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Santrauka

Siame darbe nagrinéjame molekulinés dinamikos algoritmy integracijos galimybes i R statisting
aplinka naudojant C/C++ sasajas skirtas R aplinkai. Darbe pateikiame R sistemai sitilomy progra-
miniy sasajy apZvalgas. Grafines analizés galimybes. Aptariame bendra funkcionaluma pasiekiama
per R aplinka. Praktinés darbo dalies rezultatas — molekulinés dinamikos algoritmy paketas kurj
galima naudoti windows ir linux sistemose.

Raktiniai ZodZiai: R sistema, molekulinés dinamikos algoritmai, C/C++ algoritmai, R paketas,

paketas, programiné sasaja, molekulinés dinamikos algoritmai.



Summary

In this thesis we research R system’s abilities to accept molecular dynamic algorithms written
in C/C++ language via C/C++ interfaces (provided by R itself). We also review other interfaces
created for R and R system’s extended functionality contributed by packages and external prog-
rams. The practical value of this work, besides invaluable research results and conclusions, is R
package with functions to execute selected molecular dynamic algorithms in windows and linux
environments.

Keywords: R system, molecular dynamic algorithms, C/C++ algorithms, R package, package,

interface, molecular dynamic simulations
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Ivadas

Tyrimuose ivairts molekulinés dinamikos algoritmai taikomi sukurto metodo ar metody patiki-
mumui nustatyti prie§ pradedant ji/juos taikyti in vivo ar in vitro. Ir programiné jranga, naudojama
tokiems tyrimams modeliuoti, yra specializuota savo turimo funkcionalumo aibe. Tod¢l, kai ku-
riais atvejais, norédami atlikti papildomus skaiiavimus ir analizes su gautomis i§vestimis, turime
raSyti atskiras funkcijas ir/ar programas, kurios, daZnu atveju, yra iSorinés tai programinei jrangai
su kuria atliekame simuliacijas.

Atlikty tyrimy korektiSkumo patikrinimas keliomis to paties algoritmo implementacijomis gali
padeti iSvengti klaidingy prielaidy, kurios atsiranda tyrimy eigoje naudojant kuri nors viena, ti-
riamosios srities, programini produkta. Taikomosios programos, daznu atveju, leidZia tik varijuoti
parametrais, kuriuos paduodame metodams ar funkcijoms ir neturi paprastos prieigos leidZiancios
keisti pa¢io metodo struktiiros!.

Naudojant molekulinés dinamikos algoritmus aplinkose, turin¢iose dideli statistinés analizés
potenciala, galétume naudoti platy spektra analizés metody arba kurti savo tyrimo modelius; gautas
iSvestis galéetume validuoti ir verifikuoti ne vienu, o keliais statistiniais modeliais. Visus tyrimus
jungty viena programavimo aplinka.

Kurdami programing iranga ar tiesiog taikomasias programas daZniausiai stengiamés pasinau-
doti jau turimu ar egzistuojanciu funkcionalumu. Neretai, atliekant turimos funkcijos derinima su
naujai kuriamu produktu, nutinka taip, kad reikiamas funkcionalumas yra paraSytas kita programa-
vimo kalba, egzistuoja kaip nepriklausomas modulis ar paketas kitose programavimo aplinkose, o
gal biit veikia kaip autonomiska programa. D¢l programavimo aplinky nesuderinamumo tenka kur-
t1 ir/ar naudoti jvairias programines sasajas, kurios padeda derinti skirtingas programines aplinkas,
skirtingomis kalbomis paraSytus algoritmus.

Siame darbe nagrin¢jame rinktiniy molekulinés dinamikos algoritmy integracija i R statisting
aplinka. MD grupei priskiriami algoritmai retai yra antros eilés [Youl4, p. 2], kartais pasitaikan-
¢ios implementacijos yra ketvirtos eilés [Erc16], ir priklausomai nuo nagriné¢jamos molekulinés
sistemos reikalauja daugybés iteracijy rezultatams pasiekti. Galutinis algoritmo rezultatas yra mo-
lekuling sistema sudaranciy objekty koordinatés (dazniausiai imama trimaté erdvé ir pateikiamos
1vairios statistikos, kurios gaunamos 1§ koordinaciy) per i§ anksto apibrézta laiko tarpa. Gautus
rezultatus, panaudojus MD algoritmus, galima statistiSkai apibendrinti, atlikti kitus skai¢iavimus

ir tyrimus.

'Kai kuriose programinése jrangose, kurios yra atviro kodo, pavyzdziui, LAMMPS, Gromacs, jmanoma pakeisti
kodo i§vesciy failus (code sources), perkompiliuoti programa ir naudoti pakeista metoda, taciau toks scenarijus reika-
lauja giliy programavimo ir nagriné¢jamos dalykinés srities Ziniy. Ir daZnu atveju yra nepriimtinas



Sio darbo tikslas yra istirti R galimybes jsisavinti C/C++ kalbomis para$ytus molekulinés dina-
mikos algoritmus naudojant iSorines C/C++ programines sasajas. Darbo eigoje, sieckdami parodyti
statistinés aplinkos galimybes, pateiksime bendra ir iSpléstini R funkcionaluma pasiekiama per pa-
ketus ir bazines funkcijas. Praktinéje dalyje aprasSysime gautus rezultatus ir iSvadas, kurias gavome

integracijos eigoje. Taip pat planuojame pateikti R sistemai skirta paketa MD simuliacijoms atlikti.



1. R sistema

R yra aplinka [Foul6v] ir kalba [Foul6v] skirta matematiniams skai¢iavimams vykdyti, duo-
meny statistinei (neapsiribojama vien statistika) analizei atlikti ir rezultaty atvaizdavimui pateikti
(grafikai, diagramos, lentelés,...). Nuostabu yra tai, kad taikomuosius analizés modelius, naudojant
R sistema, nereikia programuoti nuo nulio — galima pasitelkti pa¢ioje sistemoje esan¢ius metodus?
tyrimams atlikti. Bidama atviro kodo? §i sistema suteikia, dar daugiau galimybiy — modifikuoti
esamus skai¢iavimo metodus, pridéti naujus, dalintis savo sukurtais tyrimo modeliais organizuo-
jant savo sukurtus metodus i paketus ir platinant juos kitiems naudotojams per taip vadinama R
tinkla (The Comprehensive R Archive Network [CRAN]).

Analizes (skai¢iavimo) modeliai, R sistemoje, yra iSreiSkiami kuriant naujas arba papildant jau
esamas R funkcijas*. Iprastu atveju R kalba yra interpretuojama [Foul6g], dél to ne visada, at-
liekant intensyvius skai¢iavimus, raSyti R funkcijas yra geras sprendimas [Ranl2, p.18] ir labiau
verta pagalvoti apie kitas skai¢iavimo aplinkas, pavyzdzZiui, MathLab, arba, ta kuriamo modelio
dali, kuri reikalauja intensyviy procesoriaus resursy, raSyti labiau tinkamose aplinkose — inten-
syvius skai¢iavimus perkeliant i labiau tokio pobiidZio uZduotims tinkamas aplinkas, pavyzdZiui,
dali kodo raSyti C/C++ aplinkoje ir galutinius Zingsnius, jau turint visus reikiamus skaic¢iavimus,
perkelti atgal i R aplinka ir pabaigti vykdyti sukurta tyrimo modeli jvykdant reikiamas R funkcijas.

Suprantama, kad skai¢iavimo aplinky keitimas, optimizuojant tyrimo metoda, néra itin pagei-
dautina aplinkybé, nes, daznu atveju, keiciant skai¢iavimy aplinkas susiduriama su tipy/skaiciy
formato nesuderinamumu [dJvdL13, p. 18] dél ko, pavyzdZziui, atsiranda paklaidos, iSkreipiancios
analizg ir arba pats metodas tampa nepastovus (skaiciavimy iSvestys tampa nenuspéjamos arba me-
todas, jo vykdymo eigoje, sustoja, nes ivestis/iSvestis tampa nebevalidi aplinkai, kurioje vykdomi
tyrimai). R sistema, tam, kad nereikéty derinti atsirandancius skirtumus tarp skai¢iavimo aplin-
ky suteikia galimybe skaiciavimy (jvescCiy ir i§vesciy), nesuderinamumo su kitomis skai¢iavimy
aplinkomis problema dalinai spresti per programines sasajas, kuriomis naudojantis, gautas iSvestis
galima pervesti atgal 1 R aplinka ir atvirkSc¢iai. [domu pastebéti, kad R aplinkoje, kai kurios bazinés
funkcijos, pavyzdziui, lapply [Foul6q, Zr. do_apply], abs [Foul6q, Zr. do_abs], dim [Foul6q, Zr.
do_dim] ir kt. [Foul6q] yra parasytos biitent per programines sasajas i kitas skai¢iavimy aplinkas,

pavyzdziui, C/C++.

Zmetodo ir funkcijos savoka, R sistemoje, i§ programavimo pusés yra tapati
3i§samy R sistemos licenzijy sara$as galima rasti adresu : <https://www.r-project.org/Licenses/>
“pilng oficialy R teikiamy funkcijy sara$a galima rasti adresu : <https://cran.r-project.org/web/packages/>



2. R programinés sasajos

R programinéje aplinkoje, skai¢iavimams atlikti, daZniausiai uZtenka tuos skai¢iavimus uZra-
Syti R programavimo kalba ir iSkviesti vieng ar kita funkcija. Naudodami programines R aplinkos
sasajas, Sig idéja galima iSplésti kur kas placiau, pavyzdziui, galima aprasyti tyrimo modelj kitoje
programavimo aplinkoje su jai budinga programavimo kalba ir R iSkvietus R funkcijas gauti rezul-
tatus atgal. Siame skyriuje pateikiame kai kurias R programines sasajas ir ty sasajy panaudojimo

atvejus.

2.1. C/C++ programinés sgsajos

Jnside — didelis R sistemos funkcionalumas yra organizuotas funkcijomis, kurios, pagal tam
tikras sritis, yra apjungtos i paketus. Kita dalis funkcionalumo jau ateina kartu su R sistema be
jokiy papildomy pakety — tai vidinés R funkcijos, kuriomis naudojasi pati R sistema. Dél to, kad,
kai kurios vidinés R sistemos funkcijos yra parasytos C kalba ir yra sukompiliuotos | R sistemos
koda jy iSkvietimui sukurta vidiné programiné sasaja .Inside [Wicl6a]. Vidinés funkcijos, kurios
yra kvie¢iamos per .Inside néra prieinamos naudotojui, kaip ir pati programiné sasaja, ju negalima
modifikuoti [Foul6f].

Primitive - kiekviena programavimo kalba yra sudaryta i§ primityviy struktiiry, kurios gali
biti apjungiamos, praple¢iamos, perraSomos ir/ar kitaip modifikuojamos. R kalba paraSytas ko-
das iprastu R sistemos réZimu yra interpretuojamas ir .Primitive programiné sasaja naudojama
iSkviesti/apdoroti ivairias R struktliras — primityvias funkcijas, operatorius, kitas kalbai budingas
strukttras. Skirtingai nei programiné sasaja .Inside, kuri naudojama kaip programiné sasaja vidi-
néms funkcijoms kviesti, .Primitive, pagal, konvencija yra naudojama jvairioms kalbos vidinéms
konstrukcijoms apdoroti. Taip pat, kai kuriais atZvilgiais .Primitive sasaja yra naSesné nei .Inside.
Taciau, tiek .Primitive tiek .Inside yra skirtos R sistemos vystytojams.

.C — priesingai nei .Primitive ar .Inside programinés sasajos, .C skirta ne tik R sistemos vidi-
niams procesams vykdyti [Wicl6d], bet ir sistemos naudotojo paraSytoms ir sukompiliuotoms C
ir dalinai C++ funkcijoms kviesti [Str13]. Naudojant Sig programing sasaja galima susidurti su ke-
liais nepatogumais, kaip, kad pavyzdZiui, funkcija paraSyta C kalba bitinai turi graZinti void tipo
reikSme [PALO2], ir sasajai paduodamy objekty (parametry) kiekis negali virSyti tam tikros ribos
[Foul6o]. Taciau, bent jau tipy suderinamumas tarp R aplinkos ir C funkcijos yra iSlaikomas, nors
ir ne visi R kalboje naudojami tipai gali buti pervesti i C programing aplinka [Foul6o]. Taip pat

naudojant Sig programing yra galimybeé iSkviesti kai kurias funkcijas, parasytas R aplinkai, kurios

Sprograminés sasajos apZzvalga paremta <2 .Internal vs .Primitive> Zr. [Foul6f]



yra paraSytos C/C++ kalbomis [Foul6t].

.Call — pagerinta .C programinés sasajos versija [Foul6m]. Galima paduoti R kalbos objektus
[Foul6u], kurti R objektus [Foul6n], kviesti R aplinkos funkcijas C kalbos programinéje aplinkoje
[Foul6j]. Kaip ir .C programinés sasajos atveju .Call yra ribojama paduodamy parametry kiekiu
[Foul6i]. .Call nuo .C skiriasi tuo, kad per .Call sasaja paduodami argumentai néra kopijuojami
kelis kartus [Foul6m], galima manipuliuoti sudétingesnémis duomeny struktiiromis [Foul6j], ti-
pu konvertavimas gali biiti sprendZiamas C kodo aplinkoje, atminties valdymas vyksta nebe i§ R
programinés aplinkos, o i§ C kodo. .Call taip pat reikalauja daugiau supratimo, apie R aplinkos
programines struktiras ir ty struktiiry saveika su C ir dalinai C++ kodu.

.External — patobulinta .Internal programinés sasajos versija, savo funkcionalumu, ekvivalenti
.Call programinei sasajai. Skirtingai nei .Call gali priimti neribotg parametry kiekj [Foul6i]. Prak-
tikoje néra labai daznai taikoma, nes yra naujesné nei .C ar .Call ir siiilomi privalumai beveik
nesiskiria nuo .Call.

.External2 — naudojant .External2 sasaja, iSkviestai C funkcijai, suteikiama galimybé paciai
spresti ar aukStesnés eilés R iSraiSkos rezultatai bus spausdinami | konsolés langa [Foul6h]. .Exter-
nal2 yra pagerinta .External programinés sasajos versija, su papildomais R sistemos vidiniais nu-
statymais [Foul6r].

.Repp — visos auk$c¢iau apraSytos programinés sasajos yra labiau orientuotos i jau sukompiliuo-
to C ir dalinai C++ kodo iskvietima. Kai kurios iS jy leidZia panaudoti vidines R aplinkos funkcijas,
parasSytas C kalba, naujose, C kalba, raSomose funkcijose. Programiné sasaja Rcpp, skirtingai, nei
jau minétos sasajos, suteikia galimybe vykdyti pilnaverti C++ koda [EFA*16], naudojant duomeny
struktiras i§ standartinés C++ bibliotekos, kuriy R kalboje néra, yra galimybé koda organizuoti i
klases [EF16](taikyti objektinio programavimo paradigma) R aplinkoje, rasyti ir vykdyti C/C++
koda pacioje R sistemoje, nekuriant atskiry faily °.

Laikoma, kad Rcpp naudojimas vietoj .Call, .C, .External ar .External2, iSorinio kodo raSy-
mui, yra gera praktika [Wicl6b]. Kai kurie R paketai, pavyzdZiui, Amelia [HKB16a], JAGUAR
[HKB16b], dauguma kity pakety [EFA*16] dél naSumo sumetimy yra perras¢ dali R funkcionalu-
mo C/C++ kalbomis panaudojant Rcpp programing sasaja. Rcpp, skirtingai nei jau minétos sasajos,
néra R sistemos sudétiné dalis ir todél neateina kartu su baziniu R sistemos funkcionalumu. Norint
naudotis Rcpp teikiamais privalumais reikia atsisiysti keleta papildomy irankiy ir funkciniy pake-
ty. Per Repp ir kitas, auk$¢iau minétas, programines sasajas yra jmanoma vykdyti ne tik C, bet ir

C++ kalba paraSytas funkcijas ar programas.

bpapildomai naudojant inline paketa. [SMS*16]



2.2. Fortran programineés sasajos

JFortran — programiné sasaja iSkvieciama per R sistema. LeidZia vykdyti iSorinj [Foul6p],
ir vidini R sistemos funkcionaluma para$yta FORTRAN kalba. Si programiné sasaja yra dalis R

sistemos bazinio funkcionalumo.

2.3. Java programinés sasajos

JRI — programiné sasaja [Urb16a] leidzianti iSkviesti R iSpléstini funkcionaluma i§ Java aplin-
kos [Oral6]. Si programiné sasaja néra sudétiné R sistemos dalis ir norint ja naudoti reikia sudiegti
papildomas bibliotekas Java aplinkos puséje taip pat reikia nustatyti kai kuriuos parametrus, nusa-
kancius R sistemos buvo vietag kompiuteryje ir pan. Sasaja yra ribota tuo, kad ji néra naudojama i
R aplinkos pusés .RJI nuo 0.4-0 versijos yra sudétiné kitos R-Java programinés aplinkos sasajos
dalimi pavadinimu rJava.

-rJava — programiné sasaja [Urb16b] ekvivalenti .C ir .Call (Zr. C/C++ programinés s3sajos).
LeidZia kurti Java objektus kviesti metodus i3 R sistemos. Si programiné sasaja — tai .JRI sasajos
atvirkStiné versija, jos naudojimas galimas tik i§ R sistemos pusés. Kaip ir .JRI sasaja, néra bazinio
R sistemos funkcionalumo dalis ir yra prieinama per pakety sistema CRAN.

.RJ - atviro kodo biblioteka suteikianti jrankius ir programines sasajas [Wall6] R sistemos
funkcionalumo integravimui i Java ir Java taikomosioms programos kurti. Skirtingai, nei anksc¢iau
minétos programinés sasajos, Si néra R sistemos bazinio funkcionalumo dalis ir néra pasiekiama

per pakety sistemg CRAN.

2.4. Python programinés sasajos

.Ipy — programiné sasaja [MW16] leidZianti naudoti ir kurti jvairius R objektus Python aplin-
koje [Foul6b], iskviesti R sistemos funkcijas. Suteikia klaidy, atsirandanciy vykdant R funkcijas
ir naudojant R objektus, valdyma. Si programiné sasaja néra bazinio R sistemos funkcionalumo
dalis ir néra prieinama per pakety sistemga CRAN.

.Ipy2 — patobulinta .rpy programinés sasajos versija, naujesniuose projektuose turéty biiti nau-
dojama kaip .rpy sasajos pakaitalas turi visa funkcionaluma biidinga .rpy ir suteikia papildomas
galimybes [Gaul6] iSnaudoti R sistemos grafinéms bibliotekoms, ir kito pobudZio vizualizavimo
paketams pasiekti. Suteikia galimybe¢ naudoti R tipo struktiras Python aplinkoje ir taip pat kaip
ir rpy néra bazinio R sistemos funkcionalumo dalis ir néra pasiekiamas per pakety sistema. Beje,

veikia tik Python aplinkos puséje.
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xPython — programiné sasaja [Bell5] veikianti R sistemos aplinkos pus¢je. Suteikia galimy-
be iSkviesti Python kalba paraSytas funkcijas. Rasyti python koda R aplinkoje. Néra bazinio R

sistemos funkcionalumo dalis, taciau gali biiti pasiekiama per CRAN pakety sistema.

2.5. .NET programinés sasajos

R.NET suteikia galimybe .Net karkasui saveikauti su R aplinka [JM15]. Leidzia R sistemos
funkcijas ir objektus pasiekti i§ .NET aplinkos pusés. R.NET nepriklauso baziniam R sistemos
funkcionalumui ir néra prieinamas per pakety sistema.

R (D)COM Server — specialios paskirties programa kuri suteikia COM [Mic16d] programing
sasaja ir galimybeg naudoti kitus COM objektus bei Active X valdiklius jvairioms Windows ope-
racinés sistemos programoms ir taip pat gali biiti naudojamas kaip programinés irangos Microsoft
Excel papildinys, iSplésti Excel duomeny analizés galimybes R sistemos funkcionalumu. Néra ba-
ziné R sistemos funkcionalumo dalis ir néra pasiekiama per pakety sistema, taciau galima atsisiysti
kaip papildoma programing jranga [Foul6s].

IClr — programiné sgsaja [Mic16b] kuri leidZia vykdyti .NET karkaso pagrindu paraSytas prog-
ramas. Si sasaja yra ekvivalenti rJava programinei sasajai. Veikia i§ R sistemos aplinkos. Néra

sudetiné R funkcionalumo dalis ir vis dar nepasiekiama per pakety sistema.

2.6. Kitos programinés sasajos

R sistema per programines sasajas gali biiti naudojama su programinémis aplinkomis kaip,
pavyzdziui, Pascal [swi09], Ruby [DCO09] ir kitomis, kurioms yra sukurtos programinés sgasajos.
Sistemos funkcionaluma taip pat galima pritaikyti ir Ziniatinklio tatkomosioms programoms kurti
panaudojant, pavyzdZziui, .Shiny [RSt14] ar .rApache [Unil6]. Arba galima tiekti/naudoti jvairias
funkcijas per serveri panaudojant rServer [Micl6a].

Programinés sasajos naudojamos tam, kad bty galima R sistemos aplinkos bazines funkcijas
iSkviesti kitose aplinkose arba panaudoti iSoriniy aplinky paraSytas programas/metodus/funkcijas,
siekiant apeiti tas sritis, kurios, pavyzdZziui, raSant koda kita programavimo kalba gali biiti geriau
optimizuotos kitose aplinkose. Be kodo optimizavimo, R sistema suteikia galimybg atvaizduoti
gautus/turimus duomenis diagramy, grafiky, lenteliy, kity objekty pavidalu. Sekantis skyrius skir-

tas R sistemos bazinio ir iSpléstinio duomeny vizualizavimo galimybés iStirti.
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3. Duomenuy vaizdavimo galimybés R sistemoje

Ankstesniame skyriuje pateikéme kai kurias R programines sasajas ir aptaréme jy panaudojimo
atvejus R sistemos funkcionalumui iSplésti. Sekantis Zingsnis — iSanalizuoti galimybes, kurias su-
teikia pati R aplinka. Sj dalis skirta panagrinéti i§pléstiniam R funkcionalumui — gauty ir/ar turimy
duomeny perteikimui grafiSkai (atlikti grafing analizg) galimybes. Nagrinédami duomeny vizu-
alizavima, pateiksime tiek bazinij tiek iSpléstini funkcionaluma — pasiekiama per pakety sistema
CRAN. Panagrinésime atvejus, kai per R aplinka, duomeny grafinei analizei atlikti, naudosime

i1Sorines taikomasias programas per jau anks¢iau minétas programines sgsajas.

