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RESUMO

A predicao da estrutura tercidria de proteinas ¢ um problema da Bioinformatica Estrutural ainda
nao solucionado pela ciéncia. O desafio € entender a relacdo entre a sequéncia de aminoacidos
de uma proteina e sua estrutura tridimensional 3D, que esta relacionada a fungdo destas
macromoléculas. Dentre os métodos relacionados a predicdo de estruturas de proteinas esta o
M¢étodo CReF (Central Residue Fragment-based Method), proposto por Dorn & Norberto de
Souza (2008), para predicao da estrutura 3D aproximada de uma proteina ou polipeptidio. Nesta
dissertacdo, apresentamos o wCReF, a interface Web para o método CReF desenvolvida com
o enfoque em usabilidade. Com esta ferramenta o usudrio informa a sequéncia de aminoacidos
de sua proteina alvo, e como resultado obtém a estrutura 3D aproximada de uma proteina, de
forma automatizada, sem a necessidade de instalagdo das ferramentas necessarias para sua
utilizagdo. Para definir os requisitos necessarios para seu desenvolvimento foram realizadas
avaliacdes de usabilidade, realizadas por especialistas em Interagdo Humano-Computador e da
area de dominio, a bioinformatica, em trés servidores de predicao de estruturas de proteinas -
I-TASSER, QUARK e Robetta - todos participantes do CASP (Critical Assessment of protein
Structure Prediction). As inspe¢des foram realizadas através do método de Avaliacao
Heuristica, utilizando as 10 heuristicas de Nielsen. Como resultado, foram encontradas
violagdes em todas as heuristicas e detectados 89 problemas de usabilidade. Eles foram
classificados em 5 severidades, 29 pontuados como sendo de alta prioridade de solugao e 25
problemas de resolugdao imediata. Os resultados das avaliagdes serviram como orientagao
norteadora dos principais recursos que o WCReF deveria possuir, compilados em um
documento de requisitos de software, para sua implementag@o. A partir desta etapa foi realizada
a prototipagem, vislumbrando a detec¢dao de novos problemas de usabilidade, com os usuarios
finais, através da adaptagcdo do questiondrio de satisfacdo de Ssemugabi. Como produto final,
apresentamos o servidor wCReF alicercado na preocupagdo com a usabilidade e interagdo com
seus usudrios. Além disso, este estudo pode contribuir para melhoria da usabilidade das
aplicagdes de bioinformética ja existentes, dos servidores de predicao analisados e no

desenvolvimento de novas ferramentas cientificas.

Palavras chaves: Bioinformética. Servidores de predicdo de estruturas terciarias de proteinas.

Usabilidade. Interface Web. Avaliagao Heuristica.



ABSTRACT

The prediction of protein tertiary structure is a problem of Structural Bioinformatics still
unsolved by science. The challenge is to understand the relationship between the amino acid
sequence of a protein and a three dimensional structure, which is related to the function of these
macromolecules. Among the methods related to protein structure prediction is CREF (Central
Residue Fragment-based Method) proposed by Dorn & Norbert Souza (2008) for prediction of
proteins’ or polypeptide’s approximate 3D structure. In this thesis we present the wCReF, the
Web interface for the CREF method developed with a focus on usability. With this tool the
users can enter the amino acid sequence of its target protein, and get as a result the approximate
3D structure of a protein in an automated manner without the need to install all the necessary
tools for their use. To define the requirements for its development were conducted usability
evaluations, guided by experts on both Human-Computer Interaction and bioinformatics
domain areas, in three protein structures prediction servers - -TASSER, QUARK and Robetta
- all participants at CASP (Critical Assessment of Protein Structure Prediction) competition.
The inspections were conducted through the Heuristic Evaluation method using Nielsens’ 10
heuristics. As a result, violations were found in all heuristics resulting in 89 usability problems.
They were classified into 5 severities, 29 scored as being of high priority solution and 25 as
problems to be solved immediately. Assessment results serve as guiding orientation of the key
features that wCReF must have compiled in a document software requirements for its
implementation. From this step was carried out prototyping and glimpsing the detection of new
usability problems with end users by adapting the Ssemugabi satisfaction questionnaire. As a
final product we present the wCReF server, protein structure prediction server rooted in concern
about the usability and interaction with its users. Furthermore, this study can contribute to
improvement of usability of existing bioinformatics applications, the prediction servers

analyzed and the development of new scientific tools.



LISTA DE ILUSTRACOES

Figura 1. Ciclo de vida da interface do WCREF ........c.coooiiiiiiiiiiieeeeeee e 22
Figura 2. O processo de interagdo humano-computador............ccceeevveeeiieerieeecieeeie e 26
Figura 3. Usabilidade como facilidade de US0...........ccceeriiiiiiniiiiiieiecceeceee e 27
Figura 4. Ciclo de desenvolvimento de aplicacdes Web. O ciclo de desenvolvimento de
interfaces Web € uma espiral continua com S€iS €tapas ...........ceecveeerveeerieeerveeeiieeeveeesreeenenes 30
Figura S. Entradas do PDB (Protein Data Bank) ............cc.cccoueeeceeeecueeeecieeeiieeeeieeeeveeseeeenens 38
Figura 6. Kendrew e colaboradores publicaram a primeira estrutura de uma proteina........... 39

Figura 7. Como podemos determinar a estrutura nativa de uma proteina a partir do

conhecimento da sua estrutura PrimAaria?. ......c.cceccveeeiieeeiiereeieeeeieeesieeesreeesereeesereessaeesseeesnnes 41
Figura 8. Esquema dos passos do CREF..........cccviviiiiiiiiiieee e 48
Figura 9. Problemas de usabilidade encontrados pelos avaliadores..........c..ccccevvereenueniennnnne 61
Figura 10. Menu do I-TASSER . ...ttt ettt 63
Figura 11. Uma das heuristicas violadas - Auxiliar os usuarios a reconhecer, diagnosticar e
TECUPETAT ©TTOS +euvvvvveeeeuurreeeasurreeeannsseeesaassseesassseeessssssseesassseesessssseessnsssseesssssseesesnsseessnsssseesannes 64
Figura 12. Graus de severidade atribuidos nas avaliagdes dos servidores ...........c.ccevueeveneene. 64
Figura 13. Esbogo da interface feito na ferramenta PENSIL .........ccccoociiiiniininniniiniiienne 70
Figura 14. Tela inicial da interface do prototipo desenvolvido (Home) .........cccccceeevieninennnenn. 72
Figura 15. Tela inicial do wCReF. Esta ¢ a tela principal do servidor...........cccccveevvveenneennee. 73
Figura 16. Respostas dOS qUESTIONATIOS. ......ccuvieeriieeiiiieeiieeeieeeeieeesieeesreeesereeesreeesseesseeesnnes 78
Figura 17. Total de respostas Positivas, Negativas € Neutras por tOpiCO..........ccccveerveerereennnne 79
Figura 18. Numero de questdes negativas avaliadas na concepgao da interface..................... 80
Figura 19. Questdes avaliadas como negativas em Web design ..........ccccueevveeeeieeecieencneeennne 84
Figura 20. As questdes avaliadas como negativas em bioinformatica. ............ccceeeevveerveeennee. 85
Figura 21. Parte do codigo do wCReF que mostra que as telas da interface sdo adaptaveis.. 88

Figura 22. A mensagem de confirmacdo de uma submissao

Figura 23. O wCReF. O usuéario se comunica com a aplicacao através da interface, submetendo

sua requisi¢ao por meio de um fOrmulATio. .......cc.eeeeviieiiieeiii e 94
Figura 24. O prototipo deu origem a interface Web..........cocceviiiiiiieiieniiiiiieieceee e, 95
Figura 25. Arquitetura da interface Web do WCREF .........cccoiiiiiiiiiiiiiceeeeeeee 96
Figura 26. Descricao Hierarquica do SiStema. .........cceevvuvieiiiiieriieeiee e 100
Figura 27. Template da interface de Apresentagao. .........cceevveeeeveeerveeerieeeiieeeieeeereeesvee s 102

Figura 28. Home ou Tela de Apresentacao. ........cocueeueruieneriieniieniieienieeniestesiceie e 104



Figura 29.
Figura 30.
Figura 31.
Figura 32.
Figura 33.
Figura 34.
Figura 35.
Figura 36.
Figura 37.
Figura 38.
Figura 39.
Figura 40.
Figura 41.
Figura 42.
Figura 43.
Figura 44.

Interface do servidor do I-TASSER. .....oouiiiiiiiieeee e 105
O login pode ser realizado de qualquer parte da interface...........cccccceevveerieennnnnne 105
Tela de SUDMISSAO ......eeuiiiiieiiieiee e 106
Template da Interface de usuario do WCREF.........cccoevvviviiiieiiieee e 107
O PErfil e USUATIO. ....eeeuiieiiieiieeit ettt ettt ettt et eaeebeesaeeens 108
Tela de submissao de predicdes de proteinas...........ccceeevveereeenieeniieeniienieesieenieans 109
Tela de acompanhamento das SUDMISSOES. .....ccvveeevreeeriieeriiieeeiieeeiie e eevee e 111
Tela de visualizagdo do WCREF. ... 113
Representagdo da estrutura SECUNAATIA .......cc.eevvieriieeiieriieeie e 113
Visualizador do WCREF.. .....ccoiiiiiiiiiiiiceeeee e 114
Telas da Interface fale-ConOSCO........covuiiiiiiiiiiiiiiiieeee e 117
Telas da Interface EQUIPE.......cccouviiiiiiieiiieeiie et 117
Exemplo da ajuda da interface do WCREF..........ccccoeoiiiiiiiiiiiicieeeeee 119
SOBTE 0 CREF. ..o e 120
As referéncias dos artigos do CREF..........coovviiiiiiiiieeee e 121
Softwares relacionados com a metodologia do CReF..........ccooevveiiiiiiiiiieinnn, 121



LISTA DE TABELAS

Tabela 1. Fatores pertinentes na aplicacao de usabilidade em sistemas............ccceeeveerneennnne. 34
Tabela 2. Conjunto de Heuristicas de Nielsen..........ccceeviiiiiiiiiiiieciieeeee e 35
Tabela 3. Numeros de servidores participantes do CASP das tltimas 8 edigdes. ................... 42
Tabela 4. Os Principais servidores de predi¢ao participantes do CASP..........cccccceevvveieennne 44
Tabela 5. As 8 regides conformacionais utilizadas do mapa de Ramachandran no método
CReF, segundo Thornton € colaboradores. ............ceccviieriiieiiieeiiieeiee e e 50
Tabela 6. Os servidores de predicdo avaliados nesta PeSqUISa........cccveeveereveeieerieniieeneennenns 59
Tabela 7. Inspetores — Avaliacao HEUTTSHICA .......eevieiiieriiiiiieiie et 59
Tabela 8. Escala de severidade atribuida na Avaliacdo Heuristica ..............cccoovveieeeniieeennnee. 60
Tabela 9. Problemas de Usabilidade encontrados na Avaliagao Heuristica. ........................... 61
Tabela 10. Problemas adicionais encontrados nos servidores de predicao ...........ccccceevuvenenne 66

Tabela 11. Questdes de satisfagdo de usabilidade para a area de bioinformatica em servidores

de predicao de estruturas de ProteiNas. ........eecveeeriieeiiie et e e eaae e 74
Tabela 12. Numeros atribuidos as respostas segundo a Escala de Likert...........c.cccccvveeenennnne. 75
Tabela 13. Perfil dos participantes do questionario de avaliagao..........ccceeveeveerverieenieniennennn 76

Tabela 14. Perguntas relacionadas a experiéncia do usudrio com a predi¢do de estruturas de
PTOTEIIIAS ..eiuiiieeieie et ee et ett ettt et e ettt e ettt e sttt e sabae e s bt e e s abeeeeabeeeanteeensteeensseesnsaeesnseeennseeennseeanns 77
Tabela 15. Problemas encontrados nas avaliagdes dos questiondrios considerados de Média e
Alta prioridade de COTTECAD. ...uviiiiiiiieiieeeiieeeiee ettt e steeerte e e saeeetaeeebeeessaeessseeessseeensseeenns 81
Tabela 16. Caracteristicas que foram contempladas no servidor wCReF apds a analise dos
problemas encontrados N0S SETVIAOTES. ......cccueevierieeriienieeiienie et esiee et eeeereesieeebeesseesnseeeeas 97

Tabela 17. Parametros Opcionais do ServIdOT. .......cccuviieiiieiiiieeciie et 110



LISTA DE SIGLAS

3D — Tridimensional

ABNT — Associacao Brasileira de Normas Técnicas

AMBER - Assisted Model Building with Energy Refinement

BE — Bioinformatica Estrutural

CASP — Critical Assessment of protein Structure Prediction

CGlIs — Common Gateway Interface

CReF — Central Residue Fragment-based Method

EMBL-EBI — European Molecular Biology Laboratory - European Bioinformatics
Institute

EUA — Estados Unidos da América

HCSE — Human-Centered Software Engineering

HTML — Hypertext Markup Language

IHC — Interagao Humano-Computador

ISO — International Organization Standardization

LABIO — Laboratorio de Bioinformatica, Modelagem e Simula¢do de Biossistemas
NCBI — National Center for Biotechnology Information

NCSA — National Center for Supercomputing Applications

ONU - Organizagao das Nagdes Unidas

PSP — Protein Structure Prediction Problem

SGBD - Sistema de gerenciamento de banco de dados

URI — Universal Resource Identifier

W3C — World Wide Web Consortium

WCAG - Web Content Accessibility Guidelines

WEKA — Waikato Environment for Knowledge Analysis

WHATWG — Web Hypertext Application Technology Working Group
WWW — World Wide Web

XML - Extensible Markup Language



SUMARIO

1 INTRODUGAQ ....cuceecneeeesennensensensensensensssssasssssessessesssssasssssssssssssssssssnss 17
1.1 MOTIVACAO ... 19
1.2 OBJETIVO GERAL ..ottt ettt ettt se e 20
1.3 OBJETIVOS ESPECIFICOS.......o oot 21
1.4 METODOLOGIA ...t et e e et e e e st e e e et e e e snsaaeeeenneees 21
1.5 ORGANIZACAO DA DISSERTACAO ..ccooiiiiiiiiiiiieeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee 22
2 REVISAQO DE LITERATURA .....uueueeeeeeeenenesesesesesesesessssssssesssesesesssssases 24
2.1 PARTE 1 - REVISAO DOS ASPECTOS REFERENTES AO DESENVOLVIMENTO DA INTERFACE

WEB .ttt ettt ettt ettt bttt h et e b ettt he e e et bt e e a bt b et e et e e bt e ea bt e b e e eat e e bt e eateebeenarean 24
2.1.1 INTERACAO HUMANO-COMPUTADOR .......ccctiieiiitiiieeeitiieeeeiteeeeeeireeeeeeiveeeeeetaeeeeeeaseeeessseseeenseens 24
2,12 INTERFACE. ... ettt ettt ettt ettt ettt e bt e e bt e s et e et e et e e bt e bt e shtesabeeabeembeeabeebeenntesmteenseeneeeneean 25
2.1.3 INTERFACES DE USUARIO E USABILIDADE .........cocvuitetuieetineeetnisniessseesessssessssssessssessssssesessssessanss 27
2.1.4 O DESENVOLVIMENTO DE INTERFACES WEB.........oceuriuiteiinrteiniiesineeeissesesseessssesesessssesseesssnes 29
2.1.5 A AVALIAGAO DE USABILIDADE ........ouruuiuiietriaeteiseaestsssesssesessssesessssessssssessssessssssessssssesssassssnes 33

2.2 PARTE 2 - REVISAO DOS CONCEITOS RELACIONADOS A COMPREENSAO DO METODO

CREF ...ttt ettt ettt te bt e sttt s et e s e b e b e e te st eneent et et e teesennenneas 37
2.2.1 A BIOINFORMATICA ....oiutriiitintitinieteiteitett sttt ettt et be st sttt et et eb bt b st s ettt eneeaeenes 37
2.3 PREDICAO DE ESTRUTURAS 3D DE PROTEINAS ...coiiiiiiiiiieeieeeeeeeeeeeee et 39
2.4 PROTEIN STRUCTURE PREDICTION PROBLEM - PSP ..o 40
2.5 SERVIDORES DE PREDICAOQ .......ocooiviiieieeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee s 41
2.5.1 CASP (CRITICAL ASSESSMENT OF TECHNIQUES FOR PROTEIN STRUCTURE PREDICTION) .......... 41
3 TRABALHOS RELACIONADOS.....contiieinnrnnnscccssssssssssssssssssssssssssssssses 44
3.1 METODOS COMPUTACIONAIS PARA PREDICAO DE ESTRUTURAS TRIDIMENSIONAIS DE

PROTEINAS .ttt ettt et s bt et e e s et e e bt e s abeeabeesabeebeessbeabeesnneans 45
3.1.1 MODELAGEM POR HOMOLOGIA .....cccuteittiitiantianiienieeie ettt ettt ettt ettt e bt e sbeesbeesanesaeeeneens 45
3.1.2 RECONHECIMENTO DE PADROES OU FOLD RECOGNITION.......ccccueiuiiianeeseeaieenieanieenieesieesaeens 45
3.1.3 PREDICAO AB INITIO ...uviiiiiiuiiieieitiieeeeiteeeeeetteeeeetteeeeeeataeeeeessaeseessseseeessseseeesseseeaaseeeeesseseeessess 46
3.2 OMETODO CREF ..ottt ettt 46
3.2.1 ETAPASDO CREF ...ttt ettt et s e st e e et e st e esteesnbeesnneees 47
3.2.2 UTILIZAGAO DO METODO CREF ..ottt 51

3.3 PESQUISAS EM IHC E BIOINFORMATICA ...t e s 53



4 RESULTADOS....uootirteerinsnessnesssnsssnsssssssassssssssssssssssssssasssassssssssssssssssasssase S8

4.1 CONHECER OS USUARIOS E SUAS TAREFAS ......uviiiiieeiireeeieeesreeesseeessseeessseesssseessseeesssesenns 58
4.2 AVALIACAO HEURISTICA ....ccciiiiiiteieeieee ettt ettt e e e e e e eeaaaaae e e e e e s eesnnraereeeeeeeeas 58
42,1 AVALIACAO ADICIONAL DOS SERVIDORES DE PREDICAO ........ccoeviiieeiiiieeeciiieeceeiieeeeeeireee e 66
4.3 DOCUMENTO DE REQUISITOS ....evvvvtttererereeeseeeeeeesesesesssssesesssssssssesssssssesssssssssssessssrsrsesssa. 69
4.4 DESCRICAO DO PROTOTIPO .....coooeuuvieeieeeeeeeeieiiteeeeeeeeeeeessaaaeeesseessssssssseeeeeeesesessnnsseseeseeeeens 70
4.5 AVALIACAO POR QUESTIONARIOS ....uvviiiiiiiiiieiteieeeeeeeeeeeisateeeeeeeeseessanaaeeeeeesesessnsnsseeseseeens 73
4.5.1 RESULTADO DA AVALIACAO POR QUESTIONARIOS REALIZADAS PELOS USUARIOS................... 76
4.5.2 PONTOS CONSIDERADOS NEGATIVOS NA AVALIACAO DE USABILIDADE..........cccevuveeeeirieeennnnen. 80
4.5.3 RESPOSTAS DAS QUESTOES ABERTAS.....ccceiittieeiiitiieeeeitteeeeeeiteeeeeitteeeeetaeeeeestaeeeeesasaeeesseeeennseeas 86
4.5.4 ALGUNS PONTOS QUE CONTRIBUIRAM PARA MELHORIA DA INTERFACE..........ccoeeevueeeereeennenn. 92
5 WOCREF ..eeiicccrneecicccnsnnnescccssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssass 94
5.1 A INTERFACE DO WCREF .....ooiiiiiiiiiie ettt e e e ee s 95
5.1.1 CONCEPCAO DA INTERFACE ......uotiiiiiiiieeiieeeeeeteeeeeeteeeeeeteeeeeetaeeeeessaeseeeasssseesssseseensseeeeasreseens 96
S5.1.2 TELAS DA INTERFACE ....c..tetttettettettenttentte ettt et et enteesbtesttesateeateebeebeasbeesbeesaeeenteenbeenbeesseesaneans 99
5.1.3 INTERFACE DE APRESENTACGAQ .....coiuuiiiieitiieeeiieeeeeeiteeeeeetteeeeetaeeeeeaaeseeeareseeesreeeeensseseeenssens 101
5.1.4 INTERFACE DE USUARIO.......eeiiitieiieiietieiesieeeteste st eetestesetenteeseeaesseeseessesseensesseeneensesneensessesnnens 107
5.1.5 TEMPO DE EXECUGAO ........uuiiiieiuiiieeeittieeeeiteeeeeiaeeeeeeseeeeeeseeeeesassseeessaeseeasseseeasseseeasseeeeanseens 115
5.1.6 A AJUDA E DOCUMENTACAO DISPONIBILIZADANO WCREF .......ccooooiiiiiiee e, 115
6 CONSIDERACOES FINAIS .....coovoeuerererereresesssesesesessssesesessssssesesessssesesens 122
6.1 TRABALHOS FUTUROS .....ceetttteritteenitteenittesniteesntteesuteessaeesnseeesssaeessseesnaseesnsseesnssessnseesnnnes 123
REFERENCIAS ....ccoeuererersessssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssens 125

APENDICE A - MANUAL DE INSTALACAO DO METODO CREF EM
COMPUTADOR LOCAL ....uuuteetensreeneecsansssesssesssassssssssssssasssssssssssasssssssssssss 135

APENDICE B —- ORIENTACOES: AVALIACAO HEURISTICA DE
SERVIDORES DE PREDICAO DE ESTRUTURAS DE PROTEINAS... 149

APENDICE C - FORMULARIO DE AVALIACAO HEURISTICA....... 154

APENDICE D - TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E
ESCLARECIDO PARA ESPECIALISTAS.....ccoinintenssensancsnessensssesssnsans 155



APENDICE E - TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E
ESCLARECIDO PARA OS USUARIOS ......covuerrrrnseesenssessessessessessessessesses 156

APENDICE F - DOCUMENTO DE REQUISITOS DE SOFTWARE .... 157

APENDICE G - QUESTIONARIO DE AVALIACAO DO SERVIDOR DE
PREDICAO DE ESTRUTURAS DE PROTEINAS (WCREF)................. 183

APENDICE H - TUTORIAL PARA SUBMISSAO DE PROTEINAS NO



17

1 INTRODUCAO

O surgimento da bioinformatica se deve a necessidade de analisar grandes conjuntos de
dados complexos, o que impulsionou a mudanca das ferramentas usadas nas pesquisas
biologicas: o navegador Web ¢ atualmente a ferramenta mais difundida disponivel para os
pesquisadores, pois proporciona o acesso a uma poderosa ferramenta computacional e
estatistica (Shaer et al., 2010; Skinner et al., 2009). Além disso, a disponibilizacdo de
ferramentas através da Web facilita o acesso aos usuarios, pois ferramentas cientificas podem
ser dificeis de instalar, sendo particularmente util seu uso através de uma interface Web (Néron
et al., 2009).

Essa tecnologia vem entdo a ser massivamente adotada em uma grande quantidade de
softwares de bioinformatica. Contudo, apesar da grande quantidade de aplicagdes Web neste
dominio, ndo ocorre necessariamente, a satisfacdo dos usudrios que se confrontam muito
frequentemente com problemas de usabilidade. Embora os avangos da area de IHC (Interagao
Humano-Computador) sejam aplicados em uma vasta gama de dominios de aplicagdes,
incluindo a resolucdo de problemas, educagao e entretenimento, pouco da pesquisa nesta area
tem se dedicado a investigar interfaces no contexto da pesquisa cientifica profissional (Shaer et
al., 2010).

Sendo assim, as ferramentas Web existentes na area de bioinformatica mostram graves
limitag¢des, em termos de usabilidade, suporte e ao alto nivel de raciocinio (Bolchini et al., 2009;
Mirel e Wright, 2009; Rutherford et al., 2010; Veretnik et al., 2008). Embora a comunidade
cientifica forneca dados precisos e valiosos, 0os usudrios encontram nestes recursos interfaces
complicadas de usar e navegar (Pavelin et al., 2012). Nao ¢ incomum que os usuarios dessas
ferramentas experimentem uma acentuada curva de aprendizado, sendo oprimidos pela
complexidade da realizacdo de tarefas padrdes (Rutherford et al., 2010).

Podemos relacionar esta questdo com os perfis dos desenvolvedores deste tipo de
software. De um lado estdo os bioinformatas que sdao da area biologica (bidlogos, quimicos e
fisicos). Percebe-se que estes tendem a nao focar na usabilidade das interfaces, e existem varias
razdes para isso. Por exemplo, ¢ dificil produzir interfaces amigdveis para os recursos de
bioinformatica, porque os dados que sdo apresentados sdo muito complexos (Pavelin et al.,
2012). Também ¢ comum que estes desenvolvedores estejam interessados, principalmente, em
obter saidas precisas e significativas como, por exemplo, a estrutura 3D aproximada de uma
proteina, ndo sendo o foco principal o estudo da interagdo usudrio-sistema, envolvendo as

questdes de usabilidade. Do outro lado, ha os desenvolvedores de softwares (cientistas da
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computagdo, analistas de sistema, engenheiros, designers) que muitas vezes tém pouca
compreensdo das necessidades dos pesquisadores da area, ndo conhecendo mais profundamente
0s aspectos bioldgicos que estao envolvidos no processo.

Portanto ¢ fundamental fornecer uma interface adequada e eficiente para que o cientista
possa ter acesso ao conteudo das bases de conhecimento (Bisson e Garreau, 1995), sendo
necessario, assim, o estudo dos problemas de usabilidade, que ¢ um critério importante no
design de softwares em bioinformatica, sendo algo de profundo valor para os pesquisadores que
estao cada vez mais dependentes dessas interfaces (Rutherford et al., 2010).

A presente pesquisa ¢ parte de um estudo que tem como objetivo principal o
desenvolvimento da interface Web para o método CReF (Central Residue Fragment-based
Method). O CReF ¢ um método de predicao de estruturas de proteinas aproximadas, proposto
por Dorn e Norberto de Souza (Dorn e Norberto de Souza, 2008). Apesar de possuir resultados
promissores (Dall’Agno, 2012; Dall’Agno e Norberto de Souza, 2013; Dorn et al., 2008; Dorn
e Norberto de Souza, 2010, 2008), esta ferramenta nao possui uma interface para comunicacao
com o usuario, o que dificulta a sua utilizacao e justifica o desenvolvimento da mesma. Além
disso, a op¢ao da interface ser disponibilizada através da Web visa garantir um maior acesso
aos usuarios, independente do sistema operacional e da instalacdo dos recursos necessarios para
o funcionamento da metodologia na méaquina local. Desta forma, o wCReF funciona como um
servidor para troca de informagdes: o usudrio informa a entrada de dados, no caso a proteina
alvo, o wCReF processa e devolve como resultado a estrutura 3D aproximada de uma proteina.

O estudo do desenvolvimento da interface do servidor do wCReF esta alicercado a
garantir uma boa usabilidade para seus usuarios, buscando em todas as fases do design, desde
o levantamento de requisitos de software, a prototipacdo, até a implementagdo, encontrar os
principais problemas de usabilidade, realizando avaliacdes em todo o processo. Dessa forma
acreditamos que para desenvolver uma interface para o wCReF com qualidade, a analise dos
servidores de predi¢cdo de proteinas atuais, buscando problemas de usabilidade ¢ essencial.

Neste sentido ¢ que foi realizado um estudo dos principais servidores de Predicdo de
Estruturas de Proteinas participantes do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein
Structure Prediction) visando a especificacdo dos requisitos de software do wCReF. Foram
analisadas as interfaces dos Servidores, em busca de problemas de usabilidade. O método de
avaliacdo escolhido foi a Avaliagdo Heuristica (Nielsen, 1994a), realizada por especialistas da
area de IHC e da area de dominio (bioinformatica). Para isto foram selecionados trés servidores
I-TASSER (Roy et al., 2010; Zhang, 2008), QUARK (Zhang, 2014) ¢ Robetta (Kim et al.,
2004).
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Os resultados dessas avaliagdes serviram para definir as caracteristicas do novo servidor,
que foram descritas no documento de requisitos de software para constru¢do de um prototipo.
Posteriormente a implementagao, testes com os usudrios finais foram realizados, utilizando uma
adaptagao do questionario de Ssemugabi (Ssemugabi, 2009), cujo enfoque € avaliar a satisfagdo
de usudrios, visando obter um feedback sobre a aplicagdo e encontrar novos erros de
usabilidade, que foram evitados na concep¢ao do produto final. Contemplamos assim, como
resultado final desta pesquisa, a partir do feedback dos usuarios, a interface do wCReF que

ficara disponivel para uso da comunidade cientifica através da Web.

1.1 Motivacao

Apesar do grande progresso na determinagdo experimental de estruturas tridimensionais
de proteinas, o nimero de estruturas preditas nao acompanhou o ritmo de crescimento explosivo
de informacao sobre sequéncias (Marks et al., 2012), pois a elucidagdo das sequéncias ¢ uma
tarefa relativamente mais simples comparada a predi¢do de estruturas tridimensionais (3D) de
proteinas (Filho et al., 2003). Isto nos leva ao fato que ha 1000 vezes mais sequéncias que
estruturas, sendo que ndao ha uma variedade de métodos que podem prever as estruturas
tridimensionais de proteinas (Dill e MacCallum, 2012). Dessa forma, a diferenca entre o
nimero de sequéncias e de proteinas com estruturas ou fungdes conhecidas continua a
aumentar, em um ritmo exponencial (Roche et al., 2011).

Entdo, o desenvolvimento de métodos computacionais para prever estruturas 3D a partir
de sequéncias ¢ provavelmente o iinico caminho para preencher a lacuna entre a quantidade de
sequéncias e resolucdo destas estruturas (Lee et al., 2009). O método CReF (Dorn e Norberto
de Souza, 2008) demonstrou bons resultados na predicdo de estruturas de proteinas,
demonstrando potencial cientifico para mais estudos e aplicacdes.

A execugdo do CReF ¢ realizada localmente, em plataforma Linux, necessitando por parte
do usuario conhecimento para sua instalagao, configuracao e utilizacdo. Toda a metodologia
empregada para se utilizar o método necessita de instalagcdo de pacotes da linguagem python no
computador local e instalacdo de softwares externos (Torsions - Dr. Andrew C.R. Martin’s
Group, 2014), Weka (Frank et al., 2005, 2004), Amber (Kollman et al., 1995), dentre outros).
Outro fator importante, sao as alteragdes que precisam ser feitas no codigo fonte (indicando o
caminho para diretorios e pastas). Tudo isso torna dispendiosa sua execucdo. Estes fatores
fazem com que o método se torne dificil de ser utilizado por usudrios menos experientes, além

de sua aplicagao ficar restrita ao local de instalagdo.
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Portanto, a automatizacdo do método CReF ¢ adequada, pois devemos “simplificar a
acesso a recursos computacionais, proporcionando um ambiente grdfico mais familiar para
usuarios inexperientes, salvando-os de instalar software no seu proprio computador”(Néron
et al., 2009). Além disso, ¢ importante disponibilizar esta metodologia ao alcance dos usuarios.
Atualmente, podemos disponibilizar o método por meio de uma interface Web, como um
servidor de predi¢ao de estruturas de proteinas.

Podemos observar essa tendéncia ao analisar o CASP (Critical Assessment of Techniques
for Protein Structure Prediction) (Moult et al., 2014, 2005, 1997, 1995), evento mundial de
avaliagdo de estruturas de proteinas, que possui em uma de suas categorias, os servidores de
predi¢do, que realizam simulagdes computacionais buscando prever a estrutura 3D aproximada
de proteinas. Estes servidores realizam as predigdes de forma mais rapida que em métodos
experimentais, de forma automatizada, e estdo obtendo cada vez mais modelos de estruturas
tridimensionais com boa qualidade e precisao.

Os usudrios poderdo utilizar o método em diferentes sistemas operacionais, nao
necessitando a instalacdo de nenhuma ferramenta, precisando de apenas de um navegador Web
e de acesso a internet. Isso permitira que o método seja acessado de qualquer lugar, onde haja
acesso a rede. O wCReF também tem potencial de se tornar um dos servidores de predi¢ao
utilizados por pesquisadores no CASP. Outra vantagem prevista ¢ a facilidade para futuros
melhoramentos e refinamentos no método, sem a necessidade de que a cada atualizacdo seja
instalada individualmente em cada computador host que ¢ utilizado.

Por fim, além das justificativas apresentadas até aqui, este estudo possui duas
contribuigdes gerais. No campo das ciéncias bioldgicas por disponibilizar em nivel mundial,
esta metodologia computacional que pode contribuir com os esforgos experimentais para
predicao de proteinas buscando diminuir a lacuna entre sequéncias e estruturas. E no campo da
Ciéncia da computacao, pelo estudo da usabilidade das ferramentas em bioinformatica,
podendo vir a contribuir para a melhoria da interface dos servidores de predicdo analisados

quanto como guia para o desenvolvimento de novas aplicagdes.

1.2 Objetivo geral

O objetivo geral desde trabalho ¢ o desenvolvimento de uma interface Web para o método
CReF, tornando assim o método automatizado para os usudrios, ¢ disponivel para acesso
publico através da internet. Em sua criag@o serdo aplicados os conceitos relacionados a area da

Interagao Humano-Computador (IHC).
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1.3  Objetivos especificos

o Realizar o levantamento de requisitos de software para o desenvolvimento da interface
web do wCReF, através da avaliagdo de usabilidade em servidores de predi¢ao de
estruturas de proteinas. Este documento podera ser utilizado para o desenvolvimento
de outros servidores de predicdo de estruturas de proteinas e aplicagdes da area da
bioinformatica.

o Elaborar uma ferramenta para a avaliacdo da interface do wCReF a ser utilizada pelos
usudrios finais, para apontar os problemas de usabilidade que possam existir na
interface do servidor e para propor melhorias. Os problemas encontrados serdo
corrigidos na versao final. Esta ferramenta também poderd ser utilizada para avaliagdo

de usabilidade de outros servidores de predi¢ao de estruturas de proteinas.

14 Metodologia

A partir dos objetivos dessa pesquisa foram propostas as seguintes atividades:

o Analisar os principais aspectos relacionados a usabilidade no desenvolvimento de
interfaces Web, com uma constante revisao de literatura;

e Definir qual o método de avaliacao de usabilidade serd utilizado para o levantamento
de requisitos.

o Especificar os requisitos da interface wCReF, conforme as orientagdes obtidas nas
avaliacdes, respeitando os aspectos da area de IHC para o desenvolvimento de
interfaces Web.

e Definir todos os recursos necessarios para o desenvolvimento da interface Web.

e Desenvolver um prototipo Web do wCReF segundo os requisitos definidos e integrar
com o método CReF.

e Aplicar a avaliacdo de usabilidade com os usuéarios finais, e analisar os resultados.

e Desenvolver o produto final, a interface do wCReF, através dos resultados obtidos.

Para a realizagdo das atividades de avaliagdo de usabilidade, buscamos contemplar a
tendéncia atual de avaliagdo de interfaces Web, que ¢, identificar os problemas de usabilidade
tdo cedo eles possam ser detectados. Dessa forma, propomos os seguintes objetivos para a
avaliacdo de interfaces (Preece et al., 2005; Rex Hartson, 1998):

1) Identificar as necessidades dos usudrios;

2) Identificar problemas de interagdo ou de interface (Avaliacdo Heuristica);

3) Comparar os resultados para definir o documento de requisitos e realizar o prototipo

da interface;
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4) Verificar se o protdtipo estd em conformidade com um padrdo ou conjunto de

heuristicas (questionario).

O ciclo de desenvolvimento da interface Web do método CReF (Figura 1) foi baseado no
ciclo de desenvolvimento de interfaces apresentado por Winckler ¢ Pimenta (Winckler e
Pimenta, 2002).

O ciclo inicia pela defini¢ao dos usudrios das tarefas que sdo comumente realizadas pelos
bioinformatas que utilizam os servidores de predi¢do de estruturas de proteinas. Com isto,
avaliagOes heuristicas sdo realizadas por especialistas. O proximo passo € a construcao de um
prototipo que, em seguida, ¢ avaliado com relag@o a sua usabilidade através de questionarios.
Os problemas de usabilidade, identificados na avaliacdo, sdo solucionados. A primeira versao

entdo ¢ apresentada.

Inicio Conhecer os usuarios e
suas tarefas

Avaliagdo Heuristica Especialistas
/) Especificacdo dos Requisitos @
Protétipo em trabalho Prototipagdo/ Implementacgédo

\ Avaliagdo de usabilidade por
questionarios

Q’ Produto final

Figura 1. Ciclo de vida da interface do wCReF. O Ciclo inicia-se pela avaliagdo de usabilidade por
especialistas, passando para a especificacdo dos requisitos de software como resultado das avaliagdes.
Apoés a implementagdo de um prototipo de alta fidelidade, seguido da avaliagdo dos usuarios que gerou
melhoria. Baseado no ciclo apresentado em Winckler e Pimenta (2002).

Usudrios

1.5  Organizacio da dissertacio
Esta dissertagcdo estd organizada em 6 Capitulos. O Capitulo 1 introduz esta pesquisa,
com a motivacdo para sua realizagdo, os objetivos propostos € a metodologia. O Capitulo 2
contém a revisdo de literatura. Para uma melhor compreensdo dos temas pertinentes a esta
dissertacdo, a revisdo foi dividida em duas partes:
o Parte 1 — Revisdo dos aspectos referentes ao desenvolvimento da interface Web: ¢ a
primeira parte da revisdo e aborda conceitos relacionados a usabilidade e ao

desenvolvimento de interfaces Web.
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o Parte 2 — Revisdo dos conceitos relacionados a compreensao do método CReF: traz o

estado da arte para o entendimento teorico do método CReF.

Os trabalhos relacionados com a proposta em questao estdo dispostos no Capitulo 3.

O Capitulo 4 apresenta os resultados desta pesquisa. Inicialmente descrevemos os
resultados das avaliagdes heuristicas realizadas pelos especialistas. A partir dos problemas
encontrados ¢ definido e apresentado o documento de requisitos de software do wCReF, que da
origem a um protétipo de alta fidelidade da interface. O prototipo foi avaliado por um grupo de
usudrios finais, através de questionarios. Com estes resultados, a interface foi melhorada, dando
origem a interface do wCReF, apresentada no Capitulo 5. Por fim, no Capitulo 6 sdo feitas as
consideragdes finais, com as principais contribui¢cdes da dissertacdo, seguido dos trabalhos
futuros. No final dessa dissertacdo encontra-se as referéncias utilizadas para escrita deste

volume e o material suplementar (Apéndices).
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2 REVISAO DE LITERATURA

Este capitulo descreve os principais conceitos referentes a este trabalho de mestrado e o
referencial tedrico envolvido com o método CReF. Para distribuir o contetido de acordo com a
area relacionada, dividimos esta revisao em duas partes:

o Parte I — Revisdo dos aspectos referentes ao desenvolvimento da interface Web: ¢ a
primeira parte da revisdo e aborda conceitos relacionados a usabilidade e ao
desenvolvimento de interfaces Web. Iniciamos com a Interagdo Humano-Computador,
seguido da defini¢do do termo interface e a relacdo entre interface de usuario,
usabilidade e acessibilidade. Para finalizar essa sessdo, definimos a avaliagao de
interfaces, que ¢ uma das metodologias principais deste estudo.

e Parte 2 — Revisdo dos conceitos relacionados a compreensao do método CReF: A
segunda parte ¢ relativa aos temas referentes a compreensdo sobre o método CReF e
traz a definicdo da Bioinformatica, seguido da predicdo de estruturas de proteinas,
englobando o problema PSP (Protein Structure Prediction), o evento mundial de

avaliacdo de estruturas de proteinas (CASP) e os servidores de predigao.

2.1  Parte 1 — Revisdo dos aspectos referentes ao desenvolvimento da interface Web
Buscamos contemplar aqui a revisdo sobre os principais aspectos de desenvolvimento de
interfaces Web. Para isto, primeiramente na se¢do 2.1.1 sdo apresentados alguns fundamentos
sobre a Interagdo Humano Computador e interfaces (secao 2.1.2). Apds, explicamos os
conceitos de Interface de usuario, usabilidade e acessibilidade (2.2.3). A se¢do 2.1.4 aborda
sobre o desenvolvimento de interfaces Web descrevendo um ciclo de desenvolvimento de
aplicagdes Web, explicando as caracteristicas de cada etapa do ciclo. Por fim a avaliacao de
usabilidade na secdo 2.1.6 juntamente com a Avaliagdo Heuristica e avaliagdo por

questionarios, o que finaliza a primeira parte desta revisao.
2.1.1 Interagdo Humano-Computador

O estudo de como os sentidos e as capacidades motoras permitem as pessoas utilizarem
maquinas e ferramentas complexas ja era objeto de estudo da disciplina Fatores humanos, como
¢ chamada nos Estados Unidos da América, ou Ergonomia, na Europa, durante a segunda guerra
mundial. Estas disciplinas, historicamente, abordam o desempenho das pessoas no uso de
maquinas em geral. Como computadores sao maquinas destinadas ao processamento e uso de

informacdes, tornou-se necessario estender esta disciplina para se estudar também a capacidade



25

mental que possibilita as pessoas produzirem informagdes processaveis por computadores,
recupera-las e compreendé-las. Esta extensao surgiu nos anos 80 com rotulo de Interacdo entre
Seres Humanos e Sistema Computacionais (Leite, 1998).

Interagado Humano-Computador (IHC) ¢ uma éarea que nao envolve apenas ergonomia,
analise de sistemas e engenharia de software, disciplinas mais tradicionalmente associadas ao
desenvolvimento de sistemas computacionais, mas também disciplinas que estudam o
comportamento e a capacidade humana, tais como as disciplinas da psicologia e ciéncias
cognitivas, bem como disciplinas que abordem os fatores sociais deste comportamento (Leite,
1998).

A THC se preocupa com o design, a avaliagdo e implementacdo de sistemas de
computacionais interativos para uso humano e com o estudo dos principais fendmenos que os
cercam (Preece et al., 2005).Tem por objetivo principal fornecer aos pesquisadores e
desenvolvedores de sistemas explicagdes e previsdes para fendmenos de interacdo usudrio-
sistema e resultados praticos para o design da interface de usuario (Leite, 1998).

Dessa forma com a evolucao da tecnologia, vé-se a disseminagdao do uso de sistemas
interativos nas mais diversas areas e por variados perfis de usuarios. Esta diversidade de perfis
contribui para a necessidade de uma maior facilidade de interacdo entre os usudrios e os
diferentes sistemas interativos que estes precisam utilizar. E, neste ambito que surge a IHC
(Preece et al., 1994). Portanto, a drea de IHC desponta com esta evolugdo, com a necessidade da

criacdo de sistemas que apoiem as pessoas que os utilizam.
2.1.2 Interface

A partir dos anos 1990, com o surgimento do fendmeno Web, os conceitos de usabilidade
que até entdo eram voltados apenas ao desenvolvimento de aplicativos de software em
ambientes desktop, passaram por um processo de evolugdo. Desde entdo, usudrios com os mais
variados niveis sociais, profissionais e educacionais passaram a utilizar com maior frequéncia
as interfaces Web (Campos e Matias, 2012).

Considerando a interagdo como um processo de comunicacdo, interface pode ser vista
como o sistema de comunicagdo utilizado neste processo (Figura 2) (Prates e Barbosa, 2003).

Uma defini¢do usada frequentemente para interfaces € a proposta por Moran:
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“A interface de usuario deve ser entendida como sendo a parte de um sistema
computacional com a qual uma pessoa entra em contato - fisica, perceptiva ou

conceitualmente” (Moran, 1981).
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sistema
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interpretacdo

\;/
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Figura 2. O processo de interagdo humano-computador (Prates e Barbosa, 2003).

Esta definicdo de Moran caracteriza uma perspectiva para a interface de usudrio como
tendo um componente fisico, que o usudrio percebe e manipula, e outro conceitual, que o
usudrio interpreta, processa e raciocina. A interface ¢ tanto um meio para a interagdo usuario-
sistema, quanto uma ferramenta que oferece os instrumentos para este processo comunicativo.
Desta forma, a interface ¢ um sistema de comunicacao (Leite, 1998). Quando se considera a
aplicacdo como maquina (s) virtual (is), a interface pode ser considerada ainda como um
ambiente virtual para agdes. Ela € composta por uma colegao de dispositivos através dos quais
o0 usuario pode trocar informagdes com o sistema (através de estruturas de interagdes tais como
menus, janelas, icones, linguagens de comandos, formuldrios, perguntas e respostas em
linguagem natural) (Leite, 1998).

A interface do usuario de um programa de computador ¢ a parte que exibe ao usuario
janelas, menus, icones, etc., o que o programa faz, como ele pode utiliza-lo, quais as
informagdes podem ser solicitadas, como devem ser fornecidos os dados que o programa
necessita, etc., aceitando as entradas fornecidas pelo usudrio, analisando-as, estabelecendo
didlogos e exibindo objetos da aplicacdo ou da interagdo com o usuario (Orth, 2005). Pelo
exposto acima, podemos definir interface como um sistema de comunica¢do que possui dois
componentes, um componente fisico, composto por hardware e software, no qual o usuario

percebe e manipula, e outro conceitual, onde interpreta, processa e raciocina (Orth, 2005).
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2.1.3 Interfaces de usuario e usabilidade

Um dos fatores mais criticos na avaliagdo de interfaces ¢ a definicdo dos critérios de
avaliacdo (Tavares e Cavalcanti, 2001). Um dos critérios mais comumente adotado ¢ a
usabilidade (Nielsen, 1994b).

As caracteristicas de qualidade de uso sdo: usabilidade, experiéncia do usudrio,
acessibilidade e comunicabilidade. Dessa forma, compreender esses principios e aplica-los na
fase do desenvolvimento de novas aplicacdes € util para a constru¢ao de ambientes interativos,
garantindo projetos interessantes, eficientes e faceis de serem utilizados (Winckler, 2002).

Usabilidade teve suas origens académicas na psicologia e ergonomia. O que faz
usabilidade se diferenciar das demais ¢ que ela se concentra nas questdes humanas,
complementando outros objetivos tais como a funcionalidade, eficiéncia (ou seja, velocidade
de execucdo) e confiabilidade. Neste sentido ¢ que a usabilidade estd intimamente relacionada
com a facilidade de uso (Figura 3), que ¢ provavelmente a forma mais comum da utilizacao
deste termo (Bevan, 1995). Ela ¢ um fator que se aninha no interior da aceitabilidade de um
sistema, dentro da aceitabilidade pratica, dos beneficios para o usuario, estando junto a utilidade

do sistema (Nielsen, 1994a).
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Figura 3. Usabilidade como facilidade de uso (Nielsen, 1994a).

As normas da International Organization Standardization (ISO) trazem varias defini¢des
para o termo usabilidade. A usabilidade ¢ definida pela ISSO/IEC (ISO/IEC, 1991) como um
conjunto de atributos relacionados com o esforco necessario para o uso de um sistema

interativo, e relacionado com a avaliagdo individual de tal uso, por um conjunto especifico de
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usuarios. J4 a norma ISO 9241 (2008) define usabilidade como sendo a medida na qual um
produto pode ser usado por um determinado perfil de usuario para alcangar objetivos com
eficacia, eficiéncia e satisfagio em um contexto especifico de uso. E um fator importante pois
interfaces com usabilidade aumentam a produtividade dos usudrios, diminuem as ocorréncias
de erros (ou a sua importancia) e, ndo menos importante, contribuem para a satisfacdo dos
usuarios.

