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CB-; Dados Biolégicos

» Atendéncia é armazenar dados biolégicos brutos de todos os tipos
em bancos de dados publicos, com acesso aberto pela comunidade
de pesquisa.
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CB-I: Dados Biolégicos

« Com o avanco da tecnologia, existem cada
vez mais sequéncias e anotacdes e ndo é
possivel determinar a quantidade de
informacdes que ainda seré obtida de
diversos organismos com o andamento do
projeto genoma.

« Isso torna fundamental o uso de um banco
de dados bem estruturado que permita o
armazenamento, 0 acesso e 0
processamento destas informagoes de
forma simples e eficiente.

» Ainternet mudou a maneira como os cientistas compartilham os
dados e possibilitou que um depésito central de informagdes
atendesse totalmente a uma comunidade de pesquisa.

Dados Biolégicos

* Em vez de fazer pesquisas preliminar no
laboratorio, os cientistas vao primeiro aos
bancos de dados

-> economia de tempo e recursos
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Crescimento do Gen-Bank
(1982 a 2005)
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Bioinformatica e Bancos de Dados

» Conjunto de informagdes relacionadas entre si, referentes ao
mesmo assunto, organizadas pratica e racionalmente, para que o
usuario levante e recupere informacdes, tire conclusdes e tome
decisoes.
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CB-I: Bioinformética e Bancos de Dados

* Representagédo, armazenamento e a distribuicéo de dados >
aspecto funcional da bioinformatica.

« O desenvolvimento de ferramentas analiticas para revelar o
conhecimento contido nos dados é o segundo, e mais cientifico,
aspecto da bioinformatica.

Bancos de Dados Biol6gicos

» Todos os dados resultantes das analises de
um projeto genoma sé@o armazenados nos
chamados bancos de dados biolégicos.

« Constitui um grande conjunto de dados

BIOINFORMATICA
+

Bancos de Dados Biolégicos
Integracéo

Bancos de Dados Biol6gicos

persistentes, geralmente associado a um

software projetado para atualizar, consultar e

recuperar componentes dos dados

armazenados no sistema.
(Bioinformatics FactSheet 2004)

« Eficacia: Fécil acesso as informagoes.

* Objetivo: Métodos para extrair somente as
informagdes necessarias para responder uma
especifica pergunta biol6gica.




Bancos de Dados Biol6gicos

— Visao direcionada para a biologia molecular
— Base da biologia molecular: DNA - Nucleotideos {A, C, G, T}

— Além do DNA, existem outros tipos de dados na linha de
evolucdo (RNA e proteinas)

— Uma sequiéncia de DNA pode possuir milhares de pares de
nucleotideos.

— Cada sequéncia possui uma identificacao, fungdes biolégicas e
podem pertencer a varios organismos.
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Plantas < 50.000 < 101

Mamiferos 100.000 Ix 100
Vermes 14.000 ~ 10°
Bactérias 2-4.000 < 107
Vacina < 300 187.000
Influenza 12 13.500
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Gene

(Algumas informagdes associadas)

O que se pode descobrir sobre um gene por meio de uma busca a
um Banco de Dados?

« Informacao evolutiva: genes homologos, freqtiéncias dos alelos, ...

« Informacéao gen6mica: localizagdo no cromossomo, intros, regides
reguladoras, ...

folds (grande similaridade estrutural), dominios estruturais, ...

« Informacéo de expresséo: expressao especifica a um dado tecido,
fenétipos, doengas, ...

< Informagéo funcional: funcéo molecular/enzimatica, papel em
diferentes rotas, papel em doencas, ...
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e Dados Biol6gicos

« Informacao estrutural: estruturas da proteina correspondente, tipos de
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@ Estruturacdo dos Dados X
Acessibilidade

« Disponibilizar dados biolégicos para os
cientistas

« Dados publicados podem ser dificeis de
encontrar ou acessar

« Coleta-los da literatura consume muito
tempo

« Disponibilizar dados em formato que
possa ser lido por um computador
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« O entendimento da diferenca entre dados
estruturados e desestruturados, e o projeto de
um formato que se ajuste ao seu
armazenamento de dados e as suas
necessidades de acesso, é a chave para tornar
os dados Uteis e acessiveis.

« Formas de Armazenamentos

— Diferentes bases de dados para
armazenamento de dados biol6gicos
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* arquivos em formato de texto
e arquivos estruturados

» bancos de dados relacionais

— dados estdo guardados em tabelas
* bancos de dados objeto-relacionais

* bancos de dados orientado a objetos
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Realidades e Problemas comuns
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Web)
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CGETACTA...

