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Introduccion 7

1.1

Introduccion

Enter topic text here.

Acerca del proyecto

Director del proyecto:
IRENE TISCHER

Aplicacion desarrollada por :
HERNAN DAVID RAMIREZ MEJIA

DAVID MOLINA

Este aplicativo se desarrollo por parte del grupo de bioinformatica, implementado por
los estudiantes Hernan David Ramirez Mejia y David Molina como proyecto de grado
para la faculta de de Ingenieria de Sistemas y Computacion de la Universidad del Valle
(Cali, Colombia), partiendo de la idea propuesta por el grupo de biologia molecular de
(BIOMOL).

La aplicacion se desarrollo bajo los conceptos de software libre, usando como
lenguaje de desarrollo JAVA. Permite que el usuario guarde la informacion obtenida en
una base de datos en postgres y dando la opcion para que los resultados se exporten
a archivos de texto separados por tabulacion, con esto el usuario pueda usar lo
obtenido en otras herramientas. La aplicacién usa bases de datos de servidores
externos como PDB, UNIPROT, SWISSPROT, MINT y BIOGRID en su funcionamiento
lo que permite un manejo detallado de la informacion de las proteinas.
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Intalacion de la aplicacion 9

2 Intalacion de la aplicacion

21 Requerimientos del sistema

Para la instalacién y ejecucion de la aplicacibn son necesarios los siguientes
programas:

O PostgresSQL 8.3 o superior.
U PyMol.
Q jdk1.6.0_19

Hardware:

Requisitos recomendado de hardware.
U Procesador de 2.0 GHz Dual Core
U Memoria RAM de 2 GB DDR2

U Espacio endisco para la instalacion de 200Mb.

Requisitos minimos de hardware:

U Procesador de 1.4 GHz sencillo

0 Memoria RAMDDR 1 1 GB.

U Espacio endisco para la instalacién de 30Mb pero teniendo en cuenta que la

carpeta repositorio aumentara de tamafo.

Software:
Aplicaciones que se debe tener intaladas antes de instalar el proyecto.

U PostgreSQL version 8.2 o superior
a PyMol.
O jdk1.6.0_19

2.2 Ejecutar la aplicacion

Enter topic text here.
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3 Manual de Usuario

Enter topic text here.
3.1 Esquema Conceptual

Enter topic text here.

11

DOCKING

PROTEINAS QUE INTERACTUAN CON UNA SECUENCIA. (TAX — HTLV-I)

Se busca los motivos de la
secuencia (TAX), wusando el
expasytool conectados por http

MOTIVOS
DE LA
SECUENCIA
(TAX)

DOCKING ‘

PROTEINAS
CON LOS
MOTIVOS

DELGRUPOA

PROTEINAS
QUE
INTERACTUAN
CON EL
GRUPO B

GRUPO A A GRUPO B GRUPO C

Se busca las proteinas que
posean los motivos obtenidos
en el grupo A, usando el
expasytool por medio de http

Se busca las proteinas que
interactdan con el grupo B,
usando la BD BIOGRID

3.2 Formulario principal

Enter topic text here.
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3.3

EISIE]

o | =

E B

MNuevo |Abrir .txt|Resquardos|Guardar

ormularios

ey
O &
Info | Ayuda

&S

Salir

rMOTIVOS r INTERACCION PROTEINAS BD || PROTEINAS DADO MOTIVOS

Motivo:

‘ = Cargar lista Motivos ‘

Linage Taxonomy:

Enviar

busqueda de motivos

Este formulario permite al usuario realizar una busqueda de lo motivos que posee una secuencia.

© 2010 Enter your company name



Manual de Usuario 13

Secuencia:

Limpia el area de texto

w Permi
permitiendo arrancar de

archiw
depr

nuevo con la seleccion
de proteinas

Limpiar

= Cargar Secue

Cargar Secuencia usando codigo PDB

[ | Traer Secuencia del

Dependiendo del codigoPDB

Secuencia con almenos estos hits:

Linage Taxonomy:

Enviala consulta

Una vez enviada la consulta nos conectamos con la herramienta expasytool en swissprot para obtener
los motivos relacionados a la secuencia ingresada.

luego son cargados en una pantalla como lo muesta la sieguiente figura.
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Seleccionar Todos

REGISTRO CARGADO DE LA BASE DE DATOS

MOTIVOS ENCONTRADOS DE LA ANTERIOR BUSQUEDA

Motivo Sector ld Prosite Familia Seleccionar
GGlcSA 33-38 PSO0008 MYRISTYL -] -
GLcsAR 34-349 PSO0O008 MYRISTYL =
Sak 37-39 PSO0005 PEZ PHOSPHO.., -] =
TcpE 43-51 PSO000& CEZ2 PHOSPHO... =
ToR 80-82 PSO0005 PKC PHOSPHO.., -] B
Tsk 83-85 PSO0005 FKZ PHOSPHO.., =]

TIK 86-88 PSO0005 PKC PHOSPHO.., Ll
BEyS 110-113 PSO0004 CAaMP PHOSPH... -] s

Linage Taxonomy: |

Buscar protéinas

Filtrar Resultado

Posee un boton para seleccionar todos o solo se chequea los motivos con los q se desea trabajar para
buscarles que proteinas estan relacionadas a esos motivos.

