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RESUMEN: En el presente trabajo se propone un moédulo integrado a la Plataforma Web de Servicios
Informaticos que permite mediante un Portlet realizar el andlisis de secuencias bioldgicas. El objetivo del
moédulo es permitir a especialistas en Bioinformatica utilizar herramientas para realizar alineamientos de
secuencia mediante varios programas como clustalw, t-coffee y muscle, conocer la informaciéon contenida en
una determinadas secuencias, comparar unas con otras, mostrar graficamente la informacion biolégica
contenida en las mismas, asi como permitir su edicion.
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ABSTRACT: This work proposes an integrated module of the Computer Services Web Platform through a
portlet that allows to perform the analysis of biological sequences. The module aims to enable bioinformatics
specialists to use tools for sequence alignment through several programs such as ClustalW, T-Coffee and
muscle, know the information contained in sequences, to compare with each other, show graphically the
biological information contained in them and allows edit them.
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1. INTRODUCCION

El desarrollo de la ciencia y la técnica aparejado con
la innovacién a logrado que el hombre en el devenir
de la historia haya evolucionado hasta llegar a la
sociedad actual, una sociedad donde los avances
tecnologicos marcan nuevos paradigmas en todos sus
ramas y avanzan a velocidades increibles, estos
avances han impactado en el modelo econdémico
mundial y son transversales al desarrollo de las
naciones.

Las Tecnologias de la Informacion y las
Comunicaciones o TICs son aplicables en casi todos
los sectores de la sociedad reportando mejoras y
eficiencia. La ciencia se ha apoyado en los avances
tecnolégicos para aplicar los conocimientos vy
aprovecharlos para el progreso de la humanidad.
Ciencias como la fisica, quimica y biologia encuentran
en las TICs la posibilidad de incrementar, mejorar y
compartir su gama de conocimientos, y por ende
contribuir al desarrollo de las mismas. El
aprovechamiento de los recursos tecnoldgicos en el
campo cientifico dio origen a nuevas ramas dentro de
la ciencia como por ejemplo la Bioinformatica.

La Bioinformatica es un campo mas grande que la
biologia computacional, constituye la aplicacion de
técnicas cuantitativas de andlisis en el modelado de
sistemas bhiolégicos. Es una disciplina que evoluciona
rapidamente en las que se aplican herramientas
computacionales y técnicas para el manejo y andlisis
de datos biolégicos. La meta de esta disciplina
cientifica es permitir el descubrimiento de nuevas
ideas, asi como ofrecer una perspectiva global a partir
de la cual se puedan discernir nuevos principios y
paradigmas.

El acelerado desarrollo de las TICs ha propiciado el
auge de Internet como plataforma internacional de
intercambio de informacion, son muchas las
aplicaciones que podemos encontrar en lo que
también es llamado red de redes o WWW (del inglés
World Wide Web), el desarrollo de herramientas
basadas en la web brinda la posibilidad de utilizar las
mismas sin tener en cuenta la posicién geografica en
la que esté el usuario 0 el sistema operativo que
tenga instalado, de modo que en todo momento estan
accesibles. Poco a poco los programas que en un
principio teniamos que instalar en nuestro ordenador
se han trasladado a la red de redes, y las
herramientas destinadas el desarrollo de la
Bioinformatica no son la excepcion.

Una de las actividades comunes en Bioinformatica es
el andlisis de secuencia, se analizan genes con
importantes funciones biolégicas con la esperanza de
aprender algo nuevo y relevante acerca de la

naturaleza quimica de los productos genéticos (David
W. Mount, 2001). El analisis de secuencia incluye la
realizacion de alineamientos, la muestra de
estadisticas de ADN y proteinas, la blsqueda de
patrones, la interconversién de formatos de
secuencias entre otras actividades.

La Plataforma Web de Servicios Bioinformaticos de la
Universidad de las Ciencias Informaticas (UCI) incluye
herramientas desarrolladas por el departamento de
Bioinformatica como siRNA Design y BioSys, el
objetivo del moédulo de analisis de secuencia es
brindar acceso a funcionalidades basicas de las mas
comunmente usadas en el campo de la Bioinformatica
de manera que complementen la plataforma Otro
aspecto relevante es que la plataforma de servicios
pretende brindar acceso nacional a dichas
herramientas, lo que seria de mucha utilidad en
aquellos centros o universidades donde el acceso a
Internet se encuentra restringido.

