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Abstract

Amazonian biodiversity is widely recognized as one of the rich-
est and most diverse in the world. Covering approximately 40%
of Brazilian territory, the Amazonian biome harbors a flora rich
in natural resources that can be sustainably exploited to gener-
ate new products and innovative processes. Biological databases
have been built to aid in a better understanding of these areas,
as well as in identifying possible applications of their biological
resources. However, the fragmentation and dispersion of data on
species, biomolecules, and digital structures of the Amazonian flora
across multiple repositories hinders bioprospecting processes, since
researchers need to consult various databases to obtain information.
Therefore, the objective of this article is to present Moléculas da
Amazo0nia, a database developed to unify information on the species
present in the Amazonian flora, as well as data on biomolecules
that can be found in these species. For this, Web Scraping and ETL
(Extract, Transform and Load) techniques were used to collect, in-
tegrate, and store data provided by GBIF, NuBBEDB, NCBI, and
ChEMBL. The methodology resulted in the initial mapping of 118
species, 40 of which are endemic, and the cataloging of more than
500 molecules. With this, the "Molecules of the Amazon" project
becomes a strategic tool to accelerate the discovery of new drugs
and bioproducts. By organizing the chemical knowledge of the
forest and its geographic distribution, the initiative supports the
bioeconomy and sustainable development, connecting the natural
wealth of the Amazon to technological innovation.
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1 Introducio

A biologia experimental vem se transformando cada dia mais, gracas

aos avancos proporcionados pela bioinformatica. Dentre esses avangos,

tem-se a disponibilizagdo de ferramentas capazes de simular as inter-
acdes fisicas no meio digital, tal como as ferramentas de ancoragem
molecular (molecular docking) e a dindmica molecular.

A ancoragem molecular, ou molecular docking, permite simular o
encaixe de um ligante em uma estrutura alvo. Isso permite prever a
interacdo entres eles e identificar potenciais moléculas de interesse
e suas aplicagdes [4].

Ja a dindmica molecular proporciona uma analise mais detalhada
arespeito dessas interagdes a partir da simula¢do do comportamento
de moléculas ao longo do tempo. Ademais, esta também leva em
consideracéo fatores externos, como temperatura e pressao [9].

A unido dessas técnicas reduz a necessidade de testes fisicos
extensivos, diminuindo o uso de materiais e economizando tempo
e custos associados aos experimentos tradicionais.

Para apoiar essas andlises, bancos de dados biologicos tém de-
sempenhado um papel importante na bioinformatica. Com isso,
pesquisadores da Universidade Estadual Paulista (UNESP) desen-
volveram o NuBBEDB (Banco de Dados do Nucleos de Bioensaios,
Ecofisiologia e Biossintese de Produtos Naturais). Este nasceu com o
objetivo de fornecer dados quimicos e biolégicos da biodiversidade
brasileira, possibilitando o acesso a diversos compostos naturais
presentes na biodiversidade nacional [10]. Assim como a inicia-
tiva do Instituto de Pesquisas Jardim Botanico do Rio de Janeiro
que criou o Reflora, um banco de dados bioldgico que contribui
para o melhor entendimento da biodiversidade presente na flora
de todo o Brasil, disponibilizando informagdes essenciais sobre as
suas espécies [12].

E nesse cenario de pesquisa e desenvolvimento tecnolégico que a
Amazodnia se destaca como fonte de uma gama de recursos naturais.
A regido é lar de uma rica biodiversidade, o qual abrange uma
populacdo numerosa de espécies de animais, plantas, insetos e
microrganismos [11]. As espécies amazdnicas tém se tornado cada
vez mais um alvo de interesse econdmico. Isso ocorre, pois, essa



Carolina Barros da Costa, Izabela de Santos Albuquerque, Rayssa Cristhiny Santos Baker, Jean Carlo Wai Keung Ma, Marcio Rodrigues Miranda, Ryan da Silva Ramos, and Kaio

XVII COBT, Abril 16-18, 2026, Florianépolis, SC

diversidade bioldgica e genética abriga matérias-primas basicas
para avancos na biotecnologia [1].