3.1. Duomeny vaizdavimas grafikais/diagramomis

Graphics — bazinis funkcijy rinkinys ateinantis kartu su jprastiniu R sistemos jdiegimo pake-
tu [Foul6l]. Naudojamas kintamyjy tarpusavio rySio diagramom, stulpelinéms diagramoms, his-
togramoms, staiakampéms diagramoms, funkcijy grafikams, sklaidos diagramoms, skritulinéms
diagramoms, poligonams, spinogramoms, Zvaigzdinéms diagramoms paiSyti. Taip pat galima ko-
reguoti diagramy, grafiky, atvaizdavimo galimybes, kaip, pavyzdziui, pakeisti diagramy spalva/-
spalvas, padidinti diagramos mastelj, pridéti paaiSkinamuosius stulpeliy ir kity diagramu/grafiky
daliy apraSus. DidZiausias trikumas yra tai, kad néra galimybés grafiko koreguoti interaktyviai.
truksta trivialaus trimacio grafiky vaizdavimo funkcionalumo.

Lattice — ISpléstinis R sistemos funkcijy rinkinys (paketas) pasiekiamas per CRAN sistema.
Kaip ir su graphics paketu, galima daryti jvairiausio pobuidZio iprastus grafikus ir diagramas. Lat-
tice funkcijy rinkinys turi metodus generuoti trimacius sklaidos grafikus ir dvimates bei trima-
tes pavirSiaus diagramas. funkcijy kvietimai grafikams ir diagramoms vaizduoti yra paprastesni
(Iyginant su jprastom R sistemos galimybémis). Lattice paketas suteikia daugiau ivairiy galimy-
biy daugiamaciy duomeny vaizdavimui ir yra pranaSesnis savo siilomy galimybiy aibe [Sar16],
lyginant su Graphics sitilomy metody gausa, taciau néra absoliutus pakaitalas bazinéms grafiky
braizymo funkcijoms — braiZant tam tikro tipo diagramas, pavyzdZiui, spinogramas, papras¢iau
naudoti graphics bazines funkcijas. Su lattice Kaip ir su graphics, néra galimybeés gautais grafikais
ir diagramomis naudotis interaktyviai.

ggplot2 — grafiky/diagramy kiirimo sistema [WCR16], kuri, kaip ir lattice, yra pasiekiama per
CRAN sistema. Skirtingai nei Graphics ir lattice paketai, neturi iSreikStiny funkcijy vienokio ar
kitokio pobiidZio grafikams/diagramos gauti. ggplot paketas vaizdinei duomeny analizei apraSyti
naudojasi grafiky apraSymo gramatikos principais [Wil07]. Lyginant su jau anksC¢iau minétais gra-

fiky/diagramy braizymo paketais, suteikia kur kas profesionalesng iSvaizda naudojant iprastinius
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parametrus. Visas grafiko/diagramos dalis galima koreguoti. Yra galimybe iSgauti trimacius gra-
fikus/diagramas. Néra galimybés su grafikais saveikauti interaktyviai ir yra kur kas sudétingesné
nei graphics baziné sistema. Norint braiZyti sudétingesnius grafikus reikia itin gerai iSmanyti Sia
sistema ir su ja susijusius nuansus.

ggvis — iSpléstinis R sistemos funkcijy rinkinys [CWR16] pasiekiamas per pakety sistema
CRAN. Grafikai/diagramos yra iskviec¢iami(-os) panaSia sintakse | ggplot2 paketo. Taciau skir-
tingai nei ggplot2 suteikia galimybe duomeny vizualizavima atlikti interaktyviai. Duomeny vizua-
lizavimui atlikti naudojasi grafiky gramatikos principais [Wil07]. Gautus grafikus/diagramas gali-
ma panaudoti internetiniuose puslapiuose islaikant visas ggvis sitilomo interaktyvumo galimybes.
Imanoma paiSyti trijy matmeny grafikus ir diagramas.

rCharts — kaip ir ggvis paketas, rChart yra papildomas R sistemos funkcionalumas [Vail6].
R sistemos pagalba gauti grafikai ir diagramos yra apdorojamos taip, kad jas biity galima naudoti
Ziniatinklyje, kaip ir ggvis atveju interaktyvumas pridedamas per javascript bibliotekas, ir skirtin-
gai nei ggvis paketo atveju, grafikai ir diagramos generuojami ne grafiky gramatikos principais, o
tiesiog kaip ir lattice ar graphics atvejais per funkcijy kvietimus.

plotly — kaip ir ggvis taip ir plotly yra pasiekiamas per pakety sistema CRAN [SPH*16] ir gau-
ti grafikai/diagramos gali biiti panaudoti internetiniuose puslapiuose. Galima generuoti trimacius
grafikus ir diagramas, o atliekant duomeny analiz¢ su, pavyzdZiui, demografiniais duomenimis,
gautus rezultatus pavaizduoti pasaulio, Saliy Zemélapiuose. Suteikia galimybg pavaizduoti daugy-
be diagramy/grafiky tipy — nuo sklaidos grafiky iki mokslinio tipo ir statistikoje naudojamy dia-
gramuy/grafiky. Suteikia galimybe interaktyviai saveikai. Jau sugeneruota grafika/diagrama galima
padidinti, sumaZinti, iSplésti reikiamas intervalo sritis, kitus veiksmus.

googleVis — pridétinés vertés R sistemos paketas [GACC16] pasiekiamas per CRAN sistema.
Naudojantis googleVis paketu galima generuoti per narSykle pasiekiamus grafikus ir diagramas.
Imanoma generuoti iprastas diagramas, histogramas, skritulines ir stulpelines diagramas ir kitas
diagramas ir grafikus, kaip ir rCharts, ggvis ir plotly sugeneruotiems vaizdiniams suteikia gali-
mybe interaktyviai saveikauti, ta¢iau néra galimybés generuoti trijy dimensijy grafikus/diagramas.
Lyginant su plotly, néra jprastinio funkcionalumo interaktyviai sutraukti ir iSskleisti grafiko/dia-
gramos. Naudojant googlevis be javascript funkcionaluma turinciy grafiky dar galima kurti flash
tipo interaktyvias diagramas/grafikus.

rgl — dar vienas R sistemos paketas [AM16], kurj galima parsisiysti per pakety sistema CRAN.
rgl skirtas braiZyti trimac¢iams (ir kai kuriems dvimaciams) grafikams ir diagramoms. Galima kurti
interaktyvias vizualizacijas. Paketas kurtas panaudojant OpenGL teikiamas galimybes. Ir skirtingai

nei paketai rCharts, plotly, ggvis, googleVis nesuteikia galimybés dalintis gautomis diagramomis
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ir grafikais per Ziniatinklio puslapius iSlaikant interktyvumo galimybes, taciau yra galimybé eks-
portuoti gautus rezultatus jvairiy tipy paveiksliuky formatais.

scatterplot3d — funkcijy rinkinys [LMS16], pasiekiamas per pakety sistema CRAN. Trima-
¢iams grafikams ir diagramoms iSpieSti naudojasi paketo Graphics galimybémis. Orientuotas | tri-
maciy sklaidos diagramy generavima ir suteikia tik bazinj funkcionaluma, pavyzdZiui, naudojantis
scatterplot3d paketu galima nuspalvinti ir kitaip suzZyméti erdvéje iSsibarsciusius taskus. Jokia in-
teraktyvi saveika néra imanoma. Lyginant su kitais R sistemos paketais, kurie sitlo tiek trimacius
vaizdinius tiek interaktyvia saveika. scatterplot3d paketas savo siilomy funkcijy ir galimybiy gau-

sa yra itin skurdus, lyginant pavyzdziui, su googleVis, rgl, plotly, lattice, ggvis, ggplot, rCharts.

3.2. Kitos duomeny vaizdavimo galimybés

R sistema duomeny vizualizavimui grafikais ir diagramomis suteikia tikrai itin didelj pasirinki-
ma — pradedant nuo paprasty vaizdiniy rezultatams pateikti ir baigiant interaktyvia saveika Zinia-
tinklio puslapiuose ar pacioje R sistemoje. Taciau yra atveju, kai R sitlomos duomeny vaizdavimo
galimybés, lyginant su kitose sistemose esan¢iomis vizualizavimo galimybémis yra pernelyg abst-
rakc¢ios — tarsi galima iSgauti visus reikiamus grafiko/diagramos parametrus, bet tam reikia gerai
iSmanyti R sistema ir/ar naudojamo paketo galimybes del ko geriau naudotis nedidele progra-
ma, nors ir su ribotomis duomeny vaizdavimo galimybémis. Dar galima susidurti su situacija kai
nagrin¢jamoji dalykiné sritis, duomenims atvaizduoti, diagramas ar grafikus naudoja labiau kaip
antraeilj dalyka ir pats tyrimo objektas néra tinkamas vaizduoti diagramomis, histogramomis ir
grafikais. Be jau minéto bazinio ir iSpléstinio R sistemos funkcionalumo, pasiekiamo per pakety
sistema dar imanoma pasinaudoti R programinémis sgsajomis (Zr. 2. R programinés sasajos) ir su-
sieti iSorinés sistemos galimybes su R aplinka arba padaryti taip, kad iSorine sistema galima biity
naudotis per R sistema. Visy iSoriniy programy, kvieCiamy per R aplinka, bendra savybé yra ta,
kad gali biti nepilnai igyvendintas tarpusavio suderinamumas — kartais nutinka taip, kad iSorinés
sistemos kvietimas nepavyksta, nes, pavyzdZiui, naudojamos skirtingos versijos, ne ta programiné
aplinka ir apskritai tritksta dar keliy kity papildomy programy ir ar papildiniy. Toliau aptariame R
duomeny vaizdavimo galimybes per programines sasajas.

ggobi — nuo R sistemos nepriklausoma taikomoji programa [SCLB16] skirta duomeny vizuali-
zavimui. Naudojantis teikiamu funkcionalumu jmanoma duomenis apZitréti i§ vienmatés ir dvima-
tes erdveés perspektyvy. Duomeny nagrinéjimas atliekamas interaktyviai. Taip pat imanoma kore-
guoti vaizduojamus duomenis — kalibruoti, pervadinti, susiaurinti nagrinéjama duomeny aibg pasi-

renkant duomeny poaibi, nustatyti iprastines reikSmes, reikSmiy nebuvimo atvejais, imanoma kurti
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animacijas. Deja, taCiau pati Ggobi programa néra sistema, kurios funkcionaluma bty imanoma
iSplesti kaip, kad galima praplésti R aplinkos teikiamas galimybes. Taciau Ggobi teikiama funk-
cijy rinkini imanoma naudoti per R aplinka — isidiegiant papildoma paketa — rggobi [LSWLI16].
Naudojant Rggobi galima uzkrauti duomeny aibes, nustatyti duomeny vaizdavimo ypatybes, atlikti
kitus veiksmus, kuriuos galima daryti naudojantis GGobi grafine sasaja. Tam, kad per rggobi biity
imanoma iSkviesti ggobi funkcijas, rggobi naudojasi .Call ir .C programinémis sasajomis, kuriomis
yra iSkvie¢iamos funkcijos — esancios rggobi.dll” faile.

iplots — interaktyviam duomeny vizualizavimui skirtas funkcijy rinkinys [UW16], parasSytas
java programavimo kalba, iSkvieCiamas per R aplinka panaudojant rJava programing sasaja. Tu-
ri galimybg atvaizduoti diagramas, histogramas, staciakampes diagramas, imanoma atvaizduoti
duomenis pagal Saliy Zemélapius, daryti sklaidos, paraleliy koordinaciy grafikus/diagramas. Inte-
raktyvumas, naudojant iplots paketa, galimas tiek nagrinéjant grafikus juos padidinant/sumaZinant,
pasirenkant apZitréti poaibj tasky, tiek siejant kelias diagramas/grafikus. Kaip ir ggobi atveju, i$-
kvietus iplots paketo kurig nors funkcija atsidaro grafiné naudotojo sasaja, kurioje galima atlikti
ivairius pakeitimus gautiems grafikams ir diagramoms. Taciau kaip ir ggobi taikomosios progra-
mos atveju, pridéeti papildomas funkcijas, kurios néra sukurtos — nejmanoma nepapildant/neperda-
rant paketo, kurioje saugomos funkcijos, §iuo atveju, iplots.jar® failo. Reikty atkreipti démesj, kad
Siam funkcijy rinkinio veikimui neuZtenka isidiegti vien tik paketo per CRAN sistema, taip pat
reikia ir Java aplinkos. Naudojantis iplots teikiamomis galimybémis jmanoma generuoti tik dviejy
matmeny vizualizacijas. Gautas diagramas ir grafikus imanoma i$saugoti | *.pdf, *.svg, *.postSc-
ript, *.pgs ir *.png formatais.

Tiek ggobi tiek iplots yra iSorinés taikomosios programos skirtos jprastam duomeny vizualiza-
vimui — funkcijy grafikais ir diagramomis, leidZia atlikti kai kuriuos interaktyvius veiksmus. Ir yra
suderintos su R aplinka per {vairias programines sasajas. Apsikeitimas duomenimis su R sistema
yra vienkryptis — i§ R pusés galima paduoti jvairius parametrus ir grafiky/diagramy nustatymus,
bei duomenis, taciau iSorinése programose pakeistus duomenis grazinti atgal i R, funkcionalumas
néra jgyvendintas. Be grafiky ir diagramy dar galima analizuoti duomenis grafiskai ne vien i$ gra-
fiky ir diagramy — galima pasirinkti ir kitokia grafing iSraiska, pavyzdZziui, unikaliai pagal dalyking
sriti ir duomeny prasme — vien grafiky ir diagramy gali nepakakti.

igraph — nuo R sistemos nepriklausantis funkcijy rinkinys [Csal®6] skirtas objekty tinkly ana-
lizei ir tinklo mazgy vizualizavimui atlikti. Kaip ir anksciau apraSytuose paketuose taip ir naudo-

jantis igraph galima paiSyti grafikus ir diagramas — imanoma kurti skritulines ir dendogramamas.

7+ dll failus galima rasti pakety kodo i$vestyse.
8 jar failas gali biiti rastas paketo kode.
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Pagrindinis Sio paketo tikslas yra atvaizduoti tinkly sistemas, tas sistemas sudarancius mazgus ir
rySius tarp mazgu remiantis grafy teorijomis. Taigi, pirminiai duomenys vaizdavimui yra mazgai ir
rysSiai jeinantys/iSeinantys 1 kitus mazgus, o vizualizacijose — paiSomi grafai. Gautas tinkly diagra-
mas galima modifikuoti taip, kad bty rodomas grafas i§ poaibio mazgy ir atlikti kitus veiksmus ir
modifikacijas. Igraph projektas yra vystomas trimis kryptimis — viena Saka skirta funkcijy derini-
mui su R sistema, kitos dvi — atitinkamai python ir C/C++ aplinkoms. Su R aplinka igraph paketas
saveikauja per C/C++ programines sasajas ir naudoja kitus, R pritaikytus paketus — rgl, tcltk. De-
ja, tatiau naudojantis igraph teikiamais privalumais — gauti grafai ir diagramos nesuteikia irankiy
interaktyvumui ir trijy matmeny vizualizavimui atlikti.

Cytoscape — taikomoji programa [Con16] savo panaudojimo galimybéms artima igraph pake-
tui, ta¢iau démesys yra skirtas kitokio pobudZio tinkly ir saveiky atvaizdavimui ir modeliavimui
— cytoscape orientuojasi i molekuliy tarpusavio rySiy, kity biologiniy saveiky atvaizdavimus. Cy-
toscape kaip ir R sistema turi savo programavimo/modeliavimo aplinka. Veikia java aplinkoje,
papildomos funkcijos pridedamos per papildinius. Cystoscape funkcionalumas néra priklausomas
nuo R aplinkos, taciau per papildoma funkcijy paketa — RCystoscape [Shal6], pasiekiama per
CRAN sistema, galima suderinti abiejy aplinky teikiamas galimybes, nors tas suderinamumas ir
yra ribotas — imanoma i§ R aplinkos kontroliuoti ir derinti tinklo, saveikuy, ir rySiy parametrus Cy-
toscape aplinkoje, taciau atgalinis rySys — perduoti duomenis i R aplinka, Sio darbo raSymo metu,
vis dar néra imanomas. Skirtingai nei igraph paketas, suteikia galimybe grafus matyti trimatéje
erdvéje, taip pat yra galimybé interaktyviai saveikai.

Aptaréme daugybe jrankiy, kuriais galima panaudoti R sistema duomeny vizualizavimui ir gra-
finei analizei atlikti. Apra§éme esminius panaudojimo biidus ir pateikty irankiy ribotuma. Nurodé-
me papildomas (nuo R nepriklausomos programinés jrangos) susiejimo atvejus, duomenims tirti.
Pavyko atrasti ir tuos atvejus, kur R sistema iSplecia savo galimybes per programines sasajas, pa-
naudodama iSorines taikomasias programas.

R sistema be grafinés analizés ir duomeny atvaizdavimo galimybiy dar gali bati pritaikyta ir
duomeny matematinei, statistinei, funkcinei, fizikinei, cheminei, biologinei, geografinei, demogra-
finei duomeny analizei. Sekanciuose skyriuose analizuosime R sistemos galimybes manipuliuoti

duomenimis, taikant matematinius ir statistinius duomeny tyrimo modelius.
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4. R sistemos duomeny analizés galimybés

Skyrius skirtas aptarti R galimybes, kurios padeda atlikti jvairias duomeny matematines ir sta-
tistines analizes (grafines, R sistemos, analizés subtilybes jau aptaréme). Kaip ir ankstesniuose

skyriuose panagrinésime bazinius ir papildomus funkcijy rinkinius.

4.1. Iprastiniai funkcijy rinkiniai

stats — R sistemos funkcinis paketas [Foul6k] skirtas statistinei duomeny analizei atlikti. Gali-
ma apskaiciuoti atsitiktiniy didziy pasiskirstymo funkcijas pagal binomini, beta, Kosi, chi-kvadrato,
eksponentini, gamma, geometrini, hipergeometrinj, Poasono, Studento, ir kitus modelius. Dar vie-
nas svarbus funkcionalumas — hipoteziy tikrinimas. Stats paketas sitlo hipoteziy tikrinima pagal t-
kriterijy nepriklausomoms imtims, t-kriterijy priklausomoms imtims taip pat ir pagal Kolmogorovo-
Smirnovo kriterijy (skirstinio normalumui tikrinti), kitus kriterijus. Su duomenimis galima atlikti
analizes remiantis regresiniais modeliais.

datasets — paketas duomeny rinkiniy [Tcw16] su kuriais galima atlikti statistinius tyrimus. I pa-
keta jeina realiy duomeny iStraukos i8 jvairiy sri¢iy — ekonomikos, biologijos, medicinos, chemijos,
matematikos, kity sri¢iy. Sis paketas, apart, duomeny aibiy, nesuteikia jokio kito funkcionalumo.

MASS - funkcijy ir duomeny aibiy rinkinys [RVB*16] pagristas "Modern Applied Statistics
with S"knygoje iSdéstytais ir aprasSytais tyrimo metodais ir funkcijomis. Naudojant MASS gali-
ma daryti veiksmus su matricomis, grafing analize, atlikti duomeny kalibracija, diskriminanting
analizg, kvadrating diskriminanting analizg, tirti duomenis naudojant regresinés analizés modelius.

