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RESUMO

Em func¢do do considerdvel aumento no nimero de sequéncias de nucleotideos obtidas, oriun-
das dos diversos sequenciamentos génicos seja de DNA ou RNA e das pesquisas buscando
identificacdo da fun¢do de cada gene, faz-se necessario a utilizacdo de softwares que auxiliam
os pesquisadores na busca por sequéncias ja conhecidas. Este estudo tem como objetivo o de-
senvolvimento de uma ferramenta on-line que agregue os softwares utilizados para andlise de
sequéncias de DNA, RNA e proteinas, retornando ao pesquisador com o auxilio de apenas uma
ferramenta, as sequéncias ja conhecidas e armazenadas nas bases de dados do NCBI. Também
tem a finalidade de identificar a fun¢@o das protefnas analisadas, artigos e textos relacionados.
Esta ferramenta integra os servicos dispersos de dois locais diferentes, o Servidor do NCBI e
o Servidor do UniProt. Os resultados obtidos com as pesquisas de nucleotideos e aminoacidos
com a ferramenta desenvolvida, sdo idénticos aos obtidos acessando o site do NCBI e também
retorna a func¢do das proteinas e dados referentes aos artigos e textos relacionados a pesquisa,
provindas do servidor do UniProt. O software desenvolvido conta com um sistema automatizado,
o qual € executado com os dados inseridos pelo usudrio e os resultados sao compilados em um

unico arquivo no formato PDF, facilitando assim futuras pesquisas.

Palavras-chave: DNA, RNA, aminodcidos, software.






ABSTRACT

Due to the significant increase in the number of nucleotide sequences, originating from several
genetic sequencers, be it DNA or RNA and the search for function identification of each gene, it
is necessary to use auxiliary research software or search for sequences already carried out. This
study aims to develop an online tool that aggregates the software used to analyze DNA, RNA
and protein sequences, returning to the researcher or the help of just one tool, such as sequences
already stored and stored in the databases. NCBI data. It also has the possibility to identify the
functions of proteins, articles and related texts. This tool integrates the services dispersed in
two different locations, the NCBI Server and the UniProt Server. The results with searches for
nucleotides and amino acids with a developed tool, are accessible to access the NCBI website
and also return a function of the built proteins related to articles and texts related to a research,
proved by the server ofUniProt. The developed software contains an automated system, or the
data entered by the user is executed and the results are compiled in a single PDF file format, thus
facilitating searches.

Keywords: DNA, RNA, protein, software.
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1 INTRODUCAO

Em 1953, Francis Crick e James Watson apresentaram um modelo de uma estrutura
tridimencional de dupla hélice, o Deoxyribonucleic Acid (DNA). Esta molécula € a mais estudada
no mundo, devido ao seu importante papel para os seres vivos. O sequenciamento do DNA
tornou-se uma prdtica util em todas as dreas bioldgicas como: estudos evolutivos e filogenéticos

das espécies; clonagem génica, entre outras .

Na década de 1990 com o inicio do Projeto Genoma Humano, foi iniciado uma cadeia de
sequenciamentos de DNA, com o objetivo de identificar, armazenar e desenvolver ferramentas
para a andlise dos dados de genes humanos e de outros orcanismos vivos. As ferramentas andlise
tiveram que ser desenvolvidas para auxiliar no gerenciamento de todo este volume de dados que
era depositado com frequéncia nos bancos de dados (GenBank por exemplo).

Com o crescimento da geracdo de dados oriundos destes sequenciamentos de DNA e
posteriormente Ribonucleic Acid (RNA), houve a necessidade de criar ferramentas que conse-
guissem fazer andlise de fragmentos dentro das sequéncias depositadas. A identificagdo destes
dados e a atribuicdo de func¢do a essas sequéncias depende da comparagao de sequéncias ja

depositadas nos bancos de dados.

Neste momento nascia uma nova tecnologia, a bioinformatica. Esta tecnologia que
utilizava conhecimentos de informétia e programacdo de computadores, foi apresentada ao

publico, sendo considerada como tecnologia as dreas cientificas e a evolucdo da ciéncia.

Devido a velocidade na obten¢do de dados de sequenciamentos, varios programas de
computador foram desenvolvidos. Alguns softwares utilizados para fazer alinhamentos de sequén-
cias sdo o ClustalW, Clustal Omega, MUSCLE, T-Coffee, MAFFT e BLAST todos eles estao
disponiveis publicamente para consulta dos pesquisadores. Estes soffwares sdo ferramentas que
agilizam o processo de andlise, sendo possivel obter informag¢des de determinadas sequéncias,
ou mesmo, ndo obter informagdo alguma, mostrando assim que ndo ha um alvo, podendo ser

sequéncia ainda ndo identificada nos bancos de dados.

Cada uma destas aplicagdes tem fungdes especificas, retornando dados de forma distinta
e assim, este trabalho tem a proposta de desenvolver um software que agregue ferramentas em
um Unico local, ndo havendo a necessidade de o usudrio executar tarefas em diferentes softwares.

A ferramenta desenvolvida utiliza o BLAST como motor de pesquisa e 0 NCBI como
base de dados, onde sdo feitas consultas com os dados submetidos pelo pesquisador. Ainda no
software proposto, hd uma funcionalidade que permite exibir os artigos e textos relacionados
aos dados retornados na busca. Outra funcionalidade € a execucao de forma automatizada, em

que o usudrio inicia a busca com uma sequéncia nucleotidica ou de aminodcidos e 0s processos
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sdo executados de forma automdtica, ao final exibe ao usudrio um arquivo Portable Document
Format (PDF) consolidado com todos os dados obtidos com a busca, como genes identificados,
similaridade com outros organismos e funcdes preditas.
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2 REVISAO DA LITERATURA

21 ACIDO DESOXIRRIBONUCLEICO

De acordo com Watson et al. (2015), o Acido Desixirribonucleico (Deoxyribonyucleic
Acid - DNA) é um composto organico, cujas moléculas contém as instrugdes genéticas que
coordenam o desenvolvimento e funcionamento de todos os seres vivos. O DNA € composto de
pentoses, radicais fosfatos e bases nitrogenadas que formam os nucleotideos: guanina, citosina,
adenina e timina, representadas respectivamente pelas letras G, C, A e T.

Existem cinco tipos de bases nitrogenadas, sendo divididas em dois grupos as purinas e
as pirimidinas, sendo que adenina e guanina sdo purinas e citosina, timina e uracila do grupo
pirimidina. A uracila é encontrada somente nas moléculas de Acido Ribonucleico (Ribonucleic
Acid - RNA) (ALBERTS et al., 2002).

Na Figura 1, apresenta-se a representacao griafica de uma molécula de DNA, as ligacdes
entre as bases nitrogenadas acontecem por meio de pontes de hidrogénio, sendo que, a adenina
(uma purina) se liga com a timina (uma pirimidina) com duas pontes de hidrogé€nio e a citosina
se liga a guanina por trés pondes de hidrogénio (WATSON et al., 2015).

Figura 1 — DNA - Dupla Hélice

Fita1

Fita 2

Fonte: Adaptacao de (NELSON; COX, 2018), pag. 61.

2.2 ACIDO RIBONUCLEICO

Uma das fungdes do Acido Ribonucleico (RNA - Ribonucleic Acid) é servir de modelo
para a sintese das proteinas nas células. Ao contrdrio do DNA, ele ¢ formado apenas de uma fita

simples, que é produzida no nicleo celular a partir de uma das fitas do DNA (transcri¢do) e suas
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bases nitrogenadas sio a adenina, a guanina, a citosina e a uracila (WATSON et al., 2015), como

pode ser visto na Figura 2.

Figura 2 — RNA - Fita Simples

\
N
N
Adenina /\
o— )
\ 4
Uracila \®
CE— V4
~
Guanina -
= \
>,
~
Citosi
itosina /\
~
\v7
’
\#

Fonte: Adaptacdo de (NELSON; COX, 2018), pag. 1058.

Existem trés tipos basicos de RNA: o RNA ribossdmico representado pela sigla RNAr
(ou rRNA), o RNA mensageiro representado por RNAm (ou mRNA) e o RNA transportador
representado por RNAt (ou tRNA) (NELSON; COX, 2018).

e O RNA ribossomico é o de maior peso molecular, fazendo parte da constituicao do

ribossomo, sendo a organela celular responsével pela sintese de proteinas na célula;

e O RNA mensageiro tem peso molecular intermedidrio, € responsédvel por levar a informagao
do DNA do nitcleo até o citoplasma. A partir dessas informacdes, 0 RNA mensageiro ird
determinar quais sdo os aminoacidos necessarios para a formacgao de determinada proteina.

Este RNA atua em conjunto com o ribossomo na sintese de proteinas;

e E 0 RNA transportador € o mais leve em peso molecular e sua fungdo é transportar os
aminodcidos até os ribossomos que serdo utilizados na sintese de proteinas (NELSON;
COX, 2018).

Alguns fatores diferenciam o0 DNA do RNA, tamanho, complexidade, composigdo e
a localizacdo, onde o DNA € encontrado apenas no ntcleo das células e o RNA embora seja
produzido no nudcleo, migra para o citoplasma, onde participa da sintese de proteinas. Outra
caracteristica é que no RNA existe a ribose' e no DNA desoxirribose? (ALBERTS er al., 2002).

Como apresentado nas Secdes 2.1, o DNA possui dupla hélice, enquanto o RNA possui

uma unica fita simples, portanto, o DNA sempre serd maior que o RNA.

' Pentose (agticar com cinco 4tomos de carbono) que entra na composi¢do dos 4cidos nucleicos.
2 Pentose de férmula derivada da ribose por meio da redugio da hidroxila no segundo dtomo de carbono.
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2.3 PROTEINAS

As proteinas sao constituidas por aminodcidos que formam cadeias complexas por
intermédio de ligacdes peptidicas. Para uma cadeia de aminoécidos ser considerada uma proteina,
deve-se observar seu tamanho que ndo deve ser menor que setenta aminoécidos, se for menor

que isso o termo correto a ser utilizado € peptideo (WATSON et al., 2015).

As proteinas desempenham funcdes tais como transporte de oxigénio (hemoglobina),
anticorpos, catalizadoras de reacdes quimicas (enzimas), receptora em membranas, atuagao
na contracdo muscular (actina e miosina), além de serem fundamentais para o crescimento
e formagdo dos hormdnios (WATSON et al.,, 2015). A Figura 3 exemplifica uma proteina

Hemoglobina.

Figura 3 — Proteina - Hemoglobina

Fonte: Adaptacdo de (NELSON; COX, 2018), pag. 163.

2.4 DOGMA CENTRAL DA BIOLOGIA MOLECULAR

O Dogma Central da Biologia Molecular € um conceito que ilustra os mecanismos de
transmissao e expressdo da hereditariedade explicando o fluxo de informagdo do cédigo genético.
O fluxo da informagdo genética inicia-se no DNA, apds ocorre uma transcri¢ao para RNA. Por
fim, uma traducao sintetizando a proteina (WATSON et al., 2015).

O dogma foi proposto por Francis Crick em 1958 (CRICK, 1958) e divulgado em um
artigo na revista Nature em 1970 (CRICK, 1970), podendo ser visto na Figura 4.

Figura 4 — Dogma Central da Biologia Molecular

o Transcri¢cao =
eplicacdo > Trad ’
“oona. DNA RN;\ racueas » Proteinas
< V\/

Transcricao
Reversa Replicagdo

Fonte: Adaptacdo de (NELSON; COX, 2018), pag. 163.
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Ainda na Figura 4, a seta que circunda o DNA significa que ele € o molde para a
sua prépria replicacdo’. A transcri¢do (representada por uma seta entre 0 DNA e o RNA) € a
primeira etapa da expressao gé€nica, onde a enzima RNA Polimerase interpreta a sequéncia de
DNA, produzindo uma cadeia de RNA antiparalela complementar. Da mesma forma a sintese
de proteninas (chamada de traducdo, processo bioldgico no qual a sequéncia nucledtica de
uma molécula de mRNA ¢ utilizada para ordenar a sintese de uma sequéncia de aminoécidos
determina uma proteina) é coordenada por um molde de RNA. Transcri¢do reversa € o processo
contrério, pois 0 DNA ¢ sintetizado a partir do RNA (comum em virus) (WATSON et al., 2015).

