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A integracao entre o conhecimento humano e o uso da Inteligéncia Artificial (IA) possibilita a agilidade e precisao para rotinas

laboratoriais de pesquisa.

Objetivo

Determinar a concentracao inibitoria (IC50) de uma droga experimental por meio de uma curva sigmoide.

Metodologia

Utilizamos a |A generativa do Chat GPT para auxiliar na criacao de uma rotina automatizada em Python, que realiza a leitura de
arquivos XLS gerados pela leitora de ELISA. Em laboratorio, os experimentos foram conduzidos em placas de 96 pocos (12 colunas
X 8 linhas). A cada 3 colunas foram depositados diferentes tipos de celulas cancerigenas compondo 4 conjuntos. Em linha, foram
combinadas diferentes concentracoes de drogas, sendo a ultima o controle. Apos 48 horas de contato com a droga, as células foram
submetidas a ensaio colorimétrico revelando absorbancias em relacao as diferentes concentracoes da droga. O codigo Python,
converte os valores em porcentagem de inibicao em relagao ao controle, gera trés curvas sigmoides e calcula o IC50 de cada curva,
a media e desvio padrao relacionadas ao tipo celular. A partir dos valores de |IC50 calculados, gera 4 graficos relativos a cada tipo
de célula e uma tabela com os resultados.

Resultados

Desenvolvimento rapido de uma rotina estavel que substitul
calculos em softwares onerosos e trabalhosos para obter o

1ICS50.

Uso da IA

Generativa

Codigo em Python com auxilio do GPT
Leitura e processamento de arquivos pela ELISA

Placas de 96 pocos: 12 colunas x 8 linhas
4 conjuntos de diferentes tipos de céelulas
cancerigenas distribuidos em 3 colunas

Concentracoes
de Droga de

Diferentes concentragoes de drogas em cada linha
Controle na ultima linha de cada conjunto de células

PROSPECCAO

DE
MOLECULAS
BIOATIVA

Representacao da metodologia para modelo de calculo
para a prospeccao de moléculas bioativas

Ensaios

Colorimétricos

Exposicao das celulas as concentracoes de droga por 48 horas
Ensaio colorimétrico para medir a absorbancia de cada amostra

Absorbancia em % de inibi¢cao relativa ao controle
Curvas sigmoides para cada tipo de célula

Calculo e visualizacao
do IC50

IC50 para cada curva gerada
Media e desvio padrao para os diferentes tipos de células
Graficos e tabela com os resultados finais
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ab_groupl 1 26.883323 3.103236 25.716308
ab_groupl 2 22.288456 3.103236 25.716388
ab_groupl 3 28.119145 3.103236 25.716388
ab_group2 1  3.550221 1.446338 4.875848
ab_group2 2  6.423973 1.446338 4,875848
ab_group? 3 4.644358 1.446338 4,875848
ab_group3 1 4.681563 ©.558707  4.216835
ab_group3 2  4.461226 ©.558707  4.216835
ab_group3 3  3.585316 ©.558707  4.216835
ab _group4 1  9.159369 2.881431 6.623528
ab_group4 2  3.498191 2.881431 6.623528
ab_groupd 3  7.221623 2.881431 6.623528
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Conclusao

Os codigos apresentados pelo GPT foram adaptados por
especialistas com conhecimento prévio sobre programacao e
o contexto farmacoldgico, resultando em um produto
replicavel para laboratorios que utilizam o IC50 como metrica
de ensaios com drogas.
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