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Conceitos Basicos

Exposicado levedura S. cerevisiae ao Cadmio(Cd?*)
Rede metabdlica

Perfil metabolomico

Hiper-histdérias metabdlicas




Totoro

e TOpological analysis of Transient metabOlic
RespOnse
e Modelagem por hipergrafos

R1:a+2b > 2c+ 2d
R2:d — 2e
R3:c+e—d




Dados utilizados

e Rede metabolica e perfil metabolomico da
levedura S.cerevisiae

e Conjunto de dados com 268 hiper-historias

e Conjunto de dados com 56.515.391
hiper-historias



Algoritmos de Clustering

K-Means
Mini-Batch K-Means
Affinity Propagation

®
®
o
e Spectral Clustering



Heuristicas

e Método da Silhueta
e Reducao de dimensionalidade por Principal
Component Analysis-PCA
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Resultados para o conjunto com 268 hiper-historias

K-Means
Score de Silhueta: 0.660031
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Resultados para o conjunto com 268 hiper-historias

Mini-Batch K-Means : : II';ZI'
Score de Silhueta: 0.581661

K=2




Resultados para o conjunto com 268 hiper-historias

Affinity Propagation com
PCA
Score de Silhueta:0.495615

K=7




Analise dos Resultados

Os grupos encontrados correspondiam as vias de
reacoes de:

Nicotinamida

Aminoacido purina

PPP (Pentose Phosphate Pathway)
Relacionados a via da Glutationa




Resultados para o conjunto com 56.515.391 hiper-historias

e Mini-Batch K-Means

e Ainda em analise

e Dificuldade: Muitos dados, problema de
memoria com o Scikit-Learn




Conclusao

e Reacoes relacionadas a desintoxicacao da

evedura em relacao ao Cadmio (Cd#*)

e |dentificacao de grupos com diferentes
funcoes bioldgicas

e Auxilio na compreensao dos dados obtidos
pelo método Totoro




Trabalhos Futuros

e Analise dos resultados obtidos com o conjunto
maior de hiper-historias

e Métodos mais eficientes em relacao a memoria
e ao tempo de execucao



Perguntas?



Muito Obrigada!