2.5 BIOINFORMATICA

De acordo com El-Metwally, Ouda e Helmy (2014) a bioinformatica € a disciplina que
aplica os principios da ci€ncia da computagdo, matemdtica e engenharia para responder questoes
relacionadas a biologia. O termo bioinformadtica define uma drea da ciéncia que usa programas
de computadores para construir modelos das moléculas que compdem os seres vivos, desde o
DNA, RNA e proteinas (LESK, 2019).

A comparacdo de sequéncias de nucleotideos e aminoacidos em bioinformadtica € larga-
mente utilizada por profissionais nas dreas de biologia molecular, genética e bioquimica. Estas
comparagdes possibilitam a descoberta de novas sequéncias de DNA que codificam proteinas. A
comparagdo de sequéncias pode proporcionar descobertas como antepassados de organismos, ar-
vores filogenéticas*, estruturas e fungdes de proteinas e estruturas genéticas (DNA) (SETUBAL;
MEIDANIS; SETUBAL-MEIDANIS, 1997).

Nesta se¢do serdo apresentados os principais algoritmos de alinhamento de sequéncias
de nucleotideos e aminodcidos de bioinformética assim como exemplos de suas utilizagdes e os
softwares existentes no mercado que usam estes algoritmos. Serdo apresentados também os tipos

de alinhamento de sequéncia mais utilizados pelos usudrios.

2.5.1 Métodos de comparacao

Uma das formas comparagdes entre sequéncias € a realizacao através de interfaces gra-
ficas amigéveis (GUI - Graphical User Interface) consultando os bancos de dados existentes.
Comparando sequéncias, o usudrio pode realizar descobertas, sdo estas: antepassados de organis-
mos, drvores filogenéticas, estruturas de proteinas, funcdes de proteinas e estruturas genéticas
(CELESTI et al., 2019).

Celesti et al. (2019) afirma que existe outra forma de fazer comparacdo de sequéncias
por meio de linhas de comando, onde sdo executados sem a interface grafica d os sistemas

3
4

A replicagdo € o processo de duplicagdo de uma molécula de DNA de dupla cadeia (hélice)
Arvores filogenéticas sdo 4rvores genealdgicas que sdo construidas a partir de informagdes obtidas na comparagao
das sequéncias de aminodcidos de uma proteina.
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operacionais, geralmente neste caso € utilizado o Linux®.

Os principais bancos de dados que contém informagdes de sequenciamentos sdo: Gen-
bank, um banco de dados publico de sequéncia de nucleotideos e aminoécidos. Este banco de
dados foi produzido e esta disponivel no National Center for Biotechnology Information (NCBI);
Protein Information Resource (PIR-International), banco de dados de sequéncias de proteinas,
criado pelo National Biomedical Research Foundation (NBFR) em 1960 e o Swiss-Prot, banco
de dados de proteinas mantido por Swiss Institute of Bioinformatics (SIB) e Uniprot (WATSON,
2009).

Além dos dados da sequéncia, os bancos de dados concentram informagdes como: nome e
a classificacdo da proteina e do organismo onde sdo encontradas; referéncia a literatura principal,
incluindo informacdes sobre a determinagdo da sequéncia; caracteristicas funcionais e gerais da
protefna; locais de interesse bioldgico® dentro da sequéncia; entre outras (NORMAND et al.,
2018).

Existem dois conceitos comuns de bancos de dados bioldgicos: bancos de dados primdrios
e bancos de dados secundérios. Os bancos de dados primdrios carregam novos dados explorados
em experimentos e atualizam as entradas para garantir a qualidade dos dados, geralmente estes
bancos contém apenas um tipo de dado especifico. Diferente dos bancos de dados primarios, os
secunddrios usam outros bancos de dados como fonte de informagdes, portanto, obtém seus dados
solicitando outros bancos de dados, geralmente processam ou analisam os dados correspondentes
a solicitacao correspondente para obter novos resultados (SZKLARCZYK et al., 2011).

2.5.2 Alinhamento de sequéncias

O alinhamento de sequéncias consiste no processo de comparar duas ou mais sequéncias
(nucleotideos ou aminoacidos) de forma a se observar o seu nivel de similaridade. Esta técnica
de comparacao de sequéncias é implementada segundo um conceito de desenvolvimento de
programas conhecido como algoritmo guloso’, um dos pilares da bioinforméatica (GU; BOURNE,
2009).

De acordo com (LESK, 2019), exitem dois tipos de alinhamentos:

e Alinhamento Global;

e Alinhamento Local.

Para cada tipo de alinhamento existem trés métodos de pontuacao: identidade, simila-

ridade e homologia. A identidade refere-se a presenca do mesmo nucleotideo ou aminoécido

5> Sistema Operacional langado na década de 90 por Linus Torvalds, tendo em toda sua trajetéria de vida vérias

versoes e o diferencial por ser gratuito

Locais onde podem conter sequéncias de nucleotideos ou aminoécidos ja conecidos, onde o pesquisador deseja
verificar sua ocorréncia em outro organismo.

Algoritmo guloso ¢ ideal para situagdes de otimizac@o. A cada decisdo ird escolher a alternativa mais promissora.
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na mesma posi¢do em duas sequéncias alinhadas. Similaridade é dada pelo alinhamento que
tem maior pontuacao entre todos os alinhamentos possiveis e homologia dividem a mesma
ancestraliade com significado evolutivo (SOLOMON et al., 2016).

A identificagdo de uma sequéncia homodloga, se d4 por meio da utilizagao de matrizes
de pontuacdo. Percent Accepted Mutation (PAM) e Blocks Substitution Matrices (BLOSUM),
sao dois tipos de matrizes comumente utilizadas. As matrizes PAM listam a probabilidade de
altera¢do de um amino4cido para outro nas sequencias homélogas de proteinas durante a evolugao,
concentrando-se no rastreamento das origens evolutivas das proteinas. A Matriz BLOSUM baseia-
se na substitui¢do de pontuagdes encontradas em varios periodos evolutivos e sao utilizadas para
encontrar dominios conservados. A matriz PAM verifica muta¢des em sequéncia de proteinas
evolutivamente relacionadas e a matriz BLOSSUM em proteinas evolutivamente divergentes
(MOUNT, 2008).

2.5.2.1 Alinhamento global

Segundo Hashemifar et al. (2016), o alinhamento global é aquele que se estende por
toda a sequéncia, buscando o alinhamento em toda a extensao de duas ou mais sequéncias que
serdo comparadas. Este algoritmo foi desenvolvido por Needleman e Wunsch (1970) (algoritmo
Needleman-Wunsch) e faz alinhamentos maximizando o nimero de alinhamentos individuais
que sdo iguais (match) representado na Figura 5 pelo nimero 1 e minimizando os espagcamentos
(GAP) representado pelo niimero 3. A auséncia do pipe ( | ou barra que indica uma similaridade)
significa que nao foi alinhado e quando nao houver similaridade (mismatch representado pelo

nimero 2) entre a query € o Sbjct apresentando um GAP.

Figura 5 — Alinhamento Global

TGCA-|- TCTCCACCGTGGGTGGT GAGAGCGGAT 540

LI LEALELALEEL LR EN L L LA L
TGCGATTCTCCACCGT GGGT GGT GAGAGCGGAT 540

dg
1 2

Fonte: Desenvolvido pelo autor.

Query 481 AGGTCAAGAAGCGCACTCCACTGGCC

LAELELRALL LA L ELD EAEL LA LS
Sbict 481 AGGT CAAGAAGCGCACT CCACT GGC(]

[ ]

Jararweh et al. (2019), desenvolveram um método para otimizar a performance do
algoritmo Needleman-Wunsch usando paralelizacio® e técnicas de vetoriza¢do. Existem dois
métodos classicos de paralelizacdo, um deles identifica o paralelismo através da compreensao
da formulagdo matemadtica e o outro método, por meio da submissao de um cédigo em um

compilador paralelizador que extrai, automaticamente, oportunidades de paralelismo.

8 Computacio paralela é uma forma de computagio em que virios célculos sio realizados a0 mesmo tempo,

operando sob o principio de que grandes problemas geralmente podem ser divididos em problemas menores,
que entdo sdo resolvidos concorrentemente (em paralelo)
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2.5.2.2 Alinhamento local

O algoritmo de alinhamento local, conhecido também como Smith-Waterman foi pro-
posto por Smith, Waterman et al. (1981). Este algoritmo busca regides similares, ndo importando
as sequéncias adjacentes a estas regides e faz uma procura por regides com semelhanca local ndo
considerando a sequéncia em todo o seu comprimento (NOTREDAME; HIGGINS; HERINGA,
2000).

Este alinhamento é largamente utilizado para identificar trechos altamente conservados

entre dois genomas e utiliza uma pontuacao méxima entre qualquer par de sequéncias.

2.5.3 Softwares de alinhamento

Softwares de alinhamento t€m a func¢ao de verificar sequéncias de nucleotideos ou ami-
noécidos submetidas pelo usudrio e encontrar possiveis similaridades com dados ja depositados
em bancos de dados. Os alinhamentos de pares (pairwise®), sio obtidos por meio dos residuos
entre as sequéncias, que podem assim fornecer pistas para determinacdo da possivel fungao das
proteinas. Estes softwares ajudam o pesquisador a encontrar semelhangas (regides conservadas),
diferengas e mutacdes entre sequéncias ja conhecidas, depositadas nos bancos de dados. Portanto,
a utilizacao destes programas que realizam este tipo de andlise, trazem para o pesquisador uma
velocidade maior na obtengao dos dados pesquisados (KATOH; TOH, 2008).

Nesta Se¢do serdo apresentados os softwares de alinhamento utilizados para identificacdo

de novas sequéncias de nucleotideos e aminoécidos, proteinas e cadeias de DNA e RNA.

2.5.3.1 ClustalW / ClustalX

De acordo com Thompson, Higgins e Gibson (1994), o ClustalW € um programa de
alinhamento de maltiplas sequéncias, podendo ser grupos de nucleotideos ou sequéncias de
aminodcidos. Os alinhamentos multiplos sdo usados para caracterizar familias de proteinas,
identificar homologias entre familias de sequéncias conhecidas, para ajudar a prever estruturas
secunddrias e tercidrias de novas sequéncias, sugerir primers para Polymerase Chain Reaction
(PCR), entre outros. Esses resultados obtidos com os alinhamentos de sequéncias sdo essenciais
para a biologia molecular, biologia evolutica, bioquimica e outras areas da genética, pois com
eles pode-se estabelecer identidades entre sequéncias, permitindo também a dedugdo de funcdes
de proteinas baseadas na similaridade, pode-se identificar dominios proteicos conservados e o

estudo da evolugdo de proteinas.

Para os alinhamentos multiplos serem realizados, podem ser necessdrias varias horas
de processamento em clusters (OLIVER et al., 2005). Os alinhamentos progressivos utilizam

métodos heuristicos para fazer os multiplos alinhamentos os quais sdo divididos em trés passos: o

7 Alinhamento Pairwise, € um alinhamento ocorrido entre pares de residuos, o qual recebe uma pontuacdo Gtima

(i.e. pares com maxima semelhanca).
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primeiro € verificar a distincia entre cada par na sequéncia, o segundo passo € construir a drvore
filogenética baseada na distincia da matriz e, por tltimo, o alinhamento de pares de varios perfis
¢ realizado seguindo a ordem de ramificacao na arvore filogenética (THOMPSON; HIGGINS;
GIBSON, 1994).

Hung et al. (2015) afirma que uma técnica utilizando Graphics Processing Unit (GPU),
tem um aumento de performance de até 33 vezes no processamento paralelo de sequéncias
comparado com o processamento normal. A GPU € uma arquitetura importante para pesquisas
com programacao paralela, em virtude do aumento de performance os cientistas podem trabalhar

com mais amostragens e assim extrair mais dados simultaneamente.

O Clustal possui duas versoes ativas, o ClustalW (linhas de comando) e o ClustalX
(interface grafica). Ambos podem ser executados nos sistemas operacionais Windows, Linux e
MacOS'® (CLUSTALW/CLUSTALX, 2020). A Figura 6 exemplifica a interface de resultados de
uma andlise de amino4cidos realizada pela versdo ClustalX, tendo sido realizado o alinhamento
de multiplas sequéncias.

Figura 6 — ClustalX - Interface de Resultados

DbClustal output...

Reference:

"Rapid and reliable global multiple alignments of protein sequences detected by database searches”
Thompson J.D_, Plewnial F., Thierrv J.-C. and Poch O.

