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1 RESUMO

A gestao de informagoes de experimentos laboratoriais em muitos casos ainda ocorre
de maneira difusa, inclusive em ambientes de pesquisa bem aparelhados e de importancia
estratégica a nivel nacional. Desta forma torna-se essencial mecanismos para auxiliar neste
processo. Este trabalho mapeou e reorganizou as informacoes relativas a 5 tipos de ensaios
realizados pelo Laboratério Nacional de Nanotecnologia (LNNano) do Centro Nacional
de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) — Campinas — SP, com a finalidade de
desenvolver uma ferramenta para auxiliar nesta gestao. A partir deste mapeamento, o
armazenamento e processamento dos dados desses ensaios foram transplantados para um
Sistema de Gerenciamento de Informagoes Laboratoriais — o sistema Flux — resultando em
um ambiente mais eficiente e agil para fazer a gestdo, com as informagoes agregadas em

um s6 local.

Palavras-chave: LNNano, LIMS, Flux, Gestao de Informagoes



2 INTRODUCAO

Um Laboratorial Information Management System (LIMS) é um sistema que visa
centralizar a gestao de informagoes em ambientes laboratoriais. Este sistemas caracterizam-
se por apresentar algum nivel de validacao de tipo e a capacidade de armazenar e processar
dados de ensaios realizados [4]. Além disso, podem apresentar funcionalidades auxiliares
ao processo de visualizagao e analise de dados [I]. Um desses sistemas é o sistema Flux,
desenvolvido pela Satya Sistemas em parceria com o Laboratério de Universalizacao de
Acesso (LUAR), do Departamento de Ciéncia da Computagao da UFMG [2].

O Flux possui uma abrangente biblioteca de tipos de dados, além de possibilitar a
construgao de estruturas de dados especificas de acordo com a demanda do workflow, que
é uma colecao de arquivos compactados em um zip capaz de ser carregado no mesmo.
Ele ¢ um sistema complexo que permite que plugins — escritos em Javascript, Python e
R — sejam anexados a cada workflow, de forma a realizar calculos e processamentos de
maior complexidade, de acordo com os dados inseridos pelo usuério [3]. As instancias
de preenchimento de cada workflow conseguem receber dados de diferentes instancias
do mesmo workflow e/ou de diferentes workflows. Para cada instdncia, um relatério de
preenchimento em formato PDF pode ser gerado de acordo com a demanda do usuério [7].

Tendo em vista a grande flexibilidade do Flux, este projeto teve como objetivo iniciar a
estruturacao de um sistema de informagao para o Laboratério Nacional de Nanotecnologia
(LNNano) do Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) — Campinas
— SP com a finalidade de melhorar o armazenamento e processamento dos dados de alguns
dos ensaios realizados no laboratorio. Esse trabalho é uma continuagao do trabalho
realizado durante o POC 1, quando a estrutura do laboratoério foi mapeada e o estudo das
atividades pertinentes aos ensaios definidos foi iniciada.

Na presente etapa, o escopo dos ensaios foi melhor definido e os mesmos foram
convertidos em workflows. A forma anterior de documentacao dos ensaios serd apresentada,

assim como uma descri¢do da estrutura e funcionamento das versdes em workflows.



3 CONTEXTUALIZACAO e TRABALHOS
RELACIONADOS

O LNNano é um membro do CNPEM e atua como instalagdao aberta a usuarios de
toda a comunidade cientifica. Experimentos laboratoriais sao, de maneira geral, ambientes
de controle de fendmenos visando a obtencao de dados. Os dados coletados sdo proces-
sados de forma a tentar obter informacdes sobre o fenémeno alvo do experimento. No
caso do LNNano sao investigados os efeitos de nanomateriais em organismos vivos. Os
pesquisadores do LNNano, atualmente, nao utilizam nenhum tipo de programa computaci-
onal especializado para armazenamento e processamento das informacgoes de seus ensaios
demonstrando, portanto, a necessidade de implementacao de um LIMS [5].

