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1. DESCRICAO DA INOVACAO

O projeto trata-se do desenvolvimento de um aplicativo de docking
molecular que busca simplificar o uso dessa técnica por meio de uma interface
grafica amigavel, simples e intuitiva. Utilizando tecnologias como JavaScript,
Python, Electron, React, 3Dmol, RDKit e Bootstrap, o aplicativo integra
ferramentas renomadas de docking, como AutoDock Vina, para oferecer uma
solugdo acessivel a um publico mais amplo. A interface simples guia o usuario
através de cada etapa do processo de docking, desde a preparagdo das
moléculas até a analise dos resultados, permitindo a importacdo de diferentes
formatos de arquivos moleculares.

O principal diferencial desta inovacdo € a interface simplificada que
democratiza o uso do docking molecular, tradicionalmente restrito a usuarios com
conhecimentos avangados em bioinformatica e quimica computacional. A
combinacdo da interface simples, visualizacdo interativa de estruturas
moleculares e compatibilidade com multiplos formatos de arquivos torna o
aplicativo unico, em comparagao com outras solugdes que exigem um maior
conhecimento prévio, como as que usam linhas de comando ou possuem
interfaces complexas (MORRIS; LIM-WILBY, 2008; KROEMER, 2007).
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Figura 1. Tela de docking com uma molécula selecionada e com box ajustada
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2. ANALISE DE MERCADO

O publico-alvo baseia-se em estudantes de graduacado e pds-graduacao
em biotecnologia e areas afins, bem como pesquisadores na area, em diferentes
niveis de experiéncia. A ferramenta foi pensada em usuarios com pouca ou
nenhuma experiéncia prévia com docking molecular e que necessitam de uma
ferramenta que facilite a compreensao e execugao do processo.

Atualmente, os principais concorrentes no mercado de softwares séo o
AutoDock, DOCK, SwissDock e Glide. Contudo, esses programas frequentemente
possuem interfaces complexas ou que dependem de linhas de comando, o que
limita sua acessibilidade para usuarios inexperientes. O nosso aplicativo se
diferencia por sua interface intuitiva e facilidade de uso.

O mercado de software para biotecnologia e principalmente para drug
discovery esta em crescimento, impulsionado pela necessidade constante de
novas ferramentas que acelerem o processo de descoberta de medicamentos.
Com uma abordagem centrada no usuario, nosso aplicativo tem um grande
potencial para capturar uma parcela significativa deste mercado, especialmente
entre instituicdes educacionais, laboratérios de pesquisa e até empresas do ramo.

3. ESTRATEGIA DE DESENVOLVIMENTO E IMPLEMENTAGAO

O aplicativo sera oferecido em um modelo freemium, onde as
funcionalidades basicas estardo disponiveis gratuitamente para estudantes,
enquanto recursos avangados, suporte premium e acesso a empresas e
laboratorios serdo oferecidos por meio de assinaturas. A distribuicao sera feita via
download online, e parcerias com universidades e centros de pesquisa serao
exploradas para maior disseminacéo.

Estamos em processo de registro da propriedade intelectual do software,
incluindo o codigo-fonte e o design da interface.

Etapas de Desenvolvimento:

1. Protétipo Inicial: Desenvolvimento e testes internos.

2. Teste de Usuario: Realizagao de estudos de usabilidade com o
publico-alvo.

3. Ajustes e Refinamentos: Implementagao de melhorias baseadas no
feedback.

4. Langcamento Beta: Distribuicdo para um grupo restrito de usuarios para
testes finais.

5. Langamento Oficial: Disponibilizacdo publica do aplicativo.

Atualmente, o projeto estda no nivel de maturidade tecnologica 5
(demonstragcédo de um prot6tipo em ambiente relevante).

Os principais desafios incluem garantir a precisdo dos resultados de
docking e a adaptagao continua do software as necessidades dos usuarios.
Planejamos mitigar esses riscos com testes rigorosos e um ciclo de
desenvolvimento agil, que permita rapidas atualizagdées e melhorias.
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4. RESULTADOS ESPERADOS E IMPACTO

O aplicativo democratiza o acesso a técnica de docking molecular,
promovendo a inclusado educacional e potencialmente acelerando a descoberta de
novos medicamentos. Isso pode ter um impacto significativo na saude publica e
no avanco cientifico.

Esperamos alcangar um crescimento gradual na base de usuarios, com
receitas provenientes de assinaturas premium e parcerias. Projecdes iniciais
indicam um retorno positivo dentro dos primeiros dois anos de operacao.

A inovacgao tem potencial para evoluir incorporando novas funcionalidades,
como integracdo com inteligéncia artificial para previsbes mais precisas e suporte
para um maior numero de algoritmos de docking. Planejamos expandir para
mercados internacionais e explorar colabora¢gdes com industrias farmacéuticas.

5. CONCLUSOES

O desenvolvimento deste aplicativo de docking molecular com uma
interface simples e intuitiva representa um avancgo significativo na acessibilidade e
eficiéncia do processo de descoberta de medicamentos. Com um forte potencial
de mercado e impacto positivo na pesquisa cientifica, o projeto esta bem
posicionado para se tornar uma ferramenta essencial na biotecnologia.

Convidamos investidores, instituicdes educacionais e laboratérios de
pesquisa a se envolverem com nosso projeto. Juntos, podemos democratizar a
biotecnologia e acelerar a descoberta de novos tratamentos eficazes.
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