Segundo Nielsen (Nielsen, 1994b) usabilidade ¢ um conjunto de propriedades de uma
interface que retne os seguintes atributos: facil aprendizado; eficiéncia; capacidade de
memorizacdo; baixo indice de erros; satisfacdo e prazer ao uso. Ja Preece, Rogers e Sharp
(Preece et al., 2005) descrevem a usabilidade como um fator que assegura que os produtos
sejam faceis de usar, eficientes e agradaveis.

Usabilidade também ¢ o termo técnico usado para descrever a qualidade de uso de uma
interface (Bevan, 1995). Quando a usabilidade ¢ levada em conta durante o processo de
desenvolvimento de interfaces Web, varios problemas podem ser eliminados como, por
exemplo, pode-se reduzir o tempo de acesso a informacao, tornar informagodes facilmente
disponiveis aos usudrios e evitar a frustragao de ndo encontrar informacdes no site (Winckler e
Pimenta, 2002). Em longo prazo, o beneficio ¢ uma interface facil de usar, com menor custo
de produgdo e mais facil de se manter (Pavelin et al., 2012).

Entdo a usabilidade é pré-requisito a ser observado quando se fala em desenvolver
qualquer nova aplicagado. Ela refere-se a facilidade com que os usudrios realizam determinadas
tarefas quando interagem com uma ferramenta ou objeto através de sua interface (Nielsen,
1994a) e ¢ um aspecto fundamental da qualidade de uma aplicacdo interativa (Bolchini et al.,
2009).

Mirel e Wright (Mirel e Wright, 2009) afirmam que assegurar a utilidade e usabilidade ¢
um desafio constante e particularmente complicado em qualquer projeto de software na
pesquisa de bioinformatica e no contexto do desenvolvimento. Mas apesar da usabilidade ser
um aspecto crucial para o desenvolvimento de interfaces, pouco tem sido feito para analisar as
caracteristicas de design dos recursos Web em bioinformatica, que podem levar a potenciais
problemas de usabilidade. Identificar os problemas de usabilidade na sua origem ajuda a
prevenir o aparecimento de problemas nas aplicagdes atuais e futuras (Bolchini et al., 2009).

Considera-se que a interface tem um problema de usabilidade se um determinado usuério
ou um grupo de usuarios encontram dificuldades para realizar uma tarefa com a interface. Tais
dificuldades podem ter origens variadas e ocasionar diversos problemas, como a perda de

dados, a diminui¢ao da produtividade e mesmo a total rejei¢do do software por parte dos
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usuarios (Winckler, 2002). Consequentemente, as barreiras de usabilidade podem representar
obstaculos significativos para a experiéncia satisfatoria do usudrio e forgar os pesquisadores a

gastar tempo e esfor¢o desnecessarios para concluir suas tarefas (Bolchini et al., 2009).
2.1.4 O Desenvolvimento de interfaces Web

Desde meados da década de 1980, as normas formais e diretrizes publicadas para
interfaces de usuario e a IHC tém aumentado em importincia a medida que o uso de

computadores se tornou difundido em ambientes de trabalho e outros.

Um dos desafios primordiais no desenvolvimento de interfaces Web (interfaces de rede)
¢ melhorar a usabilidade e a acessibilidade. Em busca da melhoria significativa no
desenvolvimento dessas interfaces € que os desenvolvedores vém ha algum tempo aplicando o
conceito de usabilidade em seu produto, considerando a crescente complexidade das aplicacdes
(Campos e Matias, 2012). Dessa forma, cada vez mais desenvolvedores tém procurado, durante
o ciclo de desenvolvimento de suas ferramentas, aplicar conceitos e metodologias que busquem
garantir que seu produto final possua uma boa usabilidade, garantindo a satisfagdo de seus
usuarios.

Portanto, do ponto de vista do profissional de usabilidade, o processo de desenvolvimento
deve possuir as seguintes sete fases (Sears e Lund, 1997):

1) Defini¢ao da aplicagdo, conforme o ponto de vista de seus usuarios, seus objetivos e

suas tarefas.

2) O desenho da aplicagao e sua interface (as defini¢des).

3) Implementagdo do Prototipo.

4) A realizagdo de testes com o protdtipo, com a participacdo dos usuarios para

identificar falhas de projeto que impegam os utilizadores de alcangar seus objetivos.

5) A corregdo das falhas do projeto. Aqui se deve redesenhar e reprototipar até que um

haja um teste aceitavel, onde um nivel usabilidade ¢ alcancado.

6) Desenvolver a aplicacdo e fazer um teste definitivo, em seguida, projetar o suporte e

a documentacao.
7) Entregar a aplicacdo final e avaliar o sucesso do projeto em uso no campo.
Com relagdo a criagao de aplicagcdes Web, Scapin (Scapin et al., 2001) propde um ciclo

para o desenvolvimento de suas interfaces (Figura 4).



30

Contexto de

utilizagdoe . Novos
requisitos o Engenhariade requisitos
Requisitos
P2 Especificacdo 06 Manutengao
do Site do site
Representacao Contetido Métricas quantitativas e

qualitativas de avaliagdo
Modificacdes Avaliag3o Heuristica
Necessidade de atualizagdo

grafica da estrutura
Modelo de tarefa

Design Utilizagdo do site
9 do Site E avaliagdo

Modelo de dados

_ g Web site
Projeto grafico e Implementacéo
Arg. do Software do Site
Arq. Fisica

Figura 4. Ciclo de desenvolvimento de aplicagdes Web. O ciclo de desenvolvimento de interfaces Web
¢ uma espiral continua com seis etapas. Scapin (Scapin et al., 2001)

O ciclo de desenvolvimento de interfaces Web ¢ uma espiral continua, notadamente
marcado por sucessivas modificagdes, que sao muito mais frequentes em aplicacdes Web que
em outros tipos de interfaces (Winckler et al., 2001). Dentro deste ciclo espiral, varias etapas
se sucedem. O niimero e a importancia de cada uma das etapas variam em fun¢do da abordagem
utilizada.

o Etapa 1 - Engenharia de requisitos: a estrutura do site e o contexto de utilizagdo sao

identificados;

o Etapa 2 - Especificacdo do site: modelos da interface sao construidos a partir dos

requisitos obtidos durante a analise de requisitos;

o Etapa 3 - Design do site: modelos sao refinados e o seu o contetido ¢ definido;

o Etapa 4 - Implementacao do site: corresponde a criagdo de paginas HTML e objetos

de som/imagem necessarios a aplicacao;

o Etapa 5 - Utilizag¢do do site e avaliagdo: sdo avaliadas a usabilidade da interface e a

coeréncia da interface com rela¢do aos requisitos iniciais;

o Etapa 6 - Manutengao do site: envolve um ciclo de maior duragdo que envolve a coleta

de novos requisitos e planejamento das modificagdes identificadas durante a etapa de

avaliagao.
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De fato, atualmente ¢ amplamente reconhecido pela comunidade de IHC que ¢ preferivel
dedicar mais esforgo para desenvolver aplicagdes, de modo que critérios de usabilidade sejam
considerados desde o inicio e durante todo o seu processo de constru¢ao, do que uma fase de
avaliacdo a posteriori ao fim deste processo. No entanto, vale a pena reforcar que a avaliagdo
continua a ser essencial sobretudo para validar as escolhas da concepgao e confirmar o nivel de
satisfacdo dos usuarios e deve ser sempre realizada por melhor que seja o processo de

concepgao que a antecede (Winckler et al., 2001).
2.1.4.1 Usabilidade na Web

A usabilidade ¢ definida pela ISO 9241 (ISO 9241, 2008) como sendo a medida na qual
um produto pode ser usado por um determinado perfil de usuario para alcancar objetivos com
eficacia, eficiéncia e satisfagdo em um contexto especifico de uso. Segundo as defini¢des dadas
no documento, a eficicia diz respeito a acuracia e completude com as quais usuarios alcancem
objetivos especificos. A eficiéncia representa os recursos gastos em relacdo a acuracia e
abrangéncias com as quais usudrios atingem objetivos. Ja a satisfacdo, relaciona o conforto e
presenca de atitudes positivas para com o uso de um produto, e por fim o contexto de uso que
compreende os usudrios, tarefas, equipamentos, € o ambiente fisico e social no qual um produto
sera usado.

Segundo a Associa¢do Brasileira de Normas Técnicas (ABNT) usabilidade ¢ a medida
na qual um produto pode ser usado por usuarios especificos para alcangar objetivos especificos
com eficacia, eficiéncia e satisfagdo em um contexto especifico de uso (NBR, 2002). Na
perspectiva cognitiva, a usabilidade ¢ a vista como sendo a qualidade da interface de
proporcionar o menor esfor¢o cognitivo para o usudrio interagir com o sistema (Leite, 1998).
A usabilidade ajuda o usudrio a lidar com determinadas dificuldades em um dominio (Oliveira
e Lima, 2013).

Referente a usabilidade Pontes (Pontes, 2008) afirma que:

O processo de interagdo entre sistemas interativos e seres humanos,
devido ao fato de envolver participantes de natureza distinta, requer um
estudo multidisciplinar que elabore as necessidades para o desenvolvimento
dos sistemas. Mais que desenvolver um sistema, o desafio da usabilidade

requer o desenvolvimento da sua aplicacdo integrada ao ambiente do usuario
de maneira a estender sua capacidade.

Para se ter uma ideia dos elementos que devem ser considerados em relacdo a usabilidade,
sdo apresentados alguns atributos importantes de usabilidade (Nielsen, 1994a):

e Facilidade de aprender
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¢ Eficiéncia de uso

e Facilidade de relembrar

e Facilidade de usar

e Rapidez com que se conseguir atingir o objetivo
o Flexibilidade

e Poucos erros e ndo catastroficos

e Satisfacdo subjetiva
2.1.4.2 Acessibilidade na Web

As novas tecnologias da informag@o e da comunicagdo devem ter por objetivo tornar os
recursos computacionais mais acessiveis a um conjunto diversificado de atores sociais. A
acessibilidade passa a ser entendida como sindnimo de aproximag¢ao, um meio de disponibilizar
a cada usuario interfaces que respeitem suas necessidades e preferéncias, e de potencializar a
constru¢do de um projeto emancipatdrio que traga em sua esséncia a ruptura com um modelo
de sociedade que fixa limites, subordina e exclui grupos de homens e mulheres dos coletivos
inteligentes (Conforto e Santarosa, 2002).

O conceito de acessibilidade surge ligado a questdes fisicas relativas a facilidades de
acesso (barreiras arquitetonicas). Entre as décadas de 1940 e 1960, o termo Acessibilidade tem
uma aplicagdo direta com questdes fisicas e funcionais e a reabilitacdo e posteriormente, ¢
transferido para a informadtica na questdo de acesso (Passerino e Montardo, 2007).

Historicamente a partir da década de 1980, impulsionado pelo Ano Internacional das
Pessoas Deficientes (1981), que a questdo da acessibilidade e eliminagdo de barreiras
arquitetonicas ganham destaque internacional e transforma-se em metas para todos os paises
desenvolvidos e em vias de desenvolvimento. Nesse periodo, surge também o conceito de
Desenho Universal na concepcao de um design adaptavel as diversas necessidades da populagao
(Passerino e Montardo, 2007).

A Norma Brasileira NBR 9050-1994 adota a seguinte definicdo de acessibilidade:
"Possibilidade e condi¢do de alcance para utilizagdo, com segurang¢a e autonomia, de
edificagoes, espaco, mobilidario e equipamentos urbanos". Dessa forma, um objeto acessivel €
aquele que pode ser alcancado para uso. Uma vez alcancado, supde-se que seu uso, seguro e
autonomo, nao seja mais uma questdo de acessibilidade, e sim de usabilidade. A definicao
adotada pela Organizag¢ao Nagoes Unidas (ONU) sobre acessibilidade diz que acessibilidade ¢
“possibilidade de acesso, a que se pode chegar facilmente, que fica ao alcance, o processo de

conseguir a igualdade de oportunidades em todas as esferas da sociedade” (ONU, 2006).
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Sendo assim acessibilidade também ¢ definida como facilidade na aproximagdo, no trato
ou na obtengdo (Ferreira et al., 2010). No contexto de software tem sido traduzida em diversas
formas de tratar necessidades especiais do usudrio. Dispositivos especiais tém sido
incorporados ao hardware ou software facilitando o acesso de todos e t€ém sido criadas
aplicacdes especiais para alguns tipos de deficiéncias do usudario. A meta ¢é: todo mundo deve
ter condi¢des de usar o ambiente de maneira independente e igual (Nicholl e Filho, 2001).

A W3C (World Wide Web Consortium) (W3C, 2013) possui as seguintes recomendagdes
para acessibilidade:

e WAI - Web Accessibility Initiative: Iniciativa do W3C que trabalha em conjunto com
organizagdes de todo o mundo desenvolvendo estratégias, orientagdes e recursos para
ajudar a tornar a Web acessivel as pessoas com deficiéncia.

e WCAG - Web Content Accessibility Guidelines: Sao as Recomendagdes para a
acessibilidade do contetido da Web, documentos que explicam como tornar o contetido
Web acessivel a pessoas com deficiéncias, destinando-se a todos os criadores de
conteudo Web (autores de paginas e projetistas de sites) e aos programadores de
ferramentas para criagdao de conteudo. Possui duas versdes: 1.0: 5 de maio de 1999 e

versdo 2.0: 11 de dezembro de 2008.
2.1.5 A avaliagdo de usabilidade

A qualidade da interface ¢ fundamental para que sistemas Web possam ser utilizados com
sucesso. Para se obter interfaces de alta qualidade ¢ essencial que estas sejam avaliadas durante
o processo de design, permitindo assim a identificacdo e ajustes de problemas de interagdo
(Prates e Barbosa, 2003). A avaliagdo ¢ uma etapa fundamental no desenvolvimento de
softwares e, especialmente, no processo de design de interfaces (Tavares e Cavalcanti, 2001).
Sendo assim, parte do desenvolvimento de qualquer sistema de software que atenda aos padroes
de IHC deve possuir uma avaliacao de usabilidade (Reed et al., 1999).

A avaliagdo de usabilidade ¢ um passo importante no desenvolvimento de interfaces
interativas de qualidade e desenvolvidas de acordo com seus usudrios. Esta etapa ¢ muito
importante no desenvolvimento de projeto de um sistema, pois ela permite identificar
previamente problemas de usabilidade, evitando assim, transtornos posteriores aos seus
usuarios (Orth, 2005).

Segundo Nielsen (Nielsen, 1994b) a usabilidade interfere diretamente nos aspectos com
0s quais o usuario interage com um sistema, ¢ deve ser medida levando em consideragao

determinados usudrios executando determinadas tarefas. Neste sentido que a Tabela 1 mostra
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os principais fatores que se devem ser medidos e avaliados na aplicacdo da usabilidade em

sistemas:

Tabela 1. Fatores pertinentes na aplicag@o de usabilidade em sistemas:

Autor:

Principios que privilegiem

World Wide Web
Consortium (W3C)
(World Wide Web
Consortium, 1999)

Nielsen  (Nielsen,

1994a)

Netto (Netto, 2004)

Consisténcia na interface privilegiando a l6gica em detrimento 8 memorizagao;
familiaridade do utilizador com o ambiente; surpresa minima, ao evitar reagoes
diferentes para agoes iguais; facilidade de recuperagdo em caso de necessidade
de reversdo a algum estado anterior; confirmagdes em caso de a¢des destrutivas
ou irreversiveis; checkpointing, onde o utilizador possui versdes anteriores
para caso tenha necessidade de interromper a navegacdo que por forga de uso
ou necessidade propria.

O autor considera cinco tarefas para auxiliar a avaliacdo ¢ medicdo da
usabilidade. Sdo elas: aprendizagem,; eficiéncia no aprendizado; memorizagao;
erros e satisfacdo do usuario na utiliza¢do do sistema

Facilidade de aprendizado do sistema; Facilidade de uso; Satisfagdo do
usuario; Flexibilidade; Produtividade; Clareza na arquitetura da informacao;
Simplicidade; Relevancia do contetudo; Consisténcia; Utilidade percebida do
produto; Adequacdo a tarefa; Caracteristicas das tarefas e; Caracteristicas dos

usuarios.

Os métodos que estdo disponiveis para avaliar a usabilidade s3o classificados,

primeiramente, como métodos de inspecdo de usabilidade e testes empiricos com usuarios

M¢étodos de inspecao tem como caracteristica o emprego de especialistas em interfaces, que a

utilizam em busca de possiveis problemas de usabilidade (Avaliagdo Heuristica por exemplo).

Meétodos que contam com a participacdo de usudrios caracterizam-se pela utilizagdo de

questionarios ou observa¢ao direta ou indireta dos usudrios durante a utilizagdo da interface

(Orth, 2005).

Nesta revisao apresentamos os dois métodos de avaliagdo de usabilidade que julgamos

serem pertinentes ao desenvolvimento desta pesquisa. Um método de inspegdo, realizado

diretamente com especialistas, a Avaliagdo Heuristica. E outro realizado diretamente com os

usudrios finais, através de questionarios.
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2.1.5.1 Avaliacdo Heuristica

A Avaliag¢ao Heuristica (Nielsen, 1995, 1994b; Nielsen e Molich, 1990) ¢ um método de
avaliacdo de usabilidade que busca encontrar problemas de usabilidade numa interface de
usudrio, como parte de um processo de design interativo. Esse tipo de avaliagdao envolve um
pequeno conjunto de inspetores, que irdo examinar a interface, avaliando sua conformidade
com os principios de usabilidade reconhecidos (os "heuristicos"). Nielsen (Nielsen, 1995)
afirma que o melhor custo/beneficio ¢ alcancado quando se utilizam entre 3 e 5 avaliadores.

Quando um problema ¢ encontrado nestas interfaces, significa que o usuario nao pode
alcancgar seu objetivo de forma eficiente, eficaz e satisfatoria (Cuperschmid e Hildebrand,
2013). Uma vez identificado, o problema pode ser solucionado ou, ao menos, seus efeitos
podem ser minimizados (Winckler e Pimenta, 2002). Para esse fim, Nielsen (Nielsen, 1995)

definiu 10 Heuristicas, que sdo apresentadas na Tabela 2.

Tabela 2. Conjunto de Heuristicas de Nielsen

1. | Visibilidade do status do sistema:

O sistema deve sempre manter os usuarios informados sobre o que esta acontecendo, através de

feedback apropriado, em um tempo razoavel.

2. | Compatibilidade entre sistema e mundo real:

O sistema deve utilizar a linguagem do usudrio, com palavras, frases e conceitos familiares para
ele, ao invés de termos especificos de sistemas. Seguir convengdes do mundo real, fazendo com

que a informagdo apare¢ca em uma ordem logica e natural.

3. Controle e liberdade para o usudrio:

Os usuarios podem escolher fungdes do sistema por engano e entdo necessitam de "uma saida
de emergéncia”, claramente definida para sair do estado ndo desejado, sem ter que percorrer um

longo dialogo, ou seja, é necessario suporte a undo € redo (desfazer e refazer).

4. Consisténcia e padroes:

Referem-se ao fato de que os usuarios ndo deveriam ter acesso a diferentes situagdes, palavras
ou agoes representando a mesma coisa. A interface deve ter convengdes ndo ambiguas, seguindo

as convencgdes da plataforma.

5. Prevencio de erros:

Ainda melhor do que boas mensagens de erro ¢ um projeto cuidadoso que impede que um
problema ocorra em primeiro lugar. O sistema deve eliminar as condigdes passiveis de erros ou

verifica-los, e apresentar aos usuarios uma op¢do de confirmacédo, antes de se comprometer com
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a acdo. Os erros sdo as principais fontes de frustragcdo, ineficiéncia e ineficacia durante a

utilizacdo do sistema.

6. Reconhecimento em lugar de lembranga:

Minimizar a carga de memoria do usuario, fazendo objetos, acdes e opgdes visiveis. O usuario
ndo deve ter de lembrar informagdes de uma parte do didlogo para outra. Instru¢des para o uso

do sistema devem estar visiveis ou facilmente acessiveis.

7. Flexibilidade e eficiéncia de uso:

O sistema deve ser adequado tanto para usuarios inexperientes quanto para usuarios experientes.
Deve permitir aos usuarios personalizar agdes frequentes, como por exemplo, a utilizagdo de
aceleradores - invisiveis pelo usuario novato - podem frequentemente acelerar a interagdo para

0 usudrio experiente.

8. Design estético e minimalista:

Os dialogos ndo devem conter informagdes irrelevantes ou que nio sejam necessarias. Cada
unidade extra de informagao em um didlogo acaba competindo com as informagoes relevantes

e diminui a visibilidade das informagdes importantes para os usuarios.

9. Auxiliar os usudrios a reconhecer, diagnosticar e recuperar erros:

Mensagens de erro devem ser expressas em linguagem natural/clara (sem codigos), indicando

precisamente o erro/problema e sugerir uma solugao.

10. | Ajuda e documentacio:

Mesmo que seja melhor que o sistema possa ser usado sem documentagio, pode ser necessario
fornecer ajuda e documentagdo. Tais informagdes devem ser faceis de encontrar, centradas na
tarefa do usudrio, listar passos concretos a serem realizados e ndo serem muito grande. A ajuda

deve estar facilmente acessivel e on-line.

(Fonte: Nielsen,1994,1995)

Este método de avaliagdo ¢ baseado no julgamento do avaliador e, normalmente,
descobre-se por meio dele 75% dos problemas de usabilidade (Campos e Matias, 2012). Deste
modo, cada avaliador interage, individualmente, com a interface e julga a sua adequacao
comparando-a com principios de usabilidade reconhecidos, as heuristicas. No final um
observador reunird todas as informacdes coletadas em um s6 documento para efetiva

identificacao e denominacao dos problemas (Campos e Matias, 2012).
2.1.5.2 Avaliagdo por questionarios

Questiondrios sdo ferramentas muito uteis na avaliagdo da interacdo entre o usuario € a

interface. Sdo utilizados para coletar informagdes subjetivas sobre dados, como o perfil dos
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usuarios, a qualidade da interface e quais problemas sdo encontrados no seu uso. Estas
informagdes sdo tdo importantes quanto a performance no uso do sistema, e ndo podem ser
obtidas de outra forma sendo perguntando aos usuarios (Winckler e Pimenta, 2002).

Seu uso ¢ importante para captar a opiniao do usuario referente ao sistema e obter um
feedback sobre a aplicacdo que foi desenvolvida. Além disso, ¢ importante que os usudrios
estejam envolvidos no processo de design para melhorar o mapeamento de seus objetivos para
o projeto (Sears e Lund, 1997). Uma vantagem ¢ que o uso de questionarios da ao avaliador a
possibilidade de aplicar varios testes ao mesmo tempo em locais diferentes.

Dessa forma, questiondrios podem ser uteis de diferentes maneiras dentro do
desenvolvimento de interfaces Web como, por exemplo, para (Winckler e Pimenta, 2002):

o Identificar o perfil dos usuarios. O objetivo deste tipo de questionario € basicamente
coletar informacdes sobre os usudrios. Tais informagdes podem ser de origem
funcional, pessoal, sobre preferéncias ou mesmo sobre a utilizagdo de computadores e
sistemas. Obviamente outras questdes podem ser adicionadas para fins especificos de
avaliagdo.

e Determinar o grau de satisfagdo dos usuarios com relacdo a interface. Questionarios
especificos para descobrir a satisfacdo de usudrios vém sendo pesquisados desde a
década de 80.

o Estruturar informagdes sobre problemas de usabilidade identificados por usuarios, na

forma de questionarios para relato de incidentes criticos.

2.2 Parte 2 — Revisao dos conceitos relacionados a compreensio do Método CReF
2.2.1 A Bioinformatica

Os avancos na area da Biologia Molecular trouxeram modificagcdes nos paradigmas
biologicos, onde os cientistas sentiram a crescente necessidade de desenvolver programas
computacionais que permitissem agrupar, analisar, organizar e relacionar a informacgao
biologica. Assim, surgiu a Bioinformatica, que conceitua a biologia em termos de moléculas,
no sentido fisico-quimico, e, por meio de técnicas computacionais (empregando estatistica,
matematica e ciéncia da computagdo) permite armazenar, organizar € compreender, em larga
escala, a explosao de dados bioldgicos (Luscombe et al., 2001).

Consolida-se como uma nova area do conhecimento, que traz uma grande quantidade de
dados e ferramentas para manipulagdo dos mesmos, com o objetivo de: reconhecer as

sequéncias de genes; realizar a predi¢do tridimensional de proteinas; identificar inibidores de
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enzimas; organizar ¢ relacionar informacdo biologica; agrupar proteinas homologas;
estabelecer arvores filogenéticas; analisar experimentos de expressdo génica, entre outras
(Griftith, Cattley, Lesk apud Aratjo et al., 2008).

Um dos grandes desafios da bioinformatica comeca a aparecer na era pds-gendmica, na
qual a protedmica se torna um dos principais alvos de estudo juntamente com o entendimento
estrutural e funcional de proteinas (Silveira, 2005). O proteoma em analogia ao genoma € o
conjunto de proteinas de um organismo. A protedmica combina identificacao, distribuigdo,
interagdes, dindmica e padrdes de expressdo das proteinas de sistemas vivos. E um assunto que
envolve um grande volume de informagdes (Lesk, 2008).

Levando em consideragao o aumento significativo desses dados surgiu uma subdisciplina
da bioinformatica: a Bioinformatica Estrutural (BE) (Silveira, 2005). BE ¢ a conceituagdo da
biologia em termos de moléculas, no sentido fisico-quimico, e a aplicacdo de técnicas de
informatica (derivadas de disciplinas como: matematica, ci€éncia da computagdo e estatistica)
para entender, organizar e explorar a informagdo estrutural associada a essas moléculas em
grande escala (Dall’Agno, 2012; Luscombe et al., 2001).

Neste sentido que em 1971, para poder armazenar e disponibilizar a quantidade de dados
dentro da BE, foi criado o Protein Data Bank (PDB) (Berman et al., 2013, 2000), um repositorio
publico de modelos tridimensionais de macromoléculas bioldgicas.

Desde entdo, o numero, o tamanho e complexidade de modelos estruturais depositados neste
banco de dados continuaram a aumentar, o que reflete o crescimento da area da Bioinformatica
Estrutural (Berman et al., 2013) culminando em mais de 100.000 estruturas depositadas em

2014, chegando em 109.093 estruturas em maio de 2015 (Figura 5).
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Figura 5. Entradas do PDB (Protein Data Bank) langadas por ano e o total depositadas por ano. Podemos
verificar entdo o alto crescimento de estruturas depositadas ao longo dos anos. Em 1995 o PDB possuia
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3812 estruturas. Dez anos apds, no ano 2005 ja eram 34.066, ¢ em 2014 ultrapassou as 100.000
estruturas, contabilizando maio de 2015 um total de 109.093 (PDB - Protein Data Bank, 2015).

2.2.2  Predicdo de Estruturas Tridimensionais (3D) de Proteinas

A determinacdo da estrutura de macromoléculas ¢ uma potente ferramenta para
compreender os sistemas biologicos e periodicamente produz resultados marcantes que afetam
a comunidade cientifica em geral (Seringhaus e Gerstein, 2007). A exemplo disso, 2014 foi
marcado pelo 52° aniversario do prémio Nobel, de 1962 em Quimica, atribuido a Max Perutz
(Perutz et al., 1960) e John Kendrew (Kendrew et al., 1958) por seu trabalho pioneiro na

determinagdo da estrutura de proteinas globulares (Figura 6).

Figura 6. Imagem obtida de Kendrew e colaboradores publicaram a primeira estrutura de uma proteina
globular: Mioglobina em 6.0 A de resolucdo (Kendrew et al, 1958). Sua estrutura ndo possuia a simetria
e regularidade esperada. Imagem retirada do artigo de Dill e MacCallum(Dill e MacCallum, 2012).

Desde entdo, quase um em cada quatro prémios Nobel de quimica foram relacionados a
determinagdo de estruturas de macromoléculas, e, na ultima década, a metade lidaram com
trabalhos provenientes. (Seringhaus e Gerstein, 2007).

E nesta perspectiva que historicamente podemos citar alguns trabalhos relativos a
questdo, que merecem destaque: a) os modelos tedéricos postulados por Pauling, Corey e
Branson (Pauling et al., 1951); b) o modelo chave-fechadura introduzido por Fischer (Fischer,
1894); ¢) o primeiro modelo de uma estrutura cristalizada a partir de uma proteina globular, ja
citado anteriormente (Kendrew et al., 1960, 1958) d) os estudos que mostram a possibilidade

de renaturacdo de uma proteina ao seu estado funcional, partindo de seu estado desnaturado
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(Anfinsen, 1973; Anson e Mirsky, 1925); Todos foram citados no trabalho de Torrieri (Torrieri,
2010).

Atualmente, a abordagem mais eficaz na determinagdo da estrutura 3D de proteinas ¢
aquela que se utiliza de técnicas experimentais como Cristalografia de Raio X (X-Ray
Crystallography) (Barlow, 1883) ou Ressonancia Magnética Nuclear (Nuclear Magnetic
Resonance - NMR) (Rabi et al, 1938). Entretanto os métodos experimentais sao,
frequentemente, procedimentos dispendiosos e de dificil execugdo. Além disso, existem
limitagdes técnicas que dificultam a determinagdo de varias proteinas. (Prosdocimi, 2003).

Isto se deve as técnicas dificeis para a predi¢do, tempo lento de determinagdo da estrutura
experimental e a custos experimentais caros (Fiser, 2009; Lee et al., 2009). Desta forma em
2005 a revista Science trouxe a questdo “como podemos prever como as proteinas irdo se
dobrar?” como um dos 125 maiores problemas nao resolvidos da ciéncia (Science, 2005). E
neste sentido que, na bioinformatica estrutural, surgem as abordagens computacionais para

ajudar a solucionar esse problema.
2.2.3 Protein Structure Prediction Problem - PSP

As forgas responsaveis pelo enovelamento de proteinas podem estar na sequéncia de
aminoacidos que compde a sua cadeia e nas suas interagdes com o meio (Novaes e Scott, 2009).
Sao estas forgas que, “in vivo”, tornam a busca por esta conformacao ndo aleatoria e muito mais
espontanea, dado o grande nimero de conformagdes possiveis em uma proteina, conhecido
como Paradoxo de Levinthal (Levinthal, 1968).

O paradoxo envolve a constatacdo de que existe tempo insuficiente para pesquisar,
aletoriamente, todo o espaco conformacional disponivel para o enovelamento ou dobra de um
polipeptidio de cadeia como as proteinas (Levinthal, 1968).

Ha infinitas maneiras possiveis para uma proteina se dobrar, mas ela utiliza somente uma
em algumas dezenas de microssegundos. A mesma tarefa levaria cerca de 30 anos de tempo de
computador (Kelley, 2009).

A exemplo do Paradoxo de Levinthal, consideramos uma pequena proteina, com 100
aminoacidos, e suponhamos que cada aminoacido s6 pode estar em um, de dois estados
possiveis (por exemplo, s6 pode tomar duas orientacdes diferentes). Nestas condicoes, a
proteina tem acesso a um total de 2!% = 10*° conformagdes, total esse que inclui obviamente a
estrutura nativa. Como a molécula ndo pode passar de uma conformagao para a outra em menos
de 1 picossegundo (ps), que é o tempo de uma vibragio térmica, seriam precisos 2!% ps, ou seja,

3,9 x10'° anos, no minimo, para explorar exaustivamente todo o espaco conformacional e
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encontrar a conformagdo correspondente ao estado nativo, tornando-se intratavel
computacionalmente (Faisca, 2005).

Isto sugere que apenas uma pequena parte do espagco conformacional ¢ explorado
durante o processo de enovelamento, implicando assim a existéncia de vias cinéticas de
enovelamento (“atalhos™) (Levinthal, 1968) Este paradoxo de como proteinas enovelam-se
rapida e corretamente em sua conformacao nativa ¢ conhecido como o problema de predi¢ao
de estruturas de proteinas (Protein Structure Prediction Problem - PSP).

Portanto, dado a grande explosdao combinatoria dos modos de dobramento entre os
aminoacidos, as estruturas tridimensionais de proteinas sdo de grande complexidade
computacional, sendo entdo problemas NP-completos, dificeis de serem tratados computacional
e matematicamente. (Ribeiro, 2010).

Sendo assim um dos principais desafios da Bioinformatica Estrutural (Figura 7) ¢
entender como a informacdo decodificada em uma sequéncia linear de aminodcidos, ou
estrutura primaria de uma proteina, possibilita a formac¢do de sua estrutura tridimensional

(Dall’Agno, 2012).

AEGDTLISVDYEIFGKVQGVFEFFRKY ()
TQAEGKKLGLVGWVONTDOGTVQGQO

LOGPASKVRHMQEWLETKGSPKSHT
DRASFHNEKVIVKLDYTDFQIVK

Figura 7. Como podemos determinar a estrutura nativa de uma proteina a partir do conhecimento da
sua estrutura primaria? (Adaptada de (Faisca, 2005) A figura traz a sequéncia de aminoacidos da Acy!-
Phosphatase ¢ a partir dela sua estrutura terciaria. (Codigo PDB: 2ACY - (Thunnissen et al., 1997).

2.2.4 Servidores de predicao

2.2.4.1 CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction)

A tendéncia do uso de servidores de predicdo tem sido observada ao analisarmos os
CASPs (Critical Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction programa iniciado
em 1994 pelo grupo de J. Moult) (Moult et al., 2014, 2005, 1997, 1995) onde bianualmente, as

técnicas de predicao sdo avaliadas, sendo que 2014 ocorreu a ultima edigdo (CASP11).
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O CASP ¢ uma competicao “as cegas” onde a comunidade cientifica tenta prever a
estrutura 3D de proteinas cujas suas estruturas sdo conhecidas, mas nio ainda disponiveis ao
publico. Sao disponibilizadas sequéncias alvo para grupos de pesquisa de todo mundo. Cada
grupo participante aplica algum método, algoritmo ou utiliza-se de um servidor de predi¢cao
objetivando prever as estruturas da proteina alvo, que ao final sdo reveladas, e assim as
predi¢des sdo avaliadas pelo CASP.

Muitos desses métodos computacionais sao disponibilizados via Web como um servidor
de predicdo de estruturas de proteinas. Estes servidores de predicdao utilizam diferentes
abordagens computacionais, para predizer a estrutura tridimensional de proteinas a partir da
sequéncia de aminoacidos ou estrutura primaria.

Podemos observar (Tabela 3) que a participacao de servidores de predi¢ao de estruturas
3D de proteinas no CASP aumentou desde as primeiras edigdes, porém no ultimo ano nao houve
o surgimento de novas metodologias além do nimero de participagdes ter diminuido. Isso
reforga a ideia de que ¢ importante investir na pesquisa de novos métodos, na disponibilizagdo

de servidores e na predi¢gdo computacional.

Tabela 3. Numeros de servidores participantes do CASP das ultimas 8 edigdes.

Edicao ! Ano Nuamero de servidores de predicao registrados
CASPI11 2014 84

CASP10 2012 122

CASP9 2010 139

CASPS 2008 122

CASP7 2006 98

CASP6 2004 65

CASP5 2002 72

CASP4 2000 38

!0 CASP acontece desde 1994, mas ¢ a partir de sua 4? edigdo (CASP4), no ano 2000, que em seus dados (CASP
em Numeros) aparece o nimero de servidores de predigdo registrados (Number of prediction servers registered).

(Fonte: http://predictioncenter.org/)

Podemos citar como principais servidores de predigao de estruturas de proteinas descritos
na literatura e apresentados no CASPs: Rosetta, agora como servidor Robetta (Rohl et al., 2004;
Simons et al., 1999), - TASSER (Wu et al., 2007; Zhang, 2008) e QUARK (Zhang, 2014). Estes
métodos utilizam diferentes abordagens computacionais, para predizer a estrutura

tridimensional a partir da sequéncia de aminoacidos ou estrutura primaria. O usuario fornece
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uma entrada, a sequéncia da proteina alvo e obtém destes servidores o modelo, que sdo usados
para inferir a fung¢do da proteina e orientar os esfor¢cos experimentais, contribuindo no campo
da pesquisa como um todo (Kim et al., 2004).

Informagdes mais detalhadas sobre os servidores de predigdo e os métodos
computacionais para predicdo de estruturas de proteinas estdo descritas em trabalhos

relacionados.
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3 TRABALHOS RELACIONADOS

Existem diversos servidores de predicao de estruturas de proteinas. Um dos passos rumo
ao desenvolvimento do wCReF foi realizar um levantamento sobre os principais servidores de
predicdo apresentados nos CASPs. Também, nesta se¢do, procuramos sintetizar os principais
métodos computacionais para a predi¢do de proteinas. A Tabela 4 apresenta os servidores

encontrados, seus autores e os enderegos Web.

Tabela 4. Os Principais servidores de predicao participantes do CASP (Moult et al., 2014).

Servidor de Disponivel em: Referéncia
predicio
QUARK http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/QUARK/ (Zhang, 2014)
I-TASSER http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/I-TASSER/ (Roy et al., 2010; Zhang,
2008)
ROBETTA http://robetta.bakerlab.org/ (Kim et al., 2004)
ROSETTA https://www.rosettacommons.org/ (Rohl et al., 2004,

Simons et al., 1999)
PMS: A Panoptic http://www.motifsearch.com/index.php?page=motif (Dinh e Rajasekaran,

Motif Search Tool proteinseq 2013)

MUFold http://mufold.org/ (Zhang et al.,, 2010,
2010)

RaptorX server http://raptorx.uchicago.edu/ (Kéllberg et al., 2014)

SPARKSX http://sparks-lab.org/yueyang/server/SPARKS-X/ (Yang et al., 2011)

MULTICOM http://casp.rnet.missouri.edu/multicom 3d.html (J. Li et al., 2014; Wang
etal., 2010)

IntFOLD http://www.reading.ac.uk/bioinf/IntFOLD/IntFOLD (Roche et al., 2011)

2 form.html

Chunk-TASSER  http://cssb.biology.gatech.edu/skolnick/webservice/  (Zhou e Skolnick, 2007)
chunk-TASSER/index.html

Esses Métodos computacionais para a previsao da estrutura de proteinas podem ser

classificados em trés categorias, que descreveremos a seguir.
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3.1 Métodos computacionais para Predicio de Estruturas Tridimensionais de
Proteinas

Os métodos computacionais para predicdo de estruturas 3D de proteinas podem ser
classificados em trés grupos: (1) modelagem por homologia, (2) reconhecimento de padrdes de

enovelamento ou fold recognition e (3) métodos ab initio.
3.1.1 Modelagem por Homologia

M¢étodos baseados em conhecimento: Tecnologias de modelagem por homologia e
segmentacdao sdo frequentemente denominados métodos "baseados em conhecimento". Isto
significa que os cientistas dependem de um conhecimento prévio estrutural de proteinas,
dependem de estruturas 3D que ja tenham sido determinadas para inferir a estrutura de proteinas
para o qual apenas a sequéncia ¢ conhecida (Maggio ¢ Ramnarayan, 2001).

Na modelagem por homologia uma sequéncia de uma proteina (sequéncia alvo) ¢
alinhada com outras sequéncias de proteinas ortdlogas com estruturas 3D conhecidas e
armazenadas no PDB (estrutura molde e suas sequéncias) (Dall’ Agno, 2012).

Se o grau de identidade entre as estruturas primarias das proteinas de estrutura molde e
da proteina alvo for igual ou superior a cerca de 25%, quando o nimero de residuos ¢ superior
a 80, existe grande probabilidade de que estas proteinas tenham estruturas tridimensionais
semelhantes e pode-se construir um modelo para a proteina alvo (Filho et al., 2003; Sander e
Schneider, 1991). Como a exemplo de métodos com modelagem por homologia temos (Bowie
et al., 1991; Fiser et al., 2000; Marti-Renom et al., 2002; Ring e Cohen, 1993; Soding et al.,
2005).

3.1.2 Reconhecimento de Padrdes ou Fold Recognition

Se uma sequéncia de alta similaridade com estrutura conhecida ndo pode ser encontrada,
uma nova proteina pode ainda ser estruturalmente simular a alguma proteina de estrutura ja
conhecida. Nesse caso, as proteinas sdo ditas remotamente homologas (Lipinski, 2013).
Métodos de compatibilidade sequéncia-estrutura: "threading” ou "3D template matching
methods" (Jones et al., 1992; Lee et al., 2004; Simons et al., 1997; Skolnick et al., 2004; Xu e
Xu, 2000) ¢ a melhor maneira de atacar o problema de predi¢cdo de estruturas de proteinas em
casos em que a identidade entre as sequéncias ¢ inferior a cerca de 25% (Filho et al., 2003).
Estes métodos baseiam-se na avaliagdo da compatibilidade entre as estruturas tercidrias da

proteina alvo e de potenciais proteinas molde. Isto ¢, escolhe-se a proteina molde por métodos



46

empiricos, cuja estrutura terciaria ¢ "mais adequada" em relag¢do a sequéncia da proteina alvo

(Filho et al., 2003).
3.1.3 Predi¢do Ab initio

A predicao Ab initio ou de novo (Simons et al., 2001, 1999; Srinivasan e Rose, 1995) nao
se baseia somente em proteinas de estrutura conhecida, permitindo dessa forma a predicao de
estruturas ainda ndo resolvidas experimentalmente, ¢ um método que nao necessita de modelos
(Dall’Agno, 2012). Pesquisas que utilizam métodos ab initio podem ser observadas em (Kim
et al., 2004; Li e Scheraga, 1987; Ortiz et al., 1998; Simons et al., 2001). Além disso, os
servidores que utilizam esse tipo de predi¢ao tém-se: Rosetta (Rohl et al., 2004; Simons et al.,
1999), I-TASSER (Roy et al., 2010; Zhang, 2014, 2008), LINUS (Srinivasan et al., 2004;
Srinivasan e Rose, 2002, 1995) e o QUARK(Zhang, 2014).

O método CReF compreende principios dos métodos de predigao ab initio ou de novo para
predizer novas formas de enovelamento e da modelagem comparativa por homologia para
garantir alta acuricia nas predi¢des (Dall’Agno, 2012). Um resumo da sua metodologia ¢

descrito a seguir.

3.2 O Método CReF

Em meio as diferentes areas de estudo da bioinformatica, a Bioinformatica Estrutural
(BE) hoje ¢ um dos campos mais estudados e esta em destaque atualmente devido a importancia
das proteinas para as fungdes quimicas e bioldgicas essenciais para manuteng¢ao da vida. O que
se busca ¢ compreender € a relacdo entre a sequéncia de aminodcidos de uma proteina e sua
estrutura tridimensional 3D, que esta relacionada a funcao destas macromoléculas. Esta questdao
tornou-se um dos maiores desafios de pesquisa na atualidade. Dentre os métodos relacionados
a predi¢do de estruturas de proteinas estd o método CReF (Central Residue Fragment-based
Method) que ¢ um algoritmo proposto por Dorn & Norberto de Souza (2008) para predigao da
estrutura 3D aproximada de uma proteina ou polipeptidio. Este método ja demonstrou 6timos
resultados, confirmados pela pesquisa de Dall’Agno (2012).

O método CReF usa técnicas de mineragdo de dados para agrupar dados de estruturas
determinadas experimentalmente, utilizando intervalos de variagdo angular para representar
uma conformagdo através da manipulacdo das informagdes estruturais (Dorn e Norberto de
Souza, 2008). Esse método leva em consideragdo que uma proteina ¢ composta por uma
sequéncia de aminoacidos, que sdo representadas por uma variavel xi dentro de um vetor V=

{xI, x2,... xn! (Dall’Agno, 2012). Cada xi possui angulos de rotagdes internas da cadeia
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principal, os angulos de tor¢do ¢ (phi), y (psi) e ® (dmega), que formam um tripleto. O principio
que dois dtomos nao podem ocupar o mesmo lugar no espaco limitam os valores dos angulos
conformacionais. O angulo ® (6mega) geralmente possui os valores de cis = 0° (mais raro, na
maioria dos casos um residuo de Prolina) e = frans 180°, mais comum em proteinas (Lesk,
2008) e por conseguinte adotado no método (Dorn, 2008). O que varia, portanto, na
representacdo da cadeia principal é somente o dupleto dos angulos de tor¢ao o, .

A modelagem no CReF inicia-se pela procura de moldes na base de dados do PDB
(http://www.rcsb.org/pdb) (Berman et al., 2000), usando-se como parametro a entrada, a
sequéncia primaria de estrutura ndo determinada experimentalmente (alvo), realizando a

predicdo de sua estrutura 3D aproximada.

3.2.1 Etapas do CReF

O objetivo fundamental do CREF ¢ construir uma conformacao aproximada a partir de
uma sequéncia de polipeptidio de estrutura alvo desconhecida. Seu algoritmo basico consiste
de nove etapas, sendo que as etapas dois e sete sdo executadas remotamente e as demais
localmente (Dorn e Norberto de Souza, 2008). A metodologia bésica do CReF compreende 9
etapas, que ficarao disponiveis através do wCReF conforme a Figura 8. Um resumo de cada
etapa do método pode ser conferido a seguir.

1) Fragmentacio da sequéncia alvo: O CReF inicialmente pega a sequéncia alvo (aquela
que busca-se fazer a predicdo, através da sequéncia de aminoacidos) e quebra
consecutivamente € continuamente em fragmentos (si) com 5 residuos de aminoacidos,
formando um conjunto com todos os possiveis fragmentos S = {si, si+1,..., sp}, cada um
com os tripletos consecutivos de angulos de tor¢ao {(wi-1, @i, yi),..., (Wj-1, @j, wj)} (Dorn
e Norberto de Souza, 2008).

2) Busca por Proteinas molde no PDB: O M¢étodo CReF ndo faz uso de fragmentos
inteiros, mas apenas utiliza as informagdes do angulo de tor¢ao o phi (¢), psi (y), do
residuo central de cada fragmento obtido na etapa anterior. Para cada fragmento si obtido
na etapa anterior ¢ realizada uma busca de fragmentos molde no PDB. Para realizar essa
busca ¢ utilizado o Basic Local Alignment Search Tool (BLAST) (Altschul et al., 1997)
algoritmo de comparagdo de informagdes de sequéncias bioldgicas primarias, como
aminoacidos de diferentes sequéncias de proteinas ou nucleotideos de sequéncias de

DNA. No CReF utilizamos o BLASTp, o algoritmo especifico para busca de aminoacidos
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de proteinas, configurado como padrdo para executar com a matriz de substituicdo

BLOSUMG62 (Henikoff e Henikoff, 1992).

Sequéncia (Query) Estrutura 3D
Aproximada da Proteina

ENTRADA SAIDA

/ Método CReF (Central Residue Fragment-based method) \

P4

MQPIQIAIVALVVAINTAIVVWSIVIIEGRGGKKKK

!

9 - Otimizagao das regides de volta f\ |

1- Fragmentacdo da Sequéncia alvo 8 - E construida e representada a conformagdo inicial
na forma de intervalos
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~ )
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Figura 8. Esquema dos passos do CReF. Primeiramente o usuario informa a query, a sequéncia de
aminoacidos da proteina alvo. Nesta figura esta representado a submissdo da proteina de codigo PDB
1PJE (Park et al., 2003).

