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Resumen: El anilisis de secuencias biologicas es esencial en bioinformaética,
pero la diversidad de herramientas disponibles presenta desafios significativos.
Este articulo propone una aplicaciéon web que unifica diferentes funcionalidades
uatiles en el anédlisis de secuencias biologicas. Desarrollada en Python y Django,
integra funcionalidades de BioPython, BioPandas, 3Dmol.js y BLAST, entre otras,
que ademas posibilita su uso a usuarios sin conocimientos de programacién. La
herramienta abarca el analisis de secuencias de ADN y proteinas, transcripcion,
alineacion, busqueda de secuencias y més. Dentro de las caracteristicas mas
destacables esta la eficiencia, precision al obtener datos cuantitativos del proceso
que se esta ejecutando y la facilidad de uso.

Palabras-clave: bio-informatica, bio-tecnologia, analisis de secuencias biologicas,
sin codigo.

Proposal for the unification of bioinformatics tools for the analysis of
proteomic and genomic sequences of algae and fungi

Abstract: Biological sequence analysis is essential in bioinformatics, but the
diversity of available tools presents significant challenges. This article proposes
a web application that unifies useful functionalities in biological sequence
analysis. Developed in Python and Django, it integrates features from BioPython,
BioPandas, 3Dmol.js, and BLAST, among others, making it usable for users
without programming knowledge. The tool covers the analysis of DNA and protein
sequences, transcription, alignment, sequence search, and more. Its most notable
features are efficiency, precision in obtaining quantitative data from the running
process, and ease of use.

Keywords: bioinformatics, biotechnology, biological sequence analysis, no code.
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1. Introduccion

El anéilisis de secuencias bioldgicas es una de las actividades fundamentales en
bioinformatica (Dimitrios Vasileiou, 2023) facilita la gen6mica estructural, comparativa
y funcional, sirviendo como marco subyacente para predicciones sistematicas de
estructura/funcion, clasificacién y anotacion de proteinas. Este andlisis ayuda a
identificar funciones o caracteristicas cruciales de los organismos (Katie Emelianova,
2023) (Azza E. Ahmed, 2021), como la complejidad de la regulacion transcripcional y la
informacion molecular, entre otras caracteristicas o informacion valiosa.

Ante la gran cantidad de datos bioldgicos, es imperativo recurrir a software eficiente
y probado que facilite estos analisis, mas ain cuando se ejecutan a gran escala porque
algunas de las herramientas actuales son complejas de utilizar (Azza E. Ahmed, 2021).

En este contexto, se ha identificado que existe una amplia variedad de software
bioinformatico como BioPython (Cock, 2009), cogent3 (Cogent3 Team), cactus (Joel
Armstrong, 2020), PyCogent (Rob Knight, 2007), PyEvolve (Andrew Butterfield, 2004),
entre otros; que realizan tareas especificas, y que a su vez promueven la dispersion
de herramientas. Como resultado, profesionales relacionados al campo encuentran
ineficiencias en sus tareas diarias al utilizar varios softwares en lugar de uno.

Jean-Baptiste Cazier en 2013 realizdé una encuesta en donde obtuvo 47 respuestas de
expertos en el campo (Cazier, 2013), en donde plantea la misma problematica sobre
la existencia de muchas herramientas bioinformaéticas, como resultado identific6 los
siguientes puntos:

1. 89% de las respuestas coinciden en que hay demasiadas herramientas
bioinformaticas.

2. 34% de las opiniones coinciden en que es dificil encontrar software adecuado
para tareas especificas.

3. 30% mencionan que es necesario compartir experiencias y conocimientos para
hacer un mejor uso de las herramientas disponibles.

4. 13% de las opiniones indicaron que es necesario hacer un esfuerzo conjunto por
unificar las herramientas en un solo entorno.

Otro aspecto relevante que se obtuvo de esta encuesta es que los expertos encuentran
muchas dificultades en el uso de las herramientas bioinformaéticas existentes, esto se
presenta en los siguientes puntos:

1. 25% de las opiniones mencionan dificultad para encontrar software adecuado
para tareas especificas.

2. 13% mencionan la falta de un esfuerzo conjunto para unificar las herramientas
en un solo entorno.

3. 15% indicaron la complejidad y la curva de aprendizaje asociadas con algunas
herramientas ante la necesidad de tener conocimientos de programaciéon o de
compilacion de archivos fuente.

