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PRACTICO COMPUTACIONAL N° 1

Introduccion a los recursos informaticos de apoyo al curso (sitio web y foros) y al
trabajo cientifico de modelado (bases de datos bibliogréaficos y bases de datos
estructurales) a traves del proyecto del curso

Tareas a llevar a cabo y metas:

Parte A: Empleo de los foros y el sitio WWW del curso como parte del ambiente de aprendizaje del curso.
Discusion general de los proyectos de curso: las componentes del modelo computacional.

Tomar contacto con el empleo del sitio web del LQTC como soporte al desarrollo del curso (reglamento del
curso, programa, materiales, proyectos, etc.).

Aprender a emplear los Foros de discusién como sostén al proceso de desarrollo del proyecto y otras
actividades del curso.

Tomar contacto con las generalidades del proyecto del curso asignado a cada equipo y la modalidad de trabajo
a aplicar para su desarrollo (pre-informe, tutorias, informe final y defensa).

Identificar los distintos componentes presentes en el modelado de un problema de interés bioquimico:
aspectos bioldgicos, quimicos, fisicos, matematicos e informaticos e interpretativos.

Comenzar a desarrollar los aspectos relativos a la seleccidn de la componente quimica: tamafio del problema a
modelar y propiedades fisicoquimicas involucradas.

Parte B: Como emplear las herramientas informéticas para la busqueda de material cientifico en bases
de bibliografia accesibles on-line.

Realizar bisquedas de informacion cientifica en la WWW (World-Wide-Web): acceder a bases de datos de
publicaciones periodicas on-line gratuitas (ejemplos de sitios que colectan informacién de contacto a bases de
datos en Uruguay —LQTC- y en el mundo -IMB-Jena).

Acceder a bases de datos con subscripcion y otras fuentes de recursos bibliogréficos.

Emplear las bases de datos accesibles para localizar informacion de marco sobre el problema del proyecto
asignado a cada equipo.

Parte C: Como emplear bases de datos especializadas en informacion estructural on-line para obtener
estructuras de macromoléculas.

Buscando estructuras de proteinas y otras moléculas de interés bioldgico: Protein Data Bank (PDB).
Buscando estructuras de acidos nucleicos: Nucleic Acid Database (NDB) y otras.

Buscando estructuras de lipidos: Lipid Bank y otras

Emplear bases de datos estructurales para localizar estructuras de moléculas o macromoléculas relacionadas
con el proyecto a desarrollar en el curso.
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Parte A: Empleo de los foros y el sitio WWW del curso como parte del ambiente de aprendizaje del
curso. Discusion general de los proyectos de curso: las componentes del modelo computacional.

= El portal Web del LQTC y el ambiente de aprendizaje en area privada del curso Fisicoquimica
Moderna Molecular como al trabajo del proyecto y del curso.

Como acompafiamiento a este curso practico de laboratorio de Fisicoquimica Moderna Molecular
recurriremos reiteradamente a una serie de elementos de apoyo que se encuentran disponibles en el
portal del Laboratorio de Quimica Tedrica y Computacional (LQTC) ubicado en la direccion
http://lgtc.fcien.edu.uy/.

<~ Utilizando un navegador de Internet como s
Internet Explorer o Mozilla Firefox, proceda a oue-o-: 3 @ soes mow e - oo- 54 '
visitar el sitio del LQTC. Obtendrd cOMO g T
resultado una ventana similar a la que se i e el
exhibe a la derecha. Ertsces

 Programan .|

Este portal contiene informacion de acceso
publico, que todo visitante puede consultar on-line
(por ejemplo el reglamento y cronograma de
actividades del curso 2008, colocado como
documento PDF para visualizar o descargar desde
la pagina de ingreso) y zonas de acceso restringido,
para las que debe contar con una cuenta de usuario
y una contrasefia que lo habilite al ingreso. El
curso de Fisicoquimica Moderna Molecular tiene e
una zona especifica de acceso restringido a
docentes y estudiantes del mismo. Los datos para
acceder a esta zona, le seran proporcionados por el

i al 8ito web 0l Laborstono de Quimica Tedncay
Computacionsl el Insous de Duimics Bokgis, Facutad o
Ciencias. L5te aho queremos dejares enlsces 8 5108 §itios que
$6u0 $8rEN 34 S interés:

DI AR A (65t 06 la Lic. &0 Beoquinica]

EAIGATHL ke 80U Uy [Crs0 de Quimica de ls Atmdsfera y
Poduckin

D e oy ST [Ourso e Visuslizcion de
Mseromsiéeuias en 30|

1 g A5 (peTBSa Dl Ingnnne o Guimeca Sokigen)

Reglaments y Cranograms ﬁ

B

El wito del Lab, de Qumeca Teonca y Computaconal cuenta con wa

amphia base de dalos de meleculas que pueden ver isualiaadas &0

30 wlizanso los ployine: Caetons VAN y Chime, En s base de

datis enconira las extructuras de las moleculas ssados en o curso |

o imre

instructor en el desarrollo de esta primera clase.

< Note que en la region blanca de la pagina, sobre el lado izquierdo luce una columna de iconos que
se iluminan al ubicar el cursor sobre ellos. El quinto icono comenzando desde arriba (identificado
con una llave y con la leyenda FQM-EPM debajo) es el que le permite acceder a la ventana de
diadlogo donde se le solicitara introducir usuario y contrasefia del curso.

Macromoléculas en 30)
-+ hitp:/ligh.feien.edu.uy (portada del Instituto de Quimica Biol

ATENCION REGLAMENTO y CRONOGRAMA del cu
de Fisicoquimica Moderna edicion 2008:

-
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<= Una vez habilitado el acceso a esta area se encontrara con la pagina central del curso FQM-EPM.
Alli notara de inmediato que se repite el disefio de iconos en la columna izquierda en la zona
blanca de la pégina. El primer icono (Portada) lo regresara a la pagina principal del LQTC; el
segundo (Acceso a Foros) le permitira acceder a los Foros de Discusion del curso, cuyo uso
aprendera en esta parte de la leccidn de hoy. El tercero y Gltimo servira para acceder al formulario
de evaluacion del curso, que quedara habilitado al cierre del semestre.

" Los foros de discusion CONPONEN un
los estudiantes puede participar forr
las de otros, debatiendo sobre
propuesto un nuevo topico dentro de
&l publicando sus mensajes.

Los estudiantes que se preseni

En la zona blanca, a la derecha, encontrard informacién
sobre la comunidad del curso a lo largo del tiempo
(fotografias de las generaciones anteriores, que en los dias
sucesivos se completaran con las fotografias de la cursada
2008, luego que obtengamos registro fotografico del
alumnado durante el desarrollo de la primera semana de
clase) y materiales que le serdn necesarios a lo largo del
curso (programa, reglamento, material de apoyo a las
clases tedricas y practicos de laboratorio y ejercicios, los
proyectos de curso, un glosario de términos propios del
area de trabajo y material bibliografico de referencia en
formato PDF).

Proceda a ingresar al area de Foros haciendo L-click sobre el icono Acceso a Foros, como

consecuencia se desplegara una ventana similar a la que sigue.

Iqtc.fcien.edu.uy

ha y hora actusl: Lun Age 22, 2005 3106 pm

Fedl
Foros de discusidn

‘er mensajes sin respuests
“ femas m—

Foros del curso Fisicoguimica Moderna

F del curso Fisit ica Moderna
A Este &5 un Foro destinado a la discusion v consulta sobre
@ aspectos de funcionamiento del cursa, Por favor, utilizarlo 1 1

sélo para estos fines.