Nucleic Acid Research, 2000, Vol .28, No 15 2919-2926

Guide Tree Qutput: 788309.582307-3171. WU-blastp res.dnd

CLUSTAL (1.0) multiple sequence alignment

SGKAFPSYVAFTXKDGOMLV

DNAK THEVO AFPS
DNAK THEMA GS
DNAX RHOMR PS
DNAX CYACA PSV
DNAK THEVO

DNAK THEMA

DNAX_RHOMR
DNAK_CYACA

Fonte: ClustalW/ClustalX (2020).

2.5.3.2 Clustal Omega

De acordo com Sievers e Higgins (2018), o Clustal Omega € muito utilizado para
sequenciamentos multiplos e os alinhamentos sdo baseados em comparagdes ou previsoes de
estruturas de proteinas.

10 Sistema Operacional proprietdrio da empresa Apple, desenvolvido inicialmente em 1989, baseado também em
um kernel Unix semelhante ao Linux
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O Clustal Omega faz alinhamentos com maior velocidade e retorna resultados mais
precisos, trabalhando com sequéncias maiores, superando outros programas com relacao ao
tempo de execucdo e a quantidade de memoria necesséria para fazer os alinhamentos (SIEVERS
et al., 2013).

Os programas da familia Clustal sdo gratuitos e seus executdveis e documentagdes estao

disponiveis para download no website do fabricante (www.clustal.org).

2.5.3.3 Molecular Evolutionary Genetics Analysis

O Molecular Evolutionary Genetics Analysis (MEGA) é um software que foi desen-
volvido para facilitar a obtenc¢ao de informagdes, mineragdo de dados e andlise de sequéncias
de DNA (KUMAR; TAMURA; NEI, 2004). Criado na década de 90, tendo oito versdes para
o sistema operacional Windows e atualmente, em sua décima versao (MEGA10) é executado
nativamente em Linux e MacOS (KUMAR et al., 2018) (MEGA10, 2020).

O MEGA, em todas as suas versdes, implementa métodos para andlise filogénica, infere
arvores evolutivas e estima distancias evolutivas entre organismos (KUMAR et al,, 2018). A
Figura 7 exemplifica a interface d e resultados d e andlise e xibida pelo programa MEGA10

(disponivel em https://www.megasoftware.net).

Figura 7 — MEGA10 - Interface de Resultados

® [ ] Molecular Evolutionary Genetics Analysis
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2.5.3.4 Multiple Sequence Comparison by Log-Expectation

O Multiple Sequence Comparison by Log-Expectation (MUSCLE!") comparado aos
softwares da familia Clustal, faz alinhamentos de sequéncias com mais rapidez e exatidao.
O software faz alinhamentos progressivos, podendo ser alinhados cinco mil sequéncias com
comprimento médio de 350 pares de base em um curto espaco de tempo, sendo que estas
execucgdes sao feitas em computadores pessoais (com processador de dois a quatro nucleos
fisicos e oito gigas de memdria executando o sistema operacional Linux) (EDGAR, 2004). A

Figura 8 apresenta a interface de resultados do alinhamento de proteinas.
Figura 8 - MUSCLE - Interface de Resultados

trkb human
qg24327

kpro maize
kraf drome
insr human

cons

trkb_ human QGrvl
q24327 t VVQRSQAGsle
kpro maize --rvselvggtdevhsmlrklv-
kraf drome == dgilfmvgrgll
insr_human - Ggyl

cons

Fonte: Adaptado de Notredame (2007).

De acordo com Pais et al. (2014), os erros nos alinhamentos de multiplas sequéncias
progressivas sdo comuns € exigem um pds-processamento para correcdes desses alinhamentos.
No pés-processamento, o usudrio pode realizar refinamentos iterativos baseados em uma técnica
chamada particionamento restrito. O refinamento interativo consiste em refinar alinhamentos

iniciais produzidos por um algoritmo até uma condi¢do de parada.

2.5.3.5 Multiple Alignment Using Fast Fourier Transform

Outro software que trabalha com alinhamento multiplo de sequéncias é o Multiple
Alignment Using Fast Fourier Transform (MAFFT!?), feito para Sistemas Operacionais baseados
em Unix '3, usado em inferéncia filogenética, detec¢@o de regido conservada, previsdo da estrutura
de RNAs ndo codificantes (ncRNAs) e proteinas (KATOH; TOH, 2008).

O MAFFT permite o cdlculo paralelo de um grande nimero de sequéncias, possuindo

maior precisdo que outros métodos utilizados para grandes quantidades de dados, mas este

1" disponivel em https://www.drive5.com/muscle

12 disponivel em https://mafft.cbrc.jp/alignment/software

13" Unix - Sistema Operacional criado na década de 60, o qual os Sistemas atuais se baseiam: Linux, MacOSX,
FreeBSD e Solaris
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método tornou-se impraticavel, devido a necessidade de grandes recursos computacionais (RO-
ZEWICKI et al., 2019).

2.5.3.6 T-Coffee

Segundo Tommaso et al. (2011), o T-Coffee'* é um software de alinhamento miiltiplo de
sequéncias que usa uma abordagem progressiva, gerando uma biblioteca de alinhamentos em
pares. Este software faz uso de algoritmos para alinhar sequéncias ou combinar a saida dos seus

métodos de alinhamento favoritos (Clustal, Mafft, Muscle).

Notredame, Higgins e Heringa (2000) identificam que o alinhamento de trés ou mais
sequéncias de nucleotideos e aminodcidos € uma das tarefas mais comuns em bioinformética. Os
alinhamentos multiplos sdo essenciais para andlise de proteinas, modelagem por homologia e
reconstrugao filogenética. O alinhamento multiplo progressivo tem vantagens na velocidade do
alinhamento, na simplicidade e menor tendéncia de cometer erros no alinhamento, sendo uma

caracteristica do software T-Coffee.

2.5.3.7 BLAST

De acordo com Altschul (1997), Basic Local Alignment Search Tool (BLAST') é uma
ferramenta amplamente utilizada que busca as similaridades de nucleotideos e aminoédcidos em
bases de dados. Sdo feitas comparagdes em sequéncias bioldgicas primérias, como aminodcidos

nas proteinas e nucleotideos em sequéncias de DNA.

O BLAST € uma ferramenta que pode ser utilizada tanto on-line numa interface web
quanto stand-alone no computador (JOHNSON et al., 2008). Esta ferramenta tem como resultado
sequéncias com alta significancia estatistica e similaridade a sequéncia consultada. Os resultados
obtidos apesar de sua similaridade ndo sao homdlogos. No portal NCBI, existem variagdes
disponiveis do BLAST, sdo elas BLASTN, BLASTX, BLASTP, TBLASTN e TBLASTX
(WATSON et al., 2015).

O BLASTP faz comparagdes de sequéncias de aminoédcidos no banco de dados de
proteinas, j4 o BLASTN compara sequéncias de acidos nucléicos no banco de dados de 4cidos
nucléicos e finalmente, 0o BLASTX traduz a sequéncia de 4cidos nucléicos em aminoacidos
e compara na base de dados de proteinas. O TBLASTN, faz o processo reverso do BLASTX,
convertendo uma sequéncia de aminodcidos em uma sequéncia de nucleotideos e compara com
os dados depositados em bancos de dados. Por dltimo, 0o TBLASTX compara as traducdes de
seis frames de uma sequéncia de nucleotideos com as tradugdes de seis frames de um banco
de dados de sequéncia de nucleotideos. A escolha de qual BLAST usar depende da pergunta
bioldgica e do resultado que se espera obter (ALTSCHUL, 1997).

14" disponivel em http://tcoffee.crg.cat
15" disponivel em https://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi
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A Tabela 1 exibe as diferencas dos algoritmos BLAST. A coluna algoritmo identifica qual
o tipo serd executado, a coluna query apresenta qual o tipo do dado que o usudrio deverd inserir

para a busca. Database € a coluna que mostra qual o banco de dados que serd pesquisado.

Tabela 1 — Varia¢des do BLAST

Algoritmo | Query | Database Descricao
Compara a sequéncia de nucleotideos de entrada
BLASTN | nt nt contra um banco de dados de sequéncias de
nucleotideos.

Compara a sequéncia de nucleotideos de entrada
traduzida para todas as sequéncias de leitura
possiveis contra um banco de dados de sequéncias
BLASTX | nt* a.a. de protefnas. E o algoritmo mais utilizado em
grandes projetos de sequenciamento, pois permite
identificar possiveis proteinas a partir de uma
sequéncia de nucleotideos desconhecida.
Compara a sequéncia de aminodcido de entrada
BLASTP | aa. a.a. (query) contra um banco de dados de sequéncias
de proteinas (subject).

Compara a sequéncia de aminodcido de entrada
contra um banco de dados de sequéncias de
nucleotideos traduzidas para todas as

sequéncias de leitura possiveis.

Compara as seis sequéncias de leitura possiveis
de um nucleotideo contra um banco de dados de
nucleotideos traduzidos para todas as sequéncias
de leitura possiveis.

TBLASTN | a.a. nt*

TBLASTX | nt* nt*

Fonte: Adaptado de https://www.ncbi.nlm.nih.gov/
a.a. = aminodcido, nt = nucleotideo, * = traduzido para todas as sequéncias de leituras possiveis.

De forma bastante resumida, o algoritmo BLAST pode ser dividido em trés estagios

basicos:

1. Compilacao de uma lista de "palavras" de alta pontuacao;
2. Procura destas palavras no banco de dados;

3. Extensdo de alinhamentos a partir das palavras encontradas (ALTSCHUL, 1997).

No primeiro estagio € gerada uma lista de todas as “palavras” encontradas na sequéncia
que estd sendo buscada. “Palavra”, no caso do BLAST, € um trecho de comprimento definido da
sequéncia. Os tamanhos-padrao de palavras sao 3 aminodcidos para sequéncias protéicas e 11
nucleotideos para sequéncias nucléicas (CLAVERIE; NOTREDAME, 2006).

No segundo estagio "Palavras"idénticas as presentes na lista sdo identificadas nas sequén-

cias do banco de dados. Como o banco de dados teve sua lista de palavras pré-compilada e
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indexada no momento em que foi criado, ndo no instante em que se executa a busca, este passo
¢ rapido, demorando de 30 a 60 segundos para execucao total (CLAVERIE; NOTREDAME,
2006).

E no terceiro estdgio, se o programa identifica um alinhamento com alto grau de con-
tinuidade, € produzido um alinhamento de comparagao, realizada uma extensao deste mesmo
alinhamento, a partir de adaptag¢do do algoritmo de Smith-Waterman e os resultados estatistica-
mente significativos sdo demonstrados graficamente para o usudrio (CLAVERIE; NOTREDAME,
2006).

Os softwares apresentatos executam tarefas importantes aos pesquisadores, facilitando
a obtenc¢ao de dados tratados para realisar andlises. Tendo em vista o cendrio de utilizacao de
programas de computadores para obten¢ao de dados e andlise de dados obtidos faz-se necessario

a produgdo de novos softwares que executem e analisem mais rapidamente os dados.
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3 JUSTIFICATIVA

O desenvolvimento de uma ferramenta que agregue diversas funcionalidades baseadas em
bioinformatica pode facilitar e diminuir o tempo que o usudrio despenderd para o processamento
dos dados coletados em laboratério, evitando a utilizagdo de ferramentas distribuidas de forma

esparsa e organizando todos os dados necessdrios em um s6 ambiente.
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4 MOTIVACAO

A utiliza¢do de uma ferramenta agregadora de funcionalidades de bioinformadtica auxilia

no trabalho do usuario.
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5 OBJETIVOS

5.1 OBJETIVO GERAL

Desenvolver uma aplicacdo web agregadora de funcionalidades de bioinformética comuns

ao cotidiano do usudrio, distribuida gratuitamente e de c6digo aberto.

5.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

Os objetivos especificos sdo:

Verificar junto a usudrios, quais ferramentas de bioinformdtica sdo relevantes nas suas

rotinas de trabalho diario;

Desenvolver a ferramenta proposta;

Exibir a funcdo das proteinas buscadas;

Exibir os artigos e textos relacionados aos dados submetidos;

Realizar testes com usudarios sobre a utilidade da ferramenta;

Analisar os dados dos testes e com isso, aprimorar a ferramenta desenvolvida.
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6 MATERIAL E METODOS

A partir dos objetivos tracados na Secdo 5, o desenvolvimento do software foi realizado
na Universidade de Ribeirdo Preto — UNAERP e Instituto Federal de Educagdo, Ciéncia e
Tecnologia de Sao Paulo, campus Sao Jodao da Boa Vista (IFSP-SBV).

Na primeira etapa do estudo focou-se na identificacao do sistema operacional que seria
utilizado para o desenvolvimento, nas linguagens de programacao, na performance que o servidor

teria com o processamento e nos resultados obtidos.

