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1 Introduccion

Enter topic text here.

1.1 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 bioinformática, implementado  por
los estudiantes Hernan David Ramirez Mejia y David Molina  como proyecto  de  grado
para la faculta de de Ingeniería de Sistemas y Computación de la Universidad del Valle
(Cali, Colombia), partiendo de la idea propuesta por el grupo de biología molecular de
(BIOMOL).

La  aplicación  se  desarrollo  bajo  los  conceptos  de  software  libre,  usando  como
lenguaje de desarrollo JAVA. Permite que el usuario guarde la información obtenida en
una base de datos en postgres y dando la opción para que los resultados se exporten
a  archivos  de  texto  separados  por  tabulación,  con  esto  el  usuario  pueda  usar  lo
obtenido  en  otras  herramientas.  La  aplicación  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 información de las proteínas.
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2 Intalacion de la aplicacion

2.1 Requerimientos del sistema

Para  la  instalación  y  ejecución  de  la  aplicación  son  necesarios  los  siguientes
programas:

PostgresSQL 8.3 o superior.
PyMol.
jdk1.6.0_19

Hardware:

Requisitos recomendado de hardware.

Procesador de 2.0 GHz Dual Core

Memoria RAM de 2 GB DDR2

Espacio en disco para la instalación de 200Mb.

Requisitos minimos de hardware:

Procesador de 1.4 GHz sencillo

Memoria RAM DDR 1 1 GB.

Espacio en disco para la instalación de 30Mb pero teniendo en cuenta que la

carpeta repositorio aumentara de tamaño.

Software:

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

PostgreSQL version 8.2 o superior

PyMol.

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.

3.2 Formulario principal

Enter topic text here.
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3.3 busqueda de motivos

Este formulario permite al usuario realizar una búsqueda de lo motivos que posee una secuencia.
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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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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"
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3.4 busqueda de proteinas

Enter topic text here.

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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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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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
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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

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
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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.

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

http://www.thebiogrid.org


Manual de Usuario 21

© 2010 Enter your company name

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.

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

3.6 Docking

Esta es la interfaz que permite realizar el docking entre dos proteinas, para ello se debe escoger los
ligandos de una y la otra como proteina receptor.
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