

http://bo.expasy.org



http://www.lacbionet.org

74 - Reynaldo Vargas et al.: El nuevo servidor Latinoamericano ..,

ExPASy Molecular Bmlogy Server
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Figura 1: Pagina principal del mirror bo.expasy.org

y sistematizar los problemas ligados al manejo de la informacién de biologia molecular
permitiendo almacenar, recuperar, procesar, analizar, buscar, comparar e identificar la
composicion y estructura de las moléculas biologicas. En este sentido, el bioinformatico
realiza tareas diversas y variadas incluyendo:

Adquisicién, almacenamiento y visualizacién de datos.

Procesamiento, andlisis y gestién de datos de secuencias de proteinas.

Generacion, integracién, ensamblaje de secuencias.

Prediccién de estructura de proteinas.

Software para alineamiento, comparacién y clasificacién de secuencias de pro-
teinas.

Desarrollo de Bases de Datos que contengan datos y documentos, con acceso
privado o piiblico a través del Internet o de redes privadas.

Automatizacién del secuenciamiento y la experimentacién.

Prediccién de funciones de secuencias genéticas.
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ExPASy site map

Figura 2: Mapa del sitio Web ExPASy

(descripcién de la funcién de una proteina, estructura, referencias, etc.) con un
minimo de redundancia y un alto nivel de integracién con las otras bases de datos.

= SWISS-2DPAGE. Contiene informacién de proteinas identificadas en geles de
Electroforesis Bidimensional que son mapas de concentraciones proteicas.

= PROSITE. Base de datos de dominios y familias de proteinas. PROSITE contiene
patrones y especificaciones que ayudan a la identificacién de familias de proteinas
conocidas y nuevas secuencias que puedan pertenecer a éstas.

= SWISS-3DIMAGE. Incluye imdgenes de alta calidad con anotaciones de macro-
moléculas biolégicas con estructura tridimensional conocida.

« SWISS-MODEL. Base de datos de modelos estructurales de proteinas generados
automadticamente.

Una variedad de opciones de acceso y formatos de presentacion estdn disponibles.
Estas opciones permiten a los usuarios mostrar y recuperar subconjuntos especificos de
las bases de datos. Para complementar estas opciones se tiene también implementado
un servidor llamado SRS que permite biisquedas complejas hechas combinando campos
de las diferentes bases de datos.

Un gran mimero de documentos (manuales de usuarios, notas de releases, indices,
nomenclaturas, documentos técnicos) estdn disponibles en ExPASy y han sido comple-
mentados con una variedad de referencias en linea. Todas las bases de datos disponibles
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en ExPASy estdan siendo extensivamente referenciadas por otras bases de datos de bio-
logia molecular u otros recursos afines. Por ejemplo, SWISS-PROT es referenciada a
través del Internet por mas de 50 bases de datos diferentes alrededor del mundo. SWISS-
PROT es actualizado con una frecuencia de aproximadamente dos semanas. Las otras
bases de datos son periédicamente periédicamente,

Cada base de datos de ExPASy (los datos, informacién y documentacién asociada)
puede ser localmente copiada mediante servicio de FTP anénimo. Por otra parte, se
tiene el cuidado de distribuir los archivos de datos para poder construir una base de
datos completa y no-redundante.

Gracias al hardware disponible es posible ejecutar busquedas avanzadas de similitud
de alta velocidad en las bases de datos de proteinas contenidas en ExPASy.

El uso de todas las bases de datos es gratuito para usos académicos. Sin embargo,
se ha implementado un sistema de suscripeién anual con costo para usos comerciales.
La empresa GeneBio (http://www.genebio.com) estd encargada de la administracién
y comercializacion de las licencias comerciales. Los recursos obtenidos son usados para
poder mantener en funcionamiento estas bases de datos, actualizarlas, extenderlas y
mejorar su calidad y servicios.

4.2. Herramientas de software para el analisis

El SIB ha desarrollado una gran coleccién de herramientas, basadas en tecnologia
Internet, que son usadas para poder acceder o mostrar resultados de consultas hechas a
las bases de datos o analizar secuencias de proteinas o datos de proteémica originados
por experimentos de espectrometria de masas. Estas herramientas pueden ser consul-
tadas en su totalidad desde ExPASy y se dividen en once categorias: identificacién y
caracterizacién de proteinas, traduccion de DNA a secuencias de proteinas, busquedas
de similitud, biisquedas de patrén y de perfil, prediccién post-translacional, topologias
de prediccién, andlisis de estructuras primarias, prediccién de estructuras secundarias,
estructuras terciarias, alineamiento de secuencias y analisis de textos bioldgicos.