O sistema operacional selecionado para o desenvolvimento do projeto foi o Linux, devido
a versatilidade com hospedagem de sistemas web e o software Apache como provedor do servico
web a ferramenta. Como requisitos de hardware, foi escolhido um processador Intel Xeon com
dois nucleos de trés Gigahertz (GHZ), trés Gigabytes (GB) de memoria Read Access Memory
(RAM) e cinco GB de armazenamento para download de arquivos no formato Extensible Markup
Language (XML) dos servidores do NCBI e Uniprot.

Na Etapa de desenvolvimento da ferramenta, implementou-se uma ferramenta que faz
consultas ao BLAST. Estas consultas sdo realizadas mediante a insercio de uma query' no
campo do formulério, desenvolvido com a linguagem de marcagdo HyperText Marckup Language
(HTML) e processados com Hypertext Preprocessor (PHP). Os dados inseridos no cadastro de
usudrios dentro da ferramenta serdo persistidos utilizando o Sistema de Gerenciamento de Banco
de Dados (SGBD) onde foi escolhido o MySQL, que utiliza Structured Query Language (SQL)
como linguagem. Ainda na primeira etapa do estudo fez-se necessario por meio dos requisitos
do software, desenvolver um diagrama de caso de uso utilizando a Unified Modeling Language

(UML), Figura 9, o qual exibe as funcionalidades do software por completo.

" Dados que o usudrio dever4 inserir no software para que sejam consultados.
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Figura 9 — Diagrama de Caso de Uso
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Fonte: Desenvolvido pelo autor.
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Na Figura 9, sdo identificados trés atores no funcionamento deste software, o usuario,
o servidor do NCBI e o servidor do UniProt identificados no diagrama pelo desenho de um
ator, sendo o usudrio a pessoa que ird utilizar o software, o servidor do NCBI a fonte onde serd
consultada a sequéncia submetida pelo usudrio e o servidor do UniProt que serd o provedor
das informagdes das funcdes das proteinas juntamente com artigos relacionados aos alvos

encontrados.

Ainda na Figura 9, foram identificados dezesseis casos de uso representados pelos
circulos os quais sao cada uma das funcionalidades da ferramenta e serdo descritas na Secdo 6.2.

6.1 MODELO DO BANCO DE DADOS

O banco de dados do BLASTER, foi modelado a partir das necessidades encontradas
(Figura 10). Foi necesario uma tabela para persisténcia dos dados dos usudrios do sistema e
outras duas tabelas para a armazenamento dos dados pesquisados pelo usudrio.

Figura 10 — Modelo do Banco de Dados

o blaster_blasier searchs | 0  blaster blaster users
"] & blaster_blaster searchs_hit_accession| % id :int(11) [ id :int(11)
2 id :int(11) /_ = query : text | |@name : varchar(255)
# search_id . ini(11) ' i database : varchar(zss) | | @ email : varchar(256)

& hit_assession : varchar(255) | 4 type : enum(blastn’ blast' blastp! protein) | | |2 password : varchar(255)
@ show : binary(1) f last_login : datetime

& xml_path : varchar(255) i created_in . datetime
@ search_date : datetime | @ recovery_token : varchar(100)
u user id : int(11) b/ | & phone : varehar(255)
) S ) @ city : varchar(255)
(& state : varchar(255)
@ country : varchar(255)
| instituton : varchar(255)

Fonte: Desenvolvido pelo autor.

Neste modelo apresentado na Figura 10, podem ser vistas trés tabelas: user, searchs e
searchs_hit_accession. A tabela user tem a fun¢ao de armazenar todos os dados dos usudrios
cadastrados. A tabela searchs tem a funcdo do armazenamento das pesquisas feitas pelo usudrio,
onde sao armazenados a guery pesquisada, o banco de dados selecionado (representado pelo
campo database), o tipo do algoritmo utilizado, o campo xml_path o qual armazena o caminho do
arquivo XML com os resultados da pesquisa, o campo search_date para a data e hora da pesquisa
e por dltimo o cédigo do usudrio para identificar a qual usudrio pertence a busca. Por dltimo
a tabela searchs_hit_accession foi criada com o intuito de armazenar os dados relacionados
as pesquisas realizadas, portanto € uma tabela de suma importancia, pois o usudrio cadastrado
podera consultar suas pesquisas ja realizadas, sem a necessidade de realizar uma nova busca no
BLASTER.
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6.2 CASOS DE USO

Nesta Secdo serdo descritos casos de uso do software desenvolvido e suas funcionalidades.
As Tabelas nas se¢Oes subsequentes contém dois cendrios: Principal e Alternativo, onde Cendrio
Principal corresponde ao fluxo de funcionalidades que iniciam e terminam sem nenhum tipo de
contratempos, executando em sua operacao normal. O Cendrio Alternativo corresponde a acdes
que podem ocorrer durante sua execugdo, agoes estas que podem interferir o fluxo normal da
funcionalidade.

6.2.1 Register User

A funcionalidade Register User refere-se ao cadastramento de usudrios no sistema, esta
acao dentro do sistema € através do item Sign up na barra superior. Para o cadastramento sao
necessarios os seguintes dados: nome, e-mail, senha, cidade, estado, pais, institui¢ao e telefone.
Todos os campos sdo obrigatdrios com excecdo do telefone. Novos cadastros com e-mails ja
cadastrados no sistema nao serdo permitidos. A Tabela 2 apresenta o cendrio principal e os

alternativos deste caso de uso.

Tabela 2 — Caso de uso: Register User

Usuario informa todos os dados solicitados, sistema
realiza o cadastro com sucesso, um e-mail de
ativacdo do cadastro € enviado ao usudrio para
validar o cadastro.

1. O usudrio ndo preenche todos os dados.

2. O e-mail informado estd com formato invalido

3. O e-mail informado ja consta no cadastro

4. Erro de conexao por falta de acesso a Internet

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 11 refere-se a tela de registro de usudrio para acesso a sistema. Estes campos
serdo utilizados em futuras funcionalidades para estatistica de acessos.
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Figura 11 — Register User - Sign up

SIGN UP

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

6.2.2 View User Data

View User Data é uma funcionalidade com a acdo de exibir os dados cadastrados
do usudrio. O campo de telefone pode estar vazio, pois ndo € um campo de preenchimento
obrigatdrio no cadastro. A Tabela 3 apresenta o cendrio principal e os alternativos deste caso de

uso.
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Tabela 3 — Caso de uso: View User Data

Usudrio visualiza os seus dados cadastrados no banco
de dados.

1. O usudrio visualiza seus dados cadastrados.
Cenario Alternativo: | 2. O campo de telefone nao pode ser visualizado.

3. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Principal:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 12 representa a tela de visualizacdo e alteracao dos dados (Secdo 6.2.3) do
usudrio cadastrado. Esta tela esta disponivel para o usuério dentro do ambiente controlado do

sistema através do menu profile.

Figura 12 — View User Data - Profile

Profile

Name *
E-mail *

Password *

Q Leave the password blank to not change it.

Phone
City "
State *
Country *

Institution *

Save changes

Fonte: Desenvolvido pelo autor.

6.2.3 Update User Data

Update User Data tem a funcao de atualizar os dados do usudrio que estdo cadastrados
no banco de dados. O usudrio cadastrado ndo poderd alterar o nome e e-mail do cadastrado,
serdo alterados somente a senha, cidade, estado, pais e telefone. A Tabela 4 apresenta o cendrio

principal e os alternativos deste caso de uso.
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Tabela 4 — Caso de uso: Update User Data

O usudrio pode altera a senha, cidade, estado, pais e
Cenario Principal: telefone do seu cadastro. Salvar os dados no banco de
dados.

1. O usudrio altera e-mail cadastrado.

2. O usudrio altera nome cadastrado.

3. O usudrio retira a senha do campo senha.

4. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

6.2.4 Login

Login refere-se a autenticacdo do usudrio. Os dados para acesso ao sistema sao o e-mail
e a senha previamente cadastrados. Usudrios que nao lembrarem a sua senha podem utilizar a
funcionalidade de Recover Password para recebé-la em seu e-mail (Se¢do 6.2.5). A Tablea 5

apresenta o cendrio principal e os alternativos deste caso de uso.

Tabela 5 — Caso de uso: Login

O usudrio preenche os campos de e-mail e senha e clica no
botdo LOG IN; o sistema realiza a autenticacdo com
sucesso e exibe a tela do software, restrita

a usudrios cadastrados.

1. O usudrio ndo preenche todos os dados.

2. O e-mail informado esta com formato invalido.

3. O e-mail informado ndo consta cadastro.

4. A senha informada ¢ invalida.

5. O usudrio opta por recuperar senha.

6. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 13 refere-se a tela onde o usudrio entrard em um ambiente controlado. O usudrio
deve estar devidamente cadastrado como usudrio e serd necessdrio o preenchimento do e-mail e

senha para acessar sistema.
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Figura 13 — Login

Log In

Welcome Back!

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Neste Ambiente controlado, o usudrio poderd ver suas pesquisas ja realizadas e salvas

através da caixa de selecdo Save to my history (Se¢ao 6.2.11), como pode ser visto na Figura 17.

6.2.5 Recover Password

O Recover Password tem a funcionalidade de recuperar a senha do usudrio cadastrado no
software. O usudrio deverd fornecer o e-mail para que o sistema consulte a base de dados e envie
um e-mail ao usudrio com um /ink, o qual podera criar uma nova senha. Esta funcionalidade
estd disponivel somente para usudrios desconectados do sistema. A Tabela 6 apresenta o cendrio

principal e os alternativos deste caso de uso.

Tabela 6 — Caso de uso: Recovery Password

O usudrio clica no botdo Recover Password e preenche
o campo e-mail, o sistema verifica o e-mail cadastrado
e envia um e-mail ao usuario cadastrado um

link para criar uma nova senha.

1. O usudrio ndo preenche o campo e-mail.

2. O e-mail informado esta com formato invalido.

3. O e-mail informado ndo consta cadastro.

4. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 14 refere-se a tela de recuperagdo do acesso do usudrio o sistema. O preen-
chimento do campo e-mail € obrigatdrio, para que possa ser enviado um e-mail ao usudrio

cadastrado o link para criar uma nova senha de acesso. Ainda nesta tela, hd um link Remember
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your password? Click to login o qual refere-se a acdo de voltar a tela de login descrita na

Figura 13.

Figura 14 — Recovery Password

Forgot your password?

RECOVER PASSWORD

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A Figura 15 representa o e-mail que o usudrio cadastrado recebe quando usa a funciona-
lidade Forgot your password?. Neste e-mail recebido contém um link para recuperacao da senha

esquecida.

Figura 15 — E-mail de Recovery Password

Hello,

A request was made to recover your account password for the hitps://blaster.app.br
website,

If it was not you, please disregard this email. Otherwise, click the button below to
open the password change page.

Click Here To Change Your Password

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A Figura 16 refere-se a tela a qual o link enviado por e-mail levard o usudrio para a
recuperacao de senha. Esta tela possibilita ao usudrio atualizar a senha esquecida. Esta funciona-
lidade é executada através de um token? de acesso, podendo ser executada somente uma vez por

e-mail recebido. O token é gerado a cada esquecimento de senha.

2 Conjunto de caracteres gerado aleatériamente para utilizacdo em sistemas ou dispositivos os quais necessitam
seguranga dos dados / contra-senha
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Figura 16 — Recovery Password - Update password

Forgot your password?

UPDATE PASSWORD

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

6.2.6 Search Alignment

A Search Alignment tem a func¢do de buscar os dados submetidos pelo usuério no
servidor do NCBI, este por sua vez responde os dados no formato XML. Os dados retornados

sdo processados e exibidos em formato de tabela ao usuério.

6.2.6.1 Search BLASTN

Nesta Secdo serd apresentada a funcionalidade Search BLASTN exibida na Tabela 7 na

qual sdo apresentados o cendrio principal e os cendrios alternativos deste caso de uso.

Tabela 7 — Funcionalidade: Search BLASTN

O usudrio insere no campo query uma sequéncia de nucleotideos,
Accession Number ou uma sequéncia no formato FASTA,
Cenario Principal: seleciona o banco de dados ao qual serd realizada a busca e

clica no botdo BLAST. Apés o tempo de processamento,

o software exibe em formato de tabela os dados encontrados.