Trabajos grupales y tutorias de los proyectos
) Este es un Foro Moderado por el equipo docente, en el que
(@) cada squipo podrd intercambiar opiniones sobre los trabajos o
W2 que estdn realizando en forma cooperativa, v recibir apoye
de parte del tutor o tutora que les ha sido asignada,

Debatiendo sobre los temas tratados

/= A medida que avancemos en el tratamisnto del curso

(8) terico, en este espacio podrdn intercambiar dudas ¥ (i o
reflexiones sobre los temas tratados,

Cafeteria virtual del curso
Este es un espacio infarmal, no moderado, en el cual
Y intercambiar entre los/las estudiantes del cursa con libertad
@ (pero sin zafarse!l). Aqui haremos nuestras primeras 0 ]
experiencias en el uso de |3 herramients durante el primer
practico computacional obligatorio

Foros del curso de Fisicoquimica Moderna 2005

®lrag @euscar Emiembros B Grupos de Usuarios W registrarse

[Elperfil @ Entra para ver sus mensajes privados @ Login
Ver m jes puest:
Ultimo Mensaje

Vie Ago 18, 2005 6120 prm
Dra. Laura Coitifi

Los Foros son un recurso informatico que
permite crear espacios de discusion a
distancia, en los que cada participante puede
realizar su aporte y leer las contribuciones de
los restantes compafieros a través de la
interfase incorporada al sitio WWW del curso
en cualquier momento del dia y de la semana
y desde cualquier lugar con conexién a
Internet. En este caso se pretende que se
constituyan en una herramienta central para
apoyar el proceso de todos y cada uno de los
estudiantes por parte del equipo docente, y
compartir entre todos la experiencia de
aprendizaje que representa el desarrollo de
cada proyecto del curso. También serviran

Mo hay mensajes

Mo hay mensajes

Mo hay menssjes

Marcar todos los foros coma leidos

Todas las horas son GMT + 2 Horas

Quién esta Online

Huestros usuarios han publicado un total de 1 mensajes

para consultar dudas y estar al dia de todas las
noticias relativas al funcionamiento del curso.

Un mini-tutorial sobre el funcionamiento de los foros esta disponible on-line, a través de la opcion FAQ.

En este préactico planteamos como meta que cada estudiante se registre como usuario de estos Foros,
active su cuenta y aprenda a ingresar como usuario registrado. También se plantea que aprenda las

funcionalidades bésicas para poder aprovechar estos Foros (leer contribuciones de otros usuarios, crear
aportes como respuesta a un tema ya creado o abriendo un nuevo tema de discusion, editar sus aportes y,
eventualmente, borrarlos) y deje un primer mensaje de presentacién en uno de los Foros.
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<~ Proceda a registrarse como usuario haciendo L-click sobre el icono Registrarse que aparece en la parte
superior de la pagina de Foros, sobre la derecha. Como resultado se desplegara en primer lugar una
ventana donde se le pedira leer y aceptar las condiciones de registro. Una vez aceptadas estas
condiciones, pasaré a ver en la pantalla un nuevo menu de dialogo en el que debera ingresar su nombre
de usuario, creado de acuerdo al siguiente criterio:

Foros de discusién

Apellido + inicial del nombre de pila
e e e
Eat L Por ej.: para Luciana Goémez el usuario sera
z::::: ;maseaa; - — GomezL
Deberé proporcionar una cuenta de e-mail a
& NISKW la que le llegaran los datos para realizar su

alta y podra enviar notificaciones. Luego
— proceda a elegir una contrasefia de uso

personal. Guarde registro de la misma.

Esta informacin estara publicamente dispanible

e 1o R En el campo Ubicacion, incluya el dia de
e — grupo préactico y el equipo de trabajo al que
Yahos Messenger I— pertenece (ejemplo: Lunes-Equipo 2) esto
e —— servira para ubicar rapidamente sus
T — participaciones entre el centenar de

Intereses: . estudiantes del curso.

Firma: T 1

<~ Consulte su correo electronico. Alli deberd recibir un mensaje automatico que le permitira dar el alta a
su usuario a través de un enlace directo al sitio de los Foros. Si esto no funciona, verifique que ha

seguido correctamente todos los pasos indicados, y recién alli contacte al instructor de practico para
solicitarle ayuda.

< Una vez dada de alta su cuenta podra
ingresar a los Foros a través del icono Login.
Cada vez que lo oprima, se le presentara una
ventana en la que se le solicitara ingresar Su | roros ac aiscusion
usuario y contrasefia para poder ingresar a
los Foros con capacidades plenas (algunos

Igtc.fcien.edu.uy

Foros del curso de Fisicoguimica Moderna 2005

@rag @euscar EMismbros  E Grupos de Usuarios W Registrarse

Elperfil @Entrs para wer sus mensajes privados @ Login

Normbrs de Usuaro:

Foros son publicos y pueden leerse adn sin e
estar registrados, sin embargo la mayoria de By mmém" e (W
los Foros de importancia en el curso et o ozt
requieren su ingreso como  usuario

reg | St radO) . Pauarad by phpBB @ 2001, 2005 phpE Group

<= No olvide desconectarse del Foro cuando concluya su trabajo (para ello utilice la opcién Logout que
sustituye a Login mientras haya un usuario ingresado al Foro). Si deja una sesion abierta, otro usuario
puede enviar contribuciones a su nombre, de cuyo contenido Ud. sera responsable.

< Ingrese ahora a los Foros para trabajar sobre los contenidos. Observara que hay mas de un Foro abierto
en el sitio del curso. Cada uno tiene un proposito diferente, el cual se halla descripto brevemente en su
presentacién. También se indica en cada caso el nimero de temas ingresados, la cantidad de mensajes
y cuando y quien hizo la dltima contribucién a cada Foro.

< Proceda a ingresar al Foro Cafeteria Virtual del curso 2008. Este espacio estd abierto para hacer las
primeras pruebas en este practico durante la primer semana de clases y se mantendra activo hasta el
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final del semestre para que los/las estudiantes intercambien mensajes entre si y establezcan vinculos de
comunidad. Recordamos a todas/todos que tratandose de un sitio de la Universidad deberan
abstenerse de usar lenguaje insultante o discriminatorio, los intercambios deben hacerse desde una
base de respeto mutuo.

< Para hacer sus aportes, debera o bien crear un mensaje nuevo usando el botén Nuevo tema que aparece
sobre la izquierda o podré responder a un mensaje ya existente (al cual deberd ingresar para leerlo en
primer lugar) empleando los botones Nuevo Tema 0 Publicar respuesta.

