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Resumo

Tendo em vista o grande numero de patentes existes, observando também um crescimento
do registro de patentes. Existe uma demanda por encontrar informacdes relevantes nessas
patentes. H4 também uma descentralizacao dessas patentes, devido a cada pais ou bloco
econdmico possuir seu préprio érgao regulador. Devido a esses pontos apresentados, ob-
serva uma necessidade de centralizar esses bancos de patentes a fim de obter informacdes
relevantes principalmente a area da quimica. Dessa forma essa pesquisa buscou um meio
de desenvolver uma prova de conceito para poder buscar, centralizar e analisar informacdes
guimicas em patentes. Essa prova de conceito consistiu no desenvolvimento de um proté-
tipo que realizasse buscas e tratamento de informacdes quimicas em bancos de patentes
publicos existentes.

Palavras-chave: recuperacao de informacao, centralizacao de informacao, recuperacao de
informacdes quimicas, integracdo de servicos.



Abstract

Considering the growing number of registered patents, also the large number of existent
patents. Has observed a demand to retrieve relevant informations in patents. According to
these points,

Keywords: information retrieval, information federation, chemical information retrieval, in-
tegration of services.
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1 Introducao

Sao Uteis formas padronizadas para a descricao e recuperacao de informacgoes diver-
sas, como de férmulas quimicas (SUN et al., 2007), de citacdes bibliograficas (GILES; BOLLAC-
KER; LAWRENCE, 1998), de informacdo corporativa (HU; SVENSSON, 2010) e de repositérios
de patentes (CHEN; CHIU, 2011). Porém, repositérios de patentes sdo distribuidos entre va-
rios paises e ha pequena interface entre eles. Para o usudrio, existe entao a necessidade de
implementar uma forma que facilite que as informacdes sejam tratadas.

De acordo com Pasche et al. (2014), existem cerca de 50 milhdes de patentes espa-
Ihadas no mundo. Entdo, surge a necessidade de se criar meios que possibilitem usudrios
realizarem buscas nesses bancos de patentes. Esses bancos muitas vezes variam suas for-
mas de acesso e localizacdo, jd que cada pais ou federacao comercial tem o seu préprio.
Quando uma patente possui detalhes muito especificos (e.g.: informacdo quimica), a recu-
peracao se torna ainda mais dificil pela inexisténcia da padronizacado desses detalhes.

Atualmente os usudrios da area de quimica fazem sua busca de forma manual, en-
trando em contato com os diversos bancos de patentes existentes, muitas vezes sem ter um
conhecimento de como otimizar suas buscas. Esse processo pode apresentar certa impreci-
sao ao obter os resultados, visto que pode se perder em buscas passadas, além de esbarrar
em problemas de acesso a cada banco existente. A proposta deste trabalho entdo é rea-
lizar toda essa busca através de uma ferramenta que proponha integracdo continua entre
essas bases, fazendo as comparacdes e trazendo os resultados de acordo com o que usuério
deseja, garantindo uma gestao eficaz dos recursos.

Além disso, recuperar informacdes quimicas sobre patentes é possivel pela recupe-
racao de patentes, sem fazer qualquer reconhecimento especial de caracteristicas quimicas
presentes nos documentos, o que limita a capacidade dos usuarios. Portanto, a proposta
deste trabalho também é adaptar os servicos existentes para federar esses diversos bancos
de patentes para que atendam melhor as necessidades de recuperar informacdo quimica por
usuarios desse servico.

1.1 Justificativa

A existéncia dessa pesquisa se faz pela necessidade de implementacao de uma in-
fraestrutura de dados quimicos para auxiliar a recuperacao de informacdes quimicas, e que,
além disso, possa dar suporte adequado as tarefas de usuarios da drea de quimica. Para tal
objetivo, deve-se buscar um entendimento mais amplo das informacdes quimicas que sao
relacionadas a patentes, para entdo possibilitar uma evolucao que nao limite a um cendrio
reduzido.

Um facilitador para esse processo todo é a existéncia de uma padronizacdo universal
do formato dos metadados das patentes, tanto para drea de quimica como para as demais
areas.

Entretanto, ainda assim é necessario a criacdao de uma infraestrutura de dados qui-
micos. Essa infraestrutura é um arcabouco tecnolégico e metodoldgico para lidar com os
servicos que a infraestrutura fornece. Cada usuario pode consumir os servicos a partir dessa
infraestrutura para se obter os dados necessarios para a tomada de decisdo sobre patentes.
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As consultas para obtencdo desses dados devem ser feitas com base em varios metadados
de patentes, como cdédigos internacionais, titulo, co-citacées e também por termos relacio-
nados, que podem estar presentes nas descricdes dessas patentes.

Para isso temos a necessidade de uma infraestrutura de dados que organize essas
informacdes que estao dispersas em varios bancos de patentes. Essa desintegracdo abre
espaco para esse trabalho, pois com a dispersao desses dados faz-se necessaria uma fede-
racdo de servicos que ajude o usudrio a pesquisar em diversas bases de patentes e obtenha
um Unico resultado que melhor Ihe satisfaca.

Porém, a federacio de servicos dos varios repositérios ndo é simples. E necessario
estudar a melhor forma de se criar uma ferramenta que organize, federe, e reduza os obsta-
culos de uso dessas informacoes, tais como repetir buscas em diversas bases de patentes,
ordenacdo imprecisa e inconsistente de resultados dos varios servicos, dentre outros.

1.2 Problema

As seguintes questdes constituem o problema desta pesquisa: Quais sao as classes
de servicos que suportam o intercambio de informacdes quimicas em patentes? Quais as
métricas melhor representam o desempenho desses servicos na recuperacdo de informacdes
quimicas em patentes?

As caracteristicas da informacdo quimica sdo baseadas na forma como esses dados
sao armazenados pelos diversos servicos, bem como a estrutura do composto quimico e
sua representacdo de forma mais legivel para um computador. As classes de servicos que
promovem isso estao relacionadas a plataformas de federacdo dos dados e referem-se aos
diferentes grupos de servicos que executam trabalhos parecidos, tais como conversao, recu-
peracao, visualizacao, etc.

Servicos para recuperacao dessas informacdes sao programas ou sistemas que po-
dem ser acessados por meio de computador conectado a internet (SOUZA et al., 2006),
portanto sao aplicacdes web.

1.3 Objetivos

Para responder ao problema proposto, o objetivo geral deste trabalho é propor um
conjunto de servicos que permitem melhorar o intercambio de informacdes quimicas de pa-
tentes.

Ainda, o trabalho possui objetivos mais especificos como:

1. Propor um conjunto de servicos para federar diversos bancos de patentes;

2. Especificar servicos para agilizar e melhorar a busca, a recuperacao e a visualizacao de
informacdes quimicas em patentes;

3. Desenvolver um protétipo de ferramenta que sirva como prova de conceito e possibilite
ao usudario realizar busca em bancos de patentes;

4. Analisar as implicacdes desses servicos no desempenho dos sistemas autométicos de
recuperacao de informacdo quimicas em patentes.
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1.4 Estrutura do trabalho

Essa pesquisa possui uma estrutura em cinco capitulos, onde eles podem ser resumi-
dos em:

» Capitulo atual de introducao;

* O capitulo 2 apresenta os procedimentos metodoldgicos necessarios para desenvolvi-
mento desse trabalho, incluindo etapas para o projeto do protétipo e estratégias de
validacao.

» As bases tedricas sdo apresentadas no capitulo 3.

* No capitulo 4 é detalhada uma avaliacdo do protétipo da ferramenta de federacdo. Sao
entdo avaliadas a utilidade e a eficiéncia de um modelo de recuperacdao baseado na
recuperacao de patentes em dois servicos ja existentes. Dois servicos de recuperacao
de patentes sao escolhidos e analisados para identificar campos comuns entre eles
para propor uma ferramenta que agrupe as consultas que serao executadas nos dois.

* Finalmente, no capitulo 5 sdo analisados os resultados e apresentadas as conclusdes e
consideracgoes finais, principais contribuicoes, limitacdes e indicadas algumas direcdes
para trabalhos futuros.
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2 Procedimentos metodoldgicos

Os procedimentos metodoldgicos adotados neste trabalhos sdo organizados em eta-
pas:

1. reunir e estudar trabalhos de recuperacao de informacao, especialmente aqueles vol-
tados a patentes - parte da pesquisa é bibliografica e serve para obter conhecimento
a respeito de recuperacao de informacdes quimicas em patentes;

2. escolher bancos de patentes do dominio publico e replicar um conjunto de patentes
para agilizar o processo de busca das informacdes — sendo que parte dessa pesquisa
pode ser classificada como pesquisa documental,

3. projetar e implementar um software, como prova de conceito, que federe e indexe a
massa de informacdes de patentes usando estruturas de dados especificas — parte da
pesquisa que pode ser classificada como estudo de caso;

4. analisar as implicacdes que uma federacao de servicos produz no desempenho de uma
infraestrutura de dados quimica e avaliar como novos trabalhos podem contribuir para
a criacao dessa infraestrutura.

