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“I hope yow've got a lot of disk space, Ted.
I think I accidentally just faxed you
the entire Internet.”

Introduccion a las
Bases de datos bioldgicas

Febrero 2010

Porque las bases de datos ?

= Crecimiento exponencial de los datos biolégicos

u Datos (secuencias, 3D estructuras, andlisis gel 2D, MS
andlisis....) no son publicados en revistas, pero si en bases de
datos

m Son usadas en investigacién biolégica, como lo eran la
revistas cientificas !

= Bidlogos dependen de los computadores para almacenar, =
organizar, buscar, manipular, y recuperar los datos ®
. =)
m Libre Acceso es clave 3
=]
= Base de todas las herramientas bioinformdticas J
J
=)
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Que es una base de datos ?

® Una coleccién
m estructurada
m De fdcil bdsqueda (indexada) - tabla de contenido
m Actualizada periédicamente (release) - Nueves dediciones
m Referencias cruzadas (hipervinculos) - vinculos con otras b8

= Incluye la herramientas (software) para acceso,
actualizacidn, insercidn, borrado.... en la DB

® Manejo del almacenamiento de los datos: Texto
plano (flat files), tablas vinculadas (bases de datos
relacionales)




DB: Texto plano « flat file »

Base de datos de estudiantes:
(texto plano, 3 entradas)

Cédigo: 183023

Nombre: Julidn

Apellido : Pulecio

Cursos: 19003-01, 21001-01
Email: jpul@ibun.unal edu.co
/!

/7

Cédigo: 183024

Nombre: Sonia

Apellido : Cuartas

Cursos : 19003-01, 17001-01

Email: soniacol@hotmail.com

/7

Cédigo: 183025

Nombre: Jaime

Apellido : Moreno

Cursos : 19003-01

Email: pmi86111@ibun.unal.edu.co

/7

= Facil de manejar: todas las entradas de pueden ver
tiempo !

al

Bases de datos <« relacionales »

Facil: manejo y seleccién de la salida

Curso Nom.Curso Alumno Cédigo
19003-01 Bioinformdtica
Gutiérrez 183023
17001-01 Bioguimica Avanzada
Cuartas 183024
21001-01 Andlisis Molecular Moreno 182425
Curso Cédigo
19003-03 183023
19003-03 183024
19003-03 182425
17001-01 183024
21001-01 183023

Algunas estadisticas

m Mds de 2000 bases de datos diferentes

m Generalmente accesibles a través de WEB (
m Google: http://www.google.com/
= Biohunt:
m Amos' links:

m Tamafio variable: <100Kb a >1506b
= DNA: > 180 Gb
® Proteinas: 7 Gb
m Estructuras 3D : 15 Gb
m Otras: Pequefias




Clases de DB para las ciencias de la vida

m Secuencias (DNA, proteinas) -> DB primarias
m Gendmicas

m Dominios/familias proteicos -> DB secundarias
m Mutacion/polimorfismo

u Protedmica (2D gel, MS)

m 3D estructura -> DB de estructuras

u Metabolismo

m Bibliografia

m Otras

Contenido Ideal minimo de una DB de
« secuencias »

Ndmero de acceso (AC)
Secuencias !

Referencias

Datos taxonémicos
ANOTACIONES/CURADURIA
Palabras claves

Referencias cruzadas
Documentacién

Ejemplo..Formato de entrada
para secuencias

.entrada SWISS-PROT, en formato fasta :

>sp|P01588 | EPO_HUMAN ERYTHROPOIETIN PRECURSOR - Homo sapiens (Human)

VLRGOALLVNSSQPWEPLQLH! SGLRSLTTLLRALGAQKEAISPPD
AASAAPLRTITADTFRKLFRVYSNFLRGKLKLYTGEACRTGDR

Formatos empleados (texto plano):
fasta
GC6
NBRF/PIR
MSF....
Formatos estandarizados ?

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Bases de datos anotadas -
curadas?

contienen la secuencia, comentarios, referencias de la
literatura, notas sobre experimentos

Derivadas de la integracion de las herramientas de cémputo y
conocimiento bioldgico
m por ejemplo, genes conocidos y predichos

Registros afiadidos solo despues de verificar su precision 'y
las anotaciones ™
Ejemplo : ®
SWISS-PROT, OMIM, RefSeq, LocusLink »
]
L
<4
o]
»
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Ejemplo: Base de datos de
secuencia

SWISS-PROT Flat file

ID  EPO_HUMAN STANDARD; PRT; 193 AA.
AC  P01588; QOUHAQ; QOUEZ5; QOUDZO;

DT 21-JUL-1986 (Rel. 01, Created)

DT 21-JUL-1986 (Rel. 01, Last sequence update)
DT 20-AUG-2001 (Rel. 40, Last annotation update)
ropoietin precursor

(Human) .
Metazoa; Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleostomi;
ria; Primates; Catarrhini; Hominidae; Homo.

Taxonomia

orf R., Neill S.D., Kaufman R.J.,
.S., Hewick R., Fritsch E.F.,

., Shimizu T., Miyake T.;
and characterization of genomic and cDNA clones of human
RT  erythropoietis
RL  Nature 313:80

E
Referencia &

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]

BLROB L0

Ejemplo: Base de datos de
secuencia

SWISS-PROT Flat file

RYTHROPOIETIN 1S THE PRINCIPAL HORMONE INVOLVED IN THE
RENTIATION AND THE MAINTENANCE OF A
ING ERYTHROCYTE MASS.