Como resultado esperado pode-se identificar os fragmentos homoélogos (moldes) ao
fragmento submetido si (alvo), que nao possuam relagdo evolucionaria com a sequéncia
alvo K (30% ou menos de similaridade) e que possuam o mesmo tamanho de cada

fragmento si (Dorn e Norberto de Souza, 2008). Dessa forma ¢ gerada uma lista de
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codigos PDB de moldes, sendo que para cada fragmento ¢ armazenado localmente seus
arquivos PDB. A conexdo automatizada ao PDB ¢ garantida gracas a biblioteca
BioPython (Cock et al., 2009) que analisa automaticamente arquivos XML (Extensible
Markup Language) resultante das consultas (Dorn, 2008).

3) Calculo dos angulos de tor¢cdo dos dupletos: Com o resultado da etapa anterior
podemos calcular os angulos de tor¢do (representados por # = (¢, y)) do aminoacido
central de cada fragmento molde obtido na etapa 2. Esse calculo ¢ realizado pelo software
Torsions (Dr. Andrew C.R. Martin’s Group, 2014).

4) Agrupamento dos dupletos: O agrupamento das tuplas ¢ feito a partir do grafico de
Sasisekharan-Ramakrishnan-Ramachandran (Ramachandran e Sasisekharan, 1968),
normalmente abreviado como mapa de Ramachandran, que define regides com as faixas
permitidas para ¢ e y, e para @ = 180° (Lesk, 2008). O agrupamento ¢ feito a partir das
regides favoraveis do mapa de Ramachandran, buscando encontrar como resultado 4
grupos (f'=4). No fim desta etapa obtém-se para cada fragmento entdo um conjunto de
quatro grupos (Dorn e Norberto de Souza, 2008), sendo para cada um deles ¢ calculado a
média e o desvio padrao estimados para cada angulo (o, y), que sdo utilizados para obter
os intervalos de variacdo angular. Para realizagdo dos agrupamentos ¢ utilizado o
programa WEKA (Waikato Environment for Knowledge Analysis), que possui uma
colecdo de algoritmos de aprendizado de méquina para tarefas de mineragdo de dados
(Frank et al., 2005, 2004),. Neste programa o algoritmo utilizado para esse fim baseia-se
no método probabilistico EM (Expectation Maximization) que analisa as diferentes
distribuicdes de probabilidades para cada grupo, buscando identificar o conjunto de
clusters mais favoraveis em uma cole¢do de dados (Dorn e Norberto de Souza, 2008).

5) Representacio dos angulos de torcio na forma de intervalos: A partir dessa etapa
cada fragmento passa ser representado pelos intervalos construidos de (¢) e (y), para cada
grupo ki de si. A representacao das tor¢cdes dos angulos diedro na forma de intervalos de
variacao reduz drasticamente o espaco de busca conformacional.

6) Classificacdo dos grupos em regides ocupadas no mapa de Ramachandran: Nesta
etapa os valores de todos os clusters dos grupos de ki sdo rotulados para cada
representacdo na forma de intervalo de variagdo angular (Dorn e Norberto de Souza,
2008). Todo processo ¢ baseado segundo a regido do mapa de Ramachandran que ele
ocupa, conforme biblioteca baseada na pesquisa de Thornton e seus colaboradores
(Laskowski et al., 1993; Morris et al., 1992) que divide o mapa de Ramachandran em 11

regides preferenciais. Por simplificagio no CReF, essas regides favordveis foram
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reduzidas para oito (Tabela 5) e foram identificadas por: A, B, L, a, b, I, p e c. As regides

~a, ~b, ~1, ~p e o restante da area nao favoravel do mapa passam a ser representadas, por

¢ que ¢ chamada de regido de volta (coil) (Dall’Agno, 2012).

Tabela 5. As 8 regides conformacionais utilizadas do mapa de Ramachandran no método CReF,

segundo Thornton e colaboradores.

Codigo da regiao Ocorréncia Descricao

A regido mais favoravel hélice-a

B regido mais favoravel folha-f

L regido mais favoravel hélice-a a esquerda

a regido favoravel hélice-a

b regido favoravel folha-f

1 regido favoravel hélice-a a esquerda

p regido favoravel extensdo de hélice-a

c ~a,~b ,~l, ~p : regido aceitavel ~a: hélice-a , ~b: folha-B, ~I: hélice-o a
(~a,~b,~l,~pe restante da area: regido ndo esquerda, ~p: extensdo de hélice-a e restante

restante da area)

permitida

da area: exceto para a Glicina

(Fonte: Dall’Agno, 2012)

7) A estrutura secundaria é predita através do servidor de predi¢cdo: O CReF utilizava

um consenso sobre a predi¢do da estrutura secundaria da sequéncia alvo K obtido através

de trés métodos de predi¢do de estrutura secundaria DSC (King e Sternberg, 1996), PHD
(Rost e Sander, 1993)e PREDATOR (Frishman e Argos, 1996). Eles analisavam qual a

regido do mapa de Ramachandran que os angulos de tor¢ao (¢, y) de cada aminoacido

possivelmente estariam ocupando (Dorn e Norberto de Souza, 2008). Na pesquisa de

(Dall’ Agno, 2012) definiu-se o Porter (Pollastri e McLysaght, 2005) como método a ser

utilizado na predi¢ao de estrutura secundéaria para proteinas com 20 ou mais aminoacidos,

e, para proteinas com menos de 20 aminoacidos, optou-se por utilizar o método SAM-

TO8.

8) E construida e representada a conformacio inicial na forma de intervalos: Nesta

etapa comeca a constru¢do da conformacgdo inicial, baseada nas informagdes de cada

grupo ki de cada fragmento si. Elege-se um grupo para representar o -ésimo aminoacido

da sequéncia K (Dorn, 2008) guiadas pela predi¢cdo da estrutura secundéria.

9) Otimizacao das regides de volta: As estruturas irregulares como as voltas e as algas, que

sdo ditas espirais desorganizadas e conectam sucessivas estruturas secundarias regulares
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(hélice ou folha) acontecem onde o polipeptidio muda de dire¢do (Voet e Voet, 2013).
Voltas sdo estruturas secundarias irregulares e, normalmente, possuem de dois a quatro
residuos de aminoacidos. As algas possuem cinco ou mais residuos de aminodacidos e sdo
denominadas espirais desorganizadas (do inglés random coils). Elas possuem influéncia
na determinagdo da forma do enovelamento das proteinas (Fiser et al., 2000) e sdo os
tipos de estruturas secundarias mais dificeis de serem previstas, pois elas podem aparecer
em qualquer area do mapa de Ramachandran. Em virtude disso, o método optou por
otimizar, pela redugdo do intervalo da conformacao inicial, somente as regioes de volta

identificadas na predi¢do da estrutura secundaria (Dorn, 2008 apud Dall’Agno, 2012).
3.2.2 Utilizacao do Método CReF

Para se utilizar o método CReF sem a interface web, alguns requisitos sao necessarios,
como a criacao de diretorios e o Download de softwares externos. O método CReF funcionava
em computador local, com o Sistema Operacional GNU/Linux (Torvalds, 1999). Como
aspectos motivadores pela escolha de uma plataforma Unix Gibas & Jambeck (2001) apontam
nao apenas o alto grau de confiabilidade e desempenho dessa plataforma, mas também que ¢
possivel encontrar uma grande quantidade de ferramentas de bioinformatica j& bastante
consagradas por pesquisadores da drea. Apesar dessa vantagem, os usuarios de outros Sistemas
Operacionais ficavam limitados a utilizacdo do método somente nesta plataforma.

O método CReF foi desenvolvido em linguagem Python. O Python ¢ uma linguagem de
programacao de alto nivel, interpretada, orientada a objetos, funcional, de tripagem dinamica e
forte. E um tipo de linguagem usada largamente em Bioinformatica, pois. Bibliotecas Python
ja conhecidas sdo utilizadas por programadores e pela comunidade cientifica na implementagao
de algoritmos e métodos. Além disso algumas ferramentas externas ao CReF possuem
dependéncia de certos programas e bibliotecas do Python.

Para poder fazer a configuracao do método CReF o usudrio precisa fazer alteracdes em
seu codigo fonte, como por exemplo o caminho para diretorios e pastas. Isso torna sua execugao
um pouco complexa, pois o usudrio tem que alterar diretamente o cddigo fonte, o que pode
acarretar em erros nao esperados pelos usudrios. O que se espera com a interface wCReF ¢ a
automatizacao desse processo, onde o usuario podera usar diretamente a ferramenta de maneira
mais facil e eficiente.

A instalagdo de outros pacotes e sofiwares na maquina local também sao necessarios:

1) BioPython: BioPython ¢ um conjunto de ferramentas disponiveis para bioinformatica

desenvolvido em linguagem Python, produzido por uma associagdo internacional que
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desenvolvem softwares para biologia molecular (Cock et al., 2009). O site oficial que ¢
http://www.biopython.org. Como o BioPython ¢ uma fonte de mddulos, scripts e links,
no método CReF utilizamos para acessar o BLASTp.

2) BLASTDp: Para a busca no PDB — Protein Data Bank (Berman et al., 2000) por fragmentos
moldes utilizamos o programa BLASTp (Altschul et al., 1997), programa que se utiliza
como entrada uma sequéncia de aminoacidos e realiza uma busca no banco de dados de
proteinas. Esse tipo de BLAST ¢ para comparagdo de sequéncias de aminoacidos em
bancos de dados de proteinas; No CReF ele permite a identificagdo de fragmentos
homologos (moldes) ao fragmento submetido si (alvo).

3) Torsions: O Grupo do Dr. Andrew C. R. Martim (www.bioinf.org.uk) desenvolveu o
Torsions, um programa que faz a leitura de arquivo PDB e calcula angulos de tor¢ao da
cadeia principal de uma proteina. Ele calcula os angulos phi, psi e 6mega. No CReF ele
calcula os angulos de tor¢ao do dupletos representados pela tupla (¢, v) do aminoacido
central de cada sequéncia molde obtida do PDB.

4) Weka: Weka (Waikato Environment for Knowledge Analysis)
(http://www.cs.waikato.ac.nz/ml/weka/) ¢ uma colecdo de algoritmos provenientes de
diferentes abordagens/paradigmas na subarea da inteligéncia artificial dedicada ao estudo
da aprendizagem de maquinas, aplicadas a minera¢do de dados (data-minning). Os
algoritmos podem ser aplicados diretamente a um conjunto de dados ou chamada a partir
do seu proprio codigo Java. Weka contém ferramentas para pré-processamento de dados,
classificagdo, regressao, clustering, regras de associacao e visualizagdo (Witten et al.,
1999). Foi desenvolvido por pesquisadores da Universidade de Waikato (University of
Waikato, Department of Computer Science).

5) Amber: Amber (A4ssisted Model Building with Energy Refinement) (http://ambermd.org/)
foi desenvolvido primeiramente pela equipe de pesquisadores do grupo de Peter Andrew
Kollman (Kollman et al., 1995) da Universidade da Califérnia, San Francisco. Refere-se
a uma familia de campos de for¢a de dinamica molecular de biomoléculas e também ¢ o
nome do pacote de softwares de dinamica molecular que simula estes campos de forga,
que sao de dominio publico e sdo usados em uma variedade de programas de simulagao.

6) Jmol: Jmol ¢ um visualizador de Java open-source para estruturas quimicas em 3D
(http://www.jmol.org/). Ele possui licenga open-source, e foi desenvolvido em linguagem
Java e por isso, o software roda em Windows, Mac OS, Linux e Unix. Dentro da pagina
desse aplicativo ha uma lista de artigos que descrevem Jmol, na se¢ao do Wiki Jmol. O

primeiro deles foi escrito por Egon Willighagen (Willighagen, 2001).
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Para cada uma dessas aplicagdes ou pacotes o usuario tem que realizar a instalacdo e
configuracdo para utilizacdo do método CReF. Os detalhes de cada passo para uso do método
sdo descritos no Manual 2.3 do CReF (APENDICE A) como material suplementar.

A interface do wCReF facilitara o uso da metodologia, pois o usudrio s6 necessitara de
um navegador web e de conexdo com a internet. Além disso a interface busca prover assisténcia
ao usudrio, tanto no sentido de explicar para que serve a aplicacdo, quanto para detalhar os
resultados ou mesmo fungdes especificas, enfim prover informagdes uteis e ajuda ao usuario,
sendo um aspecto muito importante para a usabilidade do sistema.

Espera-se que a partir desta iniciativa, o método CReF esteja mais facilmente ao alcance
de pesquisadores, como bioinformatas, bidlogos e cientistas da computacao, facilitando assim

seu uso pela comunidade cientifica.

33 Pesquisas em IHC e Bioinformatica

O trabalho de (Shaer et al., 2010) foi desenvolvido por meio de uma pesquisa qualitativa,
com um estudo envolvendo 17 participantes. Foram realizadas entrevistas semiestruturadas, de
45-60 minutos, com bidlogos computacionais e moleculares, buscando compreender as praticas
de trabalho atuais destes pesquisadores. Todos os pesquisadores realizavam pesquisas em
gendmica. Durante as entrevistas, foi pedido aos participantes relatar seus objetivos de
pesquisa, suas praticas de trabalho, e as ferramentas computacionais que eles usam. Foi coletado
os dados pelas entrevistas, com fotos e gravagdo de audio dos participantes em seu espago de
trabalho, realizado a coleta de amostras de trabalho relevantes, e realizado a captura de tela dos
computadores dos participantes para demonstrar a forma como os mesmos executam varias
tarefas. Com estas observacdes, buscou-se identificar os requisitos de projeto para apoiar os
pesquisadores a organizar grandes quantidade de informacao e obter bons insights bioldgicos.
Descobriram que os cientistas tém dificuldade, molecular e computacionalmente, de
interpretagdo, anotagdo, comparacao e compartilhamento relacionados a vasta quantidade de
informagao bioldgica. Foi desenvolvida, entdo, a interface do G-nome Surfer, uma interface de
usuario para tabletop de exploracao de dados gendmicos, que emprega tecnologias multi-toque
e técnicas de interacao tangiveis. Por ltimo, um estudo de usabilidade na primeira utilizagao
do G-nome foi realizado, com 16 alunos do curso de graduacao em Ciéncias Bioldgicas. Foi
solicitado para que os participantes realizassem tarefas em duplas, em sessdes de 40 minutos.
O objetivo era medir a carga de trabalho de cada participante. Na sequéncia de um breve
treinamento, todos os participantes foram capazes de completar a tarefa (e encontrar as

respostas corretas para as perguntas biologicas) dentro de um prazo razoavel, identificar os
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resultados do BLAST e procurar dados gendmicos. Os usudrios descreveram a experiéncia
como "divertida", "facil de usar”’, com “um bom tempo de resposta" e "visualmente
estimulante". Mais especificamente, os participantes gostaram da integracao das informagoes,
da flexibilidade de mover e redimensionar janelas, e da fun¢do de poder procurar genes
especificos, os ligando a artigos.

O projeto Mobyle (Néron et al., 2009) fornece uma maneira eficaz de agrupar uma grande
quantidade de ferramentas de bioinformatica em um Unico ambiente homogéneo. Estas
ferramentas geralmente sdo acessadas através de linhas de comando. Este sistema foi
desenvolvido com a preocupacdo de satisfazer as exigéncias dos diferentes publicos de
bioinformatas. Além disso, o0 Mobyle fornece ao cientista uma visao global e integrada de todos
os elementos necessarios para o desempenho de suas andlises. Em uma s6 pagina, o usuario
pode ver quais programas estdo disponiveis e as andlises que ja foram executadas. O
desenvolvimento foi baseado em um processo de design centrado no usuério, envolvendo
numerosas entrevistas e uma série de oficinas com usudrios. Foram identificados anteriormente
as principais preocupagdes dos usudrios finais antes da concepcao da interface, foram definidos
0s requisitos técnicos e que esta seria uma interface de usuario Web, permitindo uma facil
navegacdo e o gerenciamento dos dados dentro de uma tunica area de trabalho. Durante um
periodo de 4 anos que antecederam a primeira versdo do Mobyle, uma série de cerca de 30
entrevistas com usuarios e oficinas de design participativo, envolvendo sessdes de
brainstorming e prototipagem de video, foram realizadas. Estes testes foram utilizados para
obter uma compreensao mais profunda de como um portal da web pode facilitar a utilizagao de
ferramentas de bioinformatica por bidlogos. Estes estudos foram descritos por Letondal e
Amanatian (Letondal e Amanatian, 2004). Os resultados mostraram as principais necessidades
dos bidlogos: (1) um conjunto de ferramentas conhecidas, integradas em um portal destinado a
utilizadores inexperientes; (2) uma sintese de suas analises € uma organizagao cuidadosa dos
resultados; (3) recursos de reutilizagdo para reexecutar comandos anteriores; e (4) e pipelines
de andlise prontas para uso, semelhante aos protocolos definido pelo usuario.

Para testar o novo portal Mobyle, usuarios foram convidados a participar em sessoes de
teste. Eles selecionaram 16 usudrios, entre os usuarios do portal anterior (desde iniciantes a
utilizadores frequentes). Utilizou-se o método de pensamento em voz alta. Os participantes
foram informados de que poderiam trazer os seus proprios dados. A maioria deles tentou
realizar uma analise de estrutura 2D, alinhamento de sequéncia e analise filogenética. Varios
usudrios perceberam que o novo sistema era mais complexo, e, mas mais completo. Eles

apreciaram a capacidade de recuperar resultados. Além disso problemas relatados no portal
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anterior, foram resolvidos como: (A) ter que avangar e retornar para acessar os resultados; (B)
a contabilizacdo de usudrios; (C) a ndo compreensdo de alguns termos em inglé€s (como
alinhamento de 'pares') utilizado para classificagdo dos programas; e (D) as ambiguidades
relativas armazenamento de dados.

Também relacionado é o artigo de Pavelin (Pavelin et al., 2012) denominado
“Bioinformatics Meets User-Centred Design: A Perspective”, do grupo de pesquisadores do
Instituto de Bioinformatica Europeu - EMBL-EBI (European Molecular Biology Laboratory/
European Bioinformatics Institute). Neste trabalho ¢ explorado a necessidade de estratégias de
design centrado no usuario (UCD) ao se projetar recursos de bioinformatica, demonstrado
através de relatos dos trabalhos do grupo. UCD ¢ uma filosofia de design, onde as exigéncias
dos usudrios sdo levadas em conta em todas as fases do processo de design para um produto ou
servico. O objetivo da UCD ¢ produzir uma ferramenta eficaz e utilizavel, que ¢ trabalhada para
utilizagdo por determinados tipos de pessoas (Pavelin et al., 2012). O objetivo € apresentar ao
leitor como técnicas de UCD podem ser aplicadas com sucesso no design de softwares para
bioinformatica. No artigo, ¢ descrito dois projetos do EMBL-EBI que adotaram uma abordagem
UCD. O primeiro projeto, buscou redesenhar o principal servigo de busca da EMBL-EBI, EB-
eye (Valentin et al., 2010), com foco inicial de informagdes sobre gene e proteinas. Entrevistas
com usudrios foram conduzidas para descobrir como as pessoas recuperam a informag¢ao de que
necessitam a partir da Internet. Os resultados mostraram que os cientistas costumam usar
Wikipédia e motores de busca como o Google. Usudrios disseram que gostariam que o site da
EBI fornecesse um resumo de busca, de modo que se o usudrio procurou um gene ou proteina
em particular, os resultados resumiriam todas as informacdes disponiveis ao lado cada um dos
recursos em um Unico lugar. Em resposta a isso, os desenvolvedores criaram um prototipo
interativo, analisado por sessoes de testes de usabilidade one-to-one com mais de 70
pesquisadores de 20 instituicdes em toda a Europa. Os participantes eram dos setores académico
e industrial. Apds varias rodadas para recolhimento de feedback e aperfeigoamento do servigo,
foi langada uma nova pesquisa, em janeiro de 2011. A resposta dos usuarios foi tdo positiva que
a EBI decidiu expandir o servigo para cobrir outros dominios cientificos e torna-lo disponivel
ao publico para qualquer organizagdo que necessite de reuso como um recurso em seus proprios
sites. Em um projeto paralelo, foi desenvolvido um portal de informagdes sobre enzimas. O
objetivo do trabalho era fornecer um portal inico para todos os recursos relacionados com as
enzimas do EMBL-EBI, incluindo as bases de dados e os servicos essenciais da web. Os
pesquisadores organizaram workshops e entrevistas com usudrios para descobrir o que estes

desejavam a partir do site. Depois disso, testaram os prototipos com os usudrios antes de
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escrever qualquer codigo, para garantir que a navegagao e funcionalidades fossem ideais. Outra
vantagem ¢ que o desenvolvedor participou ativamente aos testes de usabilidade, o que o ajudou
a conhecer desde muito cedo a tecnologia e as ferramentas de que precisaria para criar o
recurso. O Enzyme Portal a foi langado em fevereiro de 2012.

O estudo de Shyr (2014) analisa a usabilidade de interfaces de usuario para software
clinico de andlise exome. Ha dois objetivos do estudo, determinar as principais caracteristicas
de sucesso em interfaces de usuario para o software de analise exome clinico com base na
perspectiva de geneticistas clinicos especialistas e avaliar as interagcdes de usuario do sistema,
a fim de revelar os pontos fortes e fracos dos softwares existentes. Os Métodos utilizados foram
pesquisas, entrevistas e analise cognitiva de tarefas, para a avaliagdo de dois pacotes de software
de andlise de sequéncia exome. A amostra foi de dez geneticistas clinicos que interagiram com
os pacotes de software. Foram detectadas 193 questdes de usabilidade, a maioria das quais
referentes a interface e layout de navegagdo, e a resolucdo de relatorios. O estudo destaca as
lacunas em recursos de software especificos tipicos dentro andlise exome. Os clinicos tém
melhor desempenho quando o fluxo do sistema esta estruturado em camadas bem definidas,
ainda personalizaveis para incorporacao dentro do fluxo de trabalho clinico. Foi apresentado a
primeira aplicacdo de métodos de usabilidade para avaliar interfaces de software no contexto
de analise exome. Os resultados destacam como o estudo de respostas de usudrio podem levar
a identificagdo de problemas de usabilidade e desafios, e revelar oportunidades de reengenharia
de software para melhorar a andlise de sequenciamento. Como a analise do genoma de grande
escala torna-se cada vez mais comum na area da saude, ¢ fundamental que as interfaces de
software eficientes e eficazes sejam fornecidas para acelerar a adogdo clinica desta
tecnologia. Sao discutidas implicagdes para a melhoria da concepgao das tais aplicacdes.

O trabalho de Javahery et al. (2004) ¢ parte do Projeto BioUse, do laboratorio de
usabilidade do Grupo HCSE (Human-Centered Software Engineering) da Universidade de
Concordia, Montreal. Nele foram realizadas entrevistas etnograficas e estudos de usabilidade
com 16 bidlogos e trés peritos de interface de usuario, usando o site do NCBI (National Center
for Biotechnology Information), que ¢ um dos principais portais de informacdo em
bioinformatica, com acesso a ferramentas especializadas (tais como para alinhamento de
sequéncias e visualiza¢do molecular). Usuarios podem acessar, interagir e perseguir metas, que
vao desde coleta de informagdes simples (tais como buscar artigos no PubMED) ou mais
especificas para resolver problemas de biologia molecular (como alinhamentos com o BLAST).
O projeto do portal Web BioUse tem o objetivo de ser uma interface facil de usar, customizavel

para uma variedade de usuarios. E um front-end para um nimero de ferramentas, incluindo
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BLAST, e ClustalW. A informagdo obtida dos resultados foi utilizada para entender o dominio
do problema (bioinformatica), objetivos do usuario e as expectativas para as ferramentas
relacionadas. Foram entrevistados um total de 19 participantes de grupos norte-americanos e
europeus de investigacao, incluindo bidlogos, médicos e cientistas da computagao (Javahery et
al., 2004). Os usudrios foram divididos em duas personas: novatos e especialistas. O conceito
de personagens ajuda a colocar um utilizador especifico, de uma aplicacdo particular, no centro
do processo de concepgdo. Personas sao baseadas nas caracteristicas do usuario (como habitos
de trabalho, experiéncia e especializacao). Os estudos de usabilidade encontraram diferengas
consideraveis na experiéncia relatada pelo persona especialista vs. novato. Por exemplo, o
percentual de usudrios satisfeitos com o site do NCBI era uniformemente maior entre os
especialistas, que entre os novatos, quando testados contra nove heuristicas de usabilidade
diferentes. As entrevistas etnograficas confirmaram que os usuarios novatos encontram uma
curva de aprendizado mais ingreme para esses sites, do que eles preferem. Javahery et al. (2004)
cita ainda as equipes de IHC estdo engajadas com pesquisas envolvendo IHC e bioinformatica:
bioinformatica visualizac¢ao e usabilidade (Ben Shneiderman, da Universidade de Maryland);
Interfaces com zoom, para navegacdo do genoma e comparagdo de multiplos genomas e
proteomas (William Ribarsky do Georgia Tech); protocolos centrados no usudrio na pesquisa
em bioinformatica e recuperacdo da informacgdo (Joan Bartlett na Universidade McGill); e
analise e classificacdo de tarefas em bioinformatica (Robert Stevens na Universidade de

Manchester) (Javahery et al., 2004).
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4 RESULTADOS

4.1 Conhecer os usuarios e suas tarefas

Para conhecer os usuarios e suas tarefas buscou-se entender as funcionalidades de um
servidor de predicdo de estrutura 3D de proteinas, qual o perfil dos usuérios finais e quais as
tarefas comumente executadas.

Primeiramente consultou-se especialistas da equipe do Laboratério de Bioinformatica,
Modelagem e Simulagdo de Biossistemas — LABIO, para saber quais sao as tarefas que sao
frequentemente realizadas por um usuério que desejasse submeter uma predicdo em um
servidor.

O resultado serviu para definir quais as atividades que deveriam ser executadas pelos
especialistas durante a avaliagdo. Isto serviu para facilitar o uso dos servidores de predigdo,
principalmente por aqueles avaliadores que ndo sdo especialistas em bioinformatica. Além
disso, orientagdes da avaliacdo foram passadas pelo condutor da avaliagdo e através de e-mail,
em formato de tutorial. Foram definidas 9 tarefas, como um cenario comum aos usudrios que
utilizam este tipo de sistema:

1) Cadastrar-se como usuario (Os servidores de predicdo geralmente exigem cadastro

para seu uso).

2) Efetuar Login com as credenciais criadas. Alterar senha, ou algum dado do cadastro

ja efetuado.

3) Verificar qual os dados de entrada para realizar a predigao.

4) Enviar a sequéncia de uma proteina alvo para predigao.

5) Verificar a fila de espera da predicao.

6) Modificar os parametros para predi¢do (se disponivel) e realizar um novo envio.

7) Conferir se o servidor retornou os dados esperados.

8) Verificar se 0 mesmo possui documentacao, ajuda e referéncias bibliograficas.

9) Ver se os resultados sdo de facil acesso e compreensao.

4.2  Avaliacao Heuristica

Existe uma série de métodos de avaliagdo, que podem ser utilizados em diferentes etapas
do desenvolvimento de interfaces Web (Winckler, 2002). Acreditamos que a Avaliacio
Heuristica ¢ um método eficiente para este proposito, pois € de baixo custo e rapido para a
identificacao de problemas de usabilidade, aplicdvel também a ferramentas de bioinformatica

(Mirel e Wright, 2009).
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Portanto, este estudo realizou a avaliagdo de usabilidade em trés dos principais servidores
de predi¢do de estruturas 3D de proteinas participantes do CASP. Os servidores avaliados sao

apresentados na Tabela 6.

Tabela 6. Os servidores de predi¢do avaliados nesta pesquisa

Servidor de Disponivel em: Referéncia

prediciao

QUARK http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/QUARK/ (Zhang, 2014)

I-TASSER http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/I-TASSER/  (Roy et al., 2010; Zhang,
2008)

ROBETTA http://robetta.bakerlab.org/ (Kim et al., 2004)

Cada inspetor fez a avaliagdo dos trés servidores, buscando identificar, na sua interface,
problemas que violassem qualquer uma das 10 Heuristicas de Nielsen. As orientagdes que
foram recebidas, assim como o formulario para Avaliacdo Heuristica (também disponibilizado
via web) encontram-se no APENDICE B e C.

Durante a sessao de avaliagdo, seguimos as orientagcdes de Nielsen (Nielsen, 2001). Os
avaliadores percorreram a interface varias vezes, inspecionando os varios elementos de dialogo,
comparando com a lista de Heuristicas. Recomendamos que a interface fosse inspecionada pelo
menos duas vezes, € sugerimos que o primeiro passo fosse a analise geral do sistema, em que o
avaliador analisasse livremente a interface buscando conhecé-la.

Em seguida, realizasse uma segunda passagem, que deveria permitir que o avaliador se
concentrasse em elementos de interface especificos, para saber como eles se encaixam no todo.
Foram escolhidos 4 avaliadores especialistas (Tabela 7) e um condutor da avalia¢do. Todos os

avaliadores receberam o termo de consentimento livre e esclarecido (APENDICE C).

Tabela 7. Inspetores — Avaliacdo Heuristica

Avaliador Qualificaciio dos especialistas Area de estudo

A Doutor em Ciéncias Fisicas e Biomoleculares Bioinformatica

B Doutor em Informatica na Educagao IHC e Informatica na Educagao

C Doutoranda em Ciéncia da Computacdo Bioinformatica - Desenvolvimento de
Software

D Doutoranda em Design e Tecnologias IHC e Tecnologias Assistivas

! Além da avaliag@o, este ultimo inspetor foi responsavel por conduzir as avaliagdes e juntar em um Gnico documento. Com

relagdo a IHC e este avaliador participou de disciplinas nesta area no mestrado, ndo sendo especialista nesta area.
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Como comumente aplicagdes na area da Bioinformatica sdo desenvolvidas tanto por
cientistas da computagdo, programadores, bidlogos e cientistas, foi definido que os avaliadores
seriam de diferentes areas do conhecimento, tanto especialistas na area da Interagado Humano-
Computador, quanto da area de dominio, para verificar se os problemas encontrados seriam
diferentes.

S6 depois de todas as avaliacdes concluidas, os resultados foram agregados. Esse
processo ¢ importante a fim de assegurar avaliacdes independentes e imparciais de cada
avaliador (Nielsen, 2001). No final, todos os problemas encontrados na Avaliagao Heuristica
foram reunidos em um tnico documento.

Todos os avaliadores receberam um formulario com as orientagdes de como realizar a
Avaliagao Heuristica, com apoio para os especialistas de IHC entenderem as tarefas, assim
como um formulario eletronico via Web para preenchimento dos erros de usabilidade que
violem os principios. Como os servidores de predicdo ndo fazem parte do dominio dos
especialistas em IHC foi necessario, a criagdo de um tutorial de como se utilizar um servidor
de predicao de estruturas de proteinas.

Cada problema encontrado e especificado também deveria conter um grau de severidade

(de 0 até 4) conforme a classificagdo de Nielsen (Tabela 8).

Tabela 8. Escala de severidade atribuida na Avaliacdo Heuristica.

Severidade  Tipo Significado
0 Sem-importancia  Néo ¢ considerado, totalmente, um problema de usabilidade.
1 Cosmético Problema apenas estético: ndo necessita ser consertado a menos

que haja tempo extra, disponivel no projeto.

2 Simples Problema menor de usabilidade: o conserto desse problema
devera ter baixa prioridade.

3 Grave Problema maior de usabilidade: é importante conserta-lo, para
isso devera ser dada alta prioridade.

4 Catastrofico Catastrofe de usabilidade: é obrigatorio conserta-lo, antes do

produto ser divulgado.

Fonte: Nielsen (Nielsen, 1994b).

Os quatro avaliadores participaram da Avaliacdo Heuristica. Foram encontradas no total 89

heuristicas violadas, nos trés servidores avaliados, conforme Tabela 9.
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Tabela 9. Problemas de Usabilidade encontrados na Avaliacdo Heuristica.

Problemas de Usabilidade Total
Avaliador A B C D!
I-TASSER 3 12 3 X 18
QUARK 3 16 5 21 24 +21=45
ROBETTA 2 13 11 X 26
TOTAL 8 41 19 21 89

10s resultados da avaliagdo do inspetor D foram parciais, pois ¢ relativa somente a avaliacdo do servidor QUARK.

O servidor I-TASSER foi o que apresentou menos erros, com 18 no total, o Robetta com
26 problemas apontados pelos especialistas e o servidor QUARK, que foi avaliado pelos
inspetores (A, B e C), com 24 erros, que foram adicionados aos do inspetor D (21 erros),
totalizando 45. O Inspetor D ndo conseguiu concluir a avaliacao dos outros dois servidores a
tempo de participar do agrupamento das informagdes. Porém sua opinido com relacdo ao
servidor QUARK, como especialista da area de IHC, foi importante, pois detectou 21 erros de
usabilidade nesta interface.

Podemos observar na Figura 9 que as duas heuristicas que mais foram citadas nas
avaliacdes foram preven¢dao de erros e auxiliar os usudrios a reconhecer, diagnosticar e

recupcerar Crros.

18 M Visibilidade do status do sistema

Compatibilidade entre sistema e
mundo real

Controle e liberdade para o usudrio

B Consisténcia e padroes

B Prevencdo de erros

Reconhecimento em lugar de
lembranga

encontrados

B Flexibilidade e eficiéncia de uso

Numero de problemas

Design estético e minimalista

W Auxiliar os usuarios a reconhecer,
diagnosticar e recuperar erros

Ajuda e documentagdo

Figura 9. Problemas de usabilidade encontrados pelos avaliadores. As heuristicas com mais violagdes
foram Prevencdo de erros, Prevengdo de erros ¢ auxiliar os usudrios a reconhecer, diagnosticar e
recuperar erros.
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Foram encontrados erros de usabilidade para todas as Heuristicas definidas por Nielsen.
O Condutor da avaliagdo compilou os resultados apresentados nas avaliagdes em um unico
documento, que resultou no documento de requisitos de software que definiu o prototipo, ambos
apresentados nas proximas subsegoes.

Além das duas heuristicas citadas anteriormente referentes aos erros de sistema, os

problemas de usabilidade que mais ocorreram estavam relacionados com:

1) Visibilidade do status do sistema: Faltavam informag¢des sobre onde o usuario se
encontrava na interface. Nao apareciam informagdes de navegagdo como o menu
selecionado ou mapa de navegacgao.

2) Flexibilidade e eficiéncia de Uso: Erros referentes ao cadastro do usuério no servidor,
na submissdao de uma proteina e também quanto a forma de salvar os resultados da
predi¢ao que foi enviada.

3) Reconhecimento ao invés de lembranca: Ocorreram problemas como por exemplo,
links com instru¢ao sobre o sistema abriam em outras paginas do navegador, e ndo
ficavam visiveis na mesma pagina para o usuario.

4) Controle e liberdade do usuario: o usuario deve poder retornar ao estado inicial
depois de estar em um estado ndo desejado (desfazer e refazer). Isso ndo ocorreu.
Apesar de os sistemas apresentarem essa possibilidade, as funcionalidades relativas
nao estavam funcionando ou ocorreram erros durante sua execugao.

5) Consisténcia e padroes: erros relativos ao design do sistema ndo seguir padroes
basicos de interfaces seguindo os padrdoes do sistema. Em um dos servidores, por
exemplo, o menu em diferentes partes do sistema troca de local (Figura 10).

Um dos erros mais frequentes encontrados nas heuristicas relacionava-se as mensagens de
erro apresentadas nas interfaces dos servidores avaliados, como observado nos comentarios:

e “As mensagens de erro devem ser apresentadas em destaque, no formato padrdo
(janela) junto ao erro ocorrido. O que ocorriam eram mensagens em vermelho, mas
que podem ser confundidas com outras mensagens de destaque na pagina”.

e “Ha mensagens em vermelho no texto. Apesar de serem importantes, avisos poderiam
ser apresentados de outra forma, para ndo distrair os usuarios”.

e “Padronizar os avisos de erros. Os erros aparecem em diferentes formas na interface,
em outras janelas, ou em formato texto igual ao de outras informagoes, como campos
obrigatorios”.

e “Em caso de erros ndo ha a possibilidade de se voltar a o estado inicial”.
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e “Os erros ndo apresentam cores ou simbolos diferenciados a fim de chamar aten¢do
do usurério”.

e “Novamente a predi¢do enviada deve ter a possibilidade de cancelamento. Em uma
avaliagdo o usuario enviou uma submissdo errada, além do sistema ndo detectar,
ainda o usuario ndo conseguiu enviar outra até que essa fosse processada’.

e “As mensagens de erro ndo seguem um padrdo. Algumas abrem em uma nova janela
do navegador, em formato de texto, sem botoes para conformag¢do ou retornar ao
estado anterior. As mensagens deveriam aparecer na mesma tela que ocorreu o erro,

como padrdo em qualquer sistema operacional”.

ID Protein Name Length C-score Estimated TM-score Estimated RMSD(A) Submissio
$195328 your_protein 504 NA NA NA 2014-10

This job is running and should be completed in approximately 50hr:

1D Protein Name Length C-score Estimated TM-score Estimated RMSD(A) Submissio
$195327 STR 59 -2.69 0.40£0.14 8.614.5 2014-10

Model1 Model2 Model3 Model4
ID Protein Name Length C-score Estimated TM-score Estimated RMSD(A) Submissio
$195326 your_protein 254 NA NA NA 2014-10

This job is running and should be completed in approximately 25hr

ID Protein Name Length C-score Estimated TM-score Estimated RMSD(A) Submissio
S$195325 D4R 467 NA NA NA 2014-10

This job is running and should be completed in approximately 50hr:

<<<1234567891011121314151617 18192021>>> |}

Home Server Queue About Statistics Remove Search

Figura 10. Menu do I-TASSER. O menu ¢ apresentado em varios locais da interface e em diversos
padroes diferentes. Nesta janela o mesmo foi apresentado na parte inferior da interface, o que néo é
comum. O ideal seria apresenta-lo sempre da mesma forma nas diferentes partes da interface.

A exemplo disso apresentamos um problema encontrado em uma das interfaces (Figura 11).
A mensagem de erro ¢ aberta em outra pagina do navegador, sendo apresentada fora do local
onde ocorreu o erro, ndo hd um botdo de confirmacao para o usudrio para saber se 0 mesmo
compreendeu que ocorreu um erro, tdo pouco para retornar ao estado anterior sem perder as

informagdes. Além disso quando o usuario clica no link “Back to Home” o mesmo retorna a
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home page do grupo de pesquisadores, e ndo para pagina inicial do servidor e isso pode

confundir o usuario.

ERROR

You did not provide a valid email address. Please input a valid email address for recieving the results and subimut vour sequence agam.

Back to Home
Back to I-.TASSER server

Figura 11. Uma das heuristicas violadas - Auxiliar os usuarios a reconhecer, diagnosticar e recuperar
erros. A mensagem de erro foi apresentada em uma nova janela do navegador, longe do local em que
ocorreu (servidor I-TASSER).

Além das heuristicas encontradas, cada avaliador definiu o grau de severidade para cada
problema de usabilidade (Figura 14). Quanto maior o nimero ¢ o grau de severidade dos
problemas encontrados menor a usabilidade da interface, e vice-versa (Winckler, 1999). Como
podemos observar na Figura 14 mais da metade, 61% dos erros foram considerados graves e
catastroficos, que na opinido dos avaliadores deveriam ser corrigidos, pois sdo extremamente
importantes para o funcionamento da interface. Na opinido dos especialistas, 31% dos erros
sdo simples e ndo precisam ser ajustados imediatamente, 33% foram considerados graves (alta
prioridade para concerto) e 28% catastroficos, com isso demonstra-se o quanto a usabilidade
destes sistemas precisa ser estudada e melhorada. Os problemas classificados como cosméticos
e sem-importancia ficaram em 8%. Apesar dos sistemas serem reconhecidos, funcionais e
extremamente Uteis para comunidade cientifica, os elementos de usabilidade precisam ser

aprimorados.

3% 59

28% Sem - Importancia
Cosmético
=l Simples
W Grave

Catrastrofico

Figura 12. Graus de severidade atribuidos nas avalia¢oes dos servidores.
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Na avaliagdo Heuristica das interfaces dos servidores de predicdo as diferengas entre os
especialistas em Informatica/ IHC e os que sdo cientistas de outras areas (bidlogos, quimicos,
fisicos) na forma como compreendem estas interfaces ficaram evidentes, conforme o esperado.
Podemos perceber que os usuarios de ferramentas de bioinformatica sao usuarios extremamente
focados nos resultados a serem obtidos das ferramentas, entdo, tendem a relevar certas
deficiéncias das interfaces, desde que consigam obter seus resultados.

Outro detalhe a salientar € que os desenvolvedores de tais ferramentas muitas vezes nao
sdo da area da computagao e, portanto, ndo tem formacao voltada ao desenvolvimento de um
software com qualidade no que tange a interface. Para demonstrar isso vamos comparar as
respostas dos avaliadores A, B e D sobre os problemas apresentados na submissao da sequéncia.
O especialista A da area da bioinformatica classificou os erros como cosmético e simples:

“O servidor ndo permite a modelagem de sequéncias de aminodcidos menores do que
20 e maiores do que 200. Ao preencher o campo correspondente a sequéncia de forma
indevida, o servidor deveria verificar e indicar qualquer irregularidade. Atualmente essa

2

verificagdo so é feira apos a submissdo do processo. ” — Simples (especialista A,
bioinformatica)

“Ao preencher o campo correspondente a sequéncia de forma indevida, o servidor
deveria verificar o tamanho e formata¢do da mesma e indicar qualquer irregularidade.

2

Atualmente essa verificagdo so é feira apos a submissdo. ” — Cosmético (especialista A,
bioinformatica)

Ja os avaliadores da area da IHC, classificou este problema como catastrofico:

“Alterei a sequéncia de aminodcidos, retirando caracteres especiais e o sistema se
limitou a validar o e-mail, mesmo tendo colocado um e-mail diferente e em outro navegador.
Atividade ndo realizada. ~ — Catastrofico (especialista B, [HC)

“Ndo ha mensagens de erro ao ser colada uma sequéncia de proteina incorreta. > —
Catastrofico (especialista D, IHC)

Na avaliagdo do servidor QUARK por exemplo, com relacdo a heuristica “auxiliar os
usudrios a reconhecerem, diagnosticarem e recuperar erros” os especialistas da area de
bioinformatica A ¢ C ndo detectaram nenhum problema. Ja a especialista B detectou 4
violagoes:

“No campo relacionado ao e-mail é informado que deve ser incluido um e-mail

académico, entretanto, inventei um endereco de e-mail e este foi aceito...resubmeti

colocando um e-mail @hotmail, ele detectou. Ou seja, esse controle parece existir para uma
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relagdo de servidores de e-mail conhecidos. Se ndo ha como definir o que é académico e o
que ndo é, ndo deveria haver essa restri¢do. ~ Catastrofico (especialista B, IHC)

“Alterei a sequéncia de aminodacidos, retirando alguns simbolos, e o sistema se limitou
a retornar informagoes a respeito do e-mail. ” — Catastrofico (Especialista B, IHC)

“Falta informagdo de que ha uma limita¢do de gerar um Job por vez, até que a
pendéncia desse seja solucionada”. — Catastrofico (especialista B, IHC)

“Falta informagdo do por que é necessario utilizar um e-mail académico. Se o usuario
ndo tem, ndo pode utilizar esse servidor. ~’ — Catastrofico (especialista B, IHC)

Dessa forma podemos perceber que os usudrios de ferramentas de bioinformatica sao
usuarios extremamente focados nos resultados a serem obtidos das ferramentas, entdo, tendem
a relevar certas deficiéncias das interfaces, desde que consigam obter seus resultados. Esse
comportamento ¢ visivel nos resultados obtidos, visto que os avaliadores mais intimamente
envolvidos com a é4rea de bioinformdtica acharam poucos erros e os consideraram ndo tao
relevantes, ao passo que especialistas em usabilidade e IHC encontraram muito mais erros,

considerados graves e catastroficos.
4.2.1 Avaliagdo adicional dos servidores de predicao

Juntamente com a avaliacdo dos servidores de predig¢@o pelos especialistas, foi realizado
a busca de problemas de usabilidade que podem ser iguais ou complementares aos especialistas.
Esta avaliacdo adicional foi realizada por aluna de Pos-graduacao em Ciéncia da Computagdo
(Mestrado) com formacao em Sistemas de Informagdo e Ciéncias Biologicas, que realizou
disciplinas de Interacdo Humano-Computador e Bioinformatica. Apesar de nao ser especialista
nas areas relacionadas, sua formag¢do nas duas areas pode contribuir com este estudo. Sendo

assim a Tabela 10 traz os problemas encontrados.

Tabela 10. Problemas adicionais encontrados nos servidores de predicao.

Problema Servidor
Os botodes de voltar na pagina sdo somente do navegador. Robetta
Os botoes de atalho s6 acontecem em algumas telas. Robetta
O campo de nome do Job ¢ obrigatério e ndo hd nenhum aviso quanto a isso. Robetta
Ha um Campo a ser marcado para escolher o tipo de predicdo, mas s6 ha uma caixa | Robetta
de selegao.
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Para evitar erros de login deveria ser obrigatorio primeiramente o login no servidor | Robetta
antes de submeter a predigdo, pois o usuario fica sem saber se esta agindo
corretamente.

O sistema pede a proteina no formato FASTA e ao lado pede somente AA. O usuario | Robetta
pode ficar na duvida se coloca os aminoacidos somente ou no formato fasta.

O sistema pede no cadastro uma senha, mas na hora de submeter ¢ utilizar, essa senha | Robetta
ndo ¢ utilizada.

A pagina dos resultados é cheia de campos, textos, ndo hd um botdo de busca, ha | Robetta
varios, sendo que o usuario tem que lembrar muita coisa, sendo que fica dificil para

o usudrio achar sua predicdo e entender o que se trata cada coisa.

Cadastrei um e-mail que ja estava no sistema. O sistema acusou que o cadastro existia, | Robetta
mas ndo deu a op¢do de recuperar a senha ¢ o cadastro.

Se o usuario carrega a proteina no formato FASTA, pela escolha de arquivo, o sistema | Robetta
ndo aceita.

Apesar da documentagéo estar bem completa e bem explicada, faltam elementos de | Robetta
desing, como botdes de voltar, e a formatagdo do texto é um texto corrido.

Nao ¢ informado para o usudrio quanto tempo sera necessario para predigao. QUARK
Ha determinadas telas na interface que, ao serem acessadas como ajuda, ndo possuem | QUARK
botdo de retornar ao estado anterior.

Mensagens de erro em outra janela, ndo padronizada. QUARK
Faltam botGes ou os botdes com fung¢des diferentes sdo muito similares. QUARK
A mensagem de erro quando se coloca um e-mail ndo académico abre em outra | QUARK
pagina, sem botdo voltar, sem padronizagao.

E possivel carregar qualquer arquivo como proteina na previsdo e enviar ao servidor. | QUARK
Sequéncia FASTA informada erroneamente, sendo que o servidor ndo reconhece que | QUARK
a sequéncia esta errada.

Problema de erro com o visualizador das estruturas preditas, dando erro no navegador | QUARK
¢ ndo conseguindo visualizar as estruturas.