No entanto, apesar de iniciativas como o Reflora e o NuBBEDB,
ndo ha um banco de dados que centralize e integre informacdes
da flora amazoénica que abrangem as espécies, biomoléculas e es-
truturas digitais, independente dos formatos de arquivos, nivel
estrutural ou formato de visualizagdo, estando estas dispersas em
diferentes bancos de dados. Essa fragmentacéo limita o potencial de
prospeccdo de compostos naturais, uma vez que o pesquisador ne-
cessita consultar multiplos bancos de dados para obter informacdes.

Logo, o objetivo deste estudo é apresentar o Moléculas da Amazo-
nia, um banco de dados que centraliza e integra dados da flora
amazoOnica, abrangendo espécies, biomoléculas e estruturas digitais,
que atualmente estdo dispersos em diferentes bancos de dados.

A integracio desses dados tem capacidade de acelerar processos
de bioprospeccio, permitir uma melhor compreensio do potencial
farmacéutico e/ou biotecnolégicos de compostos da flora amazonica,
promover o desenvolvimento sustentavel de novos produtos e/ou
processos, e fornecer uma visdo abrangente e acessivel da biodiversi-
dade amazonica, apoiando a pesquisa, desenvolvimento e inovacéo
(PD&I).

Este artigo esta organizado como segue: a Secéo 2 a fragmentacéo
de dados entre bancos de dados existentes; a Secdo 3 apresenta a
solucdo proposta; a Secdo 4 apresenta os resultados; e a Secdo 5
apresenta as consideragdes finais.

2 Fragmentacao de dados entre Bancos de Dados
Existentes

O acesso a informacdes de alta qualidade permite que pesquisadores
possam obter um conhecimento mais aprofundado sobre a com-
plexidade de sistemas ecoldgicos, uma vez que tornam possivel
organizar e analisar grandes volumes de informacdes obtidas de
diferentes fontes e identificar padrdes complexos [6].

O GBIF (Global Biodiversity Information Facility) é um banco
de dados que surgiu devido a necessidade de tornar dados e infor-
macdes sobre a biodiversidade acessiveis para o mundo. Estabele-
cido oficialmente em 2001, trata-se de uma organizagio interna-
cional responsavel por fornecer acesso gratuito a dados das espécies
presentes na biodiversidade global, bem como a ocorréncia destas,
para a promogéo da pesquisa cientifica [3].

Outro importante bancos de dados desenvolvido para disponi-
bilizar informacdes sobre a biodiversidade brasileira, porém como
foco em espécies da sua flora e funga, é o Reflora. Criado em 2010,
o programa Reflora nasceu com o objetivo de resgatar, por meio de
imagens de alta resolugéo, espécies da flora brasileira presentes em
herbarios estrangeiros. A partir disso, foram criados dois programas:
o Herbario Virtual Reflora, para receber, armazenar e publicar ima-
gens, e o Flora e Funga do Brasil, para validar os nomes atribuidos
as imagens presentes no Herbéario Virtual Reflora [12].

O NuBBEDB também é um importante projeto desenvolvido
para auxiliar na compreensdo da biodiversidade brasileira. Porém,
ao invés de fornecer informacdes sobre as espécies, este objetiva
disponibilizar dados quimicos e bioldgicos presentes na biodiversi-
dade do Brasil, possibilitando acessar dados de diversos compostos
naturais que podem ser encontrados em territério nacional [10].

Alexandre da Silva

O Lottus é um banco de dados que gerencia conhecimento aberto
em pesquisa de produtos naturais e permite que usuarios realizem
buscas por estruturas moleculares e/ou orientada a taxonomia. Este
abriga um projeto de codigo aberto responsavel por armazenar,
pesquisa e analisar produtos naturais (NPs) [7].