1.1 Herramientas analisis de
secuencia

para el

Actualmente se puede encontrar en Internet muchas
plataformas especializadas en el éarea de
Bioinformatica que proveen a través de sus paginas
web muchos servicios para el trabajo con secuencias,
ejemplo de algunos de ellos son el Centro Nacional
para Informacion Biotecnolégica, NCBI (de sus siglas
en inglés National Center for Biotechnology
Information) disponible en
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/, Expasy (de sus siglas
en inglés, Expert Protein Analsys System) disponible
en http://expasy.org/) y el Instituto Europeo de
Bioinformatica, EBI (del inglés
EuropeanBioinformatics Institute) en
http://www.ebi.ac.uk.

1.1.1 Alineamientos de secuencias

El método mas comuln para analizar secuencias es el
alineamiento de secuencias, este provee un mapa
explicito entre los residuos de dos o méas secuencias
(Andreas D. et al, 2001). Este método se usa para
encontrar similitudes entre secuencias de ADN, ARN o
estructuras proteicas.

Las secuencias de ADN y proteina marcan la funcion
de las proteinas en los seres vivos. Cuando mas
similares sean dos secuencias mas similares tenderan
a ser las funciones de las proteinas codificadas por
ellas. Las secuencias de un mismo gen en un
conjunto de especies seran mas distintas cuando mas
alejadas filogenéticamente estén las especies
comparadas [1]. El alineamiento de secuencias se
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puede realizar mediante varios  programas
informaticos desarrollados entre los que se pueden
mencionar Clustalw [2], Muscle [3] y T-Coffee [4].

1.1.2 Edicion de secuencias

Dada la gran variedad de formatos existentes para
representar secuencias de ADN, ARN o proteinas es
necesario a veces convertir de un formato a otro, lo
gue se conoce como traductores de formatos, un
ejemplo de ello es el programa transeq incluido en el
paquete de programas EMBOSS disponible en
http://emboss.bioinformatics.nl/. En este sitio podemos
de igual modo encontrar herramientas muy Utiles para
la edicion de secuencias tales como: pasteseq, que
permite copiar una secuencia dentro de otras,
extractseq o cutseq, que permiten extraer o eliminar
regiones, dotmatcher, que muestra en gréficas el
umbral de coincidencia de dos secuencias, makeseq
0 newseq, los cuales generan secuencias de
proteinas de forma aleatoria, sizeseq, que ordena
secuencias por tamafio entre otras muchas
funcionalidades. También se utilizan varios programas
para extraer informacion y caracteristicas de las
secuencias entre los que se pueden mencionar
diffseq, infoseq y infoalign.

1.1.3 Representacién gréafica de secuencias

Debido a la gran complejidad que presentan las
estructuras macromoleculares la visualizacion es
esencial en la comprensiébn de sus estructuras
biolégicas. La mayoria de los investigadores
encuentran dificultad a la hora de visualizar moléculas
en el espacio tridimensional, por un lado, la mayoria
de los programas construidos para este fin son de
origen propietario y es dificil su adquisicién y por otro,
muchos de estos programas necesitan ser instalados

en el ordenador para lo que se necesita
conocimientos bésicos de informética. Entre los
programas mas usados para la visualizacién

molecular, debido a que son de codigo abierto y de
licencia libre, se encuentran el PyMOL, VMD vy el
Jmol. EI PyMOL es una aplicacién de escritorio
desarrollada en el lenguaje de programacién Python
que puede ser utilizado en multiples plataformas, por
su parte el VMD se desarrollé utilizando la libreria
grafica OpenGL y también esta disponible para varios
sistemas operativos. Ambos programas poseen la
peculiaridad de que deben ser descargados e
instalados manualmente por el especialista para su
posterior uso, lo que constituye sin duda alguna una
desventaja en cuanto a facilidad de wuso vy
disponibilidad.

