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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Ejercicio 1 — Descripcion de los catadlogos de genes. Analisis
comparativo de los genomas de varias especies (catalogos de genes
disponibles a dia de hoy).

Ejercicio 1 — Descripcion de los catalogos de genes [30%]

Andlisis comparative de los genomas de varias especies (catalogos de genes
disponibles a dia de hoy). De la misma forma gue hemos realizado durante los
gjercicios practices, conectacs al servidor UCSC para acceder a los ficheros
‘refGene. txt" de variazs especies. El objetive 25 que relleneis la siguiente Tabla con los
datos gue obtendreiz usando los comandosz apropiados en vuestro terminal de LINLUX.
Afadid una pequefa interpretacion bioldgica de loa resultados anotados:

Species # Transcripts | # Genss | Average Average
Length # exons
Transcripis | per franscript

H. sapiens

M. muscuius

. gallus

D. melanogaster

L. glegans

WOTA: El simbolo *#° denota “nimero de” (cardinal)

Recordad que la estructura de estos ficheros es una linga por transcrito (RMA
mensajern, RNAM) ¥ gue un gen pueds dar lugar & mas de un transcrito alternativo
(izoforma).

Paor gjempls, este es un exiracio del comespondients fichero en O.melanogaster:

741 HH 170153 che3dR + Z04T75EED 20473033 204T5E5Z 20478924 B
IO4TEE64 204 TEREE, 204TE126, 20476371 204775682, 204 TEB0E1 , 204TBE0E 204788919
I04 75899 Z04TE0EE, 204TE3L] , 20476716, 2047763 204 TEZL2 , 204TEBTEL , 20479059, 15170

ash? ompl ompl ©0,0,2,1,1,1,0,0,

741 HH_ 176553 chea®R  + 20475809 0473095 20475550 20478524 7
20475809 204TEL2E, 20476371, 20477562, 204 78031 , 204 TESD3 , 204 TEELS

20476066, 20476311, 204 TETLE, 20477963, 20478312 , 204 TETEL , 204 TH065 15171

ash?  ecmpl cmpd o,2,1,1,1,0,0,

Tl HH 173160 chedR  + 20477248 20473038 20477224 204785924 &
20477248 20477582, 204 TBODEL , 20478503, 20478915,
IO4TTIS2 Z04TTHER, 204 TESLE , 20478761, 204 T7H098 , 15172

ash?  empl  empl ©,1,1,0,0,

Donde hay 3 RNAmM (cada uno con su idenfficador NM) para un mizmo gen (ash2).
Eato =ignifica que este gen ash? tiene 3 formas alternativas de transcripoion.
Graficamente, este es el gen y sus tres izoformas {(con sus exones):

1 chrEs | S p4TES B Sa47Tand| SEATTESE | ST e ae4TaARSN| Sa47anes|
Fefazg deine=
J T - - Bl - - E—
aare e -
i e - - S i—

Ficheros refGene.txt:
«  LICSC web: hitpJ'hgdownload. cse uesc. edu/downloads himl
[ seleccionad la especie v buscar el directorio “Annotation databaze”]
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

1. Paso 1. Preaparicion y Obtencién de los ficheros.

Para trabajar los datos usare el terminal de bash de cygwin. Previamente he instalado las ultimas versiones
de los moédulos de gawk. Como editor de texto usaré indistintamente el notepad2 (http://www.flos-
freeware.ch/notepad2.html) y xemacs. La ejecucion de todos estos comandos en cygwin es equivalente a
hacerlo en un Terminal “Linux” o “Unix”, con la salvedad que el entorno grafico nos permite observar con
facilidad la estructura de los ficheros para analizarlos.

Una vez obtenidos los ficheros del servidor de UCSC (en fecha 18.11.2008), los descomprimo (gunzip
nombrefichero) los ficheros en cada una de sus carpetas y los renombro de la siguiente forma. ( Uso cp
nombrei nombref para copiar y renombrar a la vez)

e m— e H. sapiens rghsapiens.txt
[ « ISR O [P £
P . e M. musculus rgmmusculus.txt
G e of Fpeiderdanirglajds n
-~ e G. gallus rgggallus.txt
e D. melanogaster rgdmelanogaster.txt
e C. elegans rgcelegans.txt

Los ficheros txt son los que usaré en el terminal de
unix.

El directorio de trabajo sera ~/refgenes , dentro
de el creo otro directorio /cpy y pongo otra copia
sobre la que trabajaré. ( ver figura de abajo)

Vamos al servidor de UCSC y descargamos los ficheros
de anotaciones de cada especie. Cada uno de los
ficheros lo guardo en un directorio para que no se
mezclen.

= Seleccionar ~/refgenes

Estructura de directorios después de descomprimir, renombrar los ficheros y traspasarlos al directorio de trabajo
de Unix

01.12.08 2 de 36
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2. Estructura de los ficheros. RefGene.txt.

Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Del servidor de UCSC se puede consultar la estructura de la tabla RefGene. La estructura la detallo a

continuacion:

field example

bin 1643

name NM_016459

chrom chr5

strand -

txStart 138751155

txEnd 138753504

cdsStart 138751352

cdsEnd 138753444

exonCount 4

exonStarts 138751155,138751608,1387520...
exonEnds 138751509,138751719,1387521...
id 0

name2 MGC29506

cdsStartStat cmpl

cdsEndStat cmpl

exonFrames 2,2,0,0,

Los campos que nos interesan son:
e Campo 5 “txStart” . Inicio del trascrito

¢ Campo 6 “txEnd”, final del trascrito

¢ Campo 9 “exonCount” : NUmero de exones

e Campo 12 “name2” : Nombre del gen

3. Calculo del numero de trascritos.

Description

Indexing field to speed chromosome range queries.
Name of gene (usually transcript_id from GTF)
Reference sequence chromosome or scaffold

+ or - for strand

Transcription start position

Transcription end position

Coding region start

Coding region end

Number of exons

Exon start positions

Exon end positions

Unique identifier

Alternate name (e.g. gene_id from GTF)
enum(‘none’,'unk’,'incmpl’,’cmpl")
enum('none’,'unk’,'incmpl’,'cmpl")

Exon frame {0,1,2}, or -1 if no frame for exon

El nimero de transcritos se puede obtener del conteo de las filas de cada fichero. Para ello usaré
directamente el comando wc rg*. La primera columna es el numero de lineas (transcritos). Igualmente se
puede ejecutar alternativamente el comando wc -1 rg* que nos dard unicamente el numero de lineas:

tamarit@of_extrusionl ~/refgenes

S wc rg*

24978 398938 4983895 rgcelegans.txt

25591 409456 4324523 rgdmelanogaster.txt

4355 69685 1205268 rgggallus.txt

29363 469808 8615054 rghsapiens.txt

22246 355936 6472117 rgmmusculus.txt

106533 1703823 25600857 total

L= L EOL™ L - =] L= Y T
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Vamos a ordenarlos para estudiar el fichero. Para ello voy a ir preparando un script que puede serme Util en
el futuro. En principio a partir de ahora trabajare sobre los ficheros de ~/refgenes/cpy.

P ordenar.scrt - Notepad2 [ 5
File Edit Wiew Settings ? R
Lead9c|saa[as =l qok| e

1 #! /binsbash
z

3 eChD W H R R R EORDENANDD LOS FLCHERQSH ™ WM MWW s
4wC rg¥

s echo
&s0rt -n rgeelegans. TXt>rgceleganssl. Txt

7 sort -n rghsapiens. txt>rghsapienssl. txt

g s0rt -n rgdmelanogaster, txt>rgdmelanogastersl. txt
3 50rT —h rgmmusculus. TXTrgmmuscUTus s, TxT

10 sort -n rgggallus. txt>rgggal Tussl. txt

11 echo

12 wC rg¥

13 gChO HWWHEHHHEWHRWETN ORDEMANDD LOS FICHEROSHWHWHEHWE
K| L
|Ln 11:13 Col14 Sel0 |452 Bytes ANST LF INS  |Default Text 4

Y el resultado:

=Iolx|
File Edit View Settings 7 [%
=T FENREEYEIEEET |

11 WM_0CL028783 chrv + 8387334 8391926 8387334 8391926 19 {3
21 WM_001028784 chrv 8387334 8392303 B38¥334 8302303 21 |
31 WM_001029476 chrx - 8387003 8392521 8387903 8392521 9 831
41 WNM_00L028477 chrx - 8387409 8392521 8387903 8392521 10 !
=1 WM_001029478 chrx - 8387406 8392521 8387903 8392521 8§ 831
61 MM_00L029480 chrx - 8387003 8392522 B3B87903 8392521 10 |
71 WM_001128046 chrI - 8378257 8392731 8378297 8392590 9 837
51 WM_001129140 chrII + 83588055 8380465 8383266 8389397 8§ 831
21 WM_001128550 chrv  + 16764228 16787944 16764228 167870
10l WM_059873 chri - 8378297 8390020 8378207 8390011 & 8378290
111 NM_063362 chrIl + B538B266 8389816 8383260 8389093 § 838826¢
121 NM_066449 chrIII - 8388425 8389558 8388425 8389558 3 58388
121 NM_O0F0587 chriv + 16773788 16785016 16773788 16785016
141 WNM_074838 chrv + 156747520 16788386 16747592 16787044
151 MM_182066 chri - 8377505 8392731 8378207 8392590 10 8377!
161 NR_0235951 chrII + B388266 8389693 B3809603 83800093 B 838826t
17 9 WM_0C0L026075 chrIII + 7338927 7343553 7338027 7343500 14
18 9 NM_O00L026076 chrIII + 7338927 7343500 7338927 7343500 14
19 9 NM_0C0L026529 chrIT + 7339202 7340047 7330202 7348907 10
209 NM_001026831 chrII + 7339168 7348907 7346455 7348907 10
219 NM_001026932 chrII + 7339175 7340061 73359202 7348907 10
22 B NM_0C01027445 chrIII + 7336513 7343559 7336549 7338116 20
22 9 NM_00L027721 chrIII + 2092748 2099871 2092750 2099622 7 .
249 NM Q01027722  chrIIT + 2095749 2099622 2095749 2099622 6 ;T

4| »

124979 Coll selo 4,75 mE ams1 LF |5 [Default Text w

+

El tamafio del transcrito sera el campo 6 menos el 5

$ gawk '{print $13,$6-$5}' rgcelegansSl.txt > test.txt
El numero de exones esta en la posicién 9

$ gawk '{print $13,$6-$5,$9}' rgcelegansSl.txt > test.txt
El nombre del gen Unico esta en el campo 13

4. Contando los genes de cada especie

Vamos a contar los genes. Se identifican por el campo 13. Partimos de las copias y de los ficheros
ordenados por el script, es decir los *S1.txt

Ejemplo:
$ gawk '{print $13}' rgcelegansSl.txt > rgcelegansGenes.txt

Luego ordenamos con sort —u (para eliminar los duplicados). Con wc contamos las ocurrencias.
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Al final el script queda:

=

File Edit Wew 3Settings 7 %
N 90| aRAs|&EaQala |

1#! /binSbash

z

3 #***************************************************
4 ghorrando Tos ficheros de pruebas anteriores

L rm rg¥sl*

& M rg¥Gaenes®

7 Fm rg¥GenesCount®

&

2

10
1 for fn in “1s rg*°
1z do

1z

14 #5e repite para cada fichero rg* en el diretorio del
15 #Fscript. en la wariable frn se guarda el nombre del
15 # fichero en CUFSD. .. ittt i ittt st st s s snnnnnnnns

17
15 gcho “wreewrwwreevificherg  $fn R EEREEEREE
14 gcho "#eFeekeeeee Ry TONTED DE EXOMNES v TAMARD®s®#wraeww!!
o #contar exones ¥y su promedio

2L

2z #1 es el contador de exones :»:xen el campo §9

2z #m es el contador de longitud =:> campo $6-%5
24 #ME es una wariable interna que nos da el numero de filas
25 gawk 'BEGIMN{I=0;m=0} {1=T1+F9;m=rm+{$6-$507}

= EWD {print FILEMAME, "nomero Exones =", 1,
27 "promedio Exones =",1/NE,

= "promedio Longitud =", mANR}' Ffn

=

0

31 #EEhD “*************GRDENANDG L|:|S FICHERGS*************“
3z #wc -1 Ftn  ##me sirve para comprobar descomentando

33 #EEhD R XX R 2 R R R R R R R R R R R R R R R R R R R
24

35 FichQUT=%fn.s1

= sort -n $fn o FFichouT
3z fichIN=%fn.51
FichOUT=%fn.Genes

By

41 #105 FICHERDS *.GEenes me sirwen para comprobar gue estoy
4z #haciendo Tas cuentas bBienm. .o i ittt i ittt it s snnnnnnnnnnnns

43
44 ¥

4t gawk '{print $6-%5,%9,%13}" $FichIN | sort = FF1chOUT
45

47 #EEhD R XX R 2 R R R R R R R R R R R R R R R R R R R
45 TichIN=%ffn.Genes

42 FichOUT=%fn.GenesCount

50

g1 #los fichero *.GenesCount continen una linea por gen con
gz # 3u nombre correspondiente.

5z # unig fichero : quita los repetidos

£4

st gawk 'fprint £33} FfichIM | unig » $FichouT

56 gcho "#eeeekeeeeewtLTH QRDENANDD LOS FICHEROQS®®®wwwwww!!
7 echo

gz done

£3

g0 # Presenta en pantalla el conteo de genes

E1

62 EEhD UE X3 222X X2 22211 NUMERD DE GENES TEEREETEEEe!

B3 WC rQ¥Genes®

< | |
Ln9:63 Coll Selo 1,72 KB ANSI LF NS |Default Text y
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Y en la pantalla:

=10l x|

rfrefgenesfopy il

= Seleccionar ~/refgenes;/cpy

e

. /ordenarl.scrt ) )

rm: cannot remove Crg¥GenesCount®': Mo such file or directory

ekt k kit fichera rgoelegans. bt LR R

rgcelegans.txt Aumero Exones = 159741 promedio Exones = 6.39527 promedio Longitud = 3300,33
e EEesE FIN OROEMANDD LOS FICHERDS#wewwewes

FrrrEEerreeet ficharo  rgdmel anogaster . tut o
rgdmel anogaster.txt namero Exones = 111007 promedio Exones = 4.33774 promedio Longitud = 11139.6
e EesE FIN OROEMANDD LOS FLCHERDS#wewwewes

FrrrrEErEeeet ficharo  rgggal Tus. txt o
rgggal Tus.txt nomero Exones = 42957 promedio Exones = 9.57072 promedio Longitud = 27876.6
wEEEEREEEERREFIN OROENANDD LOS FICHEROS#ewwwwees

rghzapiens.txt nimera Exones = 302285 promedio Exones = 10,2933 promedic Longitud = SS1G53.5
R R esE FIN OROEMANDD LOS FICHERDS#wewwewes

rammusculus. txt numero Exones = 219060 promedic Exones = 9.84716 promedio Longitud = 4715C.9
erEeEssEee s EIN OROENANDD LOS FICHERQSw®wwwiees

LR R R L ol o o NUMERD DE GENES FRRRREREREREY

24978 74934 370435 rgcelegans.txt.denes
237ET 23787 188057 rgcelegansz.txt.GenesCount
25531 FEF73 393757 rgdmel anogaster.txt.Genes
19401 19401 141327 rgdmel anogaster. txt.GenesCount
4355 13065 61974 rgggal lus.txt.Genes
4324 4329 2F0GE rgﬁga]]_us.txt.Genech\unt
29363 22033 434332 rghsapiens.txt.Genes
23886 23886 158975 rghsapiens.txt.GenesCount
22246 BE738 240210 rgmmuzculus.txt.Genes
20965 20965 151399 rgmmusculus. txt.denesount
195904 411970 2267574 total

rfrefgenesfopy

1 | v

Y una muestra de los ficheros intermedios.