O ChEMBL é um banco de dados que disponibiliza informagdes
sobre a bioatividade e propriedades quimicas de moléculas [2]. Este
permite que pesquisadores obtenham informacdes sobre as car-
acteristicas de uma molécula de interesse e, para aprofundar seu
conhecimento, este podem associar essas informagdes com os da-
dos biomédicos e genémicos disponibilizados pelo NCBI (National
Center for Biotechnology Information) [5].

Mediante esta variedade de repositérios, o Moléculas da Amazo-
nia esta sendo desenvolvido de modo a oferecer uma solucéo unifi-
cada, que centraliza e integra dados taxondmicos, distribuicio ge-
ografica, dados moleculares, dados bibliograficos e dados paten-
tarios sobre os recursos naturais provenientes da flora amazoénica.

3 Solucio Proposta

Este trabalho propde o desenvolvimento do Moléculas da Amazo-
nia, o qual seguiu uma adaptagido metodolégica no Cross-Industry
Standard Process for Data Mining (CRISP-DM) com um pipeline
estruturado com base no modelo ETL (Extract, Transform, Load)
reprodutivel [8].

O pipeline foi organizado de forma modular, permitindo a reexe-
cucdo integral do processo, auditoria das etapas e rastreabilidade das
transformacdes aplicadas aos dados. Todas as etapas foram autom-
atizadas por meio de scripts versionados, garantindo consisténcia e
reprodutibilidade dos resultados.

A etapa de extracdo consistiu na coleta automatizada de dados a
partir de portais publicos, bases institucionais e repositorios digitais,
utilizando técnicas de Web Scraping e, quando disponiveis, APIs
REST.

Para alimentar o Moléculas da Amazdnia, foram utilizados os
dados contidos nos repositérios: GBIF, NuBBEDB, NCBI e ChEMBL.
O repositorio do NuBBEDB forneceu dados quimicos e biolégicos
de produtos naturais da biodiversidade brasileira ja identificados e
catalogados de acordo com a espécie da planta.

O repositério do GBIF permitiu o acesso a dados taxonémi-
cos detalhados e distribuigdo geografica sobre as espécies da flora
amazonica, o que possibilitou a identificacdo de quais plantas es-
tavam localizadas nos estados da Amazonia Legal Brasileira.

As coletas nos repositorios do NCBI e ChEMBL permitiram aces-
sar dados genéticos e moleculares, patentes solicitadas, proteinas
alvo, cuidados e perigos associadas as moléculas e referéncias bibli-
ograficas associadas.

Para a diagramacéo do banco de dados, foi utilizada a ferramenta
MySQL Workbench. Esta é uma ferramenta visual unificada que
permite projetar, modelar, gerar e gerenciar banco de dados visual-
mente.

A coleta de dados foi realizada com a Linguagem Python e os
frameworks Scrapy e Selenium, possibilitando a interacdo com
navegadores, raspagem de dados e a navegacio entre repositorios de
acordo com o pipeline a ser realizado para a captura e classificacdo
do dado.
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4 Resultados

As técnicas de Web Scraping e ETL foram implementadas por meio
do framework Scrapy em Python. Onde foram desenvolvidos algo-
ritmos especificos para a execucio da coleta de dados diretamente
dos sites.

Foi realizada a identificacdo das paginas e a extracdo automa-
tizada dos dados utilizando robds em Python que percorreram as
paginas e coletaram os dados de interesse.

A extracido de dados automatizada foi iniciada pelo NuBBEDB. A
partir de uma biblioteca Scrapy em Python, foi criado um algoritmo
que percorreu as paginas do NuBBEDB e coletou as informacdes
referentes as biomoléculas que estdo localizadas na flora brasileira
e em quais espécies podem ser encontradas.

Com os dados coletados no NuBBEDB, foi feita uma consulta no
API do GBIF, com o objetivo de obter informacdes taxondmicas de-
talhadas (familia, género e espécie) e dados geograficos que indicam
a ocorréncias dessas espécies. Desta forma, foi realizado o filtro
selecionando apenas espécies que tiveram a ocorréncia registrada
em algum estado da Amazonia Legal Brasileira. Identificando quais
estados elas foram registradas, e categorizando se sdo endémicas e
nativas daquela regido.