Jmol es un un visor Java de cddigo abierto para
estructuras  quimicas en tres  dimensiones,
implementado en Java por lo que puede ejecutarse en
cualquier plataforma, posee una miniaplicacion;
JmolApplet, que permite integrarlo en paginas web y
visualizarlo a través de un navegador web como
Mozilla Firefox, Internet Explorer y Google Chrome.

1.2 Arquitectura Orientada a Servicios

Actualmente la gran diversidad de aplicaciones
existentes y la gran cantidad de funcionalidades
implementadas en ellas hacen necesario la
integracion de funciones de una aplicacion en otra, sin
embargo la arquitectura de software utilizada en la
creacion de estos sistemas atenta contra esta
posibilidad. La industria del software ha buscado
alternativas a este problema y una de ella es la
Arquitectura Orientada a Servicios o SOA (siglas del
inglés Service Oriented Architecture).

SOA ha demostrado ser eficiente y es un tépico
bastante debatido en la actualidad, propone una
series de principios y conceptos que aumentan la
reutilizacion de coédigo y la interpolacion de
aplicaciones independientemente de las tecnologias
usadas en su desarrollo. SOA puede establecer una
abstraccion de la légica de negocio y la tecnologia
que puede introducir cambios en el modelo de
proceso de negocio y la arquitectura, obteniendo
como resultado un bajo acoplamiento entre estos
modelos [5].

SOA utiliza los servicios web como base de la
arquitectura orientada a servicios, una aplicacion web
que utilice servicios web para ejecutar la logica de
negocio basado en los principios de la orientaciéon a
servicios debe presentar un modelo similar al de la
figura 1.

registro
de
servicios

Publica el
documento
WSDL

Descubre y
recupera el
WSDL

Proveedor
de
senvicios

Cliente
del
servicio

Intercambian mensajes
mediante SOAP

Figura. 1: Representacion general de una arquitectura
orientada a servicios
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El cliente web (el que utilizara el servicio) consulta en
un registro el documento WSDL (siglas del inglés Web
Service Descriptor Language) que especifica los datos
de conexidn, asi como las funciones y los parametros
necesarios para realizar las operaciones, luego el
cliente se conecta al servicio web pasando los
parametros necesarios para que el servicio se ejecute
correctamente, una vez terminado la ejecucion el
servicio devuelve una respuesta. El intercambio de
informacion se realiza mediante el Protocolo Simple
de Acceso a Objeto o SOAP (siglas del inglés Simple
Object Access Protocol). El proveedor de servicios
tiene la obligacién de publicar el documento WSDL
para que los clientes puedan consultarlo.

1.3 Caracteristicas del sistema

El sistema esta basado en la web, por lo que sera
accesible a través de un navegador web. El usuario
solicita al servidor la pagina donde se encuentra el
sistema, una vez alli el médulo presenta todas las
funcionalidades que posee y el usuario decide la que
utilizara. El procesamiento de la informacion se realiza
en el servidor, que hace uso de los servicios web que
implementan las funcionalidades para dar respuestas
a las solicitudes del usuario, finalmente el servidor
envia al usuario la respuesta. El intercambio de la
informacion entre el usuario y el servidor se realiza
mediante el protocolo de transferencia de hipertexto o
HTTP (siglas del inglés HyperText Transfer Protocol)
utilizando el lenguaje de marcado de hipertexto o
HTML (siglas en inglés de HyperText Markub
Language) que permite al navegador mostrar la
pagina. La informacién que es necesaria preservar
para futura utilizacién se almacena en una base de
datos. El médulo implementa el patrén Modelo Vista
Controlador o MVC por lo que separa la interfaz de
usuario, la légica de programacion y la base de datos
en capas diferentes, lo que posibilita una mayor
organizacién en su desarrollo.

1.3.1 Estilos arquitecténicos y patrones

Las funcionalidades estan representadas como
servicios web mediante una Arquitectura Orientada a
Servicios, estos servicios son llamados desde los
controladores del sistema para realizar el
procesamiento y recuperacion de los datos bioldgicos.
El sistema posee un estilo arquitectonico de llamada-
retorno, ya que el cliente realiza una peticion al
servidor y este procesa la respuesta para después
mostrarsela, utiliza el patrén Modelo-Vista-Controlador
o MVC (figura 2) para separar las capas de
presentacion(vista), de l6gica de negocio (controlador)

y la capa de acceso a bases de datos (modelo), hace
uso ademas del patron DAO (del inglés Data Access
Object) u objeto de acceso a datos que garantiza alta
cohesion y bajo acoplamiento entre las clases que
acceden a las bases de datos.