1. O usudrio ndo preenche o campo guery.

2. O usudrio insere uma sequéncia com poucos pares de base.

3. Nao € encontrada nenhuma sequéncia similar.

4. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 17 € a representacao da tela onde o usudrio ird submetr os dados. Esta tela é
exibida em dois momentos: quando o usudrio acessa o endereco onde esta hospedado o software
diretamente e apds o ato de login no sistema. A diferenca entre os dois acessos € a caixa de

selecdo Save to my history, disponivel para os usudrios dentro do ambiente controlado.
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Figura 17 — Funcionalidade - Search BLASTN

Automated process  Search History Sign up/Signin

BLASTN BLASTX BLASTP PROTEIN

Search BLASTN (Query)

Enter a nucleotide sequence, accession number or FASTA sequence

Type a Query

Select the Database

\ Nucleotide collection (nr/nt) v

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A Figura 17 representa a tela do software onde o usudrio deverd inserir no campo qguery
uma sequéncia de nucleotideos, um Accession Number ou uma sequéncia FASTA® no campo
query e selecionar a base de dados, para que o software realize a busca. O usudrio também
poderd avancar e ir diretamente ao Search BLASTX clicando no botdao NEXT. Este botdo tem
dupla funcdo, uma delas, levar o usudrio ao préximo passo da pipeline e obter as informagdes
preenchidas no campo qguery do Search BLASTN preenchendo automaticamente o campo query
da tela Search BLASTX, esta tultima a¢@o acontece somente se o campo do Search BLASTN
estiver preenchido. Como cendrio alternativo, se o usudrio nao preencher do campo query e
tentar executar a ferramenta através do botdo BLAST, o software exibird uma mensagem de alerta

dizendo que o campo query nao tem nenhum dado.

A Figura 18 exemplifica o funcionamento completo do Search BLASTN, estando dividida

em 0ito passos.

3 Formato para representar sequéncias de nucleotideos quanto sequéncias de peptideos, no qual os nucleotideos

ou aminodcidos ndo representados usando c6digos de uma tnica letra (SAUVAGE et al., 2018).
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Figura 18 — Fluxo da consulta ao BLASTN

2 |
SRR A N :
& Nuclegﬂi?Ag?Ruence 6 E

NBCI WebService NBCI Database

: -E@ 4

Search Result

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Os passos numerados de 2 a 8 na Figura 18 sdo relacionados a cada uma das ag¢des
realizadas dentro do software, sendo: (1) O usudrio seleciona a sequéncia de nucleotideos ou
FASTA a ser submetido; (2) O usudrio insere as informagdes dentro do campo guery e seleciona o
database que serd consultado, exemplificado na Figura 18; (3) Apds os dados serem submetidos,
o software BLASTER faz uma consulta ao servidor do NCBI; (4) Por sua vez, o servidor do
NBCI consulta sua base de dados; (5) A base de dados retorna ao servidor a resposta a solicitagao
submetida; (6) O servidor retorna a0 BLASTER um arquivo no formato XML; (7) O BLASTER
faz a interpretacdo do arquivo XML e compila uma tabela com os dados de resposta; (8) Por
ultimo, os dados sdo apresentados na tela ao usudrio.

O processo descrito nos 8 passos da Figura 18 pode demorar de 25 a 120 segundos em
determinados momentos do dia, este tempo € similar ao do préprio portal do NCBI.

Ap6s a consulta realizada (passo 2) e depois de decorrido o tempo necessario para a
execugao dos processos (passos 3, 4 e 5), é realizado o download dos dados no formato XML
(passo 6) em segundo plano. Esta requisi¢ao € feita utilizando AJAX, sendo realizada de forma
assincrona ao servidor do NCBI.

Neste momento, o arquivo XML contendo os dados extraidos da plataforma BLAST
precisa ser interpretado e compilado (passo 7) e apresentado os resultados para o usudrio (passo
8), isso se faz com uma requisicdo AJAX a um arquivo PHP que realiza a leitura do XML e

exibe o resultado da busca no formato de tabela dinAmica®.

6.2.6.2 Search BLASTX

A funcionalidade Search BLASTX é semelhante a Search BLASTN descrito na Se-
¢a0 6.2.6.1, realizando o mesmo processo de acesso assincrono feito com AJAX no portal
NCBI. O usudrio pode utilizar nesta tela uma sequéncia de nucleotideos, um Accession Number
ou uma sequéncia FASTA e selecionar a base de dados na qual serd realizada sua busca. A

Tabela 8 apresenta o cendrio principal e os alternativos deste caso de uso.

4 Tabela dindmica é aquela que os dados podem ser filtrados através de um campo de busca.
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Tabela 8 — Funcionalidade: Search BLASTX

O usudrio insere no campo query um Accession Number,
uma sequéncia de nucleotideos ou uma sequéncia

no formato FASTA; seleciona o banco de dados o qual

serd realizada a busca e clica no botao BLAST. Apds

o tempo de processamento, o software exibe em

formato de tabela os dados encontrados.

1. O usudrio ndo preenche o campo query.

2. O usudrio insere uma sequéncia com poucos pares de base.
3. Nio € encontrada nenhuma sequéncia similar.

4. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 19 representa a tela do software em que o usudrio deverd inserir um Accession
Number, uma sequéncia de nucleotideos ou a sequéncia FASTA e selecionar a base de dados, para
que o BLASTER realize a busca. Nesta tela ainda, o usudrio pode retroceder o passo apertando o
botdo BACK e voltar ao Search BLASTN ou apertar o botdo NEXT e ir ao Search BLASTP. Para
a Execucdo do Search BLASTX o usu ario deve apertar o botao BLAST. Nesta tela o botdo NEXT

tem somente a funcdo de ir para a proxima tela.

Figura 19 — Funcionalidade - Search BLASTX

® Automated process  Search History Sign up/Signin

(&)

—{ih & D 0

BLASTN BLASTX BLASTP PROTEIN

Search BLASTX (Query)

Enter a nucleotide sequence, accession number or FASTA sequence

Type a Query

Select the Database

\NDn-radundanl protein sequences (nr) v

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.
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O fluxo do Search BLASTX € exemplificado na Figura 20.

Figura 20 — Fluxo da consulta ao BLASTX

-
Nuclectide Sequence
P =) or FASTA

Search Result

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Nesta etapa do software descrita na Figura 20, sdo executadas 8 a¢des, com as mesmas
funcionalidades descritas anteriormente na Secao 6.2.6.1 mudando apenas o algoritmo que sera

consultado e os passos 6, 7 e 8, que retornardao ao usudrio uma informag¢ao a mais, o FASTA.

6.2.6.3 Search BLASTP

A funcionalidade Search BLASTP, busca por proteinas ji catalogadas na base de dados
do NCBI, se assemelhando as buscas citadas nas Se¢des 6.2.6.1 e 6.2.6.2, onde o usudrio pode
selecionar diretamente o Search BLASTP, ou passar pelos passos anteriores. Esta funcionalidade
diferencia-se do Search BLASTN e do Search BLASTX pelo fato de nao aceitar sequéncias de
nucleotideos no campo guery. A Tabela 9 apresenta o cendrio principal e os alternativos deste

caso de uso.

Tabela 9 — Funcionalidade: Search BLASTP

O usudrio insereno campo query um Accession Number,

uma sequéncia de aminodcidos ou uma sequéncia no formato
FASTA, seleciona o banco de dados o qual serd realizada

a busca e clica no botdo BLAST. Apds o tempo de
processamento, 0 BLASTER exibe em formato de

tabela os dados encontrados.

1. O usudrio ndo preenche o campo query.

2. O usudrio insere uma sequéncia com poucos pares de base.
3. Nio € encontrada nenhuma sequéncia similar.

4. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

A Figura 21 representa a tela em que o usudrio deverd inserir uma sequéncia de aminoa-
cidos, um Accession Number, ou a sequéncia FASTA e selecionar a base de dados, para que o
software realize a busca. Nesta tela do BLASTER, se desejavel ou necessdio, o usudrio pode

retroceder o passo apertando o botdo BACK e voltar ao Search BLASTX.
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O Search BLASTP exibe uma tela semelhante a do Search BLASTN e Search BLASTX,
mas tem uma funcionalidade distinta, a de levar a uma tela onde serdo exibidas as fungdes das
proteinas encontradas e listadas. Para acessar esta funcionalidade o usudrio deve selecionar hit

para ir ao préximo estdgio, este assunto sera tratado na Se¢do 6.2.12.

Figura 21 — Funcionalidade - Search BLASTP

Automated process  Search History Sign up/Signin

)

D b b 0

BLASTN BLASTX BLASTP PROTEIN

Search BLASTP (Query)

Enter an amino acid sequence, accession number or FASTA sequence

Type a Query

Select the Database

\ Non-redundant protein sequences (nr) v

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A Figura 22 exemplifica o fluxo de utilizacdo do software na funcionalidade Search

BLASTP e novamente sao apresentados 8 passos referentes as acdes que serdo executadas.
Figura 22 — Fluxo da consulta ao BLASTP

Protein Sequence
y - or FASTA

NBCI WebService NBCI Database

Search Result

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.
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Os 8 passos da Figura 22, sdo os mesmos relacionados na Secdo 6.2.6.1 com a alteragao
do algoritmo que nesta etapa utilizard o BLASTP. Nos passos 1 e 2 o usudrio deverd inserir no
campo query uma sequéncia de aminodcidos no formato FASTA ao invés de uma sequéncia de
nucleotideos. Nos passos 6, 7 e 8 os resultados obtidos retornam informacdes referentes aos
nimeros de identificacdo da proteinas encontradas. Este nimero de identificagdo (Accession

Number) € utilizado para realizar a busca da fun¢do da proteina no portal UniProt.

6.2.7 View Sequence Alignment of BLASTN

A funcionalidade View Sequence Alignment of BLASTN exibe o alinhamento obtido por
meio da consulta ao portal NCBI. Na Tabela 10 € apresentado o cendrio principal e os alternativos

deste caso de uso.

Tabela 10 — Caso de uso: View Sequence Alignment of BLASTN

O usudrio clica na linha onde € exibido

Cenario Principal: os Hits encontrados na busca e o alinhamento
referente ao registro selecionado € exibido.

1. O usudrio ndo preenche o campo query.

2. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

Esta funcionalidade € descrita na Figura 18, nos passos 7 e 8, sendo a interpretacdo do
arquivo XML recebido do portal NCBI, juntamente com a montagem da tabela dinamica com os

dados retornados e a exibicao para o usudrio.

6.2.8 View Sequence Alignment of BLASTX

View Sequence Alignment of BLASTX tem sua funcionalidade semelhante a fun¢do

exibida na Secao 6.2.7. Na Tabela 11 € apresentado o cendrio principal e os alternativos deste

caso de uso.
Tabela 11 — Caso de uso: View Sequence Alignment of BLASTX
O usudrio seleciona o registro onde sdo exibidos
Cenario Principal: os Hits encontrados na busca e o alinhamento

¢ exibido.
1. O usudrio ndo preenche o campo query.

Cenario Alternativo:
2. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

Esta funcionalidade pode ser vista na Figura 20, nos passos 7 e 8, em que o arquivo
XML recebido do servidor do NCBI ¢ interpretado, montado a tabela dinamica com os dados

retornados e a exibi¢ao para o usudrio.
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6.2.9 View Sequence Alignment of BLASTP

View Sequence Alignment of BLASTP tem sua funcionalidade semelhante a fungdo
exibida na Secdo 6.2.7 e 6.2.8. Na Tabela 12 € apresentado o cendrio principal e os alternativos

deste caso de uso.

Tabela 12 — Caso de uso: View Sequence Alignment of BLASTP

Ao Usudrio clicar na linha onde € exibido
Cenario Principal: os Hits encontrados na busca e o alinhamento
referente a linha selecionada € exibido.

1. O usudrio nao preenche o campo query.

2. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

Esta funcionalidade pode ser vista na Figura 22, nos passos 7 e 8, em que o arquivo
XML recebido do servidor do NCBI ¢ interpretado, montado a tabela dinamica com os dados

retornados e a exibi¢ao para o usudrio.

6.2.10 Record Searched Sequence

A funcionalidade Record Searched Sequence tem como objetivo a persisténcia dos dados
em um banco de dados. As informagdes que serdo salvas na base de dados sdo: id do usudrio,
data e hordrio da utilizag¢ao do sistema, a query submetida a pesquisa e o Accession Number do
Hit escolhido pelo usudrio. O usudrio tem a op¢ao de ndo ativar esta fungdo, desmarcando a caixa
de selecdo Save to my history, presente nas telas de Search BLASTN (Secdo 6.2.6.1), Search
BLASTX (Sec¢do 6.2.6.2), Search BLASTP (Secao 6.2.6.3) e Search Protein (Sec¢ao 6.2.12). Na
Tabela 13 € visto o cendrio principal e os alternativos deste caso de uso.