Funcionamiento del curso Fisicoguimica

Moderna | =
Madaradorest Nnguna
Ususariers naves pand ws e fors Himguns Bienvenida al curso - las charlas informativas
Drwevowna) () S55G )  Foros de discusién -3 Funcionansients del curvo Fisiogquinica Moderma
Ver tema anterior = Ver lema siguiente
Vie Ago 19. 2005 €120 pm
Jed. Lbuch Comifis
Mastrar tarmas snerioras: [ Tedes los Temas =] [i] Dra. Laura Codtifio Euu.. Vie kga 19, 3009 6170 pm Asunbe) Bissvanids al nes - Lin (T e
ha gl

=) Y Foros de discusién -> Funclonamiento del curso
£ ruevo ) s2m Estimadas/os estudiantes:
& ) Eisicoquimica Moderna Todas las horas son GMT + 2 Moras i

Phgina 1 de 1

Can o comienza del semastre, durants s semana dol 22 al 26 do agasto
8 eharlas obrn o fus nto ¢

o
1008 e para su portafoko,
gentn que no haya padido inse

" v eventuales protlemas de
8 8N 103 GrUDOS pricticos.

e na ha partidpado, por favor avisenle sobre la
SEarci e 03 de ASitInGE ckgaEea

cambisr 1 [Selecaone un fore

Podis publca

Podis respends

515 st Woluer arviba B

Podis aditar tus

Madtsas sand ajei do antarioons [T
[y

petece Foras
J det curs

Podés vorar en

Phgina 1 de |

Nota importante: tenga en cuenta que la opcion Publicar respuesta le permitira seguir el hilo de un
intercambio sobre un tema dado dentro de una misma entrada del Foro. Esto es lo indicado si se desea
establecer un intercambio colectivo sobre una misma temética, haciendo aportes luego de haber leido los
previos. Si utiliza Nuevo Tema se creard una nueva entrada en el Foro. Se recomienda crear un nuevo
tema Unicamente en casos que se desee incorporar una tematica diferente a la tratada.

<= En cualquiera de las dos opciones, se desplegara una ventana con un editor de texto desde donde podra
escribir su aporte. De cumplimiento a la tarea de dejar un aporte a su nombre en este Foro. Puede
iniciar con una breve presentacion que le cuente a sus compafieros quien es y porqué eligio la
Licenciatura en Bioquimica para cursar.

s o eC-fclen.edu.uy Discuta con el instructor de laboratorio practico las
r opciones disponibles para construir el mensaje. Haga
pruebas. Antes de ingresarlo al Foro, podra revisarlo
con la opcion Vista Preliminar. Una vez que esté

Asunto L ] -
coomedetmensoe (2] ) O o] o) o) ) (o O conforme cpn el texto, puede ingresarlo al Foro
e | e usando Enviar.
S00@
ol . )
soee Note que luego de haber ingresado un mensaje,
cove podra editarlo para hacer modificaciones o
cmacons eliminarlo si asi lo desea. No podrd sin embargo
aplicar estas operaciones sobre mensajes que otro
Opeiones Doshabditar BECOM on 65t monsap H
%;;?"E;;‘:‘}:E‘,%t :DGS:B:GGFGMIIIB‘:GI’\SSW mensaje usuarlo ha Creado_
™ Hotificarme cuando se publigue una respudsta
[ wista pretiminar | [ Enviar |

Todss lax horar ron GMT + 2 Horss
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= Las componentes del trabajo de modelado y el proyecto del curso.

Ahora que ya sabe como obtener informacion y materiales relevantes para esta asignatura y realizar
intercambios en los Foros, se pondra la atencion en el proyecto del curso y su desarrollo. La idea
rectora de estos proyectos es que a través de un problema real de interés bioguimico, cada estudiante
pueda ir viendo la utilidad que tienen las herramientas de modelado y andlisis de propiedades
fisicoquimicas de las moléculas que iremos introduciendo en el curso. Este trabajo se realizara en
equipos cuya integracién se define por orden alfabético dentro de cada grupo. Cada equipo tiene un
tutor asignado que acompafara el desarrollo de su trabajo, tanto en forma presencial (ver sesiones
previstas en el cronograma del curso) como a través del Foro de Proyectos de curso. Nuestra agenda
para este practico incluye:

L
L

Discutir la importancia actual del trabajo de modelado de sistemas moleculares.

Describir los proyectos de curso: metas, cronograma, instancias de apoyo (tutorias presenciales y
virtuales) e instancias de evaluacion, co-evaluacion y autoevaluacion.

Asignar los proyectos por equipo.

A partir de los problemas asignados analizar las distintas componentes presentes en el trabajo de
modelado, a saber:

a)

b)
c)

d)

e)

el marco de informacion sobre la funcion bioldgica y el sistema quimico a modelar: definicion
del tamafio del sistema y propiedades fisicoquimicas (arquitectura molecular, densidad
electronica, indicadores de estabilidad y reactividad, indicadores en reconocimiento
molecular, etc.);

la representacion fisica del sistema modelado (métodos clasicos, cuanticos y mixtos);

los algoritmos matematicos: distintas formas de resolver el problema fisico, célculos
analiticos exactos y numéricos aproximados.

la implementacién informatica: el software usado para modelado, los equipos para el célculo,
el compromiso costo-precision y la visualizacién molecular.

volviendo al principio: la interpretacion de los resultados en el contexto quimico y biolégico y
el sentido de las conclusiones obtenidas.

Discutir en grupo la definicién de la componente quimica de cada problema planteado en los
proyectos.

Pautas para el trabajo en equipo. El registro de las dinamicas internas. Matriz de valoracién para
auto-calificar el trabajo producido en equipo.

Parte B: Como emplear las herramientas informaticas para la basqueda de la informacion cientifica
gue da marco a un problema (principalmente articulos en publicaciones periddicas) en bases de
bibliografia accesibles on-line.

Ademas de buscadores de paginas web, existen buscadores de textos y de articulos cientificos, buscadores
de estructuras quimicas moleculares y macromoleculares, etc. Virtualmente todo elemento que pueda ser
almacenado en una base de datos digital puede ser buscado con la ayuda de una interfase web. En este
caso la interfase que intermedia entre el usuario y la base de datos es la pagina web. Existen sitios que
recogen informacion sobre puntos de enlace a este tipo de bases de datos bibliograficas, tales como el
proprio sitio del LQTC en Uruguay o el sitio del Instituto de Biologia Molecular de Jena en Alemania
(http://www.imb-jena.de). Estos son buenos puntos de inicio para localizar rapidamente las bases de datos

bibliograficas méas populares y sus buscadores.
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A continuacion veremos como funciona una base de datos de articulos cientificos en el area de las
Ciencias de la Vida de la biblioteca nacional de medicina del National Center for Biotechnology
Information (NCBI), ubicado en Estados Unidos: la base de datos PubMed, una de las mas completas y
actualizadas en el area empleando el motor de blsqueda Entrez.

Luego de tomar contacto con su uso general, el segundo paso sera utilizar con la ayuda del instructor esta
base para concretar la busqueda de articulos cientificos relacionados con el tema central de su proyecto y
que le ayuden a definir la componente quimica del problema a modelar. El objetivo a cumplir sera que
cada estudiante del subgrupo tenga al concluir esta clase practica un articulo directamente relacionado con

el tema o al menos un resumen del mismo.

<~ Acceda a la direccion:
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/E
sta opcién le permite acceder a
referencias de las que esta disponible el
texto completo en formato PDF en
forma gratuita y resumenes de
publicaciones en bases pagas.

Suponga que quiere buscar articulos
relacionados con los procesos de dafio
oxidativo del ADN, mas en particular,
sobre las nucleobases guanina. Para ello
escriba las palabras claves DNA
oxidative damage guanine con lo cual
obtendra 689  aciertos:  (imagen
desplegada a continuacion):

C .
<3 NCBI

All Databases PubMed Nucleotide

PubN.Qed

www.pubmed.gowv
Protein

. A service of the U.5. National Library e WhCB @
> d the National Ins lth
(f-, NCBI Pub ed and the National Tnstitu I ion 1 Reaistel
WwH.pubmed.gov
All Databases  PubMed  Nuclestide  Protein  Genome  Strucure  OMIM__ PMC__ Journals  Books
Search| PubMed =] for| Go | Clear | Advanced Search (beta]

( Limits T Preview/Index T H\smryT Clipboard T Details ]

About Entrez

Text Version To get started with PubMed, enter one or more search terms.

