela 5.1 apresenta os dados pessoais
de cada um, levando em consideracao, principalmente, a experiéncia que ja possuem em
redes metabolicas. Isso é necessario, pois quanto mais eles conhecem sobre o contetido,
mais criticos sao a respeito da interface com a qual devem interagir em seu trabalho e
pesquisas.

Tabela 5.1: Conhecimento dos bidlogos selecionados para o teste a respeito dos conceitos
utilizados no desenvolvimento da interface do 2Path

Usuario 1 Usuério 2 Usuério 3
Fo a0 : ) .
rmAag?L Possui poés-doutorado Possui mestrado Possui metrado
académica
Bancos de e
N Conhece bastante Nunca utilizou Conhece
dados biologicos
Red . .
eaes . Conhece bastante Nunca utilizou  Nunca utilizou
metabolicas
Ferramentas
de visualizaca . .
¢ visuallzagao Conhece bastante Nunca utilizou  Nunca utilizou
de redes
metabolicas
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Apos preencherem o questionario de dados pessoais e conhecimentos do contetdo a
serem expostos, do Apéndice A, os bidlogos iniciaram as tarefas propostas pelo avaliador,
descritas no Apéndice B. A seguir sao listadas todas as principais evidéncias implicitas
e explicitas de falha de comunicacao dos usuérios 1, 2 e 3 com a interface, nas Tabelas
5.2, 5.3 e 5.4 , respectivamente. Elas estao ordenadas pelo tempo em que aparecem nos
videos.

Tabela 5.2: Anélise do usuario 1. Duragao: 10 minutos e 44 segundos.

Tempo Acao do usuério.

Usuério nao encontrou as reagoes que a enzima catalisa, mas logo
(01:22) percebeu que deveria seguir para uma outra pagina para obter
detalhes sobre a busca

Usuario se deparou com um grafo em movimento, com 6 nos e cinco arestas,

(01:26) e nao entendeu seu significado, a principio

(01:55)  Usuério interagiu com o grafo forgado, pois o mesmo nao parava de se mover

Usuario diz "Nossa, isso é muito ruim; Nao da pra saber se o substrato da

(03:50) enzima é verde (Composto) ou o rosa (Reagao)"
(05:10) Usuario tenta entender a legenda do grafo, mas discorda totalmente do
proposto
Usuario nao encontra informacao que buscava, até descobrir que deveria
(07:49) . L .
seguir para pagina de detalhes de busca, novamente
(07:53) Usuario expressa desgosto pelo grafo fechado que aparece ao iniciar a pagina
de detalhes da via metabdlica
(08:59) Usuario esqueceu de selecionar Search e percebeu que havia selecionado

em ver detalhes da busca anterior

(10:15)  Usuério logo clica no grafo para ele parar de se mover

5.1.1 Interpretacao dos Resultados

A etiquetagem foi realizada seguindo os padroes da fase de interpretagao de dados
do Método de Avaliagao de Comunicabilidade, descrito no capitulo 2. As etiquetas sao
apresentadas na Tabala 5.5.

Apos a realizacao das tarefas, cada bidlogo respondeu a um questionario, do Apéndice
C, para que fosse avaliado também sua opiniao a respeito do sistema.

O usuario 1 relatou que, apesar de as tarefas serem relativamente faceis, a represen-
tagao das vias metabélicas é confusa, pois a reacao é uma acao, portanto seria melhor
representada como uma aresta. Quem recebe o substrato e produz outro composto a
partir desse ¢ a enzima, portanto o grafo deveria ser configurando mantendo essa infor-
magcao bioldgica. Foi reportado, também, que a legenda do grafo estava confusa e poderia
conter apenas informacgoes sobre os nés, removendo as informagoes sobre as arestas, que
sao Obvias para os bidlogos. Por fim, o usuario 1 sugeriu que a via metabolica aparecesse
inicialmente estéatica e com os nos distantes uns dos outros.

O usuario 2 relatou que as tarefas foram faceis de serem realizadas e didaticas. Segundo
ele, praticamente todos os elementos da interface estavam claros, com excecao do grafo,
uma vez que entendeu que as reagoes eram arestas.

47



Tabela 5.3: Anélise do usuario 2. Duragao: 11 minutos e 08 segundos.

