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Pesquisadores do LNCC tem pré-print publicado do artigo do Portal DockThor-VS com os alvos de
SARS-CoV-2 e os estudos de reposicionamento de farmacos

trabalho de pesquisa intitulado “Drug Design and Repurposing with DockThor-VS Web Server:

Virtual Screening focusing on SARS-CoV-2 Therapeutic Targets and their Non-Synonym Variants”

teve pré-print publicado e ja se encontra submetido para revista indexada internacional. O tra-
balho apresenta os desenvolvimentos implementados no servidor web DockThor-VS para fornecer uma
plataforma de triagem virtual (VS) com estruturas curadas de potenciais alvos terapéuticos do SARS-CoV-2
incorporando informacdes genéticas sobre variagdes nao sindbnimas relevantes.

O servidor web facilita a realizagdo de experimentos de triagem virtual objetivando estudos de
reposicionamento de farmacos através da disponibilizacdo de uma biblioteca contendo os medicamentos,
aprovados pelo Food and Drug Administration (FDA), disponiveis no mercado. Atualmente, o DockThor-VS
fornece estruturas 3D prontas para triagem virtual para seis alvos terapéuticos de SARS-CoV-2: Nsp3
(PLpro), Nsp5 (Mpro, 3CLpro), Nsp12 (RdRp), Nsp15 (NendoU), proteina N e proteina Spike. Sado
disponibilizadas no portal as estruturas 3D para a sequéncia gendmica selvagem e para as variantes
gendmicas nao sinbnimas mais relevantes (fruto de um estudo envolvendo mais de 40 mil genomas de
SARS-CoV-2). No total sdo disponibilizadas 45 estruturas 3D.

No trabalho sdo discutidos os resultados da triagem virtual envolvendo a biblioteca para reposiciona-
mento de farmacos contra os seis alvos terapéuticos.

O trabalho foi coordenado pelo professor e pesquisador do LNCC, Laurent Dardenne em colaborag¢do com
a professora Marisa Nicolas (LNCC-Labinfo).O trabalho envolveu as p6s-docs Isabella A. Guedes e Karina B.
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dos Santos, os alunos da pos-graduacdo Leon S. C. Costa e Ana L. M. Karl, os pesquisadores do LNCC Fabio
L. Custddio e Helio J. C. Barbosa, e os tecnologistas do SINAPAD lury M. Teixeira, Marcelo M. Galheigo e
Vivian Medeiros. Também participaram da pesquisa ex-alunos do LNCC, Eduardo Krempser e Gregério
Kappaun, atualmente pesquisadores da Funda¢ao Oswaldo Cruz e do Instituto Federal Fluminense - IFF
(Campus Macaeé), respectivamente.

O pré-print do artigo pode ser acessado em https://www.researchsquare.com/article/rs-96789/v1. A
plataforma DockThor-VS esta disponivel de forma gratuita para pesquisadores de todo o mundo. Os
usuarios ndo cadastrados podem realizar experimentos com até 200 moléculas por vez, enquanto que
estudos mais complexos envolvendo até 5000 moléculas estdo liberados para usuarios com projetos
submetidos e aprovados.

A plataforma esta totalmente operacional, tendo sido submetidos durante o ano de 2020 mais de dez mil
experimentos de triagem virtual. O DockThor-VS esta disponivel gratuitamente em www.dockthor.Incc.br.

Pesquisadores do LNCC publicam na revista Communications of the ACM

revista Communications of the ACM (CACM)

é a revista carro-chefe da Association for C:_D“M M U N I CATI DNs

Computing Machinery, principal sociedade e - .ACM haeiE=
cientifica internacional da area de Computacao.
Cobrindo desde 1958 as ultimas descobertas, inova-
¢Bes e pesquisas que inspiram e influenciam a area
de Computacao, a CACM traz aos leitores historias
detalhadas de topicos emergentes, novas tendéncias
em Tl e aplicacBes de pesquisa pratica.

Special Section
on Latin America

A edicao de novembro de 2020 apresenta uma sec¢ao
especial sobre Computagdo na América Latina, e
conta com dois artigos publicados por pesquisadores
do LNCC.

O artigo "Digital Healthcare in Latin America: The

Case of Brazil and Mexico" de autoria de Monica Coding at a Crossroads

. , . . . . Reasan-Checking Fake News
Tentori (CICESE, México), Artur Ziviani (LNCC, Brasil), Toraiars HoMNRE MG e okl
Débora C. Muchaluat-Saade (UFF, Brasil), Jesus Favela What Should Be Done About Social Media?