Matrix — R aplinkoje galima atlikti iprastus veiksmus su matricomis — jas sudeéti, sudauginti,
gauti vektoring sandauga, transponuoti, kurti diagonalines matricas, spr¢sti tiesines lygtis, atlikti
dekompozicijas, veiksmus su pavieniais matricy stulpeliais ir eilutémis. Paketas matrix [BM16]
dar labiau iSplecia R sistemos galimybes manipuliuoti matricomis — efektyviau iSnaudoja proceso-
riaus resursus dirbant su nepilnai inicializuotomis matricomis, suteikia daugiau metody matricos
dekompozicijai atlikti, turi daugiau funkcijy ivairioms factorizacijoms, turi papildomas funkcijas
patikrinti matricos simetriSkuma, nustatyti kitas savybes. Suteikia daugiau algoritmy efektyvesniai
matricy sandaugai, sudéciai atlikti. Skirtingai nei bazinés R aplinkos galimybeés darbui su matri-
comis, atsizvelgia 1 matricy dydzius ir algoritmai veiksmams su matricomis yra perraSyti C/C++
kalba. Iki R 2.9.0 sistemos versijos, matrix paketas buvo priskiriamas iSpléstinéms R galimybéms,
taCiau veélesnése versijose ateina kartu su ijprastiniu R sistemos instaliavimo paketu ir yra pasiekia-
mas per pakety sistema CRAN.

boot — R sistemos paketas [CR16a] turintis duomeny rinkinius ir funkcijas duomenims gene-
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ruoti remiantis bootsrap metodais apraSytais "Bootstrap Methods and Their Applications"knygoje.
Duomeny generavima galima atlikti imant atsitiktines (arba remiantis kitokiais atrinkimo meto-
dais) reikSmes i§ vektoriy, duomeny masyvy, matricy. Yra galimybé¢ parinkti duomeny atrinkimo
metodus ir parinkti jvairias statistikas. Kitus kriterijus. Pasiekiamas per pakety sistema CRAN ir
yra jprastingje R sistemos instaliavimo programoje.

class — funkcijy rinkinys [CR16b] skirtas duomeny klasifikavimui atlikti. Pakete igyvendintas
saviorganizuojanciy neuroniniy tinkly (SOM) teorijomis pagristas klasifikatorius ir jo variacijos,
k artimiausiy kaimyny klasifikatorius, artimiausio kaimyno, lvq klasifikatorius ir jo variacijos.
Igyvendinti tik kai kurie klasifikatoriai, o klasifikatoriy pasirinkimas yra nedidelis. Dar naudojant
class paketa imanoma atvaizduoti rezultatus gautus naudojant SOM Kklasifikatoriy. Kaip ir boot
paketas, class yra pasiekiamas per pakety sistema CRAN ir ateina kartu su jprastine R sistemos
instaliavimo programa.

cluster — paketas [MRS*16] kuriame yra metodai, duomeny rinkiniai ir klasteriy vaizdavi-
mo funkcijos duomeny analizei atlikti remiantis klasterizavimo (duomeny grupavimo) teorijomis
iSdéstytomis knygoje "Finding Groups in Data: An Introduction to Cluster Analysis". Su igyven-
dintais metodais, duomenims, galima atlikti hierarchine klasterizavimo analiz¢, padalinti aibes | n
grupiy, apskaiciuoti atstumus ir kitus jvercius tarp gauty klasteriy, kiti igyvendinti klasterizavimo
algoritmai — diana (DIvisive ANAlysis Clustering), fanny (Fuzzy Analysis Clustering), mona (MO-
Nothetic Analysis Clustering of Binary Variables), pam (Partitioning Around Medoids). Paketas
ateina kartu su R sistema ir gali biiti pasiektas per pakety tinkla CRAN.

codetools — kartais paketuose esantis funkcionalumas néra iSbaigtas ir ko pasekoje gali prireikti
pasiraSyti papildoma funkcija ar funkcijas R kalba, kuri/kurios atlikty kokius nors pridétinés vertés
skai¢iavimus ar veiksmus. codetools paketas [Tiel6] suteikia irankius (funkcijy pavidalu) anali-
zuoti koda paraSyta R kalba. Imanoma patikrinti ar R kodas paraSytas laikantis standarty. Galima
surasti visas globaliai apraSytas funkcijas ir kintamuosius. ISspausdinti R iSraiSkos medi. Funkcijy
rinkinys ateina kartu su R sistemos idiegimo failu ir gali buti parsiystas per pakety tinkla CRAN.

nnet — metody rinkinys [RV16] skirtas tiesioginio sklidimo (feed-forward) neuroniniams tink-
lams ir polinominiams tiesiniams logaritminiams modeliams apmokyti. Tiesa, kalbédami apie ne-
uroninius tinklus galvoje turime tik vienasluoksni neurony tinkla. Naudojant nnet paketa galima
apskaiCiuoti neurony tinkly Hessiano matrica. Apmokius tinklg galima naudoti naujy reikSmiy kla-
sifikavimui. Savo sialomy funkcijy gausa nnet néra itin turtingas. Siidlo tik du modelius, kuriais
galima klasifikuoti duomenis. Ateina kartu su standartine R instaliavimo programa ir gali buti
pasiektas per pakety sistemga CRAN.

rpart — metody ir duomeny rinkinys [TAR16] suteikiantis galimybe rekursyviai skaidyti duo-
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menis klasifikavimo, regresijos uZzdaviniy sprendimui ir/ar analizei atlikti. Paketas ateina kartu su
R sistemos instaliavimo failu ir gali buti pasiektas per CRAN tinkla.

spatial — dar vienas paketas [RBV16] skirtas duomeny analizei atlikti. Suteikia metodus inter-
poliacijai vykdyti ir taSky iSsidéstymo modeliams erdvéje tirti. Funkcijy rinkinys ateina kartu su R
sistemos diegimo paketu ir yra prieinamas per pakety sistemag CRAN.

survival — R sistemos paketas [TL16] suteikiantis duomeny rinkinius, metodus, ir modelius is-
likimo analizei atlikti. Tarp igyvendinty analizés metody yra Aleno regresinio modelio, salyginés
regresijos, cox regresinio modelio implementacijos. Gautus rezultatus galima atvaizduoti grafikais.
Duomeny rinkiniai, kurie ateina su paketu, yra klinikinio pobtuidzio — ir gauti, pavyzdZiui, atlikus
medicininius vézio, cirozes, kiausidziy vézio, kity ligy tyrimus. Kaip ir anksc¢iau minétas funkcio-
nalumas, Sis taip pat yra pasiekiamas per R tinkla CRAN ir ateina kartu su R sistemos diegimo

programa.

4.2. Papildomi funkcijuy rinkiniai

Be pakety repozitorijos [CRAN], funkcijy rinkinius pritaikytus R sistemai, galima parsisiysti 1§
ivairiy viety, kurias apima funkcijy kiiréjy puslapiai, kitos projekty vystymo repozitorijos ir galiau-
siai papildomomis funkcijomis galima dalintis i3 ,,ranky i rankas*. Sis skyrelis skirtas papildomy
metody aptarimui i§ pakety sistemos https://r-forge.r-project.org/. Projektas r-project.org, kaip ir
CRAN, yra R sistemos pakety repozitorija ir platforma su R sistema dirbantiems Zmonéms, kurioje
galima dalintis sukurtais paketais, kurti naujas R funkcijas.

TraMineR — metody rinkinys [GMRS16] suteikiantis galimybes atlikti seky analize. Pateikia
seky panaSumo ir neatitikimy matricas pagal ivairias metrikas. Yra imanoma atlikti seky formato
konvertavimus. Pirminis paketo tikslas yra socialiniy moksly duomeny seky tyrimas. Taciau, gali
buti pritaikytas ir kitokio pobuidZio sekoms, pavyzdziui, genomo, DNR, RNR. Suteikia, kai kurias
galimybes, kurias sitlo BLAST [oM16].

TSP — funkcijy rinkinys skirtas keliaujancio prekeivio tipo uzdaviniams spresti, trumpiausio
Hamiltono kelio radimui, klasteriy analizei atlikti. Paketas sitilo kelias metrikas pagal kurias galima
ieSkoti trumpiausio kelio — artimiausio kaimyno, iterpimo, k-opt, ir kitus. Deja, taciau Sio darbo
raSymo metu TSP metody rinkinys nebéra atnaujinamas https://r-forge.r-project.org/ projekte, o
naujausia versija galima rasti github tinklapyje adresu https://github.com/mhahsler/ TSP.

ade4 — paketas skirtas daugiamaciy ekologiniy duomeny aibiy analizei ir atvaizdavimui. Siiilo
daugybe metody tarp kuriy yra paprogrames skirtos principiniy komponenciy, principiniy koor-

dinaciy, duomeny sklaidos modeliy, duomeny koreliacijos atsitiktinumo, duomeny sklaidos tarp
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augaly bendruomeniy, tiesinés diskriminantinés analizés ir kitiems tyrimams atlikti. Sis funkcijy
rinkinys apima ir ekologinius duomeny rinkinius, bei pagalbines funkcijas jvairioms transformaci-
joms atlikti. Rinkinys funkcijy gali buti pasiektas per pakety sistema CRAN [DDT16] ir https://r-
forge.r-project.org/.

rms — funkcijy rinkinys [Jr16] regresinei analizei ir rezultaty vaizdavimui atlikti. Labiausiai
Orientuojasi i ordinaliy ir binariniy kintamuyjy regresija. Deja, taciau [https://r-forge.r-project.org/]
yra paketo versija tinkama senesnei R sistemai (<3.2.0), tatiau CRAN sistemoje radome paketa,
kuris tiko ir naujausiai (=3.2.3) R sistemos versijai.

caret — suteikia funkcijas klasifikavimo ir regresijos modeliy treniravimui ir gauty rezultaty at-
vaizdavimui [Kuh16]. | funkcijy paketa ieina metodai skirti k-artimiausiy kaimyny klasifikavimui
ir regresijai atlikti. Turi pagalbinius metodus panasumo matricoms gauti, bei duomeny rinkinius.

klaR — paketas turintis funkcijas duomeny klasifikavimui, vizualizavimui, lokaliai diskrimi-
nantinei analizei, RDA, kitiems klasifikavimo ir regresijos modeliams, atlikti. Paketas pasiekiamas
per CRAN [RRL*16] ir https://r-forge.r-project.org/.

Aptaréme, kai kuriuos R sistemos funkcijy rinkinius ir ty rinkiniy teikiama funkcionaluma,
taCiau dar daugybé liko nepaminéty. IS jau aprasyty pakety, galima susidaryti ispiidi, kad R sis-
temoje, yra funkciniy rinkiniy, kurie dubliuojasi ir/arba papildo vienas kita. Taip pat pastebéjo-
me, kad ne visos pakety versijos, skirtingose repozitorijose, turi visas pakety versijas pritaikytas
visoms R sistemos — pavyzdZiui, pakety sistemoje https://r-forge.r-project.org/ savo R sistemai
neradome tinkamos paketo rms versijos, taciau viskas susitvarké, kai paieskojome to paties paketo
CRAN sistemoje. Dar atkreipéme démesi | pakety tarpusavio rySius — kai kurie 1§ jy naudojasi kity
teikiamais metodais ir todél atsinaujinant visg sistema gali atsirasti tam tikry nepatogumu, kai, pa-
vyzdziui, turime papildomas funkcijas, paraSytas tam tikrai sistemos versijai (po atnaujinimo kas
veike, gali nebeveikti, nes ne visi paketai gali atsinaujinti, nes yra iSpléstinio funkcionalumo, nepa-
laikomo R komandos, dalimi arba gali tiesiog duoti klaidingus rezultatus). Daznu atveju, funkcijas
galima naudoti neZinant implementacijos detaliy, bent jau kalbant apie R komandos igyvendintus
metodus, taciau naudojantis paketais i$ kity Saltiniy, gali biiti pavojinga — neuZtenka Zinoti vien
metodo uzZdaviniui spresti, reikia gerai iSmanyti ir metodo igyvendinimo detales, todel gali teki

panagrinéti ir koda.
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5. R sistema ir molekuliné biologija

Iki Siol aptaréme tik jprastini R sistemos funkcionaluma, nurodéme kai kuriy funkciniy pakety
panaudojimo atvejus ir dalinai apZvelgéme igpléstines galimybes. Siame skyriuje toliau gilinsimés
11i8pléstines R galimybes, visa démesij skirdami molekulinés dinamikos sriciai ir metody rinkiniams
sukurtiems spresti problemas keliamas molekulinéje biologijoje.

Molekuliné biologija — sritis nagrinéjanti molekules, molekulinius mechanizmus, molekuliy,

molekuliniy mechanizmy tarpusavio saveika organizmuose ir poveiki organizmams [Dic16].

5.1. Funkciju rinkiniai molekulinés biologijos uZdaviniams spresti

OOMPA - pakety rinkinys sukurtas R sistemai ir skirtas geny ekspresijos analizei atlikti, pade-
da jvertinti kieki chromosomy esanciy lasteléje (iS SNP masyvo), nustatyti pasikartojancias sekas
SNP masyvuose ir sekvenavimo metu gautuose duomenyse, turi algoritmus duomeny klasterizavi-
mui ir kryZminei patikrai mikromasyvams atlikti. Suteikia genetinius ir kitokio pobuidZio modelius
pozymiy paieSkai ir spéjimas atlikti. Asistuoja seky iSlyginimo (sugretinimo) uZdaviniuose. Pake-
tas turi ir statistikas bioZymekliy atrinkimui i§ mikromasyvuy. Pasiekiamas per projekto repozitorija
http://oompa.r-forge.r-project.org/.

MotlV - funkcijy rinkinys skirtas motyvy analizei, padeda sekose identifikuoti transkripcijos
faktorius. Motyvus ir ju pasiskirstyma taip pat galima vizualizuoti motyvy pasiskirstyma. Paketas
pasiekiamas per biocoductor projekto repozitorija [MG16].

Rsamtools — suteikia metody rinkinius ir programines sasajas seky iSlyginimo failams mani-
puliuoti. Pasiekiamas per pakety sistema bioconductor [MPVO16].

BioMart — programiniy sasajy rinkinys jvairioms biologiniy duomeny bazéms pasiekti. Sutei-
kia irankius atlikti jvairias uZklausas. Ir duoda galimybg parsisiysti aktualias biologiniy organizmy
sekas. Paketas gali biiti pasiektas per biocoductor projekto repozitorijag [DH16].

GenomicFeatures — paketas kuris leidzia parsiysti aktualias transkriptoriy vietas iSsaugoti jas
lokalioje duomeny bazéje 1§ UCSC ir BioMart funkcijy paketo pasiekiamy duomeny baziy. Su-
teikia paieSkos galimybes pagal tyréjui aktualius poZymius. Paketas pasiekiamas per bioconductor
projekto repozitorija [CPA*16].

biovizBase — turi metodus ir funkcijas Zyméti sekoms, nukleotidams, rySiams, turi spalvy sche-
mas kitiems biologiniams duomenims (sekoms) Zyméti. Vienas i§ paketo keliamy tiksly — suteikti
bendras konvencijas duomeny vaizdavimui ir seky Zyméjimui. Naudojamas kaip papildinys kituo-
se paketuose ir funkcijose. Kaip ir ankstesni paketai, gali biiti pasiektas per projekto bioconductor

repozitorija [YLC16].
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GenomicAlignments — funkcijy rinkinys kurio pagalba galima manipuliuoti genomo seko-
mis, aptikti genomo seky persidengimo vietas sutampancias su transkriptoriais, turi metodus seky
iSlyginimams daryti, seky neatitikimams ir tarpams rasti. Paketas pasiekiamas per bioconductor
repozitorija [POM16].

motifStack — R sistemai sukurtas paketas, kuriuo galima atvaizduoti DNR, RNR, aminoriigs-
¢iy sekas sudaranciy elementy daznius ir reikSminguma remiantis informacijos teorija. Funkcijy
rinkinys prieinamas per projekto bioconductor repozitorija [OBWZ16].

BSgenome — padeda atrasti nukleotidy seka/sekas arba ieSkomu/-(os) seku/sekos skaiciy chro-
mosomoje. PaieSkai naudoti galima pagal sudaryta seky Zodyna. Metody rinkinys pasiekiamas per
projekta bioconductor [Pagl6].

Biostrings — turi funkcijas daryti seky iSlyginimui, seky nepriklausomumo analizei; elementy,
esanciy sekoje, dazniui ir ilgiausios sekos radimui. Pakete taip pat yra metody DNR sekos iSver-
timui { RNR seka, sekos elementy sukeitimui, iSkirpimui, iterpimui ir sujungimui. Turi kai kurias
biologiniy organizmy sekas. Paketas gali buti rastas bioconductor projekto puslapyje [PAGD16].

GenomelnfoDb — funkcijy rinkinys turintis metodus manipuliuoti biologiniy seky informa-
cija. Padeda iSversti sekas pagal skirtingas seky Zyméjimo konvencijas. Paketas gali biiti rastas
bioconductor projekto repozitorijoje [AMCP16].

GenomicRanges — Paketas suteikiantis funkcijas genomo seky intervaly ir genomo kintamujy
reprezentacijai (reikalinga efektyviam seky palyginimui ir paieskai atlikti). Sis funkcijy rinkinys
taip pat yra sudétiné paketo GenomicAlignments dalis. Funkcijy rinkinys gali buti pasiektas per
bioconductor puslapi [APL16].

Gviz — paketas skirtas biologiniy seky paieskai ir atrinkimui i§ Ensembl ir UCSC duomeny ba-
ziy, gauty seky statistiniam vizualizavimui pagal jvairius kriterijus. Funkcijy rinkinys yra sudétiné
bioconductor projekto dalis [HDI*16].

rtracklayer — programiné sasaja tarp R sistemos ir genomo paieSkos sistemy. Padeda iSsaugoti
genomo seky anotacijas jvairiy faily formatu. Yra galimybé narSyti genomo paieSkos sistemose i§
R pusés. Paketa galima parsiysti i§ bioconductor projekto [LCG16].

VariantAnnotation — suteikia metodus genomy seky variantams anotuoti. Turi funkcijas ami-
nortig§ciy kitimams variantuose nuspéti, varianty tipy identifikacijai, ir varianty radimui. Paketas
yra bioconductor projekto dalis [OMLG16].

TFMPvalue — funkcijy rinkinys kurio pagalba galima apskaiciuoti genomo sekoje rastos tran-
skriptoriaus vietos reik§Sminguma remiantis p-value metodu. Paketas savyje turi tik viena metoda
ir kelias pagalbines funkcijas. Kaip ir anks¢iau minétus paketus, §i galima atsisiysti per CRAN

projekto repozitorija [Tan16].

22



motifbreakR — R paketas kuris turi metodus seky, kuriose uzfiksuotas polimorfizmas, patiki-
mumo patikrinimui. Padeda jvertinti sekos informacijos kieki. Turi metodus sekos reikSmingumui
vertinti pagal p-value metoda, turi kai kuriy genomy motyvy duomeny bazes. Naudojantis paketu
galima vizualiai atvaizduoti nagrinéjama seka. Paketa galima parsisiysti i§ bioconductor projekto
repozitorijos [CH16].

seqPattern — suteikia funkcijas vizualizuoti analizuojamos sekos dalis. Galima ieskoti sekose
atitikimy pagal uzZduota Sablong. Geba vizualiai pateikti Sablono pasirodymo daZni, kitas statisti-
kas. Funkcijy rinkinj galima rasti biocondutor projekto puslapyje [Hab16].

genomation — metody rinkinys skirtas genomo seky statistiniam apibendrinimui ir grafiniam
atvaizdavimui. Galima parsisiysti i§ bioconductor projekto puslapio [AFWIS16].

Visi Siame skyriuje iSvardinti R sistemos funkcijy paketai vienaip ar kitaip yra susij¢ su moleku-
line biologija. Visus nagrinétus paketus galima suskirstyti i kelias grupes textendash paketai skirti
duomeny grafiniam vaizdavimui, biologiniy seky ir kitokiy biologiniy objekty statistinei analizei,
duomeny paieskai iSorinése duomeny bazése.

IeSkodami ir nagrinédami paketus, kurie padéty vizualizuoti biologinius duomenis, pastebe-
jome, kad vaizdavimas yra itin primityvus — statistiniy duomeny grafikams iSpiesti uZtenka ele-
mentariy R galimybiy. Pakety, kurie statistiniam vaizdavimui naudotysi kity taikomuyjy programy
teikiamomis funkcijomis, neradome (nagrin¢jome tik rinktinius paketus esancius bioconductor ir
CRAN projekto repozitorijose.).

Tie funkcijy rinkiniai, kurie atlieka statistinius skaiCiavimus taip pat remiasi tik R sistemos
galimybémis — naudojasi jau sukurty iSoriniy ir vidiniy pakety sitilomais metody rinkiniais; inten-
syviam skai¢iavimui atlikti kvietia paprogrames per C/C++ programines sasajas. Siame skyriuje
aptarti paketai turi iSsamig dokumentacija ir panaudojimo atvejy apraSymus. Norime atkreipti dé-
mesi 1 tai, kad paketai yra kurti skirtingy autoriy ir todel gali turéti skirtingas naudojimo licenzijas,
kurios gali riboti paciy pakety naudojimo aplinkybes.

R sistemai skirti paketai gali atlikti ir programiniy sasajy su iSorinémis duomeny bazémis funk-
cijas. Pasinaudojant iSpléstinémis R galimybémis, kurios padeda paduoti uzklausas, palaikyti abi-
pusi rySi, yra imanoma atlikti skai¢iavimus, statisting analiz¢ ir gautus rezultatus atvaizduoti gra-
fiskai.

Iki Siol skyriuje nagrinéjome tik funkcionaluma, kuri galima jgyvendinti panaudojant vien tik
R galimybes daryti skaic¢iavimus per C/C++ sasajas, atlikti bazini grafini duomeny vaizdavima.
Sio skyriaus pabaigoje pateiksime dar vieng R sistemai skirta paketa, kuris apjungia R galimybes
vaizduoti duomenis, daryti statisting analiz¢ ir saveikauti su iSorinémis taikomosiomis programo-
mis.
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bio3d — R sistemos paketas [GYSI16] suteikiantis irankius biomolekuliy, biologiniy sekuy, bei
biomolekules sudaranciy komponenty trajektorijos analizei atlikti. Funkcijy rinkinys turi metodus
biologiniy duomeny formato failams (PDB [rcs16]) skaityti, raSyti, atlikti faily padalinima ir su-
liejima. Geba iSrinkti aktualius duomenis (atomy koordinates, kita papildoma informacija). Bio3d
taip pat gali iSlyginti biologiniy struktiiry sekas ir tam tikslui naudojasi iSorinés taikomosios prog-
ramos MUSCLE [Edg04] funkcionalumu.

Po sekos iSlyginimo dar suteikia funkcijas sekai iSgryninti (iSima tas sekos dalis kurios tu-
ri dideli nuokrypi bendros sekos struktiiros atzvilgiu, atliekant skai¢iavimus remiasi trajektorijy
duomenimis). Pakete yra igyvendintas funkcionalumas daugybiniy biologiniy objekty (moleku-
liy, atomy) rySiams identifikuoti ir Zyméti, invariantams ieSkoti. Detalesnei analizei atlikti turi
funkcijas, kuriomis galima konstruoti atskirus biologinius objektus i junginius. Geba atlikti jpras-
ta statisting analize ir gautus duomenis atvaizduoti grafikais, histogramomis. Biologiniy strukttry
konformacijy rySiams tirti galima pasinaudoti igyvendinta principiniy komponenciy metodu, arba
atlikti kryZming koreliacijos, biomolekuliniy struktiiry persidengimo analizg.

Naudojantis bio3D galimybémis galima atvaizduoti ne vien analizés rezultatus. DaZnu atveju,
nagrinéjant biomolekules ir jvairiy kity biologiniy dariniy sudétines dalis svarbu atvaizduoti ir pati
tiriamaji objekta. Naudojantis teikiamu funkcionalumu galima atvaizduoti biomolekuliy tinklus,
pavienius, biomolekules sudarancius, komponentus ir ty komponenty dalis, taciau atvaizdavimui
neuztenka vien R sistemos galimybiy — yra keletas iSoriniy taikomyjy programuy, skirty biologiniy
struktiiry perzitrai, kurioms bio3d gali sugeneruoti failus, kuriuos véliau galima uzkelti { PyMol,
Jmol, ar netgi dalintis grafikais ir kitais analizés rezultatais Ziniatinklyje.