Anotaciones

PRODUCED BY KIDNEY OR LIVER OF ADULT MAMMALS

OR NEONATAL MAMMALS

-!- PHARMACEUTICAL: Available under the names Epogen (Amgen) and
Procrit (Ortho Biotech).

X DR

Referencias o=

Cruzadas PR
D

JOINED.

Palabras claves i Erythrocyte maturation; Glycoprotein; Hormone; Signal; Pharmaceutic

soLocCeOm

BLROB L0




Ejemplo: Base de datos de

secuencia
e1 1
Fr 28 103 ERYTHROPOTETIN.
F1 190 13 VAY BE REMOVED IN PROCESSED ROTEIN.
Fr 34 e
er 56 60
Fr s B
Anotacién K 5
FT cameomvD 153 153 O-LTNKED (GAINAC...).
FTovaRTNT 131 132 (TN AN AEPATOCELLULAR
-
o AR_009870.
BT ovaRIWT 149 149 § AN HEPATOCELLULAR CARCINOMA) .
Fr 005871
FTocowenzer 40 40 Q (IN REF. 1; CAR26095).
FT o coneLicr 85 s Q0 (N REF. 5). ™
FTocoweLzer 140 140 (N REF. 1; CAR26095) .
N EREEFERRERRERIRRY INTERNAL SECTION HRERRERRERERERNES '
et 79227 »
So SEQUENCE 193 AA; 21306
{LLLSLLSLP LGLBVL( J
SINENITVPD TKVNFYAWKR MEVGOOAVEY s
AQEAISPED AASAAPLRTI TADTFRKLER VYSNFLRGkL W)
7 -
4
BRROB DN
Bases de Datos de Secuencias de
nucleétidos
EMBL/GenBank/DDJB
u  Contienen principalmente la misma informacién en el plazo
de 2-3 dias (pocas diferencias en el formato y sintaxis)
= Contienen las secuencias (genes dnicos, ESTs, genomas
completos, etc.) derivadas de:
= Los proyectos genoma y centro de secuenciacién
m Cientificos Individuales
= Oficinas de patentes (es decir oficina de patentes europea, EPO)
Datos No-confidenciales son intercambiados diariamente
Actualmente: 20 secuencias x108, sobre 30 x109 bp; L
Estadisticas: =]
secuencias > 73”000 especies diferentes; L
4
L]
-
4
BERROB DN
Impresionante incremento en
. P
secuencias de nucleétidos
m Datos en EMBL... su gran incremento se
debid al surgimiento de PCR..
CRECIMIENTO EMBL.
L]
L]
Febreol 2010 . 279,125,380,402 bases en 181,171,193 registros. =
L]
1980: 80 genes totalmente secuenciados! -
4
BERROB DN




EMBL/GenBank/DDBJ

= Longitud Heterogenea de secuencias: genomas
fragmentos...
= Tamafios de Secuencia:
® max 300000 pb / entrada (! secuencias genémicas, sobrelapadas)
= min 10 bp / entrada
= Archivo: nada salellll -> muy redundante!
m lleno de errores: en las secuencias, en anotaciones, en
atribucién de CDS
= Ninguna consistencia en las anotaciones; la mayoria de las
anotaciones son hechas ror‘ los investigadores (submitters);
heterogeneidad en la calidad y en la realizacién y
actualizacién de la informacién

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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008

\ﬂ\a(ub:sz

EMBL/GenBank/DDJB

= Se puede encontrar informacidn inesperada en estas bd:
1.

FT source
FT /db_xref="taxon:4097"
FT /organelle="plastid:chloroplast"
FT "Nicotiana tabacum”
FT Cuban cahibo cigar, gift from President Fidel
FT Castro®
= O
FT souce  1.17084
FT /chromosome="complete mitochondrial genome"
FT /db_xref="taxon:9267" »
FT /organelle="mitochondrion"
FT /organism="Didelphis virginiana" L
FT /dev_stage="adult" =)
FT Jisolate="fresh road killed individual"
FT Itissue_type="liver" —
L]
-
-
BERROB DN

Entrada de EMBL : ejemplo

(R RIS e N
JEUPE - Palabras claves
Boors S i o .
BT S fn Taxonomia
e sesensny
B s
o eioide icastace seu rcn Lisieris iomoris by
o R I U LN o e
St 2 mansen
Referencias
) Referencias cruzaddBh
e i
- »
2
. J
-

LR ) ey




Entrada de EMBL : (Cont.)

Subnitted (ZLABR1192) to the BUEL GenBlouk 00B) datoboces
refe. Instatur { itset Tuerzburg. Biczentrun An
Tublons. 6700 Susrebins. RS