2.1 Revisao da literatura

A revisao de literatura consiste num levantamento bibliografico a respeito de traba-
Ihos relacionados a 4rea de recuperacdo de informacao. Portanto, em ambito mais geral,
espera-se que os trabalhos pesquisados incluam meios de recuperacao de informac¢des mais
gerais e também trabalhos mais especificos sobre recuperacao de informacdes quimicas em
patentes.

Tais técnicas de recuperacao serao melhor discutidas no capitulo 3, sobre funda-
mentacao tedrica e metodoldgica. As abordagens de interesse relacionam recuperacao de
informacdo dentro da drea de engenharia de computacdo. As abordagens de interesse ainda
devem ser (teis para a recuperacao e formas de classificacao da informacdo quimica pre-
sente em patentes.

2.2 Colecoes de patentes

Para desenvolver a prova de conceito deste trabalho serdao usados documentos alea-
térios da colecido TREC-Chem !, e um pequeno conjunto de dez patentes obtidos do reposi-
tério USPTO.

Os documentos e as patentes servem apenas para experimentacdo do protétipo para
a prova de conceito.

1 Text REtrieval Conference para quimica, que tem por objetivo desenvolver e avaliar tecnologia para pesquisa

e recuperacdo de texto de grande escala em documentos relacionados com quimica, incluindo trabalhos
académicos e patentes.
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2.3 Prototipacao de um sistema de recuperacao de informacao qui-
micas em patentes

Na prototipacao é proposto um modelo de software. Esse entdo é um protétipo de um
sistema de recuperacao de informacao, implementado em linguagem C# e usando a biblio-
tecas fornecidas por varios centros de patentes e escritas em varias linguagens. Pretende-se
executar as funcdes de indexar e recuperar informacdes quimicas nas patentes disponiveis.
O protétipo é documentado no capitulo 5.

A prototipacdo se baseia no trabalho de Anastacio (2009), pela adocao de mecanis-
mos comuns de classificacao, busca, indexacgao, coleta e recuperacao de documentos e sua
adaptacdo para necessidades especiais. Desta forma para essa monografia os requisitos do
protétipo sdo: federacdo e indexacao da informacdo, tratamento das buscas e reconheci-
mento de entidades quimicas e relacionadas a patentes. Pela implementacdo desses requisi-
tos, um sistema de recuperacao de informagcdao comum torna-se um sistema de recuperacao
de informacao quimicas em patentes.

Os requisitos funcionais do protétipo incluem o tratamento de desenhos quimicos,
como de moléculas sendo tratada através da incorporacao de bibliotecas para tal finalidade;
e a federacdo dos repositdrios de patentes através da extracao desses documentos e a gera-
cao de um indice federado. Os requisitos nao-funcionais desse protétipo inclui a recuperacao
de informacao, a indexacado, a interface de busca com o usudrio e a busca em lote para
avaliacdo de vérias expressdes de busca em conjunto.

2.4 Avaliacao e validacao

O objeto de informacdo deste trabalho é uma prova de conceito, sobre a qual existe
pequena capacidade de avaliacao e validacao.

A experimentacdo sobre a prova de conceito ndo é conclusiva neste trabalho e exige
trabalho futuro que adote avaliacdo com usudrio, testes de desempenho ou outros procedi-
mentos metodolégicos.

Desse modo alguns resultados de avaliacdo e validacao sao detalhados no capitulo
5, juntamente com os resultados da avaliacdo, sua anélise e discussoes.
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3 Fundamentos tedricos e metodoldgi-
COS

O objetivo deste capitulo é o apresentar a fundamentacao tedrica necesséria para
que os principais conceitos relacionados a recuperacao de informacdes quimicas em paten-
tes. Além de definir os conceitos, o capitulo também apresenta alguns fundamentos histéri-
cos, teéricos e metodoldgicos sobre o qual esta pesquisa se baseia.

Este capitulo se divide nas seguintes secoes:

* A primeira secao faz uma breve apresentacao sobre algumas ferramentas existentes e
as implicacbes delas para esta pesquisa.

* A segunda secao faz uma breve apresentacao sobre a recuperacao e o tratamento das
informacoes federadas.

» A terceira secao trata de estudos sobre como a informacdo quimica em patentes é
recuperada e analisada.

» A quarta secdo discute como os repositdrios de patentes sao organizados.

e A quinta secao apresenta os fundamentos sobre as operacdes de servicos web (WS)
e os cédigos de operacao que podem ocorrer durante a utilizacdo de uma possivel
infraestrutura de dados quimicos.

3.1 Ferramentas computacionais

De acordo com WIPO (2016a), a World Intellectual Property Organization (WIPO) de-
senvolveu um sistema de busca por termos quimicos em patentes, que pode ser acessado
pela ferramenta online PATENTSCOPE e permite fazer buscas usando as notacdes INCHI, Smi-
les, termos IUPAC, dentre outras notacdes. A ferramenta também permite analisar imagens
com férmulas e até mesmo desenhar as férmulas quimicas.

Até o momento dessa pesquisa, a ferramenta PATENTSCOPE era gratuita, possivel-
mente por estar em estagio de testes ainda. Porém, no préprio site PATENTSCOPE, existem
secdes que sdo pagas e essa pesquisa por termos quimicos usa de ferramentas proprieta-
rias para desenhos das moléculas. E o caso do ICedit que foi abordado por Schmid (2010). E
necessdario um registro para que se possa fazer uso do servico.

Gratuitas ou pagas, nao parece haver uma interface de acesso remoto (como uma
API) nos servicos de busca por patente (WIPO, 2016a). A ferramenta estava disponivel du-
rante a realizacao desta pesquisa e portanto ela serviu de referéncia para conhecer os re-
quisitos de uma ferramenta desse tipo.

Durante o desenvolvimento desta pesquisa, a WIPO remodelou o seu préprio site, e
a pesquisa relacionada a quimicos e patentes passou a estar disponivel mediante uma taxa
pelo uso do servico. Dessa forma, a infraestrutura proposta neste trabalho também passou
a se justificar pela possibilidade de se criar servicos gratuitos na Internet.
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Muitos dos servicos e das ferramentas disponiveis na Internet fazem uso da Chemis-
try Development Kit (CDK) (STEINBECK et al., 2003). Essa biblioteca possui diversas funcdes
como traducao de termos entre diferentes notacdes (inchi, iupac, smile, etc), possibilidade
de desenhar moléculas quimicas e conversao de imagens para compostos quimicos. A bibli-
oteca é bem completa, com uma grande comunidade de desenvolvimento e implementada
na linguagem JAVA (GOSLING et al., 2014).

3.2 Recuperacao e tratamento das informacodes

Com a evolucdo da Internet, as pessoas passaram a obter informacdes em fontes
baseadas na Internet. Isso ocorreu devido a eficdcia do meio, além da maior difusdo da
Internet, tornando-a entao um meio padrao e preferido para busca de informacoes.

Assim, o campo de recuperacao de informacdo também passou a investigar os docu-
mentos e servicos web como fonte de informacao (MANNING et al., 2008). A Recuperacao e
tratamento de informacdes tém como objetivo fornecer acesso e tratamento a dados estru-
turados e nao-estruturados e ndao comegou com a web. O campo evoluiu de vérias fontes e
métodos de recuperacao. Na Web, inicialmente, comecou com publicacdes cientificos, publi-
cacoes em bibliotecas e paginas web simples, evoluindo e se espalhando por outras formas
de conteldo, tais como noticias, documentos juridicos, documentos médicos e outros (MAN-
NING et al., 2008).

Na organizacao e recuperacao automatizada de informacao, os modelos de busca
classicos que foram estudados por Pasche et al. (2014), tais como, como maquinas de pes-
guisa booleanas e probabilisticas, sdo comumente usadas em sistemas automatizados de
recuperacao. Porém, no contexto de patentes nao sdo modelos muito eficientes, pois exigem
muito esforco computacional e sdo imprecisos, nao sendo vidveis para uma organizacao de
patentes.

Experimentalmente, Pasche et al. (2014) propuseram um re-ranqueamento baseado
nas citacdes presentes nas patentes e obtiveram melhores resultados. Ao normalizar dados
comuns, tais como termos e tipo de arquivos, notou-se uma melhora nos resultados das bus-
cas. Uma analise feita com cerca de 13 milhdes de patentes armazenadas em Oracle DB,
pouco mais de 1 milhdo foram extraidas usando query em SQL e armazenadas em arqui-
vos XML, consumindo cerca de 33 dias. Entao os dados foram armazenado em sistema de
arquivos Hadoop.

Primeiramente, os dados foram normalizados, sendo entdo tratados usando recu-
peracdo de informacdes de Terrier, que é um ranqueamento baseado nos métodos do fra-
mework Lucene. Os resultados entao foram dispostos em uma matriz, ranqueados e exibidos
ao usuério. Quando Pasche et al. (2014) resolveram avaliar os impactos em performance nos
resultados, notou-se que a descricao nao melhora a performance. Portanto, eles removeram
esse campo das patentes analisadas.