[ =

Fle Edit Wiew Settings 7 File Edit Wiew Settings ? Est fich |
= = >>
LDe@dsc/dadADSQEH]9 o[ % B[] sc;s ' erfs OT.dUSOparab
110000 2 Blcap B =mon | comprobar que la salida que obtengo
2100000 20 ROs3 233 Rhp3 —1es realmente la que busco con los
2100006 31 scel 234 8430406T07RTk
410001 5 spinksd 235 Glrpl comandos.
5 10002 2 OTTMUSGOO000002038 236 CImn
& 10002 7 Cwcls 237 Ppils
7100020 12 DlZ2Ertd553e 233 K1h114
5100036 29 Ccdcls 233 Fpr-rsé
510004 14 Irakl 240 V1rcl?
10100054 11 mapzk4 241 51c7als
11100064 9 scml4 24z 51c7a6os
12 10007 5§ AV3IZ20801 243 Fatl
12 10007 5 OTTMUSGOOO00018YE2 244 Prrig
14 10008 3 Nr2fl 245 Cope
15 10009 5 Av320801 245 ATB46023
16 10009 § OTTMUSGOOO000187E2 247 Mapkspl
1710010 2 KThdcé 243 Atpllh
1810012 6 zfands 243 E2f1
15100124 14 Epc2 250 Codch
2010015 12 Lck 251 Kctdd
2110015 7 Thx22 25z Cript
22 100162 8 S030409G11R1k 253 Cntnd
232 100176 9 Nrgl 254 Tgif21x
24 100184 15 mtml 255 TTCOC
25 1001597 27 Inppsd 256 Dnajcsh
26 1001597 27 Inppsd 257 OTTMUSGOO000010432
27 100197 28 Inppsd 255 SAcs
281002 1 Krtap5-4 253 Crecs3
21002 1 olfril2 260 ankrd3dc
201002 1 o1fr304 261 Ppargclb
211002 1 olfr3z4 262 Tdpozs
321002 1 ol1frsls 262 Defbll
22 1002 1 Tas2rllo 264 49304 51T11RTk -
‘I I 7 BT ] P | _’I—I
[n1:22.247 Col1 selssz,z4 kB [anisT [Ln45: 20,963 Col7 5[147,85 kB AT V.
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5. Resultados finales

Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

N° de transcritos Promedio Igngitud Promedio Exgnes N de genes
transcritos por transcrito

H. sapiens 29363 58159 10,298 23886

M. musculus 22246 47156 9,847 20968

G. gallus 4355 27897 9,871 4329

D. melanogaster 25591 11140 4,338 19401

C. elegans 24987 3300 6,395 23787

(Algunos valores los he redondeado)
ol x] 6. Interpretacion biolégica de los resultados.

- | : [§ v[ +. -
@: ¥ |&] http:jfgenome ucst.e 1| X IshARES Custoriz

J Archiva  Edicidn  Wer  Favoritos  Herramientas  Awuda
i\.? e 88|'|@R...x WGen‘..l |J@'E - 7

Home Genomes Genome Browser
Blat Tables Gene Sorter PCR

Session FAQ Help
RefSeq Genes (refGene) Summary

Statistics
[item count 29,485
Iita:u bases |1,119,565.349 (38.85%)
item total 1.715,740.744 (59.54%)
smallest item 33
average item 58,190
biggest item 2304.634 °
block count 303.183
block bases 61,856.317 (2.15%)
block total 87.785.352 (3.05%)
smallest block 3
average block 290 .
biggest block 59.461

Region and Timing Statistics

Como demuestran los datos, el nUmero de genes no es
proporcional a lo desarrollado de una especie. Como
curiosidad el C. elegans (un pequefio gusanito) tiene casi
tantos genes como los humanos y mas de 4 veces que los
gallos.

El organismo comparado con las estadisticas (se entiende
gue son las de la tabla de la seccion 5) mas similares a los
humanos es el raton (m. musculus). De ahi que sea uno de
los organismos mayormente utilizados en laboratorio para
experimentacion.

Parece que el mejor paradmetro para medir la complejidad
bioquimica de un organismo es el promedio de exones por
trascrito. Hay claramente dos ordenes de magnitud: El de los
vertebrados ( sobre 10) y el de los insectos (entre 6 y 4).

Igualmente, un organismo complejo muestra una mayor
longitud de los transcritos. Este hecho se constata no solo
por los resultados obtenidos sino también por la cantidad de
citas bibliograficas que emplean este parametro.

region genome . ) L
bases inregion  [3.107.677.273 | | e El numero de trascritos en principio no puede ser
bases in gaps 226,162,028 comparable, ya que puede depender de la cantidad de
load time 0.13 andlisis que se haya hecho del organismo, y del estado de
calculation time 3.10 = resolucion experimental de su genoma.
[T G5 60 meernet [H100% ~ 4
fj Galaxy - Terra Conexion k ol x|
e == b =I[+ - .,
@\‘: I ' httpefimain. g2.bx. psu.eduf J | A IshARESCustnm\zedWebSearth el Compl’ObaCIon a 28112008 de RefGene para H
J Archivo  Edicidn  Ver Favoritos  Herramientas  Ayuda Sapiens. Vemos qUe ya ha Crecido el numero de
Wk =2 Galaxy J 0 - B - =h - |=hPagna - OF Herramientas -

T Galaxy Info: report bugs | wiki | screencasts | blog  Account: cre

registros en de 29363 a 29485, el promedio de
ate | login longitud es 58190 (58159 en nuestro calculo). Y la

= Upload File from

Tools _ History Options media de exones por trascrito es de 10.28 (desde
#sum mean stdev . . ,
Get Data 21 | 303183.000 8 EI‘ galaxy) y coincide con nuestros célculos.
refresh | collapse all

your computer 5 ® 0%
= UCSC Main table gtlr:_mt?n[ data 1
atistics on data
browser LI ﬂ_l . Statistics on d LI
[ [ @ [[§@mntene ST
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Probando todo en el OpenSuse Linux.

Para comprobar que todo el trabajo es reproducible lo ejecuto desde el OpenSuse que tengo instalado.