4. 11% resaltaron los problemas de documentacion y falta de comprensién de los
algoritmos subyacentes en algunas herramientas.

5. 15% mencionan la proliferacién de herramientas que genera la confusion sobre
cual utilizar.
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6. 17% indican la necesidad de actualizacion y mantenimiento continuo de las

herramientas.

7. 9% mencionan la falta de recursos para evaluar y comparar las herramientas
disponibles.

8. 15% indicaron las dificultades en la instalacién y configuraciéon de algunas
herramientas.

9. 15% de los expertos coinciden en que existe variabilidad en los resultados
obtenidos con diferentes herramientas para la misma tarea.

Ante este contexto este articulo presenta una propuesta de aplicacién web con el objetivo
de unificar diferentes herramientas de analisis en un mismo entorno enfocado en el
analisis elemental y sin c6digo que conjunte en un solo entorno diferentes herramientas
atendiendo las problematicas identificadas.

2. Plataformas relacionadas

Para identificar las funcionalidades que se pueden implementar dentro de la propuesta
de unificacién de herramientas se realizé una investigacion explorando las principales
plataformas cientificas relacionadas al campo que incluyen diferentes herramientas,
algunas de las principales plataformas identificadas son:

1. Expasy.

2. NCBI Tools.
3. Chimera.

4. BLAST.

En la siguiente subseccion se presentan las funciones que cubre cada una de estas
plataformas.

2.1. Expasy

Ofrece una amplia variedad de funciones relacionadas con el analisis y 1a manipulacion
de datos biolégicos, dentro de las cuales estan:

1. Anélisis de Secuencias: Capacidad para analizar secuencias biologicas.
Prediccion de Estructuras: Prevision de la estructura tridimensional de proteinas
y acidos nucleicos.

3. Busqueda de Homologias: Identificacion de secuencias similares en bases de

datos.

4. Diseno de Primers: Herramientas para el disefo eficiente de cebadores para
PCR.

5. Anélisis de Expresion Genética: Evaluacién de la expresion génica a nivel
transcriptomico.

6. Anotacion Funcional: Asignacion de funciones biolégicas a secuencias.
7. Bases de Datos: Acceso a una variedad de bases de datos biolégicas.

2.2,.NCBI Tools

La suite de herramientas de NCBI ofrece una amplia gama de recursos para la
investigacion biomédica:
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Bases de Datos Biomédicas: Repositorios de datos biomédicos para investigacion
y anélisis.

BLAST: Herramienta para comparar secuencias biologicas con bases de datos.
Entrez: Sistema de btisqueda y recuperacion de informaciéon biomédica.
Informacion de Genes: Recursos para acceder y comprender informaciéon genética.
Exploracion de Genomas y Especies: Herramientas para explorar informacion
gendmica.

2.3.Chimera

Chimera se centra en la visualizacién y modelado de estructuras moleculares:

1. Visualizacion de Estructuras Moleculares: Representacion visual de estructuras
tridimensionales.
2. Modelado de Estructuras: Creaciéon y manipulacion de modelos tridimensionales
de macromoléculas.
3. Andlisis de Interacciones: Evaluacion de interacciones moleculares.
4. Renderizacion de Imagenes: Generacion de imagenes de alta calidad para la
presentacion de datos.
5. Anélisis de Archivos PDB: Exploraciéon y analisis de datos estructurales en
formato PDB.
2.4.BLAST
BLAST es una herramienta ampliamente utilizada para comparar secuencias biologicas:
1. Comparacion de Secuencias: Identificacion de similitudes entre secuencias
biologicas.
2. Buasqueda Rapida en Bases de Datos: Acceso rapido a informacion relevante en
bases de datos.
3. Alineacién de Secuencias: Alineacion de secuencias para identificar regiones
conservadas.
4. Variantes y Mutaciones: Analisis de variaciones genéticas y mutacionales.
5. BLASTp, BLASTn, etc.: Variantes de BLAST para diferentes tipos de secuencias.

Considerando las funcionalidades identificadas en cada plataforma y con el objetivo de
unificar la mayor cantidad de funcionalidades posibles, se realiz6 una comparativa entre
ellas y la funcionalidad que cubren (ver Tabla 1).

