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A 9

Redes Neuronais
Artificiais

Diogo Latino

Universidade de Lisboa

Uma rede neuronal artificial, muitas vezes designada apenas por rede neuronal, € um
modelo matematico que tem como inspiragdo as redes neuronais bioldgicas.

Uma rede neuronal artificial consiste num conjunto de neurdnios artificiais ligados
entre si e que sao capazes de processar informacao. A rede recebe sinais, inputs, que
passam pelas ligagoes e sdo distribuidos, transformados e eventualmente reunidos
para produzir respostas, outputs.

Os neuronios artificiais assim como as redes neuronais tentam simular a funcdo dos
neurodnios bioldgicos. Um neurdnio artificial recebe um ou mais sinais de entrada, inpu-
ts, processa essa informacao e produz uma resposta, output. Geralmente aos inputs é
aplicado um peso, os sinais resultantes sao posteriormente somados e a soma resul-
tante é aplicada uma funcao nao linear, chamada de fungao transferéncia, sendo assim

gerado o output. A Figura 1 mostra a estrutura do neurénio artificial.

Figura 1. Estrutura do neurdnio artificial.
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Resta agora responder a questdo de como é feita a aprendizagem. Os avangos cientificos
na area da neurofisiologia permitiram uma melhor compreens&o da anatomia e funciona-
mento do cérebro humano tendo contribuido para o desenvolvimento de modelos mate-
maticos e algoritmos que tentam simular a forma como o cérebro processa a informacao.
Apesar da dificuldade de reproduzir o comportamento do cérebro, visto que o conhecimen-
to sobre o seu funcionamento é ainda apenas parcial, sabe-se que ¢é a forca sinaptica que
determina a intensidade do sinal que é transmitido entre neurdnios. A adaptagao da forga
sinaptica a um problema em particular constitui a esséncia da aprendizagem.

Uma rede neuronal artificial tem a capacidade de aprender com a informagao que Lhe é
fornecida e de melhorar a sua performance durante o processo de aprendizagem - aprende
por um processo iterativo de ajuste das forgas sinapticas (pesos). E capaz, a cada itera-
¢ao do processo de aprendizagem, de aperfeigoar a sua representagdo e compreensao do
problema em questao, ou seja, aprende por treino e experiéncia segundo certas regras
pré-definidas. Ao conjunto de regras pré-definidas pelo qual se faz a alteracdo dos pesos
da-se o nome de algoritmo de aprendizagem. Existem diversos algoritmos de aprendiza-
gem que diferem entre si na forma como os pesos sao corrigidos e da estrutura da rede. A
Figura 2 mostra de uma forma geral a arquitetura de uma rede neuronal artificial e ilustra
o0 processo de aprendizagem (correcdo dos pesos) numa rede de feed-forward.

Figura 2. Arquitetura e processo de aprendizagem numa rede neuronal de feed-forward.
Uma entrada que descreva em maior detalhe a estrutura e fungdo do neuronio artificial,

estrutura da rede neuronal, varios algoritmos de aprendizagem e tipos de redes neuronais

ira ser apresentada no futuro.
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Redes Neuronais em Quimica

As redes neuronais s3o utilizadas em quimica na resolugdo dos mais diversos problemas
desde os mais simples até a modelagao de relagdes complexas n3o lineares entre o input
e o output podendo ser utilizadas em problemas de classificagao, regressao, mapeamento
e clustering.

Um problema relevante em Quimica relacionado igualmente com outras areas diz res-
peito a obtengdo de compostos com uma determinada propriedade ou atividade. O objetivo
¢é estabelecer relagdes estrutura-propriedade ou estrutura-atividade (em inglés Structu-
re-Property Relationships, SPR, e Structure-Activity Relationships, SAR, respetivamente)
ou mesmo quantificar essas relagdes em relagdes quantitativas estrutura-atividade e rela-
¢oes quantitativas estrutura-propriedade (em inglés Quantitative Structure-Property Re-
lationships, QSPR, e Quantitative Structure-Activity Relationships, QSAR).

Tais relagdes permitem prever determinada propriedade/atividade a partir da formula
estrutural do composto. Para um conjunto de compostos que se saiba a partida o valor
da propriedade/atividade sdo calculados a partir da estrutura molecular descritores mo-
leculares do composto. O par descritores moleculares - propriedade/atividade, para cada
objeto do conjunto de treino, é usado pela rede neuronal para aprender a relagdo. Apos o
processo de aprendizagem a rede é capaz de fazer previsdes para compostos cuja valor
da propriedade/atividade desejada é desconhecido. Tal pode ser usado para o desenho de
novos farmacos com uma atividade especifica.

Outro exemplo de uma aplicacao relevante é o caso da elucidagdo estrutural - obter a
estrutura molecular de um composto desconhecido a partir de informacgao espectrosco-
pica (essencialmente espectroscopia de infravermelho, ressonancia magnética nuclear e
espectrometria de massa) e em sentido inverso a previsio de espectros a partir da estru-
tura molecular. O desenho de sinteses e planeamento de reagGes quimicas € outra area
onde a investigacao utilizando redes neuronais tem sido capaz de dar o seu contributo na
resolugdo dos mais variados problemas.

A classificacdo de reagdes quimicas é outro campo que atraiu recentemente muita aten-
cdo devido a importancia crescente das reagdes metabodlicas, reatividade quimica em toxi-
cologia e quimica medicinal.

Em Quimica Analitica as redes neuronais tém sido utilizadas nas mais variadas aplica-
¢des de classificagdo de amostras, desde a classificagdo em termos da origem geografico
da origem da amostra (azeites, vinhos, petréleos etc), a origem da producio, a qualidade

da amostra etc.
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