Trés tipos de classificacao (PASCHE et al., 2012) sao mais conhecidas. A primeira
é usada para avaliar buscas usando a mesma metodologia do TREC-Chem, constituido por
tépicos como titulo, resumo e autoria da patente. A segunda é uma forma empirica de pes-
quisa, onde as buscas sao feitas com base em palavras-chaves. E a terceira, que é uma forma
de busca também empirica, baseia-se em uma Unica patente-alvo, por meio da qual outras
parecidas e compativeis sdo procuradas.

Pasche et al. (2014) também utilizaram também o sistema de Top-Precision (P0O) que
obteve o melhor resultado dentre outros métodos de ordenacado. Os autores também reali-
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zaram uma normalizacdo baseada em ontologias do conteldo de patente, termos e identifi-
cadores que sao armazenados em metadados.

Também foram realizados testes em dois métodos de busca, utilizando algoritmos
BM25 e PL2, sendo o segundo baseado em estimativa de Poisson de aleatoriedade. Apds essa
avaliacao, os autores utilizaram um re-ranqueamento usando redes de citagcao para melhorar
os resultados, com as patentes mais citadas. Os autores também avaliaram o uso de classes
IPC, a classificacdo internacional para patentes, para verificar se elas trazem melhorias nos
resultados.

Pasche et al. (2014) concluiram que o campo de descricao nao melhora os resultados,
mostrando que em alguns casos o campo chegou a diminuir a precisao de alguns resultados.
Ao retirar esse campo, a indexacao ficou mais rapida e mais eficiente.

Também foi observado que o uso de metadados ajudou a melhorar a precisdo dos
resultados. Ao utilizar o algoritmo BM25 se conseguiu obter um desempenho maior, signi-
ficando tempo menor para retorno das buscas. O ranqueamento pelas citacdes melhorou
significativamente os resultados. E também cédigos IPC permitiram melhorar a busca por
patentes.

3.3 Andlise de informacao quimica em patentes

Para formular buscas de patentes, devem ser usados detalhes das patentes que po-
dem estar ou nao presentes nos metadados dos documentos. Um detalhe que pode ser im-
portante em algumas patentes é a composicao quimica e o processo quimico adotados na
invencao.

Além disso, o objetivo dessa pesquisa é caracterizar a informacao quimica em paten-
tes e entdo permitir a recuperacado dessas informacdes, explorando as caracteristicas das
informacdes relacionadas a patentes e relacionando-as com as informagdes quimicas, per-
mitindo que patentes sejam recuperadas com maior precisao.

A informacdo quimica existe em diversas fontes. Um exemplo é dado por Pence e
Williams (2010) com o Chemispider. Esse é um grande tesauro de informacdes quimicas
diversas, porém ele nao faz relacao com bancos de patentes, de forma que ao buscar deter-
minado composto quimico na base do Chemispider, sé obtém como resposta dados relativos
ao composto escolhido.

Outro exemplo ja citado é o PATENTSCOPE. Mais sofisticado, esse possui uma ferra-
menta de busca por termos quimicos em patentes, porém ainda de forma experimental e
disponivel somente mediante pagamento.

Como mencionado por Alberts et al. (2011), que citam sobre os desafios encontra-
dos na recuperacao de informacdes de patentes no capitulo 5, a recuperacao de patentes é
mais complexa que uma recuperacao tradicional pois trata-se de uma especializacao da re-
cuperacao de informacdes. As informacdes de patentes precisam de uma andlise adicional,
uma ordenacao especifica e, quando esta relacionada a estruturas quimicas presentes em
patentes, é ainda mais especializada.

Com relacao aos meios de armazenar, tratar as informacdes dessas patentes e retor-
nar analises importantes para o campo da quimica, hé estudos sobre a evolucédo dos bancos
de dados quimicos. Ao longo dos anos, os bancos de dados especializados deixaram de ser
algo utilizado apenas para organizar informacao, passando a ser uma poderosa ferramenta
para descobrir novos compostos, como foi observado por Miller (2002). Os bancos de dados



Capitulo 3. Fundamentos tedricos e metodoldgicos 18

e bancos de patentes sao publicos e servem para encontrar compostos patenteados e de do-
minio publico, mas também sdo Uteis para indicar novos meios para pesquisa e descoberta
de novos compostos e entao criar novas patentes.

Muitos desses bancos comumente usam a notacao SMILES (WEININGER, 1988) como
notacdo padrao das informacdes quimicas, ja que estdo presentes muitos atributos relaciona-
dos a rotacao, posicao, quiral, além de outros atributos relacionados a formacao do composto
guimico. A informacao armazenada de acordo com a estrutura é de interesse também, pois
a forma e ordem do composto podem ser armazenadas de duas formas.

A primeira forma, onde se guarda o tipo de conectividade entre os atomos do ele-
mento, com ou sem modelos bidimensionais. E a segunda forma que também guardam da-
dos tridimensional sobre a molécula.

Trés entidades quimicas devem ser armazenadas para uma adequada indexac¢do qui-
mica:

One consideration is which chemical entities are to be tracked. The three ba-
sic entities are: compound (a generalization of the chemical structure, which
generally corresponds to the synthetic chemist’'s view that was discussed
above); form (the compound plus counterion(s), solvent(s) and isotopically
labelled atoms, as in the curator’s view); and lot (a sample of the compound,
which is often termed ‘batch’) (MILLER, 2002, p. 46).

Uma maneira de buscar compostos quimicos é por meio das estruturas quimicas.
Elas podem ser desenhadas por meio de um programa computacional, tal como ISIS/Draw,
ChemDraw ou ChemSketch. Entao toda vez que é sintetizado um novo composto, esse é
buscado no banco de dados. A estrutura molecular também pode ser confundivel sendo que
compostos diferentes podem apresentar semelhancas entre si, caso venham a ser alinha-
dos seguindo uma certa orientacao, para tal existe uma orientacao comum (MANNING et al.,
2008). Para melhorar as buscas sao gravados apenas compostos discretos, que sao compos-
tos completos de forma a serem amostras puras, o que evita ambiguidades. E desse modo
cria-se bibliotecas que conseguem ler e gerar compostos com base nesses compostos ja
existentes (KRALLINGER et al., 2013).

Uma forma comum de realizar buscas por compostos é pelo termo exato do com-
posto. Essa é a forma mais simples, rapida e computacionalmente barata de se buscar. Ou-
tro tipo de busca é por subestrutura bidimensional, onde o usuario pode desenhar a estru-
tura. Ha algumas questdes com respeito a estequiometria, aromaticidade e as limitacdes de
representacdao atdmica em um pacote de software especial, que poderia levar a resultados
anOmalos para o usudrio que executa uma pesquisa por subestrutura, mas essas geralmente
podem ser resolvidas por um estudo mais minucioso do pacote de software usado (MILLER,
2002).

Quando séao feitas buscas por estruturas tridimensionais, o usuario pode inserir mais
dados na hora da busca. Assim como é feito no modelo bidimensional, é feita uma pretri-
agem do dado que serd buscado para que seja normalizado. Mesmo assim, podem ocorrer
ambiguidades com outras estruturas, embora o resultado ainda seja mais refinado. Existem
também outros tipo de busca, como busca por similaridade onde deseja-se buscar elemen-
tos parecidos e busca por propriedades similares, onde se busca por propriedades similares
entre compostos quimicos (MANNING et al., 2008).

Na recuperacdo de informacao, também sdo de interesse os métodos para refino das
buscas. Para casos onde existe muito a ser analisado, pode-se usar ambiente computacionais
em cluster (BUYYA, 1999). Outro método também usado é anélise intelectual. Esse Ultimo é
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um método demorado, mas necessario para casos de que os resultados apresentam muitos
erros (MILLER, 2002).

Existem fornecedores que oferecem softwares basicos de registro, busca, visualiza-
¢cdo e analise de estruturas quimicas. A diferenca entre eles se da pela utilidade das buscas
de banco de dados quimicos que contribuem para a descoberta de elementos. Outras vezes
as diferencas dependem de fatores externos a capacidade de executar as buscas (INFO-
CHEM, 2017).

Primeiramente os usudarios devem ter a capacidade de realizar buscas sobre estrutu-
ras quimicas no contexto dos dados relacionados, incluindo propriedades quimicas, atividade
bioldégica e dados estruturais de proteina, por exemplo. Os usudrios também devem ter a ca-
pacidade de procurar os resultados no contexto de informac¢des de buscas relacionadas, a
fim de obter respostas adequadas a partir dos dados. As especificidades destes requisitos va-
riam de organizacdo para organizacao, mas a adaptabilidade e a possibilidade de integra-lo
a outras ferramentas analiticas e de visualizacdo sao cruciais (MILLER, 2002).

3.4 Repositérios de patentes

A necessidade de federacao das fontes de dados de patentes se justifica pela dis-
persao das patentes no mundo. H& cerca de 300 escritérios de patentes espalhados pelo
mundo, e outros 10 escritérios regionais que organizam patentes de um bloco de paises
(WIPO, 2016b).

Algum desses escritérios fornecem meios de acessarem suas patentes, seja por uma
busca no préprio sistema de informacao ou fazendo uso a algum tipo de Application Pro-
gramming Interface (APl). Porém, ndo existe uma forma centralizada de acesso a essas in-
formacdes, o que corresponderia a uma federacdo de servicos e repositérios de patentes
(MASIAKOWSKI; WANG, 2013).