Funcionalidad Expasy NCBITools Chimera BLAST

Andlisis de secuencias

v

Prediccion de estructuras

v

Busqueda de homologias

Disefio de primers

Analisis de expresion genética

Anotacion funcional

Bases de datos

AYASAYAYASANAS
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Funcionalidad Expasy

NCBI Tools

Chimera  BLAST

Célculo y generacion de arboles filogenéticos

v

Analisis de archivos PDB y visor de PDB

v

Traduccion y transcripciéon de secuencias

BLAST (BLAST-P, BLAST-N, BLAST-X, TBLASTN,
TBLASTX)

<

Entrez

Informacién de genes

Archivos de articulos cientificos

Exploracién de genomas y especies

Transcripcion inversa

Analisis de Propiedades de Proteomas y ADN

SINIRIKIS

Alineacion y traduccion de secuencias

Anélisis de interacciones

Renderizaciéon de imagenes

Variantes y mutaciones

Tabla 1 — Comparativa respecto a la funcionalidad cubierta de cada plataforma.

Con base a la anterior comparativa, se identifica que del total de funcionalidades
identificadas la plataforma que cubre mayor cantidad de esas funciones es NCBI Tools
con un 43% de cobertura. De acuerdo al resultado de la Tabla 1, se establecieron las
funcionalidades que deberia tener la herramienta web que permitiria unificar diversas
funcionalidades estableciendo que la plataforma propuesta cubrira con 52% del total de
las funcionalidades, tal como se ve en la Tabla 2, los signos de guién significan que la

propuesta cubre parcialmente con esa funcionalidad:

Funcionalidad Expasy NCBITools Chimera

BLAST Propuesta

v

Analisis de secuencias

v

Prediccion de estructuras

v

Busqueda de homologias

Diseno de primers

Anélisis de expresion genética

<

Anotacién funcional

Bases de datos

SRKIKIKIKIR

Célculo y generacion de arboles
filogenéticos

Anélisis de archivos PDB y visor de
PDB

Traduccioén y transcripcion de
secuencias

SIS SR
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Funcionalidad Expasy NCBITools Chimera BLAST Propuesta
BLAST v v

Entrez —

v

Informacion de genes

Archivos de articulos cientificos

Exploracién de genomas y especies

<

Transcripcion inversa

Anélisis de Propiedades de
Proteomas y ADN

AEASAYAYAYASAY

<

Alineacion y traduccion de secuencias V4 V4

Anélisis de interacciones 4

Renderizacién de iméagenes v

Variantes y mutaciones 4

Tabla 2 — Cumplimiento de funcionalidades de la propuesta de plataforma.

La siguiente seccion aborda la propuesta de unificacién, asi como la seleccidon de
tecnologias que ayudan a lograr unificar las funcionalidades en un solo entorno sin
necesidad de que el usuario tenga conocimientos de programacion o de compilaciéon de
archivos.

3. Propuesta de unificacion

Se considerd un conjunto completo de software y herramientas bioinformaticas ya
existentes que cuentan con una amplia gama de herramientas que facilitan el analisis de
secuencias biologicas, como ExPASy (Gasteiger, 2003) y NCBI Services (Bethesda (MD):
National Library of Medicine (US), National Center for Biotechnology Information, 2017),
con el objetivo de identificar las funciones que se pudieran unificar en un mismo entorno.

Esta propuesta de herramienta fue desarrollada utilizando Python como lenguaje de
programacion, misma que integra librerias que han sido probadas como: BioPython
(Cock, 2009), BioPandas (Raschka, 2017) y 3Dmol (Rego, 2014). Mismas que fueron
seleccionadas por su estabilidad, confiabilidad y funcionamiento extensivo en el analisis
de secuencias biologicas.

3.1. Arquitectura de la aplicaciéon

La arquitectura de la aplicacion esta estructurada para optimizar la integracion de varias
funcionalidades de diferentes librerias de Python bajo el framework DJANGO, por ello
esta propuesta retine herramientas que se enfocan en los siguientes puntos:

1. Anadlisis de secuencias de ADN (ver Figura 1, con la secuencia de entrada
“ACGTAAACGT”).

a. Anélisis de propiedades: recibe como entrada una secuencia de
nucleo6tidos, como resultado entrega: secuencia complementaria, secuencia
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complementaria inversa, distribucion de los aminoécidos presentes con su

grafico.