(CICESE, México) traz uma discussdo sobre iniciativas
recentes na area de saude digital na América Latina que ajudam a enfrentar desafios dos sistemas de
saude da regidao tendo como foco Brasil e México.

Link: https://cacm.acm.org/magazines/2020/11/248215-digital-healthcare-in-latin-america/fulltext

O artigo "The Latin American Supercomputing Ecosystem for Science" de autoria de Isidoro Gitler
(CINESTAV, México), Antdnio Tadeu A. Gomes (LNCC, Brasil) e Sérgio Nesmachnow (Universidad de la


https://www.researchsquare.com/article/rs-96789/v1
http://www.dockthor.lncc.br/
https://cacm.acm.org/magazines/2020/11/248215-digital-healthcare-in-latin-america/fulltext
https://cacm.acm.org/magazines/2020/11/248215-digital-healthcare-in-latin-america/fulltext
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Republica, Uruguai), apresenta as principais infraestruturas que compdem o ecossistema de supercom-
puta¢do latino-americano, incluindo o supercomputador Santos Dumont do LNCC, além de citar projetos
de pesquisa de impacto que utilizam essas infraestruturas e colaboracfes internacionais de paises da
regidao em temas relacionados a supercomputacao.

Link: https://cacm.acm.org/magazines/2020/11/248214-the-latin-american-supercomputing-ecosystem-for-
science/fulltex

Professor do LNCC recebe prémio de melhor artigo apresentado em evento da Sociedade Brasileira de
Computacao

professor Fabio Borges é co-autor do
artigo "Improving the Security of ChaCha
. . . . . W Best Paper
against Differential Linear Cryptanalysis", Criptografia
que recebeu o prémio de melhor artigo apresen-
tado durante o evento Simpoésio Brasileiro em

Concedemos o prémio de melhor artigo ao trabalho “Improving the Security of ChaCha against Differential-

Linear Cryptanalysis” com autoria de MURILO COUTINHO, IAGO PASSOS, RAFAEL T. DE SOUSA

Seguranga da Informagéo e de SiStemas Compu- JR. & FABIO BORGES apresentado na Trilha Principal do XX Simp6si ileiro em
taciona|s (SBseg)_ O artigo tem co_autoria de Muri_ da Informacdo e de Sistemas Computacionais (SBSeg2020).
lo Coutinho (ABIN), lago Passos (UnB) e Rafael T. M .

Prof. Dr. Igof| Monteiro Moraes Prof. Dr. Luis Antonio Kowada
UFF UFF

de Sousa Jr (UnB).

Além da premiacdao de melhor artigo, o professor
do LNCC também recebeu men¢do honrosa na ca-
tegoria Artigos Curtos pelo trabalho “Compu-tacdo da Quadratura Gaussiana em um Esquema Criptografico
Parcialmente Homomoérfico” com co-autoria de Paulo Ricardo Reis (LNCC) e Pedro Lara (CEFET-R)).

Estudante de Iniciacao Cientifica do LNCC recebe mencdo honrosa ho mais importante evento na area de
Arquitetura de Computadores

trabalho intitulado “Avaliacao de Desem-

enho de um Workflow Cientifico para Ex-

perimentos de RNA-Seq no Supercompu- WSCAD 2020
tador Santos Dumont” recebeu mencao honrosa :
durante o evento WSCAD-WIC Workshop de Inicia- )O(lS\mposmem SlstemasComputauonamdeAlto Desempenho
cdo Cientifica em Arquitetura de Computadores e § ., h‘ ) ! diegutubmdeggzg,zvfgqntemet » ’
Computacdo de Alto Desempenho : -t
http://wscad.sbc.org.br/2020/programa-wic.html.

O autor do trabalho é o bolsista PIBIC/LNCC Lucas
Cruz e foi orientado pelos pesquisadores Carla Osthoff, Kary Ocana e Luiz Gadelha.

O programa PIBIC tem como finalidade despertar vocacdo cientifica e incentivar talentos potenciais entre
estudantes de graduacdo universitaria, mediante participacdo em projeto de pesquisa, orientados por
pesquisadores qualificados. O Processo de selecao acontece sempre no periodo de Junho/Julho de cada ano.