Por outro lado, mesmo federados, os dados ainda precisam ser adequadamente or-
ganizados para favorecer a recuperacao por usuarios de patentes. Para essa pesquisa foram
selecionados dois repositérios de patentes a fim de criar um protétipo de uma ferramenta
com funcionalidades minimas para que em trabalhos futuros possa ser expandida para mais
repositérios.

Esses repositérios de patentes iniciais sao os repositérios da Unido Europeia e do Es-
tados Unidos. Podendo futuramente ser adicionado outros tantos como o repositério chines,
o brasileiro Instituto Nacional de Propriedade Industrial (INPI), dentre outros.

3.4.1 United States Patent and Trademark Office - USPTO

O repositério de patente do Estados Unidos é aberto, possuindo diversas formas de
acessar seus servicos web, com diversos tipos de agrupamentos, seja por patentes, por da-
tas ou até mesmo reivindicacées. O nome do servico de busca de patentes é PatentsView
(USPTO, 2016).

O servico de exposicdo dos dados é baseado em rest API, sendo compativel com as
tecnologias atuais. Os dados sao passados do cliente para o servico e tem suas respostas no
formato Json, sem ambiguidades além de requerer pequena largura de banda.

A API possui uma linguagem de busca que proporciona pouca ambiguidade, permi-
tindo assim efetuar comparacdes de varios termos, bem como datas, pesquisar palavras em
frases, e pesquisar por todos os campos presentes em uma patente. Essa consulta é feita
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somente por json, onde a estrutura deve obedecer o padrao existente no json e a hierarquia
criada pelo servico.

3.4.2 European Patent Office - EPO

O escritério europeu de patentes possui quatro servicos disponiveis para consulta,
sendo que dois deles sao para consultas nao automatizadas: Espacenet e Open Patent Servi-
ces (OPS). Os servicos oferecem acesso gratuito a cerca de 90 milhdes de patentes (OFFICE,
2015). O servico que foi adotado nesta pesquisa foi o Open Patent Services (OPS).

3.5 Operacdes de um Servico Web

Um servico web (WS, de web service) é um conjunto de métodos que podem ser con-
sumidos por programas independentemente da linguagem de programacao e da plataforma
que permite a execucdo dos métodos. Aos servicos web importam apenas os protocolos de
comunicacao e de troca de dados (SOUZA et al., 2006).

As codificacdes sao independentes de operacbes, completas e acessiveis para a mai-
oria das linguagens atuais. Um WS suporta uma combinacao das solicitacdes, tal como, pas-
sar dados por XML e solicitar JSON de retorno. Desde que essas informacdes sejam solicitadas
corretamente (LEE, 2011).

Para que alguém consiga acesso a API, é necessario que esteja em conformidade
com o tipo de codificacdo e dados suportados pelo servidor de acordo com a padronizacdo ja
existente. No caso do protétipo deste trabalho, a padronizacao esta descrita na secdo 3.5.1.
Também é necessario respeitar a sintaxe aceita por XML e JSON (LEE, 2011).

3.5.1 Cddigos de operacao

Nos servicos web projetados neste trabalho, os cédigos de operacdo e erros sao ba-
seados nos erros do padrao HTTP (FIELDING et al., 1999). Eles sao explicados e descritos na
tabela 1.

Tabela 1: Descricao cédigos HTTP.

Cédigo Nome Descricao

0 Unreachable Algo impede a interface de conectar com api
200 Success Sucesso na operagcao
400 Bad Request Requisicao efetuada de forma ndao compativel
404 Not Found Recurso solicitado nao foi encontrado
500 Internal Server Error Quando ocorre algum erro

interno no servidor ou
conversao incompativel

503 Service Unavailable Servico indisponivel no momento

Como exibido na tabela 1, o cédigo de erro 0 indica quando nao ha conexdo entre a
aplicacao cliente e a API, seja por falta de internet, seja por algum fator no meio que impede
o cliente de encontrar a api. O cédigo 400 indica uma requisicdo de forma incompativel, por
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exemplo, indicar para o servidor que os dados que serao passados estao no formato XML,
porém enviar um JSON. O cédigo 404 indica que o recurso solicitado nao foi encontrado, um
exemplo disso seria efetuar uma chamada de uma api que nao existe, ou um caminho com o
nome errado dentro do escopo do servico. Para os cddigos de erro 500 e 503, esses indicam
gue ocorreu um erro no processamento de alguma requisicdo, como falha na conversao e até
mesmo erro interno no servico de hospedagem (BERNERS-LEE; FIELDING; FRYSTYK, 1996).

Para o cddigo de resposta 200, esse indica sucesso na requisicdo. Mesmo que a re-
quisicao tenha retornado nenhuma resposta, ele ainda indica sucesso na comunicacao HTTP.

Existem outros cédigos de resposta HTTP nao apresentados na tabela, mas que nao
sao objeto de estudo e avaliacao neste trabalho.
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4 Desenvolvimento e Implementacao

Esse capitulo apresenta os detalhes do projeto e da implementacao da infraestrutura
de dados quimicos para recuperacao de informacao em patentes, proposta nesta pesquisa.
O capitulo explica detalhes técnicos, usos de linguagens, exemplos de chamadas a APl e
definicao do Servico Web.

Relacionado aos aspectos de funcionamento da infraestrutura de federagao, sao pro-
postos métodos que compdem os servicos web.

4.1 Elementos bdasicos do servico web

De inicio, sao descritos aspectos do comportamento do Servico Web (WS).

Dessa forma o servico web possui independéncia das operagoes, ou seja, os métodos
expostos para um programa cliente conseguem por si sé obter uma resposta.

4.1.1 Especificacao do servicos e seus metadados

Um servico web estd de acordo com as definicdes e seus metadados de servico. Um
servidor pode suportar varias versodes.

Caso o servidor receba uma solicitacao com um ndmero de versdo gue ele ndo su-
porta, o servidor deve gerar uma excecao BadRequest. Para tal, as solicitacbes devem estar
de acordo com as definicOes a seguir.

Estas definicées definem dois métodos de codificacdo de pedidos ao WS. O primeiro
usa XML como linguagem de codificacao. A segunda codificacdo usa pares de chave-valor
(JSON) para codificar os vérios parametros de um pedido.

Um exemplo desse par de chave-valor é

"glossary": {"title": "example glossary" }

onde “glossary” é uma chave “{"title": "example glossary"}” é um valor para a chave.

A tabela a seguir relaciona os metodos do WS com seus respectivos tipos de requisi-
cao e retorno.

Tabela 2: Métodos padrdo da API.

Operacao Codificacao de Solicitacao | Codificacdao de Retorno
InchiToSmile XML ou JSON XML ou JSON
InchiToMol XML ou JSON XML ou JSON
InchiTolnchiKey XML ou JSON XML ou JSON
SmileTolnchi XML ou JSON XML ou JSON
SmileToMol XML ou JSON XML ou JSON
SmileTolnchiKey XML ou JSON XML ou JSON
MolToSmile XML ou JSON XML ou JSON
MolTolnchi XML ou JSON XML ou JSON

Continua na préxima péagina
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Tabela 2 - Continuacao da pagina anterior

Operacao Codificacao de Solicitacao | Codificacdao de Retorno
MolTolnchiKey XML ou JSON XML ou JSON
MolTolmage XML ou JSON XML ou JSON
InchiTolmage XML ou JSON XML ou JSON
SmileTolmage XML ou JSON XML ou JSON
InchiKeyTolmage XML ou JSON XML ou JSON
ConvertFromTo XML ou JSON XML ou JSON
FromValues - XML ou JSON
ToValues - XML ou JSON
GetFullPatent XML ou JSON XML ou JSON
FetchByFields XML ou JSON XML ou JSON

A Tabela 2 mostra as assinaturas de um conjunto de métodos preliminares desta pes-
quisa, outros poderao ser adicionados futuramente. Na tabela 2 sdao descritos os tipos de
codificacao aceitos pelas entradas e a codificacao retornada pelos métodos. Note que os
métodos que aceitam um parametro de entrada, esses parametros devem ser passados no
formato XML ou JSON. Os métodos que nao precisam de parametros ndo tém essa informa-
¢do. Na secdo 4.2.1 sao mostrados detalhes desses métodos, como as chaves e os tipos de
dados suportados por cada chave.

4.2 Elementos comuns

Para cada instancia do WS, deve ser atribuido um identificador Unico que é atribuido
pelo servidor quando o recurso é criado. Esse identificador atua sobre todas operacdes que
serdo executadas pelos servidor e ao final o identificador é apagado, o que significa que um
identificador de recurso ndo pode ser reutilizado depois de ter sido atribuido. Identificadores
de recursos nao se destinam a associar recursos WS com objetos do mundo real e os valores
ndo tém que ser significativos fora do ambito de uma instancia do WS.