Tabela 13 — Caso de uso: Record Searched Sequence

O usuario dentro do sistema controlado do BLASTER,
Cenario Principal: pode salvar suas sequéncias, sem a necessidade de
executar a busca na base de dados do NCBI.

1. O usudrio ndo seleciona a caixa Save to my history
2. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

6.2.11 Select Recorded Search

A funcionalidade Select Recorded Search tem como objetivo listar os dados persistidos
de um banco de dados. As informagdes salvas na base de dados sdo exibidas para o usudrio em
formato de tabela dentro do ambiente controlado, portanto o usudrio deve realizar o login no
BLASTER para acessar esta ferramenta através do menu superior na op¢ao Search History. A

Tabela 14 define o cendrio principal e o cendrio alternativo deste caso de uso.
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Tabela 14 — Caso de uso: Select Recorded Search

O usuario dentro do sistema controlado do BLASTER,
Cenario Principal: pode visualizar suas pesquisas préviamente salvas ,
podendo também visualiza-las.

1. O usudrio ndo salvou nenhuma sequéncia

2. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A Figura 23 exibe a tela Search history, onde sdo listadas as buscas préviamente feitas
pelo pesquisador. Nesta tabela existem dados como data e hora da pesquisa, o tipo do algorimo
utilizado (type), qual banco de dados (database) foi consultado, a query submetida e duas acdes
para cada registro: refazer as buscas (simbolo seta) ou visualizar (simbolo de um olho) os

resultados de alinhamento relacionados a busca.

Figura 23 — Select Recorded Search

BLAST Dashboard Automated process Everton ~

-
Search history
Date Type Database Query Actions
2020-07-10 22:15:24 BLASTN Nucleotide collection (nr/nt) ACAAGTACGTGGTGCTGG... cCe

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

A acdo de clicar no icone de seta nos registros da tabela da Figura 23, fard com que o
BLASTER realize novamente a busca no algoritmo que foi préviamente executado e a op¢io Save
to my history aparecerd desmarcada. A acdo View hit accessions (0lho), exibird uma listagem de

todos os Hit Accessions relacionados, como pode ser visto na Figura 24.
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Figura 24 — Hit Accessions

Hit Accessions X

Hit Accession Number Actions
1 NM_080483 =
2 AY084154 =
3 X52286 =
4 XM_002085372 A
5 XM_033302389 &
6 XM_002042583 =
7 XM_002094829 =

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Na area demarcada da Figura 24 pode ser visto trés dados: Hit, Accession Number e
Actions. O Hit é o nimero relacionado a similadidade, quanto mais proximo de zero mais similar
da guery submetida pelo pesquisador. O Accession Number faz referéncia ao nimero/cédigo do
item com maior similaridade e na coluna Actions um link para o portal do NCBI, o qual exibe

todos os dados do Accession Number selecionado.

6.2.12 Protein Function Search

A funcionalidade Protein Function Search executa a busca pela funcido da proteina
selecionada pelo usudrio. Esta busca é realizada com a passagem de um parametro para o
servidor do Uniprot, o qual responde uma ou mais func¢des das proteinas listadas em sua base de
dados associada ao Accession Number do hit selecionado pelo usudrio ou inserido no campo
query. Nesta funcionalidade também podem ser exibidos os textos ou artigos relacionados a

query inserida pelo usudrio.

Na Figura 25 € apresentado o fluxo completo da funcionalidade de busca da funcdo
das proteinas encontradas. Esta func¢ao pode ser acessada pelo usudrio ap6s realizado o Search
BLASTP ou diretamente no item Protein.
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Figura 25 — Protein Function Search

AGAE

UniProt WebService

/ Protein SequeN

or FASTA

Protein
Function

UniProt Database

' — i d
8 = 4 !
=9

Protein Function

an
Related Researchs

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Na Tabela 15 € visualizado o cendrio principal e os alternativos deste caso de uso.

Tabela 15 — Caso de uso: Protein Function Search

O usudrio pode visualizar a lista de fun¢gdes de uma
proteina conhecida ao clicar no botdo SELECT

na lista de resultados do Search BLASTP ou

inserir os dados a serem buscados no campo guery.
1. O usudrio ndo seleciona uma sequéncia;

2. O usudrio ndo preenche o campo query;

3. Erro de conexao por falta de acesso a Internet.

4. Nao existir artigos ou textos relacionados.

Cenario Principal:

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Os passos numerados 1 a 8 da Figura 25 sdo as funcionalidades do Protein Function

Search descritos.

1. O usudrio digita uma sequéncia de aminoécidos, dados no formato FASTA ou um Accession

Number;
2. Os dados sdo submetidos ao Protein Function;
3. Envio aos WebService do Uniprot;
4. Consulta a base de dados do UniPtot;
5. Retorno dos dados pesquisados;
6. Envio do XML gerado ao BLASTER;
7. Interpretacdo e montagem da tabela dinamica com os dados obtidos;

8. Exibicao dos dados obtidos ao usudrio.
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A Figura 26 representa a tela na qual o usudrio devera inserir os dados a serem procurados.
Esta tela também pode ser acessada através do botdo SELECT nos resultados da busca Search
BlastP. Os dados necessdrios para esta busca sdo: o nome do organisno, uma sequéncia no
formato FASTA ou o Accession Number.

Figura 26 — Protein Function Search

BLAST Automated process Search History Sign up/Signin

B.LAS.T

Basic Local Alignment Search Tool

—O0 0 0 00—

BlastN BlastX BlastP Protein

Search Protein (Query)

Type de access number or FASTA sequence

Query

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Da mesma maneira que s@o executadas as acdes no Search BLASTN de forma assincrona,
nesta funcionalidade também sdo executadas utilizando AJAX, a interpreta¢do dos dados obtidos
do servidor do UniProt € realizada utilizando PHP baseada na leitura do arquivo XML recebido

e a montagem da tabela dindmica € realizada com jQuery para ser apresentada ao usudrio.

6.2.13 View Protein Function

View Protein Function é uma funcionalidade que exibe a funcio da proteina em si. Esta
funcionalidade vem seguida de toda informacdo da proteina, gene, organismo, composicao
quimica, familia, dominio e outras proteinas similares. Na Tabela 16 é apresentado o cendrio
principal e os alternativos deste caso de uso.
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Tabela 16 — Caso de uso: View Protein Function

Cenario Principal:

O usudrio pode visualizar a fungdes de uma proteina
conhecida ao clicar no c6digo na coluna Entry.

Cenario Alternativo:

1. Nenhuma funcao de proteina foi encontrada;
2. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

6.2.14 View Research

A funcionalidade View Research exibe os artigos ou textos selecionados na lista exibida

pela Search Recent Research. Na Tabela 17 € apresentado o cendrio principal e os alternativos

deste caso de uso.

Tabela 17 — Caso de uso: View Research

Cenario Principal:

O usudrio pode visualizar os artigos e textos relacionados
ao que foi pesquisado .

Cenario Alternativo:

1. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet.
2. Nao existir artigos ou textos relacionados.

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

6.2.15 Automated Process

Nesta Secao serd apresentado um processo automatizado do sistema completo. Este

processo automatizado € a juncdo do Search BLASTP e o Protein e inicia-se quando o usudrio

submete dentro do BLASTER uma sequéncia de aminoacidos, um Acession Number ou uma

sequéncia no formato FASTA,

0 processo automatizado inicia-se quando o usudrio pressiona

o botdo BLAST. Este processo automaético pode ser acessado a qualquer momento através do

menu Automated Process (Figura 27) na barra superior, o qual serd executada uma consulta

nos servidores e bases de dados do portal NCBI e Uniprot. Este processo pode demorar varios

minutos, pois hd um grande fluxo de dados transitando em segundo plano por meio da execucio

de scripts AJAX.
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Figura 27 — Automated Process

BLAST Dashboard Search History Sign up/Signin

Search BlastP (Query)

Type de access number or FASTA sequence

Query
2
Database Quantity
Non-redundant protein sequences (nr) v 10

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Ainda na Figura 27, o usudrio deve selecionar a quantidade de resultados no campo
Quantity. Este valor refere-se a quantidade de resultados que o processo automatizado resultara
de possiveis Matches’, os alinhamentos similares. ApGs estes processamentos, é realizada uma
busca pela fung@o de proteinas, onde serdo consultados os servidores e bases de dados do portal
UniProt. Por dltimo, serdo exibidos textos, artigos e livros relacionados aos dados obtidos. Este
processo se da por consulta ao servidor e a base de dados do portal NCBI passando como
parametro o Accession number. Na Tabela 18 € apresentado o cendrio principal e o alternativo

deste caso de uso.

Tabela 18 — Caso de uso: Automated Process

O usudrio pode automatizar o processo de busca

Cenario Principal: inserindo a query no formuldrio e

selecionar o botdo BLAST.

1. Erro de conexdo por falta de acesso a Internet;

2. O usudrio ndo preenche o campo query;

3. O usudrio insere uma sequéncia com poucos pares de base;
4. Nao é encontrada nenhuma sequéncia similar.

Cenario Alternativo:

Fonte: Desenvolvida pelo Autor.

Como pode ser visto na Figura 28, existem 16 passos para a geragdo de um arquivo no

formato PDF com todos os dados consolidados. A intera¢do do usudrio nesse processo ocorre

5 Identidades
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somente nos passos 1 e 2 ja descritos na Se¢do 6.2.6.3, as acdes de 3 a7 e 8 a 13, estdo descritas

nas Sec¢des 6.2.6.3, 6.2.12 respectivamente.

Figura 28 — Automated Process

» .ﬂﬁ & :
NBCI WebService NBCI Database
. 6 5
7

T V Seamn h N
_] Protein
Function

\ V%

Prolem Funmlon

V UniProt WebService s_/ UniProt Database

Related Reseamhs

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Ainda na Figura 28, as acoes 14 e 15 fardo a insercao dos dados dentro de um tnico
arquivo, utilizando um algoritmo de append. Por tltimo, a agdo 16 € a entrega do arquivo PDF

com os dados consolidados ao usuario.
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/ RESULTADOS

Nesta se¢do serdo apresentados os resultados obtidos com este estudo, sendo eles, os
resultados do Search BlastN, Search BlastN, Search BlastP, Search Protein € Automated Process

respectivamente.

7.1 RESULTADOS SEARCH BLASTN

Na Figura 29, € apresentado um fragmento dos resultados obtidos pelo Search BLASTN
descrito na Secdo 6.2.6.1, sendo mostrado apenas 10 resultados de 100 resultados encontrados.
Contemplando Hit Num. como numero identificador da sequéncia com similaridade ao que foi
consultado (este nimero é sequencial e o menor nimero corresponde a uma maior similaridade),
Description nome da sequéncia, Max Score identifica a quantidade de nucleotideos testados
e encontrados (este dado € referente a uma nota atribuida para cada similaridade), o E Value
(Expect Value) que significa a confiabilidade de semelhan ¢a, representado em porcentagem,
dentro de uma busca em uma base de dados, Per. Ident exibe o percentual de identidade entre a
sequéncia a ser buscada e o alvo e por ultimo Accession que mostra um cédigo que faz referéncia
a uma pagina dentro do portal do NCBI onde sado exibidas todas as informagdes do resultado
selecionado. Qualquer um dos cédigos Accession retornados do XML e apresentados na tabela,

podem ser consultados no site do NCBI.
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Figura 29 — Resultado da Consulta: Search BLASTN

Result of BlastN

Show entries Search:

HIE & Description Max B Re, Accession
Num. i Score value Ident
I 1 Drosophila melanogaster catalase (Cat), mRNA 3668 0 99.9% NM_080483 |
Di hil | ter RE33242 full insert
2 rosophila melanogaster inser: 2655 0 99.85% AYOB4154
cDNA

3 Drosophila melanogaster gene for catalzse 3414 0 99.11% X52286
4 Drosophila simulans catalase (Dsim\Cat), mRNA 3356 0 97.4% XM 002085372

PREDICTED: Drosophila mauritiana catalase
5 3298 0 96.84% XM _033302389
(LOC117139778), mRNA e

PREDICTED: Drosophila sechellia catalzse
[} 3257 0 96.42% XM 002042583
(LOC6618347), mRNA &

Drosophila yakuba uncharacterized protein

7 3072 0 94.12% XM_002094829
(Dyak\GE19975), mRNA -
8 Drosophila melanogaster ATO7490 full insert 2930 o 99.39% BT014929
cDNA
PREDICTED: Drosophila erecta catalase
9 2832 0 93.78% XM 001972770
(LOC6546065), mMRNA -
Synthetic construct Drosophila melanogaster e
g F1637049
10 clone BS12050 encodes Cat-RA 277 2 2%8% Rip3A0
Showing 1to 10 of 100 entries Previous 1 ‘ 2 3 4 5 10 Next

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Ainda na Figura 29, é demonstrada uma area marcada em vermelho no Hit Num. 1, o

usudrio podera interagir, com um clique, visualizando o alinhamento do match listado.