SWISS-FROT. P28763: SODW_LISIV

= Locatton Qualitsers
souzca o
Jabsiet="sanon: 1630° .
3 el et o vancrl{ Anotacién
o res
temninator
as
i SyrsspRorF2e7e3
3] frsaten
i
i I
Supsromide disnutase
i e
PPy TYDALEPNFOKETHE Y NPV TKLNER VG
i LA BT oS SE G AET LA
o) B e e eGP »
e DVVERATVLPONERPEY 151E UMY TNUDERNKRF)
B
cence 756 BP: 247 h: 13 C: 161 G: 222 T: 0 other. »
e gt acar sgttctstay sestamgte ratsediiic geotiacast s
Glastiicit ticacaiass ioataseces iocsosiads satsitiest jactiacdes 120
Ty Lefh NGNS ool Mt sy 0% »
geasticact siscaaadcn ciacastarl Laizisacas saciscatss cgcadicica 240
Gacacscas aactiscass tasacoioss saasastiag fisciastot agatazeatt S0 .
Etgengaca ticglagea agiecstase cacdaigaly gacatgctas ceatactita 350 Secuencia 4
Uiclagicta gictiodcos asatgsiass savaeioces ciagieacct asssgassc 2
atosalages Sartcagcac ariigatgea Licsosgens saticastgc dgcsgorgeg  deD
EiZattiey siicadzars gacatasora gtosigescs sisaiaasct ageasttart £ »
Sotatiecta Sioeagatis Tosaciiaze Jasgerssss ciomasrict i ]
Siitasaene siaciiatia Lciiassiic casaoiosle giociassia catigacaca g6
SRir33eatg Taarisacts Gosigascsn sacasecer Tigeosoeds smsatasria U0 2
|, tessaasaet cactiagsis gaiciitiia tiicia 7

Entrada de GenBank : ejemplo

[J1: AJ416340. Escherichia coli ..[gi16304811] \

Locus ECO416340 1470 bp  DHA linear  BCT 07-JUL-2002

DEFINITION Escherichia coli partial tnph gene for transposase and blaCTX-K-1
gene for CTY-H-1 beta-lactamase.

ACCESSION® 47416340

VERSION AJ416340.1 GI:16304811
KEYWORDS ~ b1aCTX-H-1 gene; CTX-N-1 beta-lactamase; tnph gene; Transposase.
SOURCE Escherichia coli
ORGANISH® Escherichia coli
Bacteria: les:

Enterobacteriscese; Escherichia.
REFERENCE 1
AUTHORS  Saladin,Mf., Cao,V.T., Laubert,T., Donay,J.L., Herrmann,d.L.,
Ould-Hocine, 2., Verdet,C., Delisle,F., Philippon,d. and Arlet,G.
TITLE  Diversity of CTI-N beta-lactamases and cheir proorer regions from gy
Enterobacteriacese isolated in three Parisian hospitals
JOURNAL  FEMS Microbiol. Lett. 209 (2), 161-168 (2002) '
MEDLINE 22003747
PUBMED 12007800 »
REFERENCE 2 (bases 1 to 1470)
AUTHORS  Ariet,6.3. 2
TITLE  Direct Sumission
JOVRNAL  Submitted (DB-OCT-2001) Arlet G.J., Bacterialogy, UFR =]
Saint-intoine, 27, rue de Chaligny, Paris 75571 cedex 12, FRANCE a
-
=)
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Entrada de GenBank : ejemplo

FEATURES Location/Qualifiers
source 1..1470
/organism="Escherichia coli”

/mol_type="genomic DNA"
/strain=rscIr
/ds_xret="taxon:562"

/eouncr;

\ repeat_region

ene .307
/gene=renpar
cos <1..307
/gene=renphr
/function=rtransposition”

nsposase”
/protetn 4=rCACPSLER 1"

/e STHLF

\ BASE COUNT 4292 30c g 365 T

ORIGIN
\ 1 tgaasagegt gutaatoctg aasactatat casagaagec asatacgaca tGCIGLOUY

61 teatctetty ctasagtcat LLtgggCgaa TGRAGCCOLy TLLCasatga COALCLLLC
121 atataaccta CCTTTOEgt toaagtttga TLOCTtggac tottcagaat acagacages

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Divisiones EMBL

m EMBL ha sido divida en sub-bases de datos para
permitir el facil mantenimiento y busqueda de

datos
m fun, hum, inv, mam, org, phg, pln, pro, rod, syn,
unc, vrl, vrt

m est, gss, htg, htc, sts, patent

http://www.ebi.ac.uk/genomes/

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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DB genodmicas

m Contienen informacién sobre genes, su localizacién
(mapping), nomenclatura y links a DB de secuencia;
usualmente no contiene secuencias;

u Existen para los organismo mds importantes en
investigacién de las ciencias de la vida;

m Ejemplos: MIM, GDB (human), MGD (mouse),
FlyBase (Drosophila), SGD (yeast), MaizeDB
(maize), Subtilist (B.subtilis), etc.;

m Formato: generalmente relacional (Oracle, SyBase

o

»

»

or AceDb). 2
o
-
]
»
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MIM

= OMIM™: Online Mendelian Inheritance in
Man

m Catalogo de genes humanos y desordenes
genéticos

m Contiene un sumario de literatura, fotos, y
referencias. Contiene numerosos links a
informacién de secuencia y articulos.

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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MIM:

+133170 ERYTHROPOIETIN; EPO

Alternative titles; symbols

B
TABLE OF CONTENTS

TEXT
REFERENCES
SEE ALSO
CONTRTBUTORS
CREATION DATE
EDIT HISTORY

Database Links
Gene Map Locus: 7q21

Note: pressing the symbol will find the citations in MEDLINE whose text most closely matches the
text of the preceding OMIM paragraph, using the Entrez
MEDLINE neighboring function.