Maiores informacdes em: https://www.Incc.br/bolsasestudos



https://cacm.acm.org/magazines/2020/11/248214-the-latin-american-supercomputing-ecosystem-for-science/fulltex
http://wscad.sbc.org.br/2020/programa-wic.html
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LNCC

oficias Volume 3, N° 11/ Novembro de 2020

Seminarios LNCC 40 anos, programacao do ciclo de palestras virtuais no més de novembro de 2020

’ EVENTO
ONLINE

NOVEMBRO SEMINARIOS LNCC 40 ANOS

14:00
o9/ / 30/11 /
COLOQUIO: Blending Physics-Based Models Modelagem e analise de redes: uma trajetoria
with Machine Learning in the Simulation of pessoal rumo a interdisciplinaridade em trés
Complex Systems: Our Own Experience atos
Fernando Rochinha - Professor titular da COPPE/ Artur Ziviani - LNCC/MCTI

UFRJ, pesquisador 1A do CNPg e Membro do
Conselho Técnico Cientifico do LNCC/MCTI

23/11 / PARA MAIS INFORMAGCOES ACESSE:

www.lncc.br
The Origin of the Multiscale Hybrid-Mixed
Method: An Overview
Frédéric Valentin - LNCC/MCTI

PATRIA AMADA

_ MINISTERIO DA
CIENCIA, TECNOLOGIA | 49 BR AS' I_

E INOVAGOES GOVEAMD FEDERAL

Av. Getdlio Vargas 333, Guitandinha, Petrapolis, RJ
eventos®lncc.br - [24) 223346101 - www.Incc.br

m continuidade ao ciclo de palestras "Seminarios LNCC 40 anos", anunciamos as proximas apre-

senta¢des do més de novembro. Assim como nas edi¢Bes anteriores, as palestras sdo gratuitas e a-

bertas ao publico em geral através de webinars do aplicativo Zoom (download disponivel em
https://zoom.us/ ), sendo também transmitidas ao vivo pelo canal do LNCC no YouTube.

Para se inscrever, acesse o link de cada palestra abaixo.

09/11 as 14h

(Coléquio) Blending Physics-Based Models with Machine Learning in the Simulation of Complex Systems:
Our Own Experience, com Fernando Rochinha, professor titular da COPPE/UFR], pesquisador 1A do CNPq e
Membro do Conselho Técnico Cientifico do LNCC/MCTI.

Link para inscri¢do: https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN LUC7HrNHR8GA evsZOXknA

23/11 as 14h

The Origin of the Multiscale Hybrid-Mixed Method: An Overview, com Frédéric Valentin, pesquisador do
LNCC.

30/11 as 14h

Modelagem e analise de redes: uma trajetéria pessoal rumo a interdisciplinaridade em trés atos, com Artur
Ziviani, pesquisador do LNCC.

Link para inscricao:_https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_iMYTac25RByWUHh4vOboLQ_

Para mais informacgdes, acesse o site do LNCC em www.Incc.br.


https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_LUC7HrNHR8GA_evsZ0XknA
https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_laQziyx_QA-DfhFlT1hygA
https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_laQziyx_QA-DfhFlT1hygA
https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_iMYTac25RByWUHh4v0boLQ
https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_iMYTac25RByWUHh4v0boLQ
http://www.lncc.br/
https://zoom.us/
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12 PALESTRA:

Video Summarization Through Total Variation,
Deep Semi-Supervised Autoencoder and
Clustering Algorithms

EDEN PEREIRA

22 PALESTRA:

Modelagem matematica da perda de antigeno
na imunoterapia com células CAR T
EMANUELLE ARANTES PAIXAO
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Pés-graduacao do LNCC oferece Seminarios da Série PROEX

SERIE PROEX MG

PESQUISAS DESENVOLVIDAS POR DISCENTES DO LNCC EM 2020

16/NOV as 14H

32 PALESTRA:

Optimal Linear Mean Square Filter for MJLS
with Hidden Markov Chain

FORTIA VERGES

4° PALESTRA:

HDG methods for linear elasticity on curved
meshes

ISMAEL LEDOINO

PARA MAIS INFORMACOES ACEssE: WWW.lncc.br

Av. Getulio Vargas 333, Quitandinha, Petrépolis. RJ @CD
eventos@Incc.br - (24) 2233.4101 - www.lncc.br = Cllniiiile

PATRIA AMADA

2~ BRASIL

GOVERNO FEDERAL

_ MINISTERIO DA
CIENCIA, TECNOLOGIA
E INOVAGOES

o dia 16 de novembro as 14h, o LNCC ira promover a Série de Seminarios PROEX. O evento deste
més traz quatro palestras nas quais serdo apresentadas pesquisas desenvolvidas por discentes
do Programa de Pds-graduacao do LNCC em 2020. Sdo elas:

Video Summarization Through Total Variation, Deep Semi-Supervised Autoencoder and Clustering

Algorithms, com Eden Pereira.