Muevo con el winspc al home vy alli ejecuto el ordenarl.scrt

Y vemos que da lo mismo.

Linux - X-Win32Z

llrux.ﬂmneftaa‘lt!r‘el-‘geresfcpg % 1=
Jdirectary ordenarl,scrt  rgdmelanogaster,txt rghsapiens,txt
ordenar,scrt  rgeelegans.txt  rgggallus,txt rgmmusculus, txt
limec: shome/tamarit/refgenes/cpy # . /ordenarl,scrt

bash: ,sordenarl,scrt: Permizsion denied

B linux:/home/tamarit/refgenes/cpy # chmod 777 | Aordenarl,scrt

— linux: /home/tamarit/refgenes/cpy # ,/ordenarl,scrt

rm} cannot remove “rg#S1%7y Mo such file or directory

rm: cannot remove “ro#Genez®T: No such file or directory

rm: cannot remove “ro#GenesCount®”: No such file or directory
FhRkRkRkkkRkkf ichero  rocelegans, txt R
s CINTED DE EXONES Y TAMA sk

rgcelegans,txt n ero Exones = 189741 promedio Exones = B,39527 promedio Longitud

[l [FssrkkikkxsE TN ORDENANDD LOS FICHERDS##kikekks
sxwikkkrkkkkkf ichero  rgdmelanogaster,txt Ll ]
shpkkkkikrrkCONTED IE EXONES Y TAMA skririris

rgdmelanogaster,txt noero Exones = 111007 promedio Exones = 4,33774 promedio Lon
itud = 11139.6

kiRl [N ORDEMANDO LOS FICHERDS sk

RkRrkkkRRkl ichero  rgggallus.txt
koo CONTED IE EXONES Y TAMA sssersii
gggallus,txt n ero Exones = 42987 promedio Exones = 9,87072 promedio Longitud =
278766

siokiiokiokkkE [N ORDEMANDO LOS FICHERDS sk

Sk

kkkkkkkikksl ichero  rghsapiens, txt

HkkkknkkkkrkkCOMTED DE EXONES ¥ TAMA sk

ghzapienz,.txt n ero Exones = 302338 promedio Exones = 10,2933 promedio Longitud
5B158.8

sskkmiokikrkl [N ORDEMANDO LOS FICHERDS#sekseskseskrs

LL Ll

skkikikel ichero  ronmusculus, txt RRERRARRE R

HkkkkrkrkkrkCOMTED DE EXONES ¥ TAMA skkdioiork

gmmusculus tzt n oero Exones = 219060 promedio Exones = 9,8471E promedio Longitu
= 47155,

3
#rkrkripirrst [N ORDENANDO LOS FICHERDS#sksehkin

eeecneoes NUMERD TE GEMES ks

24978 V4934 370435 rocelegans,txt,Genes
237E7 ZEVBT 188057 rgcelegans, txt,GenesCount
2e691  VEYF3 393757 rodmelanogaster,txt.Genes
19401 19401 144327 rgdmelanogaster,txt,GenesCount
4355  130B5 61974 rgggallus,txt, Genes

4329 4329 27058 rgggallus,txt,GenesCount
29363 58089 434382 rghsapiens.txt.Genes
23086 Z38BE 158975 rghsapiens,txt,GenesCount
22246 BEY3E 340210 rgmmuzculusz,txt,Genes
20968 20968 151399 rommusculus,txt,GenesCount
198904 411570 2267574 total
inuxt/home/tamarit/refgenesicpy I

:Date
B 2008-11-2417:0
B 2008-11-18 16:3
B 2008-11-18 161
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Ejercicio 2 — Anotacion funcional de genes

Ejercicio 2 — Anotacion funcional de genes [30%]

Genelntology &2 un diccionario de conceptos bioldgicos que son ufilizados para
definir las funciones de los genss. Echale un vistazo a estas paginas y describe en
pocas lineas en qué congiste:

+ htipJdiwww gensontology.orgl
+ htipdien.wikioedia org’wiki'Proteinontology

Ahora vamos & trabajar con la anotacion funcional GO del genoma de la mosca de la
fruta. En este caso, en lugar de usar los identificadores MM, ulilizaremos el fichero de
genss de la base de datos de esia especie (FlyBase). Adjuntos a estz enunciadeo
teneis los ficheros (comprimidos) gens _contology.dat ¥ gens_association. £fb
{ambos de texio sin formafto).

El fichero gene_ontology.dat contiens todas las definiciones (indexadas por su
G0id) que pusden asignarse a los genss:

00000001 mitochondricn inheritance
500000002  mitochondrial genome maintenance
GO:0000003 reproduction

El fichero gene_asscciation contiens las definicionss GO que estan asociadas a
los genes de la mozca de la fruta (O melanogasier).

FB FEgnODDHI1 39 aah2 G:004B0%E FE:FRCLOODE
absan amall, homeotic dises 2 11247111
F110 1241111 1318012411 ) 1 (21 3GES | mad | many abnormal a
ZODEDED3 FlyBase

Debeiz contestar las siguientes preguntas usando los comandos apropiados de LINUX
£n vuesiro terminal:

* ; Cuantos y cudles genes de la mosca estan relacionados con la regulacion de
la transcripcion?

* i Cuantos y cuales genes estan asociados a los discos imaginales de ala de la
mosca?

MOTA: Podeis ver qué es un disco imaginal n la siguiente dirsccion:
hito:les wikipedia.crgwikiiDisco imaginal

01.12.08 9 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Definicion de GeneOntology

El proyecto GO es basicamente un vocabulario de términos biolégicos que describen los genes y los
productos génicos, y su regulacién, estableciendo anotaciones de los términos a la informacién disponible.