IS visy skyriuje nagrinéty pakety, kurie padety atlikti uZduotis susijusias su molekuline biolo-
gija, paketas bio3d suteikia gausiausia funkcijy rinkinj ir yra labiau panasus i atskirg taikomaja
programa, nei paketa, nes naudojasi ne vien R sistemos teikiamomis galimybémis. Bio3d funkcijy

rinkini galima parsisiusti i§ http://thegrantlab.org/bio3d puslapio.
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6. Literaturos apzvalgos iSvados

ISanalizave R sistemos teikiamas programines sasajas galime teigti, kad R turi tikrai daugybe
programiniy sasajy su ivairiomis programinémis aplinkomis, taciau tik Fortan, C/C++ programi-
néms aplinkoms skirtos sasajos (iSskyrus Rcpp) yra palaikomos R sistemos kiiréjy, kity progra-
mavimo aplinky sasajos, pavyzdziui, java, .NET, Pascal yra palaikomos tik iSoriniy projekty, ir
programuotojy pastangomis ir todél naudoti kitas programines sasajas negu Fortan ir C/C++ gali
biti pavojinga — projektas, vykdantis kurios nors aplinkos sasajos kiirimg ir palaikyma paprasciau-
siai gali nustoti egzistaves.

IStyre kai kuriy R sistemos pakety galimybes galime drasiai teikti, kad R sistema siilo labai
ivairaus spektro funkcijas duomeny tyrimui ir analizei atlikti. ParuoStas funkcionalumas turi do-
kumentacija ir panaudojimo atvejy apraSymus. Tacdiau vargu, kad itin rimtiems moksliniams tyri-
mams visi siillomi paketai yra tinkami — néra aiSku kas tuos paketus kiiré¢ — programuotojas turintis
tos srities gilias Zinias, ar programuotojas mégejas. Taip pat pastebéjome, kad paketai néra apibréz-
ti viena konkrecia licenzija, todél gali atsirasti sunkumu norint naudoti, pavyzdziui, komerciniuose
projektuose.

IStyre duomeny grafinio atvaizdavimo galimybes. Galime uZtikrinti, kad jos tikrai gana placios.
Imanoma naudoti tiek bazinj funkcionaluma iprastiems grafikams braizyti, tiek iSpléstini texten-
das piesti grafus, vizualizuoti kompiuteriy tinklus. Apmaudu, taciau tiek bazinés tiek iSpléstinés
galimybés nepasiilo grafinés naudotojo sasajos (neskaitant Ziniatinklio aplikacijose naudojamo
vizualizavimo) grafikams manipuliuoti realiu laiku. Ir reikia naudoti iSorines/vidines sasajas per-
duoti duomenis kitoms programoms.

R sistema turi repozitorijas, kuriose yra saugomas paketas ir informacija apie paketa. Gaila,
taCiau susiduréme su problema, kai negalé¢jome parsisiysti tinkamos paketo versijos dél naujausios
R sistemos nesuderinamumo su senesniais paketais. Gali nutikti tokiy situacijy, kad po sistemos
atnaujinimo senesnius paketus reikés derinti prie naujausios R aplinkos dél ko atsiranda rizika gauti
klaidingus duomenis atlikus analizg.

Sio darbo autoriaus nuomone, R sistema $aunu naudotis, kai reikia greitai jgyvendinti kokj
nors algoritma ir kai reikia kurti koki nors funkcionaluma nuo pradzios iki pabaigos asmeniniam
naudojimui, taciau rimtiems tyrimams, jei leidZia biudZetas, geriau rinktis ta programing iranga ir
taikomasias programas, kurios turi autoriteta vienokioje ar kitokioje tyrimo srityje, nes tokiu atveju

tampa aiSkiau kur kreiptis iSkilus problemoms, kitiems nesklandumams.
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7. Praktinéje darbo dalyje naudoti irankiai ir terpeés

Siame skyriuje pateikiame papildomy jrankiy, kuriuos naudojome molekulinés dinamikos al-
goritmy integracijai atlikti, apZvalgas, panaudojimo galimybes ir nepatogumus su kuriais teko su-

sidurti, nepatogumy sprendimy budus.

7.1. Integruotos programy karimo aplinkos

Kuriant programing iranga ar taikomasias programas daznu atveju siekiame pasirinkti tokij
programy kurimo iranki ar irankius kurie padéty greitai ir efektyviai narSyti po ivairias kalbos
struktiiras ar jau egzistuojanti koda, taip pat siekiame, kad parinktas ijrankis gebéty tikrinti raSo-
mo kodo eilutes nuo klaidy ir kad padéty uZtikrinti kodo korektiSkuma bei estetini vaizda (kodo
eiluciy formatavimas), sumaZzinti kompiliavimo ir programy veikimo metu gauty klaidy ir kitokiy
netikslumy skaiciy. Tam, kad galétume programy kiirimo procese naudotis anks¢iau iSvardintais
patogumais paprastai yra naudojamos integruotos programines aplinkos.

C/C++ kodui raSyti naudojamos integruotos programy kiirimo aplinkos yra Visual Studio [Mic16c]
(skirta tik Windows operacinei sistemai), NetBeans su C/C++ palaikymu [Cor16b], Code::Blocks
[cod16], Eclipse su C/C++ palaikymu [Foul6a], Dev-C++ [Mes16]. Nors Sios aplinkos ir padeda
organizuoti C/C++ koda, suteikia kitus privalumus, jos néra niekaip susijusios su R aplinkg ir del
to sukompiliavus C/C++ koda reikia atlikti kitus papildomus veiksmus [Foul6e] norint susieti R
sistema su C/C++ gautomis iSvestimis. R projekto kiréjai, be bendry gairiy kaip susieti iSorines
aplinkas su R, néra sukiirg jokiy integruoty programy ktrimo aplinky, kuriomis pasinaudojant biity
imanoma derinti C/C++ koda su R aplinka.

ISnagrinéje esamy programavimo aplinky teikiamus privalumus galime sakyti, kad C/C++ prog-
ramavimui yra sukurta tikrai daug programavimo aplinky, taciau apZvelgiant R programavimo
aplinkas, kurios padéty kurti ir organizuoti R koda galime teigti, kad yra galimybé naudoti papil-
domus jrankius ir nustatymus aprasytus aplinky suderinamumo gairése arba naudoti Rstudio — R
kodo, pakety ir funkcijy kiirimo aplinka [Rst16a]. Tiek vienu tiek kitu atveju galime iZvelgti daugy-
be privalumy ir trukumy — naudoti Rstudio galima tik licenzijos apibréZtose ribose, pasitaikydavo
atvejuy, kai $i integruota programy kirimo aplinka tiesiog uzstrigdavo ir tekdavo viska pradeéti i§
naujo. RuoSiantis kodo integravimui naudojant bendras gaires galime gauti lankstumo, pavyzdziui,
galima pasirinkti programy ktirimo aplinka/aplinkas ir netgi R sistemos versija’. Ta¢iau, kaip jau

minéta anksc¢iau — programy kiirimo aplinky — i kurias bty galima integruoti R — tiesiog néra.

“minimali versija reikalinga Rstudio veikimui yra = 2.11.1 [Rst16b]
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Pasveére privalumus ir trikumus, C/C++ kodo integracijai i R sistema atlikti pasirinkome nau-
doti Rstudio imonés sukurtg integruota programy kiirimo aplinka tuo paciu pavadinimu (Rstudio).
Rstudio leidZia paruosti projekta pagal atitinkamus Sablonus — suteikia jprastinius projekto ir prog-
ramavimo aplinkos nustatymus. Deja, taciau C/C++ kodo ir R aplinkos integravimui vien Rstudio

aplinkos neuZtenka ir reikia dar kai kuriy papildomy iSoriniy pakety ir jrankiy.

7.1.1. Rstudio, iSoriniai paketai ir irankiai

Rtools[*].exe!? — jrankiy rinkinys [Foul6c¢] skirtas kompiliuoti ir testuoti paciai R sistemai, R
sistemos paketams Windows operacinése sistemose. Rtools jtraukia kai kurias!! pagalbines progra-
mas 1§ Cygwin aplinkos [RH16]; taip pat savyje laiko MinGW_32 ir MinGW_64 programy kiirimo
aplinkas [Min16], bei gcc 32/64 bity platformos kompiliatorius (g++, gcc, gfortan); kitus irankius
skirtus kodo kokybei ir naSumui jvertinti. Skaitant Rtools dokumentacija aiSkéja, kad irankiy, at-
einanciy kartu su Rtools, nepakanka norint pilnai sukompiliuoti R sistema ir papildomai reikia
sudiegti Perl programavimo aplinka [Per16], ir Latex [Lp16] sistema jei norime sugeneruoti R pa-
kety naudojimo instrukcijas (manuals) ir vinjetes(vignettes). Svarbu paminéti, kad Rtools turi buti
operacinéje sistemoje nepriklausomai nuo to ar naudojame programy kiirimo aplinkas tokias kaip
Rstudio ar ne; Linux ir kitose *nix sistemose turi buti naudojamas/naudojami Rtools ekvivalentai.

devtools — R sistemos paketas [WCRt16a] pasiekiamas per CRAN ir GitHub sistemas (nau-
jausia versija su pataisymais ir naujomis funkcijomis visada pasiekiama per Github. Naudodami
senesng versija, susidiréme su nesuderinamumo problema — versija esanti CRAN sistemoje néra
itin daZnai atnaujinama ir gali bati nesuderinama su naujausia Rstudio versija). Sis paketas néra
sudétinis bazinés R sistemos funkcionalumo dalis, taip pat néra privalomas jei R pakety kiirimas
yra nesusij¢s su Rstudio — integruota programy kiirimo aplinka.

Devtools suteikia papildomas funkcijas, kuriomis pasinaudojus galima automatizuoti R kodo
sudéjima i paketa, C/C++ kodo kompiliavimg ir perkompiliavima (pavyzdZiui, galima nustatyti
automatini seny *.o faily iStrynima), padeda parsiysti ir idiegti paketus i§ GitHub, Bitbucket kodo
versijavimo sistemy. Suteikia galimybe nustatyti papildomas konfigiracijas C/C++ kodo kompi-
liavimui.

Naudodami Rstudio turéjome devtools sudiegti atskirai, prieSingu atveju ne visos funkcijos,
esancios Rstudio programy kurimo aplinkoje, buty veikusios korektiSkai ir buty reikéj¢ kodo kom-
piliavima, seny faily iStrynima, dll moduliy ir R pakety sukirima teke atlikinéti per komanding

eilute.

10+ = naudojamos R aplinkos versija
Visos funkcijos gali biti rastos Rtools instaliacijos kataloge, pavyzdziui, C:\RBuildTools\3.3\bin
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Po suinstaliuoto jrankiy rinkinio — Rtools, integruotos programy kiirimo aplinkos — Rstudio ir
paketo — devtools darbiné aplinka jau buvo paruosta darbui ir galéjome pradéti algoritmy integra-
cija, taciau tam, kad integracijos procese galétume taikyti gerasias praktikas — testy raSyma, kodo
dokumentavima, komentavima ir formatavima turéjome sudiegti dar keleta papildomy pakety.

roxygen2 — R sistemos paketas [WCRt16b] kurio pagalba galima generuoti dokumentacija pa-
nasiai kaip C/C++ kodui, naudojant Doxygen iranki [VH16], arba komentarus naudojant Javadoc
[Corl6a] — java kalba paraSytoms programoms. Projekte naudojama programy kirimo aplinka
naudojasi roxygen2 paketo teikiamu funkcionalumu. Apmaudu, taciau roxygen2 paketas turi pri-
klausomybiy nuo kity pakety'?, kuriuos taip pat reikéjo sudiegti, deja kai kuriy priklausomy pakety
nepavyko suderinti su projekte naudojama R sistemos versija ir todél kai kuriuos priklausomus pa-
ketus teko diegti rankiniu budu. Roxygen2 paketas gali padéti sugeneruoti *.Rd failus, kuriuos
atpazista R sistema ir pateikia Zmogui suprantamu formatu (HTML formatu), ta¢iau norint turéti
dokumentacija *.pdf faile reikia dar vienos priklausomybés projekte — LaTex.

Latex — dokumenty paruoSimo sistema [Lp16], daZniausiai naudojama alternatyva tokioms
sistemoms kaip Microsoft Office ar SoftMaker Office, Open Office, Libre office, kitoms. Latex
sistema yra nemokama, o paruosti dokumentai savo i§vaizda nieko nenusileidZia auk$¢iau minéty
dokumenty sistemy ruoSiniams. Windows operacinése sistemose daZniausiai naudojama latex sis-
tema yra MikTex. Sistemos apimtis svyruoja iki 200MB ir priklausomai nuo papildiniy dar gali
pléstis. Projekte naudosime iprastiné MikTex sistemos instaliacija [Sch16].

R Markdown — kartais vien funkcijy apraSymo neuztenka ir norisi pateikti daugiau informa-
cijos apie paraSyta paketa, apraSyti taikymo atvejus ir/ar sudétingesnius metody panaudojimo sce-
narijus, apraSyti metodika. Roxygen2 paketas koncentruojasi ties R sistemos dokumentacijos faily
(*.Rd) generavimu. R Markdown paketas [All16] padeda kurti vinjetes [Wic16e], kuriose galima
1Sdéstyti panaudojimo atvejus, pateikti itin detalius apraSus. Sio darbo projektui atlikti apsiribojo-
me tik roxygen2 paketo teikiamomis galimybémis.

testthat — paketas [WR16] suteikiantis galimybe kurti testus R sistemos funkcijoms ir pake-
tams. Tam, kad galétume naudoti Rstudio — integruotoje programy kiirimo aplinkoje reikia par-
siysti 1§ CRAN pakety sistemos ir sudiegti.

lintr — R paketas [Hes16] leidZiantis patikrinti paraSyta R koda. Nurodo netikslumy vietas,
padeda numatyti tas kodo vietas, kurios gali sukelti nepatogumuy.

formatR - R paketas leidZiantis formatuoti R kalba parasSyta koda [Xiel6].

12‘magrittr’, ‘stringr’, ‘stringi’, ‘brew’, ‘digest’
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8. Molekulinés dinamikos algoritmai. Integracija

Sis skyrius skirtas apZvelgti molekulinés dinamikos algoritmus, kuriuos pasirinkome integra-
cijai atlikti. Pateiksime kriterijus, kuriais remiantis atlikome atranka, taip pat apraSysime tikslus,

kuriuos siekéme pasiekti, bei atsiradusias problemas, su kuriomis susidiréme.

8.1. Algoritmy atrinkimo Kriterijai

Algoritmy implementacijos turi buiti apraSytos mokslinéje literatiiroje — yra daugybé mo-
lekulinés dinamikos algoritmy implementacijy[Rap04][FDSB96]. Vienuose jy naudojamos papil-
domos salygos ir kriterijai. Kiti remiasi ivairiomis aproksimacijomis. Naudojant algoritmy imple-
mentacijas i§ mokslinés literaturos, tikétina, kad implementacijose esantys ribojimai, aproksima-
cijos ir taisyklés, kuriomis jie yra pagristi turi mokslini pagrinda ir yra naudingi tyrimams atlikti.

Aprasytos algoritmy implementacijos turi buiti susietos su teorija — Saunu turéti algoritma,
kuris sprendZia iSkelta uZdavini ar uZdavinius, taciau algoritmo vert¢ gali sumenkinti prastai apra-
Syta algoritmo taikymo sritis ar per ne lyg abstrakti uzdavinio formuluoté. Todél vienas i§ svarbiy
kriterijy renkantis algoritma — teorija (apraSyta dalykineé sritis, uzdavinio formuluotés, algoritmo/(-

y) gauty rezultaty aiSkinimas.)

8.2. Atrinkti algoritmai

Algoritmy implementacijas integracijai atlikti iSsirinkome i§ Rapaport knygos "The Art of Mo-
lecular Dynamics Simulation"[Rap04]. Detalesné informacija pateikiama Zemiau esancioje lente-

l¢je (Zr. lent. nr. 1).

Nuoroda i literatira | Darbe atlikta imple- | Nuoroda i literatiira | Darbe atlikta imple-
mentacija mentacija

pr_02_1 maino pr_08_5 maino28
pr_03_1 maino3 pr_09_2 maino30
pr_03_2 maino4 pr_06_3 mainol9
pr_03_3 maino5 pr_12_3 maino39
pr_03_4 maino6 pr_13_2 maino41
pr_04_1 mainog& pr_15_2 maino46
pr_04_2 maino9 pr_16_1 maino47
pr_04_4 mainoll pr_16_2 maino48
pr_04_5 mainol2

pr_06_1 mainol7

pr_06_2 mainol8&

1 lentelé.: Antrinkti algoritmai su nuorodomis | Rapaport knyga ir koda. [Rap04, p. 515, p. 516, p.
517]
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8.3. Algoritmy integracijos tikslai

Esminis tikslas — iStirti R aplinkos galimybes saveikauti su C/C++ kodu per R sistemai sukurtas
C/C++ programines sasajas. Tam, kad galétume iSskaidyti tyrima | konkretesnes dalis suformula-
vome keleta uzduociy.

Modifikuoti algoritmus (Zr. lentelé 1.) taip, kad jie tikty R aplinkai — parinkti algoritmai ga-
li turéti trikumy ir gali biiti nesuderinami su R aplinka. Atlikdami $ig uZduoti, iStirsime R aplinkos
teikiamy C/C++ programiniy sasajy galimybes vykdyti iSorini C/C++ koda, trukumus, nesuderi-
namumo priezastis. Taip pat, turésime galimybe apZvelgti C/C++ sasajy integravimui teikiamas
duomeny struktiiras, ty struktiry ribojimus, bei integracijos ypatybes.

Papildyti algoritmus funkcijomis C/C++ kodo atzvilgiu — turimus algoritmus, tam, kad ga-
létume iSgauti norima ar jau esama funkcionaluma, gali tekti keisti — pridéti naujas funkcijas,
pavyzdziui, duomeny nuskaitymui, ar abipusiam duomeny apsikeitimui tarp C/C++ ir R aplinky,
palaikyti. Atlikdami Sig uzduoti turésime galimybg panagrinéti naujy C/C++ funkcijy pridéjimo
itaka algoritmy integracijai i R aplinka.

Papildyti algoritmus funkcijomis R kalbos atZvilgiu — algoritmy integracijos eigoje gali pri-
reikti papildomy R funkcijy. Sios uZduoties tikslas i¥siaiskinti biitinas ir papildomas R funkcijas,
kurios reikalingos integracijai atlikti.

Panaudoti kai kuriy R pakety funkcionaluma C/C++ algoritmams — be galimybeés kurti
papildomas funkcijas, dar galima pasinaudoti jau sukurtu funkcionalumu, pasiekiamu per jvairias
funkciniy pakety sistemas. Sioje uzduotyje i§plésime C/C++ turimy algoritmy galimybes pasinau-
dodami jau egzistuojanciu pakety pagalba. Panaudosime kai kuriuos R sistemos paketus apraSytus
literataros dalyje. UZduoties tikslas — iSsiaiSkinti jau turimy C/C++ algoritmy suderinamumo ypa-
tybes su R sistemoje naudojamais funkciniais paketais.

Parasyti integruojamiems algoritmams testus — testus turime parasyti tiek R sistemos funk-
cijoms, tiek C/C++ algoritmams. Tikime, kad testai yra itin svarbi integracijos dalis, ir todél testy
raSymui/ kurimui iSskyréme atskirg uzduoti, kurios tikslas apzvelgti testy sudarymo ir vykdymo
galimybéms integracijos eigoje.

Panaudoti gerasias praktikas — apima kodo organizavima, vykdyma ir iSkvietima. Atlikdami
Sia uzduoti, iSsiaiSkinsime ir apraSysime tas praktikas kurios yra taikomos integracijos procese,
kuriant, keiciant R ir C/C++ koda.

Panaudoti dokumentavimo galimybes — konspektuoti kodo galimybes, funkcionaluma, ap-
raSyti panaudojimo atvejus yra laikoma gera praktika. Atlikdami uzduoti apraSysime ir iStirsime

dokumentavimo galimybes i§ R aplinkos pusés, panaudojant C/C++ ir R koda.
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Integracija atlikti panaudojant papildomus irankius (Zr. 6. papildomi irankiai) — uzduo-
ties tikslas — apZvelgti esamus jrankius, kuriais pasinaudoj¢ galétume palengvinti, pagreitinti ar
kitais buidais itakoti algoritmy integracijos eiga 1 R aplinka.

Paruosti diegimo paketus — tam, kad galétume naudotis sukurtu funkcionalumu, tg funkciona-
luma reikia kokiu nors formatu pasiiilyti naudotojams. Paprastai Windows operacinése sistemose
funkcionalumas sitilomas *.exe faily formatu, *nix sistemose kitais formatais, taip pat yra keletas
formaty, pavyzdZiui, * java, kurie néra priklausomi nuo operacinés sistemos. Sios uzduoties tikslas
iSsiaiSkinti budus, kuriais sukurta funkcionaluma, molekulinés dinamikos algoritmy integracijos i

R aplinka procese, galima buity pasitilyti naudotojams. Tai paskutiné uzduotis.
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9. C/C++ algoritmy pritaikymas R aplinkai

Siame skyriuje pateikiame i¥vadas apie C/C++ algoritmy pritaikymo galimybes R aplinkai.
ApZvelgiame reikiamus pakeitimus algoritmames.

R aplinka turi septynias C/C++ programines sasajas (Zr. lentelg nr. 2), taciau pastebéjome,
kad 1Soriniy C/C++ algoritmy kvietimui dazniausiai naudojamos yra .C, .Call ir .Rcpp. Integracijai
naudojant .C sasaja reikia papildomai paruoSti programy kirimo aplinka, nes néra sukurta inte-
gruoty programy kiirimo irankiy, kurios gebéty naudoti .C sasaja automatizuotam C/C++ progra-
my kvietimui. Taip pat privalu valdyti paduoty parametry gyvavimo cikla — apsaugoti paduotus
parametrus ir gautus rezultatus nuo iStrynimo, atlaisvinti atminti. Pakeitus C/C++ koda reikia per-
kompiliuoti su Rtools[*].exe irankiu.