L]
-
Human i is an acidic hormone with molecular weight 34,000. As the prime ‘
Cogulator of red cell production; ts major fumciions are o a
promote erythroid differentiation and to initiste hemoglonin synthesis. Shervood and Showval (1585)
ed s hunan ronal carcinona cell Tine that -
contimously produces erythropoietin. Bschbach et al. (1987) demonstrated the effectiveness of
feconbinant human stythiopoietin in treating the anenia of
end-stage renal disease. Lee-fiang (1984) cloned hunan erythropoietin cDNA in . coli. Hebonald et
%

-
(1556) and Shoenaker and Mitsock (1586) J

cloned the mouse gene and the latter sorkers shored that coding DA and anizo aeid dequence are
about 804 sonserved between man and mouse. This is WER ST e

a much higher order of conservation than for various interferons, interleukin-2, and GM-CSF.

Proyectos DB de Secuencia y
gendmica

- Ensembl
- TIGR

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Ensembl: automatic annotation of
eukaryotic genomes

m Contiene todas las secuencias de DNA del genoma humano
normalmente disponibles para el dominio publico.
® Anotacién automatizada: usando diferentes herramientas de
software, identificando dentro de las secuencias de DNA:
m Genes (conocidos o predecidos)
m Polimorfismos de un solo nucleétido (SNPs)
m Repeticiones
m Homologias
= Creado y mantenido por el EBI y el Sanger Center (UK)

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Opera emb 0 Browse =] B3
[0 Fle Edt View Navigation Bookmarks E-mal Messagng News Window Help 18| x|

A QB @@, & & £ :
New Piint Find Holist Back  Reload Forvz  Home &g:ﬁy Are you an OperaMail user?

o [ B &R [ep:/7wwwn. ensembl oig/Homo_sapiens/ =]/ &! ~ [csearch with Googe here> =@ ~[ioox 3
Ensembl Z The Wellcome Trust 5 -
el Human S Sper bt 21)
Human Genome Browser
Ensembl Entry Points
Search for  [IXSTORENN | with
visplay Che  [1 5] From [T 7o [100000
Retrieve a sequence Export Sequenc) Request a gene or SNP list_Export Data
BLAST your sequence ___iast For fast identity search try __ssama -
Browse a Chromosome Documentation & Help
About Ensembl &!Home
For contextsensitive help
on any web page click -
Questions or suggestions? Ty eip Desk
3 4506 7 8 910112 Ensembl Links and Site Map B
[2) Ensembl Genome Bro...
Hinicio| | AR OB o 0 || BE N [@o. 3] |[[OFE S 8PN nizem

Con Ensembl usted puede ...
- Buscar secuencias de DNA en el genoma humano
- Visualizar los mapas cromosémicos
- Encontrar genes, SNPs y sitios comunes con el
genoma de ratén
- Mirar proteinas y familias de proteinas
‘Ensemble provee: DR ==
- Identificacion del 90%
de los genes humanos
conocidos
- Prediccién de 10,000
genes adicionales, todos con

__E—
E

evidencia soportada -
LR R R

BD de secuencias de proteina

m SWISS-PROT: creada en 1986 (A.Bairoch)

http://www.expasy.org/sprot/

= TrEMBL: creada en 1996; complementa a SWISS-
PROT: derivada de las traducciones de CDS EMBL
automatizadas (versidn «protedmica» de EMBL)

m PIR-PSD: Protein Information Resources

»
™
»
o
=]
»
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BD de secuencias de proteina

u PRF: Protein Research Foundation (Japan): Peptide/Protein
Sequence Database (PRF/SEQDB)

http://www.prf.or.ip/en/index.html

w GenPept: producida a partir del analisis del release de GenBank
correspondiente para regiones codificantes traducidas.

® Muchas bases de datos de proteina especializada para familias
especificas o grupos de proteinas.

=)

=]
; X =)
m Ejemplos: YPD (proteinas de levadura), AMSDb (peptidos 3
antibacterianos), GPCRDB (receptores 7 TM), IMGT (sistema »
immune) etc.
0
-
=)

BRI B L0

Swissprot

/sprot/

SWISS-PROT es una base de datos de secuencias de
proteina,
« Colaboracion entre el SIB (CH) y EMBL/EBI, 1986
«Curada y Anotada (descripcion de la funcién, estructura
de los dominios, modificaciones post- traduccionales,
variantes)
« Minima redundancia y alta Integracién con otras BD.

swis$|ﬂ TrEMBL

Computer-annotated supplement to SWISS-PROT
o

L ) )

* Release semanal; disponible en cerca de 50 :
servidores a través del mundo, la fuente principal que -
es ExPASy -t
SWISS-PROT »

Protein knowledgebase
0
]
=)

Historia de una entrada en
SWISS-PROT

cDNAs, genomes, ...

st « Automatic »
EMBJLnew EMBL + Redundancy check (merge)
CcDs

« Family attribution (InterPro)
+ Annotation (computer)

TrEMBLnew — TrEMBL |« Manual »

+ Redundancy (merge, conflicts)
* Annotation (manual)
¢ + SWISS-PROT tools (macros..,
v

* SWISS-PROT documentation
+ Medline -
SWISS-PROT - Databases (MIM, MGD..) ™

-4

+ Brain storming

-

Once in SWISS-PROT, the entry is no more in TrEMBL, but still in EMBL (archive)

CDS: proposed and submitted at EMBL by authors or by genome projects (can be experimentally =
proved or derived from gene prediction programs). TrEMBL does not trifijsi@e BNAs&@ueng <S)nilh
Use gene prediction programs: only take CDS already annotated in the EMBL entry.