Em seguida, para complementar dados sobre as moléculas, foram
feitas consultas no NCBI e ChEMBL. Através do ChEMBL foi pos-
sivel coletar informacdes adicionais sobre as propriedades fisico-
quimicas das moléculas, bem como sua bioatividade. Enquanto o
NCBI, contribuiu para complementar essas informacdes com dados
genéticos, moleculares, quais patentes foram solicitadas, proteinas
alvo, cuidados e perigos associadas as moléculas e referéncias bib-
liograficas associadas. Tais consultas permitiram a integracéo e o
armazenamento de dados bioldgicos e quimicos complementares no
Moléculas da Amazonia, contribuindo para enriquecer o conjunto
de informagdes disponiveis.

A coleta inicial realizada no NuBBEDB resultou na extracio de
572 moléculas. A partir desse resultado, foram coletados dados
taxonomicos e geograficos dentro do GBIF. A coleta de dados tax-
ondmicos e geograficos retornou um total de 30 familias, 72 géneros
e 118 espécies.

Quanto a distribuicio geografica das espécies coletadas, os es-
tados do Mato Grosso, Para e Amazonas lideram com 57, 56 e 53
espécies, respectivamente. Por outro lado, os estados de Roraima
e Amapa registraram o menor numero de espécies, com 22 e 30
espécies, respectivamente.

Em relacdo as moléculas, os resultados condizem com a maior
diversidade de espécies da regido, com os estados do Mato Grosso,
Para e Amazonas também liderando esse cenario com 314, 294 e
261 moléculas, respectivamente.

A origem dessas espécies foi categorizada em nativas, que ocor-
rem naturalmente em uma determinada regido, e cultivadas, espé-
cies semeadas/plantadas pelo ser humano. Das 118 espécies cole-
tadas, 114 sdo nativas e 4 sao cultivadas.

Além disso, foi possivel identificar que 40 espécies sdo endémicas,
ou seja, sdo espécies exclusivas da regido Amazonica e ndo ocorrem
em nenhum outro lugar do mundo.

Entre as espécies coletadas, aquelas que mais possuem moléculas
associadas no banco de dados sdo: Flacourtiaceae Casearia sylvestris,
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com 27 moléculas; Rubiaceae Chimarrhis turbinata, com 19 molécu-
las; Myristicaceae Virola sebifera, com 17 moléculas; Meliaceae
Cedrela odorata, com 15 moléculas; e Myristicaceae Iryanthera
juruensis, com 15 moléculas.

A disponibilizacdo dessas informagdes ndo apenas cataloga a
flora amazdnica, mas agregam valor tangivel a sua biodiversidade.
A estruturacio detalhada dos perfis quimicos das espécies vegetais
desta regido representa um ativo estratégico fundamental para o
ecossistema de pesquisa e inovagdo na Amazonia.

5 Consideracdes Finais

Os resultados obtidos com o Moléculas da Amazonia validam a
eficacia das técnicas de Web Scraping e ETL aplicadas para a cen-
tralizagdo e integracdo de dados de diferentes fontes, como GBIF,
NuBBEDB, NCBI e ChEMBL, em um tnico local.

A estruturacio inicial do banco de dados ndo apenas permitiu a
unificacido de informagdes taxonémicas e moleculares, mas também
revelou um potencial significativo para a bioprospeccio, evidenci-
ado pelo mapeamento de 118 espécies, das quais 40 sdo endémicas,
e a catalogacdo de mais de 500 moléculas.

Com isso, o banco de dados Moléculas da Amazo6nia ndo atua
somente como um armazém de dados, mas como uma ferramenta
de apoio a pesquisa que conecta a riqueza taxonémica da Amazdnia
as suas propriedades moleculares e farmacolégicas, promovendo a
bioeconomia e o desenvolvimento sustentavel de novos produtos.