.Call sasaja veikia panasiai kaip ir .C — biitina apsaugoti reikSmes nuo iStrynimo, atlaisvinti
atmint], taciau tipy tinkamumas gali buti tikrinamas C/C++ kode, yra galimybé naudoti sudétin-
gesnes duomeny struktiiras. C/C++ kodo pakeitimus reikia perkompiliuoti su Rtools[*].exe

.Rcpp programiné sasaja, C/C++ kodo kvietimui naudojasi .Call sasajos funkcionalumu, o visi
veiksmai susij¢ su parametry ir reikSmiy gyvavimo ciklu yra valdomi automatiskai. C/C++ ko-
do pakeitimus perkompiliuoti galima pasinaudojus Rstudio — programy kiirimo aplinkos teikiamu
funkcionalumu.

Atliekant C/C++ algoritmy integracija i R aplinka naudojome .Rcpp programing sasaja kartu su
R studio teikiamais jrankiais. Privalumai — R studio apjungia visus irankius, reikalingus integracijai

atlikti. Pakeitimy perkompiliavima galima automatizuoti. Testy paleidima galima atlikti 1§ Rstudio

aplinkos.

Nr. | C/C++ programiné sasaja | Aprasymas

1. Repp zr. 2.1 C/C++ programinés sasajos.
.Repp

2. .Call zr. 2.1 C/C++ programinés sasajos.
.Call

3. .C zr. 2.1 C/C++ programinés sasajos.
.C

4. .External2 7r. 2.1 C/C++ programinés sasajos.
.External2

5. .External 7r. 2.1 C/C++ programingés sasajos.
.External

6. Primitive 7r. 2.1 C/C++ programinés sasajos.
.Primitive

7. Inside zr. 2.1 C/C++ programingés sasajos.
Unside

2 lentelé.: Programinés C/C++ sasajos naudojamos R aplinkoje
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C/C++ Programinés sasajos néra tapacios, skiriasi savo panaudojimo galimybémis — pa-
prascCiausias buidas iSkviesti C/C++ kalba paraSyta koda — yra iSoriniy ar vidiniy R kalbos pakety
arba fundamentaliy R sistemos funkcijy panaudojimas. Taip yra tod¢l, nes dauguma funkciju, esan-
¢iy R sistemoje yra paraSytos C/C++ kalbomis, o R kalba paraSytas kodas veikia kaip tarpininkas
tarp C/C++ kodo ir R aplinkos. Sudétingesniais atvejais, kai pavyzdZiui, norime iSkviesti savo ko-
da, parasyta C/C++ kalba turime naudoti iSorines programines sasajas, kurias pagal panaudojimo

prasme, galima suskirstyti 1 dvi grupes (Zr. lentelé nr. 3).

Nr. | C/C++ programiné sasaja | ISoriné Vidiné
1. Repp v

2. .Call v

3. .C v

4, .External2 v

5. .External v

6. Primitive v

7. Inside v

3 lentelé.: Vidines ir iSorinés programinés sasajos

Vidinés C/C++ programinés sasajos yra naudojamos pacios R sistemos vidiniy strukttiry apdo-
rojimuli ir baziniy funkcijy kvietimui atlikti. ISorinés sasajos padeda funkciniams paketams ir kitos
pridétinés vertés objektams saveikauti su R aplinka (padeda suderinti ivestis/ iSvestis, iSkviesti R
sistemoje esantj funkcionaluma). ISorinés sasajos skirtos pakety kiiréjams ir asmenims dirbantiems
R aplinkoje, kur vidinés sasajos iSimtinai skirtos tik R sistemos vidiniams procesams ir funkcijoms
naudotis.

.C ir .Call, .External ir .External2 programinés sasajos, lyginant su .Rcpp, yra senesnés, todél
C/C++ algoritmy kvietimas jtraukia daugiau Zemo lygio elementy valdymo rutiny, o Zemo lygio
rutiny naudojimas gali suteikti atminties valdymo privalumuy, taciau sukelia nepatogumy kuriant
programos logika — nes programinés sasajos struktiiros persipina su programa, kuria norime pri-
derinti prie padios sasajos. Manipuliacijos Zemo lygio struktiiry kvietimais, naudojant senesnes
programines sasajas'3 koda padaro maZiau atspary klaidoms, gali trukdyti programos ar algoritmo
veikima.

Naudodami .C sasaja galime iSkviesti C/C++ kalba paraSyta koda be jokiy papildomy pakeiti-
my, taciau toks kvietimas neperduoty algoritmo iSvescCiy i R aplinka ir negalétume pateikti jokiy
1vesCiy 1S R aplinkos. .Call programiné sasaja, skirtingai nei .C leidZia tikrinti perduotus paramet-
rus i§ C/C++ kodo puses. .External ir .External2 veikia taip pat kaip ir .Call tiesiog galima perduoti

daugiau nei 65 parametrus. .Rcpp veikia kaip programiné sasaja .Call sasajai.

13 ¢, .Call, .External, .External2
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Svarbiausia integracijos dalis — susieti C/C++ kodo iSvestis su R aplinkos ivestimis — tam,
kad galétume atlikti C/C++ algoritmy integracija turéjome panaudoti C/C++ algoritmus, R siste-
ma, turéjome sukurti papildomas funkcijas R aplinkai ir pakoreguoti jau turimas C/C++ programas,
kad jos galéty saveikauti su R aplinka, panaudoti R sistemos ir R sistemai sitilomas programines
sasajas. Atlikdami integracija pastebéjome, kad esminis elementas — C/C++ algoritmy iSvescCiy su
R aplinka ir R aplinkos ivesc¢iy susiejimas su C/C++ algoritmais. Po tokio susiejimo belieka pasi-
raSyti keleta Salutiniy R funkcijy ir algoritmy integracija i§ esmeés baigta. Skirtingos programinés
sasajos sitlo skirtingas jvesc¢iy/iSvesciy susiejimo formas.

.C programiné sqsaja —kiekviena funkcija kvie¢iama .C programinés sasajos turi biitinai gra-
Zinti void tipo reikSme. Visi paduodami parametrai ¢ funkcijai turi baiti rodykleés tipo. C funkcijos
kvietimas graZina saraSo tipo struktiira, kurios elementai yra c¢ funkcijai paduoti parametrai po c
funkcijos iSkvietimo.

.Call, .External, .External2, .Rcpp programinés sqsajos — C/C++ funkcijose parametrai, kurie
yra paduodami i§ R aplinkos, turi batinai buti SEXP'* tipo. C/C++ funkcijos gali grazinti void
arba SEXP tipo reikSmes [Foul6d], kurios gali buti vektoriai, sarasai ir elementarts tipai tokie
kaip boolean, string, integer, real.

.External, .External2 programinés sqsajos — veikia panaSai kaip .Call, skiriasi tik parametry
padavimu c funkcijoms i§ R aplinkos — .External programinés sasajos neturi paduodamy parametry
skaiCiaus ribojimo, o c¢ funkcijos turi biiti kuriamos taip, kad funkcijos antrastéje biity tik vienas
parametras — SEXP tipo elementas.

Po rezultaty, parametry ivesciy ir iSvesciy suderinimo apzvalgos galime teigti, kad paprasciau
yra naudoti .Rcpp programing sasaja, nes ji uzslepia Zemesnio lygio atminties valdymo rutinas
(kintamyjy apsaugai nuo iStrynimo), parametry perdavimui yra naudojamos SEXP tipo struktiiros,
kaip ir .Call .External ir .External2 sasajy atvejais, o kadangi SEXP tipo struktiros apima saraso,
vektoriy tipo struktiras, naudodami .Rcpp sasaja, parametrus, perduotus C/C++ funkcijai, galime
nuskaityti i§ saraSo ar vektoriaus tipo struktiiros, tokiu biidu iSvengdami .Call ir .C programinés
sasajos 65 parametry limito. Taip pat norime atkreipti démesi, kad nuo pasirinktos programinés
sasajos priklauso C/C++ modifikacijos, kurios yra privalomos pagal nagrinéty programiniy sasajy
panaudojimo apraSymus.

Po iSvesciy ir jvesCiy susiejimo lieka apzvelgti dar keleta integracijos aspekty — tipy suderina-
mumo galimybes i§ C/C++ kodo ir R aplinkos klaidy valdymo atzvilgiu. Pakety / iSoriniy moduliy
parengimo atvejus. Dokumentacijos raSymo funkcionaluma ir testavimo scenarijy rengima integ-

racijos procese.

4SEXP = S expression
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10. Parinkty algoritmy derinimas prie R aplinkos

Sioje darbo dalyje apZvelgiame pakeitimus, kuriuos turéjome atlikti atrinktiems C/C++ algo-
ritmams. Pateikiame iSvadas, kurias pri¢jome darydami pakeitimus. Aptariame pakeitimy itaka

algoritmy veikimui.

10.1. Pakeitimai susije su C/C++ algoritmais

Turimy algoritmy pakeitimams atlikti buvo galima pritaikyti kelias strategijas — pakei-
timus (pridéti naujus kintamuosius, funkcijas, parametrus) daryti tik C/C++ algoritmuose ir per
programines sgsajas kviesti jau sukompiliuotas programas. Kitu atveju papildomus priedus, jau tu-
rimiems algoritmams, igyvendinti galima per R aplinka — kuriant papildomas R funkcijas. Tre¢iu
atveju galima derinti pirmaja strategija su antraja, taciau visais atvejais norédami iskviesti C/C++
algoritmus taip, kad iSvestys ar jvestys biity matomos R aplinkai turime daryti pakeitimus C/C++
kodui. O, pasirinkdami trecigja algoritmy integravimo i R sistema strategija galime minimizuoti
reikalingy pakeitimy kiekj — papildymus jgyvendinant per R aplinka. Siekdami i§saugoti integruo-
jamy algoritmy vientisuma ir logine seka Siame darbe algoritmy integracijai atlikti pasirinkome
taikyti treciaji buda. Ir integracijai atrinktus algoritmus turésime pakeisti keliais atZvilgiais.

Visi atrinkti algoritmai turi kelias funkcijas kurios po integracijos | R aplinka tampa neberei-
kalingos — tai parametry iS failo nuskaitymo funkcijos — jas pakeicia pagrindinés funkcijos (main)
praplétimas naujais parametrais, kur parametry formatas priklauso nuo pasirinktos R programinés
sasajos. Kiekvieno atrinkto algoritmo pagrindinés funkcijos (main) pavadinimas pakei¢iamas algo-
ritmui unikaliu pavadinimu, kuri naudosime kvietimui i§ R aplinkos. Pagrindinés funkcijos (main)
grazinamas objektas i void tipo pakeic¢iamas | SEXP objekta, kuris savyje turi visus paduotus pa-
rametrus, rezultata, gauta po iteracijos, kitus algoritmui badingus poZymius. Salutines funkcijas
(kurios skaiciuoja rezultatus, kintamyjy reikSmes) perkeliame i unikalias skirtingas vardy sritis, o
algoritmui lokaltis kintamieji yra perkeliami { anoniming vardy sritj. Suteikdami Salutinéms funkci-
joms unikalias vardy sritis ir lokalius kintamuosius perkéle 1 anoniming vardy sriti laimime keliais
atzvilgiais — minimizuojame pakeitimy kieki, reikalinga algoritmy veikimui R aplinkoje, ISlaiko-
me originalig veiksmy seka, kuria remtasi igyvendinant algoritma. Algoritmo pakeitimus galima
paprasCiau atversti, taip kad vél juos biity galima naudoti be R aplinkos. Ir svarbiausia — lengviau
lyginti originalias kodo iSvestis su pakeistomis.

Visus auksciau aprasytus pakeitimus igyvendinome panaudodami .Rcpp programing sasaja. Se-
kanciu etapu panagrinésime funkcionalumg ir pakeitimus, kurie padés iSnaudoti C/C++ algoritmy

galimybes R aplinkoje.
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10.2. Papildomos R funkcijos C/C++ algoritmams naudoti

R funkcijomis galima reguliuoti kvieciamy C/C++ algoritmy veikima — po C/C++ algorit-
my modifikacijy lieka sukurti papildomas funkcijas R aplinkai, kurios kviesty C/C++ funkciona-
luma. ISsiaiSkinome, kad kurti tokias funkcijas galima pasinaudojant R aplinkai pritaikyty C/C+++
sasajy teikiamomis galimybémis, taciau naudoti vien programines sasajas, kvietimams atlikti, gali
biti netikslinga — nes jos tik i§kviecia funkcijas ir perduoda papildomus parametrus, taciau netik-
rina ar perduoti parametrai yra tinkamo tipo, neturi klaidy apdorojimo mechanizmo. Netikslumy
lius galima kontroliuoti dvejais buidais — i§ R aplinkos arba paciuose C/C++ algoritmuose.

Atlikdami tyrima iSsiaiSkinome, kad naudojant .C programing sasaja, tipy suderinamumo prob-
lemas ir kitus atsirandancius netikslumus turétume spresti R aplinkoje, prie§ paduodant duomenis
programinei sasajai (.C). Kitos nagrinétos programinés sasajos tokio ribojimo neturi ir tipy derini-
ma imanoma atlikti tiek i§ R aplinkos tiek C/C++ algoritme.

C/C++ algoritmo kvietimas turi grazinti R objekta arba null tipo reikSme — visose nagri-
nétose programinése sasajose pastebéjome bendra bruoza — kvie¢iamos funkcijos privalo graZinti
R objekta, C/C++ rodykleés tipa arba null reikSme Zymintj objekta. Visais atvejais, graZinus ne null
tipo objekta ar reikSme, objektai ir graZintos reikSmés gali biiti pernaudotos tolesniems veiksmams
atlikinéti R aplinkoje, taciau iskvietus C/C++ funkcija, kuri grazina null tipo reikSme¢ — skaicCia-
vimo rezultaty funkcija negraZina, nors jei kviestoji funkcija ka nors spausdindavo i standarting
iSvesti, tai toji iSvestis spausdinama atidarytoje R konsolé¢je.

Papildomy funkcijy kiirimas i$ R aplinkos leidZia daryti maziau pakeitimy C/C++ kode —
kuriant R funkcijas C/C++ algoritmams reikia atsizZvelgti i tai, kokia R programing sasaja naudoja-
me kvietimams atlikti ir | tai ar tipy suderinamumas gali buti atliekamas R aplinkos ar kvieciamy
C/C++ algoritmy puséje. Taip pat turime numatyti sukurty C/C++ algoritmy panaudojimo atvejus
— parametry derinius.

Darbe kurtas R funkcijas galime suskirstyti i dvi grupes —tai papildomos programinés sasajos ir
duomeny nuskaitymo (papildomo apdorojimo) funkcijos. Papildomomis programinémis sgsajomis
galime varijuoti funkcionaluma, sitilomg C/C++ algoritmy taip pat galime apsisaugoti nuo tipy
nesuderinamumo problemos, kity, nenumatyty, problemy.

Papildomomis funkcijomis galime paruosti duomenis apdorojimui, sukurti duomeny aibes,
piesti duomeny aibiy statistikas,atlikti kitas vizualizacijas. Algoritmy integracijos procese paste-
béjome, kad tikrinti paduodamus duomenis C/C++ algoritmams R aplinkos puséje yra kur kas

paprasciau nei tikrinti C/C++ kode.
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11. Testy raSymas ir sudarymas

R sistema turi funkcionaluma rasyti testus C/C++ funkcijoms — testus turé¢jome rasyti tiek
C/C++ algoritmams tiek R funkcijoms ir visai integracijai apskritai. Nors testy raSymas ir néra
privalomas. Nagrinédami R sistemos galimybes radome, kad paketas testthat (1.0 versija) kartu su
paketu devtools suteikia galimybe testus rasyti ir C/C++ algoritmams. Taciau galiausiai nuspren-
déme testus C/C++ kurtiems algoritmams neraSyti, o testuoti juos netiesiogiai — per R aplinka,
raSydami testus tik R kodui.

R funkcijoms testuoti galima naudoti RUnit, svUnit arba testthat pakety sitlomas galimy-
bes — tiek RUnit [BJK16], svUnit [Grol6] ir testthat suteikia kuriamo R sistemos funkcionalumo
testavimo galimybes kiekvienai R funkcijai rasant moduliy testavimo atvejus. Sio darbo praktinés
dalies testy kiirimui ir raSymui pasirinkome naudoti testthat funkcijy paketa. Naudodamiesi testthat
paketu taip pat galéjome iStestuoti ir C/C++ algoritmy korektiSkuma, netiesiogiai testuodami prog-
raminiy sasajy kvietimus su jvairiais parametrais. Naudodamiesi testthat teikiamomis galimybémis
galéjome jjungti automatinj testavima funkcijy raSymo metu.

Testy integracija i kuriama produkta pavyko be nesklandumy — projekto vystymui ir ki-
rimui naudojome integruota programy kiirimo aplinka — Rstudio, taip pat daugiausiai algoritmy
pritaikéme .Rcpp programinei sasajai. Naudodami Rstudio turé¢jome keleta privalumy — projektui
vystyti palaikéme Rstudio programavimo aplinkos sitiloma iprasta aplanky struktiirg ir turéjome
galimybe kiekvieng karta leisti automatinius testus vieno mygtuko paspaudimu. Taip pat Rstudio
turi testthat paketo funkcionalumo pilng palaikyma.

Salutinés pastabos — R funkcijy testy sudarymui naudojome tik testthat siiloma funkcionalu-
ma, nes naudojamas programy kiirimo jrankis — Rstudio turi Sio paketo palaikyma. RUnit ir svUnit
galimybiy netestavome. Testy sudarymui jokiy specifiniy kriterijy neturéjome, tiesiog raSéme te-
stus taip, kad skai¢iavimai ir iSvestys, lyginant su literatiiros Saltiniu, visada bty tapatis.

Testuodami C/C++ algoritmus taip pat neturéjome jokiy kriterijy ir kaip R funkcijy testavimo
atveju — iSvestis lyginome su Saltinyje pateiktomis iSvestimis. Kadangi testavimas vyko tik su
testthat paketu, palyginti funkcionalumo ir teikiamy galimybiy su skirtingais testavimo paketais
negalime.

Testus paraSytus paraSytus R funkcijoms turime leisti atskirai — budo kaip automatizuoti rado-
me. Taciau neradome patogaus jrankio kuris savo galimybiy aibe biity ekvivalentus maven, ant,

gradle sistemoms. Testavima galé¢jome atlikti visoms kuriamoms R funkcijoms.
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12. Geryju praktiky naudojimas

R funkcijoms ir integruojamiems C/C++ algoritmams néra griezty stiliaus reikalavimy —
kurdami R funkecijas ir atlikdami C/C++ algoritmy integracija i R aplinka neaptikome jokiy priva-
lomy reikalavimy kuriy turétume laikytis raSydami funkcijas R aplinkai ir bendrai — integruodami
C/C++ koda. Visos pastabos apie kodo stiliy ir funkcijy vykdymo formatus yra pateikiamos ivai-
rivose Saltiniuose rekomendacijy forma [AEF16][Wicl6c].

Klaidy atsiradimo metu vykdomas kodas neturéty trikdyti R aplinkos veikimo — integruo-
jant C/C++ algoritmus itin daZnai susidurdavome su situacija, kai C/C++ algoritmy veikimo metu
sustingdavo R aplinka, ko pasekoje tekdavo R aplinka paleidinéti i§ naujo. Vengdami tolesniy
panasaus tipo nutikimy pasirtipinome, kad ivykus klaidai biitu iSmestas praneSimas, o algoritmo
vykdymas sustabdytas. Nors ir atlikome visus reikalingus pakeitimus visiskai iSvengti nemaloniy
R aplinkos sutrikimy nepavyko.

Algoritmas negali veikti be trumpalaikiy sustojimy — integruodami C/C++ algoritmus paste-
béjome keleta iSkviesty funkcijy veikimo bruozy — iSkviesti algoritmai veikia iki tol kol negrazina
rezultato arba nejvykdo kode esanciy instrukcijy. Taip pat viso algoritmo veikimo metu R sistema
tampa neaktyvi naudotojo ivestims, ko pasekoje algoritmo veikimo sustabdymas imanomas tik i§
naujo paleidus R sistema. Tam, kad galétume graZinti R aplinkos kontrole naudotojui reikia kas
kelias kelias iteracijas pertraukti funkcijos ar C/C++ kodo veikima. Atkreipiame démesi, kad toks
priverstinis funkcijos ar C/C++ algoritmo stabdymas atsiliepia ir algoritmo/funkcijos jvykdymo
laikui. Kito biido kaip graZinti aplinkos kontrolg naudotojui — neradome. Si gera praktika itin su-
prastino C/C++ algoritmy veikimo laika, ko pasekoje C/C++ kodo pranasumas (vykdyti greitai
sudétingas algoritmo dalis) praktiSkai iSnyko. O, molekulinés dinamikos algoritmy integracija i R
aplinka galime vadinti beprasme — nei naSumo, nei efektyvumo nebeliko.

Kodo formatavimui néra jokiy apribojimuy — kaip ir C/C++ kodui taip ir R kodui néra jokiy
papildomy formatavimo apribojimy yra tik rekomendacijos (ateina kartu su formatR paketu). Ta-
¢iau viena i§ gery praktiky — aiSkiai skaitomas kodas. Kadangi, jvairios programavimo kalbos turi
skirtingas kodo formatavimo taisykles prie§ pavieSinant koda galima panaudoti kodo formatavi-
mo jrankius — r kodui formatuoti — formatR. C/C++ kodo formatavimui — AStyle [Dav16]. Koda
formatavimo galimybes siulo ir Rstudio programy kurimo jrankis.

Be kodo formatavimo, jrankiy, kurie buty kurti R kodo minimizavimui, neradome. Poreikio
minimizuoti kodg taip pat neaptikome. R kalba rasytos funkcijos yra interpretuojamos R inter-
pretatoriaus. Be kodo formatavimo, klaidy apdorojimo, algoritmy vykdymo pertraukimo, kity vien

R kalbai budingy specifiniy savybiy nepastebéjome.
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Dar viena gera praktika su kuria susidiréme ruoSdami R funkcijas ir C/C++ algoritmus — tai
kodo dokumentavimas — praktika kuri R sistemoje yra itin labai placiai naudojama, nors ir néra
privaloma.