El vocabulario consta de tres diccionarios de términos u ontologias:
e Funcién molecular de los genes y sus productos (proteinas, mARN, etc): Ej: “Actividad catalitica”,
e Procesos bioldgicos Ej: “Transporte alfa-glucosidico),
e Componentes celulares. Ej’Ribosoma”,

Cada entrada del diccionario tiene asociado un indice (GOid) Unico sus sin6nimos y su definicion. Cada uno
de los términos esta asociado con el resto como un grafo aciclico, de forma que se pueden establecer
relaciones diversas entre los términos (un grafo aciclico no tiene principio ni fin y a un vértice se puede
llegar desde distintos caminos).

Por otra parte, se desarrollan bases de datos de estudios genéticos de los organismos en donde se incluyen
las asociaciones de los productos génicos con los términos go. Una entrada en la tabla de asociaciones: En
donde se indica principalmente (en el siguiente apartado incluyo los campos de la tabla):

e El gen o producto génico relacionado,

e El GOIid,

e Quien y cuando ha hecho la anotacién,

e La base de datos donde localizar la informacion,
e La evidencia de la anotacion.

Mediante el uso combinado de las tablas de términos y de anotaciones podemos realizar consultas que nos
ayudaran a localizar toda la informacién relacionada con un termino Go.

01.12.08 10 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

El formato de anotacién GO

De la web de UCSC busco la definicién de la tabla que usaremos mas adelante. Los campos campos
The gene_association.cgd.gz file uses the standard file format for
gene_association files of the Gene Ontology (GO) Consortium. A

more
complete description of the file format is found here:

http://www.geneontology.org/doc/GO.annotation_html#File

Columns are: Contents:

1) DB - database contributing the
file (always "CGD" for this file)

2) DB Object_ ID - CGDID

3) DB_Object_Symbol - see below

4) Qualifier (optional) - "NOT*®, "contributes_to", or
"colocalizes_with" qualifier for a GO annotation, when needed

5) GO ID - unique numeric identifier
for the GO term

6) DB:Reference(|DB:Reference) - the reference associated
with the GO annotation

7) Evidence - the evidence code for the
GO annotation

8) With (or) From (optional) - any With or From qualifier
for the GO annotation

9) Aspect - which ontology the GO term
belongs in (see note beow)

10) DB_Object_Name(]Name) (optional) - a name for the gene product in
words, e.g. "acid phosphatase*
11) DB_Object_Synonym(]Synonym) (optional) - see below
12) DB_Object_Type - type of object annotated,
e.g. gene, protein, etc.
13) taxon(]taxon) - taxonomic identifier of species
encoding gene product
14) Date - date GO annotation was made
15) Assigned_by - source of the annotation

(always "CGD" for this file)
Note on CGD nomenclature (pertaining to columns 3 and 11):

Column 3 - When a Standard Gene Name (e.g. CDC28, COX2) has been

conferred, it will be present in Column 3. When no Gene Name

has been conferred, the ORF Name (e.g., orfl19.6632) will be present in
column 3.

Column 11 - The ORF Name (e.g., orfl9.6632) will be the first name present
in Column 11. Any other names (except the Standard Name, which will
be in Column 3 if one exists), including Aliases used for the gene
will also be present in this column.

Note on Aspect (column 9):

C = Cellular Component
F = Molecular Function
P = Biological Process
01.12.08 11 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

7. Genes de la mosca implicados en la regulacion de la trascripcioén.

Primero buscamos la palabra “transcription” y “regulation” en el diccionario

tamarit@of_extrusionl ~/go
$ grep transcription gene_ontology.dat>go_trasncription.txt

(grep nos separa las lineas que contienen el argumento “gene” y lo guardamos en un fichero de texto
desviando la salida con “>”

tamarit@of_extrusionl ~/go
S grep transcription gene_ontology.dat| grep regulation>go_busqueda.txt

tamarit@of_extrusionl ~/go

$

[ go_busqueda.tst - Notepad2
File Edit View Settings 7

NQd e as ||zl |

55 GD:0045945 positive regulation of transcription from RMA polymerase III promoter -]
59 GD:0046024 positive regulation of transcription from RMa polymerase III promoter, mitotic

60 GO:0007221 positive regulation of transcription of Motch receptor target

61 Go:0045889 positive regulation of transcription of homeotic gene (Polycomb group)

62 GO:0006339 positive regulation of transcription of homeotic gene (trithorax group)

53 Go:0007072 positive regulation of transcription on exit from mitosis

64 GO:10007073  positive regulation of transcription on exit from mitosis, from RMA polymerase I promoter
65 GU:0007074 positive regulation of transcription on exit from mitosis, from RMA polymerase II promoter
66 GO:0007075 positive regulation of transcription on exit from mitosis, from RMA polymerase III promoter
67 GO:0045883 positive regulation of transcription, DuA-dependent

68 GO:0045885 positive regulation of transcription, mating-type specific

69 Go:005103% positive regulation of transcription, meiotic

70 Go:00458587 positive regulation of transcription, mitotic

71 Go:004585% positive regulation of transcriptional preinitiation complex assembly

72 GD:0030434 positive regulation of viral transcription

73 Go:006015%4 regulation of antisense RMA transcription

74 GO:0032583 regulation of gene-specific transcription

75 Go:0060147 regulation of posttranscriptional gene silencing

76 Go:0010551 regulation of specific transcription from rRMA polymerase II promoter

77 GO:0045449 regulation of transcription

78 Go:10045980 regulation of transcription by carbon catabolites

79 GO:000040% regulation of transcription by galactose

80 GO:0046015 regulation of transcription by glucose

81 Go:0009373  regulation of transcription by pheromones

82 Go:0051080 regulation of transcription factor activity

53 Go:0042980 regulation of transcription factor dmport into nucleus

84 GO:10006356 regulation of transcription from RMa polymerase I promoter

85 GU:0046017 regulation of transcription from rRwa polymerase I promoter, mitotic

TamaritAgustiRamon_LINUY_PEC1.doc - Microsoft Word 2 IE
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=10l |

LE e e =T A . e @ T oss A A e - @ mieenes B
La salida anterior nos sirve para identificar el GOid que usaremos en la busqueda de anotaciones.