As etapas posteriores incluem o desenvolvimento da plataforma
digital para a disponibilizacdo do acesso ao banco de dados, a coleta
e integracdo com o repositorio de saberes tradicionais tutelado pela
Fundagdo Oswaldo Cruz (Fiocruz) e a coleta e integragdo com o
repositorio Lottus.

References

[1] Sarita Albagli. 1998. Da biodiversidade a biotecnologia: a nova fronteira da
informacéo. Ci. Inf,, Brasilia 27, 1 (1998), 7-10.

[2] ChEMBL. 2024. About. https://chembl.gitbook.io/chembl-interface-

documentation/about

Sistema Global de Informacéo sobre Biodiversidade GBIF. 2024. O que é o GBIF?
https://www.gbif.org/pt/what-is-gbif

[4] Jiyu Fan, Ailing Fu, and Le Zhang. 2019. Progress in molecular docking. Progress
in molecular docking 7, 2 (2019), 83-89. doi:10.1007/s40484-019-0172-y
National Center for Biotechnology Information. 2024. About NCBIL.  https:
//www.ncbi.nlm.nih.gov/home/about/

[6] Steven Kelling, wesley M. Hochachka, Daniel Fink, Mirek Riedewald, Rich
Caruana, Grant Ballard, and Giles Hooker. 2009. Data-intensive Science: A
New Paradigm for Biodiversity Studies. BioScience 59, 7 (2009), 613-620.
doi:10.1525/bi0.2009.59.7.12

[7] Lotus. 2024. Lotus. https://lotus.naturalproducts.net/

[8] Gonzalo Mariscal, Oscar Marban, and Covadonga Fernindez. 2010. A sur-
vey of data mining and knowledge discovery process models and methodolo-
gies. The Knowledge Engineering Review 25, 2 (2010), 137-166. doi:10.1017/
50269888910000032

[9] A.C.Namba, V. B. da Silva, and C. H. T. P. da Silva. 2008. DinAmica molecular:
teoria e aplicagdes em planejamento de farmacos. Eclética Quimica 33, 4 (2008),
13-24. doi:10.1590/S0100-46702008000400002

[10] Alan C Pilon, Marilia Valli, Alessandra C Dametto, Meri Emili F Pinto, Rafael T
Freire, Jan Castro-Gamboa, Adriano D Andricopulo, and Vanderlan S Bolzani.
2017. NuBBEDB: an updated database to uncover chemical and biological infor-
mation from Brazilian biodiversity. Scientific Reports 7, 1, Article 7215 (2017).
doi:10.1038/s41598-017-07451-x
President Mark J. Plotkin. 2020. The Amazon: what everyone needs to know. Oxford
University Press, New York, NY.
[12] Reflora. 2025. Programa Reflora. https://reflora.jbrj.gov.br/reflora/PrincipalUC/
PrincipalUC.do

B3

[5

—
jan

808


https://chembl.gitbook.io/chembl-interface-documentation/about
https://chembl.gitbook.io/chembl-interface-documentation/about
https://www.gbif.org/pt/what-is-gbif
https://doi.org/10.1007/s40484-019-0172-y
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/home/about/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/home/about/
https://doi.org/10.1525/bio.2009.59.7.12
https://lotus.naturalproducts.net/
https://doi.org/10.1017/S0269888910000032
https://doi.org/10.1017/S0269888910000032
https://doi.org/10.1590/S0100-46702008000400002
https://doi.org/10.1038/s41598-017-07451-x
https://reflora.jbrj.gov.br/reflora/PrincipalUC/PrincipalUC.do
https://reflora.jbrj.gov.br/reflora/PrincipalUC/PrincipalUC.do

	Abstract
	1 Introdução
	2 Fragmentação de dados entre Bancos de Dados Existentes
	3 Solução Proposta
	4 Resultados
	5 Considerações Finais
	References