Na Figura 30 € exibido o alinhamento de uma das sequéncias que o usudrio selecionou.
Esta tela € compilada a partir da leitura do arquivo XML retornado do servidor do NCBI,
interpretado com a linguagem PHP e exibida com JavaScript ao usuério. Todos os alinhamentos
da query digitada pelo usudrio e do Sbjt (Subject, sequéncia com maior similaridade encontrada
na base do NCBI) sio feitos com o PHP.
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Figura 30 — Fragmento do Alinhamento: View Sequence Alignment of BLASTN

Alignment Hit 1

Hit: 1

Alignment: Drosophila melanogaster catalase (Cat), mRNA
Sequence ID: NM_080483

Alignments:

Query1 ACAAGTACGT GGTGCTGGGCTATAAAAACAAATGGAACTGCGCTGCAGTTGCTTTAGTTG 60

FEEEEEErrrr e et e e e et e e e e e e e e e e e e e
Sbict 1 ACAAGTACGT GGTGCTGGGCTATAAAAACAAAT GGAACTGCGCTGCAGTTGCTTTAGTTG 60

Query 61 ACAGAATTCTCGACGCAGTCACAGCAAAAAACCGAAGGCGGCTAGAAATCAACAACTTTC 120

FEErrrrrrrrrrrrrrrrrerrrerr et et et et e e e
Shict 61 ACAGAATTCTCGACGCAGT CACAGCAAAAAACCGAAGGCGGCTAGAAATCAACAACTTTC 120

Query 121 CAGTTCGAGTGTTTCTAAATTCTGGTTATCCCGTTGAGCAAATATCCTAAATTTTAAGCA 180

CEEEErrrrrrrr ettt e ettt e e e et e et et
Sbjct 121 CAGTTCGAGTGTTTCTAAATTCTGGTTATCCCGTTGAGCAAATATCCTAAATTTTAAGCA 180

Query 181 AAATGGCTGGACGCGATGCGGCTTCCAATCAGTTGATTGACTACAAAAACTCCCAAACGG 240

FEEEEErrrrrrr et e e e et e e e e e e et e e e e e
Shjct 181 AAATGGCTGGACGCGATGCGGCTTCCAATCAGTTGATTGACTACAAAAACT CCCAAACGG 240

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

7.2 RESULTADOS SEARCH BLASTX

Diferente dos resultados apresentados na Sec¢do 7.1, o Search BLASTX retorna um dado
a mais que o Search BLASTN, o cédigo FASTA da sequéncia alvo. Também € apresentada uma
coluna denominada Action com um botdo SELECT em cada um dos Hits encontrados, como é
apresentado na Figura 31. Nestes resultados pode ser visto uma coluna FASTA, o qual exibe um

link onde o usudrio podera ver a sequéncia FASTA encontrada.
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Figura 31 — Fragmento do resultado da consulta: Search BLASTX

Result BlastX
Show|10 v|entries Search: |

Hit M Total E Per.
i Description = o Query o

Num. Score Score Cover value Ident Arcision FASTA At

catalase [Drosophila
melanogaster] >sp|P17336.2|
RecName: Full=Catalase
[Drosophila melanogaster]
>gb|ACL91308.1| Cat-PA
[synthetic construct]
>gb|AAC13738.1| catalase
[Drosophila melanogaster]
>gb|AAF49228.1| catalase
[Drosophila melanogaster]
>gb|AAL89892.1| RE33242p
[Drosophila melanogaster]
>gh|ACL92618.1| Cat-PA,
partial [synthetic construct]

833 1060 78% 0 100 NP_536731 NP_536731

[

catalase [Drosophila simulans]
>gb|EDX10993.1| catalase
2 [Drosophila simulans) 825 1050 77% 0 98.98 XP_002085408 XP_002085408
>gb|KMZ00447.1| catalase
[Drosophila simulans)

catalase [Drosophila

e, 825 1050 77% 0 99.23 XP_033158280 XP_033158280
mauritiana)]

catalase [Drosophila sechellia]
4 >gb|EDW46546.1| Cat 825 1049 77% 0 98.98 XP 002042619 XP_002042619
[Drosophila sechellia]

ddd

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Na Figura 31 o botdo SELECT tem a func¢do de capturar a sequéncia FASTA representado
pela coluna FASTA e continuar para o Search BLASTP, preenchendo o campo query do préximo

estado do pypeline.

A drea demarcada na Figura 31 representa a drea de clique do mouse, onde o usudrio
poderd interagir, para visualizar o resultado do alinhamento, exemplificado na Figura 32. Estes
dados exibidos sdo os alinhamentos de uma das sequéncias que o usudrio selecionou. Esta tela
foi compilada com a leitura do arquivo XML recebido como resposta da consulta ao servidor do
NCBYI, interpretado com a linguagem PHP e exibida com JavaScript ao usudrio.
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Figura 32 — Fragmento do Alinhamento: View Sequence Alignment of BLASTX

Alignment Hit x

Hit: 2
Alignment: catalase [Drosophila simulans] >gb|EDX10993.1| catalase [Drosophila simulans] »gb|KMZ00447.1| catalase [Drosophila simulans]
Sequence ID: XP_002085408
Alignments:
Query 514 AKGEPI YAKFHFKTDQGI K NLDVKTADQLAS TDPDYS| RDLYNRI KTCKFPSWTMY| QVM573
AKGEP | YAKFHFKTDQG | KNLDVKTADQLAS TDPDYS IRDLYNRI KTCKFPSWTMY [QVM
Sbjct 112 AKGEP! YAKFHFKTDQGI K NLDVKTADQLAS TDPDYS| RDLYNRI K TCKFPSWTMYI QVM 171

Query 574 TYE QAKKF KYNPFDVTKVWS QKEYPLI PYGKMVLDRNPKNYFAEVE QI AFSPA HL VPGVE 633
T+EQAKKFKYNPFD+TKVWSQKEYPLIPVGKMVLDRNPKNYFAEVEQIAFSPAHLVPGVE
Sbjct 172 TFEQAKKF KYNPFDI TKVWS QKEYPL1 PVGK MVL DRNPKNYFAEVE QI AFSPA HL VPGVE 231

Query 634 PSPDKML HGRLFSYSDTHR HRLGPNYLQI PVNCPYKVKI ENFQRDG AMNVTDN QD GAPNY 693
PSPDKML GRLFSYSDTHRHRLGPNYLQIPVNCPYKVKIENFQRDGAMNVTDNQDGAPNY
Sbjct 232 PSPDKML QGRLFSYSDTHR HRLGPNYL QI PVNCPYKVKI ENFQRDG AMNVTDN QD GAPNY 291

Query 694 FPNSFNGPQECPRARALSS CCPVTGDVYRYS S GDTEDNFGQVTDF WVHVLDKC AKKRLVQ 753
FPNSFNGPQECPRARALS SCCPVTGDVYRY S SGDTEDNFGQVTDFWVHVLDKCAKKRLVQ
Sbjct 292 FPNSFNGPQECPRARALSS CCPVTGDVYRYS S GDTEDNFGQVTDF WVHVLDKC AKKRLVQ 351

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

7.3 RESULTADOS SEARCH BLASTP

Da mesma forma, que foi apresentado nas Figuras 29 e 31 a listagem de resultados do
Search BLASTP pode ser visualizada na Figura 33. E observado também uma drea demarcada

em vermelho onde pode haver interacdo do usudrio (clique na linha do Hit escolhido).

Em cada um dos Hit Num. listados na Figura 33 observa-se um botdo SELECT, o qual de
levar o usudrio a préxima etapa do BLASTER com os dados FASTA contidos na coluna FASTA
da listagem.A funcionalidade do clique do mouse representado pela drea demarcada na Figura 33,

apresenta um resultado de alinhamento entre a guery submetida pelo usudrio e a sequéncia alvo.
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Figura 33 — Fragmento do resultado da consulta: Search BLASTP

Result BlastP
Show entries Search:
Hit =, Max Total Query E Per. < P
A
Num. Ewgcrindon Score Score Cover value Ident Hceassion FAST Aeton

catalase [Drosophila
melanogaster]
>sp|P17336.2|
RecName:
Full=Catalase
[Drosophila
melanogaster]
>gh|ACL91308.1] Cat-
PA [synthetic

construct]
b|AAC13738.1
il l 1063 0 100% 0 100 NP_536731 MP_536731 m

catalase [Drosophila
melanogaster]
>gb|AAF49228.1|
catalase [Drosophila
melanogaster]
>gh|AALB9892.1]
RE33242p [Drosophila
melanogaster]
>gb|ACL92618.1] Cat-
PA, partial [synthetic
construct]

catalase [Drosophila

e 1052 0 8% 8] 99.01 XP_ 033158280 XP 033158280
mauritiana)

catalase [Drosophila
simulans]
>gh|EDX10993.1|
Estiiame [ Drosophlla B s 0 98% 0 98.81  XP 002085408 XP 002085408 m
simulans]
>gh|KMZ00447.1|
catalase [Drosophila
simulans]

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Na Figura 34 € exibido o alinhamento de uma das sequéncias que o usudrio pode interagir.

Por sua vez, na coluna FASTA, hd um link, que exibe ao usudrio a sequéncia FASTA relacionada

ao Hit selecionado.
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Figura 34 — Fragmento do Alinhamento: View Sequence Alignment of BLASTP

Alignment Hit

Hit: 3
Alignment: catalase [Drosophila simulans] >gb|EDX10993.1| catalase [Drosophila simulans] >gb|KMZ00447.1| catalase [Drosophila simulans)
Sequence ID: XP_002085408
Alignments:
Query1l MAGRDAASNQLI DY KNSQTVS PGAI TTG NGAPI GI KDASQTVGPRGP! LLQDVNFLDEMS 60
MAGRDAASNQLIDYKNSQTVSPGAITTGNGAPIGI KDA+QTVGPRGP+ LLOQDVNFLDEMS
Shjct1 MAGRDAASNQLI DY KNSQTVS PGAI TTGNGAPI GI KDATQTVGPRGPVLLQDVNFLDEMS 60

Query61 HFDRERI PERVVHAKGAGAFGYFEVTHD I T QYCAA KI FDKVKKRTPLAVRFSTVGGESGS 120
HFDRERIPERVVHAKGAGAFGYFEVTHD ITQYCAAKI FDKVKKRTPLAVRFSTVGGESGS
Sbjct61 HFDRERI PERVVHAKGAGAFGYFEVTHD I T QYCAA KI FDKVKKRTPLAVRFSTVGGESGS 120

Query 121 A DTARDPRGFAVKF YTEDGVWDLVGNNT PVFFIRDP! LFPSF | HTQKR NPQTHL KDPDMF 180
ADTARDPRGFA+KFYTEDGVWDLYVGNNTP+FFIRDPILFPSFIHTQKRNPQTHLKDPDMF
Sbjct 121 A DTARDPRGF Al KF YTEDGVWDLVGNNT Pl FFIRDPI LFPSF 1 HTQKR NPQTHL KDPDMF 180

Query 181 WDFLTLRPESAHQVCI LFSDR GTPDGYC HMNGYGS HT FKLI NAKGEPI YAKFHFKTDQG! 240
WDFLTLRPESAHQVC LF DRGTPDGYCHMNGYGSHTFKLINAKGEP I YAKFHFKTDQG I
Sbjct 181 WDFLTLRPESAHQVCFLFGDR GTPDGYC HMNGYGS HT FKLI NAKGEPI YAKFHFKTDQGI 240

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Como pode ser observado na Figura 34, diferente do View Sequence Alignment of
BLASTN, o Search BlastP exibe o alinhamento de uma sequéncia de aminoécidos.