Separamos las entradas con GO:0045449
tamarit@of_extrusionl ~/go
S grep G0:0045449 gene_association.fb>gnes.txt

tamarit@of_extrusionl ~/go
B gnes.tt - Notepad2 =10(x]

Flle Edi View Settings ? s

I IER I ET R EFIEEIECLE |
136 FB  FEGNOO08651 1h1  GO:0045449 FE:FErfOL05495 IS5 UniProt:P520955 P ladybird late CG6570|Ladybird|Lb|LbT[NK-cluster homeobox 4|NK?|NKchd |[Taca|
137 FB FBQN0035039 Imd GO:0045449 FB:FErfol36559 Iss P lame duck cGa677|Gleeful |K|Lame Duck|Lame duck|Lameduck|imd|Myoblasts incompetent|anor
128 FB FBYNO040765 Tuna G0:0045449 FE:FErFOLS7S41 MAS P Tuna  CGL7326|CG33473|CGY087|DKLFIKLFIKIF gene taxon:7227 20060803 FlyBase

133 FB  FEGNOO0551L mid 10045449 FE:FErfOL05495 IS5 protein_id:AADZI7S7.1 P midline CG6634|HLS-related|HL5r|HLSr/nmr2 |neuromancer 2|neuromance
140 FB  FBQOnO002931 net 10045449 FB:FErfOl37013|PMID:11404084 ISS FBIFBQNO022740 P net CGl1450|Group IId|shout|shout gene taxon:7227 200608
141 FB FBYn0O027548 nita G0:0045448 FE:FErfOL74215 IEA InterPro:IPROL0O91Z P spenito BCDMAIGHLLLLO0|CG2310|Dmdda/spenitolomssplone Twenty Twolco
142 FB  FBGnO003013 053 10045449 FB:FBrf0l07412|PMID:O8095321 IMP P 0sa CG7467|E(E2ZF)3C|0SA|0sa|anon-wo0118547. 314 | anon-wo0172774.126| eld|en(]
143 FB  FBQNO0D3013 osa 10045449  FE:FErfO124978|FMID:10601025 IDA P osa CG7467|E(EZF)3C|05A|0sa|anon-wo0118547. 314 | anon-woUL72774.126]eld|er
144 FB FBONO015524 otp  GO:0045449 FE:FErfOL0O5405 ISS EMBL:ATGESL764 P orthopedia BCDMAIRESB095|CGL0036|CG2965 lorthopedialotp|w2e]bk24|w2é  gene
145 FB  FBONO003028 ovo  GO:0045449 FB:FBrfOl59z32|PMID:L2612640 TAS P Ovo CGL3467|CaE824 |Fs(L)KI103|Fs(LIK1237 | Fs(1)KL55|ovo|ovo|ova-D|shavenk
146 FB  FEGNOO6S093 pl7o GO:004544% FE:FErfOL73638 IMP P pl70 gene taxon:7227 20060803 FlyBase

147 FB  FBQNO0G3093 pl7o GO:0DO5A34  FE:FBrfOL73638 IC GO:0045440|G0:0003677 C pl7o gene Taxon:7227 20060803 FlyBase

148 FB  FBYN0003053 peb  G0:0045449 FBE:FErfOL0S495 IS5 EMBLIAFOL3754 P pebbled CGL2212|EG:664L. 1|EPSS|HNT [Hind|Hindsight [Hnt|PEB| anon-4Cylhindsic
145 FB  FBgn0003053 peb  Go0:0045449 FB:FBrfO151872|PMID:12231351 NAS P pebbled ©G12212|EG:6641.1|EPSS |HNT|Hind|Hindsight |Hnt | PEE| anon-4cg | hinds
150 FB  FEQNO002521 pho  GO:0045449 FE:FErfOl13498 NAS P pleichomeotic CGL7743|PHO|Pho|Pleiohomentic|vyl|1(4)102EFc|1¢4728|1¢4)EU-2|1(4)0C-1]1(
151 FB  FBgN0002521 pho  Go0:0045449 FE:FErfO200370 ImP P pleiohomeotic CGLl7743|pHo|PhalPleiohomeoticlyrl]1(4)102eFc|1¢4220]1(4)BU-2|1(4)0C-1]1(
152 FB  FBGnO028579 phtf G0:0045449 FB:FBrf0l74215 IEA InterPro:IPROCLOSZ P phtf BCDNA, GHOBG36|BCDMA:GHOBE36|CG3268|d-phtf gene taxon:7zz7
153 FB  FEGNOO03117 pnr  GO:0045449 FE:FErfOl41164 IS5 P pannier CG3978|GATA|GATAa|GATAa/Pannier |Pannier|Pnr|dGATAa|dGATAa pannier|1(3)8963|prr
154 FB  FBONOO003118 pnt GO:0045449 FE:FBrf0105495 IS5 MGI:MGI:95455 P pointed 0123/09|0608/07|0998,/12|3520|CGL7077|D-ETs-2|D-2rs5-2 | DMPOINTL1A|E(E
155 FB FBONO0B2831 pps  GO:004544% FE:FBrfOL05495 ISS protein_id:BAAl3438 P protein partner of snf CGB525[SNFs Protein Partner|sPRlspplspp gens
156 FB  FEGNO003145 prd  GO:0045449 FB:FErfOL05495 IS5 MGI:MGI:97487 P paired CG6716|Paired|Prd|pr gene taxon:7227 20060803 FlyBase -
4 | »