O usuario ao entrar no féorum de ajuda, ndo tem a opgao de retornar ao servidor. Além | QUARK
disso esse forum ¢ compartilhado com outros servidores do grupo, sendo necessario

uma busca por problemas no Quark.

O sistema ndo possui uma personalizagdo de acordo com seus usuarios. Possui uma | QUARK
tela tinica, que aceita como entrada a sequéncia FASTA da proteina, e gera uma saida,

sem personalizagdo da submissao.

Muita informacdo na mesma tela, ajuda, documenta¢do, mensagem de erro, tudo | QUARK

misturado para o usudrio.
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Mensagens de campos obrigatorios, iguais aos de aviso de erros.

QUARK

Os textos de ajuda estdo distribuidos ao longo de toda interface, sendo orientag¢des
em texto, e algumas delas ndo explicativas e confusas.

QUARK

A maioria das paginas da interface ndo possui botdes ou icones simbolizando a¢des
familiares ao usuario como botao voltar, ir, home, salvar etc. Somente possui botdes
na pagina inicial do servidor.

I-TASSER

O sistema permite que o usuario cole sua sequéncia FASTA e preencha seu e-mail, e
submeta mesmo sem ser um usuario cadastrado. A mensagem de erro abre em uma
nova janela. O usuario a partir da mensagem pode se cadastrar, mas se resolver voltar
a tela inicial caso seja um usudrio cadastrado e continuar a fazer sua solicitagdo,
clicando na op¢ao Back to [-TASSER server perdendo o que ja foi preenchido. Nao
existe botdo voltar para o mesmo estado do sistema.

I-TASSER

A pagina da interface que contém o download do pacote de aplicativos da ferramenta,
esta confusa. Ha palavras sublinhadas que podem levar o usudrio pensar que sdo links,
e ndo sdo, e outras que sdo. Nao ha botdes de retornar a pagina anterior, € 0 menu que
¢ apresentado € a do grupo, ¢ ndo do servidor.

I-TASSER

Tanto para submeter a predi¢ao quanto para submeter alguma coisa para o forum tem-
se que realizar um cadastro. Nos dois casos, o usuario tem que cadastrar seu e-mail,
em cada situacdo, e em cada uma delas recebe uma senha diferente, ¢ um nome de
usuario diferente. Em um dos casos a senha pode ser recadastrada, e no outro nao.

I-TASSER

O usuario recebe a senha para cadastro por e-mail, mas ndo tem a possibilidade de
troca-la ou cadastra-la de acordo com sua vontade. No e-mail recebido a senha ainda
ndo ¢ destacada do texto, podendo a vir confundir o usuario.

I-TASSER

A mensagem de erro ao ndo se colocar no formulario o e-mail do usudrio, abre em
uma nova janela do navegador, em formato de texto, ndo seguindo o padrdo do
sistema de mensagens de erro.

I-TASSER

O menu superior do servidor muda constantemente dependendo da pagina que o
usudrio encontra, ndo mantendo um padrdo. O mesmo até vem parar na parte inferior
da pagina em determinado momento.

I-TASSER

O home em varias telas do servidor, volta para home do grupo e nio para a home do
servidor, vindo a confundir o usuério.

I-TASSER

O menu da interface ndo € tnico, padronizado, possuindo varios formatos, localizacdo
e ¢ diferente conforme se percorre a interface. O tamanho das fontes, titulos muda
conforme a pagina da interface.

I-TASSER

Ha uma opgdo para os usudrios entrarem num féorum do servidor. Ao clicar neste
menu, o usuario ¢ redirecionado para uma outra pagina, com padrao bem diferentes
das demais, e para participar do forum pede para fazer login. Ndo "ha uma explicacdo
sobre se o usuario deve utilizar o login cadastrado anteriormente para o acesso ao
servidor, o qual 0 mesmo recebeu uma senha, ou deve realizar um novo cadastro. Isso
pode fazer com que o usudrio erre em tentar acessar o forum.

I-TASSER

O usuario quando realiza o cadastro no site do servidor recebe uma mensagem de
confirmacdo, em uma nova janela, que confirma que o usuario foi cadastrado com

I-TASSER
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sucesso, porém nao ha opgdo de voltar a pagina anterior, e nenhum outro botdo ou
icone para que o usuario possa sair da pagina. N&o ha botdes acessiveis. O campo
institui¢ao ficou em branco.

Na tela inicial o usuario precisa digitar o e-mail e uma senha para enviar a predi¢ao. | - TASSER
Mas se 0 mesmo colocar a sequéncia e submeter, abre uma mensagem de erro em
outra pagina, solicitando as informa¢des necessarias, mas s6 tem dois botdes para
voltar, a home do grupo ou a tela inicial do I-TASSER, sendo que o usuario perde
aquilo que foi preenchido.

O sistema permite que o usuario cole sua sequéncia FASTA e preencha seu e-mail, e | - TASSER
submeta mesmo sem ser um usuario cadastrado. A mensagem de erro novamente abre
em uma nova janela.

Na tela inicial s6 € avisado para o usuario que ele deve ter um cadastro prévio de que | I-TASSER
tem que ser um usuario cadastrado apoés o mesmo submeter algo, ou como um
pequeno aviso de que tem que ter senha em um pedaco do formulario, ndo ficando
claro inicialmente que precisa ser um usuario cadastrado.

4.3 Documento de requisitos

Os requisitos de usabilidade de qualquer produto, incluindo aplicagdes baseadas na Web,
devem ser identificados, se o produto a ser projetado tem o objetivo de atender as necessidades
do usuario (Ssemugabi e de Villiers, 2007). Através da aplicacao de testes de usabilidade ¢
possivel definir um conjunto de requisitos de usabilidade que potencializam a qualidade do
sistema (Tavares e Cavalcanti, 2001).

Com este enfoque, ¢ que foram realizados testes de usabilidade para o levantamento de
requisitos de software e defini¢do do prototipo. Dessa forma, os requisitos levantados levaram
em conta as funcionalidades do sistema quanto aos aspectos referentes a uma aplicagdo
interativa e com boa usabilidade para seus usuarios.

Preece et. al (2005) definem que os requisitos consistem em uma declara¢do sobre o
produto pretendido que especifica o que ele deve fazer ou como deve operar. Requisitos
funcionais definem o que o sistema deve fazer. J4 os Requisitos nao funcionais indicam quais
sdo as limitagdes do sistema em seu desenvolvimento (Preece et al., 2005).

Além dos requisitos obtidos nas avaliagdes heuristicas, foram realizadas reunides de
complementacdo da Especificagdo dos Requisitos do Software com membros da equipe LABIO
para o desenvolvimento do projeto, contribuindo também com esta pesquisa.

Estes requisitos foram compilados e agrupados em um tnico documento que se encontra
no material complementar deste artigo (APENDICE F). O relatério final, além de sugerir

melhorias a serem realizadas nos servidores de predi¢ao de estruturas 3D de proteinas, buscando
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melhorar sua usabilidade, tem como objetivo principal descrever as funcionalidades para a

constru¢ao da interface do wCReF.

4.4  Descricio do protétipo

Na modelagem de interfaces existem duas fases do seu desenvolvimento imprescindiveis
para um projeto, que sdo: a sua especificacdo de requisitos e o seu prototipo (Oliveira e Lima,
2013). Definido os requisitos na etapa anterior, entdo partimos para a modelagem do protdtipo.

Segundo Preece et. al. (2005), um prototipo € uma representagdo limitada de um design
que permite aos usuarios interagir e explorar sua conveniéncia. Um prototipo pode ser desde
um storyboard de papel a uma parte complexa de um software, podendo ser feito manualmente
ou através de ferramentas de software (Preece et al., 2005). Este trabalho desenvolveu um
protétipo de alta fidelidade para o wCReF, a partir dos requisitos de software obtidos nas
avaliagdes.

Primeiramente, um desenho do Protétipo que foi desenvolvido com ferramenta Pencil

(http://pencil.evolus.vn/) considerando os requisitos do documento de software (Figura 13).

Este primeiro esbogo serviu como guia, juntamente com o documento de requisitos de software
para o desenvolvimento do prototipo. Cabe deixar claro aqui, que o desenho na ferramenta
Pencil apenas serviu como um primeiro modelo para o desenvolvimento do prototipo, mas nao

foi utilizado nas avaliagoes.

B) A)

000 x < eee

C  Q |http:riwe

| WCREF

(Central Residue Fragment-based method)

(Central Residue Fragment-based method)

mmm mm-mm

Formularo de submissdo de proteira

Visualizar
Visualizar Resultados ©
Visualizar Submissdo ©

Figura 13. Esboco da interface feito na ferramenta Pencil, a partir das defini¢gées do documento de
requisitos de software. A) Pagina principal com Login. B) Area de submissao de proteinas.

Foram utilizados os seguintes recursos para o desenvolvimento do prototipo:
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o Linguagem de programacado: A aplicacdo do wCReF foi desenvolvida em linguagem
HTML (HyperText Markup Language) na versdao 5. O HTML ¢ uma linguagem de
marcacao de texto utilizada para produzir paginas na Web (Graham, 1995). Os
Documentos HTML podem ser interpretados por navegadores da internet. Para aplicar
um estilo padrdo em cada pagina, com designer agradavel ao usudrio, ao invés de
formatar o proprio documento, cria-se um link (atalho) para uma pagina que contém
os estilos, o que facilita futuras modificagdes no layout da pagina, provendo assim a
separacao entre o formato e o conteudo de um documento Web. Cascading Style
Sheets (CSS) ¢ uma linguagem de folha de estilo utilizada para controlar a
apresentacdo visual em paginas da Web, desenvolvidas por uma linguagem de
marcacao, como HTML ou XML(Meyer, 2000). O CSS permite a pagina com um
estilo padrao e agradavel ao usuario.

e Microframework: Como o Método CReF foi desenvolvido em linguagem Python
(método) e a interface Web em HTML/CSS (aplicag@o), sendo necessario a utilizagdo
de uma ferramenta para fazer a ligagdo entre o método e o aplicativo. Para este fim, se
definiu o Flask (Ronacher et al., 2010) um microframework um framework
minimalista para desenvolvimento de aplicagdes Web. O Flask ¢ um aplicativo
alimentado por banco de dados. Entdo tudo que for submetido ao wCReF fica
armazenado em um banco de dados. Sua base ¢ formada por Werkzeug e Jinja 2. Além
de possuir um codigo com alta qualidade nos quesitos de legibilidade, ele
proporciona uma liberdade para a estruturagdo de aplicagdes da maneira que o
desenvolvedor desejar, com padrdes de projeto e extensdes que ddo a certeza de a
ferramenta pode crescer sem problemas.

e Bancos de dados: o que for submetido ao wCReF fica armazenado em um banco de
dados para a consulta, processamento ¢ devolugdo dos resultados, aos usuarios do
método. Um banco de dados ¢ um conjunto de arquivos relacionados entre si (Chu,
1983). E uma cole¢io de dados operacionais armazenados sendo usados pelos
sistemas de aplicacdo de uma determinada organizagao (Date, 1985). O sistema que
permite a definicdo, constru¢do e manipulacdo de um banco de dados € o sistema de
gerencia de banco de dados SGBD (Sistema de gerenciamento de banco de dados).

e O MySQL (Oracle Corporation, 1995) ¢ um sistema de gerenciamento de banco de
dados (SGBD), que utiliza como interface a linguagem de consulta estruturada (SQL
- Structured Query Language). MySQL ¢ um SGBD relacional que ¢ largamente

utilizado em aplicagdes para a Internet. E 0 mais popular entre os bancos de dados com
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codigo-fonte aberto. O MySQL & uma alternativa atrativa porque, mesmo possuindo
uma tecnologia complexa de banco de dados, seu custo ¢ bastante baixo. Tem como
destaque suas caracteristicas de velocidade, escalabilidade e confiabilidade, o que faz
com que ele seja adotado por departamentos de TI (Tecnologia da Informagao),

desenvolvedores Web e vendedores de pacotes de softwares (Niedeauer, 2006).

As Figuras 14 e 15 mostram as telas iniciais do protdtipo desenvolvido. A Figura 14
apresenta a tela com pagina inicial do sistema (home). Nesta pagina encontram-se as

informagdes iniciais sobre o0 wCReF.

) & 8 <]

Cadastro Submissies Documentagdo Fale Conosco

Central Residue Fragment-based Method

Login CReF(Central Residue Fragment-based method)

E-mail:* Bem vindo ao wCReF!
fulanodetal @email.com

Senha:* Um dos principais desafios da Bicinformatica Estrutural é entender como a informagdo decodificada em uma sequéncia
linear de aminodcidos, ou estrutura primaria de uma proteina, possibilita a formagéo de sua estrutura tridimensional. Muitos
algoritmos e métodos buscam propor solugbes para o Problema da Predicdo de Estruturas de Proteinas, preblema complexo
da classe NP-completo. Dentre eles, estd o método CReF (Central Residue Fragment-based method) que realiza a predicao
da estrutura 3D aproximada de proteinas ou polipeptidics. Seguindo a tendéncia de use de servidores de predicdo de

estruturas de proteinas, come observado nos ultimos eventos do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein
structure Prediction)(http://predictioncenter.org), 0s pesquisadores do grupo do Laboratério de Bioinformatica,
Modelagem e Simulagae de Biossistemas - LABIO da PUCRS criaram o wCReF. (http://predictioncenter.org).

Esgueceu sua senha?  Reaistre-se

0O objetivo é que o wCReF fique disponivel para realizar as predicbes de pesquisadores de tedo mundo e que tambem
sirva como ferramenta de apoio a praticas educativas. Futuramente visamos a participacdo deste servidor na proxima
edicdes do CASP (http://predictioncenter.org) evento mundial de avaliacdo de predicdo de estruturas de proteinas, que

Link iteis acontece a cada dois anos desde 1994, onde a participagdo e a precisao das previsdes dos servidores aumentou desde suas
Links Utels primeiras edicdes.

O servidor wCReF estd em constante desenvolvimento com o objetivo de fornecer as previsdes estruturais e funcionais
mais precisas. A modelagem no CReF inicia-se pela procura de moldes na base de dados do Protein Data Bank - PDB
B NCBI (http://www.rcsh.aorg/pdb), usando-se como parametro a entrada, a sequéncia de aminoacidos ou estrutura primaria no

GenBank formato FASTA da estrutura ndc determinada experimentalmente (alvo), realizando a predicdo de sua estrutura 3D

PROTEIN DATA BANK wm” aproximada.

Para saber mais sobre a metodologia do wCReF leia nossa Documentac&o.

Relate problemas, dividas e sugestfes na pagina fale-conosco. Nossos pesquisadores irdo enviar um retorno a seu e-
mail mais breve possivel.

Z \\
8\,\
wwE0

#

Saiba como utilizar Precisa de ajuda? Referéncias

Figura 14. Tela inicial da interface do protétipo desenvolvido (Home). O usuario realiza login no
servidor e ¢ direcionado para a tela de submissao.

Para que o usudrio possa submeter uma predi¢ao, o mesmo deve realizar o cadastro no sistema,

e realizar login, sendo direcionado para pagina inicial do servidor para submissao (Figura 15).
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ﬁ. Cadastro @ Submissdes Documentacgdo n Equipe & Fale Conosco

WCR eF Central Residue Frogment-based Method l’,& Julono detal | Sair

“o Submeter

Nome da Proteina Alvo:* (@)

Sequéncia no formato FASTA:*(@)

Exemplo: FASTA

Parimetros Opcionais

» Pardmetros de execugiio do CReF

» Pardmetros do BLASTp

Enviar Predicio

Figura 15. Tela inicial do wCReF. Esta ¢é a tela principal do servidor, onde o usuario submete sua
predicao.

Cabe destacar que o prototipo desenvolvido ja apresentava as caracteristicas principais da
interface, definidas a partir do documento de requisitos. Entdo todos os recursos para seu
desenvolvimento, sdo os mesmos aplicados na versao final da interface web. Isto foi importante
para a analise da interface realizada nos testes com os usudrios finais.

Foi possivel, portanto, encontrar erros de usabilidade no protétipo, aprimorar o que havia
sido desenvolvido, e com isto obter a primeira versdo da interface web. Este prototipo foi
utilizado para os testes com os usuarios finais por meio dos questiondrios. A descricao completa
da interface do wCReF, com as corre¢des apos as avaliagdes por questionarios, encontra-se

disponivel no préximo capitulo.

4.5  Avaliacio por questionarios

Foi adotado a avaliagdo de questiondrios para perceber a opinido dos usuarios no uso do
protétipo, visando a realizacao de melhorias e corre¢ao de erros.

Para estruturar as avaliagdes por questionarios utilizamos como modelo o questionario de
Ssemugabi (Ssemugabi, 2009). O questionario de Ssemugabi ¢ utilizado para medir a

usabilidade em interfaces Web, sendo baseado nas heuristicas de Nielsen. Ele se divide em duas
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partes: uma parte de questdes baseadas nas 10 Heuristicas de Nielsen, e outra questdes voltadas

para a area de E-learning. Como neste estudo o contexto de aplicacdo ¢ a bioinformatica,

realizamos uma adaptacao na segunda parte do questionario, cujo o foco ¢ a usabilidade dos

servidores de predi¢do. O questionario aplicado neste trabalho encontra-se no APENDICE G.

O questionario foi apresentado aos participantes da seguinte forma:

o Apresentacdo da pesquisa: importante para motivar o usudrio através de uma prévia

descricao da pesquisa e os beneficios de sua contribuigao.
Solicitagao de cooperagdo: através do termo de consentimento livre-esclarecido.

Instrugdes: para o preenchimento e o cenario de uso.

O contetido do questiondrio referente ao levantamento das informagdes foi divido em

cinco partes:

)

2)

3)

4)

5)

Perfil do usuario: Como a bioinformatica ¢ uma area interdisciplinar, buscamos
saber qual o perfil do usudrio que realizou os testes e sua experiéncia na area,
abrangendo 7 questdes.

Concepcao da interface: 50 questdes fechadas do questionario de Ssemugabi,
baseadas nas heuristicas de Nielsen (Ssemugabi e de Villiers, 2007), mais uma
questdo para cada das 10 heuristicas livre para apontamentos de problema de
usabilidade, totalizando 60 questdes.

Web design: 8 questdes (7 fechadas e 1 aberta) envolvendo a simplicidade de
navegacao do site, organizacdo e estrutura, também baseadas no questionario de
Ssemugabi.

Questodes da area da bioinformatica: Foram criadas aqui novas questdes, buscando
analisar a usabilidade com enfoque em bioinformatica, e também mais
especificamente em servidores de predicdo de estruturas de proteinas, totalizando 19
questdoes fechadas e 2 abertas. Essa categoria e seus respectivos critérios de
usabilidade criados para este presente estudo sdo apresentados na Tabela 11.
Conclusao: 5 questdes de fechamento da pesquisa e 2 abertas para apontamentos de

aspectos positivos e negativos encontrados no sistema.

Para compilagdo dos resultados, ficou definido que seriam atribuidos a cada resposta dos

questionarios valores segundo a Escala de Likert (Likert, 1972) (Tabela 12).

Portanto, o questionario possui 96 questdes fechadas que podem ser respondidas com a

Escala de Likert e 15 questdes abertas onde os usudrios poderao relatar sua opinido sobre o

sistema, as vantagens, desvantagens e sugestoes, para a melhoria do protoétipo.
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Tabela 11. Questdes de satisfacdo de usabilidade para a area de bioinformatica em servidores de
predigdo de estruturas de proteinas.

Relevancia do contetido do site para a area e Bioinformatica

1 O contetido do site seque os padrdes de aplicagdes em bioinformatica.

2 As informacgdes sdo relevantes para o desenvolvimento das atividades no servidor.

3 O contetdo estd no nivel apropriado para minha compreensao.

4  Esta claro quais os materiais que tem direitos autorais € quais nao possuem.

5 O contetdo do servidor cita as devidas referéncias do material que ¢ utilizado.
Clareza de metas, objetivos e resultados

6  Eu compreendi quais os objetivos do servidor.

7  Eu compreendi a metodologia utilizada no wCReF.

8  Consigo realizar uma submissdo de uma proteina-alvo satisfatoriamente.

9 Se sou um usuario avangado, consigo compreender os parametros opcionais na
submissao do wCReF.

10 Os parametros opcionais do wCReF estdo de acordo com os utilizados por aplicagdes
relacionadas que eu conheco.

11 Consigo encontrar com clareza as informagdes sobre os resultados.

12 O tempo de resposta da minha submissao esta de acordo com o que eu esperava.

13 Os resultados estdo apresentados de maneira clara.

14 Os resultados estdo apresentados de maneira concisa.

15 Os resultados estdo de acordo com aquilo que eu esperava.

16 Consigo salvar meus resultados.

17 Os resultados da submissdo sdo comunicados a mim sem eu estar conectado ao servidor,
por outros meios, como por exemplo e-mail.

18 As estatisticas me fornecem informacgodes tuteis.

19 Como pesquisador da area posso enviar sugestdes, reclamacdes e tirar diavidas com a

esquipe responsavel pelo servidor.

Tabela 12. Numeros atribuidos as respostas segundo a Escala de Likert.

Respostas Grau

Concordo plenamente 5 Afirmagdo positiva
Concordo 4

Talvez 3

Discordo 2

Discordo Plenamente 1 Afirmagdes negativa
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4.5.1 Resultado da avaliagdo por questionarios realizadas pelos usudrios

Devemos lembrar que o objetivo principal de uma avaliagdo ¢ melhorar a interface e nao
apenas estimar o quanto ela ¢ boa ou ruim. Pode-se dizer, entdo, que uma boa avaliagao de
usabilidade ndo ¢ aquela que apenas identifica os problemas de usabilidade, mas que auxilia a
equipe de desenvolvimento a soluciona-los e a melhorar a interacdo do usuério com a aplicacao
(Campos e Matias, 2012)

Tendo isso em mente, apos o desenvolvimento do prototipo, foram realizadas avaliagdes
de usabilidade com os usuarios finais. Para isto, foram convidados a participar deste estudo
alunos da disciplina de Bioinformdtica dos cursos de Pds-Graduacdo em Ciéncia da
Computacao (PPGCC), P6s-Graduagdo em Pediatria e Saude da Crianca, P6s-Graduagdo em
Zoologia, Pos-Graduagao em Medicina e Ciéncias da Saude, Pos-Graduacao em Biologia
Celular e Molecular, Mestrado Profissional em Biotecnologia Farmacéutica, e também alunos
da Graduacdao em Ciéncias Biologicas, todos cursos pertencentes a PUCRS. Além disso, um
dos especialistas (Doutoranda em Ciéncia da Computagao) que realizou a Avaliacdo Heuristica,
também respondeu ao questionario (identificado como usuario D).

Todos os avaliadores receberam o termo de consentimento livre e esclarecido
(APENDICE E).

Cabe salientar que a busca de perfis de diferentes usudrios ¢ importante, pois se trata da
avaliagdo de uma ferramenta para o uso em bioinformadtica, area possui pesquisadores vindos
de diferentes areas de conhecimento. Assim foram realizados testes por 11 usuarios com o perfil

apresentado na Tabela 13.

Tabela 13. Perfil dos participantes do questionario de avaliagdo

Usuirio Area de estudo Experiéncia na area Uso de
de Bioinformatica aplicacoes Web
em
bioinformatica
A Pos-Graduagdo em Medicina e Ciéncias da ~ Menos de 6 meses. Semanalmente

Saude; Graduagdo em Farmacia

B Pos-Graduagdo em Ciéncia da Computagdo  Menos de 6 meses. Nao utiliza com
(PPGCC); Graduacdo em Engenharia da muita Frequéncia
Computagido

C Pos-Graduagdo em Biologia Celular ¢ Entre 2 e cinco anos Utiliza

Molecular; Licenciatura em Biologia diariamente



D Pés-Graduagao em Ciéncia da Computagdo
(PPGCC); Graduacdo em Ciéncia da
Computagido

E Pos-Graduagdo em Ciéncia da Computagdo
(PPGCC); Bacharel em Sistemas de
Informacgao

F Pos-Graduagdo em Zoologia;

G P6s-Graduagdo em Pediatria ¢ Saude da

Crian¢a Graduagdo em Ciéncias Biologicas

H Pos-Graduagdo em Ciéncia da Computagdo
(PPGCC); Bacharel em Matematica

I Pos-Graduagdo em Zoologia; Graduacio em
ciéncias biologicas

J Mestrado Profissional em Biotecnologia
Farmacéutica; Graduacdo em Farmacia

K Graduagao em Ciéncias Biologicas

L Graduagdo em Ciéncias Biologicas

Entre um ou 2 anos

Menos de 6 meses.

Menos de 6 meses

Menos de 6 meses

Menos de 6 meses

Entre 1 e dois anos

Menos de 6 meses

Menos de 6 meses
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Semanalmente

Semanalmente

N3do utiliza com
muita Frequéncia
Semanalmente

Semanalmente

Mensalmente

Semanalmente

Também foi solicitado para que cada um dos participantes respondesse qual sua
experiéncia como usudrio na area da bioinformatica estrutural, mais especificamente na area de

predicao de estruturas de proteinas (Tabela 14).

Tabela 14. Perguntas relacionadas a experiéncia do usuario com a predigdo de estruturas de proteinas

Pergunta A B C D E F G HI1I J K L
Vocé sabe o que ¢ predicgo de S S S S S S S S § S S S

estruturas de Proteinas?
Vocé conhece algum servidoron-line S N S S N S S N S S S N

de predicao de estruturas de proteinas

S = Sim, N= Nao

Todos os usuarios afirmaram, saber o que ¢ a predi¢ao de estruturas de proteinas, sendo
que 4 destes ndo conheciam um servidor online de predi¢ao de estruturas de proteinas. Dos 12
participantes, apenas o usudrio K ndo citou alguma interface Web de seu conhecimento que

utiliza e que conhece para se trabalhar em bioinformatica.
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As aplicacdes conhecidas citadas nos questionarios foram: PDB, Swiss-Model, NCBI-
Blast, Clustal W, Net Primer, Proscan, Gene Ontology, MAFFT, PRAMK, Data Monkey ¢ os
servidores I-TASSER, QUARK, Swiss-Model, Robetta, Phyre.

A avaliacdo de usabilidade foi realizada pelos usuarios, preenchendo o questionario de
satisfacdo de Ssemugabi (adaptado), contendo 96 questdes definidas como aplicaveis ao
experimento conforme inspecao do avaliador.

Através do valor atribuido a cada questdo foi possivel quantificar a concordancia ou
discordancia dos usudrios quanto aos aspectos especificos de usabilidade. Quanto maior for o
valor em cada questdo, maior ¢ a concordancia com a questdo de usabilidade.

O gréfico a seguir (Figura 16) contém as 972 respostas das questdes fechadas, incluindo
aquelas que foram deixadas em branco. As respostas foram separadas segundo os blocos que
foram apresentadas no questionario de satisfacdao (a concep¢ao da interface traz as perguntas
referentes as dez Heuristicas de Nielsen. Web Design, questdes referentes a interface conforme
o questionario de Ssemugabi. Bioinformatica as questdes criadas para avaliar a satisfagdo de

acordo com a area do dominio e as conclusoes).

100%
90%
80%
70%
60%

50%
40%
30%
20%
10%

0%

Porcentagem de Respostas

Concepgdo de

Interface Web Design Bioinformatica Conclusdes
B Concordo Totalmente 228 24 102 38
Concordo 233 41 90 21
Talvez 87 8 19 0
Discordo 36 10 7 1
H Discordo Totalmente 7 0 2 0
Ndo Respondeu 9 1 8 0

Blocos de Heuristicas

Figura 16. Respostas dos questionarios. As questdes estdo separadas por blocos segundo as Heuristicas:
Concepcdo da Interface (Heuristicas de Nielsen), Web design, bioinformatica e conclusoes.
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Pela opinido dos usuarios podemos verificar que as questdes classificadas com score mais
alto, ficaram em torno de 80% do percentual de respostas, chegando no total de 99% das
respostas positivas na conclusdo. Do total das 972 respostas, 392 foram classificadas com
melhor score (concordo plenamente) e 385 Concordo, 114 respostas foram neutras (Talvez). As
negativas, as quais abordaremos a seguir, 54 foram marcadas como discordo e 9 discordo
plenamente. Respostas em branco foram 18. O Total de pontos positivos, negativos e neutros

sao descritos na Figura 17.

700
600
[
0 500
i
9]
> 400
9]
©
o 300
9]
g 200
b4
100 —_—
0 — L] ]
Concepcdo da Web Design Bioinformatica Conclusdes
Interface
B Positivo 461 65 192 59
Neutro 87 8 19 0
B Negativo 43 10 9
N3o Respondeu 9 1 8 0

Bloco de Heuristicas

Figura 17. Total de respostas Positivas, Negativas ¢ Neutras por topico. As questdes positivas foram as

< (13 29 (13 29 (13 b3 b
classificadas com “Concordo Plenamente” e “Concordo”. As neutras com “Talvez”. As negativas com
“Discordo” e “Discordo Plenamente”, e as sem respostas marcadas.

Analisamos que a constru¢do da interface do wCReF respeitando os requisitos levantados
na Avaliacdo Heuristica foi o que contribuiu para a maioria das respostas positivas por parte
dos usuarios. Porém, como o nosso objetivo ¢ disponibilizar uma interface desenvolvida para
garantir a satisfagdo do usudrio através da usabilidade, os pontos negativos foram importantes
para corrigir esses erros e diminuir os problemas de interagao.

Muitas respostas foram também consideradas neutras, principalmente na concepg¢do da
interface 87 de 600. Nas avaliagdes percebeu-se que os usudrios utilizaram as neutras para
classificar uma resposta que o mesmo nao se considerava capaz de responder, ou porque nao

ocorreu nenhum fato que justificasse sua resposta.
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Vamos utilizar o exemplo do usudrio A: O mesmo marcou toda a sessdo de
reconhecimento, diagndstico e recuperacao de erros com talvez (5 respostas) e relatou que como
nao ocorreu nenhum erro durante seu teste, 0 mesmo nao se julgava capaz de responder. O
correto neste caso seria ter uma opg¢ao para o usuario como “Nao se aplica”, a qual ndo existe
na lista de op¢des do questionario de satisfagdo que foi utilizado. Sugerimos que para novas
aplicacdes deste questionario, uma sexta opcao seja inserida:

O Concordo plenamente [ Concordo O Talvez [ Discordo O Discordo plenamente

O Nio se aplica
4.5.2 Pontos considerados negativos na avaliagdo de usabilidade

Os pontos considerados negativos na avaliagdo de usabilidade foram analisados para
identificar problemas de usabilidade na interface do wCReF. Os pontos considerados negativos
sdo os que possuem valor entre 1 e 2 na Escala de Likert, e que correspondem as respostas
Discordo Totalmente (1 ponto), Discordo Parcialmente (2 pontos).

Pelos valores atribuidos, foram separadas as questdes classificadas como negativas de
acordo com cada bloco de Heuristicas do questionario de avaliagdo. As primeiras Heuristicas
apresentadas sdo as com relag@o as 10 Heuristicas de Nielsen, que tem haver a com a concep¢ao

da interface (Figura 18).

Numero de Respostas

| I I I
0

21,021, 21, 2.2, 22,123, 23, 24. 24. 24. 24, 25 25 25 27 27 27 27 27 29 29 29.29.
1 4 5 3 5 2 3 1 5 7 8 4 5

Discordo 1 1 4 1 1 1 2 1 1 1 2 1 2 0 1 3 1 4 2 1 2 2 1
B Discordo Totalmente = 0 0o 0 0 0 0 2 0 0 0 0 0 0 2 1 0 0 1 1 0 0 0 0

Questoes

Figura 18. Numero de questdes negativas avaliadas na concepcdo da interface. Esse bloco de questdes
¢ referente as 10 heuristicas de Nielsen que foram consideradas com problemas de usabilidade.
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Prioridade de corre¢do dos problemas do protétipo foi definida da seguinte forma:

e Uma resposta: baixa prioridade e verificagdo (3).

e Duas respostas: média prioridade e correcao (2).

e Trés respostas ou mais: alta prioridade e correcao imediata (1).

Os problemas apresentados foram corrigidos. A categorizagao foi realizada para definir a

prioridade das corre¢des a serem feitas na interface web. Dessa forma um cheklist com os

problemas que foram corrigidos sdo apresentados na Tabela 15 com sua respectiva solucao. Os

problemas relatados foram os que foram descritos pelos usuarios na questao aberta ao final de

cada secdo.

Tabela 15. Problemas encontrados nas avaliagdes dos questiondrios considerados de Média e Alta
prioridade de corregao.

Heuristica: Visibilidade do Status do sistema

Numero Questao Grau

2.1.5 O sistema nao reage de forma que me surpreenda ou ndo faz nada | 1
inesperado.

Problema: “O sistema ndo apresentou erro quando submetido uma sequéncia fora do formato
FASTA” (Usuario I).

Solugao:  Correcao do script de validag@o do formato FASTA.

Problema: “O sistema ndo me redireciona para as submissoes depois de uma submissao” (L).

Solug¢do:  Foi adotado a sugestao de que apos uma submissao o usudrio ¢ redirecionado para
aba de submissdes para acompanhar o status da predigao.

Problema: “O visualizar carregou a proteina exemplo e ndo meu resultado” (A).

Solucdo:  Corre¢ao do erro de visualizagao.

Heuristica: Controle e liberdade para o usuario

Numero Questao Grau

233 Quando eu cometo um erro eu nao posso sair do sistema usando um botdo | 1
de saida de emergéncia claramente sinalizado.

Analise As mensagens de erros possuem um botdo de fechar. Como a aplicacao do wCReF

¢ uma aplicacdo Web, o proprio navegador também possui o botdo de fechar a

aplicagdo.

Heuristica:

Consisténcia e Padroes
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Numero Questdo Grau

2.4.8 Ha consisténcia no uso do tipo e tamanho de fontes 2

Problema: “A interface tem muitos tipos e tamanhos de fontes” (Usuario F).

Solugdo:  As fontes dos textos foram padronizadas em fonte: P — Paragrafos: verdana, sans-
serif, tamanho 14px (Pixel).

Problema: “Em visualizagdo de resultados algumas coisas estdo em negrito e outras ndo, nao
seguindo uma sequéncia de relevancia ao meu ver” (E).

Solugdo:  Os titulos e fontes da visualizagdo foram revisados e padronizados: H1 — Titulos
Principais: fonte - normal 20px (Pixel) "OpenSans-ExtraBoldltalic"; H2, H3 —
Titulos Secundarios: fonte - normal 1.8px (Pixel) “OpenSans-ExtraBoldltalic";

Heuristica: Prevencio de erros

Numero Questao Grau

2.54 Sou requisitado a confirmar minhas entradas antes de levar adiante acdes | 2
potencialmente perigosas como a de apagar

Problema: “O sistema ndo verifica se uma sequéncia no formato fasta foi submetida (H). Além
da opinido deste usudrio, com relagdo a validag¢do do formato fasta os usuarios B,
E, D e I nas respostas das questoes abertas relataram ter problema com a validagdo
da sequéncia, problema considerado de alta prioridade e correg¢ao imediata”.

Solugao: O Script de verificagdo do formato FASTA foi corrigido.

Problema: “Ndo encontrei onde apagar minhas submissoes” (E).

Solugdo:  Uma coluna de apagar foi acrescentada na submissao e em resultados.

Heuristica: Flexibilidade e eficiéncia de uso

Numero Questao Grau

2.7.1 O site oferece diferentes niveis para os usuarios, desde o novato até mais | 2
0 experiente.

2.7.2 Atalhos em forma de abreviagdes, questdes especiais, macros e comandos | 1
escondidos estdo disponiveis para usudrios experientes.

2.7.5 O sistema ¢ bastante flexivel para permitir que os usudrios ajustem as | 1
configuragdes adequando-as, isto €, personalizando o sistema.

Analise: O wCReF nesta versdo apenas possui os campos personalizaveis da submissao,

conforme foi definido na Avaliagdo Heuristica realizada pelos especialistas, que o

sistema deve ter uma “customizacdo” do processo na submissdo para usuarios
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experientes e inexperientes. Para os usuarios novatos os padrdes de envio da proteina
alvo s3o padrdes (Default) e para os usudrios mais experientes podem ser
personalizados de acordo com parametros opcionais de envio. Como o propdsito da
interface ¢ somente uma, gerar a estrutura 3D aproximada de uma proteina, no
formato PDB ndo necessita uma maior personalizacdo do sistema. Geralmente as
analises por usudrios mais experientes sdo realizadas com a estrutura, que ¢ o
resultado final da predicao, e ndo diretamente no sistema. A interface Web do CReF
segue os padrdes dos demais servidores de predicdo. O que sugerimos quando a
personalizacdo € que, para os usuarios menos experientes uma explicagao do passo
a passo e dos parametros opcionais sejam demonstradas juntamente no formulario

de submissdo da proteina, e ndo somente quando o mesmo clica nos botdes de ajuda.

2.7.4

Ha opcao de usar somente o teclado para realizar tarefas. 1

Solugao:

A navegacdo por teclado ocorria somente através da tecla TAB. Foi acrescentado a
navegacao por teclado através do atributo accesskey do html5. O atributo accesskey
¢ utilizado para criar uma tecla de atalho para dar foco em um elemento HTML,
facilitando assim a navegacdo do usuario pelo teclado. Os comandos para utiliza-la

sdo shift + alt + tecla e os atalhos estdo especificados ao longo da interface.

Reconhecimento, diagndstico e recuperacio de erros.

Numero Questao Grau

2.5.4 Cada mensagem proporciona um procedimento para corre¢ao do erro. 2

Solugao: As mensagens de erros foram revisadas e acrescentadas uma maior explicagdo do
erro ocorrido. Quando cabivel também a explicagdo de como o usuario pode evita-
la.

2.9.5 O site proporciona uma rapida mudanca de acdo pela qual € possivel, por | 2
exemplo, disponibilizar ambos, desfazer (Undo) e refazer (Redo).

Analise Ha opcdes de voltar, apagar, limpar. Nao ha um formuléario que necessite os botdes

de desfazer e refazer.

O préximo grafico apresenta as questdes negativas referentes a sessao de Web design do

questionario de satisfacao de usabilidade, que sdo referentes a simplicidade de navegagao do

site, organizagdo e estrutura (Figura 19).
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Figura 19. Questdes avaliadas como negativas em Web design. As questdes eram referentes a problemas
de usabilidade de links da interface ¢ do mapa de navegacéo.

A questdo 3.1.1 era referente a apresentagdo de um mapa de curso, que tem a mesma
finalidade de um menu, apresentando aonde o usudrio encontra-se na interface. Para corrigir o
problema o mapa foi adicionado nas paginas, ficando na parte superior da interface apos o
cabecalho. A questdo 3.1.2. marcada com uma resposta negativa (Discordo), perguntava se os
links sempre apontavam para os documentos ou paginas corretas. Dessa forma uma revisao nos
links da interface foi realizada para garantir que ndo ocorressem erros neste sentido. Ja a
questdo 3.1.3 pergunta se existem /inks (Atalhos) para mesma sessdo dentro de uma mesma
pagina. Dois usuarios responderam que discordam. Este fato deve-se que os links de atalho
estao disponiveis somente nas paginas que apresentam um contetido extenso, para ajudar na
navegacao da interface, como por exemplo em ajuda. E a questdo mais citada, a 3.1.4 com 5
respostas, as cores para os links visitados sdo consistentes com os padroes da Web, ou seja, as
ligacdes nao visitadas estdo em azul e aquelas visitadas estdo em verde ou roxo, foi resolvida
acrescentando a pseudoclasse do CSS3 :visited nos links atribuindo a cor roxa para os links
visitados. Os links ndo visitados j& eram apresentados em azul em toda a interface.

As questdes que abrangem a area de dominio, a bioinformatica (Figura 20), foram
classificadas em duas questdes com mais de uma resposta negativa, e trés com uma resposta.
Trés usuarios marcaram que discordam na questao 4.1.4 e 4.1.5 - Esta claro quais os materiais
que contém direitos autorais € quais ndo possuem (duas respostas discordo) e o conteudo do
servidor cita as devidas referéncias do material que ¢ utilizado (uma resposta). Como a interface
do wCReF e o método CReF sdo resultados de pesquisas cientificas, dentro de um ambiente

académico, existe uma preocupacao com a atribuicao dos devidos direitos autorais de qualquer
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material, fonte, software que € utilizado em sua concep¢do. Embora todas as referéncias tenham
sido citadas, alguns links com a referéncia completa ndo estavam funcionando. Uma revisao

das referéncias disponibilizadas entdo foi realizada de forma a resolver o problema.
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Figura 20. As questdes avaliadas como negativas em bioinformatica. Ao todo foram 9 avaliagdes, 7
marcadas com discordo e duas com discordo totalmente. Todos esses problemas foram solucionados.

O problema da questdo 4.2.11, consigo salvar meus resultados foi resolvida dando um
destaque ao botdo de salvar, com um icone com uma metafora de disquete, apresentado
inicialmente na pagina de visualizagdo. O usuario A ndo encontrou a op¢ao de salvar quando
analisou essa tela.

A proxima questao ¢ referente aos resultados da submissao serem comunicados ao usuario
sem o mesmo estar conectado ao servidor (4.2.12). Dessa forma ficou definido que:

1) Quando o usuario submete uma proteina ao servidor o0 mesmo recebe em seu e-mail
um resumo de sua solicitacdo, com o nome da proteina submetida, a sequéncia
informada, os parametros opcionais, a data que a mesma foi enviada ao sistema
juntamente com o local que a mesma se encontra na fila de espera.

2) Quando a predicao da proteina alvo ¢ concluida outro e-mail é enviado informado o
fim da predicao juntamente com o link para a visualizagdo do resultado e a proteina
no formato PDB como anexo.

Com relacao ao ultimo topico das questdes houve a ocorréncia de uma resposta negativa,

a da questdo 5.2.2 referente o quao rapido ¢ de se trabalhar no sistema. O usuario relatou que
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durante o teste enviou uma proteina de tamanho grande, consequentemente seu tempo de
resposta foi mais demorado que dos demais, que enviaram uma proteina pequena.

Outro ponto importante a salientar ¢ a avaliacdo do usuario D quanto a interface do
wCReF. Como mencionamos o usuario D € um dos especialistas que participou da Avaliagao
Heuristica. Na avaliacdo do wCReF realizada com o questionario adaptado de Ssemugabi, nao
houve respostas negativas (discordo e discordo plenamente) no bloco que abrange as 10
heuristicas de Nielsen. Isto sugere que este especialista considerou que a interface desenvolvida
ndo apresentava problemas que violassem as heuristicas nas questdes fechadas. Somente uma
questdo, foi marcada com a opg¢do discordo, mas com relagdo a Web design, a questdo 4.2.12
(Os resultados da submissdo sdo comunicados a mim sem eu estar conectado ao servidor, por
outros meios, como por exemplo por e-mail), a qual ja foi proposta uma solugdo para a versao
final. Nao estamos comparando aqui, as duas avaliagdes. O objetivo € que uma avaliacdo de
usabilidade complemente a outra, para concep¢do da interface do wCReF. A opinido deste

especialista nas questdes abertas estd descrita na proxima subsec¢ao.
4.5.3 Respostas das questdes abertas

No final de cada bloco de questdes foi deixado um espaco para que os usuarios
descrevessem sua opinido quanto aos pontos negativos. Observando as respostas dos usuarios
estes utilizaram esse espaco para realizar comentarios positivos e negativos, e também sugerir
alteracdes na interface do wCReF. Algumas das respostas dos usudrios das questdes abertas

foram disponibilizadas como problemas relatados na Tabela 15 (anterior).

1) Usuario A
O usuario A afirmou que “no menu inicial o visualizar carrega outra proteina (a proteina
exemplo) e ndo a sua submetida”. O erro ocorrido foi considerado grave, pois somente a
proteina correta apareceu apds o usudrio atualizar a pagina. A forma de se carregar a proteina
na pagina foi alterada (c6digo-fonte) e o erro ndo foi mais observado. O usudrio sugeriu que
na visualizagdo dos resultados no formato PDF fosse disponibilizado uma copia da imagem da

estrutura na posi¢ao desejada pelo usuario.

2) Usuario B
O usuario B fez varios comentarios positivos € negativos sobre a concepgao da interface:
“Lendo a documentagdo do método, entendi o funcionamento parcialmente. A meu ver,
falta um pouco de estudo da minha parte. Todavia seria mais interessante descrever o método

como um workflow (fluxo de trabalho). Acho mais entendivel. ”



87

Esta sugestao foi aceita, em primeiro momento uma descrig@o através de imagem do fluxo
de trabalho do CReF foi disponibilizada na interface.

“Muito boa a interface de visualiza¢do da estrutura predita, com todos os dados que
definimos para a execu¢do do algoritmo. ”

“Acho que poderia ser melhor avaliado se eu tivesse melhor conhecimento do assunto.
Talvez uma explica¢do de como o parametro influéncia no resultado da estrutura, caso seja de
simples entendimento”.

Os parametros opcionais estdo descritos na ajuda da pagina de envio e também na ajuda
da documentagdo, e no tutorial. O conteudo das explicacdes ndo foi suficiente. Definiu-se que
uma melhor explica¢do destes parametros que foram colocados na interface final.

“E uma Interface Web. Ndo acho necessdrio somente o uso de teclado, basta apertar tab
para ir a outros campos”.

Como ponto positivo o usuario B disse que o sistema ¢ “de facil utilizagdo, muito

simples”.

3) Usuario C

O usuario C mencionou que o conteudo da interface se altera conforme o mesmo
minimiza a tela. Isto se deve a interface do wCReF ter sido implementada de forma a ser
adaptativa de acordo com o tamanho da tela, tendo um Design Responsivo; Um Design
Responsivo ¢ aquele em que a interface se adapta os diferentes tipos de telas, dependendo do
tipo de dispositivo o qual a mesma usa para acessar, como telas grandes, notebooks, netbooks,
tablets e celulares.

A Interface Web do wCReF buscou seguir esta proposta. Foram adaptadas as telas para
dispositivos com telas grandes, como por exemplo desktops com mais de 19 polegadas, assim
como para notebooks. A adaptacdo para dispositivos mobile como tablets e celulares serdao
realizadas. Apresentamos na Figura 21 um exemplo de codigo de estilo (CSS) diferente para
tamanhos diferentes de tela.

“Nas citagoes da documentagdo sobre o CReF alguns links ndo fazem nada, além disso
ficaria bom que a caixa da cita¢do feche com o ESC ou em outro sitio que ndo seja o X.”

A sugestdo para fechar as janelas com a tecla ESC foi adotada. Porém acreditamos que
seja necessario o botdo de fechar juntamente com o “X” quando se trata de uma janela de aviso

que necessite da confirmagao do usuério.
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nav#menu_horizontal {
margin:8px auto;
width: 76%;
height:6.060em;

}/*cabegcalho*/

img. logo_cref{
float:left;
display:block;
margin-top:1%;
margin-left:9%;
width:7%;
height:13.6060em;
padding:0.5em;
max-width: 100%;
position: absolute;
z-index: 999;

}/*icones topo*/

@media (min-width: 1260px) and (max-width: 1382px) {
nav#menu_horizontal {

margin:@px auto;

width: 100%;

height:6.000em;

}/*cabecalho®

img. logo_cref{
float:right;
display:block;
margin-top:0.5em;
margin-left:15%;
width:16%;
height:13.000em;
padding:0. 5em;
max-width: 106%;
position: absolute;

z-index: 999; /* nimero maximo é 9999 */

}/*icones topo*/

Figura 21. Parte do codigo do wCReF que mostra que as telas da interface sdo adaptaveis. Foram
aplicados diferentes estilos (CSS) dependendo do tamanho da tela em que o usudrio visualiza. Os
parametros da nav (menu) e da imagem do logo sdo aplicados conforme o tamanho da tela que ¢
visualizado.