7.4 RESULTADO SEARCH PROTEIN E RELATED RESE-
ARCH

No processo de consulta a funcionalidade Search Protein obtem-se resultados exempli-
ficados na Figura 35. Neste fragmento de um resultado de busca, pode-se observar duas dreas
demarcadas: A - contendo as informag¢des encontradas que sao relacionadas a query submetida
pelo usudrio e B contendo as bibliografias relacionadas a query submetida.
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Figura 35 — Resultado da Consulta: Search Protein

Accession Number: Q92405 A
Protein: Catalase B
Gene: catB
Organism: Neosartorya fumigata (strain ATCC MYA-4609 / Af293 / CBS 101355 / FGSC A1100)
NCBI Taxonoemy: 330879
Function: Occurs in almost all aerobically respiring organisms and serves to protect cells from the toxic effects of hydrogen peroxide.

Catalytic Activity: 2H202 =2 H20 + 02

Cofactor: heme

References B

1-NUCLEOTIDE SEQUENCE [GENOMIC DNA]
Takasuka T., Anderson M., Denning DW.,

2 - Cloning, sequencing and characterization of Aspergillus fumigatus catalase genes.
Wysong D.R., Diamond R.D., Robbins PW.,

3 - Cloning and disruption of the antigenic catalase gene of Aspergillus fumigatus.
Calera J.A., Paris S., Monod M., Hamilton A.J., Debeaupuis J-P, Diaquin M, Lopez-Medrano R, Leal F,, Latge J-P,
PubMed Reference: 7352056

4 - Genomic sequence of the pathogenic and allergenic filamentous fungus Aspergillus fumigatus.

Nierman W.C,, Pain A, Anderson M.J, Wortman J.R., Kim H.S., Arroyo J., Berriman M., Abe K., Archer D.B., Bermejo C., Bennett JW., Bowyer P, Chen D., Collins M.,
Coulsen R., Davies R., Dyer P.5., Farman M.L,, Fedorova N., Fedorova N.D., Feldblyum TV, Fischer R,, Fosker N., Fraser A,, Garcia J.L., Garcia M., Goble A., Goldman
G.H., Gomi K., Griffith-Jones 5., Gwilliam R., Haas B.J., Haas H., Harris D.E., Horiuchi H., Huang J., Humphray S., Jimenez J., Keller N., Khouri H., Kitamoto K., Kobayashi
T, Konzack S., Kulkarni R., Kumagai T., Lafton A., Latge J-P, Li W, Lord A., Lu C., Majoros W.H., May G.S., Miller B.L., Mohamoud Y., Molina M., Monod M., Mouyna L.,
Mulligan S., Murphy L.D., O'Neil S., Paulsen ., Penalva M.A., Pertea M., Price C., Pritchard B.L., Quail M.A., Rabbinowitsch E., Rawlins N., Rajandream M.A., Reichard U.,
Renauld H., Robson G.D., Rodriguez de Cordoba S., Rodriguez-Pena J.M., Ronning C.M., Rutter S., Salzberg S.L., Sanchez M., Sanchez-Ferrero J.C., Saunders D., Seeger
K., Squares R., Squares S., Takeuchi M., Tekaia F., Turner G., Vazquez de Aldana C.R., Weidman J., White O, Woodward J.R., Yu J-H., Fraser C.M., Galagan J.E., Asai K.,
Machida M., Hall N, Barrell B.G., Denning DW.,

PubMed Reference: 16372009

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.

Ainda na Figura 35, observa-se na drea demarcada A que ha dois links: Organism e NCBI

Taxonomy. Organism faz referéncia ao portal no Uniprot e NCBI Taxonomi faz referéncia ao

portal do NCBI respectivamente. Ainda na drea demarcada Figura 35 A observa-se a funcdo da

proteina (Function), atividade calalitica (textitCatalytic Activity) e o cofator (Cofactor) a qual a

proteina representa.

Na area demarcada (Figura 35 B) pode-se observar que os itens 1 e 2 ndo fazem re-

feréncias diretas ao portal do PubMed! e os itens 3 e 4 apresentam links os quais vao ligar o

pesquisador diretamente ao texto relacionado.

7.

5 RESULTADO AUTOMATED PROCESS

Os resultados apresentados na Figura 36 sao semelhantes ao apresentado na Figura 35,

diferenciando somente na apresentacdo da descri¢do do hit encontrado.

1

Os resultados de referéncias provém do portal do Uniptot no arquivo XML recebido durante a consulta, quando
nao hd nenhuma referéncia ndo é exebido para o usudrio o link para acessar a bibliografia.
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Figura 36 — Fragmento dos Resultado: Automated Process

1 - catalase [Drosophila melanogaster] >sp|P17336.2| RecName: Full=Catalase A
[Drosophila melanogaster] >gb|ACL91308.1| Cat-PA [synthetic construct]
>gb|AAC13738.1| catalase [Drosophila melanogaster] >gb|AAF49228.1| catalase
[Drosophila melanogaster] >gb|AAL89892.1| RE33242p [Drosophila melanogaster]
>gb|ACL92618.1| Cat-PA, partial [synthetic construct]

Accession Number: P17336
Protein: Catalase

Gene: Cat

Organism: Drosophila melanogaster
NCBI Taxonomy: 7227

Function: Occurs in almost all aerobically respiring organisms and serves to protect cells from the toxic effects of hydrogen
peroxide.

Catalytic Activity: 2 H202 = 2 H20 + 02

Cofactor: heme

Molecular analysis of the Drosophila catalase gene.

Orr W.C., Orr EC., Legan 5.K., Sohal R.S.,
PubMed Reference: 8660653 - https:/fwww.ncbi.nim.nih.gov/pubmed/?term=8660653

cDNA and deduced amino acid sequence of Drosophila catalase.

Orr E.C., Bewley G.C., Orr WC.,

The genome sequence of Drosophila melanogaster.

Adams M.D., Celniker 5.E., Holt R.A., Evans C.A., Gocayne J.D., Amanatides P.G., Scherer S.E., Li PW., Hoskins R.A., Galle R.F,,
George R.A., Lewis 5.E., Richards S., Ashburner M., Hendersen S.N., Sutton G.G., Wortman J.R., Yandell M.D., Zhang Q., Chen L.X.,
Brandon R.C., Rogers Y.-H.C., Blazej R.G., Champe M., Pfeiffer B.D., Wan K.H., Doyle C., Baxter E.G., Helt G., Nelson C.R., Miklos
G.L.G., Abril J.F., Agbayani A., An H.-J., Andrews-Pfannkoch C,, Baldwin D., Ballew R.M., Basu A., Baxendale J., Bayraktaroglu L.,
Beasley E.M., Beeson K.Y., Benos PV., Berman B.P., Bhandari D., Bolshakov S., Borkova D., Botchan M.R., Bouck J., Brokstein P.,
Brottier P., Burtis K.C., Busam D.A., Butler H., Cadieu E., Center A., Chandra |., Cherry J.M., Cawley 5., Dahlke C., Davenport L.B.,
Davies P., de Pablos B., Delcher A., Deng Z., Mays A.D., Dew ., Dietz S.M., Dodson K., Doup L.E., Downes M., Dugan-Rocha S.,
Dunkov B.C., Dunn P., Durbin K.J., Evangelista C.C., Ferraz C., Ferriera S., Fleischmann W., Fosler C., Gabrielian A.E., Garg N.S.,
Gelbart WM., Glasser K., Glodek A,, Gong F,, Gorrell J. H., Gu Z., Guan P., Harris M., Harris N.L., Harvey D.A., Heiman T.J., Hernandez
J.R., Houck J., Hostin D., Houston K.A., Howland T.J., Wei M.-H., Ibegwam C., Jalali M., Kalush F., Karpen G.H., Ke Z., Kennison J.A.,
Ketchum K.A., Kimmel B.E., Kodira C.D., Kraft C.L., Kravitz S., Kulp D., Lai Z., Lasko P., Lei Y., Levitsky A.A., Li J.H,, Li Z., Liang Y., Lin
XK., Liu X., Mattei B., Mcintosh T.C., McLeod M.P., McPherson D., Merkulov G., Milshina N.V., Mobarry C., Morris J., Moshrefi A., Mount
S.M., Moy M., Murphy B., Murphy L., Muzny D.M., Nelson D.L., Nelson D.R., Nelson K.A., Nixon K., Nusskern D.R., Pacleb J.M.,
Palazzolo M., Pittman G.S., Pan S., Pollard J., Puri V., Reese M.G., Reinert K., Remington K., Saunders R.D.C., Scheeler F., Shen H.,
Shue B.C., Siden-Kiamos |., Simpson M., Skupski M.P., Smith T.J., Spier E., Spradling A.C., Stapleton M., Strong R., Sun E., Svirskas
R., Tector C., Turner R., Venter E., Wang A.H., Wang X., Wang Z.-Y., Wassarman D.A., Weinstock G.M., Weissenbach J., Williams
S.M., Woodage T., Worley K.C., Wu D, Yang S., Yao Q.A., Ye J., Yeh R.-F.,, Zaveri J.S., Zhan M., Zhang G., Zhao Q., Zheng L., Zheng
X.H., Zhong F.N., Zhong W., Zhou X., Zhu S.C., Zhu X., Smith H.O., Gibbs R.A., Myers EW., Rubin G.M., Venter J.C.,

PubMed Reference: 10731132 - hitps://www.nchi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=10731132

Annotation of the Drosophila melanogaster euchromatic genome: a systematic review.

Misra S., Crosby M.A., Mungall C.J., Matthews B.B., Campbell K.5., Hradecky P., Huang Y., Kaminker J.S., Millburn G.H., Prochnik
S.E., Smith C.D., Tupy J.L., Whitfield E.J., Bayraktaroglu L., Berman B.P., Bettencourt B.R., Celniker S.E., de Grey A.D.N.J., Drysdale
R.A., Harris N.L., Richter J., Russo 5., Schroeder A.J., Shu 5.Q., Stapleton M., Yamada C., Ashburner M., Gelbart W.M., Rubin G.M.,
Lewis S.E.,

PubMed Reference: 12537572 - hitps://www.ncbi.nim.nih.gov/pubmed/?term=12537572

A Drosophila full-length cDNA resource.

Stapleton M., Carlson JW., Brokstein P., Yu C., Champe M., George R.A., Guarin H., Kronmiller B., Pacleb J.M., Park S., Wan K.H.,
Rubin G.M., Celniker S.E.,
PubMed Reference: 12537569 - https:/fwww.ncbi.nim.nih.gov/pubmed/?term=12537569

Fonte: Desenvolvido pelo Autor.
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A drea demarcada A da Figura 36 apresenta as informacdes encontradas nos sistemas
do BLASTP do NCBI e no portal do Uniprot, contendo o Accession Number, Protein, Gene,
NCBI Taxonomy, Function, Catalytic Activity e Cofactor. Ainda na Figura 36, a drea B exibe as
bibliografias catalogadas relacionadas com o hit encontrado, todos os links apresentados fazem
referéncia ao portal do NCBI (PUBMed). Nestes /inks o usuério pode clicar (quando estiver

visualizando em tela) ou digitar a Uniform Resource Locator (URL) no navegador de internet.

Todos os dados encontrados sdo compilados e exibidos na tela ao usudrio, tendo a
necessidade, pode-se gerar um arquivo PDF, deixando opcional ao usudrio salvar, imprimir ou
apenas visualisar os dados obtidos. Neste processo automatizado pode nao ser encontrado Hits,
0 que apresentaria para o usudrio a frase No Matches Found, ndo havendo a possibilidade de

geracdo em tela ou impressao/salvamento do arquivo PDF consolidado.



77

8 CONCLUSOES

O desenvolvimento deste trabalho proporciona aos pesquisadores uma forma eficiente
de obter as informacdes necessarias para pesquisas em um sé local. A ferramenta intitulada
BLASTER foi desenvolvida com objetivo de agregar duas plataformas (0 BLAST e o Uniprot),
facilitando a obten¢do de dados pelo pesquisador. A juncdo dessas duas ferramentas torna
possivel ao pesquisador obter dados de sequéncias ja depositadas, fungdes de proteinas e textos
relacionados, em apenas um local. Este compilado de informagdes € entregue ao usudrio para

visualizagdo com a possibilidade de imprimir ou salvar os dados no formato PDF.

Pelo exposto, pode-se concluir que a utilizacio do BLASTER, o qual agrega ferramen-
tas distintas, diminui o trabalho por parte do usudrio/pesquisador tornando assim vidvel sua

utilizagao.

Como sugestao a trabalhos futuros, que podem ser desenvolvidos utilizando o BLASTER,
como desenvolver um aplicativo para dispositivo mével que pode ser acessado de qualquer lugar

e a qualquer momento pelo pesquisador.
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