Entrez PubMed Search terms may be topics, authors or journals.

Oveniew
Help | FAQ

The NIH Public Access Policy May Affect You

Tutor
New/Noteworthy B} Does NIH fund your work?

E-Utilities

Then your manuscript must be made available in PubMed Central
PubMed Services
Journals Database
MeSH Database

How?

If you publish in one of these journals, they will take care of the whole process.
Single Citation
Matcher

Batch Citation Matcher
Clinical Queries
Special Queries
LinkOut

My NCBI

If you publish anywhere élse, deposit the manuscript in PubMed Central via
one of the options described at publicaccess.nih.gov.

PubMed is a service of the U.S_Naional Library of Medicine that includes over 18 million citations
from MEDLINE and other fife science journals for biomedical articles back to the 1950s. PubMed
includes links to full text arficles and other related resources.

Related Resources

Order Documents

NLM Mobile

NLM Catalog

A service of the U.S. National Library o
and the National Institutes

My NCBI H
Sign In] [Reqister]

Search|F'ubMed

j fOleNA oxidative damage guanine

Genome Structure OMIM PMC Journals Books
Go | Clear | Advanced Search (beta)

Save Search

( Limits T Preview/Index T History T Clipboard T Details 1

Display |Summar3.r
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Chem Res Toxicol. 2008 Jul 26. [Epub ahead of print]
PMID: 18636963 [PubMed - as supplied by publisher]
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< El namero de articulos relacionados a la fecha se eleva a 689 (note que al ser esta base de datos
actualizada diariamente, la imagen capturada seguramente no sera representativa de los resultados que
obtenga al momento de realizar la busqueda), pero no se dispone de acceso al texto completo para
todos los casos.

(H Asion fthe U Waiona Ly : My NCBI . ,
S NCBI PubNQed ' sww ] Sgleccione uno de los articulos a
All Databases  PubMed  Nucleotide  Protein _ Genome  Structure  OMIM__ PMC _ Journals _ Books |ndlcaC|én del instructor del curso

Search [PubMed =l for | Go | Clear | Advanced Search (beta)

( Limits | Preview/Index T History T Clipboard T Deiails W (en el ejemplo’ e' trabajo _de RZ
Display |AbstractP\us j Show lﬂ”sm By j|Sendtu j Zhou pUbllcado en el NUCIEIC ACIdS
(a1 Revew o 5] Research en el afio 2008). Como
[ 1: Nudleic Acids Res. 2008 May;36(9): 2895-905. Epub 2008 Apr 1. OPEN ACCESS l [if;;;mf:”cl::z::ideh Links I’eS,U |tad0 se deSp|egaré una fICha d9|
articulo en el que aparece un enlace
Tolerance for 8-oxoguanine but not thymine glycol in alignment-based elated Aricles al SItiO de Ia reVISta donde Se ha“a
gap filling of partially complementary double-strand break ends by DNA Impiicaticn of DNA polymerase lambda in alignment- . .
polymerase lambda in human nuclear extracts. based gap filing for nonhemole! [1 Bicl Chem. 2004] el trabaJO y un resumen de| mismo

Single-stranded breaks in DNA but not oxidative DNA
Zhou RZ, Blanco L, Garcia-Diaz M b k K, Kunkel TA, Povirk LF. base damages block transcripti ]

(si esta disponible). Para acceder al

Depart it of Phi I d T | d M [= Center, Vi APE1-dependent repair of DNA z z
Commonmeat Univeraty, &iomond, U 33288, Uk, e ontanng 3-ens &30 {1, texto completo del articulo debera
Ionizing radiation induces various clustered DNA lesions, including double- 8-0x0G retards the activiy of -ch A

strand breaks (DSBs) accompanied by nearby oxidative base damage. complex during the repa. DA hacer L CIICk SObre el bOton de Ia

Previous work showed that, in HeLa nuclear extracts, DSBs with partially Accurste in viro end joining of & DN
complementary 3' overhangs and a one-base gap in each strand are break with partially cohesive 3- [J
accurately rejoined, with the gaps being filled by DNA polymerase lambda. i
To determine the possible effect of oxidative base damage on this process, » See all Related Arfices
nlasmid suhstrates were constructed containina averhanas with 8-

revista.

El resultado sera que si el articulo esta FNIE(ell=ileVaNells 8 r =T o]y
disponible en forma gratuita, se desplegard | oo o e e A e
inmediatamente su texto completo en formatp — e s wuscssn s wsns s mssen e e
HTML, y eventualmente dicha pagina mostrara

un enlace que dice Reprint (PDF) version of the g o seem pimig = w200

Article en el recuadro de la derecha, desde el — jusesse s sonsososa ssmasvs T —

£.2008 The Author(s) JrT—
} Prink PO (ZIS0K) #nes
' = .

cual poder bajarlo a disco en formato PDF. T e T

Nucleic Acid Enzymes b Alert me when this acticle is cted
° ¥ Alert oon if @ correstion s posted

Si luego de mirar el contenido del resumen el e -
articulo le resulta de |nterés1 puede proceder a Tolerance for 8-oxoguanine but not thymine " Cmit thi aice 0.8 triend

elyeol in alignment-based gap llling of

deSCargarIO al dlSCO |Oca| partially complementary double-strand break N et waraaat
ends by DNA polymerase A in human nuclear e

extracts b Commarcial Be-use Guidskosy

OXFORD JOURNALS

< Este procedimiento consta de dos etapas: a) debe _ S e T :
hacer L-_click sobre el enlace Reprint (F_’E?F) (SECUNYE N cleic Acids Research
the Article; como resultado se abrira una nueva
ventana en la que aparece un recuadro que sefiglg F& T EERIET SaRESTIIERERINAT RIS S
Automatic download [Begin manual download]; b)
posicione el raton sobre [Begin manual download],
oprima el botén derecho, y seleccione la opcion
guardar destino como. Consulte al instructor del Automatic download
curso para saber en que directorio del disco guardar "
el archivo seleccionado. T e

(9): 2895. (2380K)

Oxford Journals » Life Sciences » Nucleic Acids Research > Volume 36, Number 9 > Pp. 2895-2905

Print PDF Version

This file is in Adobe Acrobat (PDF) format. If you have not installed and configur
Reader on your system, see Help with Printing for instructions.

Existe en la actualidad una gran cantidad de bases de datos en las que es posible realizar blsquedas por
titulo, autor, revista, e incluso conseguir el resumen gratis. En algunos casos como el Nucleic Acids
Research ilustrado en este protocolo es posible conseguir también el articulo completo en forma gratuita

Practico N°1 1-8



LQTC-1QB-2008 Estructura y propiedades moleculares - Fisicoquimica Moderna Molecular

en formato PDF sin necesidad de suscripciones gue son, por lo general, bastante costosas. Algunas bases
de datos requieren que el usuario se registre para acceder en forma gratuita a la interfase de blsqueda.

