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Introdugéo ApOs 0s processos, obteve-se 184 sequéncias de dominio das proteinas Fosfolipase D pertencentes a

, , , ~ , 35 especies distintas, esses dados foram analisados por meio dos métodos nao-supervisionados K-
No Brasil, os acidentes com picadas de aranhas sao a 22 maior causa de envenenamento,

e , , , Means e Hierarchical Clustering.
segundo o Ministerio da Saude, em 2024. O Loxoscelismo, causado pela toxina
dermonecrotica, presente no veneno da aranha-marrom, € um dos mais graves, podendo Hierarchical Clustering Dendrogram {Ward Linkage]
levar a febre, necrose tecidual, faléncia renal e até morte.

Para investigar essa familia de toxinas, é
fundamental caracterizar suas proteinas e
compreender seus mecanismos de acao.

Tradicionalmente, essa analise ¢ realizada
com modelos animais, como
camundongos, meétodo que, apesar de
eficaz, levanta questoes éticas relevantes.

« Assim, faz-se necessario o0 uso de
abordagens alternativas para estudar essas
toxinas e seus dominios, visando a reducao
dos ensaios com animais e alinhando-se aos
principios dos 3Rs — Substituicdo, Reducao
e Refinamento.

Figura 4: Resultados do agrupamento K-Means positivo.

\

\ Diante disso, surge uma pergunta: seria
/ \ possivel reduzir testes em animais com
Figura 1: Aranha-Marrom. Fonte: Biologia Net uma abordagem computacional?

Realizar um sistema computacional usando aprendizado de maquina para
classificar e caracterizar toxinas de aranhas com potencial dermonecrotico,
reduzindo testes in vivo.

Materiais e Metodos

Etapa 1: Coleta de dados Etapa 2:
ArachnoFamTox InterProScan B Figura 5: Resultados do agrupamento K-Means negativo.
: : Figura 3: Resultado do agrupamento hierarquico (ward).
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A abordagem computacional mostrou que e possivel classificar as toxinas em grupos distintos com
base em suas caracteristicas computacionais.

Reducao Dimensional;
Agrupamento K-means (2 A integragao de machine learning e bioinformatica reduz significativamente os testes in vivo na area
e Hierarquico da toxinologia.

Os dados de K-Means positivo e negativo mostram padrdes distintos, confirmando a precisao do
modelo e o foco adequado dos parametros.

Fluxograma 1: Pipeline metodoldgica para coleta, analise e classificacao de toxinas
dermonecroticas, destacando ferramentas utilizadas.

Prospeccoes Futuras

Resultados

Buscar métodos de validar a relacdo dos
agrupamentos obtidos e a atividade
dermonecrotica das toxinas.

Automacao do processo para =]
outras familias de toxinas. =

Pesquisar viabilidade de modelos de Investigacao detalhada das interacoes \f\

Deep Learning no estudo de toxinas. entre toxinas e alvos celulares. J
~ O . . sy
Elaborar documentacao detalhada {:‘ 09 Pesquisa sobre os Impactos eticos
gue descreva a metodologia técnica. e

Tv#® ~ potenciais gerados pelo projeto.
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