Um LIMS se propoe a ser uma plataforma que visa auxiliar todo esse processo. Eles sao
desenvolvidos para armazenar, manipular e gerar estruturas de visualizacao de agrupamen-
tos dos dados obtidos entre outras coisas.O fato dos LIMS conseguirem centralizar varias
etapas do processo de coleta, armazenamento, processamento e visualizacao de dados, faz
com que, se bem utilizados, possam gerar um ganho significativo de produtividade em
laboratorios que costumavam se valer de ferramentas que nao foram construidas com esse
foco especifico [6].

O LUAR ja possui um ntmero significativo de trabalhos realizados seguindo a mesma
proposta que o projeto apresentado. Inclusive foram detectados alguns workflows do
LNNano semelhantes a workflows ja implementados no FLUX para outros laboratorios,
demonstrando a riqueza e flexibilidade do sistema. Assim, parte desse trabalho pode ser

aproveitada ao longo do projeto.



4 METODOLOGIA

4.1 Entendimento dos ensaios

A criacao dos workflows de trabalho no Flux foi feita apds discussoes com a equipe do

LNNano. Assim, foi definida a necessidade de criacao de workflows para 5 ensaios:

» Protein Corona — processo preparatorio para outros ensaios que envolve a realizacao
de um conjunto de passos para a formacao de uma coroa de proteina em torno de
um nanomaterial;
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Figura 1 — Protein Corona.

o DLS — espalhamento de luz dindmico, realizado para estimar o tamanho de particulas

em suspensao;
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Figura 2 — DLS — Espalhamento de Luz Dinamico.
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« Viabilidade Celular — ensaio de toxicidade medindo a mortalidade de células expostas

a distintas concentragoes do nanomaterial objeto de estudo;
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Quanto mais intensa a cor, maior concentracdo de células mortas

Figura 3 — Modelo de placa de ensaios de Viabilidade Celular.

o Toxicidade aguda em dafnias — ensaio que envolve a exposicao de dafnias em solugoes

com diferentes concentragoes de um nanomaterial e a analise das taxas de mortalidade

nessas solucoes em diferentes periodos de tempo;

Control 100mg/L 200mg/L

400mg/L 600mg/L 800mg/L

Figura 4 — Ensaio de Toxicidade Aguda em Défnia.

o Toxicidade cronica em zebrafish — ensaio semelhante ao realizado com dafnias realizado

com zebrafish com o acréscimo da analise da taxa de deformagao dos individuos e

taxa de eclosao de ovos.
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Figura 5 — Ensaio de Toxicidade Cronica em Zebrafish.

4.2 Coleta de documentacao e padronizacao

Para cada um dos ensaios documentos eram utilizados como guia de execugao do
procedimento ou foram gerados como resultados. Ao longo da execugao do projeto,
esses documentos foram coletados e o preenchimento de alguns deles precisou passar por
um processo de padronizacao, a fim de uniformizar os dados coletados por diferentes

laboratoristas.

4.3 Confeccdo dos workflows

Com os documentos devidamente padronizados e a partir de informacgoes coletadas
em reunioes com integrantes do LNNano, os workflows de cada ensaio comecaram a ser
construidos. As atividades executadas para construgao dos workflows estao descritas nas

subsegoes a seguir.

4.3.1 Definicao de tipos e estruturas de dados

Como dito anteriormente, o Flux conta com uma robusta cole¢ao de tipos de dados
disponiveis para a construcao dos workflows. A medida que os workflows foram sendo
construidos, os tipos de cada campo foram definidos. Além dos tipos usuais, como integer,

float, date, etc., em todos os workflows foi utilizado um tipo exclusivo do sistema conhecido
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como register. Este tipo tem por objetivo armazenar respostas de preenchimentos anteriores
e disponibilizé-las nos preenchimentos subsequentes como um menu suspenso, sendo que o
mesmo register pode ser utilizado em diferentes workflows que compartilhem a mesma
listagem. O tipo register foi utilizado em campos como 'Operador/Responsavel pelo
ensaio’, "Amostra’, 'Biofluido’, etc.

