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El desarrollo de la 

Bioinformática

Desarrollo de las 

técnicas omicas

Manejo de datos

Avance de la capacidad 

de computacion

Internet



Bases de datos

Def. : Fuentes computalizadas donde la información esta guardada de manera 

estructurada lo que facilita su acceso

Clasificación de las bases de datos biológicas desde un punto de vista informatico

- Primarias: archivos que sirve como depósitos de los datos crudos (Genbank y Protein Data Bank)  

- Secundarias: son bases que usan los datos de la bases de datos primarias para 

generar nuevos sub-set de datos (InterPro, Swiss-Prot o Ensembl)

- Compuestas o especializadas: combina varias bases de datos primarias de 

manera que se puedan hacer búsquedas simultaneas (NCBI)

1 - De secuencias 

2 - De estructuras

3 - Funcionales 

Clasificación de las bases de datos biológicas en base al tipo de datos y funciones



Bases de datos de secuencias de nucleótidos

EMBL-Bank -> mantenida por el EBI (European Bioinformatics Institute en Europa)

DDBJ -> mantenida por el NIG (Natioinal Institute of Genettics en Japón)

GenBank -> mantenida por el NCBI (Nation Center in Biotechnology en USA)

Tres bases mas importantes

Las tres bases permiten el 

envio de nuevas secuencias 

RefSeq: es una base incorpora a NCBI que toma los datos de 

GenBank y de bases de proteinas y proyectos genomas con el 

fin de hacer una anotación ordenada. Es una base curada 

Ensembl: reúne varios genomas de vertebrados. Tiene un sistema propio de 

anotación de genomas aunque no hace el ensamblado del mismo. Provee 

datos de calidad curados 

Otras bases imp.



Name Link Description
AFND                allelefrequencies.net               Allele Frequency Net Database
dbSNP               ncbi.nlm.nih.gov/snp               Database of single nucleotide polymorphisms
DEG                   essentialgene.org                     Database of essential genes
EGA                   ebi.ac.uk/ega                             European Genome-phenome Archive
Ensembl           ensembl.org                              Ensembl genome browser
EUGene             eugenes.org                               Genomic information for eukaryotic organisms
GeneCards        genecards.org                            Integrated database of human genes
JASPAR               jaspar.genereg.net                    Transcription factor binding profile database
JGA                     trace.ddbj.nig.ac.jp/jga              Japanese Genotype-phenotype Archive
MITOMAP          mitomap.org                               Human mitochondrial genome database
RefSeq                ncbi.nlm.nih.gov/refseq           NCBI Reference Sequence Database
PolymiRTS          compbio.uthsc.edu/miRSNP   Polymorphism in miRNAs and their target sites
1000 Genomes  1000genomes.org                     A deep catalog of human genetic variation

Bases de datos de secuencias de nucleótidos especializadas



Bases de datos de secuencias de proteínas

TrEMBL: incluye todas las secuencias de DDBJ/EMBL/GenBank traducidas. Es automática

GenPept -> es derivado de la anotación de GenBank 

Entrez Protein -> es el servicio de anotación  de NCBI
TrEMBL

Swiss-Prot

(Actualmente UniProt)UniProt -> mantenida por NIH 

(Combinación de Swiss-Prot, TrEMBL y PIR-PSD)

(Swiss-Prot: toma de TrEMBL las anotaciones y las cura manualmente) 





EKPD
HPRD
InterPro
ModBase
PDB
PDBe
Pfam
PIR
SysPTM
UniProt
UUCD
TreeFam
CATH
CPLM
DIP

ekpd.biocuckoo.org
hprd.org
ebi.ac.uk/interpro
salilab.org/modbase
rcsb.org/pdb
ebi.ac.uk/pdbe
pfam.xfam.org
pir.georgetown.edu
lifecenter.sgst.cn/SysPTM
uniprot.org
uucd.biocuckoo.org
treefam.org
cath.biochem.ucl.ac.uk
cplm.biocuckoo.org
dip.doe-mbi.ucla.edu

Eukaryotic Kinase and Phosphatase Database
Human Protein Reference Database
Protein sequence analysis and classification
Database of comparative protein structure models
Protein Data Bank for 3D structures of biological macromolecules
Protein Data Bank in Europe
Database of conserved protein families and domains
Protein Information Resource
Posttranslational modifications
Universal protein resource
Ubiquitin and Ubiquitin-like Conjugation Database
Database of phylogenetic trees of animal species
Protein structure classification
Compendium of Protein Lysine Modifications
Database of Interacting Proteins