O parametro para a funcdo deve ser o nome de uma propriedade e o seu valor. O
valor pode ser simplesmente um texto ou uma lista de elementos que sao os valores da
propriedade nomeada. A funcao deve resolver todos os recursos referenciados localmente
e, caso necessario, o servico pode resolver referéncias remotas. No caso em que o servi-
dor sé suporta recursos referenciados localmente, e ele encontra um recurso remotamente
referenciado, o servidor deve gerar uma excecao Unreacheable.

4.2.1 Métodos de acesso e seus parametros

A tabela 3 mostra os métodos, as suas chaves e os valores suportados. Os métodos
tém todos os seus acessos feitos por POST para maior seguranca dos dados.

Tabela 3: Descricao dos Métodos.

Tipo Retorno

Operacao

Chaves de Parametros | Tipos de Parametros

String

InchiToSmile

term

String

Continua na préxima péagina
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Tabela 3 - Continuacao da pagina anterior

Retorno Operacao Chaves de Parametros | Chaves de Parametros
String InchiToMol term String
String InchiTolnchiKey term String
String SmileTolnchi term String
String SmileToMol term String
String SmileTolnchiKey term String
String MolToSmile term String
String MolTolnchi term String
String MolTolnchiKey term String
String MolTolmage term String
String InchiTolmage term String
String SmileTolmage term String
String InchiKeyTolmage term String
String ConvertFromTo from String

to String
term String
Map<String, Long> FromValues - -
Map<String, Long> ToValues - -
Patent GetFullPatent Patente Patent
List<Patent> FetchByFields fields String
ordernation String
limit Long
page Long
search String

O capitulo descreve o funcionamento das duas classes principais que constituem o
funcionamento da infraestrutura desta pesquisa.

A classe de conversdo é demonstrada pelo diagrama de classes da Fig. 1. Essa classe
é responsavel pelas conversdes das diversas notacdes quimicas existentes e previstas. Os
métodos de conversao sdo métodos simples que recebem uma string com o termo, que é
uma notacao quimica a ser convertida, e retorna uma outra string com o termo convertido.
Para métodos que convertem notacdao quimica em imagem, o retorno também serd uma
string no formato BASE64 (JOSEFSSON, 2006) *.

Para os métodos de conversdo avangada, ConvertFromTo precisa da passagem de
dois parametros, from que é o tipo do termo que sera convertido e to que serd o retorno da
conversdo, além do term que é o termo propriamente dito para conversao. Os valores que
devem ser passados para esse método devem ser obtidos usando as funcdes FromValues
para os valores de entrada e ToValues para os valores de retorno, que retornam uma listagem
composta por chave e valor de cada tipo de conversao, e devera ser fornecido o valor para a
funcao ConvertFromTo. Esses valores podem ser combinados de formas variadas.

! BASE64 de acordo com RFC 3548 tem como objetivo estabelecer um alfabeto comum em codificacdo de

forma a reduzir a ambiguidade, levando a uma melhor interoperabilidade.
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Figura 1: Diagrama de classes para descrever a APl de conversao.

Converter

+ string:InchiToSmile(term :string);

+ string:InchiToMol (term:string);

+ string:InchiTolnchiKe y(term :string);
+ string:SmileTolnchi(term :string);

+ string:Smile ToMol(term :string);

+ string:Smile TolnchiKey(term :string);
+ string:MolToSmile(term:string);

+ string:MolTolnchi(term:string);

+ string:MolTolnchiKey(term :string);
+ string:MolTolm age(term :string);

+ string:InchiTolmage(term:string);

+ string:SmileTolmage (term:string);

+ string:InchiKeyTolmage(term:string);

Fonte: Criacdo do Autor

Para ambas as classes de conversdo, caso sejam fornecidos valores incompativeis, é
fornecido um erro de BadRequest. Caso os valores fornecidos ndo possam ser convertidos é
fornecido um erro de InternalServerError.

A classe de recuperacdo é demonstrada pelo diagrama de classes da Fig. 2. Ela possui
método que recupera a patente completa GetFullPatent, inclusive com sua descrigao, e o
método FetchByFields que retorna lista de patentes.

Essa classe possui uma peculiaridade, visto que o tempo de resposta a chamada dos
métodos dela pode ser alto dependendo dos tamanhos de retorno. O método GetFullPatent
retornara todo o contelido de uma patente, inclusive o texto completo de sua descricao, além
da URL dessa patente.

Os métodos que retornam lista de dados deverdo ser invocados cautelosamente para
evitar que estoure o tempo limite do cliente. O método FetchByFields tem um retorno mas-
sivo de dados, podendo o valor de Limit ser um numero grande, esse é responsavel pela
quantidade de registros de retorno. Esse valor pode ser reduzido quando solicitado em pa-
ginas, onde Page é o campo responsavel por essa paginacao, onde para cada pdgina sera
retornada a quantidade de registros informada pelo limite. Esses método ndo retorna o texto
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Figura 2: Diagrama de classes para descrever a APl de recuperacao de patentes.

Retriever

+ Patent GetFullPatent{objPatent. Patent);
+ List<Patent>:FetchByFields(Fields:string, Ordernation:string, Limitlong, Page:long, Search:string);

Fonte: Criacao do Autor

completo da patente, sé os dados basicos, resumo, titulo e a URL da patente.

Para o método FetchByFields, existe a necessidade de informar uma string contendo
0s campos de retorno das patentes e o campo de ordenacdo. Esses campos sao preenchidos
com os numeros relacionados aos campos das patentes de acordo com WIPO (2013), sendo
separados por virgulas. Caso o campo de fields nao seja preenchido, ocasiona em um erro
de BadRequest. Caso o campo de ordering ndo seja preenchido, é considerado a ordenacéao
padrao por data de publicacao da patente.

Para o campo search é definida uma linguagem de busca, que é tratada mais adiante
na secdo 4.3. Se esse campo nao for preenchido é informado um erro de Unreacheable,
indicando que o recurso nao pode ser alcancado com a busca solicitada.

Em relacao a classe patent, ela possui uma abstracao de uma patente real, onde
0s seus campos foram separados na ordem que aparecem nas numeracdes de descricao
disponiveis em WIPO (2013). Os campos podem ser divididos em:

(10) Relatério a identificacdo da patente;
* (20) dados relativos ao pedido de uma patente;

» (30) dados relativos a prioridade no ambito da Convencao de Paris ou do Acordo sobre
os Aspectos dos Direitos de Propriedade Intelectual Relacionados ao Comércio (Acordo
TRIPS);

* (40) datas de disponibilizacao do publico;
e (50) informacoes técnicas;

* (60) referéncias a outros documentos de patentes nacionais ou domésticos, legalmente
ou processualmente conexas, incluindo aplicacdes inéditas;

* (70) identificacao das partes interessadas;
* (80)(90) identificacdo de dados relacionados a outras convencdes internacionais;
Para cada item descrito anteriormente, existem ainda outros itens relacionados. Es-

ses estdo todos presentes na classe patent, que também inclui o texto completo da patente
bem como a sua URL.
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4.3 Alinguagem suportada pelo campo search

Para o campo de busca, é utilizada a linguagem de consulta j& existente em uma
das APIs, presente no repositério USPTO, sem um nome conhecido. Tal linguagem permite
a associacao de operadores légicos para efetuar operacdes de comparacao e associacdo de
valores com atributos, de tal forma que é possivel efetuar comparacoes.

Essa Linguagem é baseada em JSON, de tal forma que a sua conversao para tipo
de objetos é facilitada. Esse é um dos motivos para escolha dessa linguagem para ser a
linguagem da API deste trabalho. Além disso, ela é compartilhada com uma das API, o que
reduz o trabalho de conversao.

Essa linguagem apresenta grande vantagens, como a existéncia de varios operado-
res légicos e relacionais de tal forma que evita ambiguidade, além de ser de facil escrita e
compreensao. Mais detalhes da linguagem sao explicados a seguir. Esses detalhes incluem
configuracdo de chave e valor e critérios de busca.

Os critérios para busca sao definidos da seguinte forma:

criterios
pares
"_eq" : {par simples}
"_neq" : {par simples}
"_gt" : {par simples}
"_gte" : {par simples}
"_1t" : {par simples}
"_lte" : {par simples}
"_begins" : {par simples}
"_contains" : {par simples}
"_text_all" : {par simples}
"_text_any" : {par simples}
"_text_phrase" : {par simples}
"_not" : {critrio}
"_and" : [{crit rio}, ...]
"_or" : [{critrio}, ...]

par
par simples
"campo" : [valor, ...]

par simples
"campo" : valor

De forma que as buscas simples, como um exemplo que pesquisa pela patente de
numero 7861317, podem ser feitas seguindo o padrao:

{

"patent_number":"7861317"

Buscas com uniao de campos, onde busca patentes com sobrenome do autor, como
Withney, e possua e frase coton gin ou o sobrenome do autor seja Hopper e o contenha no
texto a palabra COBOL:

{
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"_or": [
{
"_and": [
{
"inventor_last_name": "Whitney"
},
{
"_text_phrase": {
"patent_title": "cotton gin"
}
}
]
b
{
"_and": [
{
"inventor_last_name": "Hopper"
},
{
"_text_all": {
"patent_title": "COBOL"
}
}
]
}

Os exemplos mostram o emprego de operadores de comparagao, gue comparam

inteiros, decimais, datas e campos de texto. Os campos de data seguem o padrao ISO 8601
(WOLF; WICKSTEED, 1998) YYYY-MM-DD. Para esses tipos, pode-se usar os operadores:

_eg-igual a

_heq - diferente de
_gt - maior que

_gte — maior ou igual a
_Ilt - menor que

_lte — menor ou igual a

Para campos de texto e texto completo, é possivel fazer consultas usando:

_begins - a frase comega com o valor solicitado
_contains - a frase contem o valor solicitado

_text_all - o texto contem todas as palavras solicitadas
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» _text_any - o texto contem alguma das palavras solicitadas

» _text_phrase - o texto contem o exato valor solicitado

Devido a limitacao das API, ndo foram disponibilizados todos os campos para realiza-
¢ao da busca, de forma que os campos disponibilizados sao os campos mais comuns entre
elas. Esses campos sao listados a seguir, com a descricao curta de cada um deles e o tipo de
dados que eles recebem.

