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PRE-REQUISITO: PDS1

EMENTA: Fundamentos de biologia molecular computacional e algoritmos classicos e
modernos em Bioinformatica.

A — OBJETIVOS

Introduzir os conceitos associados a biologia molecular computacional e os principais
problemas e desafios computacionais da area. Ajudar a desenvolver o raciocinio légico, a
capacidade de abstragao e a modelagem e resolugéo de problemas biolégicos por meio do
desenvolvimento de algoritmos. Apresentar algoritmos classicos da area relacionando os
mesmos com algoritmos contemporaneos. Motivar o estudante a analisar os resultados dos
algoritmos sob a perspectiva da eficiéncia computacional bem como da seméantica bioldgica.

B - PROGRAMA

Conceitos basicos de biologia molecular
1. Vida
2. Proteinas
3. Acidos nucléicos
a. DNA
b. RNA
4. Mecanismos da genética molecular
a. Genes e codigo genético
b. Transcricio, traducao e sintese protéica
c. Composido de proteinas e relagdo sequéncia x estrutura x fungao
5. Como os dados biolégicos sao gerados
a. Sequenciamento de genomas e proteinas
b. Resolugao de estruturas de proteinas
6. Bases de dados biolégicas

Algoritmos para comparagao entre sequéncias biologicas
1. Distancia entre sequéncias
a. Distancia de Hamming
b. Distancia de Levensthein
c. Matrizes de substituicao
i. PAM
i. BLOSUM
2. Tipos de alinhamento de sequéncias
a. Global



b. Local
c. Parapar
d. Multiplo
Algoritmo de Needleman-Wunsch (alinhamento global par-a-par)
Algoritmo de Smith-Waterman (alinhamento local)
Heuristicas para alinhamentos multiplos
Aplicagdes do alinhamento de sequéncias

S

Algoritmos para montagem de genomas
1. Desafios computacionais da montagem de genomas

2. Modelos
a. Grafos de Bruijn
3. Algoritmos

a. Algoritmos baseados no caminho Euleriano
b. Algoritmos baseados no caminho Hamiltoniano
c. Algoritmos modernos

4. Meétricas de avaliagao da qualidade das montagens

Algoritmos para construgao de arvores filogenéticas
1. O problema da filogenia perfeita
2. Parsimbnia e compatibilidade em filogenias
3. Algoritmos para matrizes de distancia
a. Reconstruindo arvores aditivas
b. Reconstruindo arvores ultramétricas
4. Concordancia entre filogenias

Algoritmos para bioinformatica estrutural
1. O problema do enovelamento de proteinas
2. Visualizacdo molecular
3. Algoritmos para predi¢ao de estruturas secundarias
4. Algoritmos para predi¢cao de estruturas terciarias
a. O problema da predicado de estruturas ab initio
b. Algoritmos de satisfacao de restricbes espaciais para modelagem comparativa
5. Algoritmos para sobreposigao estrutural
6. Paradigmas para calculo de interagdes em proteinas e seus ligantes
a. Geométricos
b. Baseados em distancia
7. Analise de redes moleculares
a. Meétricas de centralidade em redes
b. Algoritmos para detec¢ao de comunidades
c. Busca de padrées frequentes em gratos
8. Ancoragem de ligantes em proteinas
a. O problema da ancoragem de ligantes em proteinas



b. Algoritmos genéticos para a ancoragem de ligantes
c. Abordagens de avaliagdo da qualidade dos complexos tedricos
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