Bases de datos de secuencias de proteínas especializadas



Bases de datos de estructuras 3D

En 1971, Brookhaven National Laboratory -> PDB

Diversas bases de datos de estructuras

Bases de datos primarias de estructuras

- RCSB PDB (https://www.rcsb.org/): Research Collaboratory for Structural Bioinformatics 

Protein Data Bank

- PDBe (http://www.ebi.ac.uk/pdbe/) del EBI

- PDBj (https://pdbj.org/) en Japón

Bases de datos de clasificación de proteinas

- CATH (http://www.cathdb.info/) 

- SCOP (http://scop2.mrc-lmb.cam.ac.uk/) 

Bases de Ácidos Nucléicos

- NDB (http://ndbserver.rutgers.edu/) -> ácidos nucleicos

- RNA FRABASE (http://rnafrabase.cs.put.poznan.pl/) -> frgamentos de RNA

- NPIDB (http://npidb.belozersky.msu.ru/) -> complejos ácidos nucleicos y proteinas

https://www.rcsb.org/
http://www.ebi.ac.uk/pdbe/
https://pdbj.org/
http://www.cathdb.info/
http://scop2.mrc-lmb.cam.ac.uk/
http://ndbserver.rutgers.edu/
http://rnafrabase.cs.put.poznan.pl/
http://npidb.belozersky.msu.ru/


Bases de datos de proteínas de membrana

- MemProtMD (http://sbcb.bioch.ox.ac.uk/memprotmd/) 

Bases de sitios activos, de unión de ligandos y metaloproteínas

- PeptiSite (http://peptisite.ucsd.edu/) 

- ComSin (http://antares.protres.ru/comsin/) 

Servidores para comparación de estructuras

- DALI (http://ekhidna2.biocenter.helsinki.fi/dali/) 

- VAST+ (https://structure.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/VAST/vastsearch.html)

Otras Bases de datos

- PTM-SD (http://www.dsimb.inserm.fr/dsimb_tools/PTM-SD/) -> modificaciones post-traduccionales

- GFDB (http://www.glycanstructure.org/) -> restos glicosídicas y estructuras de carbohidratos

- ChEMBL (https://www.ebi.ac.uk/chembl/) -> moléculas pequeñas bioactivas

http://sbcb.bioch.ox.ac.uk/memprotmd/
http://peptisite.ucsd.edu/
http://antares.protres.ru/comsin/
http://ekhidna2.biocenter.helsinki.fi/dali/
https://structure.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/VAST/vastsearch.html
http://www.dsimb.inserm.fr/dsimb_tools/PTM-SD/
http://www.glycanstructure.org/
https://www.ebi.ac.uk/chembl/


Datos de experimentos de:  Difracción de rayos X 

Resonancia Magnética Nuclear (NMR)

Cryo-EM

wwPDB (www.wwpdb.org) -> 167,132 anotaciones   

Bases de datos primarias de estructuras 3D

http://www.wwpdb.org/


Búsqueda por palabra clave o idSitio de 

la PDB





Funciona a modo de atlas que compila las anotaciones de todas las 

bases y facilita la búsqueda entre todas la bases

PDBsum (https://www.ebi.ac.uk/pdbsum)  

https://www.ebi.ac.uk/pdbsum


Bases de datos de clasificación de proteínas

CATH database (Class, Architecture, Topology, Homology) 
clasifica los dominios en 4 niveles de jerarquia
- C level: de acuerdo a estructura secundaria
- A level: orientacion de estructura secundaria
- T level: relacion entre estructuras secuandarias
- H level combinacion de similitude de secuencia y estructura

Dentro de CATH se encuentra la CATH/Gene3D database que es complementaria 
Utiliza las secuencias depositadas en UniProt y la PDB para clasificar las proteinas en familias
Hay 95 millones de dominio de porteinas clasificados en 6119 superfamilias

SCOP database

Base de datos enfocada en estructura y evolución de proteínas



Servidores para comparación de estructuras

Estos servidores tratan de encontrar proteinas con estructuras 3D 

similares sin basarse en la secuencia lineal de aa

Estos servidores

- ayudan en la clasificación de proteinas basa en el folding

- colaboran en el proceso de identificación de funcion basada en estructura

- aportan en los métodos de modelado por homologia

VAST+ -> de NCBI (no busca por comparación de secuencia sino por similitud 3D por lo tanto 

tiene utilidad en los casos de baja homologia). 

DALI web server -> Helsinki Lab. Esta basado en clasificar las estrucuras de la PDB basado en la 

comparación de sus estructuras.