R sistema turi dokumentavimo galimybes kurios prilygsta Java ar C++ programavimo
aplinkoms — daZniausiai norédami komentuoti Java koda, tam naudojame keliy tipy komenta-
rus, jei planuojame komentarus jtraukti i kuriama dokumentacija tam naudojame papildomus jran-
kius, pavyzdziui, doxygen (irankis C++ kalbos dokumentacijai genruoti), javadoc (naudojamas
java programy dokumentacijos ruoSimui).

R sistema, skirtingai nei Java, neturi kartu su sistema ateinancio jrankio dokumentacijos ruosi-
mui, taciau panaudojus iSorinius paketus, kaip, kad, pavyzdZziui, roxygen2 galima kurti dokumen-
tacijas ivairiais formatais, pavyzdZziui, *.html ar *.pdf.

Kai kurios R sistemos dokumentacijos ruosimo galimybés remiasi latex sistemos funkcio-
nalumu - ruosdami dokumentacija susidiiréme su situacija, kai norédami sugeneruoti *.pdf faila
turéjome sudiegti latex sistema. Taip pat atkreipéme démesi 1 tai, kad dokumentacija sugeneruota
.html formatu neZymiai skiriasi nuo *.pdf versijos.

R sistema turi du pagrindinius dokumentacijos panaudojimo scenarijus — naudodami roxy-
gen2 paketo galimybes i§ komentary paraSyty R funkcijy kode ir C/C++ algoritmy kode galime
kurti dokumentacija, kurioje biity itraukti funkcijy parametrai, parametry paaiskinimai, kita esmi-
né informacija.

Norédami jtraukti sukurty funkcijy panaudojimo atvejus, naudodami roxygen2 komentavimo
galimybes turétume raSyti pakankamai ilgus tekstus vir§ funkcijy (ka ir padaréme visuose algo-
ritmuose), todel platesniam kodo komentavimui galima naudoti kitas dokumentavimo galimybes,
pavyzdZiui, tas kurios yra markdown pakete. Naudodami markdown paketa bitume galéje¢ kai
kuriuos atvejus susijusius su funkcijy panaudojimu apraSyti placiau. Vienas trukumas 1 kuri atkrei-
péme démesi — tai roxygen?2 ir markdown paketo sintaksés skirtumai.

Salutinés pastabos — daryti sustojimus po keliy vienos ar kitos iSkviestos funkcijos iteracijy
néra pats geriausias sprendimas, nes tokiu atveju pailginame algoritmo veikimo laika, deja, taciau
kito varianto graZinti naudotojui R aplinkos funkcionalumo neradome.

R sistemoje taip pat yra funkcionalumas suteikiantis galimybg rasyti platesnius funkcijy pa-
naudojimo atvejus (markdown) ir bendro pobiidZio komentarus (roxygen2). Esminis komentary
raSymo pakety privalumas — gebéjimas generuoti dokumentacija ivairiais formatais, pavyzdziui,
* pdf, *.html. Didelis trikumas — skirtinga sintakse, kuria paketai remiasi.

C/C++ algoritmy integravimo procese pastebéjome, kad nors ir igyvendinus visas R aplinkos

siilomas kodo vykdymo gerasias praktikas vis vien negalime biiti visiskai tikri, kad ivykus kokiam
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nors R sistemos sutrikimui (nors nuo daugumos sugebéjome apsisaugoti) sugebésime apdoroti atsi-
radusius nepatogumus ir grizti atgal { R aplinka, perduodami R aplinkos valdyma atgal R sistemos

naudotojui.
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13. Grafikos elementy integracija

Integruoti grafikos elementus i projekta galima keliais biidais — galima panaudoti bazini
funkcionaluma (Zr. 3.1 Duomeny vaizdavimas grafikais/diagramomis) ir projekte sukiirus papildo-
mas funkcijas kviesti bazines grafikos galimybes. Ta pati galima atlikti ir su papildomais grafikos
paketais siilomais R sistemai ar net iSorinémis programomis. Dar vienas metodas — sugeneruoti
iSvestis tokiu formatu, kad jas biity galima atvaizduoti ne R sistemoje.

Kiekvienas i§ anksCiau minéty bidy turi dideliy trikumy ir ne daug privalumy — siedami savo
projekto galimybes su baziniu R sistemos sitlomu grafikos funkcionalumu galime buti tikri, kad
visose R sistemos versijose bus tos pacios grafiky vaizdavimo galimybés, taciau tos galimybeés
néra itin didelés ir apsiriboja vien tik iprastu grafiky braizymo funkcijomis.

Naudodami R aplinkos paketus (iSpléstinj funkcionaluma) gauname lygiai ta patj ka ir naudoda-
mi iprasta funkcionaluma tik su gausesn¢ atvaizduojamy grafiky aibg ir geresnémis atvaizdavimo
galimybémis. Minusas tas, kad prie§ kviesdami funkcijas su iSpléstiniu R funkcionalumu turime
pasirtpinti, kad paketai reikalingi funkcijos veikimui, yra sudiegti, turi reikiamas versijas ir yra
paruosti naudojimui.

Naudodamiesi iSorinémis programomis (Zr. 3.2 Kitos duomeny vaizdavimo galimybés) galime
maziau laiko skirti funkcijy kiirimui, kurios kviesty grafines programy galimybes ir daugiau laiko
skirti formato, kuriuo bus apsikei¢iama tarp R aplinkos ir iSorinés programos. Trilkumas naudojant
iSorines programas yra tas, kad jos, daznu atveju, néra R aplinkoje ir sugeneruoti vaizdiniai ir
rezultatai turi buti perkelti atgal | R aplinka.

R sistemoje néra funkcionalumo simuliacijy grafiniam vaizdavimui gyvai atlikti — ieSko-
dami budy kaip R aplinkoje atlikti duomeny vaizdavima realiu laiku susidiiréme su keliais nepa-
togumais — funkcionalumo, kuris galéty realiu laiku atvaizduoti duomenis, R sistemoje, neradome
ir todél turéjome jgyvendinti kelias funkcijas, kurios padavinéty duomenis grafiky sistemai ir kas
kart perpiesty grafika. Taip pat neradome nagrinéjamai dalykinei sri¢iai (molekulinés dinamikos
algoritmams) patogaus objekty atvaizdavimo galimybiy ir todél nagrinéjamos dalykinés srities ob-
jekty vaizdavimo teko atsisakyti — pagrindine priezastis — C/C++ algoritmy veikimo privalomas
pertraukimas.

Salutinés pastabos — R sistema turi gausybe visokiausiy pakety kuriais pasinaudojus yra ima-
noma gauti jvairiy tipy grafikus, kitus grafinei analizei bidingus elementus. Taciau triuksta pa-
kety kurie gebéty atvaizduoti duomenis pagal skirtingas dalykines sritis, pavyzdZiui, néra paketo
ir funkcionalumo kuriuo galétume atvaizduoti molekules, molekulinius junginius, todél gali tekti

improvizuoti arba supaprastinti vaizduojamos srities objektus arba nieko nevaizduoti.
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14. Irankiai integracijai atlikti

Rstudio programavimo aplinka palaiko visus SeStajame skyriuje aprasytus irankius ir
irankiy rinkinius — naudodami Rstudio turé¢jome kelis privalumus — visus papildomus irankius
(zr . 6.1.1 skyriy) galéjome paleidinéti i§ vienos vietos ir turéjome galimybe minimizuoti R kon-
solés naudojima'>, jrankius pasickdami per Rstudio siilomus funkciniy mygtuky rinkinius, arba
naudodami meniu funkcionaluma.

R aplinka turi papildomus irankius R kalbos stiliui ir formatavimui palaikyti — R kodo
formatui palaikyti naudojome formatR ir R kodo korektiSkumui tikrinti — lintr pakety teikiamas
galimybes. Naudodami formatR galime uZtikrinti, kad raSomas R kodas atitiks visas R kodo for-
matavimo rekomendacijas, o lintr naudojimas padéjo aptikti ir kai kuriais atvejais taisyti R kodo
netikslumus. Taciau naudoti Siuos paketus per R aplinkos komanding eilute néra patogu. Rstudio
programavimo aplinka leidZia automatizuoti formatR ir lintr teikiama funkcionaluma.

Pakety, suteikianc¢iy papildoma funkcionaluma, versija turi sutapti su naudojama R ap-
linkos versija — kurdami papildomas R funkcijas ir atlikdami molekulinés dinamikos algoritmy in-
tegracija i R aplinka itin daZnai susidurdavome su nepatogumu kai paketai, kuriuos norime naudoti,
yra nesuderinami versijomis su pasirinkta R aplinka. Toks versijy nesuderinamumas gali atsiliepti
korektiskam pakety ir pacios R aplinkos veikimui.

Rstudio palaiko projekto versijavimo sistemas — vystant funkcionaluma, versijavimas pa-
deda kurti projekto istorija, saugoti pakeitimus taip pat padeda dalintis projektu ir pakeitimais su
komanda. R sistema neturi papildomy galimybiy integruoti raSoma koda su versijavimo sistemo-
mis, pavyzdZiui, git ar subversion.

Integracija su versijavimo sistemomis galima atlikti keliais budais — rankiniu budu saugoti vi-
sus pakeitimus, pasiraSyti keleta papildomy programu, kurios galéty saugoti koda kas tam tikrg
laiko tarpa arba naudoti Rstudio kodo versijavimo galimybes. Pastebé¢jome, kad naudoti kodo ver-
sijavimo galimybes per komanding eilut¢ (cmd, shell) yra kur kas paprasciau nei per Rstudio.

Salutinés pastabos — papildomi jrankiai, apraSyti SeStajame skyriuje padeda testuoti ir kurti R
aplinkai skirtas funkcijas. Taciau dauguma jy, kuriant bazinj funkcionaluma, néra privalomi. Be-
veik visi papildomi jrankiai yra kurti ne R projekto kiiréjy, o iSoriniy programuotojy, siekianciy
palengvinti programavima R aplinkoje, todél yra galimybe, kad 1§ minéty irankiy, kai kurie bus ne-
suderinami su naujausiomis R sistemos versijomis. Rstudio — integruota programy kiirimo aplinka
suteikia kodo formatavimo bei klaidy tikrinimo galimybes be papildomy pakety — formatR ar lintr

todel gali buti naudojama kaip alternatyva minétiems paketams.

Breikia jrankiy uzkrovimui ir igkvietimui
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15. Papildomy R aplinkos pakety panaudojimas

R paketus galima suskirstyti i dvi grupes — skirtus duomeny atvaizdavimui ir duomenuy
analizei — pirmajai grupei, duomeny vaizdavimui, skirti paketai tiek duomeny analizei skirti pa-
ketai ateina kartu su R sistema arba gali biiti sudiegti parsisiuntus i§ R repozitorijy, pavyzdziui,
CRAN arba gali buti sudiegti i$ kity treciy Saltiniy.

Paprasciau naudoti papildomus paketus per R aplinka nesusiejant pakety su projektu tie-
siogiai — | vystoma projekta idéti papildomus R aplinkai siilomus paketus gal¢jome keliais budais
— padaryti keleta priklausomybiy nuo reikalingy R pakety, be kuriy projektas neveikty. ApraSy-
ti panaudojimo atvejus, pasinaudodami i$pléstinémis dokumentavimo galimybémis. Arba sukurti
minimaly funkcionaluma, kuris gebéty pateikti iSvestis i R aplinka, kurioje iSvestis galétume pa-
naudoti kitiems skaic¢iavimams ar funkcijoms i$ kity pakety.

R pakety derinimas su R aplinka naudojant skirtingas R aplinkos ir R pakety versijas gali
trikdyti kuriamo funkcionalumo veikima — daznai susidurdavome su nepatogumu, kai bandant
idiegti papildomus paketus i R aplinka, diegiami paketai budavo nesuderinami, nes skirdavosi
diegiamy pakety ir R aplinkos versijos. Toks versijy nesuderinamumas sukelia kelias problemas —
destabilizuoja kvieciamas funkcijas (gali grazinti nekorektiSkus rezultatus). Apsunkina versijomis
nesuderinamy pakety idiegima i R aplinka.

ISoriniy pakety teikiamos galimybés gali vystytis nepriklausomai nuo kuriamo funkcio-
nalumo — kurdami naujus paketus R aplinkai ir itraukdami kity iSoriniy pakety funkcijas negalime
buti tikri, kad sekanciose pridétinés vertés pakety versijose teikiamos galimybés bus suderinamos
su sukurtu funkcionalumu. Taip pat naudojant iSorinius paketus yra galimybeé, kad rezultatai bus
nekorektiSki, nes daZnu atveju apie iSorinio paketo funkcijy implementacijas yra Zinoma nedaug.
Taip pat nedaug Zinoma apie autoriaus i$silavinima, ketinimus ar profesionalumo lygi dalykinéje
srityje.

Salutinés pastabos — pastebéjome, kad daugiausiai lankstumo suteikianti papildomy R pakety
integravimo i vystoma projekta strategija — yra neintegruoti paketus, o tiesiog pateikti kai kuriy pa-
kety panaudojimo atvejus aprasant juos pasinaudojus iSpléstinémis dokumentacijos galimybémis.
Naudodami §ig strategija laimime keliais atvejais — nepririSame savo projekto galimybiy prie iSori-
nio funkcionalumo. Pateikdami tik bazini funkcionaluma (jvestys — iSvestys) suteikiame kuriamam
paketui daugiau pritaikymo ir panaudojimo atvejy, nors panaudojimo galimybes apsprendZia pats

naudotojas.
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16. Pakety paruosimas

R sistema gali biiti dvieju tipy — 32-bit ir 64-bit — iSoriniai C/C++ algoritmai prie§ naudojima
turi biiti sukompiliuoti dviejy tipy R platformoms — tai 32-bit ir 64-bit, todél norint apimti Sias dvi
platformas reikia paruosti dvi alternatyvias kuriamo projekto versijas, kurios biity suderinamos su
atitinkama R aplinka (uZtenka vieno paketo taciau pakete turi buti dvi paruoSty algoritmy versijos
—32-bit / 64-bit ).

Paruostas funkcionalumas gali buti pasiiilytas kitiems naudotojams paketo ar funkciju
pavidalu — R sistemoje galima kurti papildomas funkcijas ir tyrimo metodus. Norédami pasitlyti
savo kurta metoda kitiems naudotojams galime pateikti funkcijas arba jy rinkinius vieSa forma,
pavyzdZiui, forumuose, kituose internetiniuose puslapiuose. Naudotojams taip pat galima pasitlyti
susidiegti paruostus paketus. Diegiant paketa | R sistema susidiegia visi pagrindiniai ir Salutiniai
irankiai, kitos priklausomybeés.

Skirtingoms operacinéms sistemoms R pakety turinys skiriasi — ruoSiant diegimo paketus R
aplinkai reikia atkreipti démes; i tai, kad C/C++ sukompiliuotas funkcijy failo formatas skirtingose
operacinese sistemose gali turéti skirtingas strukturas, faily pavadinimus — Windows operacinése
sistemose tai *.dll [Mic16e] formatas, *nix sistemose *.so [Ipp16]. Todél priklausomai nuo opera-
cinés sistemos gali prireikti paruosti aplinkai specifinius paketus.

Salutinés pastabos — paruoiti R sistemai skirta funkcijy paketa pavyko ir sukurtos funkcijos
veikia 64-bit ir 32-bit R sistemos variantuose. Diegimo paketus paruo§éme Windows ir linux ope-
racinés sistemos naudotojams (32-bit/64-bit)

Sukurtus paketus galima talpinti R pakety repozitorijose, pavyzdziui, CRAN, taip galime gali-
me buti garantuoti, kad naudotojai turés visas prieigas prie sukurto paketo ir kity susijusiy Saltiniy.
Deél darbo panaudojimo apribojimy sukurto paketo netalpinome jokioje repozitorijoje.

Naudojant Rstudio teikiamas galimybes paketo struktiirg ir kitus reikiamus priedus turéjo ga-
limybe sugeneruoti pacioje projekto vystymo pradzioje. Ir kity priedy naudoti nereikéjo. Visas
reikiamas funkcijas ir metodus pakety paruoSimui turi ir Rtools[*].exe!¢ jrankis.

Paketo paruoSimas — tai paskutiné grandis R sistemos funkcionalumui paruosti, taciau kaip
pastebéjome, sukurtas paketas turi biiti nuolatos atnaujintas ir derinamas prie kity pakety ir ypac

prie R sistemos versijos.

16+ = projekte naudojama R versija
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ISvados ir rezultatai

Molekulinés dinamikos algoritmai reikalauja daugybés skaifiavimo pajégumy — esminé
priezastis dél kurios siekéme jgyvendinti naSumo reikalaujancius algoritmus C/C++ kalba ir susieti
juos su R aplinka. Algoritmo naSumas priklauso nuo parinkto integratoriaus ir jégy skai¢iavimo
metodo ir duomeny kiekio.

R aplinka neturi pakety molekulinés srities duomeny vizualizavimui atlikti — literatiros
dalyje nagrinédami R grafines galimybes radome gausybg iSoriniy pakety kurie sitilo jvairiy gra-
fiky ir diagramy pasirinkima. Taip pat aptikome keleta pakety, kuriy pagalba galéjome vaizduoti
grafus, dendogramas. Taciau neaptikome jokio funkcionalumo, kuris galéty vaizduoti molekules,
molekulinius junginius, kitus molekulinés srities objektus. Todél alternatyvus sprendimas — supa-
prastinti vaizduojamos dalykinés srities objektus arba per specialius faily formatus saveikauti su
iSorinémis programomis, pavyzdZiui, jmol [dt16].

Salutinés pastabos — visus C/C++ algoritmy integracijos Zingsnius daréme taip kaip jie bu-
vo apibréZti jvairiuose Saltiniuose. Algoritmy integracijos eigoje nepastebéjome esminiy vien tik
molekulinés dinamikos algoritmams budingy i§im¢iy, bet pastebéjome keleta R aplinkos trikumy
— gryna R kalba apraSytos funkcijos veikia léciau nei C/C++ kalba apraSytos funkcijos, funkcijas
galima paspartinti perraSant intensyviy skai¢iavimo resursy reikalaujancias dalis kitomis progra-
mavimo kalbomis ir tas dalis iSkvieciant per atitinkamas programines sasajas.

R funkciniai paketai leidZia dalintis sukurtomis funkcijomis ir metodais, taciau tie patys pa-
ketai, jei juose esancios funkcijos remiasi iSoriniy kalby galimybémis, turi buti perkompiliuoti
skirtingoms operacinéms sistemoms.

Ties Siuo skyriumi baigéme molekulinés dinamikos algoritmy integracijos i R aplinka tyrima.
Tyrimo eigoje iSsiaiSkinome, kad C/C++ algoritmy integracija i R aplinka niekuo neiSsiskiria nuo
iprasty C/C++ algoritmy integracijos i R sistema.

Pastebéjome, kad R aplinka neturi galimybiy vaizduoti molekulinés biologijos objekty ir kaip
alternatyva galima saveikauti su iSorinémis programomis, kurios gebéty atvaizduoti nagrinéjamos
dalykinés srities objektus. Taip pat pastebéjome, kad R aplinka turi itin didelj pasirinkima metody

duomeny grafinei analizei atlikti.

Rezultatai

Tyrimo eigoje sukiiréme R sistemai skirta paketa, kurio pagalba galima atlikti molekulinés
dinamikos simuliacijas i§ R aplinkos (naudojant klasikinius algoritmus). Literatiiros apZvalgos da-

lyje pateikéme R programiniy sasaju, grafikos galimybiy, ir papildomo funkcionalumo, kurto R
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sistemai, apraSymus. Praktinés dalyje pateikéme iSvadas kurias padaréme integruodami C/C++ al-

goritmus i R aplinka.

46



47



Literaturos sarasas

[AEF16]

[AFWIS16]

[All16]

[AM16]

[AMCP16]

[APL16]

[Bell5]

[BJK16]

[BM16]

[CH16]

[cod16]

J.J. Allaire, Dirk Eddelbuettel, and Romain Francois. Rcpp Attributes. <http:

//dirk.eddelbuettel.com/code/rcpp/Rcpp-attributes.pdf>, 2016.

Altuna Akalin, Vedran Franke, Katarzyna Wreczycka, and Liz Ing-

Simmons. Summary, annotation and visualization of genomic data.

<https://www.bioconductor.org/packages/release/bioc/html/genomation.html>,

2016.

JJ Allaire. rmarkdown: Dynamic Documents for R. <https://cran.r-project.org/web/

packages/rmarkdown/index.html>, 2016.

Daniel Adler and Duncan Murdoch. rgl: 3D Visualization Using OpenGL. <https:

/lcran.r-project.org/web/packages/rgl/index.html>, 2016.

Sonali Arora, Martin Morgan, Marc Carlson, and H. Pages. Utilities for manipulating

chromosome and other ’seqname’ identifiers.  <https://www.bioconductor.org/

packages/release/bioc/html/GenomelnfoDb.html>, 2016.

P. Aboyoun, H. Pagés, and M. Lawrence. Representation and manipulation

of genomic intervals and variables defined along a genome. <https://

www.bioconductor.org/packages/release/bioc/html/GenomicRanges.html>, 2016.

Carlos J. Gil Bellosta. rPython: Package Allowing R to Call Python. <https://cran.r-

project.org/web/packages/rPython/index.html>, 2015.

Matthias Burger, Klaus Juenemann, and Thomas Koenig. RUnit: R Unit Test

Framework. <https://cran.r-project.org/web/packages/RUnit/index.html>, 2016.

Douglas Bates and Martin Maechler. Matrix: Sparse and Dense Matrix Classes and

Methods. <https://cran.r-project.org/web/packages/Matrix/index.html>, 2016.

Simon Gert Coetzee and Dennis J. Hazelett. @A Package For Predicting The

Disruptiveness Of Single Nucleotide. <https://www.bioconductor.org/packages/

release/bioc/html/motifbreakR.html>, 2016.

codeblocks. The open source, cross platform, free C, C++ and Fortran IDE. <http:

/Iwww .codeblocks.org/>, 2016.