El resultado obtenido puede ser guardago por el usuario tanto en la DB como en un archivo externo,

El boton filtrar resultado permite al usuario realizar una serie de consultar para solo tomar los motivos q

el necesite.

Interfaz Filtrar resultado: esta venta se despliega despues de oprimir el boton "Filtrar Resultado”

© 2010 Enter your company name
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| | Nuevo| Abrir .txt Resguardos Guardar Info | Ayuda Salir
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1/ MOTIVOS r PROTEINAS DADO MOTIVOS | INTERACCION PROTEINAS BD

wi Realizar Filtro Motivos

Buscar Todos Cargar !| Cancelar
m \ motivo familia
] 61.438 |~ ] sET
found: 8 hits ifyl [] 11-032 =l [[] ANK_REP_REGION
] 9.003 | [L] ANK_REPEAT
Motivo L] 10.419 | [L] PRE_SET
£1.438 []12.770 Ad |
14.479 secuencia sector id prosite | familia motivo id
9.003 HUSERSEQ1 |654-887 PS50297 ANK_REP_... |61.438 1247
10.419 IUSERSEQ1 ([1037-1159 |PS50280 SET 36.196 1254
12.636 |USERSEQ1 |(684-716 PS50083 |ANK_REPE... |[14.479 1248
12.770 IUSERSEQ1 |717-749 PS50088 [ANK_REPE... |9.003 1249
11.032 USERSEQ1 |750-7F74 PS50083 |ANK_REPE... [10.419 1250
36.196 USERSEQ1 |784-816 PS50088 _ |ANK_REPE... |12.636 1251
USERSEQ1 (850-882 PS50088 [ANK_REPE... [12.7T0 1252
| USERSEQ1 |972-1035 PSB086T iPRE_SET 11.032 1253

Linage Taxonomy:

Exportar
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3.4 Dbusqueda de proteinas

Enter topic text here.

Motivo:

Permite cargar
archivo .t con una
de proteinas

= Cargar Secuencia

Linage Taxonomy:

Limpiar

Envia la consulta

Una vez enviada la consulta nos conectamos con la herramienta expasytool en swissprot para obtener
los motivos relacionados a la secuencia ingresada.

luego son cargados en una pantalla como lo muesta la sieguiente figura.
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Manual de Usuario 17

PROTEINAS ENCONTRADAS DE LA ANTERIOR BUSQUEDA

Seleccionar Todos

HALLADOS: 7 HITS

Proteina Sector Id Prosite Motivo Relacidn Seleccionar
QALIBx2 DL HUMARMN 16l-166 ™| <
FO3408 TAX HTL1A 33-28 ™|
PLAOYD TAX HTL1C 33-28 ™|
FPOCZ13 TAX HTLL1F 33-28 ™|
FOCZ222 Tax HTL1L 33-28 ™|
QORSR1 TAX HTL3Z 33-28 ™|
QALI0XT TaX HTLIP 33-28 ™|

Reporte Proteinas

Buscar Interaccion con otras proteinas Filtrar Resultado

Cuando escoges filltrar Resultados se muestra una pantalla como la sigueinte que permite realizar
diversos filtros y trabajar solo con los datos necesarios,

filtra por la cantidad de motivos que tenga una proteina esto para trabajar con las proteinas que poseen
mayor cantidad de motivos (como se muestra en la figura Realizar Filtro).
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Archivo Ayuda
h i — il -
= E B0
o O &

Nuevo |Abrir .ixt Resguardos Guardar Info | Ayuda | Salir

| PROTEINAS DADO MOTIVOS | INTERACCION PROTEINASBD | MOTIVOS |

Seleccionar Todos

Proteina Sector Id Prosite |_Motivo Relacién Seleccionar
DUX4_HUMAN 161-166 . YT =A% FatalWal-TY L -
TAX_HTL1A 33-38 | | = Ver informacién en texto
[TAX_HTL1C 33-38 |
[TAX_HTL1F 33-38 | & Ver informacién en la web
[TAX_HTLIL 33-38
[TAX_HTL32 33-38 Ver homologacion con la PDB
[TAX_HTL3P 33-38 [COUAT [CGLLSA

Exportar respuesta Reporte Proteinas
Filtrar Resultado Buscar Interaccion con otras proteinas

»Ver informacion en texto: trae un texto con la informacion de la proteina.

»Ver informacion en la web: carga una url en la pagina de uniprot para ver la

© 2010 Enter your company name



Manual de Usuario 19

informacion referente a esta proteina.

»Ver homologacion con PDB: busca si posee o no una proteina homologa por
codigo en la base de datos de la PDB.