Os pontos positivos descritos foram “a facilidade do sistema para principiantes”, “os
resultados que sdo demonstrados de uma forma consequente” e “a ajuda que fica pronta em
cada passo”. Como ponto negativo o usuario C diz que o link de cadastro teria que mudar para

perfil, modificacao que foi realizada.

4) Usuario D
Na opinido do especialista D, o wCReF ndo apresentou problemas negativos de
usabilidade nas questdes fechadas. Quanto as questdes abertas o0 mesmo fez algumas sugestdes,

para a melhoria da interface.
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“A mensagem de progresso poderia ser mais explicativa, onde poderia se fazer uma
barra de progresso depois que a predi¢do comegar”.

Como a interface do wCReF funciona independentemente da predi¢cao enviada, uma barra
de progresso neste caso ndo seria necessaria. Geralmente barras de progresso sao apresentadas
quando um usudrio fica esperando alguma resposta do sistema, como por exemplo a
transferéncia de um arquivo ou download de uma imagem. Optamos por mostrar qual passo do
CReF esta sendo executado e uma previsao aproximada do término da predigao.

“Ao esquecer a senha ndo fica claro que o e-mail para recuperagdo foi enviado”.

Foi adicionada uma mensagem de aviso, que informa ao usuério que foi enviado um e-
mail para recuperagdo de sua senha.

“Figuei um pouco em duvida sobre a sessdao visualizar. Talvez devesse estar sempre
dentro de resultados. ”

Concordamos que um botdo adicional no menu, somente para visualizagdo, como
apresentado no prototipo poderia causar uma confusdo por parte dos usuarios de qual local o
mesmo poder ver seus resultados. Entdo ficou definido que a visualizacao estaria disponivel
somente na guia de resultados.

“Poderia ser colocada uma sessdo com a referéncia para quem usar o wCReF deve
incluir no seu artigo”.

As referéncias referentes ao método estdo todas disponibilizadas na pagina. Assim que
forem publicados artigos sobre a interface Web, estas serdo adicionadas.

“E preciso documentar os pardmetros diretamente na pdgina de submissdo”

Estes parametros ja estavam disponiveis na pagina de submissao, pela ajuda embutida.
Foi destacado esta informag¢do na pagina de submissdo, assim como a presenga da descri¢ao
dos parametros na documentagao.

Também relatou a ocorréncia de erro na validagao do script do formato FASTA, um link
na pagina do usuario que o levava novamente a home, e a cor dos links visitados na
documentacao, que deveriam trocar de cor. Todos esses aspectos foram corrigidos para a versao
final.

No espago referente aos pontos negativos, o mesmo diz que deve haver “uma melhor
descricao das mensagens de erro da sequéncia FASTA invélida e um progresso da predigdo
depois que ela comegar™.

Como pontos positivos destaca que “o sistema tem uma interface simples e clara”. “O

entendimento do método e submissoes sdo faceis”.
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5) Usuario E
“Ao submeter a sequéncia ndo recebo nenhuma mensagem referente ao tempo que levara
a simulagdo “esperado”. Ndo tenho onde visualizar nos resultados ou em outro lugar as
sequencias que submeti na pagina inicial. Ha a aba submissoes, mas so a Vi
posteriormente. ”’

Este problema foi solucionado com uma mensagem explicativa ap6s a submissao de que
0 usuario pode visualizar a submissdo clicando em submissdes (atalho na mensagem) ou
retornar a pagina de envio. Quanto ao tempo a se¢do 5.1.3 refere-se a limitagdo técnica
apresentada para determinar o tempo de execugao.

“Em algumas telas como a de visualizacdo dos resultados ha termos em inglés
misturados com termos em pt-br”. Foi padronizado todos os botdes em portugués, sendo que
também sera disponibilizada uma versao da interface em inglés, pois ¢ importante para o uso
do servidor em ambito internacional em pesquisas cientificas.

O usuario E também sugeriu que o nome do cadastro quando o usuario estivesse logado
fosse trocado para Perfil ou Conta do usuario. Também observou a padronizagao dos titulos em
visualizar, onde algumas coisas estavam em negrito, € outras nao.

Foi relatado que o botdo de apagar submissdo ndo tinha sido encontrado. Isso porque na
implementag¢do este campo sO aparecia apds uma submissdo for concluida. Foi entdo
disponibilizado a op¢do de cancelar um trabalho desde o inicio.

“Ndo existe caixa de didalogo apontando senha/login incorretos. ~’ Esta mensagem
existia, mas era apresentada junto com a janela de login, o que pode ter levado ao usuario ndo
perceber. A solugao encontrada foi colocar a mensagem em uma nova janela informando o erro.

Os pontos positivos destacados por este usudrio ¢ que “a interface é facil de usar, bonita
e simples”. E como ponto negativo “o sistema em pt-br (portugués do Brasil) pode dificultar o
uso em dambito internacional”. Isto ja foi comentado nos paragrafos acima, ha a clara
necessidade da interface ser apresentada também primeiramente em inglés, e posteriormente

em outras linguagens.

6) Usuario F
Na avaliac¢ao do usudrio F ndo ocorreu nem um tipo de erro durante a execugao do teste,
o que fez 0 mesmo colocar este fato na resposta de seu questionario. Também relatou que a
NGCA S bR : ~
secdo “Ajuda” o mesmo encontrou um link que ndo apontava corretamente para o local do

mesmo.
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Como ponto positivo em sua avaliagdo ele citou o menu de preferéncias de visualizagdo

e que a interface era “light”.

7) Usuario G
O usuario G achou que nado deveria responder as questdes abertas porque trabalhava com

bioinformatica ha menos de 6 meses, portanto ndo se considerava apto.

8) Usuario H

A sugestao do usuario H quanto ao uso da interface ¢ de mostrar a porcentagem concluida
da predi¢do, enquanto a mesma estiver rodando. Isto sera uma sugestdo para trabalho futuro,
pois o método CReF estd passando por modifica¢des, visando melhorar a qualidade de suas
predicdes, juntamente com ganho de velocidade. O que podemos mostrar atualmente em qual
parte a predi¢ao se encontra, isto €, qual o passo do algoritmo do método esta sendo executado.

Como qualificagdo positiva o usudrio H mencionou a “facilidade de uso da interface”, e
um “ambiente limpo, clean, sem polui¢oes.” Os pontos negativos foi a demora para receber os
resultados e a figura ndo abriu apos o resultado concluido. Na avaliacdo do usuario H, houve
um periodo maior para receber os resultados porque o mesmo submeteu sequéncias de proteinas
com tamanhos grandes, devido ao processamento do BLAST e do preditor de estrutura

secundaria.

9) Usuario I

Quanto aos erros ocorridos “A opg¢do de utilizar somente o teclado so funciona
conjuntamente com a utiliza¢do do mouse”, “As paginas visitadas ndo ficam de cor diferentes
das ndo visitadas” e “Ndo houve notificagcdo por e-mail dos resultados obtidos” ja foram
verificados nas respostas questdes fechadas, corrigidos na versao final.

A descrigdo positiva deste usudrio € que “o wCReF é um sistema Web utilizado para a
predicdo de estrutura 3D de proteinas. O sistema segue os padroes basicos necessarios para
usabilidade de novos usudrios e usuarios avangados respondendo de forma satisfatoria ao fim
para o qual foi desenvolvido ™.

O principal problema encontrado na interface segundo o usuério I ¢ quanto ao retorno de
mensagem de erro, especificando qual foi o erro encontrado, € que em suas configuragdes

poderia ter a op¢ao de notificar os resultados via e-mail.

10) Usuario J
A opinido do usudrio J € que, na mensagem que aparece quando ¢ submetida uma
sequéncia de aminoacidos para predi¢do, seja informado o local onde o mesmo pode

acompanhar os resultados, sugestao também acrescentada. Como nao ocorreram erros durante
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seu teste, 0 mesmo marcou a resposta. Talvez nas questdes abertas que tinha relacdo a erros, e
comentou isso nas questdes fechadas.

“Depois de clicar em visualizar ele continua azul”. A cor padrao para links visitados foi
modificada para cor roxa.

O ponto positivo destacado foi que o servidor € “facil de utilizar”. Os pontos negativos:
“a proteina que foi demonstrada em visualizar foi a exemplo” e sugeriu que deveria “Destacar
o botdo salvar PDF”. Os dois pontos negativos foram com relagao ao menu visualizar. Este
problema foi solucionado modificando o script de chamada da proteina a ser visualizada e seu

conteudo, para que os icones de salvar e de gerar PDF ficassem mais visiveis para o usuario.

11) Usuario K
O usuario K nao conseguiu visualizar a interface no navegador Firefox, somente no
Crome. Com os outros usuarios, em outros computadores funcionou normalmente em diferentes
navegadores. Entdo foi colocado na interface, e nesta dissertacdo quais os navegadores
compativeis e as versdes que sdo compativeis com as tecnologias utilizadas na implementagao.

O mesmo erro da proteina carregada erroneamente ocorreu no teste do usuario K.

12) Usuario L
O usudrio L recebeu uma janela de erro que nao estava no padrdo das demais. A referida
caixa de dialogo foi referente ao formato da Sequéncia FASTA, e seguia o formato padrdo de
mensagens Java Script, ¢ ndo como as demais apresentadas na interface. Um padrao de
mensagens de erro, em toda interface foi entdo adotado, para que nao haja diferenga na
apresentacao desta informagdao. Como ponto positivo o mesmo diz que “a interface € simples e

leve (sem sobrecarga de cores, imagens) e que possui “menus objetivos”.
4.5.4 Alguns Pontos que contribuiram para melhoria da interface

Foi importante a realizacdo das avaliacdes no inicio do projeto da interface, mais
especificamente na definicdo dos requisitos de software, pois dessa forma conseguimos captar
as caracteristicas que o servidor deveria possuir. Assim na fase de implementacdo j& estava
definido como e o qué o servidor deveria fazer, o que garantiu que ocorressem poucos erros de
usabilidade na opinido dos usudrios.

Os aspectos apontados pelos usudrios foram relevantes para melhoria da usabilidade da
interface Web do wCReF, principalmente pelos erros que ocorreram, dois deles considerados
essenciais para sua utilizagdo, a validac¢ao da sequéncia no formato FASTA e a visualizagdo da

proteina, através da mudanga dos scripts de controle dessas duas fungdes.
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A validagdo do formato FASTA foi apontada como um erro de usabilidade nas Avaliagdes
Heuristicas dos especialistas dos servidores de predigdo (prevengdo de erros). Dessa forma foi
criado um script para sua validagdo no protdtipo, o que nao foi o suficiente para garantir a
corre¢do de todos os erros no formato, o que ocasionou as respostas negativas. A avaliagdo
pelos usudrios finais foi relevante para testar as possibilidades de erros, e neste caso, permitiu
a corregao deste script.

Outro aspecto importante a considerar foi como abordar a questao de como apresentar a
informacao apds a submissdo de uma proteina. Os usudrios sugeriram que apds a submissao,
fossem encaminhados para a pagina onde poderiam acompanhar as submissdes. Desta forma,

apresentamos o antes e depois da janela de aviso na Figura 22.

(A) - -
Sua predicao no
Servidor wCReF foi
realizada com sucesso!
| —

@ Sua submissdo ao wCReF foi realizada com sucesso!

! Vocé sera informado por e-mail quando a submiss&o for concluida!

Proteina: Nome definido pelo Usudrio.
(B) Tamanho: 35 AA.
Local na fila de Predigao: 03

Se vocé quiser retornar a pagina inicial do wCReF
para envio de outra proteina clique em Voltar.

Para acompanhar o andamento da predicdo de sua
proteina alvo clique em Submissdes.

4= Voltar ¥ Submissdes

Figura 22. A mensagem de confirmagdo de uma submissdo, sugerida nas avaliages de questionario
pelos usuarios. (A) - Como era apresentado a mensagem de submissao aos usuarios. (B) - Mensagem
apos as sugestdes dos usuarios.

Além destes pontos que contribuiram para a melhoria da qualidade da interface
desenvolvida, também foram realizadas as correg¢des dos erros de usabilidade descritas ao longo

desta secdo (5.4).
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5 WCREF

O wCReF ¢ um servidor de estruturas de proteinas que utiliza o método CReF para
realizar suas predicdes computacionais. Este servidor tem o objetivo de facilitar o trabalho de
pesquisadores da area de Bioinformatica Estrutural para predi¢gdo computacional de proteinas,
fornecendo uma ferramenta Web com uma interface amigavel.

O servidor wCReF constitui uma ferramenta 1til para a atuagdo do profissional de
bioinformatica e biologia molecular, fornecendo um ambiente para a predigao de estruturas de
proteinas.

Por meio da interface Web do wCReF pesquisadores e cientistas poderdo enviar sua
proteina alvo para predi¢dao aproximada. A sequéncia ¢ enviada utilizando um formulério web,
armazenada em um banco de dados, para que o servidor com o método CReF implementado
possa processar e devolver os resultados (Figura 23).

Método CReF (Central Residue Fragment-based Method)

Envio do
Farmulario

Computador Host

E-mail :_T ]

Resultado da
Predicao

Interface Web

Servidor Linux

Método CReF

Figura 23. O wCReF. O usuario se comunica com a aplicacdo através da interface, submetendo sua
requisi¢do por meio de um formulario. O conteido é armazenado em um banco de dados, sendo
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processado pelo servidor que retorna para o usuario as informagdes sobre a predicdo aproximada da
estrutura de proteinas.

Como saida o usuario obtém a predi¢ao da estrutura 3D aproximada no formato padrao
do Protein Data Bank (extensdo .pdb), que contém informagdes sobre a estrutura 3D
aproximada da sequéncia alvo, com as coordenadas de cada atomo dos aminoacidos da
predi¢do, podendo ser observada em programas de visualizagdo e modelagem molecular, como
o Swiss PDB Viewer (Guex, 1996).

Os resultados sao devolvidos para o usuario através do proprio sistema do wCReF e

também ¢ enviado um e-mail avisando que o resultado se encontra disponivel no sistema.

5.1 A interface do wCReF

A interface do wCReF foi definida a partir do melhoramento do protétipo realizado
através dos resultados obtidos a partir da execucao do teste com o protétipo pelos usudrios
(Figura 24). Por meio desses testes foi possivel avaliar e validar os objetivos propostos neste

trabalho. Como resultado descrevemos aqui a interface final do servidor de predigao.

Método CReF (Central Residue Fragment-based Method)

Protdtipo Método CReF

“’ — ||

Hsane HTML + CSS + Flask
Computador Host = Servidor Linux

Figura 24. O prototipo deu origem a interface Web, pela melhoria implementada apos as avaliagdes.
Os usuarios realizaram as avaliagdes através de questiondrios. A interface que foi desenvolvida
utilizando linguagens de programagdo Web (HTML, CSS, Flask, Python) a interface se comunica com
o método CReF realizando a interacao do usuario com o sistema.

Os recursos utilizados no desenvolvimento do wCReF sdo os mesmos que foram
utilizados na implementagdo do Prototipo (apresentado no capitulo anterior, se¢ao 5.3). Na
verdade, a versdo apresentada neste capitulo, nada mais ¢ que o prototipo acrescentado das

corregoes dos erros e as sugestoes dos usuarios, levantadas através do questionario de satisfacao
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usabilidade, juntamente com os requisitos do sistema. A interface final apresenta, além dos
recursos descritos no prototipo, um servidor para hospedagem na Web. A hospedagem foi
realizada através do servidor Web Pythonanywhere (https://www.pythonanywhere.com) que ¢
baseado na linguagem Python.

Podemos conferir na Figura 25 a arquitetura da interface do wCReF:

Método CReF (Central Residue Fragment-based Method)

1
]
= Base de documentos Microframework Aplicacdo i
A multimidia 1 L ———
& |2
r =y | [
L — ——
Flask ython : =
/y ! POE =
777777777777777777777777777777777777777777777777777777 | e
Usuérios Servidor de Aplicagio Web : Interface Web
Pythonanywhere wCReF

Figura 25. Arquitetura da interface Web do wCReF. Os usuarios acessam o wCReF através da internet.
O servidor da aplicagdo Web gerencia a aplica¢do, que foi desenvolvida utilizando linguagens de
programac¢dao Web (HTML, CSS, Flask).

1) Quais as alteragdes do CReF alteram o wCReF?

Como a interface do wCReF foi feita independentemente do método CReF, as alteracdes
em sua metodologia ndo alteram a interface web. O banco de dados, o codigo HTML e CSS e
seus templates flask, ndo sofrem alteragdes se o método passar por mudangas. O codigo
desenvolvido em python faz a chamada do método, envia a proteina (onde o método CReF
realiza a predi¢cdo) e devolve a mesma, na interface depois realizada a predi¢dao. Sendo assim a
interface web ndo sofre alteragdes se 0 método ¢ modificado, o que facilita as atualizagdes e a
manutengdo. O que pode gerar alteragdes na interface apresentada € se, os parametros de entrada
e saida do método CReF forem alterados, ou se novas funcionalidades forem adicionadas ao

servidor de predi¢do, o que pode acontecer em trabalhos futuros.
5.1.1 Concepcao da interface

A interface do wCReF ¢ resultado das avaliagdes realizadas pelos Especialistas na
avaliacdo Heuristica e dos usuarios na avaliagao por questionarios. Podemos perceber que as
heuristicas de Nielsen serviram para detectar os problemas de usabilidade nos servidores de
predicdo (I-TASSER, QUARK e Robetta), e assim evitar que na concepcao da interface web

do CReF estes mesmos erros ocorressem. Dessa forma, compilamos na Tabela 16.
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Caracteristicas que foram contempladas no servidor wCReF apds a andlise dos problemas

encontrados nos servidores. As caracteristicas que a interface do wCReF possui, e que estdo

relacionadas aos problemas relatados pelos avaliadores especialistas, que foram contemplados

na concepcao do wCReF.

Tabela 16. Caracteristicas que foram contempladas no servidor wCReF apo6s a analise dos problemas
encontrados nos servidores.

Caracteristica wCReF
Visibilidade do sistema:

1 Retorno ou visibilidade que a proteina estd sendo gerada. X

2 Demonstracao clara de que o servidor esta sendo utilizado. X

3 Apresenta um caminho demarcado para que o usudrio visualize onde ele se | X
encontra em um determinado momento.

4 | Apresenta informagao visivel de que o usudrio precisa realizar um cadastro | X
antes da submissao da predi¢do da proteina, e que o mesmo precisa realizar
o login no servidor para enviar seu trabalho.

5 Ha exibicao da fila de Jobs e de trabalhos enviados. X

6 Hé uma estimativa de tempo para término da predi¢ao X
Design Minimalista

7 Menu reduzido e prioridade a drea de envio da sequéncia para predicao da | X
estrutura de proteina.

8 Opcodes de menu mostradas somente quando solicitadas. X

9 As mensagens de aviso ou erro sdo mostradas em janelas separadas com | X
confirmagdo, ficando bem visiveis ao usudrio, evitando a sobrecarga de
informacdes na mesma pagina.

10 | Sao apresentadas somente as informagdes necessarias em cada pagina, | X
evitando a sobrecarga de informagdes.
Erros ocorridos e mensagens de erro:

11 | Apresenta mensagens de erro ao ser colada uma sequéncia de proteina | X
incorreta.

12 | Apresenta mensagens de erro na mesma pagina em que o erro ocorre. X

13 | Em caso de erro ha um retorno a pagina principal. X
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14 | Erros sdo apresentados com cores ou simbolos diferentes a fim de chamar a | X
atencao.

15 | Os erros na entrada de dados sdao exibidos de forma clara na interface, através | X
de caixas de mensagens e aviso € pedem confirma¢ao do usudrio.
Prevenciao de erros

16 | Héindicacdo de quais dados sdo obrigatérios e quais sao opcionais. X

17 | A funcdo de limpar um campo sé ¢ realizada através da confirmagao do | X
usuario.
Envio e resultados da predigao

18 | Apresenta um exemplo de sequéncia (na pagina principal) para direcionar o | X
usuario.

19 | Apresenta um direcionamento do que pode estar incorreto na sequencia | X
fornecida pelo usuario.

20 | Ha um Método de busca para sequéncia ou proteinas no servidor. X

21 | H4 uma pdagina com os resultados que pode ser lida de tempos em tempos | X
para determinar se a predicdo foi concluida.

22 | Possibilidade de apagar um job ou predi¢ao de forma direta (com uso de um | X
botdo, sem ser necessario varias agdes) ¢ com confirmacao do usuario.

23 | Envio de mais de um job por vez ao servidor. X

24 | Apresenta validagdao do formato da sequéncia de aminoacidos da proteina a | X
ser predita.

25 | Informa ao usuério como acompanhar o andamento de sua predi¢ao. X

26 | Ha uma mensagem clara que a predigao foi enviada ao servidor. X

27 | Haapossibilidade de customizar a predi¢ao, fazendo distingao entre usuarios | X
experientes e inexperientes.

28 | Os parametros opcionais possuem uma documentagao.
Perfil e cadastro do usuario:

29 | H4 uma conta e, portanto, as sequéncias submetidas podem ser facilmente | X
obtidas posteriormente.

30 | E-mail para o envio da predi¢ao nao necessita ser académico. X

31 | Pode-se alterar o perfil do usudrio cadastrado e também excluir a conta do | X
usuario.

32 | Ha opgao de recuperacao de senha. X
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33 | Ha op¢ao de recuperagdo de dados de login. X

Ajuda ao usuario:

34 | Ha documentagdo sobre os parametros opcionais e ajuda rapida sobre seu | X

significado.

35 | Ajuda rapida a Termos ou funcionalidades, abrindo na mesma pagina do | X

navegador.

36 | Ha uma ajuda contextual para cada campo de entrada. X

Controle e liberdade para o usuario

37 | Ha opgao de sair do servidor. X

A opgdo de escolha de idioma também foi um dos requisitos detectado por meio da
avaliagdo heuristica. Este recurso serd adicionado a interface do wCReF pois hé a necessidade
de tornar o uso do servidor o mais flexivel possivel, possibilitando o acesso a pesquisadores e
usudrios de outros paises.

Além destas, a avaliagdo dos usuarios quanto a concepcio da interface também foi
importante. Com ela, podemos verificar a ocorréncia de erros no protdtipo, que foram
corrigidos, para acrescentar sugestoes de funcionalidades ao servidor, além de melhorar o

design de acordo com a opinido dos usuarios (Secao 4.5).
5.1.2 Telas da Interface

Antes de apresentar as telas da interface do wCReF apresentamos uma descri¢do
hierarquica com as informagdes desta ferramenta, conforme Figura 26. Este modelo descreve
os blocos de informagdes contidas no servidor, apresentando uma lista completa das
informagdes que fazem parte desta aplica¢do e de forma a organizar as informagdes apresentada
nesta se¢ao.

Ao acessar a interface do wCReF o usuario conta com dois templates distintos, o qual
chamaremos neste trabalho de:

1) Interface de Apresentacido: Neste caso, a interface ¢ de uso comum. Qualquer
usuario que esteja na Web pode acessar essas informacgdes. Neste caso a interface esta
dividida nas seguintes partes:

o Tela de Apresentacao: Home

e Tela de Cadastro: Para o cadastro de novos usuarios no sistema.
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Tela de Consulta de Submissdes: Para acompanhamento dos resultados fora do

sistema. Aqui apresenta todas as submissdes realizadas no wCReF (apenas consulta

do status da submissao).

e Tela Documentagdo: Traz a documentacdo do wCReF.

o Tela da Equipe: Apresenta a equipe com os pesquisadores do LABIO.

e Tela do Fale-Conosco: Para contato com a equipe do wCReF.

()

Interface de Apresentagdo

h

@
aa

e

g

i Apfesentacdo Cadastro Submissdes Documentacéo Fale conosco
(Home) 1
— Login Crdastio Pesquisar — wohieo Lk Formulario
g de Usuario 4 CReF Curriculo i
Molécula Artigos | E-mail I maos
do Més | ® Referéncias P |
| Apresentacao (Softwares !
e « Descricdo
( ] ® Links
- Links ateis * Referéncias
L Estatisticas
() &l e

! Apresentacdo

(wCReF)

H Submeter ]

L

Resultados

Alterar l

’ Status

Documentacéo

Equipe Fale conosco

| | » Baixar ‘

-

P

Visualizar

* Visualizar
* Baixar

* imprimir,

Estatisticas

L

| S sebreo Lifk Formulario
CReF Curriculo
Artigos

| ® Links

* Referéncias

Mapa i

E-mail ]

Softwares

* Descrigdo

* Referéncias

-

Ajuda J

Interface do Usuario

Figura 26. Descri¢cdo Hierarquica do Sistema. O usuario tem dois tipos de interface principais. A
interface de apresentagdo de uso comum, e aquela que o usudrio acessa ao realizar login no servidor.
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2) Interface do usuario: O visual (aparéncia) da interface ¢ a mesma para cada usuario,
porém apresenta diferencas no que tange o preenchimento do cadastro, as submissoes
e os resultados, que para cada usuario ¢ unica. E acessada através do Login no sistema
do wCReF:

o Telaprincipal do wCReF: Para a submissdo da sequéncia da proteina alvo a ser predita.

Aqui o usuario pode: Submeter uma predigdo, acessar e visualizar os resultados, e
acessar as estatisticas.

o Tela de Perfil: Apresenta os dados cadastrados do usuério.

e Tela de Consulta de Submissdes: Aqui o usuario pode acompanhar suas submissoes.

e Tela Documentacdo: Traz a documenta¢do do wCReF.

o Tela da Equipe: Apresenta a equipe com os pesquisadores do LABIO.

e Tela do Fale-Conosco: Para contato com a equipe do wCReF.

O critério para selecdo do template foi o login do usudrio. Para isto foi importante a
defini¢do do microframework Flask na aplicagdo, pois permitiu o uso de templates na criagao
do servidor. O uso do template ¢ importante para garantir uma uniformidade em todas as telas
da interface. O que varia ¢ o conteido de cada tela, permanecendo no mesmo padrdo o
cabecalho do sistema (na parte superior) e o rodapé da pagina (no final da pagina). Assim se
mantém a consisténcia do menu horizontal que da acesso as demais telas da interface.

Cada tela aqui apresentada foi desenvolvida segundo os aspectos relacionados no
documento de requisitos de software vislumbrando a usabilidade e também pelas sugestoes e
corregoes de erros definidas pelos usudrios finais. Em cada parte da interface aqui descrita,
relaciona-se com os problemas de usabilidade encontrados nos servidores de predicdo, através

das Heuristicas de Nielsen.
5.1.3 Interface de Apresentacao

E a parte do sistema de uso comum a todos os usudarios. E preciso estar conectado ao
servidor do wCReF através da Web para poder acessar essas telas. Sao as informacgdes que estdo
disponiveis para acesso publico, sem necessidade de um cadastro prévio ou realizagio de login
no servidor. O template da interface de Apresentacdo ¢ demonstrado na Figura 27 e contém as

seguintes partes:
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Cadastro Submissdes Documentagdo Equipe Fale Conosco

g ymentag Links % &
» Home » Sobre o CReF » Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulacéo de Biossistemas - LABIO o° ‘6 PUC. CIENCIAS
» Cadastro » Artigos » Programa de Pés-Graduagdo em Ciéncia da Computacio - PPGCC ‘-(bo hd oo
» Submissées » Softwares » Pontificia Universidade Catdlica do Rio Grande do Sul - PUCRS 8 ° r Y
» Documentagdo » Ajuda (-] LB | | l 1
» Fale conosco LABIO .mc reokie

Pontificia Universidade Catdlica do Rio Grande do Sul - PUCRS
© Copyright 2007-2008 PUCRS. Todos os direitos reservados.

Figura 27. Template da interface de Apresentacdo. O cabecalho e o rodapé permanecem iguais
durante a navegacao entre as paginas.

« Menu Horizontal: A parte superior apresenta um menu horizontal. E através dele que
o usudrio consegue navegar pelas diferentes partes da interface.

e Cabecalho: O cabegalho ¢ a parte em destaque no topo da pagina, que fica logo abaixo
do menu principal. Nele ha as informacdes de identificagao do servidor, as logo marcas
e titulos, assim como também tem um botdo de login. Este atalho entdo aparece em
todas as telas da interface, para o usudrio realizar o login de qualquer local.

e Rodapé: Contém um menu vertical de navegagdo, a documentagdo, os links da
instituicao e as logo marcas do grupo de pesquisa.

As fungdes do template entdo sdo de navegacdo pelas partes da interface (Menu),
Informagao (Titulo, logo marcas, links) e o botdo de acesso ao login no site. Isso foi importante
para garantir a padronizacdo e evitar os problemas de usabilidade que ocorreram nas
Heuristicas:

« Compatibilidade entre o sistema e o mundo real: fcones simbolizando agdes
familiares ao usudrio, como por exemplo limpar (borracha), home (casa) e salvar
(disquete).

o Consisténcia e Padrdes: Os menus da interface sdo unicos, padronizados. Houve a
ocorréncia nos servidores de menus diferentes em cada tela, com varios formatos, e
posi¢oes diferentes conforme se percorria a interface. Em outro caso os botdes

apresentados eram somente os do navegador. Os botdes tanto do template quanto da
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parte do conteido da interface do wCReF buscou manter um padrdo, mas serem
diferenciados através da adicdo de icones para nao serem muito similares. Por exemplo
botdo de enviar possui uma seta para a direita, enquanto que o botdo de limpar o
conteudo possui uma borracha (agdes familiares ao usuario como descrito no item
anterior).

Além disso, foi encontrado nos servidores avaliados, muito texto para repassar
informagdes aos usudrios, geralmente diferenciados somente por titulos. Nao ha uma
padronizagdo nas telas, ficando o contetido confuso e com muita informagao reunida. Buscamos
priorizar o uso de atalhos, botdes, mensagens, distribui¢do das informagdes de acordo com
interesse do usudrio, reunidas em blocos ou novas telas, separadas por menus de acordo com o
interesse ou conteudo relacionado, para contemplar a heuristica de design estético e
minimalista.

O menu fica separado do restante do contetido também seguindo as orientagdes definidas
nesta heuristica. Outro ponto apresentado nos servidores foi o uso do menu de acesso as paginas
junto a agdes a serem executadas pelo usudrio. Isto polui bastante a interface. Por isso as opgoes
sdao mostradas seguindo um padrao, e algumas delas apresentadas somente quando o ponteiro
do mouse ¢ colocado sobre itens. Como por exemplo em Documentacdo, as opgdes “Sobre o
CReF™, “artigos”, “softwares” e “ajuda” aparecem com o passar do mouse, efeito chamado
hover em CSS.

A primeira tela da Interface de Apresentacdo ¢ a Tela de apresentagdo, ou Home do
sistema (Figura 28). E ela que o usuario vé primeiramente quando acessa o servidor do wCReF.
Por isso esta drea da interface tem basicamente conteudo informativo e de ajuda ao usuério para
se contextualizar no ambiente que o mesmo viré a utilizar.

Todas as paginas apresentadas além do Menu superior (Cabegalho) e inferior (Rodapé)
possuem um mapa de navegacao, para situar o usuario onde o mesmo encontra-se na interface,
fornecendo uma informagdo de visibilidade. E um caminho demarcado para saber onde o
usudrio encontra-se em determinado momento. Isto foi uma das sugestdes definidas pelos
usuarios finais.

Sugerimos que para enviar a sequéncia primeiramente o usuario tem que realizar login no
sistema, através de um cadastro prévio. Problemas de usabilidade encontrados foram
relacionados a questdo de nao ficar claro a necessidade de login antes do usudrio submeter a
predicao. A Heuristica relacionada a isto nas avaliagdes foi a prevencao de erro. Dessa forma,
o usuario deve realizar login para poder enviar a predi¢ao, ou isso deve ser avisado previamente

para o usudrio, antes de se utilizar a ferramenta.
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Cadastro Submissées

wWCReF

Central Residue Fragment-based Method

(<]

Fale Conosco

Documentacao

Vocé encontra-se em: Home

Login CReF(Central Residue Fragment-based method)

E-mail: * Bem vindo ao wCReF!
email_usuario@mail.com

Senha:* Um dos principais desafios da Bioinformatica Estrutural € entender como a informagdo decodificada em uma sequéncia
linear de aminoacidos, ou estrutura primaria de uma proteina, possibilita a formagdo de sua estrutura tridimensional. Muitos
algoritmos e métodos buscam propor soluges para o Problema da Predicdo de Estruturas de Proteinas, problema complexo
da classe NP-completo. Dentre eles, esta o método CReF (Central Residue Fragment-based method) que realiza a predigdo

: da estrutura 3D aproximada de proteinas ou polipeptidios. Seguindo a tendéncia de uso de servidores de predicdo de
estruturas de proteinas, como observado nos ultimos eventos do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein
Structure Prediction)(http://predictioncenter.org), os pesquisadores do grupo do Laboratério de Bioinformatica,
Modelagem e Simulagdo de Biossistemas - LABIO da PUCRS criaram o WCReF.(http://predictioncenter.org).

Esqueceu sua senha?  Registre-se

O objetivo é que o WCReF fique disponivel para realizar as predigdes de pesquisadores de todo mundo e que também
sirva como ferramenta de apoio a praticas educativas. Futuramente visamos a participagdo deste servidor na préxima
edigdes do CASP (http://predictioncenter.org) evento mundial de avaliagdo de predicdo de estruturas de proteinas, que

5 T acontece a cada dois anos desde 1994, onde a participacdo e a precisdo das previsdes dos servidores aumentou desde suas
Links Uteis primeiras edigoes.

O servidor wCReF esta em constante desenvolvimento com o objetivo de fornecer as previsdes estruturais e funcionais

mais precisas. A modelagem no CReF inicia-se pela procura de moldes na base de dados do Protein Data Bank - PDB

NCBI (http://www.rcsb.org/pdb), usando-se como parametro a entrada, a sequéncia de aminoacidos ou estrutura primaria no

& GenBank formato FASTA da estrutura ndo determinada experimentalmente (alvo), realizando a predigdo de sua estrutura 3D

PROTEIN DATA BANK mw” aproximada.

Para saber mais sobre a metodologia do wCReF leia nossa Documentacé&o.

(-) c Relate problemas, duvidas e sugestdes na pagina fale-conosco. Nossos pesquisadores irdo enviar um retorno a seu e-
— Ay mail mais breve possivel.
NCBI s &
Saiba como utilizar Precisa de ajuda? Referéncias
Leia nosso tutorial para Leia nosso material de Veja as referéncias dos
utilizacdo do wCReF. ajuda. artigos publicados.
Receptor for Advanced Glycation End
Products
June/2015
P
Estatisticas
u O servidor completou 72 predicGes para proteinas submetidas por 16 usudrios de 1 pais.

Clique aqui para saber mais.

© David S. Goodsell and RCSB PDB

e o
Navegagdo Documentagéo Links oooé
> Home » Sobre o CReF » Laboratério de Bioinformatica, e Si 4o de Biossi - LABIO o® 9 CIENCIAS
» Cadastro » Artigos » Programa de Pés-Graduacdo em Ciéncia da Computacao - PPGCC U%o ©
» Submissdes » Softwares & o
» Documentagdo > Ajuda » Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do Sul - PUCRS © °° Y
» Fale conosco LABIO et 4|

Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do Sul - PUCRS
© Copyright 2007-2008 PUCRS. Todos os direitos reservados.

Figura 28. Home ou Tela de Apresentagio. E a primeira tela que ¢ apresentada quando se acessa o
servidor do wCReF.

Em alguns dos servidores estudados, a area de login era apresentada depois que o usuario
envia a predicdo, o que facilitava a ocorréncia de erro, ou era apresentada somente na hora da
submissao da sequéncia. Como exemplo, mostramos a interface do I-TASSER (Figura 29). O

campo de login ¢ apresentado ap6s o formulario de submissdo. As op¢des de envio da
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submissao, os Parametros Opcionais ndo sdo disponibilizados junto ao formulario de envio da

predicao.

Oriine Services

I-TASSER

CUARK )
=

. LOVETS: (The server completed predictions for 231031 profeing submitted by STE17 ugers from 118 countries)
(Ihe tempiale ibmry was updaled on 2015/0605)

COACH

| COFACTOR - L-TASSER (Iterative Threading ASSEmbly Refinement} is 2 hierarchical method for protein structure and function prediction. Structural templates are first ideniified from the PDB by multiple threading approach LOMETS ful-length atomic models are constucted by

WJUSTER | iterative template fragment assembly simulations: function inslights of the target aro-finally derived by threading the 3D modls though protern function database Biol/P. -TASSER (as Zhang Server) was sanked as the No 1 server for protein structure prediction in
S recent CASPT CASPE CASPA CASPID. and CASP11 experiments It was also ranked as the bast for function predfiction in CASPS The sarver is in active devalopmant with the goal 10 provids the most aceurate structural and function predictions using state-of.

the-ant aigonthms. The sarver is only for non-commerc al use. Please report problems and questions at |- TASSER message board and some members will study and answer the questions asap. (> More about the server
FG-MD

MadRatner

REMO
SPANG
COTH
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GRCRATASSER

Emaul: {mandatory, swhere results will be sent to)
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Figura 29. Interface do servidor do I-TASSER. A area de login ¢ apresentada apds o formulario de
envio da predicdo.

Portanto, a area de login no wCReF fica em destaque na pagina inicial, e o botdo de login
¢ apresentado em todas as paginas da interface (Figura 30). Também foi considerado que,
quando o sistema pedir uma senha no cadastro, a mesma deve ser utilizada para login no
Sistema. H4 servidor que apresenta essa possibilidade, porém ela esta desabilitada ou nao

funciona.

Login
E-mail:*

email_usuario@mail.com

Senha:*

Esqueceu sua senha? Registre-se

Figura 30. O login pode ser realizado de qualquer parte da interface. Aqui o usudrio estava na pagina
Fale Conosco e solicitou o login.

Outra orientagdo quanto ao cadastro ¢ que o mesmo deve ser unico (erros ocorreram

como, por exemplo, o usudrio tinha um cadastro para enviar a predi¢ao e outro para participar
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do forum de discussao). Outro ponto a considerar, foi a possibilidade de recuperagdo dos dados
cadastrados, o que também violou a heuristica nos servidores Auxiliar, reconhecer e
diagnosticar erros. Para isso foi implementado que o usuario possa recuperar sua senha e a
identificacdao se 0 mesmo ja ¢ um usuario cadastrado no sistema.

Nao foram definidos os tipos de e-mail a ser utilizado no cadastro do servidor wCReF.
Os especialistas sugeriram que o e-mail ndo deveria ser estritamente académico. Ocorreram
testes nos servidores com e-mails nao académicos onde o sistema aceitou login, € outros que
aceitou e-mail nao existentes. A mudanca nas permissdes podera permitir que os servidores de
predi¢do sejam abertos a outro tipo de publico, como estudantes e professores, para ser utilizado
como ferramenta educativa.

Seguindo o menu, apds o cadastro encontramos as submissdes, onde o usuario pode

consultar a fila de execucao das predi¢des, com o status do andamento da mesma (Figura 31).

Esta pagina se atualizard automaticamente em 21 segundos.
123456 Next»
Numero (2] Nome da Proteina Tamanho Data de submissdo Status E-mail

- 1 1ENY 268 AA 11-05-2015 SUCESSO WPRHERR @ RRE] K%
00:09:55

2 2 1ZDD 34 AA 11-05-2015 SUCESSO RAKPK K Kk|yk @k wk] Kk
14:54:54

3 3 1ZDD2 34 AA 11-05-2015 SUCESSO R KRy @R
14:59:13

4 4 1ZDD3 34 AA 11-05-2015 SUCESSO KKK KKy * @*RK] 3k%
15:00:59

5 5 1ZDD4 34 AA 11-05-2015 FALHA FRRRRE KRy F @EHH] HH
15:03:20

6 6 1ZDD hey 34 AA 11-05-2015 SUCESSO FHRI K| KKy * @grAk] Fkk
15:05:33

7 7 1GAB 53 AA 11-05-2015 SUCESSO e 1 LI VR T RS ]
15:09:47

8 8 1zdd 34 AA 11-05-2015 SUCESSO VERRRRRTE NG AR N@gHHH] KX *
15:48:43

9 9 testel 5 AA 11-05-2015 SUCESSO vERFRRERLENghE X n@g*H K] K **
17:20:28

10 10 1GAB:A 53 AA 11-05-2015 EXECUTANDO O TORSIONS MR R F ok Rt ke

18:45:59

Figura 31. Tela de submissdo. Aqui o usuario pode acompanhar o andamento de sua predigdo.

Ha um campo para pesquisa, onde pode se realizar uma busca pela data que foi submetida
a predigdo, pelo nome que foi atribuido a proteina ou pelo nimero de identificagdo (ID). Um
dos requisitos definidos para garantir a visibilidade foi esta possibilidade, de informar ao

usudrio a lista de Jobs (trabalhos) que estdo sendo executados.
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Por questdes éticas, o usudrio somente pode acompanhar as submissdes por essa tela e
consultar o status. Para visualizar o resultado da predigdo, ele precisa estar no seu ambiente de
trabalho. Isso ¢ importante pois garante que somente cada usuario podera ver seus resultados.

Além disso o e-mail do usuario ndo ¢ apresentado em sua totalidade:

o E-mail cadastrado: fulanodetal@email.com

o Forma de apresentacdo: £¥1*n*d*xt*1@****] ***

Seguindo o menu principal, a proxima pagina ¢ a da documentacao. Ela ¢ descrita em

uma se¢do posterior, a 6.1.4, juntamente com a ajuda, equipe e fale conosco.
5.1.4 Interface de Usuario

E a parte do sistema que é especifica para cada usuario, sendo apresentada quando o
usudrio realiza login. Neste ambiente, o usuario pode enviar sua predigdo para processamento
e acompanhar os resultados. Ele ¢ redirecionado primeiramente para tela inicial do wCReF. O
Template da interface de usudrio (Figura 32) segue o mesmo padrao do exibido na interface de

apresentacao, ocorrendo uma pequena modificacdo, no tamanho do cabecalho.

m & Perfil @ Submissées Documentagao s Equipe & Fale Conosco

WCReF central Residue Fragment-based Method %  Nome Sobrenome Sair -7 |

Aqui encontra-se o conteudo. E a area que varia ao longo da interface.

Links ° &
» wCReF » Sobre o CReF » Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas - LABIO ° 6

» Perfil » Artigos 2. ©
» Submissées » Softwares » Programa de P6s-Graduacio em Ciéncia da Computacéo - PPGCC o

CIENCIAS

» Documentacdo » Ajuda © ‘—o
» Fale conosco » Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do Sul - PUCRS LABIO

Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do Sul - PUCRS

© Copyright 2007-2008 PUCRS. Todos os direitos reservados.

Figura 32. Template da Interface de usudrio do wCReF.

A parte do cabecalho foi reduzida com intuito de aumentar e dar mais destaque a area de
trabalho, ou seja, aquela que o usuario entra em contato enquanto envia, acompanha e manipula
seus resultados. Além disso, ¢ acrescentado na barra superior, o nome do usuario que esta
utilizando o servidor, assim como uma foto de identificagdo (opcional), e o botdo de logon ou
sair (definido na avaliagcdo). Um dos erros encontrados na Avaliagao Heuristica foi referente ao

excesso de menu e de informacgdes, sem categorizagdo. Isso atrapalha o usuario a focar-se na
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predi¢do. Por isso, a redu¢do da area de navegagdo da ferramenta, dando mais prioridade de
visualizacdo ao conteudo.

Este ambiente ¢ carregado com as acdes definidas no cadastro de usuario. Como foi
sugerido pelos usudrios na avaliacdo de questionarios, ficou definido como perfil o local para
os mesmos modificarem seus dados (Figura 33). Pela heuristica o controle e liberdade do
usuario, foi definido que o usudrio pode entdo modificar seus dados, trocando a senha
cadastrada, e modificando seu perfil, além de ter a opgao de cancelar sua inscricdo no servidor

mediante confirmagao de exclusao de cadastro.

vocé encontra-se em:  Perfil

MNome: Sobrenome: *

Nome Sobrenome

sexo:
Masculino * Feminino

Instituigdo: *

PUCRS

Pais:*
Brasil

E-mail*

email_usuario@mail.com

Imagem de perfil:
Escolher amuive | ., Ner

Senha:* Confirme sua senha:*

asee

I Neste
=] S
Salvar FALExciiir Cadastro

Nesta pagina vocé pode alterar os dados do seu perfil. Manternha seu e-mall atualizade, pois o wCReF o utlliza para o envio de informacdes,
como avisos, noticias e envio de resultados.

Se vocé ndo deseja mais ter uma conta no servidor wCReF dlique enn excluir. A exclus8o serd executada apds sua confirmacio. Lembre-se que a
exclusio do seu cadastro é automidtica, e acarretard a perda dos dados do perfil e das prediciies realizadas.

Se tiveres alguma divida sobre o servidor WCReF pode consultar a ajuda ou utilizar o fale-conosco para dividas, reclamactes e sugesties.

Figura 33. O perfil de usuario é carregado automaticamente na interface de usudrio. Podem ser
realizadas altera¢des mediante confirmacao.

Os campos de entrada para a submissao de um trabalho no servidor wCReF ¢ apresentada
na primeira tela (principal) da interface de usuério, denominada wCReF, onde o usuario informa
a sequéncia da proteina alvo a ser predita (Figura 34). As orientagdes seguidas nesta parte da
interface definida na Avaliacdo Heuristica ¢ que o sistema deve:

e Informar qual o tempo que sera necessario para a predicao.

o Informar ao usuario quando submetida uma proteina que a mesma esté sendo gerada.

e A mensagem que a sequéncia da proteina foi enviada deve ser destacada para que o

usudrio tenha certeza que submeteu a predigdo com sucesso.
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e Quando ha um botdo de clean form (apagar) como o apresentado nesta tela, deve-se
pedir a confirmagao do usudrio através de mensagem.

e Os campos obrigatérios utilizam uma simbologia usual que indica este tipo de campo.
A ajuda rapida quanto aos campos obrigatorios traz a seguinte mensagem: “Preencha
o formulério com os dados para a predi¢do da estrutura 3D aproximada. Os campos
marcados com * sdo de preenchimento obrigatério. ”

e O sistema deve apresentar um exemplo do formato FASTA correto na pagina inicial

para direcionar o usuario.

wCReF W Perfil @J' Submissoes [l Documentagio a Equipe & Fale Conosco
WOCReF central Residue Fragment-bosed Method 3 Nome Sobrenome sair "
Vocé encontra-se em: wCReF P Submeter
AAD Submeter

Resultados Nome do trabalho:

| Estatisticas

Sequéndia no formato FASTA:*(2)

Examplo: EASTA

Pardmetros Opcionais

+ Parametros de execugdo do CReF

» Parametros do BLASTp

Ao submeter uma predigdo ao servidor wCReF vocé recebe como resultado a Estrutura 3D Aproximada de uma Proteina no formato.pdb.-

Vocé recebera um e-mail com os parametros de entrada no servider (Nome da proteina, Sequéncia submetida e os Pardmetros Opclonais), o
local da fila que encentra-se o seu trabalho e o tempo médio para conclusdo, Para saber mais sobre os Par&metros Opcionais, o formato .pdb e o
formate FASTA consulte a ajuda em nossa Documentacao ou clique no botdo de ajuda rdpida disponivel @ no formuldrio acima.