Tempo Acao do usuério.

Usuario percebeu que havia selecionado um botao que nao o levava ao seu
objetivo

(01:29) Usuério se confunde com funcao auto-complete do campo de enzimas

Usuério demora alguns segundos para perceber que deve seguir para a pagina
de detalhes de busca

Usuario demora alguns segundos para entender, a partir da legenda, o
significado do grafo que aparece na pagina de detalhes de busca

Usuéario nao percebe que pagina retornou sucesso, pois a aparéncia é de que
)
(04:55) a mesma nao foi atualizada, uma vez que o resultado da busca atual é o
mesmo que a busca anterior

(07:55)  Usuério tenta impedir grafo de se mover para fora de seu campo de visao
(08:18) Usuario tem dificuldade para entender significado biolégico do grafo
(09:26) Usuério esqueceu de selecionar Search e percebeu que havia selecionado

’ em ver detalhes da busca anterior
(10:01) Usuério tenta impedir grafo de se mover para fora de seu campo de visdo
(10:45)  Usuério percebeu que havia errado a tarefa anterior e voltou para refazé-la

Tabela 5.4: Analise do usuério 3. Duragao: 7 minutos e 49 segundos.

Tempo Acao do usuério.
Usuario se confunde com funcao auto-complete do campo de enzimas. Ainda
(01:05) percebe que o problema nao ¢ o teclado, mas sim a fungao que aparece
sem necessidade e atrapalha a busca
(01:46) Usuario diz "E s6 essa a informag?to?", pois néQ percebeu, a principio, que
para realizar a tarefa deveria seguir para a pagina de detalhes da busca
(01:59) Usuério riéo entegdg grafo que aparece na tela de detalhes e reclama muito
por ele nao estar inicialmente parado
(04:20) Usuério reclama da falta de respostas da interface
(06:00) Uspério acha um absurdo o tamar.lho do grafo que aparece na tela e pede
a lista dos detalhes que ele gostaria de saber sobre a busca
(07:20) Usuario reclama da falta de respostas da interface
(07:25) Usuério acha um absurdo o tamanho do grafo que aparece na tela e pede
a lista dos detalhes que ele gostaria de saber sobre a busca

Por fim, o usuério 3 relatou que as tarefas foram dificeis de serem realizadas, princi-
palmente a segunda, de pesquisar por vias metabolicas entre dois compostos. Na primeira
tarefa, o teclado numeérico e a funcao auto-complete diminuiram a usabilidade da interface.
Ja na segunda tarefa, ele seguiu por um caminho diferente do esperado sem perceber, e
acidentalmente descobriu um erro no sistema, que retornava dois grafos ao invés de um
s6. Para justificar seu erro de navegacao, ele relatou que nao havia percebido a secao de
busca no banco de dados completo, a esquerda da pagina de busca. Além disso, assim
como o usuéario 1, ele sugeriu que a via metabolica aparecesse inicialmente estética e com
os no6s distantes uns dos outros.
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Tabela 5.5: Contabilizacao das etiquetas para cada usuario. Cada etiqueta é registrada
no tempo do video em que ela ocorreu.

Etiqueta Usuario 1 Usuario 2 Usuario 3
Desisto. - - -

Para mim esta bom... - - -
Nao, obrigado. - - _
Vai de outro jeito. - - -

Cadé? (01:22), (07:49) (04:55) -

Ué, o que houve? - -

E agora? - (02:01) (01:46)
Onde estou? - - -

00:41), (09:26),

Epal (08:59) E10:45§ ( ) -
Assim nao da. (5:10) (01:29) (01:05)

O que é isto? (01:26), (03:50) | (02:20), (08:18) (01:59)
Socorro! E?cl)i)g; (O7:53), | (07:55), (10:01) | (06:00), (07:25)
Por que nao funciona? - - (04:20), (07:20)

5.1.2 Consolidacao dos resultados

A partir das analises dos trés bidlogos, foram verificados varios pontos fracos no sis-
tema. Como foram observadas vérias falhas de comunicacao na interface proposta, foi
mais adequado apresenta-las em forma de lista do que em forma de resposta as perguntas
da fase de consolidagao de usuario, do Método de Avaliagao de Comunicabilidade.