Write the DNA sequence:
ACGTAAACGT

Results of DNA analysis.

ac
Quantity
Label oA

GC Quantity

0%

(Percentage)

Get DNA Properties

TGCATTTGCA ACGTTTACGT

Reverse

Complement: .
Complement:

C Quantity
(Percentage)
T Quantity

(Percentage)

Figura 1 — Anélisis de secuencias de ADN.

i. Como resultado nos entrega una cantidad de GC de 0.4, equivalente al
40% porcentualmente.

ii. Adicionalmente nos entrega su secuencia complementaria
“TGCATTTGCA” 'y su secuencia reversa complementaria
“ACGTTTACGT”.

iii.

Finalmente nos entrega la distribucion de los elementos de la secuencia

en decimales y porcentualmente A 40%,GCT con una distribucién del

20% cada uno.

2. Anaélisis de secuencias proteémicas (ver Figura 2, con la secuencia de

entrada
VITIHKSHESEGYGIYAARA).

Results of PROTEOME analysis.

# Parameter

1 Lenght of the Proteome:

2 Molecular weight:

3 Aromaticity:

4 Inestability index:

5 Iso-electric paint:

6 Secondary Structure Fraction:

7 Molar Extinction Coefficient (E):

8 £ Reduced cysteines:

9 Disulfide bridges:

10 Gravy:

1 Charge at pH:

MEQPATKRRKQHNENLETEPTGADYERMSAWLQREGADFAN

Value

60
6878.4238000000005
0.08333333333333333
64.68499999999997
5.849550819396971

. 02,0

(9970, 9970)

9970

9970
+1.2133333333333336

11.926312283610369

Figura 2 — Analisis de propiedades.
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a. Anélisis de propiedades: recibe como entrada una secuencia de proteinas
y un pH, como resultado entrega: tamafo de la secuencia, peso molecular,
aromaticidad, indice de inestabilidad, punto isoeléctrico, estructura
secundaria, coeficiente de extincién molar, numero de puentes de disulfuro,
indice de hidropaticidad, carga eléctrica e hidrofobicidad.

i. Como resultados entrega la longitud de la secuencia: 60, peso
molecular: 6878.4238 g/mol, aromaticidad: 0.083, indice de
inestabilidad: 64.68, entre otros.

3. Transcripcion y transcripcion inversa (ver Figura 3, con la secuencia de
entrada de GTGAAAAAGATGCAATCTATCGTACTCGCACTTTCCCTGGTTC
TGGTCGCTCCCATGGCAGCACAGGCTGCGGAAATTACGTTAGTCCCGTC
AGTAAAATTACAGATAGGCGATCGTGATAATCGTGGCTATTACT
GGGATGGAGGTCACTGGCGCGACCACGGCTGGTGGAAACAACAT
GAGGCAATCGCTGGCACCTACACGGACCGCCGCCACCGCCGCGCCAC
CATAAGAAAGCTCCTCATGATCATCACGGCGGTCATGGTCCAGGCAAACAT
CACCGCTAA).

a. Transcripcién: recibe como entrada una secuencia de nucledtidos, como
salidas entrega la transcripcion de la secuencia a mRNA y hebras plantilla.

b. Transcripcion inversa: recibe como entrada una secuencia de mRNA y
como salida entrega la secuencia de nucleétidos.

Important: Only Coding DNA.

Write the DNA sequence:
GTGAAAAAGATGCAATCTATCGTACTCGCACTTTCCCTGGTTCTGGTCGCTCCCATGGCAGCACAGGCTGCGGAAATTACGTTAGTCCCGTCAGTAAAATTACAGATAGGCGATCGTGATAATCG

Transcript DNA sequence
5'to3"

TTAGCGGTGATGTTTGCCTGGACCATGACCGCCGTGATGATCATGAGGAGCTTTCTTATGGTGGCGCGGCGGTGGCGGCGGTCCGTGTAGGTGCCAGCGATTGCCTCGCCATTCATAATGTTGTTTCCACCAGCCG
3'to5"
GTGAAAAAGATGCAATCTATCGTACTCGCACTTTCCCTGGTTCTGGTCGCTCCCATGGCAGCACAGGCTGCGGAAATTACGTTAGTCCCGTCAGTAAAATTACAGATAGGCGATCGTGATAATCGTGGCTATTACTGC

DNA Template Strand

Figura 3 — Transcripcion y transcripcion inversa.

i. Enla figura se aprecia el resultado, nos entrega la cadena completa de
5a3ydes as.
4. Traduccidon de secuencias (ver Figura 4, con la secuencia de entrada AUUU
UCUUUGCUCUUGAGCUCUGGCACUUCUCUGCUGCUGUCUG).

a. Como entradas recibe secuencias de mRNA, selecciona la tabla de cod6n a
utilizar y como salida entrega el tipo de secuencia y la traduccién de mRNA
a ADN de la secuencia.
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Translation Tool.
it the mANA o DN sequence:
AUUUUCUUUGCUCUUGAGCUCUGGEACUUCUCUGCUGCUGLUG

Select the codon table that you want to use to translate the sequence:

© Standard Code. Chiorophycean Mitochondrial Code.

