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USO DA LINGUAGEM “R” PARA ANALISE ESTATISTICA
DE PARAMETROS BIOLOGICOS DE SIMULACOES
COMPUTACIONAIS

Gabriel Almeida Escodino da Silva, Jorge Hernandez Fernandez

R é uma linguagem de programag¢ao e um ambiente voltado para computagao estatistica
que permite a realizacdo de andlises de dados complexos, seja através da geracao de graficos,
relatérios, realizacdes de calculos, dentre outras ferramentas matematicas. A linguagem vem
se mostrando poderosa para ser utilizada na resolucao de problemas especificos de areas
de estudo que envolvem andlise, mineracao e tratamento de informagdes. Neste contexto,
surgem as aplicacdes da linguagem na bioinformatica, drea onde constantemente surge a
necessidade de ferramentas computacionais com integridade e confiabilidade para facilitar o
tratamento de dados obtidos em experimentos biolégicos. Esta pesquisa tera como objetivo
construir ferramentas para analise estatistica de dados obtidos em experimentos de dinamica
molecular, o que aperfeicoard o entendimento dos processos estudados e auxiliara o avanco
nas técnicas de experimentacao “in silico” no LQFPP-UENF. Considerando que o projeto
se encontra em fase inicial, foi feita uma pesquisa bibliografica relacionada aos aspectos
fundamentais de estatistica e aos conceitos bdsicos de funcionamento de R. Apds esse
embasamento tedrico, foi feita a instalacdo do R para estudos iniciais, familiarizacdo com a
linguagem erealizagao de testes de geragaode graficos simplesutilizandoasfun¢desdoR-base,
além da busca por pacotes da linguagem que poderiam possuir aplicagcao pratica na pesquisa.
O primeiro resultado preliminar foi a criacdo de um script para geracao de Ramachandran
Plot a partir da leitura de dados inseridos em um arquivo de texto no padrao gerado pelo
programa de dinamica molecular GROMACS 4.2. Atualmente tentamos correlacionar areas
de maior densidade de pontos no Ramachandran Plot gerado com qualidade de estruturas
proteica. Em uma etapa posterior, as ferramentas de andlise desenvolvidas serao organizadas
e distribuidas para testes e uso continuo com usuarios da PGBB-CBB-UENF.
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