Além dos tipos de campo bésicos, é possivel criar no sistema tipos definidos pelo
usuario (TDU), que sdo estruturas de dados que variam de acordo com a necessidade
de organizacgao e preenchimento, permitindo o uso de estruturas complexas como listas,

tabelas, matrizes, etc. Alguns campos dos workflows desse projeto sao TDUs.

4.3.2 Processamento de dados

Dos ensaios convertidos em workflows, quatro deles exigiram alguma forma de proces-
samento dos dados coletados, sendo a excegdo o ensaio Protein Corona, cujo workflow
serve apenas como checklist da realizacao do procedimento.

Todos os processamentos necessarios foram feitos a partir do uso de plugins de arquivos
.py e .R capazes de serem interpretados pelo sistema. Os processamentos necessarios estao

descritos a seguir.

4.3.2.1 Viabilidade Celular

O ensaio de viabilidade celular é feito usando uma placa de cultura celular de 96 pocos.
Em cada pocgo ¢é realizado a cultura de células e a posterior insercao de um reagente e
de concentragoes distintas de um nanomaterial. O reagente reage a células vivas dando
coloragao ao poco, de forma que quanto mais células vivas, maior a intensidade da cor do
poco. As células interagem com o nanomaterial nos pogos, e um equipamento do laboratoério
faz a leitura da intensidade de coloracdo dos pocos, convertendo essa intensidade em um
valor numérico.

O mapa dos valores pode ser baixado em formato XLSX. Esse arquivo XLSX é uma
das entradas de dados do workflow do ensaio. O processamento feito nessa entrada foi o
de calcular os valores de média e desvio padrao para cada coluna da tabela, e de gerar
uma nova tabela normalizando os nimeros da tabela inicial para valores entre 0 e 1,

normalizando também as linhas de média e desvio padrao.

4322 DLS

O ensaio de DLS é feito com a leitura de solugoes de um nanomaterial em diferentes
cubetas. Cada solucao pode ter ou nao diferentes concentracoes comparada as demais.
Cada leitura ¢é feita 3 vezes (triplicata). As leituras sao feitas ao longo de intervalos

arbitrarios por um equipamento especializado. A leitura desses dados também pode ser
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baixada em um arquivo XLSX, em que estarao presentes varias colunas com atributos

diferentes complementares ao que foi medido, como na imagem abaixo:

ampie Name easuremen 8 ate An ime easuremen e -Average (nm, o ispersi naex nierce| €
sample N M t Start Date And Ti M t Type Z-Averag Polydisp Index (PI) | Intercept | At

AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl1

AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl1

AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl1

AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl2
AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl2
AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia Oh_rpl2
AgNP-Corona PYP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl1
AgNP-Corona PYP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl1
AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl1
AgNP-Corona PVP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl2
AgNP-Corona PYP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl2
AgNP-Corona PYP_500mg/mL_meio daphnia 24h_rpl2

15-May-23 4:11:24 PM
15-May-23 4:12:02 PM
15-May-23 4:13:15 PM
15-May-23 4:15:12 PM
15-May-23 4:15:49 PM
15-May-23 4:16:51 PM
16-May-23 4:21:11 PM
16-May-23 4:22:01 PM
16-May-23 4:23:15 PM
16-May-23 4:25:50 PM
16-May-23 4:27:04 PM
16-May-23 4:28:56 PM

Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size

111.8
109.9
113.8
106.8
1121
104.5
107.5
110.7
109.9
108.3
109.7
107

0.2866
0.245
0.2224
0.2724
0.2729
0.3008
0.2689
0.2712
0.2906
0.2227
0.2642
0.2695

0.8529
0.8957
0.8989
0.9
0.9028
0.9001
0.885
0.8852
0.8934
0.883
0.8823
0.8768

Figura 6 — Exemplo tabela dos exprimentos DLS.