Aprovechando las funcionalidades brindadas por el
marco de trabajo Spring Framework, el sistema
trabaja con inyeccion de dependencia que centraliza
la responsabilidad de asignar recursos y el patrén
bean factory encargado de invocar a los constructores
de las clases Javas correspondientes, ademas de un
controlador frontal encargado de gestionar todas las
peticiones procedentes desde el usuario y delegarlas
a los controladores pertinentes [6].

Peticion Respuesta
A

Controlador Vista

Modelo

Figura. 2: Patrén Modelo Vista Controlador

1.3.2 Arquitectura general

La arquitectura de software del sistema queda
representada en la figura 6. De esta forma queda
planteada una plataforma de servicios que facilita la
inclusién de nuevas funcionalidades para procesar los
datos bioldgicos, los cudles pueden ser accedidos
mediante el Portal de Servicios Bioinformaticos de la
Universidad de las Ciencias Informaticas o utilizados
por otras aplicaciones.

Proveedorde
servicios web

Solicitud d@
o ] Ve
@D ‘ SOAP ‘
g . HTTP
| ruLIFERAY

| Hibernate |

Respuesta rer .

id

Usuario

Servidorde BD
PostgreSQL

Servidor Web

[ Contenedor de
Apache Tomcaty portlets con las
Liferay Portal. JSR168 y 286.

Figura. 3: Arquitectura de software del médulo de

Bl Portlet del médulo
de andlisis de
secuencia.

[[] servidor Web con
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analisis de secuencia

2. CONTENIDO

Para el desarrollo del sistema propuesto se tuvo en
cuenta las politicas de migracion del pais hacia el
software libre, descartando aquellas plataformas o
herramientas de caracter lucrativos y abogando por el
cadigo abierto y las licencias de libre acceso.

2.1 Herramientas

Para el desarrollo del madulo se utilizé el lenguaje de
programacion Java, concretamente la plataforma
destinada al desarrollo de aplicaciones web Java 2
Enterprise Edition. Todo el sistema se centra en el
sistema gestor de contenidos o CMS (siglas del inglés
Content Management System) Liferay Portal 6.0.5,
gque es un CMS escrito en Java de software libre y
cédigo abierto [7]. Liferay Portal puede usarse con
varios servidores web, en este caso se utilizo el
Apache Tomcat 6.0.26 encargado de procesar las
paginas JSP (siglas del inglés Java Server Pages)
gue constituyen las vistas de la aplicacién.

Liferay Portal implementa las especificaciones java
JSR(siglas en inglés de Java Specifications Request)
168 y 286 por lo que es también un contenedor de
portlets (componentes web reutilizables, que
producen lenguaje de marcado), aprovechando esta
capacidad el moédulo esta desarrollado bajo el
paradigma de portlets, esto significa que puede ser
transportado hacia otro contenedor compatible con las
JSR mencionadas anteriormente y mantenerse
completamente funcional.

Para el almacenamiento de la informacién se escogi6
como gestor de base de datos el PostgreSQL en su
version 8.4, un gestor de codigo abierto ampliamente
diseminado en la comunidad internacional. Como
marco de trabajo o framework se opté por utilizar
Spring Framework ya que a través del moédulo Spring
Portlet MVC permite desarrollar portlets, separa el
sistema en diferentes capas como son vista,
controlador y modelo de base de datos aplicando el
patrébn Modelo-Vista-Controlador o MVC y provee una
serie de recursos que facilitan el desarrollo de
aplicaciones web, es ademas un marco de trabajo
libre y de codigo abierto. Para lograr una mayor
abstraccion de la base de datos se determind utilizar
la herramienta de mapeo relacional o ORM (siglas de
Object Relational Mapping) Hibernate [8], que viene
ademas integrado con un lenguaje de consultas muy
sencillo HQL (siglas de Hibernate Query Language).
En la realizaciéon de los servicios web se utilizd
Apache Axis 2 tanto en la parte del cliente