De maneira geral, os usuarios conseguiram realizar seus objetivos, porém de maneira
ineficiente e geralmente errando ao tentar pela primeira vez. Vérios elementos da interface
deixaram os usuérios insatisfeitos e desmotivados a continuar a tarefa. Os problemas se
manifestam principalmente na éarea de visualizacao do grafo que representam as vias
metabolicas. Houveram elogios, apesar das barreiras de comunicagao. Vérias paginas
possuiam textos explicativos, que os usuarios leram e, além disso, a funcao de auto-
complete dos nomes dos compostos quimicos foi de grande ajuda. A lista de falhas de
comunicabilidade a seguir fornece a base de informacao para a criagao do perfil semiético
do sistema, assim como descrito no capitulo 2.

e Busca por enzima / via metabolica

1 O botao de voltar uma pagina, do navegador, nao fazia o que o usuario esperava.
Ele voltava para a pesquisa anterior em vez de ir para a pagina central de
buscas;

2 A funcao auto-complete das enzimas nao foi uma boa decisao de projeto, pois
os usuarios ficavam confusos com os nimeros que apareciam;

3 Resultado de busca nao estava sendo inicializado sempre que pagina é carre-
gada, portanto apresentava um resultado anterior, o que causava confusao;
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4 Botao View Interative Data, para visualizar a via metabdlica, esta sempre
ativo. Isso fez com que os usuérios nao notassem que existe informacao extra
sobre enzima ou via quando a pesquisa retorna sucesso;

5 Botoes Search e View Interative Data estavam muito proximos um do outro.
Usuarios as vezes nao selecionavam o botao Search antes de clicar em View
Interative Data, pois a segunda coluna da pagina estava mal localizada, para
um formulario;

6 A pagina de busca central d4 mais foco em busca por elementos no organismo,
e isso faz com que a se¢ao menor a esquerda passe despercebida.

e Visualizacao do grafo

1 A reacao nao deveria ser representada por um né, pois para os bidlogos, ela é
uma agao, e nao um elemento. Assim, faz mais sentido bioldégico uma aresta
saindo do substrato para a enzima, e saindo da enzima para o produto. A
aresta entre enzima e reagao nao é necessaria. Houve muita confusao, pois
pensaram que reacao era representada por aresta em vez de por um no;

2 Nao ¢é necessario apresentar os noés do organismo e sequéncias que o organismo
possui. Ao apresentar a enzima na busca de informacoes no organismo, ja é
implicito que aquela enzima é produzida pelo organismo;

3 Quanto maior o grafo, mais complexo é entendé-lo;

4 Grafos muito grandes podem ficar cortados e alguns elementos podem sair do
campo de visao do usuério;

5 E mais desejavel um grafo que apareca primeiramente de maneira estética.
Um grafo que aparece se movendo levemente ¢ irritante. Caso o usuario queira
mover e clicar nos elementos, ele o faz com mais facilidade com um grafo
estatico;

6 E mais agradavel um grafo que apareca aberto;

7 A legenda poderiam apresentar apenas informacao a respeito dos nos, pois
informagoes sobre as arestas sao desnecesséarias para os bidlogos.

Alguns itens lista de falhas de comunicabilidade podem ser verificados nas Figuras 5.1,
5.2 e 5.3. A primeira apresenta as dificuldades enfrentadas na pagina geral de buscas. A
Figura segunda apresenta as dificuldade enfrentadas na interface de busca por enzimas.
Por fim, a terceira figura apresenta as falhas de comunicabilidade em relacao & interface
da via metabélica e do proprio grafo em si.

Além dessas dificuldades relatadas, foi encontrado um erro de implementacao em um
dos testes. Uma das tarefas era encontrar uma via metabodlica entre dois compostos
no grafo completo do 2Path, porém um dos usuarios utilizou a busca por via em um
organismo. A busca deveria retornar que nao hé via, porém ela retornou que existia, e
apresentou um grafo disjunto’. Um grafo era do organismo com todas as enzimas que ele
produzia e o outro grafo representava a via entre os compostos pesquisados.

'Dois grafos que nio se conectam.
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Excesso de botdes

Figura 5.1: Falhas de comunicac¢ao na pagina de buscas gerais.

