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Resumo

A Bioinformatica € uma area essencialmente interdisciplinar envolvendo as Ciéncias Bioldgicas, Ciéncia da
Computacéo, Estatistica, Quimica, Farméacia, Matemética, entre outras, no desenvolvimento de métodos
para armazenamento e recuperacdo de dados bioldgicos e na construcdo de modelos e algoritmos para a
solucdo de problemas biolégicos. Metagen6mica corresponde ao estudo de comunidades microbianas em
nichos ecoldgicos especificos, por exemplo, o estbmago de animais, o fundo do mar, as nuvens e o interior
de cavernas. Neste projeto, estamos inicialmente analisando dados de metagenomas da compostagem que
ocorre no Zoolégico Municipal de Séo Paulo. A pesquisa desenvolvida neste projeto visa a caracterizar e
quantificar os genes existentes no DNA coletado em um dado nicho ecolégico e identificar de quais
organismos estes genes sdo oriundos. Para isso, desenvolveu-se uma ferramenta que estabelece as
possiveis relacdes entre genes e espécies em um determinado nicho.
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Abstract

Bioinformatics is an essentially interdisciplinary field involving the Biological Sciences, Computer Science,
Statistics, Chemistry, Pharmacy, Mathematics, among others, the development of methods for storage and
retrieval of biological data and the construction of models and algorithms for solving problems biological.
Metagenomics corresponds to the study of microbial communities in specific ecological niches, for example,
the stomach of animals, the deep sea, and inside a cave. In this project, we initially analyzed metagenome
data from composting operating at the Municipal Zoo of Sao Paulo. The research undertaken in this project
aims to characterize and quantify the existing genes in the DNA collected in a given ecological niche and
identify from which organisms these genes are derived. Thereunto, we developed a tool to down possible
relationship between genes and species in a given niche.
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Introducéo

O contexto do estudo de genomas e metagenomas encontra-se na bioinformatica, que é uma area
interdisciplinar e busca o desenvolvimento de métodos para armazenamento e recuperacdo de dados
bioldgicos e na construcao de modelos e algoritmos para a solucdo de problemas biolégicos (SETUBAL e
MEIDANIS, 1997). Com o grande crescimento na producéo de dados em diferentes areas e em especial
nas areas de Biologia, Medicina e Quimica (HEY et al, 2009), a bioinformatica tem se tornado cada mais
fundamental.

Uma das éareas ligadas a bioinformatica € a metagendmica que corresponde ao estudo de comunidades
microbianas em nichos ecoldgicos especificos, por exemplo, o estdbmago de animais, o fundo do mar, as
nuvens e o interior de cavernas. Recolhendo-se amostras de estudo, analisa-se os dados coletados e gera-
se um arquivo contendo as informacdes obtidas através da analise. Neste projeto, estamos inicialmente
analisando dados de metagenomas da compostagem que ocorre no Zoolégico Municipal de Sao Paulo
(MARTINS et al, 2013).

Busca-se desenvolver algoritmos que facilitem e automatizem parcialmente o processo de analise de dados
de metagenomas de foram a se obter uma diminuigdo no tempo para a realizacdo de algumas atividades,
bem como a praticidade em reunir e apresentar dados. Essas ferramentas sédo criadas com base na
necessidade e dificuldades encontradas durante atividades de pesquisas. Para este trabalho, desenvolveu-
se, utilizando a linguagem de programacao Java, trés ferramentas para a organizacao e apresentacéo de
dados sobre a relacdo entre genes e espécies.

Objetivos

A pesquisa desenvolvida neste projeto visou a auxiliar na analise de dados de metagenomas a partir da
guantificacdo e caracterizacdo dos genes existentes no DNA coletado em um dado nicho ecolégico.
Objetivou-se o0 desenvolvimento de ferramentas que possibilitem apresentar: (i) o nimero de genes
diferentes para cada espécie, (ii) a co-ocorréncia de genes entre espécies; e (iii) e a lista de genes
encontrados para cada espécie.

Estas informacdes servem de base para diversas andlises de dados de metagenomas e especialmente
guando diferentes sequenciamentos sdo feitos em amostras de um mesmo nicho (por exemplo, um
sequenciamento por més ou por estacdo do ano) estas informacBes podem ser utilizadas para auxiliar na
andlise da variacdo da composicdo destas amostras.