(comsumidor del servicio) como en el servidor
(proveedor de servicios). En el desarrollo del lado del
cliente se utilizdé el marco de trabajo Javascript Jquery
1.6 y para utilizar la técnica Ajax (del inglés Asincrono
Javascript and XML) se usé Direct Web Remoting o
(DWR por sus siglas en inglés). Como entorno de
desarrollo integrado o IDE (siglas en inglés de
Integrated Development Environment) se utilizd el
Eclipse Helios 3.6, que permite la adicion de
complementos que facilitan el trabajo con Liferay
Portal, Hibernate y Spring.

2.2 Resultados y discusion

El sistema esta listo para ser utilizado por los
especialistas del pais a través de la Plataforma de
Servicios Bioinformaticos de la Universidad de las
Ciencias Informaticas y puesto en la red nacional
reduce la dependencia de muchos centros
investigativos con respecto a Internet, lo cual sin duda
alguna es un paso de avance en la informatizacion de
la sociedad.

2.2.1 Funcionalidades disponibles

El moédulo actualmente cuenta con varias
funcionalidades, organizadas en tres secciones:
Alineamientos, Informacion gréafica e Informacion y
edicion. En la figura 4 se muestra la pagina inicial del
sistema a través de un componente Portlet.

[-] Andlisis de secuencia

Andlisis de secuencia
Médulo de la Plataforma Web de Servicios Bioinforméticos.

@ @ @

Alinear con Alinear con Alinear con T- Ver mis.
Clustalw Muscle Coffee alineamiertos.

m' ALINEAMIENTO!
'R secuenc

GHE,

Ohbserve enimagenes |a informacion de
< secuncias

' INFORMACION GRAFICA

_.._ INFORMACION Y EDICION
[_)‘ /' Conozea la informacidn contenida en
/, secuencias y editela

Figura. 4: Médulo de andlisis de secuencia a través de
un Portlet.

Como se puede apreciar, los alineamientos de
secuencia se realizan con varios programas como
clustalw, t-coffee o muscle. Tres herramientas muy
utilizadas en la comunidad cientifica. También se
pueden consultar los alineamientos realizados por el
especialista en cuestion, ya que por el considerable
tiempo que demoran estos procedimientos, son
almacenados en la base de datos para su posterior
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consulta.

La gestion de los alineamientos se realiza a través de
la interfaz mostrada en la figura 5, en la que se
muestran datos como fecha de inicio y fin del proceso,
si ya ha sido consultado o no y ademas las opciones
de descargar y eliminar el resultado.

El sistema permite la traduccion de &cidos nucleicos a
proteina mediante el programa transeq, la figura 6
muestra el formulario de entrada de secuencia y la
figura 7 el resultado brindado por el sistema.

[ Andlisis de secuencia F -+ x

Ho. Tipo Fecha de inicio Fecha de fin Estado Opciones

3 Muscle  Sun, 20 May 2012 15:57:03 +0000  Sun, 20 May 2012 15:57:10 #0000 Sin consuttar o,

7 Clstalw Hon, 21 May 2012 01:30:05 Mon, 21 May 2012 01:30:30 Sin consultar

&

1

@

Clustalw Mon, 21 May 2012 01:45:14 Mon, 21 May 2012 01:45:29 Sin consutar

©

Muscle  Tue, 22 May 2012 01:35:33 +0000  Tue, 22 May 2012 01:35:33 +0000  Sin consultar

s
5]

Clustalw Tue, 22 May 2012 01:35:50 Tue, 22 May 2012 01:35:51 Sin consuttar

s
5}

Muscle  Tue, 22 May 2012 D1:47:51 +0000  Tue, 22 May 2012 01:48:17 +0000  Sin consultar

'
W

Clustalw Tue, 22 May 201217.0218 Tue, 22 May 2012 17:02:19 Sin consuttar

2

&

Muscle  Tue, 22 May 2012 17:02:21 0000  Tue, 22 May 2012 17:02:22 +0000  Sin consultar