* appcit_app_number
ID do aplicativo (emitido pelo USPTO) para aplicacao citada pela patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* appcit_category
Entidade que citou um pedido na patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* appcit_date
Data de apresentacao citado no pedido da patente.

Tipo de dado: date.

* appcit_kind
Tipo de aplicacao citada na patente.

Tipo de dado: string.

* app_country
Pais em que foi apresentado o pedido de patente. Padrdo U.S.

Tipo de dado: string.

* app_date
Data de pedido de patente (data de depésito).
Tipo de dado: date.

* app_nhumber
Cddigo de aplicacdo atribuido pela USPTO.
Tipo de dado: string.

* app_type
Tipo de Aplicacdo de Patente. 02 a 28 = Aplicativo utilitario, 29, D = Aplicacdo de
projeto, 60 = Aplicacao proviséria, 90 = Pedido de reexame.

Tipo de dado: string.
* assignee_city
Cidade do cessionario da patente.

Tipo de dado: string.
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* assignee_country
Pais do cessionario conforme listado na patente.

Tipo de dado: string.

* assignee_first name
Primeiro nome, se for Unico cessionario.

Tipo de dado: string.

* assignee first_seen_date

Primeira data de concessao de patentes para todas as patentes de um destinatéario no
banco de dados.

Tipo de dado: date.

* assignee_id
Cddigo Unico de identificacao do cessiondrio no banco de dados.

Tipo de dado: string.

* assignee last name
Ultimo nome, se for Unico cessionario.

Tipo de dado: string.

* assignee_last seen_date

Data mais recente entre todas as patentes do concessiondrio presente no banco de
dados.

Tipo de dado: date.

* assignee_lastknown_city

Cidade mais recente do cessionério desde a data de concessao da patente mais recente
(relacionado com assignee_last seen_date).

Tipo de dado: string.

* assignee_lastknown_country

Pais mais recente do cessionario desde a data de concessao da patente mais recente
(relacionado com assignee_last_seen_date).

Tipo de dado: string.

* assignee_lastknown_location_id

Cddigo de identificacdo Unico da localizacao do cessionario relacionado a data da ultima
publicacao (relacionado com assignee_last_seen_date).

Tipo de dado: string.

* assignee_lastknown_state

Estado mais recente do cessionario desde a data de concessao da patente mais recente
(relacionado com assignee_last seen_date).

Tipo de dado: string.
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* assignee_location_id

Cddigo de identificacao Unico para a localizacdo do cessionario, conforme listado na
patente.

Tipo de dado: int.

* assignee_organization
Nome da organizacao, se o cessionario for uma organizacao.

Tipo de dado: string.

* assignee_sequence
Ordem na qual o cessionario aparece na patente.

Tipo de dado: int.

* assignee_state
Estado do cessiondrio na qual aparece na patente.

Tipo de dado: string.

* assighee_total num_inventors

NUmero total de inventores na base de dados para um determinado cessiondrio (con-
forme indicado por assignee_id).

Tipo de dado: int.

* assignee_total num_patents

NUmero total de patentes na base de dados para um determinado cessionario (con-
forme indicado por assignee_id).

Tipo de dado: int.

* assignee_type

Classificacdo do cessiondrio. 2 - Empresa ou Corporacao dos EUA, 3 - Empresa ou Cor-
poracao Estrangeira, 4 - Pessoa dos EUA, 5 - Pessoa Estrangeira, 6 - Governo dos EUA,
7 - Governo Estrangeiro, 8 - Governo do Pais, 9 - Governo do Estado. "1"que aparece
antes de qualguer um destes cddigos significa parte de interesse

Tipo de dado: string.

» cited_patent _category
Categoria da patente citada.

Tipo de dado: string.

» cited_patent date
Data de concessao da patente.

Tipo de dado: date.

» cited_patent kind
Tipo de patente da patente citada (relacionado com patent_kind).

Tipo de dado: string.
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» cited_patent_number
Numero de citacao da patente.

Tipo de dado: string.

* cited_patent_title
Titulo da patente citada.

Tipo de dado: string.

» citedby_patent category
Categoria de citacao da patente.

Tipo de dado: string.

» citedby_patent date
Data de concessao que cita a patente selecionada.
Tipo de dado: date.

* citedby_patent_kind
Tipo de citacao da patente (relacionado com patent_kind).

Tipo de dado: string.

» citedby_patent number
Numero da citacao da patente.

Tipo de dado: string.

» citedby_patent title
Titulo da citacao da patente.

Tipo de dado: string.

* cpc_category
Categoria de nivel superior da classificacao de patentes corporativas CPC.

Tipo de dado: string.

* cpc_first_seen_date

Data de concessao da primeira patente no banco de dados dentro de uma subsecao do
CPC.

Tipo de dado: date.

* cpc_group _id
Cddigo do grupo do CPC.
Tipo de dado: string.

* cpc_group_title
Titulo do grupo do CPC.
Tipo de dado: string.


http://www.cooperativepatentclassification.org/index.html
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* cpc_last seen_date

Data de concessao da ultima patente no banco de dados dentro de uma subsecao do
CPC.

Tipo de dado: date.

* cpc_section_id

Cdédigo da secao do CPC, A = Necessidades Humanas, B = Operacdes de transporte
operacional, C = Quimica MetallUrgica , D = Papel, Téxtil, E = Construcdo Civil, F = En-
genharia Mecanica, lluminacao, Aquecimento, Armas, Motores, Bombas Hidrdulicas, G
= Fisica, H = Eletricidade, Y = Marcacao geral de novos desenvolvimentos tecnoldgicos.

Tipo de dado: string.

* CpcC_sequence
Ordem da classificacao CPC na lista de classificacdes da patente selecionada,

Tipo de dado: int.

* cpc_subgroup id
Cddigo do subgrupo do CPC.
Tipo de dado: string.

* cpc_subgroup _title
Titulo do subgrupo do CPC.
Tipo de dado: string.

* cpc_subsection_id
Cddigo da subsecao do CPC.
Tipo de dado: string.

* cpc_subsection_title
Titulo da subsecao do CPC.
Tipo de dado: string.

* cpc_total_num_assignees
NUmero total de cessionarios Unicos em patentes dentro de uma subsecao CPC.

Tipo de dado: int.

* cpc_total_num_inventors
NUmero total de inventores Unicos em patentes dentro de uma subsecdo CPC.

Tipo de dado: int.

* cpc_total_num_patents
NUmero total de patentes dentro de uma subsecdo CPC.

Tipo de dado: int.
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* govint_contract_award_number

NUmero do contrato ou do prémio conforme relatado na declaracao de interesse do
governo sobre patentes (se disponivel).

Tipo de dado: string.

* govint_org_id

Cdédigo da organizacao da agéncia governamental dos EUA relatada na declaracao de
interesse do governo sobre patentes (se disponivel).

Tipo de dado: int.

* govint_org name

Nome da organizacao da agéncia governamental dos EUA relatada na declaracdo de
interesse do governo sobre patentes (se disponivel).

Tipo de dado: string.

* govint_raw_statement

A declaracdo completa de interesse do governo, conforme relatado em uma dada pa-
tente (se disponivel).

Tipo de dado: string.

* inventor_city
Cidade do inventor conforme listado na patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* inventor_country
Pais do inventor conforme listado na patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* inventor_first name
Primeiro nome do inventor;

Tipo de dado: string.

* inventor_first_seen_date

Primeira data de concessao de patentes entre as demais de um inventor no banco de
dados.

Tipo de dado: date.

* inventor_id
Cddigo de identificacdo Unico do inventor;
Tipo de dado: string.

* inventor_last_name

Sobrenome do inventor;

Tipo de dado: string.
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* inventor_last seen_date

Ultima data de concessao de patentes entre as demais de um inventor no banco de
dados.

Tipo de dado: date.

* inventor_lastknown_city

Cidade do Inventor a partir de sua data de concessao de patente mais recente (relaci-
onado com inventor_last seen_date).

Tipo de dado: string.

* inventor_lastknown_country

Pais do Inventor a partir de sua data de concessao de patente mais recente (relacionado
com inventor_last_seen_date).