- W
'= ///5/5//,.

Biolnfo
UnB

# Home & Terpenoids Q Search ® About @ Help ) Login

Botao com baixa visibilidade

Search for an enzyme Result: Mensagem persistente
Enzyme *
1.2.3.
— Enzyme not found in organism Botao ativo mesmo quando dado
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Fungdo de auto-complete confusa
para numero EC das enzimas

Figura 5.2: Falhas de comunicagao na péagina de busca por enzima em organismo.
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Figura 5.3: Falhas de comunicacao na pagina de visualizagao de via metabdlica em orga-
nismo.
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1-Deoxy-D-xylulose S-phosphate

Assim sendo, foi criado, a partir da andlise completa dos dados, o seguinte perfil
semidtico para a proposta de interface para o banco de dados 2path:

Este é o meu entendimento, como projetista, de quem vocé, pesquisador biélogo,
é, do que aprendi que vocé precisa buscar e visualizar, de maneira prética e com
bastante feedback legivel, pois as informagoes podem ser extensas e complexas. A
nova interface do 2Path, portanto, é o sistema que projetei para vocé, e a busca
vinculada a visualizagdo das vias metabdlicas e enzimas é a forma como vocé pode
utiliza-lo para alcancar uma gama de objetivos que se encaixam nesta visao.

O perfil semiodtico descrito, bem como a lista de barreiras de comunicagao entre pro-
jetista e usuario, exerceram papel de guia para o desenvolvimento da nova proposta de
interface do 2path. A seguir estd uma lista de mudancas no projeto de interface, feita
apos os testes do Método de Avaliagao de Comunicabilidade. Cada item representa a
solucao dos problemas relatados na lista anterior, de falhas de comunicabilidade.

e Busca por enzima / via metabolica

1 Foi adicionado um botao de voltar nas paginas especificas de busca por enzima
e vias metabolicas, assim o usuério pode clicar nele e voltar diretamente para
a pagina de buscas gerais;

2 A funcao auto-complete do campo de busca por enzima foi removida;
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3 As mensagens de sucesso e erro sao apresentadas no canto superior direito da
tela e sao atualizadas sempre que uma nova busca é feita. Ela aparece por 5
segundos e depois desaparece;

4,5 O grafo que apresenta os detalhes sobre a enzima ou via metabdlica buscada
aparece na mesma pagina que o formulério de pesquisa. Se a busca retorna
verdadeira, o grafo aparece, se retorna falsa, nao aparece. Assim, o usuério nao
precisa seguir mais um passo na interface para visualizar os dados biologicos
que procura;

6 As colunas de busca no banco completo e no organismo foram configuradas com
o mesmo tamanho. Os icones que simbolizam elementos ptblicos e privados
foram posicionados ao lado dos titulos das buscas no banco completo e em
organismos, respectivamente.

e Visualizacao do grafo

1 Representar as reacao com a label das enzimas nao é possivel, pois o banco de
dados nao possui suporte para a obtencao dessa informagao. Além disso, uma
enzima pode catalisar mais de uma reacao. Assim, nao teria como representar
apenas um né da enzima recebendo todos os possiveis substratos e produzindo
todos os possiveis produtos. Uma solucao para esse problema seria solicitar ao
administrador do 2Path a adicao de mais uma propriedade no n6 da reagao
que determine a enzima que a catalise;

2, 3, 4 Para diminuir o tamanho do grafo, foram omitidos os nos referentes ao orga-
nismo e as sequéncias do genoma que ele possui;

5 O grafo aparece estatico, porém o usuario pode clicar nos nés e mové-los como
desejar;

6 Os nos do grafo nao se sobrepdoem, portanto ele tem a aparéncia de que esté
aberto;

7 A legenda apresenta apenas informacoes sobre as cores de trés nés: Compostos,
Reacoes e Enzimas.

5.2 Nova Interface do 2Path

Na nova proposta de interface para o 2Path, as paginas de Home, Terpenoids e About
continuam as mesmas. Na pégina de Help foram trocadas apenas as figuras ilustrativas
que auxilio a navegacao no sistema. As grandes mudancas ocorreram na pagina de Search,
na busca por enzimas e vias metaboélicas.