Os laboratoristas selecionam as colunas necessarias para o ensaio em uma nova planilha.
Tendo essa planilha como entrada, uma nova tabela é gerada, contendo tanto os dados
anteriores como novas colunas de calculo sobre esses dados. Essas novas colunas dizem

respeiro a médias e desvio padrao de cada:
o Triplicata por intervalo de tempo

« Concentragao por intervalo de tempo

4.3.2.3 Toxicidade Aguda em Défnias

O ensaio de toxicidade aguda em dafnias é feito com triplicatas de diferentes concen-
tragoes de nanoparticulas em recipientes contendo a mesma quantidade de dafnias. Via
observacao direta, o laboratorista indica quantas dafnias morreram em cada recipiente
a cada intervalo de tempo. O processamento a ser feito é o de calcular o percentual de
mortes, a média e desvio padrao de cada triplicata e o EC5(E| dessas mortes para cada

intervalo de tempo observado.

4.3.2.4 Toxicidade Aguda em Zebrafish

O ensaio de toxicidade aguda com zebrafish se assemelha muito ao ensaio feito com
dafnias, com a distin¢ao de que o primeiro usa um recipiente por concentracao, ao invés de
uma triplicata para cada. No ensaio com zebrafish, além do niimero de mortes, também sao
observados nimero de eclosoes e a quantidade de individuos em que ocorreram deformagoes.
A média e desvio padrao é calculada para cada um dos tipos de ocorréncia observados,

mas nesse ensaio nao é calculado o EC50.

4.3.3 Construcao de especificacoes e workflows

Para cada ensaio é criado um documento que sintetiza a sua estrutura e contetdo,

o qual é transformado em um workflow do Flux. Esse documento é a especificacao,
1

O EC50 representa a concentragao para qual 50% da populagao exibe uma resposta, apés uma duracao
de exposigao especificada.
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um diagrama feito em program de diagramas onlind em que constam as atividades e
sua ordem de disponibilidade, os tipos dos campos, seus nomes, e eventuais atributos
auxiliares que possam vir a ter (preenchimento obrigatério, contetido pré definido, etc.).
As atividades sao a forma bésica de estruturar os campos, cada atividade representando
uma etapa, uma pagina da execuc¢ao do ensaio. Para cada um dos ensaios, foi criado um

par especificacao—workflow.

2 https://app.diagrams.net/
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5 RESULTADOS

A seguir sao apresentadas as especificacoes e telas dos workflows do sistema Flux para

o LNNano.

5.1 Protein Corona

A estrutura do workflow Protein Corona compreende a existéncia de duas atividades:
Cadastro do Ensaio, onde estao os dados basicos de preenchimento; Preparagao da Corona,

cujos campos podem possuir tanto a fungao de orientar a execucao do preparo, quanto de

permitir que o laboratorista especifique etapas da realizacdo do ensaio.

[Cadastro do Ensaio]
[REGISTER #1/NOT NULL #3]

[STRING/ACTIVITY IDENTIFIER #1/NOT NULL #4]

[DATETIME]
[REGISTER #2]

[Nanomaterial Testado]
[Identificador do Ensaio]
[Inicio do Ensaio]
[Operador/iResponsavel]