Mycoplasma/Spiroplasma Code.
The Invertebrate Mitochondrial Code,
The Cilite, Dasycladacean and Hexamita Nuclear Code.

Karyorelict Nuclear Code.
Condylostoma Nuclear Code.
Mesodinium Nuclear Code.
Peritrich Nuclear Cod.

The Ascidian Mitochondrial Code,
The Alternative Flatworm Mitochondrial Code.
Blepharisma Nuclear Code.

Translate sequence.

Results of translation

Type of sequence This is a mRNA sequence
Translation result: IFFALELWHFSAAY
Used Codon Table: 1- Standard Code.

Figura 4 — Traduccion de la secuencia.

i. Como resultados nos entrega, el tipo de secuencia de entrada, el
resultadodelatraduccion delasecuenciaquees: “TFFALELWHFSAAV”
y la tabla de codones utilizada para la traduccién: tabla de codén
estandar.

5. Alineacion de secuencias por pares (ver Figura 5, con secuencia de entrada 1:
“ATTTTCTTTGCTCTTGAGCTCTGGCACTTCTCTGCTGCTGTCTG” y secuencia
de entrada 2: “ATTTTCTTGCTCTTGAGCTCTGGCACTTCTCTG CTGCTGTC”).

a. Elusuarioingresa dos secuencias que quiera alinear, seleccionando también
el modo de alineacion, si es global o local y como salida la herramienta
entrega estadisticas del proceso de alineacion, asi como las secuencias
alineadas.

Sequence Aligner Tool

TCTGGCACTICTCTGCTGCTGTCTG

TTGAGCTCTGGCACTTCTCTGCTGCTGTC

JONES. BENNER22
LEVIN, BENNERG,
MCLACHLAN. BLASTN,
MDM?8, BLASTP.

hscore MEGABLAST. BLOSUMSS,
NUCA4, BLOSUME2.
PAM250. BLOSUMSO.
PAMS0. BLOSUMS0.
PAMTO. DAYHOFF.
RAO. FENG,
RISLER, GENETIC.
SCHNEIDER GONNET1992.
STR. HOXD70.
TRANS. JOHNSON.

© NONE

Figura 5 — Alineacion de secuencias por pares.

i. Como resultados nos entrega la secuencia alineada y las estadisticas
del alineador (puntaje de coincidencia, puntaje de no coincidencia,
tipo de alineamiento, entre otros).
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6. Busqueda de secuencias.

a. El usuario proporciona una secuencia que puede ser proteina, nucleétido
o gen, la aplicacion hace una bisqueda utilizando BLAST y como salida
entrega una lista de organismos que comparten similitudes con la secuencia.
De esta funcionalidad no se coloca imagen por la extension de esta.

7. Visualizador de archivos PDB (ver Figura 6, como valores de entrada recibe un
archivo PDB que puede ser descargado en cualquier portal que ofrezca este tipo
de visualizaciones de las proteinas de los organismos).

a. Laherramienta recibe como entrada un archivo PDB, y como salida entrega
la estructura 3D de la proteina con sus diferentes modos de visualizacion.

St

Figura 6 — Visualizador de archivos PDB.

i. Como resultados entrega la visualizacion, asi mismo cuenta con varios
modos de visualizacion (palos, caricatura, esferas, vectores, etc.)
dentro de los cuales el usuario puede interactuar para cambiar el modo
de visualizacion.

8. Arboles filogenéticos (ver Figura 7).

a. La herramienta recibe como entrada un archivo en formato CLUSTAL,
como salidas entrega el calculo de distancias entre las secuencias biologicas
y genera un arbol filogenético.

Distance Calculations.