2

15

Muscle  Tue, 22 May 2012 17:02:37 +0000  Tue, 22 May 2012 17:04:39 +0000  Sin consuttar

0000000000

28 Muscle Tue, 22 May 2012 17:01:59 +0000  Tue, 22 May 2012 17:11:05 +0000  Sin consultar

eqresar a la pagina inicial

Figura. 5: Gestion de los alineamientos de secuencias

Para esta ejecucion se utilizé el genoma completo de
la Neisseria Meningitidis, mas conocida como la
meningococo, enfermedad que continda siendo un
problema para la salud publica mundial y que afecta a
todos los paises del mundo ya sean desarrollados o
subdesarrollados.

7] Analisis de secuencia -+ X

Traducir secuencia de acidos nucleicos

Colapsar todo Desplegar todo Reqresar a la pagina inicial
+ Opciones primarias

Pegue las secuencias en esta region

=qi[7 7358639 7|ref[NC_003112 2| Neisseria meningitidis MC58, complete genome
TTCGGCTTAAACCTTATCCACATCCAAACGCATAACCGTAACCCATTCACCGTTATGGAAATGTCGCCC
GACAACCACCCAGCCGAATGATTCATAAAATATTTGCACATCAGGCGTATAAAGATACAAGAACTTTA
TCCCCAGCGAACGCGCTGCGCCTATGCAGTGGGCGACCAGCCTCCTGCCAATGCCTTTTCCGCGATATT
CAGGTAAAACAAAGACATCCCCCAACCAATATTCATACCGTGGAAAACTTTCCATATCATGCCGCTTG
ACCGCAGCCGAACCCAACAGGATTCCGGAATCATCCACAGCCGCAAATGCCAGCGGCAGTTCGTCAT
CCTTCAAACACCTGCCGTAATAGGCATGAATCTTATCCACAGAAGACCACGGTTCAAATCCGTGCCACT
CCTCAAACAACGCCTGAACCAACCTGCCGATATGCCCGGCTTTCAGCCGTGTAATGAAAACAGTATTG
TCCACAAAGAGGGAATTCATCGGTCAATTCCCCGACGCCTTCGTTCCCCCTGCGCCGTAAACCGCATTC
CAAGCATGGTCCAAACGCACTCCGATTTGCCTCAAATCTTCAGCCTGCCGGGCTTTTTGCGCCATIGCTG
CAGGAATTTCCGCTTCCAAACGGGCGATGTCTGCCTGAGCCGTCTGCAAACGCCGGCGCGCATCTTCCA
AATCCGACTGCATCCCGATGATTTTTCCGTCCAGATTGTTTTIGCTTTTGCAATAAGGCGCGGTAACCGGA
TTGGATGCTGAGCAATTGTCTTCAGCATCCCCTGCCCATACGCTTGTAGAAAAAACAACCATCAGAAA
ATAAAATATTTTTTTCATTTTTAACTTCCATTITAAATGCTGTCTGAAGCCGTATTCCGACATCAGACGGCA
TCGCCCACGCCTGTGGATAACTTAAGCGCGGATGCGTTTCAACACTICTTCTTTGCCGATTAATGCCAAC
ACAGCATCGACGCTGGGGGTTTTCGCCGTACCGCAGACGGCAAGGCGCAGGGGCATGCCGAGTTTGC
CCATTTTAATGCCTTCTCGTCGCAGAAGGGTTTGAAGAGGTCGTGGATGGCTTCGGCATTCCAGTCTTCC
AGCCCTTCGAGGCGTCGGCAAAGCGCAGCATACGGGCGGIGGCTTCATCGTCCCAGTGTTTCTGCACG
TCTGCTTCGGCAGGCGTTTGTTTGACGTAGAAGTAGAAGCACTCGTCGGCAAGCGTGTTCAAGTCTTGES |
GGGCGGTCTTTGACCAGTTCCAACACATCTTCCAAAGCAGGTTTTTCGGTTITCATGAATATCGCGCAAT