(anotacao da
sepibéncia com base
(arquiva texto) nos dades cbtidos)
Tniclanda com uma usa-se bases de dados. o hidlogo extrai os
sequencia DNA em na Web para pesquisar dados necessdrios
um arquive testo ... seqliencias simiares para a sua pesquisa
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CB-; Realidades e Problemas comuns

» Muitas bases de dados séo construidas pelos proprios biélogos
» Na&o padronizacéo da taxonomia

« Dificuldade na adogédo de um vocabulario entre os grupos de
pesquisa

« Termos diferentes para conceitos iguais

» Conceitos diferentes para termos iguais
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Qualidade da Informagé&o

* Qualidade dos dados disponiveis na Web
— Grupos de pesquisa submetem suas descobertas
— Algumas bases aceitam de qualquer maneira
— Muitas bases nao verificam a qualidade dos dados

— Outras bases preocupam-se com a qualidade dos dados, onde
um comité valida-os. Estas bases ganham destaque da
comunidade cientifica.
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Realidades e Problemas comuns

« “Sua capacidade de julgar a qualidade da informag&o e do software
encontrados na Web aumentara a medida que vocé continuar a atuar neste
campo” (Gibas & Jambeck 2001)

— Qual é a Fonte? Quem s&o os autores? Qual é o propdésito da

organizagao responsavel pelas informagdes? E uma Organizagao
académica? Um Orgdo Governamental? Uma empresa?

« Estima-se que qualquer sequéncia do GenBank provavelmente contenha
pelo menos um erro.

« O software oferecido por 6rgéos publicos como o NCBI e o PDB pode ainda
estar em desenvolvimento. Grande parte dele é de boa qualidade.

« Transparéncia (Documentacao) e Atualizacao
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* Versionamento dos dados
— Dados néo acurados podem ser melhorados

— Novas versdes sobre a anotacéo de uma seqiiéncia sdo
submetidas as bases de dados

— Muitos pesquisadores “carregam” toda uma base de dados para
seu ambiente local, logo, ndo possuem as Ultimas atualizagdes.

— O custo de armazenamento e do tratamento das versdes pode
levar algumas bases de dados a simples atualizacdo da “versdo
corrente (a Unica)
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Na pratica ....

» Para que estes bancos de dados possam ser realmente utilizados
na pratica é necessario tratar de varios pontos importantes:

— adefinicdo do modelo de dados mais adequado,
— as necessidades de processamento,
— as analises e controles semantico dos dados,

— os meios de acesso e o problema da integracdo das bases de
dados.
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Bancos de Dados Publicos

» Avanco da tecnologia - crescimento exponencial do volume de
biossequéncias - dados submetidos aos bancos de dados através
da Internet

» Grande facilidade na submisséao de biossequéncias aos bancos de
dados = muito importante para que os biélogos possam acessar e
fazer suas andlises em novos dados mais rapidamente.

» Existem diversos bancos de dados, cada um com um modelo de
dados distinto e utilizando diferentes tecnologias, sobre os quais os
usuéarios tém necessidade de interagir.
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» Bancos de Dados Publicos (mais de 348).

EMBL (http://www.ebi.ac.uk/embl)
GenBank (http://www.ncbi.nim.nih.gov/GenBank)
« DDBJ (http://www.ddbj.nig.ac.)p)

— BD_de segiiéncias de proteinas
*| SWISS-PROT, TrEMBL (http://www.expansy.ch/sprot)
. ttp://pir.georgetown.edu)

— BD de motivos
« Pfam (http://www.sanger.ac.uk/Software/Pfam)
* PROSITE (http://www.expansy.ch/prosite)

— BD de estruturas macromoleculares 3D
« PDB (http://www.rcsb.org/pdb)
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CB-I: Classificacéo dos bancos de dados _

O que se deseja saber sobre uma sequéncia?

« Essa seqiiéncia é similar a de algum gene conhecido? Quao semelhante?
Qual é o seu significado?

« O que nés conhecemos sobre 0 gene 12347
— Gendmica (localizacao, regides regulatérias)
— Estrutura (dominios?)
— Funcional (doengas)

« Informagdes evolucionérias:

— Esse gene pode ser encontrado em quais organismos?
— Qual é a sua taxonomia?
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— Primérios
« Deposicéo direta de seqiiéncias sem qualquer processamento ou
andlise (ndo curados).
« GenBank, EMBL-Bank, DDBJ, etc.