48



[Conl6]

[Corl6a]

[Corl6b]

[CPA*16]

[CR16a]

[CR16D]

[Csal6]

[CWRI16]

[Dav16]

[DCO9]

[DDT16]

[DH16]

[Dicl6]

Cytoscape Consortium. cytoscape. <http://www.cytoscape.org/download.php>,
2016.

Oracle Corporation. How to Write Doc Comments for the Javadoc Tool. <http:

/Iwww .oracle.com/technetwork/articles/java/index-137868.html>, 2016.

Oracle Corporation. NetBeans IDE Features. <https://netbeans.org/features/cpp/>,

2016.

M. Carlson, H. Pagés, P. Aboyoun, S. Falcon, M. Morgan, D. Sarkar, and M. Law-

rence. Tools for making and manipulating transcript centric annotations. <https:

/Iwww .bioconductor.org/packages/release/bioc/html/GenomicFeatures.html>, 2016.

Angelo Canty and Brian Ripley. boot: Bootstrap Functions (Originally by Angelo

Canty for S). <https://cran.r-project.org/web/packages/boot/index.html>, 2016.

Angelo Canty and Brian Ripley. Brian Ripley and William Venables. <https://cran.r-

project.org/web/packages/class/index.html>, 2016.

Gabor Csardi. igraph: Network Analysis and Visualization.  <https://cran.r-

project.org/web/packages/igraph/index.html>, 2016.

Winston Chang, Hadley Wickham, and RStudio. ggvis: Interactive Grammar of

Graphics. <https://cran.r-project.org/web/packages/ggvis/index.html>, 2016.

Tal Davidson. Artistic Style 2.05. <http://astyle.sourceforge.net/astyle.html>, 2016.

David B. Dahl and Scott Crawford. RinRuby: Accessing the R Interpreter from Pure
Ruby. Journal of Statistical Software, 29(4):1--18, 11 20009.

Stephane Dray, Anne-Beatrice Dufour, and Jean Thioulouse. ade4: Analysis of

Ecological Data. <https://cran.r-project.org/web/packages/ade4/index.html>, 2016.

Steffen Durinck and Wolfgang Huber. Interface to BioMart databases (e.g. Ensembl,

COSMIC ,Wormbase and Gramene). <https://www.bioconductor.org/packages/
release/bioc/html/biomaRt.html>, 2016.

Dictionary.com. molecular biology. <http://www.dictionary.com/browse/molecular-

biology>, 2016.

49



[dJvdL13]

[dt16]

[Edg04]

[EF16]

[EFA*16]

[Erc16]

[FDSBY6]

[Foul6a]

[Foul6b]

[Foulé6c]

[Foulo6d]

[Foul6e]

[Foul6f]

[Foul6g]

Edwin de Jonge and Mark van der Loo. An introduction to data cleaning with R.

2013.

Jmol development team. Jmol: an open-source Java viewer for chemical structures in

3D. <http://jmol.sourceforge.net/>, 2016.
R.C. Edgar. MUSCLE. <http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/15034147>, 2004.

Dirk Eddelbuettel and Romain Francois. Exposing C++ functions and classes with

Rcpp modules. January 2016.

Dirk Eddelbuettel, Romain Francois, JJ Allaire, Kevin Ushey, Qiang Kou, Douglas

Bates, and John Chambers. Rcpp: Seamless R and C++ Integration. <https://cran.r-

project.org/web/packages/Rcpp/index.html>, 2016.

Furio Ercolessi. The Verlet algorithm. <http://www fisica.uniud.it/~ercolessi/md/

md/node2 1. htmlI#SECTION00431000000000000000>, 2016.

Frenkel, Daan, Smit, and Berend. Understanding Molecular Simulation: From

Algorithms to Applications. Academic Press, Inc., Orlando, FL, USA, Ist edition,
1996.

Eclipse Foundation. Eclipse CDT (C/C++ Development Tooling).  <https://

eclipse.org/cdt/>, 2016.
Python Software Foundation. Python. <https://www.python.org/>, 2016.

R Foundation. Building R for Windows. <https://cran.r-project.org/bin/windows/
Rtools/>, 2016.

R Foundation. SEXPTYPEs. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-release/R-
ints. htmI#SEXPTYPEs>, 2016.

R Foundation. Writing R Extensions. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-

release/R-exts.html>, 2016.

The R Foundation. 2 .Internal vs .Primitive. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/

r-release/R-ints.html#g_t_002elnternal-vs-_002ePrimitive>, 2016.

The R Foundation. 2.1 What is R?  <https://cran.r-project.org/doc/FAQ/R-
FAQ.html>, 2016.

50



[Foul6h]

[Foul®6i]

[Foul6j]

[Foul6k]

[Foul6l]

[Foul6m]

[Foul6n]

[Foul6o]

[Foul6p]

[Fouléq]

[Foulé6r]

[Foul6s]

[Foul6t]

The R Foundation. Autoprinting. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-release/
R-ints.html#Autoprinting>, 2016.

The R Foundation. Calling .External. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-

release/R-exts.html#Calling-_002eExternal>, 2016.

The R Foundation. Details of R types. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-

release/R-exts.html#Details-of-R-types>, 2016.

The R Foundation. Documentation for package ’stats’ version 3.4.0. <https:

/stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/stats/htm1/00Index.html>, 2016.

The R Foundation. Documentation for package ‘graphics’ version 3.4.0. <https:

/Istat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/graphics/html/00Index.html>, 2016.

The R Foundation. Handling R objects in C. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/

r-release/R-exts.html#Handling-R-objects-in-C>, 2016.

The R Foundation. Handling the effects of garbage collection. <https://cran.r-

project.org/doc/manuals/r-release/R-exts.html#Garbage- Collection>, 2016.

The R Foundation. Interface functions .C and .Fortran. <https://cran.r-project.org/

doc/manuals/r-release/R-exts.html>, 2016.

The R Foundation. Interface functions .C and .Fortran. <https://cran.r-project.org/

doc/manuals/r-release/R-exts.html#Interface-functions-_002eC-and-_002eFortran>,

2016.

The R Foundation. Internals.h. <https://github.com/wch/r-source/blob/
e€5b21d0397c¢607883ff25cca379687b86933d730/src/include/Internal.h>, 2016.

The R Foundation. names.c. <https://svn.r-project.org/R/trunk/src/main/names.c>,

2016.

The R Foundation. R (D)COM Server and RExcel. <https://cran.r-project.org/
contrib/extra/dcom/0O0ReadMe.html>, 2016.

The R Foundation. R Internals. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-release/R-

ints.html>, 2016.

51



[Foul6u]

[Foul6v]

[Gaul6]

[GdCC16]

[GMRS16]

[Grol6]

[GYSI16]

[Hab16]

[HDI* 16]

[Hes16]

[HKB16a]

[HKB16b]

[Ipp16]

The R Foundation. Speed considerations. <https://cran.r-project.org/doc/manuals/r-

release/R-exts.html#Speed-considerations>, 2016.
The R Foundation. What is R? <https://www.r-project.org/about.html>, 2016.

L. Gautier. rpy2 - R in Python. <http://rpy2.bitbucket.org/>, 2016.

Markus Gesmann, Diego de Castillo, and Joe Cheng. googleVis: R Interface

to Google Charts. <https://cran.r-project.org/web/packages/googleVis/index.html>,
2016.

Alexis Gabadinho, Nicolas S. Miiller, Gilbert Ritschard, and Matthias Studer.

TraMineR: a toolbox for exploring sequence data. <http://traminer.unige.ch/>, 2016.

Philippe Grosjean. svUnit: SciViews GUI API - Unit testing. <https://cran.r-

project.org/web/packages/svUnit/index.html>, 2016.

Barry Grant, Xinqiu Yao, Lars Skjaerven, and Julien Ide. bio3d. <http://

thegrantlab.org/bio3d/index.php>, 2016.

Vanja Haberle. Visualising oligonucleotide patterns and motif occurrences across a

set of sorted sequences. <https://www.bioconductor.org/packages/release/bioc/html/

seqPattern.html>, 2016.

Florian Hahne, Steffen Durinck, Robert Ivanek, Arne Mueller, Steve Lianoglou,

Ge Tan, Lance Parsons, and Shraddha Pai. Plotting data and annotation information

along genomic coordinates. <https://www.bioconductor.org/packages/release/bioc/

html/Gviz.html>, 2016.

Jim Hester. lintr: Static R Code Analysis. <https://cran.r-project.org/web/packages/
lintr/index.html>, 2016.

James Honaker, Gary King, and Matthew Blackwell. Amelia: A Program for Missing

Data. <https://cran.r-project.org/web/packages/Amelia/index.html>, 2016.

James Honaker, Gary King, and Matthew Blackwell. JAGUAR. <https://cran.r-
project.org/web/packages/JAGUAR/index.html>, 2016.

Greg Ippolito. Static, Shared Dynamic and Loadable Linux Libraries. <http://
www.yolinux.com/TUTORIALS/Library Archives-StaticAndDynamic.html>, 2016.

52



[JM15]

[Jr16]

[Kuh16]

[LCG16]

[LMS16]

[Lp16]

[LSWLI6]

[Mes16]

[MG16]

[Mic16a]

[Mic16b]
[Mic16c]

[Mic16d]

[Mic16e]

[Min16]

J-M. R.NET for users 1.6. <http://jmp75.github.io/rdotnet/about/>, 2015.

Frank E Harrell Jr. rms: Regression Modeling Strategies. <https://cran.r-project.org/

web/packages/rms/index.html>, 2016.

Max Kuhn. caret: Classification and Regression Training. <http://caret.r-forge.r-

project.org/>, 2016.

Michael Lawrence, Vince Carey, and Robert Gentleman. R interface to genome

browsers and their annotation tracks. <https://www.bioconductor.org/packages/

release/bioc/html/rtracklayer.html>, 2016.

Uwe Ligges, Martin Maechler, and Sarah Schnackenberg. scatterplot3d: 3D Scatter

Plot. <https://cran.r-project.org/web/packages/scatterplot3d/index.html>, 2016.

Latex-project. LaTeX — A document preparation system. <https://www.latex-

project.org/>, 2016.

Duncan Temple Lang, Debby Swayne, Hadley Wickham, and Michael Lawrence.

rggobi: Interface between R and GGobi. <https://cran.r-project.org/web/packages/

rggobi/index.html>, 2016.
Johan Mes. Dev-C++. <https://sourceforge.net/projects/orwelldevcpp/>, 2016.

Eloi Mercier and Raphael Gottardo. Motif Identification and Validation. <http://

www.dictionary.com/browse/molecular-biology>, 2016.

Microsoft. Microsoft R Server. <https://www.microsoft.com/en-us/server-cloud/

products/r-server/>, 2016.

Microsoft. rClr - R package to access .NET. <https://rclr.codeplex.com/>, 2016.

Microsoft. Visual Studio. <https://www.visualstudio.com/>, 2016.

Microsoft. What Is a COM Interface? <https://msdn.microsoft.com/en-us/library/
windows/desktop/ff485850(v=vs.85).aspx>, 2016.

Microsoft. What is a DLL? <https://support.microsoft.com/en-us/kb/815065>, 2016.

MinGW.org. MinGw. <http://www.mingw.org/>, 2016.

53



[MPVOI16]

[MRS*16]

[MW16]

[OBWZ16]

[oM16]

[OMLG16]

[Oral6]

[Pagl6]

[PAGDI16]

[PALO2]

[Per16]

[POM16]

Martin Morgan, Hervé Pages, and Nathaniel Hayden Valerie Obenchain. Binary
alignment (BAM), FASTA, variant call (BCF), and tabix file import. <https:

/lwww .bioconductor.org/packages/release/bioc/html/Rsamtools.html>, 2016.

Martin Maechler, Peter Rousseeuw, Anja Struyf, Mia Hubert, Kurt Hornik, Matt-

hias Studer, and Pierre Roudier. cluster: Finding Groups in Data. <https://cran.r-

project.org/web/packages/cluster/index.html>, 2016.

Walter Moreira and Gregory Warnes. RPy (R from Python). <https://sourceforge.net/

projects/rpy/>, 2016.

Jianhong Ou, Michael Brodsky, Scot Wolfe, and Lihua Julie Zhu. Plot stacked

logos for single or multiple DNA, RNA and amino acid sequence. <https://

www.bioconductor.org/packages/release/bioc/html/motifStack.html>, 2016.

National Library of Medicine. BLAST. <http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi>,
2016.

Valerie Obenchain, Martin Morgan, Michael Lawrence, and Stephanie Gogarten.

Annotation of Genetic Variants. <https://www.bioconductor.org/packages/release/

bioc/html/VariantAnnotation.html>, 2016.

Oracle. Free Java Download. <https://java.com/en/download/>, 2016.

Herve Pages. Infrastructure for Biostrings-based genome data packages and support

for efficient SNP representation. <https://www.bioconductor.org/packages/release/

bioc/html/BSgenome.html>, 2016.

H. Pages, P. Aboyoun, R. Gentleman, and S. DebRoy. String objects representing

biological sequences, and matching algorithms. <https://www.bioconductor.org/

packages/release/bioc/html/Biostrings.html>, 2016.

Roger D. Peng and Jan de Leeuw. An Introduction to the .C Interface to R. April

2002.
Perl.org. perl. <https://www.perl.org/>, 2016.

Hervé Pages, Valerie Obenchain, and Martin Morgan.  Representation and

manipulation of short genomic alignments. <https://www.bioconductor.org/

packages/release/bioc/html/GenomicAlignments.html>, 2016.

54



[Ran12]

[Rap04]

[RBV16]

[rcs16]

[RH16]

[RRL*16]

[RSt14]
[Rst16a]

[Rst16b]

[RV16]

[RVB*16]

[Sarl6]

[Sch16]

[SCLB16]

Aarne Ranta. Implementing Programming Languages. February 2012.

D.C. Rapaport. The Art of Molecular Dynamics Simulation. Cambridge University
Press, 2004.

Brian Ripley, Roger Bivand, and William Venables. spatial: Functions for

Kriging and Point Pattern Analysis. <https://cran.r-project.org/web/packages/spatial/
index.html>, 2016.

rcsb.  pdb.  <http://www.rcsb.org/pdb/static.do?p=file_formats/pdb/index.html>,
2016.

Inc Red Hat. Cygwin. <https://cran.r-project.org/bin/windows/Rtools/>, 2016.

Christian Roever, Nils Raabe, Karsten Luebke, Uwe Ligges, Gero Szepannek, and
Marc Zentgraf. klaR: Classification and visualization. <https://cran.r-project.org/

web/packages/klaR/index.html>, 2016.

Inc RStudio. shiny: Easy web applications in R. <http://shiny.rstudio.com>, 2014.

Inc Rstudio. Rstudio. <https://www.rstudio.com/>, 2016.

Inc Rstudio. RStudio Will Not Start. <https://support.rstudio.com/hc/en-us/articles/
200488508-RStudio- Will-Not-Start>, 2016.

Brian Ripley and William Venables. nnet: Feed-Forward Neural Networks and

Multinomial Log-Linear Models.  <https://cran.r-project.org/web/packages/nnet/
index.html>, 2016.

Brian Ripley, Bill Venables, Douglas M. Bates, Kurt Hornik, Albrecht Gebhardt,
and David Firth. MASS: Support Functions and Datasets for Venables and Ripleys

MASS. <https://cran.r-project.org/web/packages/MASS/index.html>, 2016.

Deepayan Sarkar. lattice: Trellis Graphics for R. <https://cran.r-project.org/web/

packages/lattice/index.html>, 2016.

Christian Schenk. Miktex. <http://miktex.org/>, 2016.

Debby Swayne, Di Cook, Duncan Temple Lang, and Andreas Buja. Ggobi. <http:
/lwww.ggobi.org/>, 2016.

55



[Shal6]

[SMS*16]

[SPH*16]

[Str13]

[swi09]

[Tan16]

[TARI16]

[Tcwl16]

[Tiel6]

[TL16]

[Unil6]

[Urbl6a]

[Urbl6b]

[UW16]

Paul Shannon. Display and manipulate graphs in Cytoscape. <https://

www.bioconductor.org/packages/release/bioc/html/RCytoscape.html>, 2016.

Oleg Sklyar, Duncan Murdoch, Mike Smith, Dirk Eddelbuettel, Romain Francois,

and Karline Soetaert. inline: Functions to Inline C, C++, Fortran Function Calls from

R. January 2016.

Carson Sievert, Chris Parmer, Toby Hocking, Scott Chamberlain, Karthik Ram, Ma-

rianne Corvellec, and Pedro Despouy. plotly: Create Interactive Web Graphics via

‘plotly.js’. <https://cran.rstudio.com/web/packages/plotly/>, 2016.

Bjarne Stroustrup. C and C++: Siblings. April 2013.

swissr. rpascal. <https://github.com/swissr/rpascal>, 2009.

Ge Tan. TFMPvalue: Efficient and Accurate P-Value Computation for Position

Weight Matrices. <https://cran.r-project.org/web/packages/TFMPvalue/index.html>,
2016.

Terry Therneau, Beth Atkinson, and Brian Ripley. rpart: Recursive Partitioning and

Regression Trees. <https://cran.r-project.org/web/packages/rpart/index.html>, 2016.

R Core Team and contributors worldwide. The R Datasets Package. <https:

//stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/datasets/html/datasets-package.html>, 2016.

Luke Tierney. codetools: Code Analysis Tools for R. <https://cran.r-project.org/web/

packages/codetools/index.html>, 2016.

Terry M Therneau and Thomas Lumley. survival: Survival Analysis. <https://cran.r-

project.org/web/packages/survival/index.html>, 2016.

Vanderbilt University. Web Application Development with R and Apache. <http:
/[rapache.net/>, 2016.

Simon Urbanek. JRI - Java/R Interface. <https://rforge.net/JRI/index.html>, 2016.

Simon Urbanek. rJava: Low-Level R to Java Interface. <https://cran.r-project.org/

web/packages/rJava/index.html>, 2016.

Simon Urbanek and Tobias Wichtrey. iplots: iPlots - interactive graphics for R.

<https://cran.r-project.org/web/packages/iplots/index.html>, 2016.

56



[Vail6]

[VH16]

[Wall6]

[WCR16]

[WCRt16a]

[WCRt16b]

[Wicl6a]

[Wicl6b]

[Wicléc]

[Wicl6d]

[Wicl6e]

[Wil07]

[WR16]

[Xiel6]

Ramnath Vaidyanathan. rCharts. <http://rcharts.io/>, 2016.

Dimitri van Heesch. Doxygen. <http://www.stack.nl/\~dimitri/doxygen/>, 2016.

WalWare. R] & RServi. <http://www.walware.de/;jsessionid=
2a594325d1cb2b8d4b002d2b9854 ?page=/it/rj/index.mframe>, 2016.

Hadley Wickham, Winston Chang, and RStudio. ggplot2: An Implementation

of the Grammar of Graphics. <https://cran.r-project.org/web/packages/ggplot2/

index.html>, 2016.

Hadley Wickham, Winston Chang, RStudio, and R Core team. devtools: Tools

to Make Developing R Packages Easier. <https://cran.r-project.org/web/packages/

devtools/index.html>, 2016.

Hadley Wickham, Winston Chang, RStudio, and R Core team. roxygen2:

In-Source Documentation for R. <https://cran.r-project.org/web/packages/roxygen2/

index.html>, 2016.

Hadley Wickham. Finding the C source code for a function. <http://adv-r.had.co.nz/
C-interface.html>, 2016.

Hadley Wickham. High performance functions with Rcpp. <http://adv-r.had.co.nz/
Repp.html>, 2016.

Hadley Wickham. R packages. <http://r-pkgs.had.co.nz/src.html>, 2016.

Hadley Wickham. R’s C interface. <http://adv-r.had.co.nz/C-interface.html>, 2016.

Hadley Wickham. Vignettes: long-form documentation. <http://r-pkgs.had.co.nz/

vignettes.html>, 2016.

Leland Wilkinson. The Grammar of Graphics. Journal of Statistical Software, 17:1--
7,01 2007.

Hadley Wickham and RStudio. testthat: Unit Testing for R. <https://cran.r-

project.org/web/packages/testthat/index.html>, 2016.

Yihui Xie. formatR: Format R Code Automatically. <https://cran.r-project.org/web/

packages/formatR/index.html>, 2016.

57



[YLC16]  Tengfei Yin, Michael Lawrence, and Dianne Cook. Basic graphic utilities for

visualization of genomic data. <https://www.bioconductor.org/packages/release/

bioc/html/biovizBase.html>, 2016.

[Youl4d] Peter Young. The leapfrog method and other "symplectic"algorithms for integrating

Newton’s laws of motion. April 2014.

58



Priedas. I R aplink3 integruoty algoritmuy taikymo pavyzdziai

Visi integruoti algoritmai prasideda ZodZiu maino[00] (angl. main output). Skaiciukai esantys

gale padeda sukurti unikaly pavadinima algoritmo kvietimui.

A. maino panaudojimo budai

maino — algoritmas naudojamas sistemai sudarytai i$ kiety sfery simuliuoti. Simuliacija vyksta
dvimaciame plote apribotu x ir y parametrais, sistemoje esanciy objekty kiekis priklauso nuo pa-
sirinkty X ir y parametry ir yra lygus ju sandaugai (molekuliy kiekis = x * y). Kvieciant algoritma
maino, sistemai taip pat galima suteikti tanki, prading temperatira. Algoritmo veikimui paramet-
ras stepEquil jokios jtakos nedaro (neigyvendintas funkcionalumas). DeltaT parametru nustatome
laiko pokyti, per kurj yra atlieckamas simuliacijos pilnas ciklas (apskai¢iuojamos objekty koordina-
tes, ivertinami pagreiciai, laiko pokytis, visuotiné sistemos energija, kinetiné energija). Simuliacija
trunka iki kol sistemos simuliacijos cikly skaicius (stepCount) nepasiekia nustatyto stepLimit pa-
rametro reikSmes.