A continuacién le damos algunos enlaces a bases de datos de articulos cientificos de utilidad:

http://pubs.acs.org  Base de articulos de revistas de la American Chemical Society, tiene un muy buen
buscador y més de un siglo de articulos digitalizados, pero requiere suscripcion con
pago para obtener los articulos completos on-line. Se recomienda emplearla junto
con PubMed para tener blusquedas mas completas de articulos de Bioquimica, que
no caen exactamente en la categoria biomédica.

http://www.sciencedirect.com/ ScienceDirect contiene cerca del 25% de los textos completos e
informacion bibliogréfica publicada a nivel mundial sobre ciencia, tecnologia y
medicina. Ademas de ofrecer versiones en linea de libros, series de libros, trabajos de
referencia y manuales, ScienceDirect ofrece una coleccion muy rica de publicaciones
periddicas que abarcan mas de 2.500 titulos. La coleccion contiene 4 millones de
articulos anteriores a 1995 y 2,75 millones de articulos publicados con posterioridad
a1994.

http://www.springerlink.com/ Base de publicaciones periddicas on-line de la editorial Springer-Verlag,
en Ciencia, Tecnologia y Medicina. Contiene un buscador por tema, autor o titulo
de revista, y permite el acceso gratuito a los resimenes de los trabajos y a nimeros
de muestra de cada revista. Para el texto completo de los articulos en general
requiere de una suscripcion.

http://www.chemweb.com Base de articulos de revistas esencialmente de temas quimicos; requiere
registrarse personalmente para poder ingresar a la misma. Una vez concretado el
ingreso facilita el acceso a las revistas a quienes estén abonados a las mismas o en
sistema pay-per-view.

http://www3.interscience.wiley.com/cgi-bin/browsepj publicaciones cientificas on-line de la editorial
Wiley, provee acceso a los resimenes, requiere abonarse para acceder a los
contenidos o pagar por articulo a leer en texto completo.

http://www.freemedicaljournals.com/ Base de datos de publicaciones médicas disponibles en forma
gratuita en internet.

Desde la pagina web del LQTC (http://www.Igtc.edu.uy) o el link presente en la RAU (Red Académica
uruguaya: http://www.rau.edu.uy/universidad/bibuni/) podra encontrar mas enlaces a bases de datos de
articulos cientificos. Recurra a la biblioteca para saber a cuéles revistas se encuentra suscripta on-line
institucionalmente la Facultad de Ciencias (PNAS es un ejemplo de ello) y/o a la hemeroteca ubicada en
la planta baja del Anexo Norte, donde se almacenan las revistas compradas en formato impreso.

= Aplicacion de lo aprendido a su proyecto en la parte B a su trabajo de proyecto.

Discuta en su subgrupo una serie de palabras claves relacionadas con el tema asignado y con el soporte del
instructor proceda a realizar la busqueda de articulos relacionados con el tema. El objetivo de esta tarea es
gue cada integrante del equipo localice un articulo cientifico completo que aporte informacién de marco
sobre el problema. Obtenga las referencias, bajelas a disco y realice una copia en un medio magnético que
pueda llevarse consigo (diskette, USB pen drive, etc.).
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Parte C: Como emplear bases de datos especializadas en informacion estructural on-line para
obtener estructuras de moléculas y macromoléculas.

Protein Data Bank: proteinas y no solo...
El Research Collaboratory for Structural Bioinformatics cuenta con la mayor base de datos de estructuras
de macromoléculas: conocida como Protein Data Bank, y ofrece a través de su pagina web una interfase

para buscar y obtener estructuras de dicha base.

< Escriba la direccion http://www.pdb.org en su navegador para desplegar el sitio de la Protein Data
Bank (PDB).

Cuando un grupo de investigacion determina la estructura de una macromolécula dentro de ciertas
caracteristicas de precision y condiciones que dependen de la técnica usada, es posible depositar la
informacion de la estructura determinada en una base de datos como la PDB. La estructura recibe un
namero de identificacion (ID, del inglés IDentification) Unico en la base de datos mediante el cual es
posible buscarla a través de la interfase que muestra la figura de la derecha. El ID de la macromolécula en
cuestion aparece publicado en el articulo original. Si no se conoce el ID de la molécula de interés, es
posible usar palabras claves de una forma similar al buscador de Altavista.

< La interfase de busqueda se encuentra en la parte superior de la propia pagina y luce como se muestra
en la figura de abajo:

e . - A memeer or THe S IPDB
_’ —,2) r ) = -): An Information Portal to Biological Macromolecular Structures

PROTEIN DATA BANK As of Tuesday Jul 15, 2008 B there are 51860 Structures @ | FDB Statistics @

CONTACT US | HELP | PRINT PAGE k Q FDB ID or keyword @ Author site Search |Le BRI VETC R

Observe que también se indica el namero de estructuras publicadas, dentro de la base de datos, a la fecha.
< Ingrese la palabra clave ‘Photosynthetic’ dentro de la caja de texto que se muestra en la figura anterior.

Como resultado obtendrd como minimo 124 estructuras relacionadas, jdado que la base se actualiza dia a
dia, no es de sorprender encontrar muchas mas! Se puede restringir la busqueda agregando otras palabras
al grupo de palabras claves

Suponga que se desea hallar estructuras del centro fotosintético de Rhodobacter sphaeroides.

El centro de reaccion de Rhodobacter sphaeroides consta de cuatro cadenas polipeptidicas: las
subunidades L, M y H, ademas de un citocromo de tipo c. El citocromo esté situado en un lado de la
membrana tilacoidal y la mayor parte de las subunidades H en el otro. Las subunidades L y M son muy
parecidas entre si; cada una contiene cinco hélices trans-membrana, en contraste con la subunidad H que
solo tiene una. La mayor parte de las cadenas laterales de estos segmentos helicoidales son hidrofdbicas.
El citocromo contiene cuatro grupos hemo covalentemente unidos. En las subunidades L y M aparecen
moléculas de bacterioclorofila A, ubiquinonas unidas a Mg y Fe, unidas no covalentemente. Las
bacterioclorofilas tienen propiedades estructurales semejantes a las clorofilas excepto en pequefias
modificaciones que desplazan sus maximos de absorcion al infrarrojo cercano, a longitudes de onda de
1000 nm. Todos los centros de reaccion conocidos son dimeros de derivados clorofilicos. Los grupos
hemo de la subunidad del citocromo conducen los electrones.
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< En la caja de palabras claves ingrese ‘Photosynthetic and Rhodobacter sphaeroides’. De este modo se
hallan al menos 73 estructuras.

Hame| Search| Resslta] Queres)  Are you missing data updates? The PDB archive has moved to itp:/ /itp.wwpdb.org.
For more information click here.

B Results (140 0f T3) Help| 73 Slrushure Hits| 46 Ligand Hils] 32 Gilatiens] 24 Web Page Hits| GO Hils| SCOP Hits] CATH Hits
® Resulks 10 Ust Asvanced Keyword Query for. and
& Modify [ Refirws this Search .
12345 a6
IR B PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER MUTANT WITH ALA M248 REPLACED WITH
5 1l L
u Desclect Al F zjo EEE o TRE (CHAIN M, AM238W)
P —— 3 characteristics 91035 Date: 04-540-2007 Kxp. Mathad: X Ray Diffraction
P 1 Fasobution: 2.8
| ¥ rabutate By~ Classification  Photosynthesis
row T
| L Quary ot ' REACTION CENTER PROTI
| b Sort Results Cammpear Z REACTION CENTER PROT
. B REACTION CENTER PROTEM. M
| ¥ Results por Page Authars . 1. Cheng, 1., Williams, C.. Watson, A.1,
& Show Guory Detsils
@ Fraeuds e @ ikel  MBEM @ Photosynethetic Reaction Conter from Rhodobactar sphacroides
i i charactarietice "85 B Augr2002 Txp. Mathad: X Ray Diffraction
o Rasclution:
Cuick .T‘P"' 4% ; Classification  Photosynthesis
ta -l £ Mesecule: PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER L SUBUNIT
Generate 8 custom report Cormpou PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER M SUBUNIT
for thasa: ults in . B ' HOTOSYNTHETIC REACTION CENTER H SUBUNIT
Microsoh Excal format Authars Pokkuluri, ... Laible, .0, Deng, Y.-L.. Wong, T.N., Hanson, D.K., Schiffer, M.
Click hare for more
information

EEE CRI’STnll(J(»RﬁPHK ANALYSES OF SITE-DIRECTED MUTANTS OF THE
R PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER FROM RHODOBACTER SPHAERDIDES

ater J0-Ape1994 Lxp. Mathod: X Ry Diffrsction
Reschation: 3.00 &
Classilication  Photesynthetic Reaction Center

Hals.
Charscteristics

PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER

Campaumdt PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER
PHOTOSYNTHETIC REAGTION CENTER
Authors .. Feher, G Rees, D.C.

