Uma abordagem baseada
em agrupamento hierarquico
para analise filoproteomica
de venenos de serpentes
medidos por
espectrometria de massas
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Venenos de serpentes

Venenos de serpentes sdao uma complexa mistura de proteinas e peptideos

A composicao desses venenos € estudada pela protedmica baseada em experimentos de
cromatografia liquida - espectrometria de massas (LC-MS)

Estudos recentes indicam que os perfis protedmicos das serpentes do género Bothrops
se correlacionam com arvores filogenéticas desses animais



Venenos de serpentes

Problema: recuperar arvores filoprotedmicas a partir dados gerados por LC-MS e
verificar a existéncia dessa correlacao

Métodos usados no trabalho que mostrou esses indicios apresentavam limitacées como
incompletude de bancos de dados de proteinas

Grupo do Dr. Marcelo Silva Reis desenvolveu métodos que dispensam o uso do banco de
dados e apenas utilizam dados brutos de LC-MS
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Agrupamento hierarquico

Técnica de agrupamento de objetos baseados em similaridade

Distancias Métodos de ligacao
Euclidiana Simples: menor distancia de qualquer ponto
do 1° grupo para qualquer ponto do 2° grupo.
Manhattan
Completa: maior distancia de qualquer ponto
Jaccard (binaria) do 1° grupo para qualquer ponto do 2° grupo.
Canberra Média das distancias: média das distancias

de todos os pontos do 1° grupo em relacao
Cosseno aos pontos do 2° grupo.



Bootstrapping

Como verificar se os agrupamentos formados sao significativos?

Ideia: Gerar novas amostras aleatoriamente a partir da amostra original
Dois p-valores sao fornecidos pela biblioteca Pvclust:

Bootstrap probability (BP): frequéncia que um cluster aparece nas réplicas geradas
na reamostragem.

Approximately unbiased (AU): p-valor aproximadamente ndo-viesado.






Resultados

Cluster dendrogram with p-values (%)
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Cluster dendrogram with p-values (%)

_\ eoelelel
[=!
(=]
07’
(=)
suensul

100

100

3 —— sejpwoiyihie o
B o8
o) 5 nVu
m o
S8
= elenoo sl
- o]
c E
(= ©
2 o 2
23
nssnoese.el o
&
.m. <t
(o2}
w L
IpaImnau
| I T I I I T 1
0059} 005G+ 0051 00S€EL
yBreH
B. cotiara
B. jararacusssu
1
B. moojeni
B. erythromelas
1
B. neuwiedi

_l B. insularis
_
B. jararaca



Cluster dendrogram with p-values (%)
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Conclusoes

e Os agrupamentos confirmaram uma relacao préxima entre as arvores
filoprotedmicas e filogenéticas

e Analisesrealizadas com dados brutos sao muito similares aos resultados obtidos
com identificacao de peptideos e proteinas

e A perspectiva é que essas metodologias sejam aplicadas em outros venenos e
outros tipos de dados protedmicos
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Thanks!

Do you have any questions?
gcvieira@protonmail.com
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