Modelagem matematica da perda de antigeno na imunoterapia com células CAR T, com Emanuelle

Arantes Paixao.

Optimal Linear Mean Square Filter for MJLS with Hidden Markov Chain, com Fortia Verges.HDG
methods for linear elasticity on curved meshes, com Ismael Ledoino.

Link para inscri¢cdo: https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_t0cZriEwQmWwl-ysh1EbQg

Mais informacdes, acesse o link "Eventos" no site do LNCC.


https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_t0cZriEwQmWwl-ysh1EbQg
https://us02web.zoom.us/webinar/register/WN_t0cZriEwQmWwl-ysh1EbQg
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LNCC realiza Programa de Verao 2021

e 11 de janeiro a 12 de fevereiro de

2021 o Laborat6rio Nacional de

Computacdo Cientifica (LNCC) reali-
zara a 18?2 edicao do seu Programa de Ve-
rdo. Este ano o evento acontecera de forma
remota e contard com a seguinte progra-
macgao:

e Semana Supercomputador SDumont -
(11 a 22 de janeiro de 2021)

e VI Encontro em Modelagem
Matematica do Crescimento Tumoral
(25 a 29 de janeiro de 2021)

e Jornada em Ciéncia de Dados (01 a 05
de fevereiro de 2021)

e XIV Encontro Académico de Modelagem
Computacional - (08 a 10 de fevereiro de
2021)

e Jornada de Iniciagdo Cientifica e
Tecnologica - (11 de fevereiro de 2021)

e Minicursos Avulsos.

¢ Introducdo a Computac¢do Quantica - (25
a 28 de janeiro de 2021)

o Difusdes Estocasticas com Comutacdo:
Aplicacdes, Métodos Numéricose Con-
trole Otimo (28 de janeiro de 2021)

e Fundamentos da Teoria de Aprendizado
de Maquina (28 a 29 de janeiro de 2021)

Qrograma ,Ja /

\/ﬁr AN e

LIS 2021 — r

= Escola Supercomputador Sdumont
= Jornada em Ciéncia de Dados

* COMITE ORGANIZADOR:

COORDENADORES
Abimael F.D. Loula
Sandra M. C. Malta

= Jornada de Iniciagdo Cientifica e
Tecnolégica

= XIV Encontro Académico de Modelagem
Computacional

Fabio Lima Custédio
Carla Osthoff Barros
Marcos Garcia Todorov
Fabio A. Machado Porto

= VIl Encontro em Modelagem Matematica
do Crescimento Tumoral
= Minicursos Avulsos

CONTATO:
X verao@lncc.br
. (24) 2233-6150

Q Av. Getulio Vargas, 333, Quitandinha
Petrépolis, RJ

Inscri¢gdes gratuitas:
de 01/12/2020 a 15/01/2021

PARA MAIS INFORMAGOES ACESSE:

ww.verao.lncc.br

mnsiErooa P PATRIA Ami[if

Qoves K obie oo

GOVERNO FEDERAL

¢ Organizacdo e Informacao (Bioldgicas) (01 a 05 de fevereiro de 2021)
¢ Integrando Redes Neurais, Modelos Fisicos e Rendering para Animagao de Fluidos (02 a 05 de fevereiro

de 2021)

As inscri¢des nas atividades do Programa de Verao 2021 serdo gratuitas e vao acontecer no periodo de 01

de dezembro de 2020 a 15 de janeiro de 2021.

Informac8es detalhadas sobre a programacdo estdo disponiveis na nova pagina do PV2021 :

www.verao.lncc.br



http://www.verao.lncc.br/
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LNCC participa de importante evento para debate de temas emergentes da computacao

Laboratério Nacional de Computacao Cientifica tera trabalhos apresentados no XL Congresso da

Sociedade Brasileira de Computacdo (CSBC 2020), edicdo do evento que sera realizada online no

periodo de 16 a 20 de novembro e tera como tema “Artificialmente humano ou Humanamente
artificial? Desafios para a sociedade 5.0”". Um dos trabalhos serdo apresentado no XIV Brazilian e-Science
Workshop (BreSci 2020) e foi desenvolvido no grupo ComCiDis/LNCC na sua linha de pesquisa em Green Al:
Avaliacao do Consumo de Energia e o Impacto da emissao de CO2 para algoritmos de Inteligéncia Artificial
(Felipe Bernardo, Gabrieli Silva, Matheus Gritz, Mariza Ferro, Bruno Schulze).