Os envios dos trabalhos podem ser acompanhados em Submissfes e depois de concluidas em Resultados. Os resultados tambem serdo
enviados para o e-mail cadastrado.

@
e ©
Links >3 uoé’
+ wCReF * Sobre o CReF » Laboratirio de Bioinformatica, Modelagem e Simulacdo de Biossistemas - LABIO oo ‘o PUC CIENCIAS
v Perfil » Artigos -‘“:_ - Ac
» Submissdes » Softwares » Programa de Pés-Graduacio em Ciéncia da Computacéo - PPGCC [ Jadd P .
» Documentacio » Ajuda ‘e '\6 o
+ Fale conosco » Pontificia Universidade Catélica do Rio Grande do Sul - PUCRS LABIO HI\ Parmadal

Pontificia Universidade Catdlica do Rio Grande do Sul - PUCRS

© Copyright 2007-2008 PUCRS. Todos os direitos reservadaos.

Figura 34. Tela de submissdo de predi¢cdes de proteinas. E nesta parte da interface onde o usuario envia
suas predi¢oes para o servidor wCReF realizar o processamento. E composta por um formulario com os
dados da submissdo: Nome da proteina Alvo, sequéncia no formato FASTA ¢ os Parametros Opcionais.
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Foi definido um padrdo do que ¢ necessario para o envio de um trabalho. Por vezes, a
entrada nos servidores analisados era atrelada a conferéncia do e-mail, senha ou a sequéncia
informada. Também ocorre que mesmo informando a sequéncia da proteina fora do formado
definido, o sistema avaliado preocupa-se mais com a questdo do e-mail do que a submissao
correta. Neste sentido que foram definidos os pardmetros de entrada para a submissdo de um
trabalho no formulario do servidor wCReF:

o Nome da proteina alvo: O usuario informa o nome da proteina a ser predita.

« Sequéncia no formato FASTA: E um formato usado para dados de sequéncias
derivado das convencdes do FASTA, programa de alinhamento rapido (FAST
Alignment), desenvolvido por W. R. Pearson (Pearson e Lipman, 1988). Muitos
programas utilizam o formato FASTA para a leitura de sequéncias ou para a
informacao de seus resultados. Foi o principal recurso modificado em relacao ao o
prototipo através da avaliacdo de questiondrios pelos usuérios finais foi a validagao do
formato FASTA. Este erro também ocorreu na avalia¢ao heuristica dos servidores, foi
apontado na avaliacdo do wCReF e corrigido.

o Parametros opcionais. Podem ser de dois tipos: os parametros relacionados com a
execucdao do wCReF ou os parametros utilizados na execu¢ao do BLASTp ((Altschul

et al., 1997), descritos na Tabela 17.

Tabela 17. Parametros Opcionais do servidor.

Nome do Parametro Defini¢ao

Parametros do CReF:

Tamanho do fragmento Define quantos aminoacidos o fragmento ira possuir: 5(padrdo), 7 ou 9.
Numero de clusters a ser Define o numero de clusters do agrupamento ¢ realizado no WEKA (Waikato
usado para os angulos Phi e Environment for Knowledge Analysis) buscando as regides mais favoraveis
Psi para formagao das estruturas secundarias no mapa de Ramachandran.
Excluir homologos com Podem ser excluidas da busca de templates no PDB os fragmentos de
similaridade acima proteinas que possuem similaridade acima de 100%, 90%, 80% ou 70%.
Excluir homologos baseados Exclui da busca de templates as proteinas que forem informadas através do
no codigo PDB: codigo PDB: Ex: 1ZDD, 1ENY, 1BVR.

Parametros gerais do BLAST:
Expect threshold E probabilidade de achar essa sequéncia num modelo aleatério.
Word size: O tamanho da sequéncia somente para encontrar os pontos da sequéncia em

que o BLAST usa para iniciar o alinhamento. Os valores padrao sdo 2 ou 3.

Parametros de pontuacio do BLAST:
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Matrix: Associa uma pontuacdo para pares de residuos alinhados e determina a
pontuacao geral. Deve ser escolhido de acordo com o tipo de sequéncia que
esta sendo pesquisada.

GAP Costs: O custo de um gap (espaco) encontrado no alinhamento de acordo com a
Matriz selecionada.

Compositional Adjustment: M¢étodo de ajuste da matriz para compensar a composi¢do de sequéncias de

aminoacidos.

Em visibilidade do sistema foi recomentado que o resultado da predi¢ao nao deve ser
enviado somente por e-mail. Isto dificulta a utilizagao do servidor como parte de um workflow.
O ideal ¢ oferecer uma pagina com os resultados que podem ser lidos em tempos e tempos para
determinar se a predicao foi concluida. Neste sentido que foi criada a tela de submissdes (Figura
35). A pégina ¢ atualizada automaticamente a cada 30 segundos. Nesta tela da interface
encontram-se somente as predigdes realizadas pelo usudrio. O usuario pode acompanhar
também em qual o status da sua predi¢do, em que passo das etapas do CReF a mesma se
encontra, e quando finalizada, ¢ apresentada uma nova guia, a de resultados para visualizar, e

também ha a opc¢ado de excluir a predigao.

@A WCReF W2 Perfil g Documentagdo e Equipe & Fale Conosco
wc ReF Central Residue Fragment-based Method %  Nome sobrenome sair - "

Vocé encontra-se em: Submissdes

(W Esta pagina se atualizard automaticamente em 19 segundos.

12 Next »
Numero ID Nome da Proteina Tamanho Data de submissédo L. Status Resultado

1 56 1ZDD 268 AA 2015-06-16 20:57:13 @ submissdo realizada com sucesso! Q«‘A\ijsualiza r ,TQEXdLliI'
2 57 1ZDD 268 AA 2015-06-16 20:58:19 & Submissdo realizada com sucesso! ¢ 7_‘§Vi5ua|iza r ,T")Excluil'
3 58 1ZDD 35 AA 2015-06-16 20:59:44 @ Submissdo realizada com sucesso! \’\l\/isualiza r .TbEXC|LIi!'
4 59 1ZDD 35 AA 2015-06-16 21:00:04 © Submissdo realizada com sucesso! (f_\\visualizar ,E’Excluil'
5 60 1ZDD 35 AA 2015-06-16 21:00:09 @ Submissdo realizada com sucesso! \‘:_\\Visualiza r ,T;‘Excluir
6 61 1ZDD 35 AA 2015-06-16 21:00:13 & Ssubmissdo realizada com sucesso! C{‘Qvisualizar ,TQExcluil'
7 62 1ZDD 35 AA 2015-06-16 21:00:18 @ Submissdo realizada com sucesso! Cﬁ\visualizar ‘,T;‘Excluir
8 63 1ZDD 35 AA 2015-06-16 21:00:29 & Submissdo realizada com sucesso! \’f)\visua lizar ,TQExcltli['
9 64 1K43 0 AA 2015-06-16 21:39:19 £ Sua Submiss3o Falhou! * Enviar novamente LEchuir
10 65 1K43 0AA 2015-06-16 21:40:08 () roo doCReR a2

7t Busca por Proteinas Molde.

Figura 35. Tela de acompanhamento das submissdes. Conforme o usuario vai enviando seus trabalhos
eles vao sendo acrescentados, e apresentados pelo nimero da submissao, ID, nome da proteina, tamanho
(nimero de aminoacidos) e data de submissdo. Também ¢ informado o status de andamento da predi¢ao
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no servidor (qual passo da metodologia do CReF esta sendo executado) e por fim, o Resultado, com a
opcao de excluir.

Na conclusao da predicao os resultados podem ser acessados em Resultados. O resultado
encontra-se disponivel para download ou para visualiza¢ao na Interface do servidor.

Quando ocorre um erro de envio de predi¢do, este deve ser comunicado ao usuario. Da
mesma forma que, se a submissao falhar esta informagado também deve ser disponibilizada.

Além disso, uma parte importante definida nas avaliagdes heuristicas ¢ que, o sistema
deve informar como sera o retorno da predi¢do. Isso ja havia sido contemplado na descrigdo e
na ajuda pela interface, mas também foi acrescentado um exemplo de saida na pagina de
resultados, e essa informagdo também ¢ enviada por e-mail ao usuario no momento da
submissao, e na pagina inicial de envio.

A predigao da proteina aproximada ¢ disponibilizada no formato padrao do Protein Data
Bank, com a extensdao “.pdb” que ¢ o formato padrao de arquivos do Banco de dados PDB
(Protein Data Bank), e funciona na maioria dos visualizadores de macromoléculas bioldgicas.
Este formato proporciona um padrdo para a representacdo de dados de estrutura
macromolecular derivados de difragdo por raio-X (X-Ray Crystallography) (Barlow, 1883) e
estudos de Ressonancia Magnética Nuclear (Nuclear Magnetic Resonance - NMR) (Rabi et al.,
1938). Esta representagdo foi criada na década de 1970 e uma grande quantidade de softwares
em bioinformatica utilizam esse padrdo, principalmente para visualizacdo de estruturas de
proteinas. A documentacao que descreve o formato PDB estd disponivel a partir do wwPDB
em http://www.wwpdb.org/documentation/file-format.php.

Os resultados também podem ser visualizados diretamente na interface. Eles devem ser
apresentados de forma clara na ferramenta. As proximas figuras, Figura 36, Figura 37 e Figura
38, demonstram como os resultados sdo apresentados no servidor wCReF. Esta representada a
submissao da proteina de cédigo PDB 1ZDD (Starovasnik et al., 1997). Na parte superior da
visualizacdo dos resultados encontra-se os dados da predi¢do, ou seja, aqueles informados pelo
usuario quando o mesmo enviou sua proteina alvo. Também ha a op¢ao de imprimir o resultado

em PDF ou realizar o Download no formato PDB (Figura 36).

Logo ap6s os dados da predi¢ao na mesma tela ha a representagao da estrutura secundaria
(2D). O significado de cada uma das estruturas secundarias ¢ disponibilizado assim como
orientado (Figura 37). O software utilizado para a gera¢do da imagem contendo a estrutura

secundaria foi o POLYVIEW-2D (Porollo et al., 2004). O wCReF envia a predicao da estrutura
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secundaria realizada durante o processamento do método CReF para esta ferramenta e que a

devolve em forma de imagem. Esta imagem pode ser visualizada na pagina de resultados.

Vocé encontra-se em: wCReF $ Resultados $ Visualizar

« Voltar Visualizagdo de resultados

Resultados

Nome da proteina: 1ZDD Data da submissd0:16-June-2015
Tamanho: 35 AA

Sequéncia submetida no formato FASTA:@

>1ZDD:A|PDBID|CHAIN | SEQUENCE
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKSIRDDCX

Pardmetros de execugdo do CReF:

Tamanho do fragmento: Numero de clusters: Exclusdo por Similaridade Homélogos excluidos por cédigo PDB
5 4 100
Pardmetros do BLAST:
Expect threshold: Word size: Matrix: GAP Costs: Compositional Adjustment:
200000 2 PAM30 ungapped 2

Figura 36. Tela de visualizagdo do wCReF. A parte inicial contém os parametros que foram informados
pelo usuario no momento da submissao.

1 T T T 35
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKS IRDDCX
CCHHHHHHHHHHHHCCCCCHHHHHHHHHHHHHCCC

1—— Numeracdo dos residuos de Aminoacidos

e H - Hélice a
== F -Folhap

=== (_ - Estruturas Irregulares - Voltas e Alcas

Figura 37. Representacdo da estrutura secundaria. Os residuos de aminoacidos encontram-se alinhados
com a predicdo da estrutura secundaria. As hélices a sdo coloridas em vermelho, as folhas B sdo
representadas em verde e as voltas e alcas em Azul.

E ao final da pagina de visualizagdo do wCReF, a Estrutura 3D Aproximada pode ser
visualizada de diferentes formas (Figura 38). O software de visualizagdo utilizado no wCReF

foi o iview, um visualizador interativo de estruturas tridimensionais de moléculas baseado no
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WebGL (H. Li et al., 2014). Seus componentes estdo ligados a interface do wCReF através de
codigo HTML.

Preferéncias:
Colorir por:

Mostrar a Estrutura Primaria como:

Mostrar a Estrutura Secundaria como:

Plano de fundo (Background):

preto cinza branco

Modo de manupulagdo:

Girar () transladar (_) zoom (_) esmaecer

solvent accessible Remover
Frames

(o> TR - | o

Mostrar Agua como: Mostrar labels:

Mostrar a superficie da Proteina como:
Van der Waals

Opacidade da Superficie da Proteina

o Too T oo o ]

Mostrar os Ligantes como:

solvent excludec

esferas

Figura 38. Visualizador do wCReF. Aqui estd representado a proteina 1ZDD. Na imagem A esta
representada por Ribbon e colorida por Sucessdo da Estrutura Secundaria. Em B sua representagdo ¢ do
tipo Ball e Stick e em C é demonstrada a superficie molecular.

A pagina de visualizacdo do wCReF gera a imagem da estrutura secundaria com o
POLYVIEW-2D e apresenta visualizagdo da estrutura 3d aproximada com o iview
automaticamente, ndo necessitando, desta forma, a instalagdo ou a configuracdo destes
componentes pelo usuario.

Além das paginas descritas até aqui na Interface de Usuério, ela também possui as paginas
de documentacdo, equipe e fale conosco, apresentadas anteriormente na interface de
apresentacdo. Elas seguem o mesmo padrdo, para manter a consisténcia durante a navegagao

da interface, independentemente da area que o usudrio se encontra.
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5.1.5 Tempo de execugao

A apresentacdo do tempo aproximado de execucdo de uma predi¢ao foi um dos pontos
que apareceu nos questionarios tanto como sugestdo de melhoria quanto como problema
encontrado pelos usuarios. Existe um requisito especificado no Documento de Requisitos de
Software para que a interface wCReF apresente esta informacao para o usuario ao submeter a
estrutura, porém, o método CReF ainda esta sofrendo alteragcdes e ndo ¢ capaz de prover esta
informacao, impossibilitando a mesma de ser mostrada na interface. A informagdo que o
wCReF possui a respeito do tempo de execucao € imprecisa, pois considera o tempo de espera
na fila, que ¢ pode ser variavel dependendo da quantidade de submissdes sendo feitas
concorrentemente e, portanto, deve ser calculada assim que, o método obtiver a consisténcia

necessaria para medir cada passo, € apontar o tempo médio da predigao.
5.1.6 A ajuda e documentagdo disponibilizada no wCReF

A utilizagdo de sistemas computacionais pelos mais diversos perfis de usudrios e a
complexidade de muitas das tarefas a serem por eles realizadas com o uso destes sistemas, faz
com que seja necessario oferecer-lhes algum tipo de auxilio (Silveira e Leite, 2009). Com base
nesta necessidade apresentamos a ajuda e documentagdo do wCReF.

Na Avalia¢ao Heuristica realizada pelos especialistas nos servidores, alguns problemas
foram apontados, a saber:

e “A documentag¢do dos arquivos de entrada e saida dos servidores sdo muito
superficiais e em formato de texto (.txt), o que dificulta o foco de quem somente tem
interesse em configurar e visualizar” — Na interface do wCReF o usuario pode
visualizar seus resultados diretamente na interface, sem precisar baixar arquivos no
formato txt ou a proteina no formato PDB.

e “Falta esclarecimento ao usuario o do porqué utilizar e-mail académico e porque ele
pode enviar somente um job por vez na documentag¢dao” — Nao foi colocada a restrigao
de e-mail académico no wCReF e ha a possibilidade de envio de mais de um job,
porém recomenda-se enviar um por vez para nao sobrecarregar o servidor.

e “Poderia ter uma ajuda contextual, para cada campo de entrada” - O wCReF possui
ajuda para os campos de entrada.

e “Nado hd ajuda contextuais. Dessa forma resta ao usuario acessar a documentagdo e
tentar localizar o que deseja, sem a ajuda do sistema”. O wCReF possui ajuda

contextual ao logo da interface.
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“Os parametros apresentados nos resultados devem ser explicados, através de links e
documentag¢do adequada. Ha muitos pardmetros como o que significa E ou H na
predicdo da estrutura secundaria, ou o que significa SignalP, C-Score, S-Score ou Y-
Score, ou do pardmetro TM”. Os parametros foram descritos na documentacao e
também na ajuda rapida ao lado de cada campo de entrada no wCReF.

“Alguns termos tém links associados, mas é necessario abrir uma outra pagina para
uma explica¢do de seu significado. Melhor seria ter uma ajuda rapida ao passar o
mouse, ou simbolo de ajuda que explicasse um dado em uma linha”. O wCReF possui
ajuda rapida e explicagdes para os links.

Portanto, os problemas encontrados nos servidores de predi¢do na avaliagdo heuristica,
serviram para que na concepg¢ao da interface web do CReF estes problemas fossem

evitados.

5.1.6.1 Apresentacdo da ajuda na interface

Silveira e Leite (Silveira e Leite, 2009) trazem em seu artigo as ajudas que sdo geralmente

utilizadas (Houghton Jr, 1984; Patrick e McGurgan, 1993; Silveira, 2002). Baseado em sua

descri¢ao, foram definidas as do wCReF:

Ajuda embutida: instrugdes rotuladas diretamente na interface do usudrio. Sdo
chamadas na interface do servidor através de um icone com um ponto de interrogagao,
representando duvida;

Assisténcia contextual: apresentacdo de ajuda determinada pela localizacdo do
usudrio no ambiente da aplicacao. Em cada parte da interface, se necessario, ha uma
explicagdo sobre a determinada pagina ou o contetido referente;

Descricao da aplicacio: apresentagdo de detalhes sobre as funcionalidades, modos de
operacdo ¢ dominio da aplicag¢do (encontrada na documentagao);

Perguntas frequentes (Frequently Asked Questions - FAQs): apresentagdo de uma
lista de perguntas comumente realizadas pelos usudrios; Estas perguntas sio
disponibilizadas dentro da documentacdo, no menu ajuda.

Tutoriais on-line: detalhamento do ambiente, com demonstragdes de uso do mesmo.
Um exemplo de tutorial do servidor encontra-se no APENDICE H.

Notas: passos, dicas ou referéncias a explicacdes detalhadas sobre determinada
funcionalidade da aplicagao;

Dialogo: discussao de duvidas diretamente com a equipe de suporte da aplica¢dao. Pode

ser realizada através do envio de duvidas, reclamagdes e/ou sugestdes pelo fale-
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conosco (Figura 39) ou diretamente pelo e-mail académico da equipe de pesquisadores

do LABIO (Figura 40);

0 V) &
Cadastro Submissées Documentacao

Central Residue Fragment-based Method

Laboratdério de Bioinformdtica, Modelagem e Simulagio de
Biossistemas - LABIO
Faculdade de Informatica - FACIN — PUCRS

Vocé encontra-se em: Fale Conosco
Av. Ipiranga, 6681
Bairro Partenon - Porto Alegre - RS - Brasil
Cep 90619-900
Phone: +55-51-3320-3611
Fax: +55-51-3320-3621

” Teoomda RS
Bibliotecavet

E-mail:
@ José Otao - PUI

Assunto:
Selecione sua opgdo %

o

Faculdade de Informatica =

aleng ,
el Uosia -y

Mensagem:

S
Opeyd’

]
ez | Sanatério es
H!encn . Bento GongalV
= Google
% 2015 Google - Dados do mapa _ Termos de Uso  Informa:
Exibir mapa ampliado

Figura 39. Telas da Interface fale-conosco. O usuario pode obter ajuda com o envio de suas duvidas,

“ e
2 Fale Conosco

a ) &
Cadastro Submissdes Documentacio

sugestdes ou reclamagdes por formulario.

Central Residue Fragment-based Method

do de Biossistemas - LABIO

;. 1,

Vocé encontra-se em

Laboratério de Bioinformdtica, Modelagem e
Postdoctoral researcher

[=
http:/ /lattes.cnpq.br/5937439090050044

Assoclate Professor & Head of the laboratory

c
http:/ /lattes.cnpq.br/0608337674042057
a ferbachega@gmail.com

-~
B osmar.norberto@pucrs.br
PhD Student

[=
http:/ /lattes.cnpq.br/5626212125257970

PhD Student
e michele.silva@gmail.com

http:/ /lattes.cnpq.br/6457381398342917

Figura 40. Telas da Interface Equipe. O usuario pode realizar contato por e-mail. O formulario de e-
mail ¢ aberto automaticamente ao clicar no icone do e-mail. O usuario também pode consultar o

il.com

curriculo Lattes da equipe do LABIO.
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Como ainda ndo h4 em nossa base de consultas uma lista de perguntas frequentes submetidas
pelos usudrios, foram criadas 15 perguntas referentes ao uso do servidor do wCReF, que serdo
atualizadas conforme forem surgindo as duvidas:

1) Onde posso buscar ajuda em cada pagina?

2) Como posso enviar uma predi¢ao?

3) Por que preciso definir o nome da minha proteina?

4) O que ¢ o formato FASTA?

5) O que ¢ o formato PDB?

6) O que sdo os parametros opcionais?

7) Quais sdo os parametros do CReF?

8) Quais sao os parametros do BLAST?

9) Por que so6 consigo ver meus resultados quando estou logado no sistema?

10) Por que a pagina visualizar so apresenta a Gltima predi¢ao?

11) Posso salvar ou imprimir meus resultados?

12) Por quanto tempo minha predigao fica disponivel?

13) Quanto tempo demora para se realizar uma predi¢ao?

14) Como posso alterar meu cadastro ou exclui-lo?

15) Como entro em contato com a equipe?

A ajuda embutida esta presente em toda interface, com textos curtos com a indicagdo da
tarefa que o usudrio deve realizar ou com material informativo, como por exemplo:

O usuario nao sabe o que ¢ o formato FASTA para o envio de sua predi¢ao. Ele clica no
botdo de ajuda e abre o seguinte texto:
“O formato FASTA ¢ um formato padrdo usado para informar dados de sequéncias de
nucleotideos e aminoacidos. Uma sequéncia em formato FASTA comeg¢a com uma descri¢do
de linha unica, seguida por linhas de dados da sequéncia, usando codigos de uma letra. A linha
de descricdo distingue-se dos dados de sequéncia por um simbolo de maior no inicio (">").
Para saber mais sobre este formato, clique em formato FASTA.”

Suponhamos que o mesmo nao saiba o que ¢ o formato, ele entdo clica no link com a

palavra FASTA. Abre-se entdo a seguinte janela de orientagdo (Figura 41):
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<< Voltar

E um formato usado para dados de sequéncias derivado das convencdes do FASTA, programa de alinhamento rapido (FAST Alignment),
desenvolvido por W. R. Pearson. Muitos programas utilizam o formato FASTA para a leitura de sequéncias ou para a informagao de seus resultados.

Uma sequéncia no formato FASTA inicia com uma unica linha de descri¢do. O sinal > aparece na primeira coluna. O conteiido do restante da
linha titulo ou de identificacdo € arbitrario, mas deve ser informativo. A linha titulo ou de identificagdo contém as seguintes informagdes:

o O sinal > obrigatério na coluna 1.

o A palavra seguinte o simbolo ">" € o identificador de sequéncia de seu banco de dados. Para cada sequéncia depositada em um banco de
dados existe um identificador Unico. Veja o exemplo do formato FASTA da proteina com o cédigo PDB 1ENY.(

o O restante da linha é a descrigdo (ambos sdo opcionais).
o As linhas subsequentes contém a sequéncia, um caractere por residuo.

O formato FASTA utiliza o cédigo de uma letra especificado pela Unido Internacional de Bioquimica e pela Unido Internacional de Quimica Pura e
Aplicada (IUB/IUPAC) para representar nucleotideos ou aminoacidos. Saiba mais:

» IUB-IUPAC: Comissdo em Nomenclatura Bioquimica - Abreviaturas e simbolos para Acidos Nucléicos, Polinucleotideos e seus constituintes
» Nomenclatura e simbolismo para aminoacidos e peptideos

Apos o término da linha de identificagdo, seque a sequéncia com o cédigo de uma letra dos aminoacidos:

>1ENY:A|PDBID
AGLLDGKRI
ARAPLLELD

N | SEQUENCE

AQEQGAQLVLTGFDRLRLIQRITDRLP

AKSALESVNRFVAREAGKYGV]
LEEGWDQRAPIGWNMKDA'

Sobre a 1ENY:
» Veja a 1ENY no PDB

» Referéncias

Figura 41. Exemplo da ajuda da interface do wCReF. Parte da Tela contendo uma breve explicagdo
sobre o Formato FASTA.

5.1.6.2 Documentacdo do Servidor

Finalizamos a apresentagdo da interface do wCReF com a documentacdo, que estd

dividida nas seguintes partes:

« Sobre o CReF: E um resumo da metodologia do método CReF, com as 9 etapas do
algoritmo que € utilizado para sua execucao. Ha a descri¢ao das 9 etapas, referenciadas
com os devidos autores (Figura 42). Como sugestdo descrita na avaliacdo por
questionarios, além da descricdo de todos os passos do wCReF, uma imagem
representando todas as etapas foi adicionada.

o Referéncias: Sdo as referéncias para os artigos publicados do método. Para cada artigo,
ha sua referéncia assim como o link para o journal ou revista que o mesmo foi
publicado para consulta (Figura 43). Além disso, as referéncias encontram-se
disponiveis para copia, no formato utilizado para referéncias: Elsevier (Elsevier,

2015), Nature (Nature, 2015), IEEE (IEEE, 2015), Norma da ABNT NBR6023
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(ABNT, 2002) e para download no formato dos editores de referéncias BibTeX
(BibTeX, 2006) e EndNote (EndNote, 2014).

o Softwares: Informagdes sobre todos os recursos utilizados na execucdo do wCReF,
desde a linguagem de programagao, as bibliotecas e as aplicagdes. Ha também um link
para as paginas oficiais ou grupo de pesquisa que estdo relacionados com cada um
destes recursos computacionais (Figura 44).

e O tultimo item disposto na documentacao € a ajuda, onde encontram-se as perguntas
frequentes, relacionadas ao método. Este e outros pontos relacionados a ajuda foram

explicadas na secdo anterior.

e Com adescrigdo da documentagdo nesta subse¢ao, dar-se por finalizada a apresentacdo

da interface do servidor wCReF.

W . - ,
Submissies
N XC ¢ 1
wCReF s e
Rl 8 »
Central Residue Fragment-based Method - i
WEKA % N
o Mapa de
CReF Chsteiagdo o handean

+ 1) Fragmentacao da sequéncia alvo
+ 2) Busca por Proteinas molde no PDB

» 3) Calculo dos angulos de torgao dos dupletos

+ 4) Agrupamento dos dupletos

+ 5) Representagao dos angulos de torgio na forma de intervalos

» 6) Classificacio dos grupos em regioes ocupadas no mapa de Ramachandran
+ 7) A estrutura secundaria € predita através do servidor de predigao

» 8) £ construida ¢ representada a conformaio inicial na forma de intervalos
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Figura 42. Sobre o CReF. Aqui encontram-se as 9 etapas do algoritmo de funcionamento do CReF.
Todo material citado aqui é referenciado, basta o usuario clicar na referéncia que uma janela se abre
com os dados referentes de autoria.
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Sobre 0 CReF Softwaresg

Artigos

& Softwares
Sistema 0

“ > Linux

Lingu
» Python
» NumPy
» BioPython

Toda a metodologia necesséria para o funcionamento do wCReF estd relacionada com s recursos computacionais relacionad
links abaixo para saber mais:

liotecas

Banco de Dados e Fei tas:

» BLASTp (Basic Local Alignment Search Tool)
» PDB (Protein Data Bank)

Softu
» Torsions

» WEKA (Waikato Environment for Knowledge Analysis)

» AMBER (Assisted Model Building with Energy Refinement)
» Jmol

m de programagio e bibliotecas

» Python
» NumPy
» BioPython

Banco de Dados e Ferra

nentas:

» BLASTp (Basic Local Alignment Search Tool)
» PDB (Protein Data Bank)

Softy

res:

» Torsions

» WEKA (Waikato i for Analysis)

» AMBER (Assisted Model Building with Energy Refinement)
» Jmol

Além da vantagem de ser open source, a opgdo de escolher essa plataforma

& porque ela é amplamente utilizada em bioinformatica, devido a existéncia p

de muitos pacotes, programas e bibliotecas, voltados para pesquisa cientifica 9
nesta drea e de facil acesso aos usudrios. A versdo do Linux que atualmente

GNU-Linux € um Sistema Operacional, tal como o Windows ou 0 MacOS. Foi
desenvolvido pelo programador finlandés Linus Torvalds (Torvalds, 1999). A

o servidor do WCReF usa & 0 UBUNTU. Linux
Saba raste e
» http://www.linux.org
» http://www.linuxfoundation.org
» http://ubuntu-br.org
W Wikipedia

@ Retornar ao indice

Figura 44. Softwares relacionados com a metodologia do CReF. Para cada recurso uma janela adicional
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selecionado o sistema operacional Linux.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

O primeiro passo na aplicagdo de metodologias e principios para garantir a usabilidade
de interfaces deve ser obter uma melhor compreensao do comportamento dos usuarios, suas
experiéncias, tarefas e contexto de trabalho. Para o desenvolvimento da interface Web do
wCReF foi muito importante, desde sua concep¢do, iniciando na fase do levantamento de
requisitos de software e até as etapas finais de desenvolvimento, que avaliagdes de usabilidade
fossem realizadas.

Para isso, o levantamento de requisitos de software foi feito através da Avaliacdo
Heuristica, onde os especialistas apontaram os principais problemas de usabilidade encontrados
nas interfaces dos servidores de predicdao de estruturas de proteinas avaliados (Robetta,
QUARK E I-TASSER). Com a descri¢ao dos erros € a observacao destas interfaces, ficou claro
quais as caracteristicas que o novo servidor deveria possuir, € quais problemas deveriam ser
evitados durante sua criagao.

O proximo passo foi a implementacdo do prototipo seguindo as orientagdes dos
especialistas. Optamos, na avaliagdo do protétipo, realizar testes com os usudrios finais para
agregar sua opinido a dos especialistas. Dessa forma, conseguimos captar a opinido do sujeito
mais importante na concep¢do deste produto, o usudrio. Também foi possivel apontar os
problemas de usabilidade da interface do wCReF.

A avaliagdo do prototipo, por meio da adaptacao do questionario de Ssemugabi, foi
positiva. Do total das 972 questdes avaliadas, aproximadamente 80% ficaram avaliadas com
scores positivos, 0 que sugere que o prototipo ja contemplava uma boa usabilidade em sua
concepgado. Podemos notar que o principal ponto positivo, citado nas questdes abertas, ¢ que a
interface € “facil de usar”. Como uma das caracteristicas da usabilidade ¢é a facilidade de uso,
acreditamos que conseguimos atingir nosso objetivo nesta etapa.

Com os apontamentos realizados, a interface do wCReF foi melhorada, sendo
complementada com as sugestdes dos usuarios e a corre¢ao dos problemas de usabilidade.
Como resultado final entdo, a interface do wCReF foi apresentada.

Isso permitiu que a interface Web atingisse os objetivos propostos nesta dissertagao,
priorizando a usabilidade como foco principal da aplicagdo. Campos e Matias (Campos e
Matias, 2012) afirmaram que técnicas como analise heuristica e pequenos testes com usuarios
podem ser muito reveladores para qualquer desenvolvedor. E neste caso, tanto a realizacao da
Avaliacdo Heuristica quanto as avaliagdes feitas com usudrios finais foram o diferencial que

contribuiu para um desenvolvimento satisfatorio desta interface. Os resultados apoiam a
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hipdtese inicial, que o estudo da usabilidade desde a concepgao até o produto final, por meio da
avaliacdo de usabilidade, pode garantir a interface do wCReF uma boa usabilidade, focada nos
seus usuarios.

Além disso, outros pontos a considerar sao:

o A simplicidade da interface, com o objetivo de fornecer funcionalidades avancgadas
sem impor a curva de aprendizado acentuada geralmente associada a sistemas
complexos. Por exemplo, os dados referentes a predicdo encontram-se dispostos em
uma unica janela, ndo contendo outras informagdes que podem atrapalhar o usuario,
sendo enviadas diretamente para o servidor wCReF e nem necessidade de informar o
e-mail e a senha a cada nova submissao.

e O wCReF permite a execuc¢ao da metodologia CReF em uma ambiente Web, sem a
necessidade da instalagao local de todos os pacotes e programas relacionados com o
seu uso, facilitando a utilizagdo do método pelo usuédrio e reduzindo os custos
associados @ manutengdo de ambiente computacional para todos os programas. Isto
também contribui para as novas atualizagdes sendo implementadas no CReF através
de um trabalho de doutorado, visando aperfeicoar a metodologia. Aliés, os resultados
desta nova abordagem ja sdo visiveis, pois gracas a este trabalho, realizado em
conjunto com os integrantes do LABIO, a integra¢do da interface Web com os recursos
do método tornou-se possivel. E isto, ¢ claro, sempre visando uma melhoria da
qualidade da predicdo da proteina alvo, ganho de velocidade na execucdao da
metodologia e uso de tecnologias mais atuais, ¢ possibilitando a participagdo nas
proximas edi¢cdes do CASP.

Acreditamos este estudo resultou em uma aplicagao facil de interagir, de usar e que podera
ser utilizada tanto por usudrios mais experientes, em suas pesquisas cientificas, quanto por
usudrios menos experientes, servindo inclusive como uma ferramenta de apoio ao ensino de
bioinformatica.

O wCReF sera publicado oficialmente na Web no momento em que as modificagdes do

método CReF estiverem concluidas.

6.1 Trabalhos futuros

Esta ferramenta fard parte de um pacote de aplicativos em Bioinformatica
disponibilizados através da Pontificia Universidade Catolica do Rio Grande do Sul — PUCRS,
pelo Laboratorio de Bioinformatica, Modelagem e Simulacao de Biossistemas — LABIO. Com

a ferramenta implementada, podera ser um dos servidores de predicdo avaliados nas edi¢des
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futuras do CASP. Além disso, novas avaliacdes de usabilidade poderdo ser aplicadas ao
wCReF. Fica a sugestdo da avaliagdo heuristica na interface final do wCReF, e a comparacao
com outros servidores de predicao. Outro ponto a ser considerado ¢ como criar metodologias
ou heuristicas para avaliacao de softwares em bioinformadtica, mais especificamente na area da
bioinformatica estrutural e os servidores de predi¢ao de proteinas. Por ultimo, a agregacdo de
outras ferramentas e funcionalidades, através de trabalhos que estdo sendo realizados pela
equipe de pesquisadores do LABIO, como refinamento da estrutura através de dinamica

molecular, diretamente na interface do servidor.
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1. Introducao

a. Objetivo:

Este manual tem como finalidade orientar e informar o usuério quanto a uma correta instalagao
e operagao do Método CReF (Central Residue Fragment-based Method) para predi¢ao aproximada
de estruturas de proteinas.

As orientacdes que sdo apresentadas neste documento constituem-se em indicagdes basicas para
o melhor entendimento de como se utilizar o Método CReF, constituindo-se mais um passo de um
trabalho ja reconhecido, e que se encontra em processo de aperfeicoamento. Neste manual encontram-
se as orientacdes para a instalagdo do método CReF em maquina local, antes do desenvolvimento de

sua interface web, apresentada neste trabalho.

2. Orientacoes

Para um melhor entendimento deste manual, filtramos as informag¢des com algumas diretrizes,

separada conforme a legenda:

W: Exemplo de comando a ser digitado no terminal do Linux.

Palavra sublinhada: Varidvel que ¢ para ser trocada pelo usudrio.

3. Criando os diretorios padroes do CReF:

4. Em modo terminal:

- Defina o diretorio base do CReF:

mkdir /home/fulano/cref %

* Aqui sugerimos colocar o nome da pasta em caixa baixa para facilitar a digitagdo dos comandos no terminal.
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- Defina o diretorio do CReF onde seu codigo fonte serd armazenado.

mkdir /home/fulano/cref/source §

- Cole o codigo fonte do CReF dentro da pasta source definida no passo anterior.

source £ Q. Procurar
= @
= | -
exec cref.py exec cref. Fnc_cref.py Fnc_cref.pyc gerar_
pyC arquivo
weka.py
& =
- | | | ||
gerar_ gerar_ gerar_ leap.log my_blask.
arquivo_ variacao_ variacao_ xmil
weka.pyc angulos.py angulos.pyc
= -] :
pre_exec_ pre_exec_ processar_ processar_ ramachandra
cref.py cref.pyc result weka. result weka. n.py
Py P¥C
e &
= e -
ramachandra teste blast. teste blast. torsions torsions.c
n.pyc PY p¥cC

- Defina um diretério onde serdo armazenados os arquivos pdbs que serdo baixados pelo CReF apos

o processamento do BLASTp.

mkdir /home/fulano/cref/pdbs §

- Para verificar se as pastas estdo criadas corretamente no diretorio corrente, dé um Is -1 na pasta

- Para fechar o terminal: Ctrl+F7
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Em modo grafico:

- Entre na pasta home, e apds na pasta pessoal (fulano), crie uma pasta cref e dentro dela crie as pastas
source (para o codigo fonte do CReF) e a pasta pdbs. A pasta arquivos ¢ gerada automaticamente

na execuc¢ao do método.

[F® Pasta Pessoal  cref

- e

pdbs source

5. Configuracao do CReF

Alteracao do codigo fonte:

No cédigo fonte do CReF original algumas alteracdes sdo necessarias. Faga as modificacdes

como a seguir:

- Abra o arquivo fnc_cref.py no diretorio Source:

= Pasta Pessoal cref source

#!'/us #!/us
# cod @ # cod
impor Q :;gg:
exec_cref.py exec_cref.pyc Fnc_cref.py
#codzx
e, &
& 2 des
Fnc_cref.pyc gerar_arquivo_ gerar_arquivo_
weka.py weka.pyc

- Altere o valor da variavel path_def para receber o endereco da pasta arquivos:

path def = “/home/fulano/cref/arquivos/”
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*Fnc_cref.py >

#! fusrfbinfenv python

# coding: utf-8

import os

import sys

import datetime

import urllib2

import platform

from Bio.SeqUtils import seq3

#DEFINA O DIRETORIO BASE
path_def = ”fhomeffulanofcreffarquivosfﬂ

- Altere o valor da varidvel path_pdbs para receber o caminho da pasta pdbs:

path pdbs = “/home/fulano/cref/pdbs/”

#COLOQUE O DIRETORIO DOS ARQUIVOS PDBS EM UM LUGAR SEPARADO
path_pdbs = "fhomeffulanofcreffpdbsfﬂ

- Altere o valor da variavel email pred colocando um e-mail que seja utilizado para receber o

resultado da busca da predig¢ao da estrutura secundaria. Foi criada uma rotina que acessa o e-mail e

busca o resultado da predicao de estrutura secundaria gerada pelo Porter, a qual ¢ enviada para este

e-mail.
email pred = emailfulano@gmail.com
num_grupos_ weka = B # ou 4
email pred = "emailfulanog@ggmail.com"

Ao final destes passos deve-se instalar os softwares externos ao CReF necessarios para seu

correto funcionamento.

6. Pré-instalacdo das ferramentas externas ao CReF:

Algumas das ferramentas externas ao CReF possuem dependéncia de certos programas e

bibliotecas do Python. Para baixa-las execute os seguintes comandos:
3.1 Abra o terminal do Linux: Ctrl+F1
3.2 Execute os comandos como administrador: sudo —i e digite seu nome de usuario e senha.

3.3 Execute apt-get update para atualizar as listas de repositorios do Linux.
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tion-pt_PT
fion-pt
tion-pt_BR
on-pt_FPT
tion-pt

at ion-pt_BR

apt-get install csh
apt-get install flex
apt-get install bison
apt-get install patch

apt-get install default-jre

apt-get install openjdk-6-jdk

apt-get install csh flex gfortran g++ xorg-dev zliblg-dev libbz2-
dev

i. NumPy:

O NumPy ¢ um pacote basico da linguagem Python que permite trabalhar com arranjos, vetores

¢ matrizes de N dimensoes. Para fazer sua instalagao basta dar o comando:

——————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————

ii. BioPython:

O projeto BioPython ¢ um conjunto de ferramentas disponiveis para bioinformatica
desenvolvido em linguagem Python, produzido por uma associagdo internacional que desenvolvem
softwares para biologia molecular. Para maiores informacdes visite o site oficial que ¢

http://www.biopython.org. Como o BioPython ¢ uma fonte de mddulos, scripts e links, no método

CReF utilizamos para acessar o BLASTp.

apt-get install python-biopython
apt-get build-dep python-biopython
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tall python-biopythan
F 8

0 & remover e 418 nao actual

q,4 MB adicionais de espaco em disco.

- Aceite a instalacdo dando o comando Y no terminal e aguarde o fim da instalacao.

7. Configurar variaveis de ambiente no Linux

- No terminal digite o seguinte comando:

- Ao final deste arquivo devem ser colocados os comandos utilizados para gerar as varidveis de

ambiente que foram definidas. Segue abaixo:

export AMBERHOME=/home/<caminho>/amber<numero-da-versao>

export PATH="$AMBERHOME/bin:<caminho>/amber<versao>/bin:$PATH"

export JMOL HOME="<caminho>/Jmol/”

export CLASSPATH="<caminho>/WEKAINSTALL/weka.jar:$CLASSPATH”

8. Instalacao de ferramentas externas

a. Torsions:

- Faga o download do software em: http://www.bioinf.org.uk/software/swreg.html.

Obs.: € necessario preencher um formulario.
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Owverview | | Antibodies | | Sarvers | | Mutations | | Software J | Group | | Sitemap

Software Registration

Index

Before downloading my software, I ask you to fill in this simple registration form. This costs you nothing and comn
Installation simply enables me to keep a record of who is using my software (useful for grant applications as well as for my ec
Trmmmmm———te keep you informed of bug-fixes and updates.
Download .

MName:

B

Address:

EMail:

[

Software packages you wish to download:
ProFit V3.1 Protein least sguares fitting
ProFit V3.1 Linux Binary Distribution As abowve but contains an Linux executable instead of source code.
ProFit V3.1 Windows Binary As above but contains a Win32 executable instead of source code.
QTree Graphics rendering
MINT Interface to Andrej Sali's MCDELLER
CDoc Generate HTML documentation from C source
QLite A simple gueusing system for a farm of machines
NW &4n implementation of the Needleman and Wunsch sequence alignment algarithm
Torsiéns 2 program to calculate backbone torsion angles in a PDE file
torsions.exe & Windows binary of the Tarsions program
Cluster Cluster analy=is

- Salve o programa no mesmo diretdrio onde estao armazenados os fontes do CReF.

- Abra o terminal, va para a pasta onde esta localizado o fonte do CReF e execute o seguinte comando:

rooti i : asc Jeourced co -0 torsions torsions

Lrced _

*E necessario utilizar o parametro —Im, pois, do contrério, o arquivo nao ira compilar.

Weka:

- Faca o download da versdo mais atual do Weka através do link:

http://www.cs.waikato.ac.nz/ml/weka/downloading.html
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« Weka 3-Data Mining with Ope..

3; @ www.cs.waikato.ac.nz/ml/weka/downloading.htn ~@| 2y~ a, ﬁ

Click here to download a self-extracting executable without the Java VM
(weka-3-6-10-x64.exe; 24.0 MB)

These executables will install Weka in your Program Menu. Download the second version if you already hav
Java 1.6 (or later) on your system.

o Mac OS X

Click here to download a disk image for OS X that contains a Mac application compatible with Oracle's Java
JVM
(weka-3-6-10-oracle-jvm.dmg; 30.6 MB)

Click here to download a disk image for OS X that contains a Mac application compatible with Apple's Java .
JVM
(weka-3-6-10-apple-jvm.dmg; 30.5 MB)

Other platforms (Linux, etc.)

o

Click here to download a zip archive containing Weka
(weka-3¢3-10.zip; 24.2 MB)

- Extraia o fonte do Weka para dentro do diretdrio raiz do CReF. Importante: Abra o terminal em
modo grafico (painel inicial — pesquisar — teminal — console, sem estar no modo de administrador) e

execute os seguintes comandos:

cd /home/fulano/CReF
mv weka<numero-da-versao> WEKAINSTALL

Ex: mv weka3-6-10 WEKAINSTALL

* Obs: Segundo diretrizes na pagina do WEKA a pasta deve ser renomeada

para WEKAINSTALL.

- Prossiga com a instalacgéo:
cd WEKAINSTALL
java -Xmx1000M -jar weka.jar

ApoOs executar esses 2 comandos a aplicagdo Weka ira ser executada automaticamente aparecendo

entdo uma tela com sua interface grafica. Feche a janela para continuar:

Program ¥Yisualization Tools Help

Applications

™ WEKA

The University
of Waikato Experimenter

Waikato Environment for Knowledge Analysis KnowledgeFlow
Version 2.6.10
(€} 1000 - 2013
The University of Wailcato Simple CLI
Hamilton, New Zealand

: java -jar weka.jar weka.classifiers.j48.J48
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export CLASSPATH="<caminho>/WEKAINSTALL/weka.jar:$CLASSPATH”

Ex: export CLASSPATH=/home/fulano/cref/ WEKAINSTALL/weka.jar:$CLASSPATH

[root@vanessa: fhome /vanessa/cref /WEKAINSTALL# export CLASSPATH=home/vanessa/fcref/
WEKAINSTALL /weka. jar : SCLASSPATH
root@vanessa: fhome /vanessafcref /WEKAINSTALL#

Para ter certeza de que o weka foi instalado corretamente execute o seguinte comando:

java weka.clusterers.EM -t

vanessa@vanessa: ~fcreffWEKAINSTALL
clusters evaluation.

Options specific to weka.clusterers.EM:

-N <num=
number of clusters. If omitted or -1 specified, then
cross validation is used to select the number of clusters.
-1 =num>
max iterations.
(default 100)

verbose.

minimum allowable standard deviation for normal density

computation

(default 1e-6)

Display model in old format (good when there are many clusters)
-5 <num=>

Random number seed.
{(default 100)

vanessa@vanessa:~fcref /WEKAINSTALLS I

c. Amber:

a. Faca o download do programa Ambertools zipado através do link http://ambermd.org/AmberTools-

get.html
* Obs.: é necessario preencher um formulario:

Note: Installation instructions (which have changed slightly from previous versions) are in Section 1.2 of the
AmberTools13 Reference Manual. More detailed instructions for many machines may be found at Jason Swails'

blog page.
Name: fulano
Institution: instituicao
City: cidade
State or Province:  Other o
Country Brazil o

Download %
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- Extraia o contetido do arquivo de preferéncia para o diretorio pai do CReF.