[TDU #1]
. [CHECKBOX #2] [Realizadao]
[Preparagao da Coronal [INTEGER] [Tempo (em minutos]
[CHECKBOX #1] [Objetive do Ensaio]
[STRING] [Cutro] [TDU #2]
[CHECKBOX #2] [Esterilizagfio] [REGISTER #3] [Tipo de biofluido]
[TDU #1] [Sonicacéo do Material] [STRING] [Concentragio estoque do biofluido]
[TDU #2] [Incubago] [FLOAT] [Volume adicionado de solugio de biofluido (em pL)]
[TDU #3] [Uso do Termobloco] [STRING] [Concentracéo estoque de nanomaterial]
[TDU #4] [Centrifugacio] [FLOAT] [Quantidade de material adicionado (em pL}]
[INFORMATION #1] [Remocio Sobrenadante] [REGISTER #4] [Tipo de tampdo adicionada)
[CHECKBOX #3] [Sobrenadante Armazenado] [FLOAT] [Volume de tamp&o adicionado (em pL)]
[INFORMATION #2/GROUP #1] [Ressuspensio]
[TDU #4HGROUP #1] [Centrifugacdo] [TDU #3]
[INFORMATION #1/GROUP #1]  [Remocao Sobrenadante] [FLOAT] [Temperatura (Celsius)]
[INFORMATION #2/GROUP #2] [Ressuspensdo) [INTEGER] [Tempo (em minutos]
[TDU #4HGROUP #2] [Centrifugacdo]
[INFORMATION #1/GROUP #2]  [Remocao Sobrenadante] [TDU #4]
[INFORMATION #2/GROUP #3] [Ressuspensao) [INTEGER] [Rotacéo (em rpm)]
[TDU #4/GROUP #3] [Centrifugacdo] [INTEGER] [Tempo (em minutos]
[INFORMATION #1/GROUP #3]  [Remocao Sobrenadante]
[GROUPNAMES]
[GROUP #1] [Primeira Lavagem]
[CEECKRRGT [GROUP #2] [Segunda Lavagem]
[OPGAO] [SDS-PAGE] [GROUP #3] [Terceira Lavagem]
[OPCAD 2] [SDS-PAGE seguido LC-MS/MS]
[DPQ«E\D 3] [Ensaio de Estabilidade] [CHECKBOX #2]
[DPQ@D 4] [Ensaio Bioldgico] [DF'(;ﬁD 1 [sim]

Figura 7 — Especificacao do workflow Protein Corona.
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Preparacao da Corona

Objetivo do Ensaio:
Ensaio Biolégico

Preparacdo da Corona
Esterilizagdo:
Objetivo do Ensaio: sim
SDS-PAGE L i
SDS-PAGE seguido LC-MS/MS Sonicagdo do Material:
Ensaio de Estabilidade Realizado: Sim
Qpensaio solsgico
outro Tempo (em minutos): 25
Esterilizagiio: Incubago:
QOsim
Nao Tipo de biofluido: Plasma Sanguineo
Sonicagéo do Material: Concentragio estoque do biofluido: Default
Osim - " . o -
Realizado: N volume adicionado de solugio de biofluido (em pL): 20,35
30
Concentracgdo estoque de nanomaterial: Default
Tempo (em minutos): | 25
Quantidade de material adicionado (em pL): 38,26
Incubagio:
Tipo de tamp&o adicionado: PLACEHOLDER
Tipo de biofluido: Plasma Sanguineo @
Volume de tampdo adicionado (em pL): 84,57
Concentragio estoque do biofluido:
Uso do Termobloco:
Volume adicionado de solugio de biofluido (em pL): Temperatura (Celsius): 37
Concentragio estoque de nanomaterial: Tempo (em minutos): 20
(a) Preenchimento (b) Resultado

Figura 8 — Preenchimento e resultado do workflow Protein Corona no sistema Flux.

52 DLS

O workflow DLS é dividido em 3 atividades. A primeira é pertinente ao cadastro do
ensaio, a segunda é exclusiva para o usuario inserir a planilha XLSX com os dados a
serem processados, e uma terceira exclusiva para gerar, via plugin, um CSV com os dados
devidamente processados.

A escolha pela entrada e saida de dados ocorrerem via arquivos se deveu a uma
caracteristica do ensaio DLS e dos ensaios de toxicidade aguda, o nimero de concentragoes
utilizadas nesses ensaios poder variar indefinidamente de instancia para instancia do ensaio.
Essa caracteristica torna necessario que a estrutura capaz de encapsular os dados de
entrada e de saida varie de tamanho de acordo com a instancia. E apesar do Flux possuir
uma TDU de tipo lista, dotada de capacidade incremental, ainda nao ¢ possivel passar
esses dados de entrada de tamanho variavel como parametro para um plugin a fim de serem
processados. A capacidade de processamento atual se restringe a campos de estrutura
rigida e bem definida. Algumas possiveis solu¢oes foram trabalhadas ao longo do projeto,
como, por exemplo, a possibilidade de retornar a resposta do processamento como uma
tabela HT'ML, capaz de ser exibida por alguns dos tipos de campos do sistema, mas essa
solucao esbarrou no limite de caracteres que cada tipo tem por definido no banco de dados
do sistema. No fim, a solu¢ao mais maledvel alcancada foi a de trabalhar com os dados

em arquivos.
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A

[Cadastro do Ensaio]
[INTEGER]
[REGISTER #1]
[REGISTER #2]
[DATETIME]
[REGISTER #4]