< Para obtener toda la informacién disponible en la base de datos sobre la estructura buscada debe hacer
L-click sobre el enlace la foto que aparece de la estructura o el titulo de la misma.

<~ Haga L-click en el enlace con ID 1PSS

- e
RLLLLINY -

,r,;—‘ 1pss @- @ -CRYSTALLOGRAPHIC ANALYSES OF SITE-DIRECTED MUTANTS OF THE

» -PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER FROM RHODOBACTER SPHAEROIDES
SHElEEEA TS A H AR 1Y AN "ES) MEaYHGH: W HaAY Bitratt
B Resolution: 3.00 &

Xiassification Photosynthetic Reaction Center

.

3

‘e
Y

.

.

. P (harar:(’en'sﬁ cs

Polymer: 1 Molecule: PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER  Chains: L
Polymer: 2 Molecule: PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER  Chains: M
Polymer: 3 Molecule: PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER  Chains: H
Authors Chirino, A.J.. Feher, G.. Rees, D.C.

N
Y Compound

Obtendra una pégina igual a la que se muestra en la imagen de abajo.

Home| Search| Structure| Results| Queries | Are you missing data updates? The PDB archive has moved to ftp://ftp.wwpdb.org.
For more information click here.

LlPss | Help| Structure Summary| Biology & Chemistry| Materials & Methods| Sequence Details| Geometry

N Download Files ~

AT > _"_" aeas 1ipss M E@ . ) Images and Visual
W RARTR Sequence DOI 10.2210/pdb1pss/pdh

Biological Molecule
P Download Original Files Red - Derived Infarmation

p Display Files

CRYSTALLOGRAPHIC ANALYSES OF

} Display Molecule Title SITE-DIRECTED MUTANTS OF THE

B Structural Reports PHOTOSYNTHETIC REACTION CENTER FROM
RHODOBACTER SPHAEROIDES

B External Links

P Structure Analysis

P Help

Authors Chirino, A.1., Feher, G., Rees, D.C.

Chirino, A.J.. Lous, E.J., Huber, M., Allen,
1.P., Schem:k c.C. Paddock, M.L. Feher,
RIE e ”'ﬁ“"““’?n‘ii‘“"*‘a o
: i | B AT ST 3t e e syt T
Primary Citation pC 0 cie Sphacroides. Biochemistry 33: 45844593

Quick 73;{15’.- ER3b¢

[Abstract]
To view the 3D structure click
on one of the viewers under History Deposion 1993-12-13  Release 1994-04-30 . L
the image. Display Options @
Experimental KiNG
Type X-RAY DIFFRACTION Data WA !
Method Sl
o WebMol
gt o vake  ReFree Space Group MET Simplaviewer*
Parameters - MET Protein Workshop
3.00 0.223 (obs.} n/a P21212 QuickPDE
All Imag
* Capable of displaying biological molecules.
. Length [A] a 138.00 b 7750 ¢ 141.30
Unit Cell

Angles [] apha 80.00 beta 90.00 gamma 90.00

Malarular

<~ Haga L-click en el enlace Download Files (enlace enmarcado en la elipse negra).
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Home| Search | Structure.'l Results

Queries

Download Files

= B mmCIF text

- B mmCIF (Header) text

- B mmCIF gz

- W PDBML/XML text

- M PDEML/XML (Header) text
- B PCEML/XML gz

- M Biological Unit gz

< Dentro de las nuevas opciones desplegadas (mostradas a la
izquierda) haga L-click sobre la correspondiente a PDB text
(enlace destacado en el rectangulo negro).

<~ Obtendra una nueva ventana en la que se le pregunta si quiere
abrir el archivo o almacenarlo en su PC:

Abriendo 1PSS.pdh x|
Decidi6 abrir
& 1pss.pdb
que es: Brookhaven Protein Databank File
det http:ffwww.pdb.org

£Qué debe hacer Firefox con este archive?

" abrircon | Internet Explorer (predeterminada) j

™ Hacer esto automaticamente para los archivos coma éste de ahora en mas,

Elija la opcion Guardar.Archive la estructura en un directorio del disco especificado por el instructor del
curso, para luego ser visualizada con un programa especifico de visualizacion de estructuras quimicas
como WebLab o HyperChem que emplearemos.

Otras bases de datos de proteinas y acidos nucleicos: http://www.ebi.ac.uk/msd/

» Institute
of
Moipoular Biotechnology

Puede obtener enlaces a mas bases de datos desde las
paginas:

http://www.imb-jena.de/  (Instituto de Biologia
Molecular de Alemania);

http://web.inc.bme.hu/%7Ecsonka/mke96.html

T e R o (Universidad de Budapest),

rp—

Nucleic Acid Database: acidos nucleicos

Acceda a la direccion http://ndbserver.rutgers.edu/

y http://www.relag.mx/ (Red Latinoamericana de
Quimica) entre otros.

il 3 Homa Help_Cantact Us
LU | Atlay Deposit Downioed Search Reports EducationStandards Tooh Links

correspondondiente @ The Nucleic Acid Database Supecrie

(NDB). Se desplegara una ventana como la que sigue: o Atlas

Haga L-click en el enlace Search (destacado con la
elipse en rojo). Obtendréa una ventana similar a la que
ve aqui abajo identificada con el titulo Search the
NDB de aqui abajo. Usted podré elegir e Quick
Search, NDB integrated Search, NDB Status Search.

Practico N°1

Site Indaxi
WELCOME TO THE About NDE
NUCLEIC ACID DATABASE
a repository of three-dimensional structual informatson about rucheic acide  NMDB Mews
Cureer newsletter
Search the NDB Archeve of NDE newsletters
Mumibier of Released Structures
- 2200 Structures NDE Shes
& Deposit Data Last Update: 16-Sep-2003 Ruigers Universi. U
+ Download Data Ener an NDE D or POB D The criginal version of the NOB is mads
avaable though the following links
Ll Structural Biology Centeg, MIEH Japan
aanl Supsicompyter Cender LIS
* Reports . T The MO is supported by fursds fromm the
- il 3 .8 Foundation and the
« Education e
. . In €iting the NDE please refer 1. H. M
Standards Beman, W, K Olson. D L Bewridge.
J Westbrock, A Gelbin, T. Demeny
e Tools S.-H, Hsith, & R, Srinvasan, and B
® Links Schneider (1992) The Nucleic Acid

Dstsbase. A Comprehenzin Relatonal

D ase of Thren-Dimensional

Structures of Nucleic Acids. Biophys
751.758.
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< Elija el enlace destacado en el circulo.

nﬂm Home  ContactUs  Help
3 Atlas Deposit Download Search Reports Education Standards Tools Links ; ;- .
e Se desplegard una pagina con un formulario
Search the NDB donde se deben introducir los datos para

NDB Search | earch the li la b d

= realizar la pusqueda.