— Secundarios

« Derivam dos priméarios porém com alguns tipos de analises
(geralmente curados).

« Swiss-prot, Uniprot, PROSITE, Blocks, PDB, etc.
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CB-; Membros do Consdércio internacional

INSDC - International Nucleotide Sequence Database Collaboration

« Genbank (NCBI - National Center for Biotechnology Information )
« EMBL (European Molecular Biology Laboratory)

« DNA DataBank of Japan (DDBJ)

Genbank
=
<3 NCBI
Genbank (http://www.ncbi.nim.nih.gov/)
— Responsavel
< National Center for Biotechnology Information (NCBI);
+ Desde 1982.
— Assunto
« Dados sobre seqiiéncias de &cidos nucléicos (DNA) e Proteinas
derivadas;
 Outros dados associados.
— Aproximadamente 61.132.599 seqtiéncias
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NCBI - Varios
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Banco de Dados aplicado

~ Saulo Franga Amui

Genbank - Formato
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NCBI - Entrez

* ORF finder

¥ Rat gerome

I

¥ Raterence
egquence propect

o L0000 s
@ Uik e Pkl sl sl

| Uise of Futbted Comral requires mo segatvation o fee
Act e 0 f1iem w compden WS an ISbarat Coonesin

» SAGEmag

» ERYICGH
dutabaie
wew Protein Clusters' s

Eriraz Frown Claten satatime ¥ Troce wchive

T e B Pt Clston s o & echcn o
Frferwrce Seaurce Fef Lo groforn. b b coepiste
et o b aryches, i, el or gt S ha

¥ aeSensen

oy ¥ Vsl Gametrping
B o Gl v S e st e Pt Todl
Chuttery dttmce

* Wb (FSE) Frets

» RCACGAR

B8wus de Dados BittadicaSisRatis BillijocSanSamid|Fablu@wainrp.usp.br)

ENTREZ

« Interface de busca
(keywords);

« Busca de genes,
seqliéncias, proteinas,
referéncias, etc.




NCBI - PubMed

B8wus de Dados BittadicasSisRatis BilligiocanSamidfabiu@ wetinrp.usp.br)

NCBI - Protein Clusters (novo)
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CB; NCBI - Blast

T LR
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EMBL - Estatisticas

GENEMARK

MFPSEARCH

EMBL (http://www.ebi.ac.uk/)
— Responsavel
« European Bioinformatics Institute (EBI);
« Desde 1982.
— Assunto

 Outros dados associados.

— Aproximadamente 98.271.924 seqiiéncias
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BLU

Nucleotide

« Dados sobre sequéncias de &cidos nucléicos;
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EMBL — Formato
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25Tu07-2008 (Res. 55, Lesw wlacas, version 11)
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EMBL — InterPro
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EMBL — Schema (SGBD - Oracle)
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EMBL — InterPro
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DDBJ (http://www.ddbj.nig.ac.jp/Welcome-j.html)

— Responsavel
 National Institute of Genetics — Japan (NIG);
« Desde 1988.

— Assunto
« Dados sobre sequéncias de &cidos nucléicos;
 Outros dados associados.
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Fonte de recursos
documentados que
amalgama esforgos
dos bancos de dados
PROSITE, PRINTS,
Pfam e ProDom.

Cada entrada de
InterPro inclui uma
descricéo funcional,
anotagao, referéncias
bibliogréficas e links
para o banco de dados
relevante.




DDBJ - Formato

DDBJ

similar
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UniProtkB/Swiss-Prot: Q9ZZ38

Outros Bancos de Dados e Métodos

— Swiss-prot
Banco de dados curado com seqtiéncias de proteinas; A
+ Clara separagao entre os dados anotados;

Redundancia minima; Swlsw

Integracdo com outros bancos de dados; H _ -
http://expasy.org/sprot SW|SS p I’Ot "
— Prosite

« Aponta dominios funcionais em uma proteina utilizando consensos armazenados em
seu banco de dados;

« http: I/expasy.org/pro’slle/ P@
— Blocks

« Muditiplos alinhamentos de regides altamente conservadas de proteinas;
« http://blocks.fhere.org/

- PDB BLOCKS
« Banco de dados de estruturas de proteinas;
« http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

- KEGG
* Colecao de representacoes e mapas de vias metabdlicas;
+ http://www.genome.jp/kegg/
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Banco de Dados aplicado a Sis%®

Alinhamentos de varias
sequéncias sem intervalos
que correspondem as
regides de proteinas mais
conservadas
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PDB

(Protein Data Bank)
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