[Identificador do Ensaino]
[Ensaio - Nome]
[Amaostra)

[Inicio do Ensaio]
[CperadoriResponsavel]

[Entrada de Dados]

|[FILE]

[Dados Lidos]

[Resultados)
|[FILE]

[CSV Resultados]

Figura 9 — Especificacao do ensaio DLS.

Resultados

Informacgdo:

Para visualizar todos os dados baixe o arquivo clicando no botac abaixo

| Download |

CsVv:

CcSv
tabela.csv &

Figura 10 — Resultado do workflow DLS no sistema Flux.

\ B C D
Media Polydispersity Index (PIrMedia Z-Average (nm) Media Zeta Potential (mY)|
0.256133333333 111.225
0.271616666667 106.175
0.28825 115.8
0.251333333333 111.866666667
0.2769 109.366666667
0.249933333333 116.233333333
0.2593 112.4

0.282033333333
0.252133333333
0.315466666667
0.283211111111

107.8
108.333333333
115.733333333
110.622222222

0.225766666667 112.433333333
0.2821 102.6
0.309466666667 105.5
0.272444444444 106.844444444
0.2654 112.8
0.275333333333 104.4
0.2781: 125.7

0.272955555556

114.311111111

Figura 11 — Tabela do ensaio DLS.

Nome Amosia

AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVWP_500mg/mL_meio_daphnia
AgNP-Corona_PVP_500mg/mL_meio_daphnia

F
Replicata STD Polydispersity Index (PI»STD Z-Average (nm) STD Zeta Potential (my)

<]

Total 0.0310187138041
Total 0.0189957647031
Total 0.0389392650629
rpll 0.0325652166173
pIL 0.0119201510058
rpll 0.0446454178313
rpIL 0.031173724691
rpl2 0.0162543327557
pi2 0.0256273941971
rpl2 0.0291357741159
pi2 0.0345735247134
pl3 0.00970017181978
P2 0.00609179776421
pl3 0.0289741839114
P2 0.0401084190386
rpl4 0.0363360702333
rpi4 0.023796288226
rpld. 0.0227099831205
rpi4 0.0251825391448

H

4.90104348815
3.17035271912
8.2818531084
1.95021366351
1.66533279957
7.2472983472
4.88196795474
3.89743505398
1.3503086067
1.36137185711
4.41185272243
4.55448496905
13
3.46554469023
5.2685650587
8.26135582093
1.68226038413
1.85022521152
10.2588308842

| ]«

Tempo
Oh
24h
48h
oh
24h
48h
Total
oh
24h
48h
Total
oh
24h
48h
Total
oh
24h
48h
Total

Tino
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
Size
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5.3 Viabilidade Celular

A estrutura do workflow de Viabilidade Celular se divide em duas atividades, a primeira
faz o cadastro do ensaio e a segunda ja recebe a planilha com os dados de entrada e gera,

via plugin, as duas tabelas resultantes em campos de tipo TDU tabela.

[Cadastro do Ensaio]
[INTEGER] [Identificador do Ensaio]
[REGISTER #1] [Material]
[REGISTER #2] [Reagente] [TDU #1]
[REGISTER #3] [Célulal |[INTEGER (10 linhas x 12 colunas)] [Campos sem nome]|
[DATETIME] [Inicio do Preenchimento]
[REGISTER #4] [Operador/Responsavel] [TDU#2]
|[INTEGER (10linhas x 13 colunas)] [Campos sem nome]|
[Entrada de Dados]
[DATE] [Data da Medigao]
[FILE] [Arquivo Dados]
[TDU #1] [Tabela de Entrada]
[TDU #2] [Tabela Normalizada]

Figura 12 — Especificagdo do ensaio de Viabilidade Celular.