Seql  0.000000
Seqd  ©.192308  ©.000000
Seqe  ©.230769  0.269231  ©.000000 1
Seq3  0.230769  0.192308  0.230769  ©.000000
Seqz  ©0.230769  0.192308  ©.230769  0.153346  0.000000
Seqs  ©0.230769  ©0.230769  ©0.192308  ©0.192308  0.192303  0.000000 2
Seql  Seqd  Seqe  Seq3  Seq2  Seqs

Innera

Tree(rooted=False)
Clade(branch_length=0, name="Innerd’) 5 seqs
Clade(branch_length=0.014423676023676886, name="Tnner3')
( 624638461538461536, name="Tnner1’)
( 10096153846153844, name-"Seql’)
Clade(branch_len 69134615384615385, name="Seqd’)
Clade(branch_length=0.024838461538461536, name="Tnner2")

(

(

(

(

Clade (branch_len
Clade (branch_len

6{ b—————seq

0000 0025 0050 0075 0100 0125 0150 0175
Clade(branch_length=6.0801282051282051, name="Seq5’) branch length

Clade (branch_length=6.1121704871794872, name="Seqe")
Clade (branch_length=6.07692367692307694, name='Seq3’)
Clade (branch_length=6.07692367692307693, name='Seq2')

Figura 7 — Arboles filogenéticos.
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i. Como resultado, entrega el calculo de distancias entre cada rama de las
secuencias del archivo CLUSTAL, un diagrama que permite visualizar
las distancias de las secuencias y el texto que forma cada rama del
diagrama.

9. Anélisis de MOTIFS y expresiones regulares (ver Figura 8, con las secuencias de
entrada: TACAA, TACGC, TACAC, TACCC, AACCC, AATGC, AATGC).

a. Analisis de MOTIFS: El usuario recibe una lista de MOTIFS, como salidas
entrega una matriz de conteo, la secuencia de consenso, secuencia de
consenso degenerado, reversa complementaria y la secuencia de consenso
complementaria degenerada.

b. Expresiones regulares: la herramienta recibe una expresiéon regular de lo
que va a buscar globalmente en la base de datos que se le cargue.

TACAA.TACGC.TACAC.TACCC,AACCCAATGC.AATGC

Analyse MOTIFS sequences.

Count Matrix #  Parameter Value

e 1 2 4

;3.0 7.00 0.0 2.00 1.00
C: .00 0.6 5.00 2.00 6.00
G .00 0.00 0.00 3.00 0.0 2 Degenerated Consensus wacve
T 400 0.00 2.00 0.00 0.00

1 Consensus TacsC

3 Reverse Complementary T
acata
aToma
et
=
et
et

4 Consensus Reverse Complementary Gc6TA

Figura 8 — Analisis de MOTIFS.

i. Como resultados nos entrega la matriz de conteo, la secuencia
consenso, la secuencia de consenso degenerado, la secuencia reversa
complementaria y la secuencia consenso reversa complementaria.

10. Conexi6én con base de datos de hongos y algas con datos provenientes del JGI
(JGI, 2022) o de cualquier otra fuente.

a. El sistema se conecta a una base de datos MONGODB que debe ser
instalada previamente, misma que contiene todas las secuencias que el
usuario decida cargar ya sea de hongos, algas o del tipo de organismo que
el usuario trabaje.

Enlas subsecciones siguientes se aborda la interfaz de usuario, el alcance y adaptabilidad,
y otros aspectos relevantes para el desarrollo de esta propuesta de herramienta.
3.2.Interfaz de usuario

Como se menciond inicialmente, la propuesta de herramienta posibilita a que usuarios
sin conocimiento en programacion puedan usar este tipo de herramientas, por ello el
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desarrollo de una interfaz de usuario intuitiva fue necesaria para lograr este cometido
(ver Figura 9).

Dashboard

MIHL ]
< [ [
*‘.ﬁ PDB PDB
NCBIWWW -J -ﬂ

Blast Tool PDB analysis

‘"

Phylogenetic Trees. moTFs FungiRegéx Module

1 N - 1
B

Algal Genome Database

ALy

Figura 9 — Interfaz de usuario de la propuesta de herramienta.

La Figura 9 muestra la interfaz de usuario de la propuesta de herramienta con sus
herramientas que estan integradas dentro de la propuesta de aplicacion.

3.3.Alcance y adaptabilidad

Esta propuesta de herramienta estd disefiada para analizar secuencias bioldgicas de
organismos de hongos y algas. Sin embargo, el software se adapta a una gama maéas
amplia de secuencias biolégicas sin importar si es o no de este tipo de organismos, lo
que destaca su versatilidad. La adaptabilidad de la herramienta garantiza su utilidad en
diversos contextos de investigacion mas alla del alcance inicial.