Tipo de dado: string.

* inventor_lastknown_location_id

Cddigo da localizacdo do Inventor a partir de sua data de concessao de patente mais
recente (relacionado com inventor_last seen_date).

Tipo de dado: string.

* inventor_lastknown_state

Estado do Inventor a partir de sua data de concessao de patente mais recente (relaci-
onado com inventor_last_seen_date).

Tipo de dado: string.

* inventor_location_id

Cddigo exclusivo para a localizacdo do inventor conforme listado na patente selecio-
nada.

Tipo de dado: string.

* inventor_sequence
Ordem na qual o inventor estd listado na patente.

Tipo de dado: int.

* inventor_state
Estado do inventor listado na patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* inventor_total num_patents

Quantidade total de patentes para um determinado inventor (conforme indicado pelo
inventor_id).

Tipo de dado: int.
* ipc_class
Segundo nivel hierarquico do sistema IPC, as secoes sdo subdivididas em classes.

Tipo de dado: string.
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* ipc_classification_value
"I"definindo "informacado de invencao"ou "N"definindo "informacdo de ndo invencao".

Tipo de dado: string.

* ipc_first_seen_date
Data da concessao da primeira patente no banco de dados dentro de um grupo do IPC.

Tipo de dado: string.

* ipc_last seen_date
Conceder a data da patente mais recente na base de dados dentro de um grupo IPC.

Tipo de dado: string.

* ipc_main_group
Subdivisoes de subclasses IPC.

Tipo de dado: string.

* ipc_section

Os maiores niveis hierarquicos do IPC correspondente a campos técnicos: A = Necessi-
dades Humanas, B = Operacdes de transporte operacional, C = Quimica Metallrgica ,
D = Papel, Téxtil, E = Construcdo Civil, F = Engenharia Mecanica, lluminacao, Aqueci-
mento, Armas, Motores, Bombas Hidraulicas, G = Fisica, H = Eletricidade.

Tipo de dado: string.

* ipc_sequence
Ordem da classificacao IPC na lista de classificacoes da patente selecionada.

Tipo de dado: string.

* ipc_subclass
Subdivisoes das classes IPC.

Tipo de dado: string.

* ipc_subgroup
Subdivisdes do grupo principal do IPC.
Tipo de dado: string.

* ipc_symbol_position

Posicdo inicial ou final dos simbolos. A posicdo da primeira classificacdo de informacao
de invencao pode ser reconhecida por este campo. As letras "F"(first) e "L"(last) sao
usadas para a primeira posicao e final, respectivamente.

Tipo de dado: string.
* ipc_total_num_assignees
NUmero total de cessionarios em patentes dentro de uma classe IPC

Tipo de dado: int.
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* ipc_total_num_inventors
NUmero total de inventores em patentes dentro de uma classe IPC

Tipo de dado: int.

* nber_category id

Identificacdo da categoria de tecnologia do National Bureau of Economic Research
(NBER) (consulte nber_category title para obter detalhes)

Tipo de dado: string.

* nber_category title
Titulo da categoria do NBER.
Tipo de dado: string.

* nber_first seen_date
Data da concessao da primeira patente dentro de uma subcategoria NBER.

Tipo de dado: date.

* nber_last seen_date
Data da concessao da patente mais recente dentro de uma subcategoria NBER.

Tipo de dado: date.

* nber_subcategory id

Cédigo da subcategoria NBER (relacionado com nber_subcategory _title, para obter de-
talhes).

Tipo de dado: string.

* nber_subcategory title
Titulo da subcategoria NBER.
Tipo de dado: string.

* nber_total_num_assignees
Quantidade de cessionarios em patentes dentro de uma subcategoria NBER.

Tipo de dado: int.

* nber_total_num_inventors
Quantidade de inventores em patentes dentro de uma subcategoria NBER.

Tipo de dado: int.

* nber_total_num_patents
Quantidade de patentes dentro de uma subcategoria NBER.

Tipo de dado: int.

* patent abstract
Resumo da Patente.

Tipo de dado: string.
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* patent average_processing_time

Tempo médio de processamento para patentes na mesma classe da UPSC que a patente
selecionada.

Tipo de dado: int.

» patent date
Data de concessao da patente.

Tipo de dado: date.

» patent firstnamed_assignee_city
Cidade do local do primeiro cessionario (isto &, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

» patent firstnamed_assignee_country
Pais do local do primeiro cessionario (isto &, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

* patent firsthamed assignee_id

Cddigo do cessionario (assignee_id) para o cessiondrio nomeado pela primeira vez (isto
é, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

* patent firstnamed_assignee_location_id

Cddigo Unico para o local do primeiro cessionario nomeado (isto &, primeiro na lista) na
patente.

Tipo de dado: string.

» patent firstnamed_assignee_state
Estado do local do primeiro cessiondrio (isto é, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

» patent firstnamed_inventor_city
Cidade do local do primeiro inventor (isto é, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

» patent firstnamed_inventor_country
Pais do local do primeiro inventor (isto &, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

* patent firsthamed inventor _id

Cdédigo do inventor (inventor_id) para o inventor nomeado pela primeira vez (isto é,
primeiro na lista) na patente

Tipo de dado: string.
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* patent_firsthamed_inventor_location_id

Cddigo Unico para o local do primeiro inventor nomeado (isto é, primeiro na lista) na
patente.

Tipo de dado: string.

* patent_firsthamed_inventor_state
Estado do local do primeiro inventor (isto &, primeiro na lista) na patente.

Tipo de dado: string.

* patent kind
Padrdo ST.16 da Organizacao Mundial da Propriedade Intelectual (OMPI) Cédigo
Tipo de dado: string.

* patent_ num_cited by us patents
NUmero de vezes que a patente foi citada por outras patentes.

Tipo de dado: int.

* patent_ num_combined citations

NUmero de patentes e pedidos citados pela patente seleccionada. Esta é a soma de
citagdes de patentes dos EUA, patentes estrangeiras e aplicagdes dos EUA.

Tipo de dado: int.

* patent_num_foreign_citations
NUmero de patentes estrangeiras citadas pela patente selecionada.

Tipo de dado: int.

* patent_num_us_application_citations
NUmero de aplicacdes dos EUA citadas pela patente selecionada.

Tipo de dado: int.

* patent_num_us_patent_citations
NUmero de patentes dos EUA citadas pela patente selecionada.

Tipo de dado: int.

* patent_number
NUmero da Patente dos EUA, conforme designado pelo USPTO.

Tipo de dado: string.

» patent processing_time
Prazo desde a data de apresentacdo do pedido até a data de concessao da patente.

Tipo de dado: int.

* patent title
Titulo da patente.
Tipo de dado: string.


http://www.uspto.gov/learning-and-resources/support-centers/electronic-business-center/kind-codes-included-uspto-patent
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* patent_type

Categoria de patente. Existem 6 tipos possiveis: "Publicacdo Defensiva- 509, "Design-
474736, "Planta- 21052, "Reedicao- 16416, "Registro de Invencdo Estatutdria- 2254,
"Utilidade- 4910906.

Tipo de dado: string.

* patent year
Ano de concessao da patente

Tipo de dado: int.

* rawinventor_first name
Nome do inventor antes da desambiguacao conforme listado na patente selecionada

Tipo de dado: string.

* rawinventor_last_name

Sobrenome do inventor antes da desambiguacao conforme listado na patente selecio-
nada

Tipo de dado: string.

» uspc_first seen_date

Data de concessao da primeira patente no banco de dados dentro de uma classe prin-
cipal USPC.

Tipo de dado: date.

* uspc_last seen_date

Data de concessao da patente mais recente no banco de dados dentro de uma classe
principal USPC.

Tipo de dado: date.

* uspc_mainclass_id
Cddigo de identificacdo de classe principal da USPC.
Tipo de dado: string.

* uspc_mainclass_title
Descricao da classe principal da USPC.

Tipo de dado: string.

* uspc_sequence
Ordem da classificacdao USPC na lista de classificacdes para a patente selecionada.

Tipo de dado: int.

* uspc_subclass_id
Cddigo de identificacao de subclasse da USPC.
Tipo de dado: string.
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* uspc_subclass_title
Descricao da subclasse da USPC.

Tipo de dado: string.

* uspc_total num_assignees
NUmero total de cessionarios de patentes dentro de uma classe principal USPC.

Tipo de dado: int.

* uspc_total_num_inventors
NuUmero total de inventores de patentes dentro de uma classe principal USPC.

Tipo de dado: int.

* uspc_total num_patents
NUmero total de patentes dentro de uma classe principal USPC.

Tipo de dado: int.

* wipo_field_id
Cddigo de identificacao da WIPO.
Tipo de dado: int.

* wipo_field_title
Descricao do campo da WIPO.
Tipo de dado: string.

* wipo_sector title
Descricao do setor da WIPO.
Tipo de dado: string.

* Wipo_sequence
Ordem do dominio tecnolégico da WIPO na lista de dominios tecnoldgicos para a pa-
tente selecionada.

Tipo de dado: int.