L o e o AL~ T 8 i e e | B

Figura. 6: Interfaz para la traduccién de acidos
nucleicos a proteina

NC_003112.2 1 Neisseria meningitidis MC58, complete genome

FGLNLIHIQTHNENPF TVMEMSPDNHPAE *F IKYLHIRRIKIQELYPQRTRCATAVGDQP
PANAFSATFR*NEDIPQPIF IPWKTFHIMPLDRSRETQODSGI IHSRECQRQFVILQTPAV
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IVLLLO*GAVTGLDAEQLSSASPAHTLVEETTIRK*NIFF IFNFHLNAV*SRIPTSDGIA
HACG*LKRGCVSTLLLCRLMPTOHRRUGFSPYRRROGAGACRVCPF *CLLVAEGFEEVVD
GFGIFVFOPFEASAKRS TRAAASSSOCFCTSASAGVCLT*E*EHSSASVFESUGRSLTSS
NTSS3KAGFSVS* I3ENARRGLTSSASLPLGVILMCSPLIQ*SFFES TRLGDGETSFESNHE
SMMCS IVENSSSPCAQPERAR* LS TASGRMP TAPKSVMATVSPLELEIFLPCSLRIIGREY
PYSGRFASMAFKMLICFGVLFTWSSPRITWVTPHMS *SSTTTOEL *VGVPSARATIRSSSA
SLGMEISPLTESVHLVTPSKGVLERTTGCTSDGISGRVLP TSGRORRS *VAEPSFSAFSR
MASEESLLO* QY * AWPF S S S ANTSL* RS KRRV TTLSALS *LRPTHFMFSRMMLTDS A
VERAKSVSS TRNENSPL *WRANAHENKAVRTPPMCR*PVGLGAKRVLTVMMAPESLEAFT
LLVLPCLGIKAV*TLPADKVSDGIFLVFNASARGTVYHAPP TEFLRDCVOEEVQ NS *L
KESRPHFSKR*RINAYPSCSIKIFFLFPASNRVVGVAD I *TRTPESSATSAARARV*GSL
TITTLAIPLARKTGEMLFRFS*VLREVFSNEMLRAGTPCLSAYRRPTSASVI*PFLVEPP
VNTILPTLRL**3AMAWLMRSRETGEGRLSHALAPNTSAASARTYGGKTCPPVRE*TAQTD
EANTSESGETLEQKPPNR* *REPLRELONSRLFTIPLRYFPAVCROPPYRLPEQSDAPTGR

Figura. 7: Resultado de la traduccion a proteina de la
Neisseria Meningitidis
Ademas se pueden editar secuencias, insertar
secuencias dentro de otras, eliminar o copiar regiones
dentro de una secuencia, extraer secuencias mas
pequefias desde otra, ordenar secuencias por
tamafio y generar secuencias de forma aleatoria
[] Andlisis de secuencia F-+x

Rearesar a |a pagina inicial

>Generate_1
GATTCGGTACAAACACCCGGGAGATTTGGTTAGACTTCCACGGCAGGGAGACCGGG
TAAAGTGGTTGCTAGCTCCCTAGAGCACTCAGCGGGCAGGCACCAGGATTTCATTCT
COAATTGATAATGGACGCTCAGATCCOTAATGETTATAAATCAAGETEEETEEETT b Unir sacuencias
ACCTTCTAATATA

=Generate_ 2 b Ordenar secuencias
TGTACCGGCTGGATAGAGGATACACGACAGCTGTTATCGCCATACTGGACCGCGGT
TGGGGCTATCCTCTACGOCTGTAGAGAAGGTCAATCARGTCTCCCTTTCTGACCACTC | v Invertir y complementar
CCTTGGCGTTTGATGTTGCTCTATGGAATCAGATGCAGAGGAGGCTCACGATATTGT

ATCATCGTGGCCTCTTAACACA

b Extraer subsecuencia

% Invertir ¥

Aceptar cambio Complementar ¥

=Generate__1 0K
Reversed: TATATTAGAAGGTAACCCACCCACCTTGATTTATAACCATTACCGATCTCA
GCGTCCATTATCAATTCGAGAATGAAATCCTGGTGCCTGCCCGCTGAGTGCTCTAGG
GAGCTAGCAACCACTTTACCCGGTCTCCCTGCCGTGGAAGTCTAACCAAATETECCG
GGTGTTTGTACCGAATC>

