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Bioinformatica O que é?

Bioinformática
O que é?

Bioinformática ou Biologia Computacional

É o uso de técnicas de matemática aplicada, f́ısica,
bioqúımica, estat́ıstica, engenharia e ciência da
computação para resolver problemas em biologia.



Bioinformatica Crescimento das bases

Genbank
http://www.genomesonline.org/

http://www.genomesonline.org/


Sequenciamento Conceito de melting

DNA
A sequência



Sequenciamento Shotgun sequencing

Sequenciamento tipo Shotgun

Digital Set of FragmentsReassemble Fragments



Sequenciamento Shotgun sequencing

Sequenciamento tipo Shotgun

Digital Set of FragmentsReassemble Fragments



Sequenciamento Sonda

DNA
Sequenciamento



Sequenciamento FRET

Fluorescence Resonance Energy Transfer (FRET)

FRET

Interação dependente de distância entre estados excitados de moléculas de
corante. A escala de distância é comparável com as distâncias de interação
entre macromoléculas.



Sequenciamento FRET

Fluorescence Resonance Energy Transfer (FRET)
[Sass et al. Biochem. 2010]



Sequenciamento Microarray

MicroArray

[Mahajan et al. J. Am. Chem. Soc. 2008]



Sequenciamento Microarray

Chip de DNA



Mineração de dados O que é?

Mineração de dados
Conceito



Mineração de dados A proposta

Mineração de dados
Proposta

Dados coletados em microarranjos

Stanford Microarray database: 97 mil experimentos depositados

Processar estes dados para que possam ser analisados

Processar em função do tipo de sonda, de temperatura, intensidade
de luminescência etc

Correlação flexibilidade de DNA ou RNA, hibridização de bases
despareadas



Nossa experiÊncia Flexibilidade obtida de temperaturas

Constantes elásticas obtidas de temperatura

Dados de temperatura de denaturação
[Owczarzy et al. Biochem. 2004]

Modelo para denaturação de DNA, contendo

2 parâmetros para as pontes de hidrogênio (AT e CG)
10 parâmetros para as constantes elásticas

Método variacional para obtenção dos parâmetros que ajustam as
temperaturas



Nossa experiÊncia Flexibilidade obtida de temperaturas

Constantes elásticas k
[Weber et al. Nature Physics 2009]
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Nossa experiÊncia Ponte de hidrogênio em RNA

RNA hydrogen bonds
Morse potential D

base pair DNA RNA

CG 70(2) meV 67(4) meV
AT or AU 33(2) meV 39(3) meV

Experimental data from [Xia et al. Biochem. 1998]



Nossa experiÊncia Ponte de hidrogênio em RNA

RNA hydrogen bonds
NMR measurements

“Although it is well accepted that hydrogen bonds are central to

the structure and function of nucleic acids, it is not yet clear

whether significant differences exist between RNA and DNA

hydrogen bonds.”
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