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Bioinformatica
O que é7

Bioinformatica ou Biologia Computacional

E o uso de técnicas de matematica aplicada, fisica,
bioquimica, estatistica, engenharia e ciéncia da
computacdo para resolver problemas em biologia.




Bioinformatica Crescimento das bases
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Sequenciamento tipo Shotgun

ATGCTACATGA ATGCTACATGA

ATGATACATTC CTCCTACATGA
ATTCTACACTGG ATCGTACATGA

. AAGATTACTTA
CCTTAGAGATT
TATGGATTAAA

ATGCTACATGATACATTCTACACTGG GATTAGGATTA

Reassemble Fragments Digital Set of Fragme
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Fluorescence Resonance Energy Transfer (FRET)

FRET
Interacao dependente de distancia entre estados excitados de moléculas de
corante. A escala de distancia é compardvel com as distancias de interacdo

entre macromoléculas.




Sequenciamento FRET

Fluorescence Resonance Energy Transfer (FRET)

[Sass et al. Biochem. 2010]
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MicroArray
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Mineragdo de dados

Mineracao de dados

Conceito




Mineracao de dados

Proposta

@ Dados coletados em microarranjos
o Stanford Microarray database: 97 mil experimentos depositados

@ Processar estes dados para que possam ser analisados

@ Processar em funcdo do tipo de sonda, de temperatura, intensidade
de luminescéncia etc

@ Correlacao flexibilidade de DNA ou RNA, hibridizagao de bases
despareadas



Flexibilidade obtida de temperaturas
Constantes elasticas obtidas de temperatura

@ Dados de temperatura de denaturacdo
[Owczarzy et al. Biochem. 2004]
@ Modelo para denaturacdo de DNA, contendo
@ 2 pardmetros para as pontes de hidrogénio (AT e CG)
@ 10 parametros para as constantes eldsticas
@ Método variacional para obtencao dos pardmetros que ajustam as
temperaturas



Constantes elasticas k
[Weber et al. Nature Physics 2009]
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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]



RNA hydrogen bonds

NMR measurements

JIAICIS

COMMUNICATIONS

Published on Web 04/21/2004

N1---N3 Hydrogen Bonds of A:U Base Pairs of RNA Are Stronger than Those
of A:T Base Pairs of DNA

loannis Vakonakis and Andy C. LiWang*
Department of Biochemistry & Biophysics, Texas A&M University, College Station, Texas 77843-2128

“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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