El tipo de secuencias que pueden analizar con la propuesta son secuencias genémicas
y protedmicas de cualquier organismo, las secuencias gendémicas son secuencias
de nucle6tidos o bases en una molécula de ADN (Brown, 2002). Por otra parte, las
secuencias protedmicas son el total de moléculas proteicas presentes en una célula,
tejido u 6rgano (Maino, 2000).

El alfabeto de las secuencias genémicas esta conformado por 4 elementos: A, C, Gy T;
mientras que el alfabeto de las secuencias prote6micas se conforma por 26 elementos.
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3.4.0ptimizaciéon del flujo de trabajo

La integracion de diferentes componentes de software en un mismo entorno es un punto
clave del desarrollo de esta herramienta, ya que esta integracion agiliza el flujo de trabajo
eliminando la necesidad del usuario de navegar entre diferentes aplicaciones o software
diferentes para el uso de sus herramientas o de tener conocimientos de programacion.

3.5. Entrenamiento del usuario

Se ha preparado la documentacion de esta propuesta de herramienta para facilitar su
uso, con el objetivo de dotar al usuario del conocimiento necesario para el uso apropiado
de la propuesta.

4. Resultados

La propuesta de herramienta present6 desafios en la integracion de tecnologias y
componentes dentro de un mismo entorno principalmente por la diferencia entre los
lenguajes de programacién. Sin embargo, gracias al uso de diferentes tecnologias se
logr6 una adecuada integracion. A continuacién, se presentan los resultados obtenidos,
destacando como el uso de estas librerias ha contribuido a desarrollar la funcionalidad
integral del software.

4.1. Integracién de funcionalidades

La combinacion de diferentes librerias en el desarrollo de la herramienta ha permitido la
integracion fluida de una amplia gama de funcionalidades relacionadas con el analisis de
secuencias biologicas. Desde el analisis de propiedades de secuencias de ADN y proteinas
hasta la generacion de arboles filogenéticos, cada herramienta se ha implementado de
manera coherente dentro del entorno unificado del software.

Distance Calculations.

a 1 2 3 4
3.0 7.88 ©.o@ 2.0a 1.0
B.2a 9.88@ 5.0 2.08 G.Ba
B.5a 9.88@ ©.00 3.00 B.5a
4.68 a.8a 2.08 8.88 . ea

e . =

—-------ACGT Parammeters of Aligner:

pairuise sequence aligner uith parameters wildcard: None match_score:
ACTGTTTG----

©.600016 mismatch_score: 8.008618 target internal open_gap_score:
Score=e.00912 — — = ' -

©.800018 target_internal extend gap score: 6.009018
target_left_open_gap_score: 6.660918 target left extend gap_score:
©.000016 target_right_open_gap_score: ©.00001¢

target_right extend_gap score: ©.800016 query internal open_gap_score:
©.6860016 query internal extend_gap_score: ©.608818
query_left_open_gap_score: ©.860010 query_left_extend_gap_score:
©.000916 query right_open gap_score: ©.680016
query_right_extend_gap_score: ©.090016 mode: global

Figura 10 — Resultados cuantitativos.

La herramienta provee de resultados cuantitativos de los resultados que entrega, por
ejemplo utilizando el generador de arboles filogenéticos muestra el calculo de las
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distancias entre las secuencias alineadas (ver Figura 10 esquina superior izquierda). Otro
resultado cuantitativo que presenta la plataforma es al usar el alineador de secuencias
por pares, ya que presenta el puntaje de alineamiento y una seccién de estadisticas del
alineador (ver Figura 10 seccion inferior). Otro ejemplo de datos cuantitativos es al usar
la herramienta de MOTIFS, ya que nos entrega una matriz de conteo de proteinas (ver
Figura 10 esquina superior derecha).

4.2.Eficiencia y Precision

El uso de librerias especializadas ha garantizado la eficiencia y precision en el analisis
de las secuencias biologicas. Por ejemplo, la implementacion de BLAST ha permitido
realizar busquedas rapidas y precisas en la base de datos de NCBI, identificando
secuencias similares con alta fiabilidad, funcionalidad que ha sido validada en el
articulo publicado por P. Cock (Cock, 2009) que aborda la funcionalidad de BioPython.
Asimismo, la integraciéon de algoritmos de alineacién de secuencias ha facilitado la
comparacion y el anlisis de similitudes entre secuencias de ADN y proteinas que al
igual esta funcionalidad ha sido validada por expertos en el campo que desarrollaron
cada componente que se integro a esta herramienta.