Processamento de Dados

Data Medida:
08/01/2025

Arquivo Dados:

XLSX

Viabilidade_Celular_alterada.xlsx &

= Tabela Entrada
+ 100 25 50 125 6.3 31 16 08 0.4 (- Sem reagente

358.0 oo oo oo 0.0 0.0 0o oo oo oo 0.0 B0B93.0
2480 268762.0 2503080 26B8235.0 305048.0 3219700 3333090 3034410 315587.0 3243740 363416.0 49758.0
2440 2494880 2226680 2620510 248405.0 2499720 290613.0 253595.0 2806920 309542.0 3042020 438420
2300 253333.0 2404550 256425.0 2534160 268969.0 262914.0 278183.0 290505.0 3082440 298475.0 450240
2420 2294730 2117000 2255260 2227180 2379380 260803.0 22984E.0 2667470 2831130 268623.0 38907.0
2370 240611.0 2585240 2475480 2545060 2646120 282002.0 292131.0 3248030 3730380 299928.0 37462.0
2740 2779340 2976730 3783720 3445510 3261240 332758.0 357962.0 4117410 316944.0 266663.0 384010.0
335.0 363603.0 4474580 5754520 463671.0 425296.0 518298.0 487165.0 511399.0 4087620 3256740 45439.0
7.0 269029.16 277026.56 316229.84 29890216 209277.28 325813.84 314517.84 343067.72 332002.44 303854.44 44965.75

48.711983 4476622 79444.0 124376.87 83331.02 65106.887 89903.586 86138.484 B8146.33 43435793 3339812 7692703

= Tabela Normalizada

C+ 100 25 50 125 6.3 31 1.6 0.8 0.4 € sem reagente

00 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 02
0.0 0.9 0.8 039 1.0 1.1 11 1.0 1.0 11 1.2 0.2
nn ne n7 na ne ng 1in ng na in in n1

Figura 13 — Resultado do workflow de Viabilidade Celular no sistema Flux.
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5.4 Toxicidade Cronica com Zebrafish

O workflow de Toxicidade Cronica com Zebrafish foi dividido em 4 atividades, a
primeira em que ¢ realizado o cadastro do ensaio, uma segunda responsavel pela entrada
dos dados necessarios para o processamento dos resultados, a terceira atividade na qual foi
repassada a orientacao para o armazenamento de imagens dos individuos expostos e uma
atividade de resultados que funciona em légica similar a do workflow DLS. A atividade
de Armazenamento de Imagens possui além dos campos basicos, uma TDU na qual sao
passadas tanto as orientagoes de captura das imagens, quanto prints de tela que permitam

visualizar o processo de realizacao do que esta sendo orientado.

[Cadastro do Ensaio]
[INTEGER] [Identificador do Ensaio] [GROUPNAMES] .
s oy (T e
[REGISTER #2] [Amostra]
[DATETIME] [Inicio do Ensaio]
[REGISTER #4] [Operador/Responsavel]
[TDU #1]
[INFORMATION] [Campo sem nome]
[Entrada de Dados] [FICTURE] [Campo sem nome]
[INTEGER] [Quantidade de Individuos]
[STRING] [Lista de Concentracbes (separadas por )] [TDU #2] - Lista
[STRING] [Tempo das Medicbes (separadas por )] |[F'ICTURE] [Campo sem nome]
[FILE] [Planilha de Dados (Baixe e preencha essa planilha)]
[Armazenamento Imagens]
[INFORMATION] [Sobre as medidas dos tamanhos das larvas]
[STRING] [Relacdo pixel mm para adicionar escala nas imagens]
[INFORMATION] [Obsemnvacbes]
[INFORMATIONIGROUP #1] [IMPORTAMNTE]
[TDU #1/GROUP #1] [Etapa 1]
[TDU #1/GROUF #1] [Etapa 2]
[TDU #1/GROUP #1] [Etapa 3]
[INFORMATIONIGROUP #1] [Observacao]
[TDU #1/GROUFP #2] [Etapa 4]
[TDU #1/GROUF #2] [Etapa 5]
[TDU #1/GROUP #2] [Etapa 6]
[TDU #2] [Imagens]