Intequated earch for nucleic acid contaning structures determined by either

_Searh/ Neray-cayatadgraphy or NUR.

< Realice una  blsqueda de  una

NDB
staussearch NDB Integrated Search An afternate NOB search application which provides more flexible macromolécula de ADN d0b|e cadena, en
searching and report generation. .
Totrls su forma B; para ello llene el fomulario con
NDB Status Search Provides a report on the processing status of crystal structures. |a informacién que se muestra en |a ﬁgura
Tutorials Instructional aid for the various search capabilties. de abajo. Luego haga L-click en Search

(destacado con la elipse roja).

NDB Search

wozwo| | pozm| | . Avthar I _|
e Lmst, For Last mot LastF or F_Last
ction vearic zoan[ | | roeaset tmss| =]
e |
Exparimsnta Typs
Crystal Hruoture Hirusture Fastors Avalizble
¥ N ¥ N
e | | messition betersan| o] | L e e |
s %R Resiralnts Avalisbe
o, Oy ¥ N
‘bequence
Mismaish
Huplsle Aol Bsavens Patiern | [alNr o
Ekmolesule sontains
THA FNA Frodsin Ligana

=, Oy Oy Oy O Fy

-ray Huslelo Ask ModRsation (¥ ou shoukd anly sesrch %r Xoray STuChres for ese fiekds!)
Base Zugar Phosphais
o, &y S G o, &,
-ray Sirusturai Fastures (You shoukd caly Search for Xy STuChres r hese fiekds!)
—— Tripis Heii Qurdrepis Bl Eingls Hirars
= v W v W v W
——— Tetrakoon Kairpin loop Eulged bases
Oy @y Oy &y Oy #y Oy @y
3 way Junstion 4 way Junstion
o, @, c, @,

Seﬂr_hl Rasat

<~ Como resultado se desplegaré una pagina con la lista de estructuras encontrada en la base de datos para
las especificaciones dadas en el formulario anterior, similar a la mostrada en la siguiente figura.

nil

NUGLEIG ACID
DATABASE

Results 1 - 20 of 101 records in NDB Search tock 44.133 seconds.

There are 6 pages in total Help Close

1. Display Dynamically Generated Atlas of Display Atlas
Checked x| Structures

<" Elija la primer estructura listada y
= | report of View Report

e e —— seleccione la opcion View Descriptor
L [ B report of Checked Structures en el

[ 1422p |SOLUTION STRUCTURE OF THE TH AN DNADUPLEX GCCGTTAACGGC CONTAINING THE HPA | RESTRICTION . . .,
== |smE margen superior y a continuacion haga L-
SOLUTION STRUCTURE OF A CONSERVED DNA SEQUENCE FROM THE HIV-1 GENOME: RESTRAINED . .
™ 2|1410 |MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION WITH DISTANCE AND TORSION ANGLE RESTRAINTS DERIVED FROM click en View Report, con lo que se abre
TWO-DIMENSIONAL NMR SPECTRA
SOLUTION STRUCTURE OF A DNA DODECAMER CONTAINING THE ANTI-NEOPLASTIC AGENT una ventana como la mostrada en la
ARABINOSYLCYTOSINE: COMBINED USE OF NMR, RESTRAINED MOLECULAR DYNAMICS AND FULL L. .
RELAXATION MATRIX REFINEMENT pag Ina S|g ulente:
SOLUTION CONFORMATION OF PURINE-PYRIMIDINE DNA OCTAMERS USING NUCLEAR MAGNETIC
IDT8 | RESONANCE, RESTRAINED MOLECULAR DYNAMICS AND NOE-BASED REFINEMENT
SOLUTION CONFORMATION OF PURINE-PYRIMIDINE DNA OCTAMERS USING NUCLEAR MAGNETIC
D12 | RESONANCE, RESTRAINED MOLECULAR DYNAMICS AND NOE-BASED REFINEMENT

2. View

Select

3
=

6/1D20 |SOLUTION STRUCTURE OF PHAGE LAMBDA HALF-OPERATOR DNA

IR
B

THE NMR STRUCTURE OF DNA DODECAMER DETERMINED IN AQUEOUS DILUTE LIQUID CRYSTALLINE
——— |PHASE
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(.j

n [| Eﬂ Descriptor Report 1 - 1 of 1 records
NUCLEIG ACID
DATABASE

Change display size (20 each page) : Change

A continuacion haga L-click en el ID de la estructura
obtenida. De esta forma obtiene una pagina con toda la

informacidn disponible de esta estructura.

PDB_ID DESCRIPTOR
1[d350/132D |5 DGR CPCR*CR TR TR AP AR CPGR P )3

Home
NMR Atlas X-Ray Atlas

PDB ID: 132D

Title: SOLUTION STRUCTURE OF THE TN AN DA DUPLEX |
GCCGTTAACGGC CONTAINING THE HPA | i—p ,_r//"‘
RESTRICTION SITE = ,;'/

Molecular i —a ir ;

Description: 5'-D(pGpCpCpGpTpTpApApCpGpGpl) -3

Nucleic Acid Chains &, B: (DG} (DC) (DC)} (DG) (DT)

Sequence: (DT) (DA) (DA) (DC) (D)

(DG) (DC)

Kim, S.G., Reid, BR.

Solution structure of the TnAn DNA duplex
GCCGTTAACGCG containing the Hpal restriction site
Biochemistry , 31. pp. 12103 - 12116, 1992.

Primary Citation:

Experimental

Information: MR
Number of
WModels: 1 Mods!

Structure

Other Views

Enlarge Structure
Looramnaes vernvauve vaia

Coordinates (pdb format, Unix compressed(.gz)) Nucleic Acid Backbone Torsions

Coordinates (cif farmat, Unix compressed(.gz)) Base Pair Parameters
XML | Complete with coordinates (xml format, GNU compressed(.gz))
XML | Coordinates only (xml farmat, GNU compressed(.gz))

XML | Header only (xml format, GNU compressed( gz))

Base Pair Step Parameters
Hydrogen Bonding Classification

Links

The Protein Data Bank: 132D

PubMed: 1457407

Otras bases de datos especificas de acidos nucleicos:
http://www.rnabase.org/
http://ndbserver.rutgers.edu/alamode/index.html
http://rrna.uia.ac.be/
http://ndbserver.rutgers.edu/NDB/structure-finder/index.html

Practico N°1

<~ Dentro del menu Coordinates haga L-
click en el enlace Coordinates (pdb
format, Unix compressed(.gz))

<~ Se abrird un cuadro de dialogo, haga
L-click en Guardar (destacado con la
elipse).

Se abrird un cuadro de dialogo, en el cual
usted debera especificar la carpeta y el
nombre bajo el cual desea guardar el
archivo. Consulte en clase cudl es la
ubicacion a dar a la informacién que su
equipo encuentra.

Abriendo pdb132d.ent.gz x|

Decidi abrir

g pdbl32d.ent.gz
que es: Archivo WinRAR
de: fip:/fndbserver.rutgers.edu

2Qué debe hacer Firefox con este archivo?

 Abrircon | WinRAR (predeterminada) j
& |Gusrdar a disco;

I Hacer esto autométicamente para los archivos como éste de ahora en mas.

Aceptar Cancelar
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Bases de datos especificas de lipidos: Membrane Lipids

<= En la caja Direccion del navegador escriba:

-

(=

B
15

n

L/
In

http://lipidbank.jp/

Se desplegara una pagina de como la
mostrada a la derecha en donde podra
escoger entre diferentes lipidos segun su
clasificacién. Elija la opcion STEROID.