- No terminal digite os seguintes comandos:

export AMBERHOME=/home/<caminho>/amber<numero-da-versao>

EX: export AMBERHOME=/home/fulano/CReF/amber12

cd $AMBERHOME
./update_amber --check-updates
./update_amber --update

A

vanessa@vanessa: ~famberi2

vanessaf@vanessa:~$ export AMBERHOME=/home/vanessa/amberi2
vanessa@ivanessa:~$ cd SAMBERHOME

vanessa@vanessa:~/famber12s ./update amber --check-updates

IChecking for available patches online. This may take a few seconds...

fivailable AmberTools 13 patches:

fupdate.1, update.2, update.3, update.4, update.5, update.6, update.7, update.8,
jupdate.9, update.i8@,

lupdate.11, update.12, update.13, update.14, update.15, update.16
lvanessa@vanessa:~/amberi25s I

- Executar o comando acima até receber aviso de que o amber esta atualizado.

- Prosseguir com o comando:

make install
make test

export PATH="$AMBERHOME/bin:<caminho>/amber<versao>/bin:$PATH”
Ex: export PATH="$SAMBERHOME!/bin:/home/fulano/CReF/amber12/bin:SPATH”
* Obs. Os dois procedimentos acima levam um certo tempo para finalizar.

d. Jmol:

Jmol: um visualizador de Java open-source para estruturas quimicas em 3D (fonte pagina

oficial: http://www.jmol.org/). Para fazer sua instalagio:

- Baixe o Jmol usando o link: http://jmol.sourceforge.net/download/
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Home | Demonstration pages | Website:

m Documentation | Wiki | History | FAQsS
=ill== ’J Browser check | Download | Project pages
g

Download Jmol

Downloading Jmol
Requirements

Installing and Running Jmaol
Subversion Access

Downloading Jmol

The current official release is version 13.0.

It can be downloaded from SourceForge at this direct downlo@ link (.zip file).

- Extrair o arquivo compactado (de preferéncia para o diretorio base do CReF) e renomear a pasta

extraida para “Jmol”.

- No terminal executar os seguintes comandos:

cd <caminho>/Jmol

Ex: cd /home/fulano/cref/Jmol

chmod u+x jmol.sh
ln -s <caminho>/Jmol/jmol.sh /usr/local/bin/jmol.sh

Ex: In -s /home/fulano/cref/Jmol/jmol.sh /usr/local/bin/jmol.sh

- Para ter certeza de que o Jmol foi instalado corretamente execute o seguinte comando:

9. Utilizando o método CReF

a. Arquivos:
Para cada execucdo do CReF ¢ necessario a criacao de 2 arquivos:
a. Resultado da predicao da estrutura secundaria:

<codigo pdb>.pred

Neste arquivo deve estar contido em uma linha o resultado da predicao da estrutura secundaria.
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Nome do arquivo: 2EVQ.pred %
Conteudo do arquivo: CCCEECCHH g
e \/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/\/<,
b. Lista de cédigos PDB:
<codigo_pdb>.exc

Neste arquivo deve ser colocada a lista de codigos pdbs, sendo um por linha, que possuem
alguma relacao de homologia com a proteina a ser predita, caso se saiba. No minimo o codigo pdb da

propria proteina deve ser informado no arquivo

Ex: 2EVQ.exc
Conteudo do arquivo: 2EVQ

b. Execucido do CReF

O CReF pode ser executado de 3 maneiras diferentes, sendo 2 delas através do terminal:
c. Na primeira maneira, o método sera executado desde o come¢o:
"""""""""""""""""""""""" cd /home/fulano/cref/source

python pre exec_cref.py codigo pdb sequencia

diretorio_base/codigo_pdb.exc

gEx: python pre exec cref.py 2EVQ KTWNPATCKWTE
§ /home/fulano/CReF/arquivos/codigo pdb.exc
root@vanessa: fhomefvanessa/cref/source# python pre_exec cref.py 2EV(Q) KTWNPATGKWT

E /home/vanessafcreffarquivos/ZEV(].exc
Argumentol: ZEVQ

Argumento2: KTWNPATGKWTE

. Na segunda maneira, pode-se reexecutar o CReF a partir de uma etapa que se tenha parado:

cd /home/fulano/CReF/source
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python exec_cref.py <num_etapa>

Ex: python exec cref.py 5 §

e. Na terceira maneira, deve ser utilizada a interface web que foi desenvolvida para se comunicar
diretamente com o CReF.

Nela devem ser informados:

Cdodigo PDB da proteina.

e Sequéncia.

E-mail para onde os resultados devem ser enviados.

Lista de codigos pdbs homoélogos ou arquivo com a extensdo (.txt ou .exc) contendo os cddigos PDBs,

sendo 1 por linha.
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APENDICE B - ORIENTACOES: AVALIACAO HEURiSTICA DE
SERVIDORES DE PREDICAO DE ESTRUTURAS DE PROTEINAS

Descricio da avaliacio:

Avaliagao Heuristica (Nielsen, 1995, 1994a, 1994b, 2001; Nielsen e Molich, 1990) ¢ um
método de avaliacdo de usabilidade que busca encontrar problemas de usabilidade numa interface de
usuario, como parte de um processo de design interativo. Esse tipo de avaliagdao envolve um pequeno
conjunto de inspetores, que irdo examinar a interface, avaliando sua conformidade com os principios
de usabilidade reconhecidos (os "heuristicos").

Este estudo pretende realizar avaliacdo de usabilidade nos principais dos servidores de
predicdo de estruturas tridimensionais de proteinas participantes do CASP (Critical Assessment of
Techniques for Protein Structure Prediction) (Moult et al., 2014, 2005, 1997, 1995) objetivando o
levantamento de requisitos de software para desenvolvimento de um novo servidor de predicao
(WwCReF) para o método CReF (Central Residue Fragment-based Method). Os servidores avaliados

sdo apresentados na Tabela 1.

Tabela 1. Os servidores de predigdo avaliados nesta pesquisa

Servidor de predi¢io Disponivel em: Referéncia
QUARK http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/QUARK/ (Zhang, 2014)
I-TASSER http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/I-TASSER/ (Roy et al., 2010; Zhang, 2008)
ROBETTA http://robetta.bakerlab.org/ (Kim et al., 2004)

Cada inspetor fara a avaliagdo dos trés servidores, buscando achar na sua interface problemas
que violem qualquer uma das 10 Heuristicas de Nielsen.

Durante a sessdo de avaliagdo o avaliador deverd percorrer a interface varias vezes,
inspecionar os varios elementos de didlogo e compara-los com a lista de Heuristicas. A recomendacao
geral ¢ que a interface seja inspecionada pelo menos duas vezes. E sugerido que o primeiro passo seja
a analise geral do sistema, em que o avaliador ira percorrer livremente a interface buscando conhecé-
la. Em seguida, ¢ realizada uma segunda passagem, que deve permitir que o avaliador se concentre
em elementos de interface especificos, para saber como eles se encaixam no todo (Nielsen, 2001).

S6 depois de todas as avaliagdes concluidas os avaliadores sdo autorizados a comunicar e ter
seus resultados agregados. Esse processo ¢ importante a fim de assegurar avaliagdes independentes e
imparciais de cada avaliador (Nielsen, 2001).

No final todos os problemas encontrados na Avalia¢do Heuristica serdo reunidos em um Uinico

documento. Esse relatério além de sugerir melhorias a serem realizadas nos servidores de predi¢ao
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de proteinas, buscando melhorar sua usabilidade, tem como objetivo principal o levantamento de

requisitos de software para a construcdo da interface do wCReF.

Os procedimentos de como se realizar a avalia¢ao neste trabalho e o formulario para realizacao

da Avaliagao Heuristica encontram-se a seguir.

Conducio da Avaliacao Heuristica:

Orientacoes:

Primeiramente, leia e analise as dez Heuristicas (Tabela 2).

Tabela 2. Conjunto de Heuristicas de Nielsen (1994a,1995)

1. | Visibilidade do status do sistema:
O sistema deve sempre manter os usuarios informados sobre o que esta acontecendo, através de
feedback apropriado, em um tempo razoavel.
2. ‘ Compatibilidade entre sistema e mundo real:

O sistema deve utilizar a linguagem do usuério, com palavras, frases e conceitos familiares para ele, ao
invés de termos especificos de sistemas. Seguir convengdes do mundo real, fazendo com que a
informacao apareca em uma ordem logica e natural.

3. | Controle e liberdade para o usuirio:
Os usuarios frequentemente escolhem as fungdes do sistema por engano e entdo necessitam de "uma
saida de emergéncia”, claramente definida para sair do estado ndo desejado, sem ter que percorrer um
longo dialogo, ou seja, € necessario suporte a undo € redo (desfazer e refazer).

4. | Consisténcia e padraes:
Referem-se ao fato de que os usuarios ndo deveriam ter acesso a diferentes situagoes, palavras ou agdes
representando a mesma coisa. A interface deve ter convengdes ndo ambiguas, seguindo as convengoes
da plataforma.

5. | Prevencio de erros:
Ainda melhor do que boas mensagens de erro ¢ um projeto cuidadoso que impede que um problema
ocorra em primeiro lugar. O sistema deve eliminar as condi¢des passiveis de erros ou verifica-los, e
apresentar aos usuarios uma op¢ao de confirmacéo, antes de se comprometer com a agéo. Os erros sdo
as principais fontes de frustragdo, ineficiéncia e ineficacia durante a utilizagdo do sistema.

6. |Reconhecimento em lugar de lembranga:
Minimizar a carga de memoria do usuario, fazendo objetos, acdes e opgdes visiveis. O usuario ndo
deve ter de lembrar informagdes de uma parte do didlogo para outra. Instru¢des para o uso do sistema
devem estar visiveis ou facilmente acessiveis.

7. | Flexibilidade e eficiéncia de uso:

O sistema deve ser adequado tanto para usuarios inexperientes quanto para usuarios experientes. Deve
permitir aos usudrios personalizar agdes frequentes, como por exemplo, a utilizacdo de aceleradores -

invisiveis pelo usuario novato - podem frequentemente acelerar a interagéo para o usudario experiente.
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8.

| Design estético e minimalista:

Os dialogos ndo devem conter informagdes irrelevantes ou raramente necessarias. Cada unidade extra de

informacdo em um didlogo compete com unidades relevantes e diminui sua visibilidade relativa.

9. ‘ Auxiliar os usuarios a reconhecer, diagnosticar e recuperar erros:
Mensagens de erro devem ser expressas em linguagem natural/clara (sem codigos), indicando
precisamente o erro/problema e sugerir uma solugao.

10. \ Ajuda e documentacio:

Mesmo que seja melhor que o sistema possa ser usado sem documentacéo, pode ser necessario fornecer
ajuda e documentacao. Tais informagdes devem ser faceis de encontrar, centradas na tarefa do usuario,
listar passos concretos a serem realizados e ndo serem muito grande. A ajuda deve estar facilmente

acessivel e on-line.

2. Cada Heuristica definida anteriormente deve ser respeitada. Desta forma vocé deverd

percorrer a interface buscando encontrar erros de usabilidade que violem esses principios.

4

O primeiro momento ¢ reservado para que se conhega a interface, analisando a mesma

livremente. Apos este primeiro contato, deve-se analisar a interface em busca de problemas de

usabilidade que ndo estejam de acordo com as Heuristicas, sendo que algumas tarefas sdo sugeridas

para esta avaliacdo (Tabela 3). Estas tarefas geralmente sdo as atividades que os usudrios fazem com

este tipo de sistema.

Tabela 3. Lista de tarefas para ser realizadas na Avaliagdo Heuristica.

Lista de tarefas

—

Cadastrar-se como usudrio (se disponivel).

Efetuar Login com as credenciais criadas.

Alterar senha, ou algum dado do cadastro ja efetuado.

Enviar a sequéncia de uma proteina alvo para predicao.

Modificar os parametros para predicao (se disponivel) e realizar um novo envio.

Verificar a fila de espera da predigao.

Analisar se a interface possui documentacdo ou tutorial para usudrio.

Conferir se o servidor retornou os dados esperados.

A el B A A Bl B B O

Percorrer o Menu do servidor analisando as op¢des possiveis e as paginas correspondentes.

[S—
e

Verificar se 0 mesmo possui referéncias bibliograficas.

—
—

Analisar se o usuario consegue obter ajuda, através de mensagens, foruns, documentacao etc.

_‘
D

Ver se os resultados sdo de facil acesso e compreensao.
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3. Quando um problema qualquer for detectado, classifique-o em uma das dez Heuristicas de
Nielsen, anotando o problema na tabela correspondente no formulario de avaliagdo (cada Heuristica
possui seu respectivo formulario). Para cada Heuristica poderao ser utilizados quantos formularios
forem necessarios para identificagdo dos problemas de usabilidade.

4. Cada problema encontrado e especificado devera conter um grau de severidade (de 0 até

4) conforme a classificagdo (Tabela 3) definida por Nielsen (1994).

Tabela 3. Escala de severidade atribuida na Avaliagdo Heuristica. Fonte: Nielsen (Nielsen, 1994a)

Severidade Tipo Significado

0 Sem importancia Nao ¢ considerado, totalmente, um problema de
usabilidade.

1 Cosmético Problema apenas estético: ndo necessita ser consertado a
menos que haja tempo extra, disponivel no projeto.

2 Simples Problema menor de usabilidade: o conserto desse problema
devera ter baixa prioridade.

3 Grave Problema maior de usabilidade: ¢ importante conserté-lo,
para isso devera ser dada alta prioridade.

4 Catastrofico Catastrofe de usabilidade: ¢ obrigatdrio conserta-lo, antes

do produto ser divulgado.

5. Esse processo devera se repetir até que nao se encontrem mais problemas de usabilidade.

6. Normalmente o tempo dedicado para cada avaliagdao ¢ de uma a duas horas.

7. A avaliacao podera ser feita de duas formas, através do formulario a seguir, encaminhado
através de e-mail, ou através do preenchimento do formulério on-line.

8. Ao final, o condutor da Avaliagdo Heuristica que devera reunir os dados coletados, em um

documento Unico, que serd utilizado para a montagem da interface do wCReF.

REFERENCIAS

Moult, J., Fidelis, K., Kryshtafovych, A., Schwede, T., Tramontano, A., 2014. Critical assessment
of methods of protein structure prediction (CASP): round x. Proteins: Structure, Function, and
Bioinformatics, v. 82, n. S2, p. 1-6.

Moult, J., Hubbard, T., Bryant, S.H., Fidelis, K., Pedersen, J.T., 1997. Critical assessment of
methods of protein structure prediction (CASP): round II. Proteins, v. 23, n. 1, p. 2-6.

Moult, J., Kryshtafovych, A., Venclovas, C., Fidelis, K., 2005. Progress over the first decade of
CASP experiments. Proteins, v. 61, n. 7, p. 225-236.

Moult, J., Pedersen, J.T., Judson, R., Fidelis, K., 1995. 4 large-scale experiment to assess protein

structure prediction methods. Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics, v. 23, n. 3, p. 2-
4.

Nielsen, J., 1994a. Usability engineering. Ind edition. Elsevier, San Francisco, USA, 362 p.



153

Nielsen, J., 1994b. Usability inspection methods. In: ACM Conference on Human Factors in
Computer Systems (CHI 1994), Boston, Massachusetts, USA, p. 413-414.

Nielsen, J., 1995. 10 heuristics for user interface design: article by Jakob Nielsen. Disponivel em:
http://www.nngroup.com/articles/ten-usability-heuristics. Acessado em: 09/08/2014.

Nielsen, J., 2001. How to conduct a heuristic evaluation: article by Jakob Nielsen. Disponivel em:
https://www.nngroup.com/articles/how-to-conduct-a-heuristic-evaluation. Acessado em:
02/03/2015.

Nielsen, J., Molich, R., 1990. Heuristic evaluation of user interfaces. In. ACM Conference on
Human Factors in Computing Systems (CHI 1990), Seattle, Washington, USA, p. 249-256.

Rohl, C.A., Strauss, C.E., Chivian, D., Baker, D., 2004. Modeling structurally variable regions in
homologous proteins with ROSETTA. Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics, v. 55, n.
3, p. 656-677.

Roy, A., Kucukural, A., Zhang, Y., 2010. I-TASSER: a unified platform for automated protein
structure and function prediction. Nature Protocols, v. 5, n. 4, p. 725-738.

Simons, K.T., Bonneau, R., Ruczinski, L., Baker, D., 1999. 4b initio protein structure prediction
of CASP 111 targets using ROSETTA. Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics, v. 37, n.
S3, p. 171-176.

Zhang, Y., 2008. I-TASSER server for protein 3D structure prediction. BMC Bioinformatics, v. 9,
n. 1, p. 1-8.

Zhang, Y., 2014. Interplay of I-TASSER and QUARK for template-based and ab initio protein
structure prediction in CASP10. Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics, v. 82, n. S2, p.
175-187.



APENDICE C - FORMULARIO DE AVALIACAO HEURISTICA

Inspetor:

Instituicao:

Inspecao:

Servidor:

Data da avaliagdo:  / / Hora inicial: Hora final:

Formulario 1 - Heuristicas de Nielsen - Sessao de avaliacao

154

1.1

Visibilidade do status do sistema*

Definicao:

O sistema deve sempre manter oS usuarios
informados sobre o que estd acontecendo, através
de feedback apropriado, em um tempo razoavel.

Grau de severidade

Identificacao:
(Ex.:n°1,2,3..)

Problema:

[0 0 - Sem importancia
[0 1 - Cosmético

O 2 - Simples

O 3 - Grave

[0 4 - Catastrofico

Problema:

[0 0 - Sem importancia
O 1 - Cosmético

O 2 - Simples

[ 3 - Grave

[ 4 - Catastrofico

Problema:

[0 0 - Sem importancia
[0 1 - Cosmético

O 2 - Simples

O 3 - Grave

[ 4 - Catastrofico

Problema:

[0 0 - Sem importancia
O 1 - Cosmético

O 2 - Simples

[ 3 - Grave

[ 4 - Catastrofico

Problema:

[0 0 - Sem importancia
O 1 - Cosmético

O 2 - Simples

[ 3 - Grave

[ 4 - Catastrofico

Problema:

[0 0 - Sem importancia
[ 1 - Cosmético

O 2 - Simples

O 3 - Grave

[ 4 - Catastrofico

* Este quadro se repete para todas as Heuristicas de Nielsen.
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APENDICE D- TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E ESCLARECIDO
PARA ESPECIALISTAS

Prezado (a) participante:

Sou estudante do curso de Pos-Graduacdo em Ciéncia da Computagdo da Pontificia Universidade Catolica do Rio
Grande do Sul. Estou realizando uma pesquisa sob supervisdo do professor Osmar Norberto de Souza, cujo objetivo é o
desenvolvimento de uma interface Web para o método CReF (Central Residue Fragment-based Method). Dessa forma
este estudo pretende realizar avaliagdo de usabilidade nos principais dos servidores de predi¢do de estruturas de proteinas
participantes do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction) objetivando o levantamento
de requisitos de software para o desenvolvimento da interface Web desse servidor.

Sua participagdo envolve a realizacdo de avaliacdo de usabilidade, através da Avaliagdo Heuristica de trés
servidores de predi¢do. O procedimento leva em torno de uma a duas horas para cada atividade. A defini¢do de como se
realizar a avaliagdo, os formularios e toda a explicag@o necessaria para que possa realizar a tarefa satisfatoriamente sera
repassada pelo condutor da avaliagdo.

A participagdo nesse estudo é voluntaria e se vocé decidir ndo participar ou quiser desistir de continuar em qualquer
momento, tem absoluta liberdade de fazé-lo.

Na publicacdo dos resultados desta pesquisa, sua identidade serd mantida no mais rigoroso sigilo. Serdo omitidas
todas as informagdes que permitam identifica-lo(a).

Mesmo ndo tendo beneficios diretos em participar, indiretamente vocé estara contribuindo para a compreensao do
fendmeno estudado e para a producdo de conhecimento cientifico.

Quaisquer duvidas relativas a pesquisa poderdo ser esclarecidas pela estudante pesquisadora Vanessa Stangherlin
Machado, do Laboratorio de Bioinformatica, Modelagem ¢ Simulagdo de Biossistemas (LABIO), fone 51 33203611
ext.8602.

Atenciosamente

Vanessa Stangherlin Machado Local ¢ data
Matricula: 1329006221

Osmar Norberto de Souza

Consinto em participar deste estudo e declaro ter recebido uma copia deste termo de consentimento.

Nome e assinatura do participante Local e data
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APENDICE E - TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E ESCLARECIDO
PARA OS USUARIOS

Prezado (a) participante:

Sou estudante do curso de Pos-Graduagdo em Ciéncia da Computagdo da Pontificia Universidade Catdlica do Rio
Grande do Sul. Estou realizando uma pesquisa sob supervisao do professor Osmar Norberto de Souza, cujo objetivo ¢ o
desenvolvimento de uma interface Web para o método CReF (Central Residue Fragment-based Method). A interface do
wCReF foi desenvolvida utilizando requisitos obtidos por avaliagdes de usabilidade nos principais servidores de predigdo
de estruturas de proteinas participantes do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction).
Dessa forma queremos agora avaliar a usabilidade da primeira versao dessa interface.

Sua participag@o envolve a realizag@o de avaliacdo de usabilidade, através do uso de um questionario. A definigdo
de como se realizar a avaliacdo, o questionario e¢ toda a explicacdo necessaria para que possa realizar a tarefa
satisfatoriamente sera repassada pelo condutor da avaliagdo.

A participagdo nesse estudo ¢ voluntaria e se voc€ decidir ndo participar ou quiser desistir de continuar em qualquer
momento, tem absoluta liberdade de fazé-lo.

Na publicacdo dos resultados desta pesquisa, sua identidade serd mantida no mais rigoroso sigilo. Serdo omitidas
todas as informagdes que permitam identifica-lo (a).

Mesmo nao tendo beneficios diretos em participar, indiretamente vocé estara contribuindo para a compreensao do
fenomeno estudado e para a produgdo de conhecimento cientifico.

Quaisquer duvidas relativas a pesquisa poderdo ser esclarecidas pela estudante Vanessa Stangherlin Machado, do

Laboratério de Bioinformatica, Modelagem e Simulac¢ao de Biossistemas (LABIO), fone 51 33203611 ext.8602.

Atenciosamente

Vanessa Stangherlin Machado Local e data

Matricula: 1329006221

Osmar Norberto de Souza

Consinto em participar deste estudo:

Nome Assinatura do Participante
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“Qualidade de software comega na especificagao.

- Rafael Helm

1 INTRODUCAO

1.1  Proposito

Este trabalho especifica os requisitos de software que serdo utilizados para a constru¢do da
interface Web para o método CReF (Central Residue Fragment-based Method), denominada wCReF,
fornecendo aos desenvolvedores as informagdes necessarias para sua implementagdo, assim como
para a realizagdo dos testes e homologagao do sistema.

O documento especifica todos os requisitos funcionais e ndo funcionais do sistema e foi
preparado levando-se em conta as funcionalidades levantadas em outros servidores de predi¢cdo de
estruturas de proteinas, participantes do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein

Structure Prediction).

1.2 Ambito

O trabalho foi conduzido pela Aluna Vanessa Stangherlin Machado, da Pontificia Universidade
Catolica do Rio Grande do Sul (PUCRS), como parte da sua Dissertacdo de Mestrado, do programa
de Pos-Graduagao em Ciéncia da Computagao (PPGCC) sobre a orientagcao do Professor Dr. Osmar
Norberto de Souza.

No decorrer do escopo serdo mostrados os principais problemas que motivam a realizagao desse

trabalho, os requisitos principais, a equipe inicial e cronograma completo para o projeto.

1.2.1 Escopo do produto

Servidores de predicdo de estruturas de proteinas sdo ferramentas cruciais para pesquisas em
bioinformatica. O objetivo geral desde trabalho ¢ definir quais os requisitos de software a serem
utilizados para o desenvolvimento de uma interface Web para o método o CReF (Central Residue
Fragment-based Method). Este trabalho faz parte da automatizagdo do método CReF, dispondo o
mesmo para comunidade cientifica através da web, baseado em preceitos de usabilidade investigados

na faze de avaliacao*.
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1.2.2 Identificacdo do produto

Nomes, componentes e missdo do produto

Nome do produto wCReF 1.0
Componentes principais | yw(CReF (Componente Gnico)

Missdo do produto Automatizar o método CReF através de sua interface Web que ficara disponivel para
comunidade cientifica. O sistema ira funcionar como uma ferramenta para predig@o
de estruturas de proteinas baseado no método CReF.

Limites do produto

Numero

1 O wCReF serd um sistema a ser utilizado somente através da Web necessitando de
um navegador browser para acesso.

2 O usudrio precisa estar conectado a uma rede mundial de computadores (internet).
3 O sistema sera desenvolvido na lingua nativa do Brasil — Portugués (versao 1.0)

Para utilizar o sistema sera necessario um cadastro prévio pelo usuario.
1.2.2.1 Beneficios esperados do produto
Numero Valor para o cliente

! Predicdo da estrutura 3D Aproximada através de um | Essencial
novo método.

2 Disponibilizagao do método CReF em rede mundial. Importante

3 Sistema automatizado. Importante

4 Servidor de estruturas de proteinas aproximada, Desejavel
desenvolvido no Brasil.

6 Sistema que pode ser utilizado como ferramenta Desejavel
educativa.

1.2.3 Problema Identificado

A predicdo da estrutura terciaria de proteina ¢ um dos problemas mais importantes ainda nao
solucionados pela ciéncia. O desafio ¢ entender a relagcdo entre a sequéncia de aminoécidos de uma
proteina e sua estrutura tridimensional 3D, que esté relacionada a fungdo destas macromoléculas. Este
problema pode ser verificado comparando-se as 16,8 milhdes de sequencias depositadas no banco de
dados GenBank (Benson et al., 2012) as aproximadas 94 mil estruturas resolvidas no Protein Data
Bank (PDB) (Berman et al., 2000), dados estes referentes a novembro de 2013. Para diminuir esta
lacuna ¢ que surge a bioinformatica estrutural, no sentido de tratar esses dados e transforma-los em

informacao util, tal como a caracterizacdo da estrutura e fungdo das proteinas.
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Dentre os métodos relacionados a predicao de estruturas de proteinas estd o método CReF
(Central Residue Fragment-based Method) que ¢ um algoritmo proposto por Dorn & Norberto de
Souza (2008) para predi¢ao da estrutura 3D aproximada de uma proteina ou polipeptidio. Este método
j& demonstrou excelentes resultados, confirmados pela pesquisa de Dall’Agno (2012).

O desenvolvimento da interface Web do wCReF envolveu um levantamento de aplicagdes de
bioinformatica atuais, realizando uma analise heuristica sobre os servidores de predi¢ao de estruturas
de proteinas participante do CASP. Este estudo avaliou estas interfaces em busca de problemas de
usabilidade. Com base nisso, um conjunto de requisitos de software foram definidos, que servirdo
como especificagdes para o desenvolvimento desta interface, assim como para o desenvolvimento de

novas ferramentas na area da bioinformatica.

1.2.4 Objetivo

O objetivo deste documento ¢ descrever os requisitos de software para o wCReF.

1.3 Definicoes, acronimos e abreviaturas;
A correta interpretacdo deste documento exige o conhecimento de algumas convencdes e

termos especificos, que sdo descritos a seguir.

1.3.1 Identificacdo dos requisitos

Por convengao, a referéncia a requisitos ¢ feita através do nome da subse¢@o onde eles estdo

descritos, seguidos do identificador do requisito, de acordo com a especificacdo a seguir:
[nome da subsecao/identificador do requisito]

Ntmero Valor para o cliente

Feature Caracteristica principal do sistema e

Scenario Caracteristica secundaria de uma Feature SCE

Requisitos | Correspondem a listagem de todas as coisas que o sistema deve fazer RF

Funcionais

Requisitos Nao- | G5y restrigdes que se coloca sobre como o sistema deve realizar seus NF

Funcionais . A .
requisitos funcionais

Por exemplo, o requisito funcional [RFO1/Cadastro] deve estar descrito em uma subsecao
Feature Administrar Servidor [FEAT-01/Administrar Servidor], que pode estar no bloco de uma SCE

- Configurar Método “[SCE-001/ Configurar Método]”, identificado pelo numero [RFO1]. Ja o
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requisito nado-funcional [NFOl/Desempenho] deve estar descrito na se¢do de requisitos ndo-
funcionais de Desempenho, em um bloco identificado por [NFO1].

Os requisitos devem ser identificados com um identificador inico. A numeragao inicia com o
identificador [RFO1] ou [NFO01] e prossegue sendo incrementada a medida que forem surgindo novos

requisitos.

1.3.2 Prioridades dos requisitos

Para estabelecer a prioridade dos requisitos, foram adotadas as denominagdes “‘essencial”,
“importante” e “desejavel”.

Essencial ¢ o requisito sem o qual o sistema nao entra em funcionamento. Requisitos essenciais
sdo requisitos imprescindiveis, que tém que ser implementados impreterivelmente.

Importante ¢ o requisito sem o qual o sistema entra em funcionamento, mas de forma nao
satisfatoria. Requisitos importantes devem ser implementados, mas, se nao forem, o sistema podera
ser implantado e usado mesmo assim.

Desejavel ¢ o requisito que ndo compromete as funcionalidades basicas do sistema, isto €, o
sistema pode funcionar de forma satisfatoria sem ele. Requisitos desejaveis podem ser deixados para
versoes posteriores do sistema, caso nao haja tempo habil para implementa-los na versao que esta

sendo especificada.

1.3.3 Definigdes e siglas

Ntmero Sigla Defini¢ao

! CREF | Central Residue Fragment-based Method

1.4 Referéncias

Numero Sigla Definigdo

! Documentagdo | Gongalves, A., Martins, F., Carreira, P., 1998. [EEE Std 830 Pratica
Recomendada Para Especificacoes de Exigéncias de Sofiware 9 Standard

Internacional. Disponivel em:
http://www.urisan.tche.br/~pbetencourt/engsoftl/IEEE830/.  Acessado em:
25/10/2014.

2 Livro Pressman, R.S., 2009. Engenharia de software. 7* edigdo. McGraw Hill, Rio de

Janeiro, Brasil, 720 p.

3 Livro Sommerville, 1., Melnikoff, S.S.S., Arakaki, R., Andrade, B.E., 2003.
Engenharia de software. 6* edigdo. Addison Wesley, Sdo Paulo, Brasil, 552 p.
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4 Padiio | TEEE, 1998. IEEE Std. 830 - 1998: IEEE Recommended Practice for Sofiware
Requirements Specifications. IEEE Software Standards, New York, USA, 39 p.
5 Documentagio | Ronacher, A., Brandl, G., Zapletal, A., Afshar, A., Edgemon, C., Grindstaft, C.,

Grebs, C., Neuhduser, D., Xicluna, F., Brandl, G., Reitz, K., Sigler, M., Campell,
M., Frazier, M., Tellingen, M. van, Duplain, R., Estienne, S., Sapin, S., Wirtel,
S., Schranz, T., Xiaohong, Z., Burnett, E., 2010. Flask (a Python
microframework). Disponivel em: http://flask.pocoo.org. Acessado em:
06/02/2014.

1.5  Organizacio

A organizacdo deste documento estd de acordo com a norma IEE 830, que define as
Especificagoes de Exigéncias de Software (EES) (Gongalves et al., 1998), definindo assim este
documento:

1. Introdugdao (Secgao 1 do documento de EES)

A introdugdo do documento de EES deve providenciar uma visdo geral sobre o documento
inteiro. Deve por isso conter as seguintes subsecdes:

- Propésito; (Secgao 1.1 do documento de EES)

- Ambito; (Seccdo 1.2 do documento de EES)

- Defini¢oes, acronimos e abreviaturas; (Sec¢ao 1.3 do documento de EES)

- Referéncias; (Seccao 1.4 do documento de EES)

- Organizacio; (Sec¢do 1.5 do documento de EES)

Além da sec¢do introdutdria, as segdes seguintes estdo organizadas como descrito abaixo.

2. Descrigdo geral (Secciao 2 do documento de EES)

Esta seccdo do documento descrevem os fatores gerais que afetam o produto e as suas
exigencias. Esta seccao ndo enumera exigéncias especificas. Ao invés, fornece um contexto para essas
exigencias, e facilita a sua compreensdo). Esta sec¢ao consiste habitualmente em 4 subsegoes:

Perspectiva do produto; (Sec¢ao 2.1 do documento de EES)

Func¢des do produto; (Seccao 2.2 do documento de EES)

Caracteristicas do utilizador; (Secgao 2.3 do documento de EES)

Restricoes; (Seccao 2.4 do documento de EES)

3.Requisitos do Software

Descreve os requisitos funcionais e ndo funcionais do sistema.
4. Barreiras de Usabilidade

5. Sugestoes
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2 DESCRICAO GERAL

2.1  Perspectiva do produto

Esse documento tem a finalidade de apresentar aos requisitos de software para wCReF, o
escopo sera construido através da descrigdo dos requisitos, descrevendo suas funcionalidades,
facilitando o trabalho dos desenvolvedores, para atender os requisitos para os clientes. Este
documento também se propde a dar uma melhor descricdo do software, para transparecer ao cliente
todas as funcionalidades que irdo compor o sistema.

A Especificacao de Requisitos de Software (ERS) concentra-se na coleta e na organizagao de
todos os requisitos que envolvem o projeto. Segundo Pressman (2003) e Sommerville (2009) existem

0s seguintes passos para o processo de extracao de requisitos de software:

Entendimentodo
Dominio
Extracdo e andlise
de requisitos
Especificagdo I
Validagéo \

O proposito deste documento € apresentar a descricdo dos servicos e fungdes que um sistema a

ser desenvolvido deve prover, bem como as suas restricoes de operacao e propriedades gerais, a fim
de ilustrar uma descri¢cdo detalhada do sistema do servidor, e que sirva de auxilio durante as etapas
de andlise, projeto e testes. O documento especifica os requisitos funcionais e ndo funcionais do
sistema e foi preparado levando-se em conta as funcionalidades levantadas através de avaliagdes
heuristicas em servidores de predi¢cao de estruturas de proteinas.
Dessa forma foram realizados para este documento:

¢ Entendimento do dominio — Realizado através de avaliagdes heuristicas;

e [Extracdo e andlise de requisitos: compilagcdo dos resultados.

e Especificacdo: Defini¢do dos requisitos de software

e Validagdo: Utiliza¢do deste documento para criacdo de um prototipo.
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2.1.1 Criac¢do do Documento de Requisitos
2.1.1.1 Metodologia

Foi usado o método de inspecdo de usabilidade de Avaliagdo Heuristica para que pudessem ser
obtidos os requisitos do sistema. A Avaliacdo Heuristica (Nielsen, 1995, 1994; Nielsen e Molich,
1990) ¢ um método de avaliacao de usabilidade que busca encontrar problemas de usabilidade numa
interface de usuario, como parte de um processo de design interativo. Esse tipo de avaliagdao envolve
um pequeno conjunto de inspetores, que irdo examinar a interface, avaliando sua conformidade com
os principios de usabilidade reconhecidos (os "heuristicos"). A partir dos resultados dessas
avaliacdes, um unico documento com os erros de usabilidade encontrado nos servidores de predi¢ao

avaliados foi compilado, e usado como referéncia para criacdo do documento de requisitos.

2.1.1.2 Consulta com especialista

Avaliador Qualificagao Area de estudo
A Doutor em Ciéncias Fisicas e Biomoleculares - Bioinformatica
Especialista
B Doutor em Informatica na Educagdo - Especialista IHC e Informatica na Educagdo
C Doutoranda em Ciéncia da Computagao - Bioinformatica - Desenvolvimento de Software
Especialista
D- Doutoranda em Design e Tecnologias - IHC e Tecnologias Assistivas
parcial Especialista
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2.1.1.3 Diagrama de criagdo do documento
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)\ Concepgao

Inspetor

o O f
Inspetor Condutor da avaliacdo Compilacdo das Andlise dos resultados Construcdo do Desenvolvedor

b avaliagtes documento de
requisitos

o

A

Inspetor

Q

A

Inspetor

2.1.2 Sistemas similares

No cenario mundial podemos usar como referéncia de sistemas similares os servidores de
predi¢ao observados nas ultimas edi¢gdes do CASP (Critical Assessment of Techniques for Protein
Structure Prediction) (Moult et al., 2014, 2005, 1997, 1995). O CASP ¢ uma competi¢do “as cegas”
onde a comunidade cientifica tenta prever a estrutura 3D de proteinas cujas suas estruturas sio
conhecidas, mas nao ainda disponiveis ao publico. Sao disponibilizadas sequéncias alvo para grupos
de pesquisa de todo mundo. Cada grupo participante aplica algum método, algoritmo ou utiliza-se de
um servidor de predicao objetivando prever as estruturas da proteina alvo, que ao final sdo reveladas,

e assim as predigdes sdo avaliadas pelo CASP.

Servidor de predigdo Disponivel em: Referéncia
QUARK http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/QUARK/ (Zhang, 2014)
I-TASSER http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/I-TASSER/ (Roy et al, 2010a;
Zhang, 2008)
ROBETTA http://robetta.bakerlab.org/ (Kim et al., 2004)
ROSETTA https://www.rosettacommons.org/ (Rohl et al, 2004;

Simons et al., 1999)
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PMS:

Search Tool

RaptorX server

A Panoptic Motif

MUFold

http://www.motifsearch.com/index.php?page=motifproteinseq

http://mufold.org/

http://raptorx.uchicago.edu/

(Dinh e Rajasekaran,
2013)

(Zhang et al., 2010,
2010)

(Kéallberg et al., 2014)

SPARKSX http://sparks-lab.org/yueyang/sparks-x (Yang et al., 2011)
MULTICOM | http://casp.rnet.missouri.edu/multicom_3d.html (J.Lietal.,2014; Wang
et al., 2010)
IntFOLD http://www.reading.ac.uk/bioinf/IntFOLD/IntFOLD2_form.html | (Roche et al., 2011)
Chunk-TASSER | http://cssb.biology.gatech.edu/skolnick/webservice/chunk- (Zhou e  Skolnick,
TASSER/index.html 2007)
2.2 Funcgodes do produto
2.2.1 Interfaces de usuario
Numero Nome Definigao

Tela de Usuarios -
Cadastro

Tela de Submissdo

Tela de
acompanhamento
das submissoes

Tela de
apresentagdo  dos
resultados.

Ajuda e
Documentacgdo

Tela dos softwares
utilizados

Tela de submissdao
de duvidas, questoes
e sugestoes

Tela de login.

Tela sobre o grupo
de pesquisa

Tela de Referéncias

Interface on-line para cadastro no sistema, inclusdo, consulta, alteracido
e exclusdo de usuarios.

Interface on-line para submissdo das proteinas alvo a serem preditas.

Interface on-line para acompanhamento dos pedidos submetidos.

Interface onde o usudrio acompanha os resultados finais de sua predigao.

Interface on-line apresentando a documentagdo referente ao sistema, e
ajuda ao usuario.

Interface apresentando os sofiwares utilizados no método e suas
respectivas referéncias.

Interface para o usuério enviar questdes referentes ao sistema.

Tela para o usudrio se logar no sistema e prosseguir com a submissao.

Interface on-line apresentando o grupo de pesquisa do Método CReF.

Tela com as referéncias sobre o método CReF.
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2.2.2 Interfaces de hardware

Numero Nome Definigao

! Computador servidor

2.2.3 Interface de software

Numero Nome Definigao

! Sistema Operacional | O método CReF ¢ executado em sistema operacional LINUX. Sua

interface Web porém podera ser acessada de qualquer sistema
operacional que possua um navegador padrio e conexdo coma internet.

2 | Softwares externos | Torsions (Dr. Andrew C.R. Martin’s Group, 2014), Weka (Frank et al.,
2005, 2004), Amber (Kollman et al., 1995)

Linguagem de | A aplicacdo do wCReF sera desenvolvida em linguagem HTML que
programagao pode ser interpretada por navegadores da internet. Para aplicar o visual
(design da interface) nas paginas HTML, ira se utilizar a linguagem de
folha de estilo (Cascading Style Sheets ou simplesmente CSS) deixando
a pagina com um estilo padrao e agradavel ao usuario. O Método CReF
foi desenvolvido em linguagem Python e sua plataforma Web sera

HTML/CSS.

4 | Publicagdo A hospedagem foi realizada através do servidor Web Pythonanywhere
(https://www.pythonanywhere.com) que ¢ baseado na linguagem
Python.

5 Bancos de dados Tudo que for submetido ao wCReF ¢ armazenado em um banco de

dados MySQL (Oracle Corporation, 1995) para sua consulta,
processamento e devolugdo dos resultados para os usuarios do método.

2.2.1 Interfaces de comunicagdo

Numero Nome Definigdo

' Framework Flask Interface para comunicacdo da interface Web com a linguagem python.

O Flask ¢ uma ferramenta para fazer a ligagdo/comunicagdo entre o
método e o aplicativo. Para isso foi usado o microframework Flask
(Armin Ronacher et al., 2010).

2.3 Funcdes do produto

Numero Caracteristica Definigao
! Predi¢do da estrutura | Predicdo da estrutura 3D de proteinas aproximada de proteinas, a

3D de proteinas partir da execugdo do método CReF.
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Predicdo da estrutura | O usuario através de um formulario Web ira informar a sequéncia da
3D de proteinas estrutura alvo a ser predita, e o sistema retornara com a estrutura 3D
aproximada da proteina no formato PDB (extensdo .pdb)

2.4 Caracteristicas do utilizador

2.4.1 Identifica¢dao dos envolvidos com o sistema

O wCReF ¢ documento de requisitos de software destinado a descrever requisitos de software
que sirvam para o desenvolvimento da interface Web para o método CReF e esta destinado a
vislumbrar profissionais e usudrios de diferentes contextos. Na a area cientifica (computacional e
biologica) esté relacionada com a disponibilizagdo de um novo servidor de predicao de estruturas de
proteinas, apoiando a pesquisa cientifica na area da bioinformatica estrutural, apoiando também o
desenvolvimento deste tipo de software, servindo de aporte de orientagdo para programadores,
designers, desenvolvedores e demais profissionais de Bioinformatica. Para educadores, por prover
subsidios necessarios ao desenvolvimento de ferramentas que possam servir de apoio as suas praticas
pedagogicas. E, para estudantes de bioinformatica uma vez que sera uma ferramenta de predicao de
estruturas implementada no Brasil. Além disso além de ser um guia a ser considerado para usabilidade
de software durante a fase de desenvolvimento, poderd servir de um método de avaliagdo para
softwares existentes e também pds desenvolvimento que permita a identificagdo de pontos falhos a

serem adaptados para melhorar a interatividade de um produto final.

2.4.2 Pessoas envolvidas no projeto

Numero Caracteristica Definigdo

! Vanessa Stangherlin Machado Este projeto faz parte de sua dissertagdo de
Mestrado em Ciéncia da Computagao.

Osmar Norberto de Souza Orientador

2.4.3 Perfil do usuario

Existem basicamente 4 tipos de usuarios que podem ter acesso as funcionalidades do sistema:

Numero Caracteristica Definigdo

1 Cientistas, Bioinformatas, | Usuario Final

Pesquisadores
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2 | Pesquisadores Autores do Documento de requisitos e também pesquisadores da
comunidade cientifica
3 Profissionais da | Programadores, Projetistas, Designers que utilizem o Documento
Computagdo de Requisitos para desenvolver Softwares para Bioinformatica

Profissionais da Educacao | Bidlogos, Pedagogos, Professores, e demais profissionais que
e da Satde trabalhem diretamente com educagdo e usudrios finais

2.5 Restrigcoes

Numero Restri¢ao Descrigao

! Ambiente Este trabalho ndo define sistema operacional especifico, pois se trata de uma

interface Web, podendo ser acessada de qualquer SO que possua um
navegador Web e conexdo com internet.

! Ambiente Este trabalho ndo define a linguagem de programacao a ser utilizada, pois isso

depende da escolha da equipe de TI e também do contexto do software que
sera desenvolvido a partir desses requisitos.

2 Ambiente Alguns pontos devem ser considerados no desenvolvimento, quanto ao nao

uso de determinadas fungdes e caracteristicas, e estdo descritas nos requisitos
especificos na proxima sessao.

3 Usabilidade Os produtos desenvolvidos a partir desse documento devem levar em conta

usabilidade
4 Legal Os produtos desenvolvidos a partir desse documento deverao estar de acordo

com as leis e regulamentos vigentes na época de seu desenvolvimento.

5 Seguranca Os produtos desenvolvidos devem estar de acordo com questoes de seguranca
e tolerancia a erros, levando-se em consideragdo os requisitos descritos
abaixo.
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3 REQUISITOS DO SOFTWARE

Arvore de Feature - wCReF

Administrar Servidor

Cadastro de Usuarios

Sy submissdo at

Visualizar ultima

Listar Submissées
iva

/

./ log de execugdo

| Submissdo Proteinas Executar Método
1 T L J
| Realizar Login/Logout Enfileirar
| Manutengio e P
| Usuirios | Preenchg[_formutén’o SL.‘E_".HSSUES
\ e . i
Configurar b Cadast.@r Usiarig, Executar ———
Método - " Visualizar Log e Validar Submisséo Método Interface Web
™ '.‘ ExecugBes " Modificar Usudric B P I
Confi Softw [ "’.H-i_-impar Submissdes | Mostrar Codigo
onfigurar Software + iy
%E - \ antigas Cancelar Cadastro Submissio Salvar log Cadastro de
Xte_l_'ﬂﬂ \ L = = de Execucdo Usuarios
I. ) > » o sal Submisso de
== ~ Recuperar Senha b ivar Resultados
L e Log d_e Erros Acompanhamento
\ o de submissdes
b pe” Enviar resultados
| Ajuda
i Visualizag3o de
/ i i y Status
N . / Visualizar Status Hstar f"a de y Documentacso
Visualizar versdes do software  / 46 Losi Submissdes T Epviar resultados
; e Login - / Visualizar /
usado no servidar [ /
: /

N Executar Método
por e-mail

- £ _,-5’:."'E/ ;'.-ar Logde E
antl-gff__ " Visualizar _'exe:uéﬁ_q_por e-mail —
Indicador de execugéo ,':’L - Visualizar log Baizar L?g.,[-j--e Erro _E L
bloqueada de execugio Resul't-?-c-‘?_s_ | de er:l;;r gi‘naii
T/ dasubmissdo corrente —
_— __ k. Acompanhar . 1 ]
Visualizar Status Submissio Enviar Resultados
31 Requisitos funcionais (casos de uso)
Os requisitos funcionais do sistema sdo apresentados a seguir:
3.1.1 Administrar Servidor
Identificador Nome Descrigao Casos de uso relacionados Prioridade
[FEA-0011  [FEA- O sistema terdA um Administrador que [SCE-001]
001/Administrar sera .responsz’wel por manter 0S recursos [SCE-002] Essencial
Servidor] funcionando, realizar as atualiza¢des do  /SCE-003]
software, corrigir os erros e acompanhar  /¢CE-994)
o funcionamento do sistema. Toda a  /gCE-g95]
configuracio deve ser realizada por um [SCE-006]
administrador do sistema.
[SCE-001] ' [SCE- O Administrador do Sistema devera [RF-01] [RF- Essencial
001/Configurar  configurar os softwares, programas e 02] [RF-03]
Método] pacotes pertencentes ao método CReF. [RF-04]
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[RF-01]

[RF-02]

[RF-03]

[RF-04]

[SCE-002]

[SCE-003]

[RF-05]

[RF-06]

[SCE-004]

[RF-07]

[RF-08]

[SCE-005]

[RF-09]

[SCE -006]

[RF-10]

[RF-01/Configurar
Software “Externo”]

[RF-02/Atualizar pacotes]

[RF-03/Atualizar Software
“Externo”]

[RF-04/ “path” caminho do
software]

[SCE-
002/Execucoes
Pararelas|

[SCE-003/ Nome
de arquivos -
resultados]

[RF-05/Nome das
execugdes]

[RF-06/Diretorio dos
resultados

[SCE-004/
Manutencgdo
Usudrios]

[RF-07/Exclusdo de
Usuario]

[RF-08/Mensagem de
Exclusdo-Usuario]
[SCE-005/ Visualizar Log
Execucoes|
[RF-09/ Visualizar Log

Execugdes]

[SCE -006/ Limpar
Submissédes antigas]

[RF-10/Excluséo de
submissdo antigas]

O Administrador deve baixar e configurar
todos os softwares que sdo utilizados no
método CReF.