Una caracteristica muy importante de las herramientas de software (como Peptl-
dent, Tagldent, Multildent, PeptideMass, FindPept o FindMod) es que utilizan las
anotaciones de las entradas de SWISS-PROT para considerar modificaciones post-
translacionales asi como variantes de secuencias para realizar predicciones.

Algunas de las herramientas (SWISS-MODEL, Swiss-Shop 0 AAComSim) reportan
sus resultados por correo electrénico mientras que otras muestran resultados directa-
mente en linea incluyendo datos y gréficos.

Todas estas herramientas son listadas en una pagina de ExPASy que también ofrece
enlaces a otros muchos programas de andlisis de secuencias de proteinas disponibles en
otros sitios.


http://www.genebio.com




Acta Nova: Vol. 2, N°1, diciembre 2002 Actualidad Cientifica - 79

= Protein Spotlight: un suplemento periédico enfocado en proteinas o grupos de
proteinas.

Ademas, los usuarios pueden tomar una pequena pausa, visitando el Swiss-Quiz o
los Swiss-Jokes. Con Swiss-Quiz uno tiene la oportunidad de ganar algunos chocolates
suizos después de responder satisfactoriamente un examen en el campo de la biologia
molecular. Swiss-Jokes provee acceso a una coleccién de chistes y aforismos en dreas de
las ciencias de la vida y computacién.

5. Desarrollos y aportes del IITA

A partir de enero de 2000 se han realizado varios aportes al servidor ExPASy en el
IITA. En primer lugar se ha realizado la migracién y consolidacién total del servidor
sobre una plataforma Linux a partir de la plataforma Sun Solaris y SGI Irix (Silicon
Graphics). En este sentido se han adecuado todas las funciones y herramientas a la nueva
plataforma Red Hat Linux. Para el lanzamiento oficial del nuevo sitio mirror, se han
realizado pruebas de validacién y ajustes para que el servidor ExPASy sea publicado
mundialmente como sitio mirror latinoamericano conforme a las normas vigentes y
establecidas por el SIB. Este lanzamiento ha sido realizado a principios del mes de
noviembre de 2002. El nuevo servidor instalado en los ambientes del Instituto tiene las
siguientes caracteristicas:

» Dos procesadores Pentium Xeon de 1.8 GHz.

106 GBytes de Memoria de Almacenamiento.
1 GByte de RAM.

Conexién Internet de 512 Kbps.

Paralelamente se han realizado desarrollos de nuevas herramientas que han sido com-
pletamente implementadas en el ITIA e incorporadas en el sitio ExPASy. Uno de los desa-
rrollos mds sobresaliente es Biograph que es una herramienta de visualizacién y manipu-
lacién de espectros de masa correspondientes a secuencias proteicas. El desarrollo de esta
nueva herramienta fue realizado en el lenguaje JAVA bajo forma de un applet usando
la tecnologia Java Web Start (http://java.sun.com/products/javawebstart). Las
funcionalidades de esta herramienta incluyen el andlisis de espectros de masa, reportes,
gestion de grupos de espectros, zooming, printing. Esta aplicacién es principalmente
usada por los quimicos y bidlogos en varias aplicaciones biotecnoldgicas incluyendo la
biusqueda y creacién de nuevos medicamentos farmacéuticos y terapéuticos. La figura 3
ilustra esta aplicacion grafica que puede ser manipulada a través de un navegador.

6. Conclusion

El Instituto de Investigacién en Informatica Aplicada de la Universidad Catélica
Boliviana ha preparado un nuevo servidor mirror de biologia molecular: el servidor
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Figura 3: Applet Biograph

latinoamericano ExPASy. Los servicios y la informacién contenida este servidor estan
libremente disponibles a partir de noviembre del 2002 para toda la comunidad cientifica
interesada en proteémica. Este nuevo servidor incluye nuevas herramientas de andlisis
desarrolladas en la UCB como la aplicacién Bmgraph Web de anilisis de espectros de
masa de secuencias de proteinas.
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