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Editorial
5° Anais do Programa de Mestrado Profissional do Instituto de Quimica da USP
Aplicacoes da Inteligéncia Artificial na Area da Quimica

No primeiro semestre de 2024, o Programa de Mestrado Profissional do Instituto de
Quimica da USP ofereceu sua disciplina “MPT6013-Topicos em Tecnologia Quimica e
Bioquimica” tendo como tema “As Aplicacées da Inteligéncia Artificial (IA) na Area da
Quimica”. Vivemos em uma época em que avangos tecnoldgicos reconfiguram tanto a
pesquisa académica quanto a pratica profissional. A escolha deste tema reflete o
compromisso do programa em promover a formacéo de profissionais capacitados para atuar
em um mercado em constante transformacdo, ao mesmo tempo em que se mantem em

dialogo direto com o ambiente académico.

A natureza do programa oferece uma perspectiva singular sobre a integracdo entre IA e
quimica. A pluralidade de experiéncias de seus alunos e alunas — profissionais atuantes em
empresas de destaque internacional, mas imersos no ambiente académico do Instituto de
Quimica da USP, instituicdo reconhecida como a melhor da América Latina e entre as 100
melhores do mundo — enriquece os trabalhos apresentados nestes anais. Essa dinamica
resulta em uma visdo integrada entre teoria (ferramentas computacionais) e pratica
(aplicacBes em problemas reais na industria e na academia). Os textos aqui compilados
mostram como a |A pode revolucionar a forma como entendemos, aplicamos e
desenvolvemos solugdes baseadas no conhecimento quimico, abrangendo empresas,

laboratdrios académicos e até questdes de importancia global.

O presente volume dos Anais reune artigos que, de forma acessivel, apresentam um
panorama das contribuicfes da IA para a quimica e areas correlatas, sendo relevante até

mesmo para um publico que ndo seja especialista na area.

5° Anais do Programa de Mestrado Profissional em Tecnologia Quimica e Bioquimica — 10° Workshop do Programa, 09/12/2024



5° Anais do Programa de Mestrado Profissional do
Instituto de Quimica da USP
12° Workshop do Programa — 09/12/2024

MPusp

mestrado profissional do
instituto de quimica da USP

O primeiro artigo, “Sinergia entre Aprendizado de Maquina e Dinadmica Molecular
para Predicdo de Propriedades Moleculares: uma Revisdo da Literatura” analisa como
a combinacdo de aprendizado de maquina (ML) com dindmica molecular (MD) tem
reduzido a demanda computacional e ampliado a precisdo das simulagdes, com aplicagdes

na predicdo de propriedades de biomoléculas, materiais e catéalise.

No artigo seguinte, “Uso da IA na Metodologia Cientifica”, discutem-se as ferramentas de
IA no contexto académico, evidenciando como modelos avangados, como os de linguagem
natural, estdo automatizando revisdes de literatura e outras tarefas cientificas. Esses avancos
enfrentam desafios éticos e técnicos, mas também estdo redefinindo a forma como a

pesquisa é conduzida.

Na sequéncia temos “Planejamento Racional de Compositos Digitais por Impresséio
4D” que apresenta o impacto da manufatura aditiva e da IA na criagdo de materiais hibridos
altamente personalizaveis, com comportamentos responsivos, marcando um avanco nha

integracdo da Industria 4.0 com a ciéncia dos materiais.

“Inteligéncia Artificial Aplicada a Biossensores no Contexto da Seguranca Alimentar”,
explora como a IA tem transformado a utilizacdo de biossensores para a deteccdo de
contaminantes e patdgenos em alimentos. Algoritmos como SVM e KNN aumentam a
precisdo, a sensibilidade e a eficiéncia desses dispositivos, contribuindo significativamente

para a seguranca alimentar global.

J& 0 artigo “Machine Learning na Nanotecnologia” apresenta como algoritmos de IA
estdo transformando a sintese de nanoparticulas e avaliando sua seguranca. Esses avangos
tém promovido melhorias em areas como catalise, medicina e sensores, além de assegurar a

minimizag&o de riscos ambientais e a satde humana.

“Exemplo de Impacto da IA em Atividade Economica: Inteligéncia Artificial para

Otimizacio da Prospeccio de Petroleo em Reservatorios” ilustra como a anélise sismica
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auxiliada por 1A tem aumentado a eficiéncia na prospecgdo de petroleo, reduzindo custos e

ampliando a precisdo na avaliacdo de reservas.

Finalmente, um resumo oriundo da pesquisa desenvolvida no 1Q esta na interface entre
tecnologia de materiais e quimica, o artigo “Otimizacio de Conexdes Elétricas em
Eletrodos Impressos em 3D” analisa como polimeros condutores impressos podem ser
otimizados para aplicacdes em sensores eletroquimicos, revelando limitagbes elétricas

importantes e estratégias para mitiga-las, reiterando a atualidade dessa tematica.

Embora a pesquisa em IA remonte a varias décadas, foi apenas nos ultimos anos que suas
aplicacOes préticas atingiram o cidaddo comum, profissionais de diversas areas e 0s mais
variados campos da ciéncia e tecnologia. A 1A ndo deve ser resumida apenas as ferramentas
generativas populares, como ChatGPT ou Gemini. Cada vez mais, ela deixa de ser apenas
uma ferramenta para se tornar uma presenca essencial, quase obrigatoria, para profissionais

do mercado ou da academia que desejam se manter competitivos.

Assim, os temas aqui apresentados ndo representam apenas avangos cientificos, mas
também um chamado a integracdo inevitavel da IA a pratica profissional. Seja na industria
ou na academia, a familiaridade com essas tecnologias ja € uma necessidade no presente, e

ndo mais algo reservado ao futuro.

Que estes Anais inspirem os leitores a abracar a transformacdo digital. O progresso néao
espera, e cabe a nos, enquanto universidade, proporcionar uma formacdo moderna e
integrada, preparando nossos alunos e alunas para manter a quimica e suas aplicacdes

alinhadas as demandas do século XXI.
Sao Paulo, 09 de dezembro 2024.

Ataualpa A.C. Braga
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