4.4 Codificacao dos servicos

A codificacao desse servico deve obedecer a norma padrao para HTTP respeitando as
requisicoes de POST da API, que é a forma de acesso a todos os métodos. Tanto as respostas
quanto as requisicdes devem obedecer esse padrao, tanto para XML como para JSON. Caso
ndo seja obedecido esse padrao de requisicdes, a mensagem de erro serd dada pelo préprio
roteamento da API, retornando o erro de Bad Request.
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5 Testes, analises e consideracoes fi-
nais

Este trabalho objetiva propor e discutir uma infraestrutura de dados quimicos como
suporte a recuperacao de informacao de patentes. A infraestrutura de dados quimicos atua
como federacdo de servicos dos vérios repositérios de patentes existentes no mundo, agru-
pados por meio de interfaces de programacao de aplicacdes (APl) existentes. Essas APIs
correspondem a conversores de termos quimicos e servicos de recuperacao de patentes.
Para efeito de testes, foram implementados clientes que consomem duas APIs de repositd-
rios publicos de patentes e duas APIs de conversodes, uma publica e outra usando a biblioteca
CDK.

O objetivo desta pesquisa nao foi gerar um protétipo de uma interface homem-com-
putador, mas produzir uma interface de programacao que facilitasse a criacdo de programas
que utilizam de um servico unificado, facilitando assim a implementacao de novos programas
e servicos de recuperacao de patentes, especialmente patentes com contelddo quimico.

5.1 Testes e Analises

Dois tipos de testes foram empreendidos neste trabalho. O primeiro tipo, de confor-
midade. O segundo tipo, de viabilidade da prova de conceito.

Os testes de conformidade ficaram concentrados nos servigos de conversao. O obje-
tivo era traduzir um termo quimico de uma notacdo para outra, usando um ou varios servicos
de conversao. Os servicos funcionaram adequadamente, inclusive aqueles baseados na bi-
blioteca CDK.

Os testes de viabilidade da prova de conceito ficaram concentrados nos servicos de
busca.

As buscas foram feitas primeiramente a partir de termos simples, como datas de
publicacao e niumero de patente. Essas buscas funcionaram corretamente, sendo possivel a
busca em cache local ou 0 acesso as API dos servicos remotos, diretamente.

As buscas mais complexas agregavam os termos, data de publicacao e sobrenome
de autores/inventores. Essas buscas testaram a velocidade da recuperacao de uma mesma
busca automaticamente submetida a varios repositérios, contra varias buscas manualmente
submetidas a varios repositorios.

E trivial considerar que uma Unica busca, traduzida para outros formatos e submetida
automaticamente para varios repositérios, teve potencial de reduzir o tempo de resposta
percebido pelo usuario. Além disso, o usuario ndo precisa aprender a variadas notacdes de
consulta, dos varios repositérios de patentes. Por outro lado, o custo de selecdo dos vérios
resultados foi acumulado pelo sistema federado de recuperacdo de informacao, algo que
precisa ser calculado.
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5.2 Consideracoes finais

O principal objetivo dessa pesquisa foi propor e especificar um conjunto de servicos
federados para a recuperacdo de informacdo quimica em patentes.

Dessa forma, foi dada énfase aos requisitos funcionais e nao-funcionais do sistema
automatizado de recuperacao de informacao de patentes e da infraestrutura de dados quimi-
cos, como uma forma de investigar a viabilidade de desenvolvimento e consequentemente,
a contribuicao dos servicos web para a criacao de novos sistemas de informacao.

A revisao de literatura apontou que pouca atencao tem sido dada a criacao de servi-
cos federados para o acesso a patentes, embora exista consenso que a diversidade de escri-
térios e paises dificulte a recuperacdo de informacdo. A literatura aponta as infraestruturas
de dados como solucao em outros campos, como em dados geograficos e bibliograficos, sem
qualquer discussao iniciada sobre o campo de propriedade industrial.

A padronizacdo de interfaces de servicos foi a primeira atividade realizada, tendo
em vista que e um prerrequisito para que outros servicos possam consumir 0s servicos
primitivos de recuperacao, conversao e outros. O que foi proposto, se aperfeicoado, pode
servir como um padrao global de recuperacao de informacdo quimica em patentes, havendo
uma Unica infraestrutura que permita que os bancos de patentes fossem federados, assim
como ocorre com outros dados.

Um passo importante ja havia sido dado pela industria, com a padronizacao dos me-
tadados de uma patente. Porém, cada bloco econémico ou pais tem seu préprio meio de
guardar e disponibilizar essas patentes. Alguns escritérios regionais ja disponibilizam uma
API de servicos. A variedade de servicos nao é um problema para a federacao. Ao contrario,
a variedade é um problema apenas para a criacdo de programas-finais, para pesquisadores
e universidades, que deveriam personalizar seus softwares para os diferentes fornecedores
de dados. A federacao se mostrou util em um cenério de falta de padronizacao dos servicos
para permitir que novos softwares sejam criados para o usuario-final.

Além disso, como nao existe padronizacao especifica para recuperacao de informa-
¢Bes quimicas, esta pesquisa se mostrou Util para criar novos componentes de software para
tratamento de dados especificos, os quais podem ser intercambiados por programadores a
partir da eficiéncia, de licengas comerciais e do custo computacional.

Duas abordagens de federacdo se mostraram possiveis. A primeira abordagem baseia-
se na coleta e no armazenamento de dados no repositério local, com elevada ocupacao de
espaco de arquivos de patentes, nenhum conflito juridico uma vez que as informacodes de pa-
tentes sao de dominio publico, e maior desempenho de recuperacdo. A segunda abordagem
baseia-se na consulta em tempo de execucdo aos varios repositérios distribuidos, com ne-
nhuma ocupacao de espaco para arquivos de patentes, necessidade de licenca para elevado
consumo de banda, e menor desempenho de recuperacao. Abordagens hibridas também sao
possiveis a partir da infraestrutura de dados quimica e da federacao de servicos.

Em qualquer das abordagens, a principal contribuicdo desta pesquisa que pode ser
citada é a preparacao de modelo de arquitetura para a criacdo de diversos outros trabalhos,
bem como desenvolvimento de softwares baseados no protétipo desenvolvido. Sendo assim
através destes conjuntos de servicos federados foi possivel experimentar a introducdo de
novas funcionalidades de forma que possibilite uma implementacao transparente de clientes
para consumo desse arcabouco de servicos.

Das classes de servicos prototipadas nesta pesquisa, a mais Util para o intercambio
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de informacdes quimicas é a de conversdo. Essa classe se mostrou particularmente Gtil para
garantir a uniformidade de busca de entidades quimicas nas varias patentes, independente-
mente de idioma, origem da patente, e campo do conhecimento.

5.3 Trabalhos Futuros

Foram identificados trés propostas para trabalhos futuros. Primeiramente desenvol-
ver uma melhor interface homem-computador para servicos de busca de patentes. Por con-
seguinte desenvolver uma linguagem intermediaria para uso da prépria APl desenvolvida.
Finalmente agregar outros servicos que nao foram tratados nessa pesquisa.

Em um servico federado de recuperacao de informacdo, é natural que o usuario-
final seja o primeiro agente beneficiado. Porém, pouca pesquisa foi desenvolvida sobre a
interface homem-computador dos sistemas de busca de patentes. Com isso, sao comuns
muitas interfaces incompativeis e excessivamente diferentes para os varios repositérios de
patentes disponiveis.

Uma segunda oportunidade de pesquisa tem relacao com linguagens intermedidrias
de busca, selecio e ordenacéio de resultados. E comum a adoc&o da linguagem SQL para este
fim, porém, com dificuldades na criacado e otimizacdo dos compiladores ou interpretadores
da linguagem em contextos muito especificos. Alguns outros programas e servicos possuem
uma linguagem de interface baseadas em SQL, tal como a linguagem de programacao Java,
com a sua JPQL (ORACLE, 2011), e também o JIRA, que possui uma linguagem prépria de
busca em seus sistemas que é conhecida como JQL (RADIGAN, 2013). Estudos sobre lingua-
gens de consulta mais otimizadas sdo (teis para infraestruturas de dados quimicos e para
bancos federados de patentes.

Esta pesquisa fez uso de apenas dois repositérios de patentes. Porém, um estudo
aprofundado que inclua mais repositérios é importante para realizar avaliacdo de desempe-
nho, identificar mais diferencas entre os varios repositérios, e principalmente para produzir
um servico mais abrangente.Um ponto de partida é federar pelo menos os maiores reposi-
térios para que as buscas por informacdes quimicas em patentes sejam mais Uteis para os
usuarios-finais.
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Lista de abreviaturas e siglas

API Application Programming Interface, Interface de programacao para aplica-
coes

JSON JavaScript Object Notation

WS Web Service, Servico Web

XML eXtensible Markup Language

HTTP Hyper Text Transfer Protocol

WIPO World Intellectual Property Organization

EPO European Patent Office

SQL Structured Query Language, Linguagem de Consulta Estruturada

EUA Estados Unidos da América

USPC United States Patent Classification

WIPO World Intellectual Property Organization

OMPI Organizacao Mundial da Propriedade Intelectual

NBER National Bureau of Economic Research

W3C World Wide Web Consortium
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