Generate__2|

Reversed: TGTGTTAAGAGGCCACGATGATACAATATCGTGAGCCTCCTCTGCATCTG
ATTCCATAGAGCAACATCAAACGCCAAGGGAGTGGTCAGARAGGGAGACTTGATT
GACCTTCTCTACAGGCGTAGAGGATAGCCCCAACCGCGGTCCAGTATGGCGATAAC

AGCTGTCGTGTATCCTCTATCCAGECGGTACA e Crear Secuencia Pro

b Crear Secuencia Nucleotica

mediante el editor de secuencia (Figura 8).
Figura. 8: Editor de secuencias del médulo de analisis
de secuencias

En la figura 8 se generaron primeramente dos
secuencias nucleotidicas aleatoriamente las que
fueron invertidas y complementadas, las secuencias
de entrada estan en el recuadro superior y el
resultado de la operacién se visualiza en el recuadro
resaltado en color amarillo.

Otras de las funcionalidades del modulo es la
visualizacion del umbral de coincidencia entre dos
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secuencias, sacar la matriz de distancia de un
alineamiento, mostrar la informacién de un
alineamiento, concadenar varias secuencias en una
sola, mostrar estadisticas de secuencias proteicas y
mostrar en gréficas e imagenes estadisticas de
secuencias proteicas y nucleotidicas.

Por otro lado el sistema puede visualizar en el espacio
tridimensional estructuras cristalizadas, las cuales
estan representadas en formato PDB (Figura 9). Para
ello se utilizé el JmolApplet, garantizando de esta
forma el acceso a través de un navegador web.

| VisualizadorMolecular

Residuos polares ¥ | Varilas v

internal (molecular) axes.

hide

spin {000} {2.3121.152 6,993} 15

spin axisanale {2.312 1152 6.953} 15

spin moleculsr axisandle {2.312 1192 6,993} 15
Opciones generales

Rotacién Parar rotacién Restaurar
Ejecutar comando en jmol

spin off Aceptar

Traslados =n ejes

Trasladar X + 5 Rotar 90 grados X
Rotar 90 grados
Rotar 90 grados Z

Trasladar X - 5

Trasladar v +5

Trasladar ¥ - 5

TrasladarZ +5

hiverix,pob

TrasladarZ - 5

Figura. 9: Visualizador molecular del médulo de anédlisis
de secuencia

En la figura nueve se visualizo a través del sistema el
Virus de Inmunodeficiencia Humana (VIH) tipo 1,
donde los residuos polares se mostraron como varillas
y de color amarillo. La interfaz provee una gama de
acciones que permiten configurar la visualizacion de
la estructura a las necesidades del especialista,
ademas el propio Jmol define una serie de comandos
para este fin, que en caso de no estar conforme con
las opciones basicas, pueden ejecutarse mediante la
opcion “Ejecutar comando en Jmol”.

2.3 Perspectivas futuras

El médulo continGia en perfeccionamiento y de manera
general se pretende adicionar nuevas funcionalidades
para lograr una herramienta mucho mas completa,
también se estudia la posibilidad de realizar flujos de
trabajos que involucren las funcionalidades basicas,
por ejemplo entrar una secuencia el sistema, crear
una secuencia aleatoria y realizar el alineamiento
entre ellas, extraer de este alineamiento la matriz de
distancia y mostrar finalmente los resultados en
graficas.

3. CONCLUSIONES

En la elaboracion de este trabajo se analizaron las

herramientas existentes que permiten realizar analisis
de secuencias biomoleculares y se utilizaron algunos
programas para desarrollar un sistema sistema a
través de la web.

Se obtuvo un sistema acorde a las principales
tendencias de las arquitecturas de software modernas
que permite en un futuro utilizar las mismas
funcionalidades en otras aplicaciones
independientemente de la tecnologias que estas
utilicen. Por ultimo se obtuvo un médulo de analisis de
secuencia listo para ser integrado a la Plataforma
Web de Servicios Bioinforméaticos que permite realizar
algunas de las funcionalidades basicas en el campo
de la Bioinformatica, que constituye un paquete de
herramienta indispensable para el desarrollo de los
especialistas del pais.
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