Ambos se pueden acceder a partir de códigos PDB y proveen información de estructuras 

similares a la que se esta buscando

Los dos mas importantes son: 



Bases de datos funcionales

GO/GOA databases: gene ontology annotation -> creada para unificar y organizar

los datos referidos a anotación de proteinas

Swiss 2d Prot -> repositorio de experimentos de geles 2D

PRIDE Archive -> depositorio de espectros de MS de identificación de proteinas

Bases de datos de organismos modelos 

- Saccharomyces Genome Database (yeastgenome.org) 

- ZFIN (zfin.org) -> Zebrafish

- TAIR (arabidopsis.org) -> Arabidopsis

- Rat Genome Database (rgd.mcw.edu) -> rata

- Mouse Genome Database (informatics.jax.org) -> ratón

- FlyBase (flybase.org) -> drosofila

Bases de datos de drogas

- DrugBank -> la ultima versión contiene 11,177 compuestos que incluyen moléculas pequeñas, 

péptidos y otros.

Bases de datos de vías metabólica

- KEGG (Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes -> contiene vías metabólicas curadas manualmente

Network Databases -> bases de datos basadas en modelos de interacción de proteinas

- IntAct -> reúne datos experientales de interacción de proteinas y facilita su búsqueda



Bases de datos de literatura

Bases de datos complejas o combinadas

-PubMed -> NCBI

- Google Scholar

-> NCBI



Una búsqueda en NCBI en todas las bases







Herramientas y métodos en el manejo de secuencias

Alineamiento de secuencias

2 tipos: - Globales

- Locales

Blast: es uno de los algoritmos mas utilizados para hacer alineamientos y búsquedas de 

secuencias por similitud

Servidor de NCBI con el Blast tools



BlastP

Secuencia de proteína

Limitar o excluir un organismo de la busqueda



Resultado del BlastP







Alineamientos multiples

Métodos progresivo -> clustalW 

Método iterativo -> MultiAlin

Alineamiento por Profile -> PSI-BLAST

Análisis filogenietico

ClustalW se puede ejecutar online en distintos servidores -> EBI

tb. se puede ejecutar en el paquete MEGA (software free)

PSI-BLAST -> NCBI 



Servidores de bioinformatica estructural

Predicción de estructuras 3D

3 métodos:

- Modelado por homología requiere de un homologo resuelto en la PDB

- Por reconocimiento de plegado: requiere de la presencia de estructuras 

secundaria similares resueltas

- De novo (ab inicio): solo se utiliza la información de la estructura primaria



Modelado por homología

Supone que secuencias de aa similares se van a plegar de la misma manera 

Como regla se utiliza que al menos debería haber entre un 30%-50% de identidad para 

utilizar este método



Flujo de trabajo en 

modelado por homología

Identificación de un molde o templado -> BLAST, PSI-

BLAST, método de reconocimiento de plegado o una 

búsqueda en la PDB.Alineamiento de las dos proteínas 

(puede ser multiple) ->ClustalW

Curado manual del alineamiento 

(se pueden utilizar 

alineamientos estructurales 

(MUSCLE o T-COFFEE)

- Generación del modelo -> modeller

(https://salilab.org/modeller/) 

- Modelado de loops

- Optimización de cadenas 

secundarias (Ramachandran plots)

- PROCHECK 

- Swiss Model Validation Service 

- Calculo del RMSD (root-mean-square deviation)

Validación: hay diversos servidores -> modeller calcula 

un índice DOPE que hace referencia a la calidad del 

modelo (energético)

https://salilab.org/modeller/


Modelado por reconocimiento de plegamiento

Se basa en la búsqueda de plegamientos similares en la PDB a partir de métodos estadisticos

Se utiliza cuando el % de homología esta dentro de los límites de aplicabilidad del homolgy modelling

Hay varios servidores:

- I-TASSER

- Hhpred

- Phyre2

Ab initio

Solo se utiliza la secuencia de aa de la proteína como información 

Se basa en predecir la estructura nativa a partir de encontrar la conformación de 

energía mas favorable

Hay varios servidores:

- QUARK

- ROSETTA



En general es conveniente utilizar todos 

los 3 métodos y evaluar los resultados 

que se encuentran con cada uno de ellos

Mejor modelo posible

Predicción de función

Análisis filogenetico



http://www.oxfordjournals.org/nar/database/c/.

The NAR online

Molecular Biology Database Collection has been revised,

updating 305 entries, adding 65 new resources

and eliminating 125 discontinued URLs; so bringing

the current total to 1637 databases