Outro trabalho serd apresentado no IX Brazilian Workshop on Social Network Analysis and Mining
(BraSNAM 2020) e estuda o espalhamento de opinides usando redes sociais e a sua influéncia sobre a
adesdo a comportamentos de distanciamento social em situacdo de pandemia. O trabalho intitulado
Disconnecting for the good: A network-oriented model for social contagion of opinions and social network
interventions to increase adherence to social distancing (Eric Araujo, Mariza Ferro, Gabrieli Silva) foi
coordenado pela UFLA e desenvolvido em colaboracdao com a Dra. Mariza Ferro (LNCC).

Maiores informacdes sobre o evento, podem ser acessados em_http://www2.sbc.org.br/csbc2020/

LNCC participa da 172 Semana Nacional de Ciéncia e Tecnologia

Laboratério Nacional de Computagao

Cientifica (LNCC) marcou presenca na 17?2

edicdao da Semana Nacional de Ciéncia e
Tecnologia (SNCT) que ocorreu entre os dias 17 e 25
de outubro. A programacao foi composta por pales-
tras, debates e bate-papos com cientistas levando
ao publico de todas as idades, conteudos sobre
Inteligéncia Artificial.

Diferente dos anos anteriores, a SNCT 2020 teve que
se adaptar as regras de distanciamento social im-
ostas pela pandemia do Covid-19 e os encontros foram realizados no formato virtual, ampliando a
possibilidade de contar com mais participantes pois as atividades estdo disponiveis para acesso
permanente, através do canal do LNCC no Youtube.

As atividades promovidas pelo LNCC na SNCT e no MNCTI estdo disponiveis em:
https://www.youtube.com/watch?v=aSqdF8-Qbl4&list=PL1JkuXNrkXKwdgC6fMa4Y42WIzTODt4Da



http://www2.sbc.org.br/csbc2020/
https://www.youtube.com/watch?v=aSqdF8-QbI4&list=PL1JkuXNrkXKwdgC6fMa4Y42WIzT0Dt4Da
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Jornada de Iniciag¢ao Cientifica e Tecnolégica no LNCC

LNCC promoveu entre os dias 15 e 16 de outubro o forum de divulgacao das pesquisas desenvol-
vidas no contexto dos Programas Institucionais de Bolsas de Inicia¢ao Cientifica (PIBIC) e de Bol-
sas de Iniciagdo em Desenvolvimento Tecnologica (PIBITI) fomentados pelo CNPq.

Os trabalhos foram apresentados pelos bolsistas de forma virtual, durante os dois dias e foram avaliados
pelo comité cientifico externo composto pelos professores Carlos Cristiano Hasenclever Borges (UFJF) e
Franklin Marquezino (UFRJ) na presenca do coordenador do PIBIC, Marcos Garcia Todorov.

Apos deliberacdo, o comité externo selecionou como destaques os seguintes trabalhos, como igualmente
excelentes:
e Método dos Volumes Finitos Aplicados para a Solucdo de Problemas de Mudanca de Fase
Bolsista: Ophir Valiante Duarte Neto
Orientadores: Elson Toledo e Maicon William Niebus Odone

e Aplicacdo das Ferramentas Intel Parallel Studio para Modernizacao de Cédigo para Métodos Numéricos
de Diferencas Finitas para Solu¢do de Equac¢des Diferenciais Parciais em Arquitetura Intel
Haswel/Broadwell

Bolsista: Gabriel Pinheiro da Costa
Orientadores: Carla Osthoff e Frederico Luis Cabral

e Uso de Aprendizado de Maquina para Melhorias no Desempenho e no Consumo de Energia em
Sistemas HPC
Bolsista: Vitor Carlos Soares Sa
Orientadores: Bruno Schulze e Mariza Ferro

O comité também concedeu menc¢des honrosas aos seguintes bolsistas e orientadores, pelos excelentes
trabalhos:
e Segmentacdo de Imagens Utilizando Algoritmos Bio-Inspirados e Redes Neurais com Aplica¢des para
Imagens Médicas e Bioldgicas
Bolsista: Lucas Pampolin Laheras
Orientadores: Gilson Antonio Giraldi e Paulo Sérgio Silva Rodrigues

e Simulac¢ao de Fluidos Direcionados por Campos Tensoriais para Animacao
Bolsista: Arthur Gonze Machado
Orientador: Gilson Giraldildentificacdo de Lentes Gravitacionais Utilizando Técnicas de Aprendizagem
Profunda
Bolsista: Viviane de Mattos Matioli
Orientador: Fabio Porto

MINISTERIO DA " PATRIA AMADA

CIENCIA, TECNOLOGIA | S5 BRASIL
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