TrEMBL: ejemplo

TrEMBL: Q9UDZ0

m oswzo PRELINTIARY; PR 136 an.
ac

O1-MAT-2000 (TeENSLrel. 13, Created)

01-MAY-2000 (TeENELrel. 13, Last ssguence upda

DT 01-UN-2000 (TeENSLrel. 14, Last amnotacion update)
oE OTEIN (FRAGHENT) .

o1
o1

a
o5 .

o Prinates; Caterrhini: Hominidae: Homo.
)

BB  SEQUENCE FROM N.L.

X NEDLINE; 93334553, (NCBI, ExPASy, Israel, Japan]

BA Funakoshi A., Muta K., Baba T., Shinizu 5

BT Gene exprescion of mutanc eryehropoietin in hepatocellular

BT carcinoma.”;

RBL  Biochem. Biophys. Res. Commun. 195(2) 717722 (1983)

I

o »

o L}

n

n B »

% e 2
e ener Vrerinr ek S SR SR, Limssries P
frivaasgat

" 4

« Old » TrEMBL which does not exist anymore, because 4
it has been integrated into the SWISS-PROT EPO_HUMANIEerifirik low Eeduridafiey

SWISS-PROT / TrEMBL (sPTR) :
minima redundancia

Human EPO: Blastp results

I s POISSS  EPO_EUNAN ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] [Homo sapiens] 302 2e-81
I s PO78SS  EPO_WACFA ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] [Navaca fasc... 273 8e-73
I sp Q6513 EPO_WACHY ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] [Navaca mula... 272 3e-72
I sp $33708  EPO_FELCA ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] [Felis silve... 254 fe-67
I sp P29576  EPO_RAT ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] [Rattus norveg... 248 4e-65
I s P4BSL7  EPO_BOVIN ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EPO] (Bos taurus) 247 6e-€5

T I tn Aakzsszs PO [Epo) [Mus misculus) 245 254

> [ =p 07321 PO NOUSE ERYTHROPOIETIN PRECURSOR [EFO) [Mus musculus] 246 2e-64

. T p P30 PO SHEEP ERYIHROPOIETIN PRECURSOR (EPO] [0vis aries) 243 1=-63
I tr UMM  ERYTEROPOIETIN PRECURSOR [EPO) [Sus scrofs] 241 4063

" I sp P49157  EPO_PIG ERYTHROPOIETIN PRECURSOR (FRAGHENT) (EPO] [Su... 241 d4e-63
I tr (sGKiz  ERYTHROPOIETIN [Oryctolegus cuniculus) 240 1062
I tr Q9GKMS  ERYTHROPOIETIN [Oryctolagus cuniculus) 230 1062
r

¢cudntas secuencias hay en SWISS-PROT + TrEMBL ?
m100'000 + 540'000 = aprox. 400'000

»
a4
L]
4
a
LR ) ey

o .
@' mi PS PIR-International Protein Sequence Database

22 Database Description for FIR-PSD

The PIR, in collaboration with MIPS and JTPID, produces and distributes the PIR-I 1 . and
expertly annotated protein sequence database in the public domain The primary objectve for s continiing development and enhancement i to achieve the
properties of Comprehensiveness, Timeliness, Won-Redundancy, Qualty Annotation, and Full Classification

More Description ~ Semple Batry ~ FAQ  Feedback  Release History.

“The PIR-PSID, Curten: Release 690, August 5 2001, Contains 239764 Enes
E# Searching PIR-PSD ® Retrieve Entries by Unique Identifiers, Accessions, or Cross-References.
isplay mode: & c c c or €
e ot S Entry Display mode: @ CODATA, © CODATAHTML, ¢ NERF, © FASTA or © XML,
LAST or FASTA Susloty Search  Type ofidentifier: [P Unique 10 7
attern Seasch or Peptide Match Tdentifier: /ooes protin_ i), MOORTIGR.
earch Using Proclass Interface identifes)
earch Using [ESA Integrated Submit | Clear
Enmicorment for Sequence Analysis
© Rerieve Simiar Sequences from ASDB

% Downloading PIR-PSD © Basic Text Search  Demo Search

@ XML Data Files & DTD

@ CODATA or NBRF Data Fies Search, simltaneously, all the felds shown below:

@ EASTA Sequence Files Search for: [rrvenroporerin Submit

© Biweckly Updated NBRF Data Files

© Advanced Text Search  Demo Search

-
LR ) ey




PIR-PSD: ejemploxample

« well annotated »
Clasificacion automdtica en
familias de proteina
(ProClass).

commEnT Erythropoietin is produced by Kidney or liver of adult
wamuals and by liver of fetal or neonatal wamwals.

GENETICS

Haene GDB:EPO

Hicross-references GDB:119110; ONIN:133170

fmap_position 7G21.3-7022.1

gintrons  S/1; 53/3; 82/3; 142/3
FuNCTION

fdescription the privary inducer of erythrocyte formation
CLASSIFICATION #superfamily erythropoietin

KEYORDS erychropoiesis; glycoprotein: hormone: kidney: liver
FEATURE
1-27 fdomain signal sequence fatatus predicted #label
5161
28-193 Hproduct_erythropoietin #status experimental
#label AT\
34-188, 56-60 Haisulfice bonds #status experimencal)
51,685,110 #binding site (hom) (covatent)
Hotatus experimental)
153 #binding site (Sex) (covalent)

#status experimental

LL L )

BD de familia/dominio de
Proteinas

u Bases de datos secundarias: resultantes del
andlisis de secuencias encontradas en las BD
primarias

m Curadas manualmente (PROSITE, Pfam, etc.) o
generada automdticamente (ProDom, DOMO)

= Algunos dependen del método usado para
detectar si una proteina pertenece a una
familia /dominio particular (patrones, perfiles,

L]

L]
HMM) -
B
L]
-
B
L]
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Prosite

= Creada en 1988 (SIB)

« Contiene dominios funcionales anotados
completamente, basado en dos métodos: patrones
y perfiles

« Las entradas se depositan en PROSITE en dos

archivos distintos:
« Patrones y perfiles con la lista de todos los apareamientos en la
versién de SWISS-PROT
Documentation

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Prosite (pattern): ejemplo

ID EPO_TPO; PATTERN.
AC PSQ0!

817
DT OCT-1993 (CREATED); NOV-1995 (DATA UPDATE); JUL-1998 (INFO UPDATE).
DE.

PA P- x(4)-C-D-x-R-[LIVM](2) x-[KR]-x(14)-C.

R~
E;i%:fn':\cz N: /TOTAL= 14(14) /POSI‘I’IVE 14(14); /UNKNOWN=0(0); /FALSE_P0OS=0(0);

cc

CC /SITE=3 disulfide; /SITE=11disulfide;

DR P48617, EPO_BOVIN , T; P33707, EPO_CANFA , T: P33708, EPO_FELCA , T:
List of DR P01588, EPO_HUMAN , T; P07865, EPO_MACFA , T; Q28513, EPO_MACMU , T:
matches DR PO7321, EPO_MOUSE , T: P49157, EPO_PIG , T P29676, EPO_RAT ,T:

DR P33709, EPO_SHEEP , T; P42705, TPO_CANFA , T P40225, TPO_HUMAN , T

DR P40226, TPO_MOUSE , T: P49745, TPO_RAT ,T:

DR P42706, TPO_PIG ,P;

DO PDOCO0644;

=)
=]
=)
/7 J
=]
0
-
=)

BRI B L0

Prosite (profile): ejemplo

PROSTTE: P550097

— *Tabla de

T \TED): UPDATE):

O 5% domn ot puntaje

e e AR ET T A PORSTVHY: VG ificad

e o et f

K AT AR TN 1751 2202 T especitica de

/CUT_OFF: LEVEL=0; SCORE:= I 1

a posicion de
los residuos.
+Cuales son

conservados omy
degenerados ™
»

-Posiciones
que toleran =
inserciones
]
»

BLROB L0

ProDo.m

.z

alineamiento de dominios homdlogos

PRINTS

u Compendio de fingerprints de motivos proteicos

u La mayoria de familias de proteina poseen varios
motivos conservados

m Fingerprint: grupo de motivos (simple o compuesto,
por ejemplo multidominios) = caracteristica de los ™
miembros de una familia :

= Un miembro de la familia exhibe todos los 2
elementos del fingerprint, mientras que los -
miembros de la subfamilia pueden poseer j

»

solamente una parte sERLBUD




BD de Familia/dominio de

Proteinas:BD compuestas
Ejemplo: InterPro

m Reune a PROSITE, PRINTS, Pfam, ProDom y
SMART en un recurso integrado de familias de proteinas
protein families, dominios y sitios funcionales;

m Single set of «documents» linked to the various
methods;

m Utilizado para mejorar la anotacién funcional en
SWISS-PROT (clasificacién de proteinas

o

»

i »
desconocidas) =t
o
-
]
o

BRI B L0

InterPro: ejemplo

cells acting ot alate stage of megal i b

Exampllist
P33708
P33709
Pag7a5
view matches for the examples

. 849-858 (1986)
i H., Kato ., Hoshi 5. Kochibe N, Kabata A. J. 8ol Chem, 263:

ildren
19R003013
fures

SrosiTe psoost €70_Tr0
PFAM PROO758 E70. TP BLROB L0
Moteres
Tl Grohical

L]
L]
»
4
L]
4
4
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BD de Proteomica

m Contain informations obtained by 2D-PAGE: master
images of the gels and description of identified
proteins

m Examples: SWISS-2DPAGE, ECO2DBASE,
Maize-2DPAGE, Sub2D, Cyano2DBase, etc.

m Format: composed of image and text files

® Most 2D-PAGE databases are “federated” and
use SWISS-PROT as a master index

® There is currently no protein Mass Spectrometry

»

L}
(MS) database (not for long...) L
a
L}
-
a
»
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This protein does hot exist in the current release of SWISS-2DPAGE.

EPO_HUMAN (human plasma)

Iy (k)

L]
L]
»
N : 4
L]
4
4
L]
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BD 7: estructura 3D

Contain the spatial coordinates of macromolecules whose 3D structure has
been obtained by X-ray or NMR studies

Proteins represent more than 90% of available structures (others are
DNA, RNA, sugars, virus, complex protein/DNA..)

PDB (Protein Data Bank), SCOP (structural classification of proteins
(ucalard)ing to the secondary structures)), BURB (BioMagResBank; RMN
results’

DSSP: Database of Secondary Structure Assignments.

HSSP: Homology-derived secondary structure of proteins.

FSSP: Fold Classification based on Structure-Structure Assignmeas,
Future: Homology-derived 3D structure db. -
9
L
)
-
»

BLROB L0

PDB: Protein Data Bank

= Managed by Research Collaboratory for Structural

Bioinformatics (RCSB) (USA).

Contains macromolecular structure data on proteins, nucleic
acids, protein-nucleic acid complexes, and viruses.

Specialized programs allow the vizualisation of the
corresponding 3D structure.

Currently there are ~16'000 structure data for about 4000
different molecules, but far less protein family (highly
redundant) !

BLROB L0
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PDB: example

HEADER
COMPND
COMPND

REMARK

LYASE(0XO-ACID) 01-0CT-91 12¢A
CARBONIC ANHYDRASE /I (CARBONATE DEHYDRATASE) (/HCA TI) 12A 3
2 (ECA2.11) MUTANT WITH VAL 121 REPLACED BY ALA (/VI214) 12A 4
HUMAN (HOMO SAPIENS) RECOMBINANT PROTEIN 12¢A 5
SKNATR D.W.CHRISTIANSON 12¢A 6
1 150CT-9212cA 0 12cA 7
AUTH 5 KNATR,TL CALDERONE D.W CHRISTIANSON C A FIERKE 12CA 8
TITL ALTERING THE MOUTH OF A HYDROPHOBIC POCKET.  12CA
TITL 2 STRUCTURE AND KINETICS OF HUMAN CARBONIC ANHYDRASE 12CA 10
TITL 3 /IT$ MUTANTS AT RESIDUE VAL-121 12¢A 11
REF JBIOLCHEM, V.266 173201991 12CA 12
REFN ASTM JBCHA3 US ISSN 0021-9258 o71 12¢A 13
1
12¢A 15

K 2
2 RESOLUTION. 2.4 ANGSTROMS. 12¢A 16
K

3 REFINEMENT. 12¢A 18
PROGRAM LsQ
AUTHORS HENDRICKSON, KONNERT 12¢A 20
RVALUE 170 124 21
RMSD BOND DISTANCES 0011 ANGSTROMS 12cA 22
RMSDBOND ANGLES 13 DEGREES 124 23
12cA 24
4 N-TERMINAL RESTDUES SER 2, HIS 3, HLS 4 AND C-TERMINAL  12CA 25
4 RESIDUE LYS 260 WERE NOT LOCATED IN THE DENSLTY MAPS AND, 12CA 26
4 THEREFORE, NO COORDINATES ARE INCLUDED FOR THESE RESIDUES. 12CA 27

rwww e

BRI B L0
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PDB (cont.)

SHEET 3
SHEET 4

SIOPHE 66 PHE 7010 ASN 67 N LEU 60 12CA 68

SHEET 5 SIOALA 116 ASN 124-1 O HIS 119 N HIS 94 12CA 70
SHEET 6 SIOLEU 141 VAL 150-1 O LEU 144 N LEU 120 12CA 71
SHEET 7 SIOVAL 207 LEU 212 1 O ILE 210 N GLY 145 12A 72
SHEET 8 SIOTYR 191 GLY 1961 0 2 N VAL 211 12CA 7
SHEET 9 SIOLYS 257 ALA 25810 LyS 257 N THR 193 12CA 74
SHEET 10 St0Lys 3¢ OLYS 39 N ALA 258 12CA 75
TURN 1 TIGLN 28 VAL 31 TYEVIB(CISRO30)  12¢A 76
TURN 2 T26LY 81LEU B4 TYPEIIPRINE)(GLYBZ)  12CA 77
TURN 3 T3ALA 134 GLN 137 TYPEI(6U
TURN 4 TAGLN 157 GLY 140 TYPEI (A
TURN 5 T5THR 200 LEU 203 TYPEVIA(CISPRO202)  12CA 80
TURN 6 TeGLY 233 GLU 236 TYPETL(6LY 235)
CRYSTI 42700 41700 73000 900010460 9000P21 2 12CA B2
ORIGXI 1000000 0.000000 0000000 0.00000 12cA 83
ORIGX2  0.000000 1000000 0000000  0.00000 12cA 84
ORIGX3  0.000000 0.000000 1000000 000000 1204 85
ALEL 0023419 0000000 0006100 000000 12cA 86
SCALE2  0,000000 0023981 0000000 000000 12cA 87
SCALES  0,000000 0,000000 0014156 0.00000 12¢A 88
ATOM 1N TR 5 8519 075110738 1001337 12CA 89

ATOM 2 CATRP 5 7743 -L668 11585 1001342 12€A 90

ATOM 14 CH2 TR

6786 2502 10667 10013.47  12CA 91
6422 2085 9607 1001357  12A 92
6997 0917 12645 1001334 12CA 93
5784 0209 12221 1001340  12CA 94
5681 1084 11797 1001329  12CA 95

5
5
5
5
5
ATOW B CD2TRP 5 4417 -0667 12221 1001334 12CA 9
5
5
5
5
5
5

1654 1001 12009 1001334 12CA 102

BLROB L0
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BD

8: Metabdlicas

m Contain informations that describe enzymes,
biochemical reactions and metabolic pathways;

= ENZYME and BRENDA: nomenclature databases

that store informations on enzyme names and
reactions;

= Metabolic databases: EcoCyc (specialized on
Escherichia coli), KEGG, EMP/WIT;
Usualy these databases are tightly coupled with
query software that allows the user to visualise
reaction schemes.

BLROB L0
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BD 9: Bibliografica

m Bibliographic reference databases contain
citations and abstract informations of
published life science articles;

m Example: Medline

m Other more specialized databases also exist
(example: Agricola).

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Medline

MEDLINE covers the fields of medicine, nursing, dentistry,
veterinary medicine, the health care system, and the preclinical
sciences

more than 4,000 biomedical journals published in the United
States and 70 other countries

Contains over 10 million citations since 1966 until now
Contains links to biological db and o some journals
New records are added to PreMEDLINE daily!

m Many papers not dealing with human are not in Medline !
m Before 1970, keeps only the first 10 authors |

m Not all journals have citations since 1966 |

L]
L]
»
4
L]
4
4
L]
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Medline/Pubmed

u the National Center for Biotechnology Information
(NCBT)

= PubMed provides access to bibliographic
information such as MEDLINE, PreMEDLINE,
HealthSTAR, and to integrated molecular biology
databases (composite db)

»

= PMID: 10923642 (PubMed ID), UT: 20378145 L
(Medline ID) -

a
L}
-
a
»
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Otras DB

® Hay muchas bases de datos que no pueden ser
clasificadas;

m Ejemplos: ReBase (enzimas restriccién ),
TRANSFAC (factores de transcripcion),
CarbBank, GlycoSuiteDB (Azucares ligados),
Proteina-proteina interaccion db (DIR,
ProNet, Interact), Proteasa db (MEROPS),
patentes en biotecnologia db, etc.;

m Como también otros aspectos de las aspectos
de macromoléculas y biologia molecular.

BRI B L0

L]
L
»
4
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4
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Proliferacion de DB

Cual es la mejor DB para andlisis de secuencia?
Cual tiene la mejor calidad de datos ?

Cual es la mds completa ?

Cual es la mds actualizada ?

Cual es la menos redundante ?

Cual es la mds indexada (permite blisquedas
complejas) ?

Cual es la que responde mds rdpido ?
0222222
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Herramientas de bisqueda en DB

Sec1uence Retrieval System (SRS, Europe) permite a
cualquier db flat-file ser indexada con cualquier otra
DB; permite formular consultas a través de un rango
amplio de DBs usando una interfase simple, sin importar
la estructura de los datos y los lenguajes de consulta..

m Entrez (USA): menos flexible que SRS pero explota el
concepto de « neighbouring », el cual permite relacionar
articulos de diferentes db para ser unidos a ofros, sean
o no referencias cruzadas especificas.

m ATLAS: Especifica para db de secuencias de
macromoléculas (i.e. NRL-3D)

BLROB L0
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SRS

Top Page. Query Form Query Manager View Manager Databanks | [Help

Search SPTR

i _DoCuery | Reset | Combine searches with [AND =] ' Append wideard ** to words

Info [ AlText =] [atpunin
Info | [iText |
Info | [AiText | ]
Info | [aiText =
Tnclude fields [© EIA Entry Listin chunks of [30 5] o
|Acchumber
moupUt |cregtionDate Sequence Format [* default = =] L
LastChangeDate
Display in Dat Use view|SequenceSmple =] »
& list Description
Ctable  |GeneName | Retrieve set of [entry =] B
Atmative Qusry Form Separate multiple values by & (and), | (o), ! {and not) 2
B
LR R R

Entrez-protein

= NCBI:

= Reune muchos recursos, incluyendo SWISS-PROT, PIR, PRF, PDB,y

traducciones de regiones codificantes anotadasen el GenBank (« Genpepf »)
and RefSeq.

m PRF: Protein Research Foundation (Japan): DB Peptido/Secuencias de proteinas
(PRF/SEQDB)

m PDB: Protein Data Bank (3D structure)

m RefSeq: NCBI Reference Sequence project

m PIR - International Protein Sequence Database
= Proteinasy DNA secuencias
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000000 00
00 000

Jentm Shrotein

Pubbled Hucleatide Protein enome Struchue

Search [Foten =] for [pLowin 9] Clear
Limits Preview/Index. History Clipboard
Display [[summay ] Sove| Text| _Detals | _ Adito Clptosrd
Show[ = Tems 1-20 of 644 Page 16673 Selectpage: 123456789105

I 1: CAAT6R47
bovine serum albuin [Bos taurus]
gi33368420emblCAATER4T. 1[3336842)

Pubed, Relsted Sequences, Nucleotide, Taxonomy

I 2: AAH11965

D sie of lbumin promoter (dbunin D-bes) binding proten [Homo sapiens]
g{15080432]gblAAH11965.1/AAR11965{15080432]

Relsted Sequences, Nuclofide, Tazonony

I3:Q3%837 ‘PubMed, Relsted Sequences, Tazonomy
ATBUMIN 1 PRECURSOR (PAT) [CONTAINS: PA1A; LEGINSULIN (PAIB)]
£14916530]5p|Q30837/ALB1_SOYEN[14916530]

436233 ‘PubMed, Relsted Sequences, Tazonomy
SPARC PRECURSOR (SECRETED PROTEIN ACIDIC AND RICH IN CYSTEINE) (OSTEONECTIN) (ON) (BASEMENT
MEMBRANE PROTEDN BM-40)
g[13959711]sp[P36233|SPRC_RABIT[13959711]