A péagina principal de busca anterior possui duas colunas principais, a da esquerda
destinada & buscas por enzimas e vias metabolicas no banco de dados completo do 2Path,
e a da direita, destinada a busca em um organismo especifico. Como o organismo era
do proprio usuério, optou-se por deixar a coluna da direita duas vezes maior que a da
esquerda, mas essa decisao de interface acabou ofuscando a busca no banco completo. A
interface também era um pouco confusa, pois existiam quatro botoes e muito texto.

Na nova interface da pégina principal de busca, existe apenas uma coluna a esquerda
e um campo onde o usuario pode selecionar a busca no banco completo ou em um de seus
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organismos. Nesse sentido, sao necessarios apenas dois botoes, um de busca por enzima
e outro de busca por via metaboélica. A Figura 5.4 apresenta a pagina descrita.

2Path P

# Home & Terpenoids w @ About © Help

Search Page
& Public: Search on all database
& Private: Search on your organism

Organism:

Arabidopsis thaliana N

All database

Arabidopsis thaliana
reactons can caayze on Sequence for all e enzymes
terpenoids. The reactions come with envolved on the reactions.
their description, Kegg ID and link and
type

BT T

Figura 5.4: Nova interface da pagina principal de buscas.

A antiga interface para buscar por enzima possuia duas paginas, nas quais o objetivo
da primeira era relatar se a enzima existe no banco de dados e o objetivo da segunda
era de apresentar o grafo da enzima e as reagoes que catalisava, se existisse. Essa inter-
face, porém era bastante confusa, principalmente os feedbacks dados na busca, pois nao
atualizavam corretamente. A funcao de auto-complete do EC das enzimas também dimi-
nuiu a usabilidade, pois acredita-se que nao seja natural um campo de entrada completar
numeros. Além disso, quando o usuario seguia para a péagina de visualizacao dos dados
biolégicos, eles precisavam clicar e arrastar os nos de maneira forcada, pois os mesmos
nao paravam de se mexer. O objetivo era apresentar um grafo simples e interativo, porém
a experiéncia de usuério nao correspondeu ao esperado.

A nova interface para busca de enzima sofreu fortes mudancas. Nao ha mais fungao
de auto-complete no campo de entrada de EC, foi adicionado um botao para retornar a
péagina de busca e, principalmente, o grafo aparece na mesma pégina. Se existe enzima, o
grafo aparece, se nao existe, nao aparece. Os rotulos dos nés, que antes apresentavam seus
nomes, agora apresenta seus identificadores no KEGG. Acima do grafo estda uma legenda
que aparece quando o usuario passa o mouse por cima dos noés. Ela possui informacoes
sobre o tipo do nd, seu nome e seu identificador no KEGG. Este n6 é destacado por uma
cor mais escura que os demais.

A Figura 5.5, além de apresentar a nova interface, mostra que nao é possivel represen-
tar as reacoes como enzimas, pois uma enzima pode catalisar mais de uma reacao. Se as
proprias reagoes possuissem informagao sobre qual enzima as catalisam, entao essa mu-
danca seria possivel. Essa alteracao no banco de dados facilitaria bastante a interpretacao
do grafo, de acordo com os bidlogos, que costumaram entender reagao como aresta. Por
fim, a legenda do grafo ficou mais simples, portanto, mais legivel.
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2Path

# Home ah Terpenoids Q, Search @ About @ Help ) Login

Search for an enzyme Reaction

Name: Caffeoyl-CoA+Quinate<=>CoA+Chlorogenate

EC Number * ID: : R01945

2.3.1.133

pel

Compound O
Enzyme O
Reaction O

Figura 5.5: Nova interface da pagina de busca por enzima, tanto em um organismo quanto
no banco de dados completo. Nesta interface, o usuario passou o mouse por cima do né
R01945, que foi destacado de cor escura, e seus detalhes foram exibidos acima do grafo.

Em relacao a busca por vias metabolicas, a nova interface se assemelha com a de
busca por enzima, porém continua com a funcao de auto-complete nos campos de entrada
por nome de compostos, que foi uma boa decisao de projeto. A Figura 5.6 apresenta
o resultado da busca pela via entre Caffeate e Chlorogenate. Observa-se que retornou
sucesso, pois além de a via ter aparecido na tela, uma mensagem de sucesso aparece, por
5 segundos, no canto superior direito da tela.