Os pacotes Linux e Python devem ser
atualizados conforme as versdes mais
recentes.

O Administrador deve atualizar as versoes
mais recentes dos soffwares que sdo
utilizados no CReF.

Os caminhos para diretorios e pastas, € 0
“path” devem ser configurados pelo
administrador.

O Sistema deve permitir a execucdo de
mais de uma predicdo simultaneamente.

O Sistema deve nomear cada job
submetido.

Os arquivos receberdo um nome
obrigatorio, com a data da submissao.

Os resultados ficardo armazenados em uma
pasta com o nome da submissao ¢ a data.

O Administrador serd responsdvel pela
manutencdo dos usudrios.

O Administrador podera excluir um
usuario que esteja indevido no sistema.

Um usuario cadastrado e retirado do banco
de dados devera ser informado do
procedimento.

O administrador deve ser capaz de
visualizar os logs de execucdo.

O Sistema deve listar todos os logs de
execugcdo, mostrando o0s Sseguintes
campos: Nome, Data, e Situagdo.

As submissoes antigas jd entregues para
os usudrios deverdo ser excluidas do
sistema.

As predi¢cdes deverdo permanecer no
sistema durante duas semanas depois
excluidas do banco de dados.

Essencial

Importante

Desejavel

Essencial

Importante

[RF-05] [RF-06]

Importante

Importante
Desejavel

[RF-07][RF-08]  !mportante

Importante

Desejavel

[RF-09] Importante

Desejavel

Importante

[RF-10] Desejavel
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3.1.2 Cadastro de Usuarios

Identificador

[FEA-002]

[SCE-007]

[RF-11]

[RF-12]

[RF-13]

[SCE-008]

[RF-14]

[RF-15]

[RF-16]

[RF-17]

[RF-18]

[RF-19]

[SCE-009]

[RF-20]

[RF-21]

Nome

[FEA-
002/Cadastro
de Usuarios]

[SCE-007/ Realizar
Login/Logout]

[RF-11/ Informar e-mail
cadastrado]

[RF-12/ Informar senha
cadastrada)
[RF-13/ Mensagem de

e-mail ndo cadastrado]

[SCE-008/ Cadastrar
Usudrio]

[RF-14/ Informar e-
mail]

[RF-15/ Informar senha]

[RF-16/ Repetir senha]

[RF-17/ Mensagem de
erro formulario]

[RF-18/ Mensagem de

confirmagio]

[RF-19/ Mensagem de
confirmagio por e-mail]

[SCE-009/ Recuperar
Senhal

[RF-20/ Definigao de
lembrete de senha]

[RF-21/ Esqueceu a
senha]

Descri¢do

O sistema mantera o cadastro dos
usuarios em um banco de dados.

O usudrio poderd se logar no sistema se
estiver cadastrado.

Campo e-mail deve ser obrigatdrio para o
login, ndo ultrapassando 50 caracteres.

Campo senha deve ser obrigatério para o
login, contendo at¢ 8 caracteres
alfanuméricos.

Mensagem de erro informando que o
usuario ndo ¢ cadastrado.

O sistema deverd permitir o cadastro de
usudrios para sua utilizacdo.

Campo e-mail deve ser obrigatdrio para o
cadastro, ndo ultrapassando 50 caracteres.

Campo senha deve ser obrigatério para o
cadastro, contendo até 8 caracteres
alfanuméricos.

Campo repetir senha deve ser obrigatdrio
para o cadastro, sendo igual a primeira
senha informada, contendo até 8 caracteres
alfanuméricos.

Mensagem de erro informando que o
usuario esqueceu de preencher algum
campo do cadastro, e informando o campo.

Mensagem de confirmac¢do do cadastro
realizado com sucesso.

Mensagem de confirmagdo do cadastro
enviado por e-mail.

O usudrio poderd recuperar a senha
cadastrada.

A definicdo da nova senha deverd ser
encaminhada por e-mail.

Campo para recuperagdo de senha.

Casos de uso relacionados Prioridade
[SCE-007] Importante
[SCE-008]

[SCE-009]
[SCE-010]
[RF-11] [RF- Importante
12] [RF-13]
Importante
Importante
Desejavel
|RF-14] [RF- Importante
15] [RF-16]
[RF-17] [RF-
18] [RF-19]
Importante
Importante
Importante
Desejavel
Desejavel
Desejavel
[RF-20][RF-21] Importante
Desejavel
Importante
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[SCE-010] [SCE- O usudrio podera alterar seu cadastro. [RF-23][RF-24] Importante
010/Modificar
Usuario]
[RF-23] [RF-22/Modificare- | Campo para alteragdo de e-mail. O usuério Desejavel
mail cadastrado] B X
cadastrado podera alterar seu e-mail de
cadastro.
[RF-24] (RE-23/ r?ﬁ;]diﬁcar A senha informada podera ser modificada Importante
pelo usuario.
[SCE-011] [SCE-011/ O usudrio podera solicitar a exclusio do [RF-25] Descjivel
Cancelar seu cadastro.
Cadastro]
[RF-25] [RF-24/ Exclusiodo | NMensagem informada ao usudrio se o Importante
cadastro] R K
mesmo deseja excluir seu cadastro. A
mesma devera ter um botdo para
confirmacdo (sim) e um para cancelar o
pedido. Se marcado como sim, o sistema ira
retirar o usuario do sistema.
3.1.3 Submissdo Proteinas
Identificador Nome Descri¢ao Casos de uso relacionados Prioridade
[FEA-003] [FEA- O sistema permitira que o usuario [SCE-012]
003/Submissio submeta para a predi¢io uma proteina  [SCE-013] Tmportante
Proteinas] alvo. [SCE-014]
[SCE-012] | [SCE-012/ Preencher () ysygrio deverd informar todos os| [RF-26] [RF- et
Sformulario] . ,
campos para submissdo da proteina. 27] [RF-28]
[RF-29] [RF-
30/
[RF-26] [RF-26/ Formulario da Essencial

proteina alvo]

[RF-27] [RF-27/ Formato
FASTA]
[RF-28] [RF-28/ Tamanho da

proteina alvo]

[RF-29] [RF-29/ Formulario da
proteina alvo]

[RF-30] [RF-30/Mensagem de
erro da submisséo]

[SCE-013] [SCE-013/ Validar
Submissao]

O campo de submissdo da proteina devera
ser obrigatorio.

O campo de submiss@o da proteina devera
aceitar a proteina alvo no formato FASTA.

O tamanho da proteina devera ser até
200AA.

O formulario deve aceitar apenas
caracteres do alfabeto e nimeros.

Se formulario de submissdo da proteina
estiver vazio ou em um formato nao
adequado o sistema tera que recusar a
submissao, informando ao usuario.

Informar ao usudrio que a submissao foi
enviada corretamente.

Importante

Desejavel

Importante

Importante

[RF—3I] [RF_ Importante

32]  [RF-33]
[RF-34] [RF-
35]
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[RF-31] [RF-31/Mensagemde | A mensagem de que a sequéncia da proteina foi enviada Desejavel
resposta] deve ser destacada para que o usuario tenha certeza de que
submeteu a predi¢do com sucesso.

[RE-32] [RF-32/ Tempo de O sistema deve informar para o usudrio o tempo que sera Importante
resposta] necessario para predi¢do.
[RF-33] [RF-33/ Aviso de envio] | O servidor precisa informar ao usudrio que a proteina esta Desejivel

sendo gerada.

[RF-34] “;rFC (fl‘c‘gf;;‘; @ | A submissdo deve ser enviada ao servidor Essencial
servidor] e ficar armazenada no banco de dados,
respeitando a fila de execugdes.
[RF-35] [RF-35/ Confirmagdo da Mensagem COIltCIldO a conﬁrrnagﬁo da Desejavel
predigdo] . . , g
predicdo, juntamente com o codigo da
mesma.
[SCE -014] [SCE-014/ Mostrar Lo I ] - Desejavel
Chitizo Submlesdo] Informar o codigo da submissao. [RF-36]
[RF-36] [RFé?i/mCifsdgf]" d Devera ser um codigo numérico, de até 6 Desejavel
caracteres juntamente com a data da
submissao.
3.1.4 Executar Método
Identificador Nome Descri¢ao Casos de uso relacionados Prioridade
[FEA-004]  [FEA- O sistema fara a execucio do método  [SCE-015] (s Sencil
004/Executar CReF, recebendo a proteina alvo e [SCE-016]
Método] retornando a estrutura predita. [SCE-017]
[SCE-018]
e ;ﬁsfgef;"i’“’ O sistema devera enfileirar as submissées [RF-37] Importante
de acordo com a ordem do pedido da
submissdo e armazenar no banco de
dados.
[RF-37] [Rfdsgfgg‘gg:]‘” As execugdes das submissdes deverdo Importante

respeitar a fila de chegada das submissdes.

[SCE-016]  [RF: '0%5357"’”’” O sistema deverd executar a submissdo [RF-38] Essencial
solicitada, tendo como entrada a
sequéncia FASTA da proteina e ao final a
proteina no formato PDB
[RF-38] [RF-38/Saida Padrao] | () formato de saida padrio € a proteina no Essencial
formato PDB
[SCE-017] [SCE-017/ Salvar Log 0 sistema il‘d manter um IOg com as Importante

de Execucgaol - .
execugoes reallzadas.

[SCE-018] [SCE-018/ Salvar Log

gy O sistema ird manter um log com os erros [RF-39] Importante

ocorridos durante o método para
correcoes do sistema.
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[RF-39] [RF-39/ Corrigir erros] | g erros nas submissdes e na execugdo do Importante
método devem ser corrigidos pelo
administrador do sistema.

3.1.5 Visualizar Status

Identificador Nome Descri¢ao Casos de uso relacionados Prioridade

[FEA-0051  [FEA- O sistema devera informar ao usudrio e [0 FECR000
005/Visualizar ao administrador informagoes sobre o Importante
Status] status do sistema.

[SCE-019]  [SCE- 019/ Visualizar () sistema deverd informar ao usudrio as R4 RF-4] | Importante
versées do software

usados no servidor] | versoes dos softwares que sao estio sendo
utilizadas na execug¢do do método.

[RF-40] [RF-40Download do | T ink para redirecionamento para pagina do Desejavel
software]
software e seu Download.

[RF-41] [Rgi‘gllié‘;;f;gas Cada  software  utilizado  devera Desejavel
acompanhar suas referéncias
bibliograficas, assim como Download do
artigo citado.

[SCE-020] ' [SCE-020/Visualizar | () sistema deverd informar ao usudrio seu [RF-42] Importante
status de login] .
Status no sistema.
[RF-42] [RF '42%;’?;]3%“ d* Uma mensagem visivel ao usuario devera Desejavel
demonstrar que o mesmo esta logado.
[SCE-021]  [SCE-021/Visualizara ' () Qjstema  deverd  informar  ao [RF-41] Desejavel
ultima submissao atival . . V. .~ .
administrador a ultima submissdo que foi
efetuada.
[RF-43] (RE )fcﬁ;’:s]em O sistema deve mostrar ao administrador a Desejavel
lista de Jobs.
[SCE-022]  [SCE-022/visualizar () Sistema deverd manter para o Desejivel
log de submissdo . . . o
corrente] Administrador a  informacdo da
submissdo corrente que o servidor estd
realizando

3.1.6 Acompanhar Submissao

Identificador Nome Descri¢do Casos de uso relacionados Prioridade
[FEA-006] . ; Y svio  [SCE-023] [SCE-024]

[FEA O sistema permltlrz'l que 0 usuario oo ek oz

006/Acompanhar acompanhe sua submissio. [SCE-027] Importante
Submissao

[SCE-023] | [SCE-023/Listar filade | () gjsterna permitira visualizar a lista de [RF-44] Importante

Submissoes .

jobs.
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[RF-44] [RF-44/] O sistema deve manter os dados pelo Desejavel
periodo de 15 dias.

[SCE-024] lsclfg:.ﬁ:;f;i]m O sistema permitira Download dos  /RF-#IRF-46]  Importante
resultados.

[RF-45] [RF"‘:r/un?g:]at" do Os resultados serdo fornecidos em formato Desejavel
PDF.

[RE-46] [RF"‘:r/qi‘i)fO“]a“’ do 1A proteina predita para ser visualizada Importante

estara no formato padrao PDB

L ‘gj:‘:;"z‘" Log O sistema informard ao usudrio se [RE-47] Importante
ocorreu um erro na predicdo
[RF-47] | [RF-47/Mensagem de erro] | [Jma mensagem de erro serd informada ao Desejavel
usuario através do e-mail cadastrado.
[SCE-026] [SCE-026/ Listar O sistema ird apresentar a lista de Jobs para /RF-48/ [RE-#] [RE-50] | Degejgyel
Submissoes antigas] L.
usuario.
[RF-48] [RF-48/ Informagdo da | () gjstema ird informar ao usudrio por Desejdavel

retirada dos Resultados]

quanto tempo o resultado da submissdo
ficara ativo.

[RF-49] [RF-03/ Tempo de retirada

dos Resultados] O resultado permanecera disponivel para Desejivel

Download por 14 dias.

[RF-50] [RF-03/ Lista de Jobs do
usuario]

Um histérico dos Jobs de cada usuario Desejavel
ficara disponivel.

[SCE-027] [SCE-027/ Visualizar log de
execugao]

O administrador podera acompanhar o log Importante
de execugao.

3.1.7 Enviar Resultados

Identificador Nome Descri¢ao Casos de uso relacionados Prioridade
[FEA-007] [FEA- O sistema devera enviar aos usudrios o [SCHOR ISCHR0 - Essencial
007/Enviar  resultado das predicoes
Resultados]
[SCE-  [RF- O sistema deverd fornecer os resultados — [RF-51[RE-5Z] Importante
028]  028/Enviar para o usudrio por e-mail.
resultados por
e-mailf
[RE-51] [RF-01/ Resultados por | O usudrio recebera em seu e-mail a proteina no formato Importante
E-mail] PDB e os dados da submissao em PDF
[RF-52] [RF-01/ Aviso dos O sistema deve informar como sera o retorno da predigao Desejivel
resultados] solicitada.

[SCE-029] [SCE-029/ Enviar Log
de execugdo por e-mail]

O sistema devera fornecer o log de Descjivel
execugdo para o usudrio por e-mail.
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[SCE-030]  [SCE-030/ Emviar Log . () sistema deverd enviar o log de erro para Desejavel
de erro por e-mail| . 5
0 usudrio por e-mail.

[SCE -031] [SCE -31/ Configurar O sistema deve enviar diariamente as [RF-53] Importante
intervalo de envio de . . -
resultados| predlgoes que terminaram sua execugao.
[RF-53] [RF-01/ Horario dos | O sistema deve enviar diariamente os resultados até a meia Desejdvel
resultados] noite 00:00 diariamente.
3.2 Requisitos Nao-funcionais

Os requisitos que descrevem os aspectos ndo-funcionais do sistema sdo apresentados a seguir:
3.2.1 Requisitos de Seguranga

Identificador Descri¢do Prioridade

[RNFSEGOL] | Somente o administrador do sistema podera realizar configuragdes, | Desejavel
alteracOes no método e exclusio de usuarios.

3.2.2 Requisitos de Usabilidade

Identificador Descri¢do Prioridade

[RNFUSAOL] | Tnterface WEB: A interface com o usuario é de vital importincia para o
sucesso desse sistema. Para verificagdo da usabilidade do sistema novos Importante
testes de usabilidade no produto deverdo ser realizados.

[RNFUSAO2] | Na sessdo barreiras de usabilidade, encontram-se os principais problemas | Importante
encontrados nos servidores de predigdo avaliados, e, portanto, essas
recomendacdes devem ser seguidas.

Requisitos de Operacionais

Identificador Descri¢do Prioridade

[RNFOPEOL] 1 O sistema deve ser desenvolvido em HTML/CSS, Python.

Importante
[RNFOPEO2] 1 () sistema deve ser desenvolvido em uma arquitetura em camadas. Desejavel
[RNFOPEO3] | A camada de aplicagdo para Web compativel com browsers de mercado
(Internet Explorer, Firefox, Internet Explorer). Importante
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3.2.3 Requisitos de Confiabilidade

Identificador Descrigao

[RNFCONOL] 1 O sistema deve estar disponivel 24 horas por dia durante os 7 dias da | Essencial

semana. Por ndo se tratar de um sistema critico, o sistema podera ficar
fora do ar até que seja corrigida alguma falha que possa ocorrer.

3.2.4 Requisitos de Desempenho

Identificador Descrigao

[RNFDESOI] | Embora ndo seja um requisito essencial ao sistema, deve ser considerada | Essencial
por corresponder a um fator de qualidade de software, pois geralmente
usuarios de bioinformatica tem necessidade de resultados rapidos em
suas pesquisas.

3.2.5 Hardware e Software

Identificador Descrigao

[RNFDESO1] Como se trata de uma aplicacdo Web ela deve ser acessada por qualquer  Importante

navegador, que esteja conectado na rede (internet), ndo ficando definidos
aqui o hardware e software necessarios.

e Barreiras de Usabilidade

Nesta sessdo descrevemos uma compilacdo dos problemas encontrados nos servidores de

predicao estudados para a defini¢do deste documento, separados pela Heuristica Violada.

Visibilidade do status do sistema:

O sistema deve informar para o usudrio o tempo que sera necessario para predi¢ao.

O servidor precisa informar ao usudrio que a proteina estd sendo gerada.

O sistema deve mostrar ao usudrio a lista de Jobs.

O sistema deve informar como sera o retorno da predigao solicitada.

A mensagem de que a sequéncia da proteina foi enviada deve ser destacada para que o usuario tenha certeza de que submeteu a predicao

COom Sucesso.

O resultado da predi¢do deve ser enviado por e-mail. Isso dificulta a utilizagdo do servidor como parte de um workflow. O ideal seria

oferecer uma pagina com os resultados que pode ser lida em tempos e tempos para determinar se a predi¢ao foi concluida.

A parte de registro no site ndo fica disponivel até a hora da submissdo da sequéncia. Isto deveria estar disponivel na interface de uma

forma mais evidente.

Compatibilidade entre sistema e mundo real:

A maioria das paginas ndo possuem botdes ou icones simbolizando a¢des familiares ao usuario como botéo voltar, avangar, home, salvar

etc., simbolizando agdes familiares ao usuario.
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Em uma situagao real, o usuario pode desejar realizar mais de uma predigdo, o que ndo ¢ permitido. Isso torna os sistemas limitados. No

que se refere a sistemas, no mundo real espera-se que eles agilizem os servicos.

Excesso de menu e de informagdes, sem categorizagdo. Isso atrapalha o usuario a focar-se na predigao.

Controle e liberdade para o usuario:

Os sistemas ndo apresentarem botdes de avangar, voltar, undo, redo (desfazer e refazer) dentre outros (se apresentam ndo sido
padronizados, os atalhos acontecem somente em algumas telas da interface). A maioria dos botdes eram somente aqueles apresentados

pelo navegador.

Ha perca de dados de formularios quando ocorre um erro quando o usuario clica em botio voltar.

O usuario nio consegue trocar a senha cadastrada, ou o modificar seu cadastro. Deve se dar a op¢do do mesmo poder modificar os dados

cadastrados.

O sistema deve ser uma opgao de sair do sistema (logon).

Mensagens de aviso ao usuario realizar uma agdo devem ser priorizadas, a fim de evitar erros. Exemplo o botdo “cleam form” ao ser

pressionado deve pedir uma confirmag@o ao usudrio, pois 0 mesmo apaga as informagoes digitadas pelo usudrio.

Consisténcia e padroes:

As mensagens de erro ndo seguem um padrdo. Algumas abrem em uma nova janela do navegador, em formato de texto, sem botdes para
conformagao ou retornar ao estado anterior. As mensagens deveriam aparecer na mesma tela que ocorreu o erro, como padrao em qualquer

sistema operacional.

Faltam botdes ou botdes com fungdes muito diferente sdo muito similares.

Os menus das interfaces ndo sdo Unicos, padronizados, possuindo varios formatos, localizagdo diferente conforme se percorre a interface.

Manter um menu padrdo durante toda interface.

Campos obrigatdrios poderiam utilizar a simbologia usual que indica campo deste tipo. Isso agiliza a utilizagao por parte do usuario.

Em algumas telas mensagens de usudrio ¢ incluindo links de navegacéo e outras ndo. Comportamentos diferentes para mesmas agdes.

Definir um padrio do que ¢ necessario o usudrio informar previamente para submissdo de seu job. Por vezes ¢ atrelada a conferéncia do

e-mail, outras, que falta a senha, outras relacionadas a sequéncia informada.

Os campos obrigatorios devem ser sinalizados.

Prevencio de erros:

Os sistemas pedem a entrada no formato FASTA. Porém testes foram realizados em outros formatos, ¢ mesmo assim o sistema aceitou

ou a submissdo ou o carregamento de um arquivo ndo compativel.

Mesmo com a sequéncia da proteina errada, o sistema esta mais preocupado com a testagem do e-mail do que a submissao correta.

Nao ha mensagens de erro ao se colar uma sequéncia de proteina no formato errado.

O sistema deve ter que realizar o login para poder enviar a predi¢do, ou avisar o usudrio previamente do mesmo antes de utilizar a

ferramenta. Muitos erros aconteceram por causa do login do usuario.

O sistema deve dar ao usudrio a escolha do tipo de predi¢do da estrutura, modificando pardmetros de entrada. Ha servidor que apresenta

essa possibilidade, porém a funcionalidade ou esta desabilitada ou ndo funciona.

Quando o sistema pedir uma senha para cadastro, o sistema devera utilizar para quando o usuario quiser logar no sistema. Houve caso de

que a senha cadastrada ndo foi utilizada em nenhum caso.

O cadastro do usuario deve ser Unico para todo sistema (erros ocorreram como, por exemplo, o usuario tinha um cadastro para enviar a

predicdo e outro para participar do férum de discussao.

Os avaliadores acham que o fato de que o sistema s aceita e-mail académico ndo ¢ uma boa forma de controlar o uso do sistema.
Ocorreram testes com e-mails ndo académicos onde o sistema aceitou o login, outros que aceitou e-mails ndo existentes (como
fulano@xxx.com). A mudanga nas permissdes de e-mail podera permitir que o sistema fosse aberto a outros estudantes ou professores,

sendo utilizado também como ferramenta educativa.

O sistema deve apresentar um exemplo da sequéncia FASTA correta a ser utilizada na pagina principal para direcionar o usuario.
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Ao preencher o campo correspondente a sequéncia de forma indevida, o servidor deveria verificar o tamanho e a formata¢ao da mesma e

indicar a irregularidade. Isto s6 ¢ feito depois de enviar a submissao.

As mensagens de erro devem ser apresentadas em destaque, no formato padrdo (janelinha), na mesma janela, junto ao erro. O que ocorre

muitas vezes ¢ uma mensagem em vermelho, mas que pode ser confundida com outras mensagens de destaque na pagina.

Reconhecimento em lugar de lembranga:

6.
Nao ha um caminho demarcado para saber onde o usuario se encontra em determinado momento.
Alguns menus apresentados com algumas funcionalidades como “Fragment libraries” ou Structure Prediction ndo tem explicagdes como
sdo implementadas essas funcionalidades ou documentagdo adequada. O usuario pode ndo reconhecer o que significa ou a parte que ele
esta na interface.
Alguns termos tém links associados, mas ¢ necessario abrir outra pagina para uma explicacdo de seu significado. Melhor seria ter uma
ajuda rapida ao passar o mouse, ou simbolo de ajuda que explicasse o dado em uma linha.

7 Flexibilidade e eficiéncia de uso:
Somente usudrios cadastrados podem utilizar dos sistemas.
O servidor solicita que o usudrio apague seus Jobs depois de serem completados, de uma forma de economizar espago em disco. No
entanto apagar uma job ¢ um processo composto por um conjunto de acdes. Isto deveria ser uma agéo unica do sistema, integrada ao
sistema de Jobs.
O usuario deve ter a opgdo de cancelar a predi¢@o enviada, pois muitos servidores so aceitam uma predi¢@o por usudrio.
O sistema ndo permite customizagio do processo submetido. Nao fazendo a distin¢@o entre usudrios experientes e inexperientes.

8 Design estético e minimalista:
E utilizado muito texto para repassar informagdes aos usuarios, geralmente diferenciados somente por titulos. Ndo ha uma padronizagdo
nas telas, ficando o contetido confuso e com muita informagao reunida. Priorizar o uso de atalhos, botdes, mensagem, distribuicao das
informagdes de acordo com interesse do usuario, reunidas em blocos ou novas telas.
Menu com as opgdes de acesso as paginas, e junto agdes para serem executadas pelo usuario. Isso polui bastante a interface. Opgoes
poderiam ser mostradas somente quando clicado ou quando o ponteiro do mouse fosse colocado sobre itens.
Ha informagdes em vermelho no meio do texto. Apesar de serem importantes, avisos poderiam ser apresentadas de outra forma, para ndo
distrair os usuarios.

9 Aucxiliar os usuarios a reconhecer, diagnosticar e recuperar erros:
Possibilitar ao usuario a recuperagdo de senha, nome de usuario.
Identificar se o usudrio ja ¢ um usudrio cadastrado no sistema.
Padronizar os avisos de erros. Os erros aparecem em diferentes formas na interface, em outras janelas, ou em formato texto igual ao de
outras informagdes, como campos obrigatorios.
Em caso de erros ndo ha a possibilidade de se voltar a o estado inicial.
Os erros ndo apresentam cores ou simbolos diferenciados a fim de chamar atengéo do usuario.
Novamente a predi¢do enviada deve ter a possibilidade de cancelamento. Em uma avaliagdo o usuario enviou uma submissao errada, além
do sistema ndo detectar, ainda o usudrio ndo conseguiu enviar outra até que essa fosse processada.

10 Ajuda e documentagio:

A documentagdo dos arquivos de entrada e saida ¢ muito superficial e em formato .txt, o que dificulta o foco somente em que tem interesse

em configurar e visualizar.

Falta esclarecimento ao usuario o do porqué utilizar e-mail académico e/ou que se pode enviar s6 um job por vez na documentagao.

Poderia haver uma ajuda contextual, para cada campo de entrada.

Nao ha ajuda contextuais. Dessa forma resta o usuario acessar a documentagéo e tentar localizar o que deseja, sem a ajuda do sistema.
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Os parametros apresentados nos resultados devem ser explicados, através de links e documentagdo adequada. Ha muitos parametros como

o que significa E ou H na predigdo da estrutura secundéria, ou o que significa SignalP, C-Score, S-Score ou Y-Score, ou do pardmetro

T™.

Este documento estd em sua versdo 1.0. Ao desenvolvimento desta pesquisa, novas

funcionalidades poderdo ser adicionadas ao conteudo aqui descrito.
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APENDICE G - QUESTIONARIO DE A:VALIACAO DO SERVIDOR DE
PREDICAO DE ESTRUTURAS DE PROTEINAS (WCREF)

Descricao da avaliacao

Este estudo pretende realizar uma avaliacao de usabilidade do servidor de predi¢ao de estruturas
de proteinas do método CReF (Central Residue Fragment-based Method) (WCReF). O objetivo € que
cada participante percorra a interface do wCReF buscando conhecer, avaliar e validar os recursos, para
que futuramente suas funcionalidades sejam aprimoradas.

Sua avaliag@o ¢ importante, pois através dela buscamos melhorias na interface do servidor wCReF
para sua disponibilizacdo através da Web como uma ferramenta para pesquisas no campo da
bioinformatica.

Conducio da avaliaciao

Para realizagdo deste questionario primeiramente vocé deve percorrer toda a interface para
conhecé-la. Apds o contato inicial, em um segundo momento, devera percorrer novamente toda interface
buscando responder a esse questionario (Baseado nas heuristicas de Nielsen, adaptado de Ssemugabi e
Villiers, 2007).

O questionario estd dividido em blocos, com a definicdo do que se estd avaliando e suas
respectivas perguntas. O primeiro bloco da avaliagdo traz a defini¢do do perfil do usuario. A segunda
parte ¢ relativa a avaliacdo do servidor. Sdo dois tipos de questdes: fechadas, onde vocé terd que marcar
a opc¢ao conforme sua opinido; e abertas que sdo as quais vocé fica livre para responder.

Para avaliar o nivel de satisfacdo do usuario definimos 5 opg¢des de acordo com a sua opinido:

O Concordo plenamente O Concordo O Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
Cenario de uso:

Vocé ¢ um pesquisador e deseja utilizar um servidor de predi¢dao de estruturas de proteinas para
determinar um modelo de sua proteina alvo para depois aplicar um protocolo de refinamento. Para isso
escolheu a proteina 1ZDD. Para iniciar copiou a sequéncia da proteina, no formato FASTA, do Protein
Data Bank (http://www.rcsb.org/pdb). Ao acessar a Web encontrou o wCReF. Percorreu a pagina inicial,
e percebeu que era necessario um cadastro para sua utilizagdo. Ao concluir o cadastro realizou login no
site do servidor. Sendo assim pode enviar a sequéncia. Apds o termino da predi¢do verificou os
resultados. Achou o método interessante e para buscar mais informagdes sobre ele visualizou a

documentagao, da mesma forma que quando teve dividas procurou ajuda*

*Este cenario ¢ um exemplo para seguir. Vocé pode realizar as atividades que

achar necessarias para avaliagdo, conforme achar necessario.



QUESTIONARIO DE AVALIACAO
1 PERFIL DO USUARIO

1.1  Area de estudo/curso

1.1.1  Qual € o curso de pos-graduagdo que vocé estd vinculado?

1.1.2  Qual ¢ a sua formagao? (Ex. Graduacdo em ciéncias biologicas, farmécia, etc.?)

1.2 Experiéncia do usuario com a drea de dominio - bioinformatica

1.2.1 H&é quanto tempo vocé trabalha e/ou estuda bioinformatica?
O Menos de 6 meses O Entre 1 e 2 anos [0 Mais de 5 anos

O Entre 6 meses e 1 ano O Entre 2 e 5 anos

1.2.2  Vocé utiliza aplicagdes Web para suas atividades em bioinformaética?

O Sim O Nao O As vezes
a) Se sim, qual a frequéncia que vocé utiliza essas aplicacdes?
O Utilizo diariamente O Mensalmente
O Semanalmente O Nao utilizo com muita frequéncia

b) Cite exemplo (s) de aplicagdes Web que vocé utiliza para este fim:

1.3  Experiéncia do usuario na bioinformatica estrutural

1.3.1 Vocé sabe o que ¢ Predi¢do de Estruturas de Proteinas?
O Sim 0O Nao

1.3.2  Vocé conhece algum servidor on-line de Predi¢do de Estruturas de Proteinas?

O Sim O Nio

1.3.3 Se sim, qual (is)?

O Robetta O SPARKSX O PMS: A Panoptic Motif
O I-TASSER O MULTICOM Search Tool
O QUARK O IntFOLD O Outro (s). Especifique:

O RaptorX server O Chunk-TASSER
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2 CONCEPCAO DA INTERFACE

2.1 Visibilidade do status do sistema:
Definicao:

O sistema deve sempre manter os usudrios informados sobre o que esta acontecendo através de

feedback apropriado, em um tempo razoavel.
Questoes relacionadas:

2.1.1 O Sistema me mantém informado sobre o que estd acontecendo, através de feedback.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.1.2  Euentendo o que significa feedback.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.1.3 Eu obtenho o feedback dentro de um tempo razoavel.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.1.4 Posso ver ou ouvir os resultados de cada agao que eu realizo.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.1.5 O sistema ndo reage de forma que me surpreenda e ndo faz nada inesperado.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.1.6  Anote o problema( s) ou sugestao (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:
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22 Correlacao entre o sistema e o mundo real
O sistema deve utilizar a linguagem do usuario, com palavras, frases e conceitos familiares para
ele, ao invés de termos especificos de sistemas. Seguir convengdes do mundo real, fazendo com que
a informagao apareca em uma ordem logica e natural.
2.2.1 A linguagem usada ¢ natural, os termos, frases, conceitos sdo similares aqueles usados no
meu dia-a-dia.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.2 A linguagem usada ¢ natural, os termos, frases, conceitos sdo similares aqueles usados no

dominio da bioinformatica.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.3 Eunao fico confuso com o uso dos termos.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.4 Eundo fico confuso com a forma que os simbolos, icones, imagens sdo usadas.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.5 A metafora usada corresponde aos objetos ou conceitos do mundo-real, por exemplo, o icone
para imprimir parece com uma impressora.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.6 As informacgdes sdo organizadas em uma ordem natural e logica.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.2.7 Anote o problema (s) ou sugestao (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:
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2.3 Controle e liberdade para o usuario:
Os usuarios frequentemente escolhem as fungdes do sistema por engano e entdo necessitam de
"uma saida de emergéncia”, claramente definida para sair do estado ndo desejado, sem ter que

percorrer um longo didlogo, ou seja, € necessario suporte a undo e redo (desfazer e refazer).

2.3.1 O sistema trabalha da forma que eu quero que trabalhe.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.3.2 Cada pagina apresenta todos os botdes de navegacao ou hiperlinks necessarios, tais como,
anterior (voltar), préxima e pagina inicial (home).

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.3.3 Quando eu cometo um erro eu nao posso escolher sair do sistema usando um botao de saida
de emergéncia claramente sinalizado.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.3.4 Anote o problema (s) ou sugestao (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

2.4  Consisténcia e padroes:
Referem-se ao fato de que os usuérios ndo deveriam ter acesso a diferentes situagdes, palavras
ou agdes representando a mesma coisa. A interface deve ter convencdes nao ambiguas, seguindo as

convengdes da plataforma.

24.1 A mesma convencdo (normas ou o caminho pelo qual o conteudo ¢é organizado e
apresentado) ¢ usada através do sistema.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.2 A convengdo usada ¢ similar aquelas em outros sistemas que utilizei.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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2.4.3 As mesmas palavras, frases, situagdes ou agdes referem-se as mesmas coisas através do
sistema.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.4 As cores sdo usadas de forma consistente (mesma forma) através do sistema.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.5 Os graficos, icones e imagens sdo consistentemente (mesma forma) usados através do
sistema.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.6 Ha consisténcia no Layout do sistema.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.7 Ha consisténcia no uso dos menus.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.8 Ha consisténcia no uso do tipo e tamanhos das fontes.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.9 Os links das paginas sdo consistentes com os titulos das paginas as quais estdo vinculadas.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.4.10 Anote o problema (s) ou sugestdo (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

2.5 Prevenciao de erros

Ainda melhor do que boas mensagens de erro ¢ um projeto cuidadoso que impede que um
problema ocorra em primeiro lugar. O sistema deve eliminar as condi¢des passiveis de erros ou
verifica-los, e apresentar aos usuarios uma op¢ao de confirmacdo, antes de se comprometer com a
acdo. Os erros sao as principais fontes de frustragdo, ineficiéncia e ineficacia durante a utilizacao do

sistema.
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2.5.1 O sistema me da suporte de forma que se toma dificil cometer erros graves.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.5.2 A qualquer hora que um erro é cometido uma mensagem de erro ¢ apresentada.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.5.3 O sistema mostra uma interface de usuario grafica (demonstrando como, por exemplo, listas
suspensas (drop down), hiperlink ou icones, que podem ser clicadas por mouse, ao invés de baseada
em comandos, onde os comandos t€m de ser digitados pelo uso de teclado).

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.5.4 Sou requisitado a confirmar minhas entradas antes de levar adiante agdes "potencialmente
perigosas" como a de "apagar".

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.5.5 Acho facil entrar com as informagdes no sistema.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.5.6 Anote o problema (s) ou sugestdo (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

2.6 Reconhecimento ao invés de lembranca
Minimizar a carga de memoria do usuério, fazendo objetos, acdes e opgdes visiveis. O usuario
ndo deve ter que lembrar informagdes de uma parte do didlogo para outra. Instru¢des para o uso do

sistema devem estar visiveis ou facilmente acessivelis.

2.6.1 Estdo disponiveis instru¢des de como utilizar o sistema.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.6.2 Hauma relagdo 6bvia entre os controles e suas acoes.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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2.6.3 Os objetos usados, como os graficos em barras de ferramentas, sdo faceis de reconhecer.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.6.4 Ao trabalhar em uma tarefa eu ndo preciso relembrar as informagdes de outras tarefas.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.6.5  Anote o problema (s) ou sugestdo (0es) que vocé julga estar relacionado com esta secao:

2.7 Flexibilidade e eficiéncia do uso

O sistema deve ser adequado tanto para usudrios inexperientes quanto para usuarios
experientes. Deve permitir aos usudrios personalizar agdes frequentes, como por exemplo, a utilizacao
de aceleradores - invisiveis pelo usudrio novato - podem frequentemente acelerar a interagdo para o

usudrio experiente.

2.7.1 O site oferece diferentes niveis de usudrios, desde o novato até o experiente.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.7.2 Atalhos em forma de abreviagdes, questdes especiais, macros € comandos escondidos estdo
disponiveis para usuarios experientes.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.7.3 O site guia os usudrios novatos de forma competente.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.7.4 Haaopg¢ao de usar somente o teclado para realizar as tarefas.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.7.5 O sistema ¢ o bastante flexivel para permitir que os usudrios ajustem as configuracdes
adequando-as, isto ¢, personalizando o sistema.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.7.6 Anote o problema (s) ou sugestdo (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:
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2.8  Design estético e minimalista
Os didlogos ndo devem conter informagdes irrelevantes ou raramente necessarias. Cada unidade
extra de informacdo em um didlogo compete com unidades relevantes e diminui sua visibilidade

relativa.

2.8.1 As paginas contém a informagao requisitada.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.8.2 A informagdo em cada pagina ndo ¢ muito grande para confundir-me ou distrair-me.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.8.3 Nao ha o uso excessivo de graficos e imagens no site.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.8.4 As caixas de didlogo proporcionam informacdes adequadas ao desempenho das tarefas.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.8.5 Menus e listas suspensas possuem as opc¢oes exigidas para as escolhas.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.8.6 Anote o problema (s) ou sugestao (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

2.9 Reconhecimento, diagndstico e recuperacio de erros
Auxiliar os usuérios a reconhecer, diagnosticar e recuperar erros: as Mensagens de erro devem
ser expressas em linguagem natural/clara (sem cddigos), indicando precisamente o erro/problema e

sugerir uma solugao.
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2.9.1 As mensagens de erros sdo expressas em linguagem simples.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.9.2 As mensagens de erros indicam precisamente qual ¢ o problema.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.9.3 Cada mensagem proporciona um procedimento para a corre¢do do erro.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.9.4 O procedimento para corrigir um erro ¢ especifico, rapido e eficiente.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.9.5 O site proporciona uma rapida mudanca de acdo pela qual € possivel, por exemplo,
disponibilizar ambos Desfazer (Undo) e Refazer (Redo).

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.9.6 Anote o problema (s) ou sugestdo (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

2.10 Ajuda e documentacio

Mesmo que seja melhor que o sistema possa ser usado sem documentacdo, pode ser necessario
fornecer ajuda e documentagdo. Tais informagdes devem ser ficeis de encontrar, ser centradas na
tarefa do usudrio, listar passos concretos a serem realizados e ndo ser muito grande. A ajuda deve

estar facilmente acessivel e on-line.

2.10.1 Eu acho os recursos de ajuda tteis (tais como ajuda online, glossario).
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.10.2 Os recursos de ajuda sdo faceis de usar.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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2.10.3 Eu acho féacil procurar pela ajuda solicitada.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

2.10.4 Anote o problema (s) ou sugestao (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

3 WEB DESIGN

3.1 Simplicidade de navegacao do site, organizacio e estrutura

3.1.1 Nao ha necessidade de usar o Menu uma vez que existe um mapa do curso que tem a mesma
finalidade.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.2  Os links de site sempre apontam para os documentos ou paginas corretas.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.3 Existem links (atalhos) para as se¢des dentro da mesma pagina.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.4 As cores para os links s3o consistentes com as convencdes da Web, ou seja, as ligagdes ndo
visitadas estdo em azul e aquelas visitados estdo em verde ou roxo.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.5 A informagdo relacionada ¢ colocada em conjunto.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.6 A informag¢do importante ¢ colocada no topo de uma pagina.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

3.1.7 A barra de rolagem ou Scrolling ¢ minimizada, ou seja, eu ndo tenho para percorrer muitas
paginas para encontrar as informagdes necessarias.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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3.1.8  Anote o problema (s) ou sugestdo (des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢do:

4 BIOINFORMATICA

4.1 Relevancia do contetdo do site para a Bioinformatica

4.1.1 O conteudo segue os padrdes de aplicagdes em bioinformatica.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.1.2 As informacdes sdo relevantes para o desenvolvimento das atividades no servidor.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.1.3 O conteudo estd no nivel apropriado para minha compreensao.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.1.4 Esta claro quais os materiais que tem direitos autorais e quais ndo possuem.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.1.5 O conteudo do servidor cita as devidas referéncias do material que € utilizado.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.1.6  Anote o problema (s) ou sugestdo (0es) que vocé julga estar relacionado com esta secao:

—TOYUITauuoy

4.2.1 Eu compreendi quais os objetivos do servidor.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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4.2.2 Eu compreendi a metodologia utilizada no wCReF.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.3 Consigo realizar uma submissdo de uma proteina-alvo satisfatoriamente.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.4 Se sou um usuario avancado, consigo compreender os parametros opcionais na submissao do
wCReF.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.5 Os parametros opcionais do wCReF estdo de acordo com os utilizados por aplicagoes
relacionadas que eu conheco.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.6 Consigo encontrar com clareza as informagdes sobre os resultados.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.7 O tempo de resposta da minha submissao esta de acordo com o que eu esperava.

O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.8 Os resultados estdo apresentados de maneira clara.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.9 Os resultados estdo apresentados de maneira concisa.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.10 Os resultados estdo de acordo com aquilo que eu esperava.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.11 Consigo salvar meus resultados.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.12 Os resultados da submissao sdo comunicados a mim sem eu estar conectado ao servidor, por
outros meios, como por exemplo e-mail.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.13 As estatisticas me fornecem informagdes uteis.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.
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4.2.14 Como pesquisador da area posso enviar sugestoes, reclamacdes e tirar davidas com a esquipe
responsavel pelo servidor.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

4.2.15 Anote o problema(s) ou sugestdo(des) que vocé julga estar relacionado com esta se¢ao:

5 CONCLUSOES

5.1.1 Eu achei o sistema facil de usar.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

5.1.2 K rapido de se trabalhar no sistema.
O Concordo plenamente O Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

5.1.3 O sistema desempenha as tarefas apropriadamente.

O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

5.1.4 Uma vez que eu aprendi a usar o sistema, sera facil de usa-lo na proxima vez.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente.

5.1.5 Eu fiquei satisfeito com o sistema.
O Concordo plenamente [ Concordo [ Talvez [ Discordo [ Discordo plenamente

5.1.6  Use o espago que segue para preencher os aspectos que vocé considera como os mais
positivos do sistema (questdo aberta).
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5.1.7 Use o espago que segue para preencher os aspectos que vocé considera como os mais
problematicos do sistema (questao).




APENDICE H — TUTORIAL PARA SUBMISSAO DE PROTEINAS NO
WCREF

Uma forma de ajudar o usuario a utilizar a interface do wCReF ¢ através do Tutorial. O tutorial

com a explicacdo de como o usudrio deve realizar uma predicao esta descrito a seguir:

2) Para submeter uma proteina vocé deve primeiramente deve realizar login no sistema:

WCReF

Central Residue Fragment-based Method

Login
E-mail:#
seu_email@gmail.com 4-[ E-mail cadastrado J
Senha:* "
4>| Sua senha l
Esg sua senha?  Registre-se
3) Vocé sera direcionado para pagina principal. Aqui vocé€ pode enviar sua proteina alvo.

Primeiramente vocé deve colocar o nome da proteina a ser enviada no primeiro campo do formulario.

No segundo campo a sequéncia no formato FASTA:

1 9 Nome da Proteina Alvo:

CReF(Central Residue Fi

Nome dp-Peataina Myg:*(3)
; -

1Z0D — Inserir o nome da Proteina Alvo ]

2 g Sequéncia no Formato Fasta:

>1ZDD:APDBID|CHAINJSEQUENCE | (cen]
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKSIRDDCX | @@ n
Sequéncia no formato FASTA‘[*L.;)

e

D—-[ Inserir a Sequéncia no Formato FASTA ]

Colar

Examplo: FASTA

- Formato FASTA:



Sequéncia no formato FASTA:*(3)

>1ZDD:A|PDBID|CHAIN|SEQUENCE
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKSIRDDCX

Exemplo: FASTA

Sequéncia no formato FASTA:* @

21ZDD:AIPDBID|CHAINISEQUENCE—{ _ Ut tlo-tdenicacso |
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKSIRDDCX

[ Simbolo > (maior) - Obrigatdrio J

[ Sequéncia Aminoécidos ]

Examplo:FASTA

- Para saber mais sobre este formato clique em FASTA:

4) O wCReF possui parametros opcionais. Se os mesmos ndo forem modificados
receberdo os valores default (padrdo). Os primeiros parametros sdo os referentes ao wCReF e os
segundos a0 BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)*:

*Saiba mais sobre o Blast lendo a nossa documentacgao, na guia softwares.

3 9 Pardmetros Opcionais:

- Par@metros de execugdo do CReF
{t’}-ﬁ—ﬁ Clique para abrir

ie
Tamanho do fragmento: S E
Abre a ajuda
22
Numero de clusters a ser usado paracos 4 ¥

angulos Phi e Psi:

32
Excluir homélogos com similaridade 100%
acima:

4e
1ENY, 1BVR, 1ZDD...

Excluir homologos baseados no codigoe
PDB:

Digitar os cédigos PDB
separados por virgula (,)

12 vamanho do fragmento: Define quantos aminoacidos o fragmento ird possuir: S5(padro), 7 ou[T
9.

@ Namero de clusters a ser usado para os dngulos Phi e Psi: O agrupamento & feito no WEKA
(Walkato Environment for Knowledge Analysis) buscando as regides mais favordveis para formagdo
das estruturas secundarias no mapa de Ramachandran.

@ Excluir homélogos com similaridade acima: Podem ser excluidas da busca de templates no PDB
para os fragmentos as proteinas que possuem similaridade acima de 100%, 90%, 80% ou 70%.

42 Excluir homélogos baseados no cédigo PDB: Colocar os codigo do PDB das proteinas que vocé
seja que seja excluida na sua busca separada por virgulas. Ex: 1Z2DD, 1ENY, 1BVR...

5) Depois de preencher o formulario basta clicar em enviar:

49 Enviar predigdo:

Pardmetros Opcionais

v Pardmetros de execugdo do CReF

v Pardmetros do BLASTp