Algoritmas grazina ivykdyty Zingsniy (cikly) skaiciy (stepCount). Esama laiko momenta simu-
liacijos eigoje (timeNow = delta * stepCount, sistema sudaranciy objekty greifiy sumas (veSum)),
pilng sistemos energijos vidurki (totEnergySum), sistemos viduting kineting energija (kinEnergy-
Sum), kitus parametrus !7. Sistemos sistemos evoliucijai atlikti yra naudojamas leapfrog metodas
(integratorius). Saveikos tarp kity sistemos objekty yra skai¢iuojamos rCut = pow (2., 1./6.) spin-

duliu.

B. Panaudojimo atvejis nr.1. sistemos savybiuy tyrimas

simuliuojama sistema riboja plokStuma (20 x 20), sistemos tankis 0.9, sistema evoliucionuoja
kas 0.05 s. Sistemos jverciai apskaiciuojami kas 200 cikly. Pradiné temperatiira 1. Kaip kis tokios

sistemos vidutiné pilnutiné energija (totEnergySum) ivykdzius 100000 cikly?

B.1. Tyrimo eiga

Surenkame pradinius duomenis — deltaT = 0.05, density = 0.9, initUCell.x = 20, initUCell.y
= 20, stepAvg = 200, stepEquil = 0 (nenaudojamas), stepLimit = 100000, temperature = 1;
kviec¢iame maino funkcija — t <- maino(0.05, 0.9, 20, 20, 200, 0, 100000, 1);

7pilng apra§yma galima pamatyti suvedus R konsoléje ?maino
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stepCount timeNow  vcSum  totEnergySumAvg totEnergySumAvgSquare

200 10 40021778 4.132931e+50 6.990302e+49

400 20 40021778 4.255270e+50 0

600 30 40021778 4.255270e+50 0
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1 pav.: pav. 1 Rezultatai ijvykdZius maino funkcija

darome iSvadas — po 100000 cikly matyti, kad sistema néra pusiausvyros biisenoje (visos
reikSmés itin didelés. Pusiausvyros biisenoje grei¢iai (veSum) yra artimi 0.). Galime teigti, kad
pilnutiné sistemos energija kuri laika didéja, o paskui iSlieka stabili. Taip pat i§ gauty rezultaty

galime daryti prielaida, kad duotieji parametrai buvo nekorektiski (per didelis laiko pokytis deltaT).

C. maino3 panaudojimo budai

maino3 — skirtingai nei maino funkcija, maino3 sistemos simuliacija atlieka trimatéje erdve-
je, turi papildoma parametra (stepIntlTemp) sistemos temperatiirai koreguoti sistemos vykdymo
metu. Sistemos temperatiiros koregavimas leidZia sumaZzinti pradiniy nustatymy itaka galutiniams
rezultatams. Sistemos objekty saveikos modeliuojamos gretimy langeliy metodu (cell subdivison)
— esminis Sio algoritmo iSskirtinumas. Kaip ir maino funkcijos atveju taip ir su maino3 galime
atlikti tuos pacius tyrimus. Tik maino3 algoritmas naudoja kitokig tarpusavio sgveiky skai¢iavimo

mechanizma (cell subdivison). O, maino skaiciuoja saveikas i§ anksto apibréztu spinduliu.

C.1. Panaudojimo atvejis nr.2 skirtingy saveiky skai¢iavimo metody palyginimas

Simuliuojamos dvi sistemos, pirmos plotas plotas 20 x 20, antrosios 20 x 20 x 20, sistemy

tankiai 0.7, sistemy jverciai skaiciuojami kas 20 cikly. Pradinés temperaturos 1. Palyginkite pil-
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nutinés energijos pokyti naudodami maino ir maino3 algoritmus. Sistemos simuliacija atliekama
10000 karty, laiko pokytis deltaT = 0.005, stepInitlzZTemp = 99999,

Surenkame pradinius duomenis — InitUCell.x = 20, InitUCell.y = 20, InitUcell.z = 0 (naudo-
sime dvimatg erdve). deltaT = 0.005, stepAvg = 20; stepLimit = 10000 ; stepInitlzZTemp = 99999,
density = 0.7.; temperature = 1.

Kvieciame maino ir maino3 funkcijas t <- maino(0.005, 0.8, 20, 20, 20, 0, 10000, 1); t1 <-
maino3(0.005, 0.7, 20, 20, 20, 20, 0, 99999, 10000, 1);

Kvieciame funkcija, kuri braizo grafika su dviem y aSimis compareTwoSets(t$stepCount,

t$totEnergySumAvg, t1$totEnergySumAvg, "step count”, "total Energy sum mean");

Gauname grafika

| — DataSet1
—— DataSet2

1.48930

149915
I

total Energy sum mean
total Energy sum mean

I I I I I I
0 2000 4000 6000 8000 10000

099235 099255

step count
2 pav.: DataSetl (t) ir DataSet2 (t1) pilnutiniy energijy vidurkio palyginimas

Darome iSvadas i$ grafiko (Zr. pav. 2) matyti, kad abiejy sistemy pilnutiné energija, bégant

laikui, didéja. t1 atveju pilnutiné energija didéja ne taip nuosekliai kaip t.

D. maino4 panaudojimo budai

maino4 — veikimo principas yra ekvivalentus maino3 funkcijai, skiriasi tik objekty tarpusavio
saveiky metodu. Maino4 atveju sistemos objekty tarpusavio sagveikoms skaiciuoti yra naudojamas
artimiausiy kaimyny saraso metodas. Atsiranda trys nauji kintamieji — nebrTabFac — skirtas di-
dZiausiam galimam kaimyny skai¢iui nustatyti. randomSeed — atsitiktinéms objekty pozicijoms

generuoti, rNebrShell — kaimynystés spindulio ilgis.
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D.1. Panaudojimo atvejis nr.3 Palyginti sistemy pilnutines energijas esant skirtingoms ran-

domSeed reikSméems

randomSeed — tai kintamasis, kuris naudojamas atomy (objekty) atsitiktiniam generavimui ini-
cijuoti. Atlikdami Sig uzduoti turétume issiaiskinti ar kintamojo randSeed variavimas jtakoja siste-
mos pilnuting energija. ISkvieskite maino4 funkcija 5 kartus su tokiomis randomSeed reikSmémis
10, 10000, 50000, 12, 1000000 laikydami, kad laiko pokytis deltaT = 0.005, sistemos tankis 0.8,
simuliacijos plotas 5 x 5 x 5, nebrTabFac = 10, nebrShell = 0.5 stepAvg = 10, stepEquil = 0,
steplnitlzZTemp = 99999, stepLimit = 10000, temperature = 1 reikSmés yra pastovios.

Surenkame pradinius duomenis — randSeed1 = 10, randSeed2 = 10000, randSeed3 = 50000,
randSeed4 = 12, randSeed5 = 1000000; deltaT = 0.005, density = 0.8, InitUCell.x = 5, InitUCell.y
=35, InitUCell.z = 5, nebrTabFac = 10, nebrShell = 0.5 stepAvg = 10, stepEquil = 0, stepInitlzTemp
= 99999, stepLimit = 10000, temperature = 1.

Kvieciame maino4 funkcija penkis kartus

tl <- maino4 (0.005, 0.8, 5, 5, 5, 10, 10, 0.5, 10, 0, 0, 10000, 1);

t2 <- maino4 (0.005, 0.8, 5, 5, 5, 10000, 10, 0.5, 10, 0, 0, 10000, 1);

t3 <- maino4 (0.005, 0.8, 5, 5, 5, 50000, 10, 0.5, 10, 0, 0, 10000, 1);

t4 <- maino4 (0.005, 0.8, 5, 5, 5, 12, 10, 0.5, 10, 0, 0, 10000, 1);

t5 <- maino4 (0.005, 0.8, 5, 5, 5, 1000000, 10, 0.5, 10, 0, 0, 10000, 1);

Gauname grafikus

par(mfrow=c(3,2))

plot(t1$stepCount, t1$totEnergySumAvg, type="1", col="red");

plot(t2$stepCount, t2$totEnergySumAvg, type="1", col="blue");

plot(t3$stepCount, t3$totEnergySumAvg, type="1", col="green");

plot(t4$stepCount, t4$totEnergySumAvg, type="1", col="brown");

plot(t5$stepCount, t5$totEnergySumAvg, type="1", col="black");
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3 pav.: randomSeed kintamojo jtaka pilnutinei sistemos energijai

Darome iSvadas kaip matyti i§ pateikty grafiky (Zr. pav.3) randSeed parinkimas pilnutinei

sistemos energijai itakos neturi.

E. mainoS panaudojimo budai

maino5 — algoritmas yra panaSus i jau anksciau minétus. Tik sistemos evoliucija remiasi ne
leapfrog metodu, o predictor/corrector integravimo metodu, sistemoje esanciy objekty saveikoms
apskaiCiuoti remiamasi gretutiniy langeliy metodu. Kadangi sistemos evoliucijai naudojame pre-
dictor/ corrector metoda, galime vykdyti sistemos vidinius procesus (objekty tarpusavio saveikos

modeliavima) didesniu laiko Zingsniu (lyginant su leapfrog).
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F. maino6 panaudojimo budai

maino6 — algoritmas panaSus maino5 algoritmui, tac¢iau objekty saveikom apskaiciuoti yra nau-
dojamas kaimyny saraso metodas, integratorius — predictor/corrector metodas. Naudodami §j al-
goritma, galime lyginti skirtingy saveiky jtakas, simuliuojamoms sistemoms, ivertinti, lyginant,

pavyzdZziui, su maino$5 ir kitais algoritmais.

G. maino8 panaudojimo budai

maino8 — algoritmas skirtas simuliuoti sistema, kurios objektai yra minkstos sferos (soft sphe-
res). Sistemai evoliucionuoti yra naudojamas leapfrog metodas, objekty tarpusavio saveikos skai-

¢iuojamos remiantis kaimyny sarasu. Galima naudoti minksty ir kety sfery sistemoms palyginti.

H. maino9 panaudojimo budai

maino9 — algoritmas skirtas studijuoti kristaly gardelés periodiSkumo savybéms. Objekty tarpu-
savio saveikoms jvertinti naudojamas kaimyny saraso metodas, sistemos integratorius — leapfrog

metodas.

I. mainoll panaudojimo budai

mainol 1 — algoritmas ekvivalentus maino9 algoritmui. Skirtumas — paduodamy parametry kie-
kyje — mainol1 leidZia pasirinkti saveikos su objektais spindulj rCut. Daznu atveju, visuose algo-
ritmuose naudojame empiriniu biidu parinkta rCut reik§me. Sj algoritma galima taikyti norint tirti

kristaly gardelés periodiSkumo savybém, esant skirtingoms rCut reikSméms.

J. mainol2 panaudojimo budai

mainol2 — algoritmas klasteriy susidaryma sistemoje, naudojant kaimyny saraSo metoda, ir
leapfrog integratoriy. Algoritmas naudojamas, kai norime atspausdinti { R konsolg esamos siste-
mos konfigiiracija (einama laiko momenta, molekuliy kieki, esamy molekuliy padétis. Daugiau
informacijos Zidireti dokumentacijoje). Si algoritma galime naudoti, kai norime studijuoti klasteriy

susidaryma sistemoje.
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K. mainol7 panaudojimo budai

mainol7 leidZia simuliuoti kristalo evoliucija, veikiama pastovaus iSorinio slégio ir tempera-
taros. Sistemos integratorius — predictor/corrector metodas, saveikos skai¢iuojamos — gretutiniy

langeliy metodu.

L. mainol8 panaudojimo budai

mainol8 — leidZia simuliuoti sistema, kurios temperatiira, visa simuliacijos laika, yra pastovi.

Kitaip tariant maino18 leidZia simuliuoti taip vadinama NVT ansambl;.

M. mainol9 panaudojimo budai

mainol9 — §io algoritmo pagalba galime simuliuoti NPT ansambli, kur sistema veikia pastovi
temperatira ir pastovus iSorinis slégis. Sistemos integratorius predictor/corrector metodas, savei-

kos skai¢iuojamos — gretutiniy langeliy metodu.

N. maino23 panaudojimo budai

maino23 — §io algoritmo pagalba galima tirti sistemas, kurios néra pusiausvyros buisenoje. Sis-
temos integratorius predictor/corrector metodas. Saveikoms skai¢iuoti naudojamas kaimyny saraso

metodas.

0. maino28 panaudojimo budai

maino28 — algoritmas naudojamas standziy'® molekuliy simuliacijoms atlikti. Sistemos integ-

ratorius — leapfrog metodas. Objekty tarpusavio sgveikos skai¢iuojamos kaimyny saraSo metodu.

P. maino30 panaudojimo budai

maino30 — algoritmas naudojamas simuliuoti molekules sujungtas paslankiais'® rySiais. Siste-
mos integratorius — leapfrog metodas. Objekty tarpusavio saveikos skai¢iuojamos kaimyny saraso

metodu.

¥ molekulés sudarytos i§ atomy. Kai kurie atomai formuoja tokius rysius, kurie néra paslankiis. Tokie rysiai tarp
molekuliy ar jos daliy neleidZia joms ar jy dalims judéti.

19Be standZiy rysiy dar yra paslankiis rySiais — tai tokie rySiai, kurie nesurakina molekuliy ar jy daliy kartu. Mole-
kulés gali laisvai judéti, pavyzdZiui, apie savo asi, temptis
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Q. maino39 panaudojimo budai

maino39 — algoritmas skirtas simuliuoti objekty saveikas remiantis embedded-atom metodu.
Sistemos integratorius — leapfrog metodas. Saveikos skaiciuojamos artimy langeliy metodu. Si-
muliacijos iSvestys atspindi sistemos evoliucija, i kurios vyksma yra jtraukiamos ilgo nuotolio

sgveikos

R. maino41 panaudojimo budai

maino41 — algoritmas simuliuoja ilgo nuotolio saveikas sistemoje naudojant Evaldo sumavimo
(Ewald summation) metoda. Sistemos integratorius — leapfrog metodas. Objekty saveikos skaicia-
vimo metodas — artimy langeliy metodas. Simuliuoja ilgo nuotolio objekty itaka sistemos evoliu-

cijai.

S. maino46 panaudojimo budai

maino46 — algoritmas skirtas skysc¢iy simuliacijai atlikti (simuliuoja skyscio tekéjima (minksty
sfery) per kliuti). Sistemos integratorius — leapfrog metodas. Saveikos skai¢iuojamos remiantis

kaimyny saraSo metodu.

T. maino47 panaudojimo budai

maino47 — algoritmas simuliuoja objekty vibruojanti sluoksni dvimatéje erdvéje. Saveiky me-
todas — kaimyny sarasas. Sistemos integratorius — leapfrog metodas. Simuliacija pagrista minksty

sfery saveika.

U. maino48 panaudojimo budai

maino47 — algoritmas simuliuoja atomy vibruojanti sluoksni dvimatéje erdvéje. Saveiky me-
todas — kaimyny sarasas. Sistemos integratorius — leapfrog metodas. Simuliacija pagrista minksty

sfery saveika.

V. Pastabos

Visi integruoti algoritmai graZina reikSmes (daugiau informacijos Zr. dokumentacijoje), kurias,

pavyzdZziui, galima vaizduoti grafikais, tode¢l galima spre¢sti panaSaus tipo uZdavinius kaip apra-
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Syta pirmame antrame ir tre¢iame pritaikymo buduose. Algoritmus taip pat galima panaudoti ir

platesniame kontekste derinant juos su R sistemos teikiamomis galimybémis.
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Priedas. Parametry generavimas

Simuliacijos sékme gali jtakoti daugybe veiksniy — parinktas sistemos evoliucijos metodas (le-
apfrog, Runge-Kutta, Verlet, kt.), sistemos evoliucijos Zingsnis (timeStep), kiti, sistemai paduo-
dami parametrai. Sékmé taip pat gali turéti skirtinga reikSme atliekant sistemos modeliavimg ir
pavyzdZiui gali biiti susieta su sistemos integratoriaus paklaida, sistemos pusiausvyros busena, po-
tencinés / kinetinés energijos virsmais ar visuotinés sistemos energijos dydZiu, kitais parametrais.

Sioje darbo dalyje parodysime kaip R aplinka gali biiti panaudota tinkamy2° parametry, simu-

liacijos vykdyti, atrankai atlikti.

W. Problema

Ne visy, sistemai paduodamy, parametry reikSmés yra tinkamos simuliacijoms atlikti, pavyz-
dZiui, modeliuojant nedidelg sistema (20 x 20 objekty), parinkus didZiules sistemos temperatiros,
tankio reik§Smes atsiranda rizika, kad sistema praras (nepasieks) pusiausvyros biiseng ir gautos i$-

vestys neatspindés rezultaty, kuriuos galétume gauti, gyvai, atlikus eksperimenta.

X. Uzdavinio formuluoteé

Surasti tokig aib¢ A parametry, kad simuliuojama 20 x 20 objekty sistema po 10 000 iteraciju
vis dar buity pusiausvyros busenoje. Simuliuojama sistema sudaro kietos sferos, integratorius —
leapfrog metodas, sistemos tankio reik§mé parenkama i$ [0,008; 0,10] intervalo ir gali kisti 0.001
zingsniu. Leistinas Energijos kitimo intervalas [0,001; 0,01] pokyc¢io Zingsnis 0,003. Temperatiira
parenkama i$ intervalo [1; 1,18] ir gali kisti 0,05 Zingsniu. Sistemos jverciai apskaiciuojami kas

100 iteraciju, laiko Zingsnis 0,005.

X.1. Tyrimo eiga

Surenkame parametrus i§ duoto uzdavinio:
deltaT 0.005 stepLimit 10000

density [0,008; 0,10] temperature [1; 1,18]

initUcell.x 20 energyDriftStep | 0,003
initUcell.y 20 densityStep 0,001
stepAvg 1000 temperatureStep 0,05

stepEquil | [0,001; 0,01]

tinkamumas yra apibréZiamas keliamos problemos ar suformuluoto uzdavinio
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UZduoties salygas tenkina algoritmas maino. Todél ji naudosime tyrimui atlikti. Taciau maino
algoritmas negali simuliuoti sistemos duoty réZiy ribose, t.y vienu metu galime atlikti simuliacijas
su viena temperatiiros, tankio ir energijos pokycio reikSme duotu laiko momentu. Pasinaudodami
R sistemos galimybémis sukursime papildoma R algoritma, kuris atliks simuliacijas su visomis,

intervaluose esamomis, reikSmémis.

X.2. R algoritmo pagrindinés dalys

Pirmiausiai apsibréZziame duomeny objekta, kurj naudosime R funkcijai paduoti, kaip paramet-
ra. Funkcijai paduodamo parametro objektas pateiktas pavyzdyje nr.1. UZzdavinj galima spresti
iSrenkant visas reikSmes i$ intervaly ir darant atskiras simuliacijas su gautais reikSmiy rinkiniais.
Intervalo padalinimui i aktualias reikSmes galime naudoti R funkcija seq (Zr. pavyzdys nr. 2 inter-

valo iSskaidymas reikSmémis)

1 molBioObject <— list( 1 densityValues <—

2 timeStep = 0.005, 2 seq(molObject$densityInterval[1],
3 simulationBox = ¢(20, 20), 3 molObject$densityInterval[2],
4 stepAvg =100, 4 by = molObject$densityStep

5 totalSteps = 10000, 5 )s

6  densityStep = 0.001, 6

7 energyDriftStep = 0.003, 7 energyDriftValues <—

8  temperatureStep = 0.05, 8 seq(

9  paramSetSize = 10,
10 densityInterval = ¢(0.008, 0.10),
11 energyDriftInterval = ¢(0.001, 0.01),

12 temperaturelntarval = c(1, 1.18)

molObject$energyDriftInterval[1],

molObject$energyDriftInterval[2],

by = molObject$energyDriftStep
)

14 temperatureValues <—

15 seq(

16 molObject$temperaturelntarval[1],
17 molObject$temperatureIntarval[2],
18 by = molObject$temperatureStep

19 )s

Tam, kad gautume visas galimas reikSmes su kuriomis, vykdant simuliacijas, po 10 000 tiks-
tanciy iteracijy, sistema biity pusiausvyros biisenoje, turime atlikti simuliacijas su visomis jmano-
momis reikSmeémis 1§ intervaly. Pastaba: tai, kad sistema yra pusiausvyros biisenoje galime spresti
1§ sistema sudaranciy objekty grei¢iy sumos (maino algoritmo atveju tai veSum iSvestis). Jei sis-
temos objekty greiciy pokytis, vykstant sistemos evoliucijai, kinta daugiau nei 0.00001, darome
prielaida, kad sistema nebéra pusiausvyros biisenoje. Bendra funkcija pusiausvyros salygoms nu-
statyti (Zr. pavyzdys nr.3 pusiausvyros salygoms aptikti).
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Pavyzdys nr. 3: pusiausvyros salygoms aptikti

1 function(results) {

2 if ((mean(results$veSum) < 0.00001) & &
3 (mean(results$totEnergySumAvgSquare) < 0.00001)) {
4 return (TRUE);
5}

6 return (FALSE);
7}

Atlikus visas galimas iteracijas gauname aib¢ parametry, kurie buvo pritaikyti uZdavinyje api-
bréztoms sistemos simuliuoti. Klasei valid priklausantys paremtry rinkiniai tenkina uZduotyje api-
bréztas salygas, klasei invalid ptiklauso tie parametry rinkinai, kurie netenkina uzduotyje apibrézty
salygu. Pilng rezultaty rinkinj galima perziuréti disko faile Audrius_Jakutis_2016_magistrinis_darbas
/PRIEDAI/R_OUTPUT_NR_ 1.txt. Pilnas R algoritmas Siam tyrimui atlikti fali bati iSkvieciamas

R aplinkoje (generateParamsForMaino())

timeStep | density | energyDriftTreshold | temperature | class
0.005 0.008 0.001 1 valid
0.005 0.008 0.001 1.05 valid
0.005 0.008 0.001 1.1 valid
0.005 0.088 0.001 1.1 invalid
0.005 0.088 0.001 1.15 invalid
0.005 0.088 0.004 1 invalid
0.005 0.088 0.004 1.05 invalid

4 lentele.: Gauty parametry rinkiniai (iSkarpa i§ R_OUTPUT_NR_1.txt)
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