The official detabase of Japanese Conference on the Biochemistry of Lipids (JCBL)

LIPID CLASS (entries)

Al data (7008)

Acylglycerol (574)

Glycolipid (696)
Glycosphingolipid (581)
‘Glycoalycerolipid and others (115)

Bile acid (674)

Isoprenoid (112)

Derived lipid {1065)

Fatty acid (755)

Long chain alcohol (57)
Long chain aldehyde (108)
Long chain base and Ceramide {145)

Lipid peroxide (5}

Lipoamino acid (5)

Lipopolysaccharide (734)

Eicosanoid (329)

Lipoprotein (12}

Ether type lipid (547)

Mycolic acid {203)

Fat soluble vitamin (1219)
Carotenoid (281)
Coenzyme Q (32)
Vitamin A (100)

Vitamin D (699)

Vitamin E (76)

Vitamin K (31}

Phospholipid (341)
Glycerophospholipid {310)
Sphingophospholipid (31)

Steroid (479)

Wax (14)

About LipidBank

<= Una vez hecho esto se desplegara una nueva pagina que permite dirigir la basqueda eligiendo entre
una gran cantidad de opciones entre sus propiedades. En nuestro caso solo emplearemos el nombre
del lipido para encontrar informacion estructural sobre el colesterol. Escriba CHOLESTEROL en la
entrada LIPID NAME y haga L-click en el boton Search.

LipidBank

=

b T TL TR T R

Steroid

LipidBank

Apaiein i

| Steroid
i 120 dlspiared {out of 478 matched fee Fue =] [iehiin 20 dinpiaied [out ¢ 21 motchod | et e =] [ichins |
okl 470, | o = fotsl 479 .20 Gisptered (ot ¢ 21 makchod] Tt Page
[Feme =l (=] =
ehorge | e |
Abscholosturod | Coprostencl | 4:5-Coprosten 300 Allocholestarol | Coprostanal { 45 Coprostan 3ol
{Chalrsd-t-en-h-cl Chnlest-i-en.Tbs
o = &5T0001) Me
spidbask D
o 130 HydroKg1

chamical
syrihesis

teslogical ——
actty
metasclism
eneic —
mlomation
formula

= ] weigh [ =

fBeror ranga 0001

march | cloor

Androstan-Ha-ol-17-0me | Hal-Hydroxyetiosliochodsn.17-008 [
HEpihydromyesoaliocholan-17.one u Hydrosy-Ss-andrestan-17-ane
(Mo = S8TO002)

11,14yt bets-20 22 diencide

Eb-buta-20. 22 dioncilde 16-scetate

Citlorogenin Sa-Epinstan. 5 fa.diol
Mo = E5T000L)

Chalestanc | b-Cholestanad IDinyronchosestan |
Fb-HpIrmryCholpatan | Sa-Cholestan-3h-ol
(M = S2T0ODS)

7.Oehydrocholestorod | Provitamin By (Cholesta S 7-den 3ol
Mo = S5TOOOT

iGholesta £ 24.clan-3b-ol
(Mo = SATOO0R

<~ Se generard una lista de Resultados, haga L-Click en View para visualizar la descripcion de uno de

ellos.

Otras bases de datos especificas de lipidos
http://www.lipidat.chemistry.ohio-state.edu/home.stm

= Aplicacion de lo aprendido a su proyecto en la parte C a su proyecto.

En base a los sistemas moleculares y objetivos presentes en la problematica planteada para su proyecto,
discuta con su equipo Yy tutor si le parece adecuado buscar estructuras como insumo para su trabajo a partir

de las bases de datos anteriores.

En caso afirmativo, realice la blsqueda en la/s base/s de datos

estructurales correspondientes, descargando el o los archivos localizados sobre el disco local del PC y
recogiendo toda la informacidn necesaria para identificar la fuente de la estructura (identificador, método
de determinacién y resolucion, autores de la determinacion y referencia de publicacidn, si la hay). Haga

Practico N°1
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una copia adicional en un medio que pueda llevarse con Ud. para poder tenerla a disposicion para el
trabajo fuera de clase y eventual respaldo de la informacion ya obtenida. En caso negativo, en la Practica
N°2 veremos cémo proceder para crear la o las estructuras iniciales necesarias para poder dar paso al
trabajo de modelado a partir de la Practica N°3.

Pautas para confeccionar la primera produccion escrita en equipo: pre-informe sobre aspectos
preliminares del proyecto de curso. Fecha limite para la entrega: al comienzo de la Practica P2.

a) Cada integrante del equipo debe tener un buen conocimiento del contenido de la ficha del proyecto
asignado y del o de los articulos proporcionados como apoyo por el equipo docente antes de asistir
a la parte B de esta primera practica. A partir de esa lectura debe manejar en términos generales cual
es la relevancia e interés del problema planteado y cuales son los objetivos que se le pide alcanzar.

b) Cada integrante del equipo deberéa localizar en la parte B de la practica al menos un articulo nuevo
gue entienda esta relacionado con la tematica del proyecto y aporta informacion relevante al mismo.
Luego de leerlo, debera elaborar un resumen del mismo y presentarlo al resto del equipo. El equipo
en su conjunto deberd discutir la pertinencia de utilizar la informacién de cada uno de los 4-5
articulos aportados para el trabajo que se les ha asignado y definir si corresponde utilizarla en el
pre-informe (y en ese caso citarla adecuadamente).

c) Antes de acudir a la Parte C de la practica el equipo deberd definir cuéales son los sistemas
moleculares que resulta esencial incluir en el trabajo de modelado (para el cual comenzard a
desarrollar una estrategia mas adelante) y buscar estructuras o esquemas de las mismas. Es
importante que el pre-informe contenga esquemas o figuras donde se pueda tomar contacto
rapidamente con los aspectos estructurales del trabajo (poner leyendas en las figuras e indicar la
fuente de las imagenes usadas si no son de generacién propia).

d) Finalmente el equipo debe discutir con la ayuda de su tutor cuales serian las propiedades quimicas y
fisicoguimicas a modelar para lograr dar respuesta al objetivo. Utilice para ello todos los
conocimientos adquiridos hasta el momento en la carrera.

e) Todo lo discutido debe ser incorporado al informe escrito de extension comprendida entre una y dos
carillas con la siguiente estructura:

1. objetivo del proyecto

2. relevancia y antecedentes basicos sobre el problema

3. sistemas moleculares que participan y seran modelados, con la informacion estructural que
hayan obtenido (si proviene de una base de datos, con sus identificadores, si no dispone de ello
esquemas con la estructura quimica)

4. propiedades quimicas y fisicoquimicas que proponen determinar para dar respuesta al
problema

5. referencias a toda la informacion consultada como fuente de ideas e informacion incorporada
en el texto y citadas en forma completa al final del pre-informe (ver formato para citar en la
ficha del proyecto y en el Foro de Proyectos)

f) En hoja separada incluya ademas la siguiente informacion:

6. dinamica de trabajo seguida por el grupo (por ej. si se reparten las tareas o si todos hacen un
poco de todo, tiempo destinado a la produccién)

7. evaluacion del equipo sobre el producto que entregan expresada en porcentaje (en el sitio Web
tienen una matriz de valoracién que les ayudara a calibrar criterios para asignar un puntaje a
su trabajo) y auto-evaluacién de cada integrante sobre el nivel de su aporte al trabajo (use una
escala de insuficiente, suficiente-aceptable, suficiente-bueno, suficiente-muy bueno o
suficiente-excelente).

Practico N°1 1-16



	Tareas a llevar a cabo y metas:

