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I Curso de Aperfeicoamento em
Bioinformética da UFMG

Bancos de Dados em Biologia

Alessandra C. Faria-Campos, D. Sc.

Sistema de Bancos de Dados
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“Um sistema de banco de dados é basicamente
um sistema computadorizado de
manutengao de registros. Pode ser
considerado o equivalente eletrénico de um
armario de arquivamento; ou seja um repositério
ou recipiente para uma colegao de arquivos de
dados”

Banco de Dados

« Finalidade geral: Armazenar informacoes
e permitir que os usuarios busquem e
atualizem estas informacgdes de forma
eficiente e rapida quando necessario

» Os usuarios podem:
— Inserir,
— Buscar,
— Atualizar e
— Remover dados.

Vantagens
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« Organizacao dos dados: a estrutura dos dados é muito complicada
para ser armazenada em tabelas

« Volume de dados: o volume dos dados é muito grande para ser
armazenado em uma tabela

« Velocidade/Eficiéncia: Os dados sao obtidos e atualizados
rapidamente no BD

« Concorréncia: diferentes aplicagdes/usuarios podem compartilhar
0s mesmos dados

+ Redundéancia controlada: dados compartilhados n&o precisam ser
replicados

Aplicabilidade: Diminuigdo no tempo de desenvolvimento da
aplicagao.

Sistema Gerenciador de Banco deys
Dados (SGBD) S
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« Camada de Software entre o banco de dados
fisico — dados fisicamentes armazenados — e os
usuarios do sistema.

Usuario/Aplicagéo

Gerenciador do
banco de dados

e Arquivo armazenados
fisicos fisicamente no disco

O

Caracteristicas do SGBD:
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« Controle de Concorréncia — Limita alteragées e
leituras simultaneas do mesmo dado por diferentes
usuarios;

» Backup — mecanismo de reconstrugdo que permite
que a base de dados retorne ao estado consistente;

» Seguranga — pode estabelecer restrigdes ao acesso
de cada item de informacéo;

* Integridade — manutencéo da consistencia da base
de dados através da validagao de restrigoes;

« Atomicidade - ou a transagéo ocorre ou néo.




Modelo conceitual : define o modo pelo qual
os dados se organizardo no BD
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Modelos de Bancos de Dado

* Modelo Hierarquico;

* Modelo em Rede;

* Modelo Orientado a Objetos;

* Modelo Relacional: mais usado!

Projeto Légico do BD (tabelas)

Modelo Relacional

Conceitos centrais
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+ Entidade: Conjunto de objetos da realidade sobre os
quais deseja-se manter informagdes no banco de dados.
Ex: proteina, categoria funcional biolégica — instancia:
ocorréncia especifica da entidade ex: hemoglobina

+ Relacionamento: Conjunto de associagdes entre

entidades sobre as quais deseja-se manter informagoes

na base de dados. Ex: pertencer a uma categoria
funcional

Atributo: Informagao associada a entidade. Ex:proteina

tem sequéncia primaria, secundaria

+ Generalizagdo/especializagéo:

— Globina => hemoglobina

Diagrama entidade-relacionamentd;
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Modelo Relacional

» Os dados sao percebidos como tabelas
(relagdes);
+ Atributos (campos da tabela);
+ Chaves:
— primarias: atributo que identifica a entidade.
Deve ser Unico para cada registro;

— estrangeiras: atributo para referenciar
entidades em outras tabelas.

Modelo Relacional

O
i
i1

|Member ¥

% MemberlD
Users - @ login (FK)
(% ogn | @ MemberNamg
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Modelo Relacional
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PermissionLevel
5

alessa 5
heron 4
gloria 4

Tabela de usuarios:

MemberiD Citati ituiti EMail

16 hrausch Herbert Rausch-Femandes, UFMG hrausch@gmail. com
Rausch H

25 alessa Alssanda  Faria-Campos, A UFMG alessa@ich.ufmg br
Faria Campos

26 heron  HeronOliveira Hilario, H.O. UFMG heron_oh@hotmail. com
Hilario

27 glofia  GloriaRegina  Franco.GR UFMG granco@icb.ufmg br

Franco
Tabela de membros:
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Bancos de Dados Biol6gicos
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“BD biolégicos se tornaram uma importante
ferramenta no entendimento da vasta quantidade
de fendmenos bioldgicos existentes, desde a
estrutura das biomoléculas e sua interagéo ao
metabolismo como um todo e a evolugao das
espécies. Este entendimento contribui para facilitar
a luta contra doencas, auxilia no desenvolvimento
de novos farmacos e na descoberta de relagoes
entre espécies.” (Wikipedia, 2006)

Requisitos para um bom banco de g}
dados bioldgico k

* Qualidade dos dados

» Anotacdes consistentes

* Integracédo

+ Facil acesso as informagoes disponiveis

* Mecanismos para extrair do conjunto de dados
apenas aqueles de interesse do pesquisador,
isto € que respondem a uma pergunta biolégica
especifica

Bancos de dados Biol6gicos

+ BD sao uma parte significativa do trabalho
desenvolvido em Bioinformatica

» Os BD de biologia sao tanto bancos publicos (ex:
Genbank) como privados

» Mais de 1000 bancos de dados bioldgicos
comerciais e publicos disponiveis atualmente

» O acesso a esses bancos de dados através de
padroes abertos (open standards) como a web é
importante dadas as caracteristicas dos usuarios
destes bancos — Servidores UNIX x Machintosh

A revista Nucleic Acids Research é um importante

recurso com informagdes sobre estes BD
(http://www3.oup.co.uk/nar/database/c/)

Conteudo
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+ Contém dados de genémica, transcriptomica,
protedmica, taxonomia, ecologia, doengas, farmacos,
etc.

+ Informagoes:
— Sequéncias de nucleotideos, aminoacidos,
— Funcgéo, estrutura, localizagdo no cromossomo
— Mapas metabdlicos
— Efeitos clinicos de mutacdes
— Caracteristicas genéticas de populagdes especificas
— Catélogo de espécies ou recursos naturais
— Ete.

Bancos de Dados Biol6gicos

Alguns tipos de bancos de dados biolégicos:

+ Bancos de dados primarios de seqléncia (nucleotideos
€ amino&cidos) - GenBank, UniProt

» Bancos de genomas — Mouse Genome Database, NCBI Genomic
Biology

» Bancos de dados especializados - Fiybase, Wormbase, CGAP
» Bancos de dados de vias bioquimicas — KEGG

» Bancos de dados de estrutura de proteinas — PDB, SCOP
» Bancos de dados de microarrays — Array Express, SMD

» Bancos de dados de interagdes proteina-proteina —
STRING, BioGRID

» Bancos de Cadastro de recursos naturais — AmazonLink,
ENDS, National Whale and Dolphins Stranding Database




Uso dos BD Bioldgicos

O que se pode descobrir por meio da busca em BD

biolégicos?

— Informagéo evolutiva: genes homoélogos, freqliéncias
dos alelos, ...

— Informagéo gendmica: localizagdo no cromossomo,
introns, UTRs, regides reguladoras, ...

— Informagéo estrutural: estruturas da proteina
correspondente, tipos de folds, dominios estruturais, ...

— Informagéo de expressao: expressao especifica a um
dado tecido, fenétipos, doengas, ...

— Informagéo funcional: fungdo molecular/enzimatica,
papel em diferentes vias, papel em doengas, ...
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Busca em BDB

« Comece com uma sequiéncia, encontre informagao
sobre ela

+ Muitos tipos de seqliéncias de entrada

— Pode ser uma seqiiéncia de aminoacido ou de
nucleotideo

— Gendmica, cDNA/mRNA, proteina
— Completa ou fragmentada

* Matches exatos séo raros

— Em geral, o objetivo é recuperar um conjunto de
seqliéncias similares

Busca de Informagao em BDB
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Busca de informagao sobre genes e produtos génicos
« Gene e produtos génicos sé@o geralmente organizados
por sequéncia
« Sequéncias gendmicas codificam todas as caracteristicas de um
organismo

+ Produtos génicos sdo descritos unicamente por sua seqiiéncia
» Seqliéncias similares entre biomoléculas indica tanto
uma fungao similar quanto um relacionamento evolutivo

« Sequéncias de macromoléculas proporciona chaves
biologicamente significativas para busca em BD

Busca em BD de SeqUéncias

O que queremos saber sobre a seqiiéncia?

« Ela é similar ao algum gene conhecido? Qué&o préximo é o melhor
match? Significancia?

« O que sabemos sobre este gene?
— Gendmica (localizagdo no cromossomo, regides reguladoras, ...)
— Estrutural (estrutura conhecida? ...)
— Funcional (molecular, celular e doenca)

« Informagao evolutiva
— Este gene é encontrado em outros organismos?
— Qual é sua arvore taxonémica?

ENTREZ

e Entrez, The Life Sciences Search Engine

PubMed | All Databases FHuman Genome. [ Gengank__| Map Viewer

BLAST

Search across databases 57| e

Welcome to the Entrez cross-database search page
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PDB

An Information Portal to Biological Macromolecular Structure:
As of Tuesday Jul 10. 2007 B there are 44578 Structures @ | PDB Statistics @

TACT US| HELP | PRINT PAGE

=

Home Welcome to the RCSB PDB = Complete News.
GathogStated The RCSB PDB provides a variety of tools and resources for studying the = Newsletter
Download Files structures of biological macromolecules and their relationships to sequence, ot e ora

Daposit and validate function, and disease.
Check out the release of

Structural Genomics diated PDB data a
b.org.

The RCSB is @ member of the wwPDB whose mission is to ensure that the PDB
Dictionaries & File Formats  archive remains an intemational resource with uniform data.

Software Tools 7
This site offers tools for browsing, searching, and reporting that utilize the &

data resulting from ongoing efforts to create a more consistent and

site Tutorials comprehensive archive.

General Education T —
involved in several
activities at the 15th
Annual International
Conference on
Intelligent Systems for
Molecular Biology
(ISMB) & 6th European
Conference on
Computational Biology
(ECCB) that will be held in
Vienna, Austria from July

Information about compatible browsers can be found here.

A narrated tutorial @ illustrates how to search, navigate, browse, generate
and visualize structures using this new site. [T rasirs e Macoresi Flasn

Comments? info@rcsb.org

Quick Tips:  +»Ix 21-25, 2007
Custom reports can be Molecule of the Month: Thymine Dimers » Full Aticle
generated in Microsoft Excel e, T —— - 1L head

. reso.org
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the Gene Ontology
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Gene Ontology Home
nioads. The Gene Ontology project provides a controlled vocabulary to describe gene and gene product
2 attributes in any organism. Read more about the Gene Ontology...
tGo Search the Gene Ontology Database
tco
;cap Search for genes, proteins or GO terms using AmIGO :

® gene or protein name OGO term or ID

AMIGO s the official GO browser and search engine. Browse the Gene Ontology with AmIGO

GO website

+ GO downloads, including ontology fles, and the GO database

« Tools for using GO, including OBO-Edit downloads and AmMIGO

 Request new terms or ontology changes via the GO curator requests tracker; help with new term
submission is available.

 Documentation on all aspects of the GO project and the GO FAQ

 Gene Ontology mailing lists and contact details

- geneontology.org
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The NCBI Entrez Taxonomy Homepage

Hep. The NCBI taxonomy database contains the names of all organisms that are represented in the genetic
databases with at least one nucleotide or protein sequence. Click
taxonomic structure or retrieve sequence data for a particular group of organisms.

Taxonomy nome.

Taxonomy browser

O Arsbidopsis thafiana
Bos tawus

These are direct links to some of the organisms commonly used in molecular research projects:

Hsmatia C vius
Homo sapien

Magnaporthe arisea

= .
) Chlswvdomonn: cenhardsi
= =

pEy—
Mrcopiasma pneumoniae

O Dictyostcium discoideum
O Drosophia melanogaster
O Escherichia cati

Comments and questions to nfo @achi sl

fr—p—y
Orvza sativa
[re———

Dispiay Common Tras

oooooooo

on the tree if you want to browse th

B Pasucysti
s D) Rams norvesicus

R & oo

| EET e [ Pre—

e

TR = @O 227