Figura Realizar Filtro

‘ Buscar ‘ | Todos | | Cargar ‘ ‘ Cancelar ‘ | Cantidad Motivos | | Relacion PDB
proteina motivo rel
[] TAX_HTL1A 1~ [] GGLCSA =

[] TAX_HTL1C
[ TAX_HTL1F
[ TAX HTL32

[ TAX_HTL3P = =]
sector id prosite proteina id motivo rel
161-168 QAUBx2 DS HURMARM 55884 GGLCSA
33-38 PO3409 TAX HTLLA 52885 GGELCSA
33-38 PL4079 TAX HTL1C 55888 GGLCSA
33-38 POCZ213 Tax HTL1F 65887 GGLCSA
33-38 POCZ22 TAX HTL1L 55888 GGLCSA
33-38 QORSR1 TAX HTL3Z 55889 GGLCSA
33-38 QAUQKT TAX HTL3F 52890 GGELCSA

> El boton Buscar: permite realizar la busqueda cruzando los datos seleccionados en el panel proteina
y motivo_rel.

> El boton Todos: carga todos los datos obtenidos antes del filtro.

> El boton cantidad de motivos: despliega una opcion para indicar la cantidad de veces q debe
aparecer un registro. Realiza un filtro mostrando solo los q aparecen mas de la cantidad de veces que
se ingrese.

> El boton relacionPDB: permite mostrar solo los resultados de las proteinas que poseen un map con
los id de la base de datos del PDB, para esto se usa una informacion obtenida de la base de datos de

© 2010 Enter your company name
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uniprot digitalizada en la BD local que permite buscar la relacion.(con estas proteinas obtenidas se
podra visualizar su estrutura en PyMol).

> El boton cancelar: cierra la ventana
3.5 busqueda de interacciones

Este es el formulario para buscar con que proteinas interactua una proteina.

Codido de la Protéina:

Limpia el area de texto
permitiendo arrancar de
nuevo con la seleccion
de proteinas

W = Cargar lista proteinas

Buscar interaccion con Realiza la consulta usando la BD de Biogri
® BioGrid local

® BioGrid Web
#® MINT web Realiza la consulta usando el MINT web y

Realizar busquegd: Envia la consulta dependiendo de que opc

Realiza la consulta usando el Biogrid web

La BD local es la base de datos descaragada de la BIOGRID "www.thebiogrid.org",
para las otras opciones las web lo que se hace es un paso de parametros para

© 2010 Enter your company name
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3.6

obtener resultado como si estuvieramos navegando dentro de sus formularios de
busqueda y mostrar el vinculo de forma directa en el navegador.

El resultado de una consulta lo podemos ver en la siguiente imagen.

Seleccionar Todos

HALLADOS: 20 Interacciones

RESULTADO DE LA INTERACCION CON LAS PROTEINAS, COMO INTERANDO A O B

IMTERACT... | INTERACT,.. SINOMIMO .. |SINOMIMO ...| METOODO ALTOR TIPO
HZFZEB EHMTZ DAL H3.3B|HS.,.. |IDEFZpES... |[two hybrid |[Rual JF (2., [direct int... |=
EHMTZ|D... |BATZL|RP... |DEKFZp&8... [MGC1052... [two hybrid |Rual JF (2., |direct int...
HGS EHMTZ DA, | ZFWES W, |DEFZpEE... [two hybrid |Rual JF (2., [direct int... |=
EHMTZ|D... |Cl0orflZ DKFZp&E... |FLIL3022).. [two hybrid |[Rual JF (2., |direct int... }—
FLODZ EHMTZ DA, [LHZ DEFZpia8... [two hybrid |Rual IF (2., |direct int...
LIMS1 EHMTZ DA [PINCHL |PL.. |DEFZp&S... [two hybrid |Rual JF (2., |direct int...
KLF&G|RFLl... |EHMTZ|DA.. . |BCDL [ZF9... [DEFZpEE... [two hybrid |Rual JF (2., |direct int...
LMoz EHMTZ DA, |[TTG2|RET... |DEFZp6E... |[two hybrid |[Rual JF (2., [direct int... |

Esta imagen el del formulario de respuesta, indica cuantas interacciones arrojo el
resultado para este caso fueron 20 INTERACCIONES

Docking

Esta es la interfaz que permite realizar el docking entre dos proteinas, para ello se debe escoger los

ligandos de unay la otra como proteina receptor.
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Receptor Ligando
Fl17 6716 ol 1.2060 -1.7270 0.0510H 0 0 0 0 (%
Fl18 6716 6719 3.2440 -0.,4830 -00030H O 0O 00
Fla 8718 1 21000
F26 6727 6728 121000
W27 6726 1 71000
F28 6726 6729 6730 121000
F29 6728 291000
¥30 6728 6731 341000
¥3l 56730 3251000 |
F32 67336734 2101 000
F33 6732 411 1 000
¥34 5732 673556736 561000 3
F35 6734 5121 000 B
¥36 6734 6737 5131 000
F37 6736 Eiii) 614 1 000

333 0 7 7 681 0 6 66732 5 |F I EMD L3

> $55% >

TH i | [ ] q] Il 1]

| Limpiar ‘ ‘ Cargar Receptor | | Limpiar | | Cargar Ligando |
CODE PDB

| Traer PDB

Realizar DOCKING
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