4.3.Facilidad de uso

Gracias ala utilizacion de librerias bien establecidas y documentadas, unido al framework
de DJANGO con sus integraciones la herramienta desarrollada ofrece una interfaz
amigable y facil de usar para los usuarios, destacando que se hizo mas accesible el uso de
herramientas bioinformaticas sin la necesidad de tener conocimientos en programacion.
Las funciones se presentan de manera clara, accesible y bien documentadas, lo que
permite a los usuarios realizar andlisis mediante el uso de los componentes de la
herramienta de manera intuitiva y eficiente (Ver Figura 9).

4.4.Escalabilidad y adaptabilidad

La arquitectura del sistema y la forma en la que fue desarrollada la aplicacion
garantiza su escalabilidad y adaptabilidad a futuras actualizaciones y ampliaciones
de funcionalidades ya que cada componente es independiente uno del otro, por tanto
se pueden desarrollar mas moédulos mismos que se pueden integrar facilmente a la
herramienta sin comprometer otros componentes o funcionalidades ya desarrolladas, de
esa forma se garantiza una constante actualizacion y adaptabilidad a futuras tecnologias,
que es otra de las problemaéticas identificadas por los expertos ante la disponibilidad de
muchas herramientas que no reciben actualizacion.

5. Conclusiones

En esta articulo se destaca la diversidad de herramientas bioinformaticas disponibles
que presentan tanto ventajas como desafios significativos respaldados por la opinién de
expertos en el campo. Si bien esta variedad ofrece una amplia gama de funcionalidades,
también plantea problemas de eficiencia y efectividad para los profesionales, como la
dificultad para encontrar software adecuado y la falta de unificacion en las herramientas
disponibles.
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En respuesta a estas problemaéticas identificadas, se propone una solucién innovadora:
el desarrollo de una aplicacion web que unifica diversas funcionalidades para anélisis
de secuencias bioldgicas. Esta propuesta surge como una respuesta directa a la
necesidad de simplificar y optimizar el proceso de analisis, ofreciendo a los usuarios un
entorno integrado que abarca multiples funcionalidades sin requerir conocimientos de
programacion.

La eleccion de tecnologias sélidas, como Python y el framework Django, junto con
la integracion de librerias especializadas como BioPython, BioPandas, 3Dmol.js,
BLAST, entre otras, proporciona una base robusta para el desarrollo de la herramienta
propuesta. Aunado a la eleccién de una arquitectura modular, misma que asegura la
escalabilidad y adaptabilidad de la aplicacion a futuras actualizaciones y ampliaciones
de funcionalidades sin comprometer funcionalidades ya implementadas.

La interfaz de usuario intuitiva y la documentacién exhaustiva son aspectos clave de la
propuesta, ya que facilitan la adopcion y el uso adecuado de la herramienta por parte de
usuarios de diversos niveles de experiencia. La capacidad de proporcionar resultados
cuantitativos, respaldada por la validacion de la eficacia de la herramienta, fortalece su
utilidad y confiabilidad en el ambito cientifico.

Esta propuesta de herramienta representa un avance significativo en la simplificacion
y mejora de los procesos de analisis de secuencias biologicas en el campo de la
bioinformatica. Su implementacién promete no solo mejorar la eficiencia y efectividad
de los profesionales en este campo, sino también impulsar el progreso cientifico y
tecnoldgico en areas afines.

6. Trabajo Futuro

A pesar de los avances significativos logrados con nuestra propuesta de herramienta,
existen areas que requieren atencion adicional y mejoras para maximizar su utilidad y
efectividad en el campo de la bioinformatica. En este sentido, se identifican varias lineas
de trabajo futuro que podrian enriquecer y fortalecer aiin méas nuestra herramienta: a)
incluir la integracion de algoritmos avanzados de analisis de secuencias, herramientas
de visualizacion de datos mejoradas y métodos de analisis predictivo-basados en
aprendizaje automatico; b) expandir la herramienta para abarcar una gama maés
amplia de organismos, desde la medicina hasta la agricultura y la conservacion de la
biodiversidad.
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