[Resultados]
[FiLE) [CSV Resultados]

Figura 14 — Especificagdo do ensaio de Toxicidade Cronica com Zebrafish.
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Definicao Planilha de Dados

Quantidade de Concentragbes:
5

Quantidade de Individuos:
10

DATE:
1070172025

registerLNMNANO — Amostras:
CaMC36

Lista de Concentrages (separadas por 'F):
Controle/1/2/3/4/Controle DMSC

Unidade de Medida:
uGL

Tempo das Medigdes (separadas por '/):
24/48

Momeie a Planilha:
Zebrafish3

Planilha de Dados (Baixe e preencha essa planilha):

Zebrafish3.xlsx &

Figura 15 — Resultado do workflow de Toxicidade Cronica com Zebrafish no sistema Flux.
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5.5 Toxicidade Aguda com Daphnia

O workflow de Toxicidade Aguda com dafnias é parecido com o de Toxicidade Aguda
com Zebrafish, mas se diferencia por nao ter uma atividade relativa ao armazenamento
de imagens e por ter um atributo do tipo TEXTBOX para exibi¢do dos valores de EC50

para cada intervalo de medicao.

[Cadastro do Ensaio]

[INTEGER] [Identificador do Ensaio]
[REGISTER #1] [Espécie]
[REGISTER #2] [Amostra]
[DATETIME] [Inicio do Ensaio]
[REGISTER #4] [Operador/Responsavel]

[DefinicAo Planilha de Dados]

[INTEGER] [Quantidade de Individuos]
[STRING] [Lista de ConcentracBes (separadas por )]
[STRING] [Tempo das Medicbes (separadas por 7))
[FILE] [Flanilha de Dados (Baixe e preencha essa planilha)]

[Resultados]
[FILE] [C5V Resultados]
[TEXTBOX] [Valores EC50]

Figura 16 — Especificagdo do ensaio de Toxicidade Aguda com Dafnia.
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Definicao Planilha de Dados

Quantidade de Concentragbes:
7

Espécie:
Daphnia Similis

Quantidade de Individuos:
5

DATE:
170172025

Amostra:
CaMC36

Lista de Concentrages (separadas por 'F):
B0/4020/10/5/2.5/0

Tempo das Medigdes (separadas por '/):
24/48

MNome para a planilha:
Daphnia

Planilha de Dados (Baixe e preencha essa planilha):

Daphnia.xlsx &

Figura 17 — Resultado do workflow de Toxicidade Aguda com Dafnia no sistema Flux.
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6 CONCLUSOES

O processo de implementacao do projeto demandou um grande esfor¢o de comunicacao
entre as partes envolvidas. Alinhar as datas, definir os requisitos, alterar as entradas
esperadas de forma a ajusta-las as limitagoes do sistema, foram aspectos desafiadores a
serem superados a fim de se chegar a uma conclusao satisfatéria para o projeto. Entretanto,
justamente por causa desta cooperacao foi possivel desenvolver um sistema bem alinhado
as necessidades do laboratoério.

O trabalho realizado nao é uma versao final e definitiva dos workflows, e o uso regular
dos mesmos acarretard em um processo de refino e de adequagado a eventuais e esperadas
mudancas de procedimento nos ensaios. Ainda assim, entende-se que o realizado até
aqui é um passo firme na direcdo de uma melhor gestao dos dados laboratoriais e do
processamento de parcela consideravel desses dados.

Espera-se que os trabalhos futuros sigam agregando outros ensaios do LNNano de
forma a centralizar cada vez mais, e quem sabe um dia completamente, a gestao dos dados

deste laboratorio em um tnico sistema.
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