Materiais e Métodos

A metodologia deste trabalho foi composta pelo estudo da literatura correlata em artigos e textos técnicos
relacionados, especificacéo, desenvolvimento e teste das ferramentas.

As ferramentas desenvolvidas fazem uso de algumas bibliotecas basicas da linguagem Java, tais como
vetores, mapas, iteradores, tabelas, além da leitura/escrita em arquivos. Os dados de entrada
correspondem a resultados de alinhamentos locais nos quais um conjunto de dados basicos do
sequenciamento (isto é, milhdes de pequenas sequéncias de DNA) foram comparados com o banco de
nucleotideos do NCBI (National Center for Biotechnology Information) usando-se as ferramentas blast ou
usearch. As ferramentas desenvolvidas, inicialmente verificam se cada um dos alinhamentos de entrada
deve ser analisado (de acordo com uma série de filtros sobre a qualidade dos alinhamentos gerados) e,
caso seja, executa-se uma série de comandos a fim de armazenar e organizar as informacdes encontradas
(que indicam a possivel existéncia de um gene na sequéncia de entrada).

Ap6és salvar os dados encontrados, ou seja, apos verificar todo o arquivo utilizado como entrada, que possui
as informagBes sobre as espécies e seus respectivos genes, o0 algoritmo, entdo, exibe de maneira
organizada os dados obtidos como conclusédo do processamento realizado. Esta apresentacdo depende da
ferramenta utilizada e pode ser: nimero de genes por espécie; nUmero de ocorréncias de cada gene em
toda a amostra (incluindo co-ocorréncias entre espécies); e lista de genes por espécie.
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Resultados

As ferramentas desenvolvidas foram aplicadas a diferentes sequenciamentos relacionados ao metagenoma
da compostagem realizada no Zooldgico de Sao Paulo. Os resultados destas ferramentas estdo sendo
utilizados por especialistas do dominio para auxiliar na compreenséo e esclarecimento de hipéteses sobre
0S micro-organismos presentes neste nicho.

A seguir sdo apresentados trés pequenos exemplos do resultado do uso das ferramentas. Tem-se, na
ordem em que sdo apresentadas as copias de tela da execucao das ferramentas: 0 nome da espécie e o
namero de genes diferentes da espécie, a quantidade de espécies diferentes em que 0s genes aparecem e,
por fim, a lista de genes que apareceram na respectiva espécie.
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B - A
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Bacteroidetes bacterium oral taxen 272 1
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Saida - TaxonomiaParte3 (run) X

| zun A
N 11 Firmicutes bacterium CAG:170 £tsK/SpelllE family protein
w 1] Acidovorax sp. CF316 3-hydroxyacyl-Cok dehydrogenase
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1] Acinetobacter sp. NIPH 1853 hypothetical protein
[&8] Bacteroides fragilis str. 3719 T6 alpha-1,2-mannosidase family protein
&8} Bacteroides fragilis str. 3986 N(B)13  alpha-1,2-mannosidase family protein
1] uncultured bacterium Rlipl proline dehydrogenase alpha subunit
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11 Bactercidetes bacterium oral taxen 272 30S ribeosomal protein S10

[11 Acinetobacter sp. GG2 NADH:ubiquincne oxidoreductase subunit L v

Figura 1: Saidas produzidas pelas ferramentas para um determinado conjunto de dados

Conclusoes

Neste projeto foram desenvolvidas trés ferramentas para auxiliar na analise de dados relacionados a
metagenomas. Em especial, estas trés ferramentas realizam, de maneiras distintas, andlises sobre a
possivel presenca de genes nas amostras de DNA coletadas.

As ferramentas foram testadas e validadas usando dados reais e seus resultados estdo sendo utilizados
para auxiliar a identificar as caracteristicas de dados de metagenoma e a variagdo destes dados ao longo
das diferentes amostras coletadas.

Como trabalhos futuros, pretende-se identificar relagdes entre os diferentes genes de forma a se estimar
guais vias metabdlicas estéo ativas nas diferentes amostras coletadas.
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