As Figuras 5.7 e 5.8 aprensentam resultados de busca por via metabdlica em um
organismo. A primeira retornou falso, como visto pela mensagem de erro. A segunda
retornou mensagem de sucesso e um grafo estatico na tela. Observe que, apesar de a
busca ter sido no organismo, a Unica informacao que interessa para o usuario é da via
entre um composto e outro. Portanto nao aparecem mais como na interface antiga os nos
do organismo, sequéncias e enzimas. Acredita-se que essa nova decisao de projeto diminui
a complexidade da visualizagao dos dados bioldgicos.
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2Path

# Home & Terpenoids Q, Search @ About @ Help #) Login

Search for a pathway Compound

between two components Name: Caffeate

ID: : C01197
From Component *

| Caffeate |

To Component *

| Chlorogenate |

Return to Search Page

Compound O
Enzyme O
Reaction .

Figura 5.6: Nova interface da pagina de busca por via metabdlica, tanto em um organismo

quanto no banco de dados completo. Nesse caso, a busca retornou sucesso no banco de
dados completo do 2Path.

Pathway not found in erganism.

Arabidopsis thaliana:

2Path

# Home o Terpenoids Q search ® About © Help = Login

Search for a pathway
between two components

From Component *

| ATP

To Component *

| Oxygen

Return to Search Page

Compound O
Enzyme O
Reaction .

Figura 5.7: Nova interface de busca por via metaboélica quando a busca retorna erro de
via nao encontrada.
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Figura 5.8: Resultado de busca por via metabdlica em um organismo, onde o grafo gerado
possui apenas informacgao sobre os compostos pesquisados e as reagoes entre eles.
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Capitulo 6

Conclusao e Trabalhos Futuros

O 2Path ¢ um banco de dados que armazena vias metabolicas com foco na biossintese
dos terpenos. Ele recebe como entrada organismos representados por arquivos FASTA
de enzimas e retorna ao usuario um banco de dados para cada organismo. Assim, os
usuarios tem a opcao de pesquisar por enzimas e vias metabolicas no banco de dados
completo do 2Path, ou em cada banco de dados privado de um determinado organismo.
As informagbes sdo passadas para o usuério na forma de um grafo. FExistem muitas
maneiras de adicionar informacoes em uma interface de visualizagao de dados, tais como
legendas, titulos, rotulos, etc.

A partir dos testes feitos pelo Método de Avaliagao de Comunicabilidade de Interagao
Humano-Computador com trés bidlogos, foi observado que muitas dessas informacoes,
porém, ou nao interessam aos bidlogos, ou podem poluir a interface. A simplicidade do
objeto com que o usuéario irad interagir foi muito mais apreciado do que a quantidade de
informacao que ele pode obter. Uma interface com poucas paginas e textos foi conside-
rada mais agradavel por ser mais simples. Os usuarios preferiram uma péagina com mais
informagoes do que uma interface que demanda varias navegacoes e atualizagoes de telas.

Nesse sentido, uma nova interface mais compacta e mais legivel foi proposta de acordo
com os quatro de qualidades: usabilidade, experiéncia de usuério, acessibilidade e co-
municabilidade. A comunicabilidade foi analisada mais profundamente, pois é o foco do
método utilizado na avaliacao.

A partir da analise do Método de Avaliacao de Comunicabilidade, percebeu-se, tam-
bém, mudangas que poderiam ocorrer no banco de dados 2Path para aumentar a usabi-
lidade de proposta de interface desenvolvida nesse projeto. Essa mudanca seria realizada
nos noés que representam as reagoes, e a sugestao é de incluir uma propriedade que indica
a(s) enzima(s) que as catalisa(m). Com essa informacao, é possivel representar facilmente
no grafo as reagoes com os rotulos do numero EC das enzimas que as catalisam. Essa
representacao do grafo foi solicitado pela maioria dos usuarios, que preferem imaginar
uma reagdo como uma aresta do que como um no, pois quem realiza as reagoes de fato
sao as enzimas.
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I

Questionario de Avaliacao da Interface do
banco de dados de redes metabolicas 2Path

Parte 1: Dados pessoais do usuario

Nome completo:

Formacao académica: () Graduagao Periodo: de a
() Mestrado Periodo: de a
() Doutorado Periodo: de a
() Pés-Doutorado  Periodo: de a

Atuacio profissional atual:

Em seu trabalho, com que frequéncia vocé utiliza ferramentas interativas de
visualizacao de dados?

Nunca utilizei [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] Frequentemente
1 2 3 4 5

Qual seu conhecimento a respeito dos seguintes assuntos:

I. Banco de dados biologicos (KEGG, BioCyc, Reactome, etc)

Nunca utilizei [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] Tenho pleno conhecimento
1 2 3 4 5

1I. Redes metabolicas

Nunca utilizei [ ] [ ] [ ] [ ] [ 1T Tenho pleno conhecimento
1 2 3 4 5

III.  Ferramentas de visualizacao de redes metabolicas (Reactome Pathway
Browser. KEGG Metabolic pathways, etc)

Nunca utilizei [ ] [ ] [ ] [ ] [ 1T Tenho pleno conhecimento
1 2 3 4 5



Apéndice B

Tarefas realizadas pelos bidélogos no
sistema 2Path

63



Universidade de Brasilia — Departamento de Ciéncia da Computacao
Trabalho de Conclusdo de Curso — 09 de Dezembro de 2016
Gabriella de Oliveira Esteves — 11/0118995

I

Realizacio de tarefas na interface do banco de
dados de redes metabolicas 2Path

Nome completo:

Sera utilizado o Método de Avaliagdo de Comunicabilidade para avaliar a interface de acordo com
os dados coletados nesta etapa.

O usuario ¢ incentivado a usar a técnica think aloud, onde ele devera falar em voz alta tudo o que
estd pensando ao realizar as tarefas propostas. As seguintes expressdes sao mais convenientes para a
analise de dados:

“Cade” “Onde estou?” “Vai de outro jeito” “Socorro!”
“E agora?” “Ué, o que houve?” “Nao, obrigado(a)!” “Desisto”
“O qué ¢ isso?” “Por que nao funciona?” “Pra mim estd bom”

“Epa!” “Assim nao da”

Tarefa 1

Verifique se as seguintes enzimas estdo no organismo Arabidopsis thaliana e, se estao, quais
reacdes catalisam (pode ser o nome abreviado):

1.1.1.18 [ ] Nao esta
[ ] Esta e catalisa a reacao
[ ] Nao encontrei a informagao

2.7.7.60 [ ] Nao esta
[ ] Esta e catalisa a reacao
[ ] Nao encontrei a informagao

1.1.1.267 [ ] Nao esta
[ ] Esta e catalisa a reacao
[ ] Nao encontrei a informagao

Tarefa 2

Verifique se existe uma via metabolica entre os seguintes compostos. Se existe, quantas reagdes
quimicas ocorrem entre eles?

Acetyl-CoA — Oleandolide [ ] Existe via metabdlica com __ reagdes
[ ] Nao existe via metabdlica
[ ] Nao encontrei a informagao

L-2-Aminoadipate — 6-Aminopenicillanate [ ] Existe via metabdlica com __ reagdes
[ ] Nao existe via metabdlica
[ ] Nao encontrei a informagao
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I

Questionario de Avaliacao da Interface do
banco de dados de redes metabolicas 2Path

Parte 2: Analise da Interface

Nome completo:

L. Em relacao as tarefas realizadas, responda:

Foi facil realizar a tarefa 1

Concordo plenamente [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] Discordo totalmente
1 2 3 4 5

Explique o motivo:

Foi facil realizar a tarefa 2

Concordo plenamente [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] Discordo totalmente
1 2 3 4 5

Explique o motivo:

IL. Em relacio a interface do 2Path, responda:

Qual o grau de dificuldade da utilizacido do sistema, no geral?

Muito dificil [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] Muito Féacil
1 2 3 4 5

Existem elementos nas paginas do sitze que nio estio claros? Se sim, quais?

Houve algum momento em que vocé ficou em diavida em relacido a o que fazer? Se
sim, por que e o que vocé fez para atingir seu objetivo?

O que vocé mudaria ou adicionaria no sistema? Por qué? (Opcional)
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