$ LnS:194 Col42 5el0 [35,65 kB [anist [(F ms [Defaul Text 4

Limpiamos un poco la tabla para verla mejor
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Il x4

File Edit Wiew Setkings 7

I
e A EEN =T |

FEETEIEE
25 E2f2 E2F 2 |
26 ETp74EF protein inducible
27 E1p93F CGL838%9|ES3|anon-wo02059370.58 20060803 O

28 Eloa Elongin gene

28 Ferl 48 BCDMAIRH3I0329|CGELO066 | CGE14611 | CG33323

i0 Ferd 48 CGH952

31 Fer3 48 BCDMAILDO4689|CGE913 | Dnato3 |N-twist|nato3|nephew
32 HETX HGETX taxon:7227

23 HLHL10& Helix protein

34 HLH3E Helix protein

35 HLH4C Helix protein

36 HLH34F HLH34F taxon:7227

37 Hand Hand taxon:7227

38 Hira Hira homolog|brosophila =
ERCR IO T B CRCNOR TN PN Ll blicmsmms s L e e
| ] »
[nzs 194 Colzo sel7 7,38 kB [arasT |LF NS [Default Text

iiOjo!! por que no todos son genes hay de todo (veasé la figura de arriba “protein”). Si nos fijamos en el
formato de gene_association.gb, vemos que los genes estan identificados con la palabra “gene” en la
columna 12:

10) DB_Object_Name(|Name) (optional) - a name for the gene product in
words, e.g. "acid phosphatase*

11) DB_Object_Synonym(]Synonym) (optional) - see below

12) DB_Object_Type - type of object annotated,
e.g. gene, protein, etc.

13) taxon(]taxon) - taxonomic identifier of species

encoding gene product

Procedemos a separar los “gene”:

Preparo un script limpiar.scrt . Al final el script queda

B limpiar.scrt - Notepad2 k -0 x|
File Edit Wiew Settings 7

PRI Y TN |
1 #! /binShash

2 #LIMPIAR. SCRT

3 grep GO:004544%9 gene_association. fhegnes.txt

4 rm gnes.result

s gawk "{print $3,%$9,%12,%13}" gnes.txt | sort > gnes.limpia.txt

g echo "*%*Tahla Timpia en gnes. TImpia. Tuh W s s m i i i o

7we gnes, Timpia.txt

g acho "#*%Numero de genes implicados y veces gue aparecen #WwWwwkwwww'sonas rasylL.txt

3

10 #5eparamos &1 campo 4 por  que afiadimos el conteo

11 unig -f 3 -< gnes.txt |gawk '{print $1, $4, $3}' | sort >» gnes.result.txt

1z echo "#¥Numero de genes total wWewwwwwwwe"ssgnes, resylt.txT

12 gawk '{print $3}' gnes.txt | sort | unig | we -1 =>gnes.result.txt

14 cat gnes.result.txt

15

1 | 2

[ng:15 colso seln 597 Bytes [t lF s [efauk Text 4

(gawk ‘{print $i....}” imprime los campos seleccionados del fichero) (sort los ordena) (wc cuenta las lineas,
palabras y caracteres)

i Regrort pavge: FRnDIM575% - Terra Conesitn =l0=]

M T = Zl o] svses cusomies B
(unig —f 3 .... Hace que se eliminen los repetid “: e et st =
S B b Bepert page: FERINSTY || Tt « ) - b v Pagins + () Hemammintas -
= |
F D D S NPT lo mlidle o ~ X oo o1 £ Summary for selected Gene Further information for this Gene
A i WExt - 2 ) [m]
gnesreslt 5714 ol:epad‘k ]| peimaryldentifier”  FBgnonesIss
File Edit View Settings 7 secondaryldentifier © COL8647
N2 vt anas|=H@alall bia
nama Bision o
271 ac FEQNOOOO0ZZ = | — FlyBase:

23l achi FBgnO03374%9
231 ase FBgnOOOO13?
100l ashl FEgnOOD5386
1011l ato FEgnOO10433
102 1 babl FBgnOOO4870
1021 bhab? FEgQNOOZ25525

chromosomeLocation 3L: &3 BUBTH4E Enirez Geng Entrez Gene:

organism.shortName 0.

1041 bi FEQNODDOLTS _—

1051 bigmax FEgnOO39509 [ | FBLr2a730 1aial A
1061 bin FEgNOO45759 e i T T vy
1071 bin3 FBgnOO33073

1081 bin3 FBgnOO33073 ==

1021 brp FEQNOOSE376
1101 cag FEQnO017414 Lists in which this Gene can be found: PL FlyTF_putative_TFs . PL FyTF_TFs
1111 can FBgNOOD1156%

121 i FEonOO04859 bt
4 » Further Information by Category  (expand all * / collapse all b} _'ll
»

[ln1os: 197 col1 sel17 [3.65kB ANST LE s [oe |t = I3 i v e




Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Genes asociados a los discos imaginales

Repetimos el proceso anterior pero con las palabras “imaginal discs”
tamarit@of_extrusionl ~/go
$ grep imaginal gene_ontology.dat| grep disc > imaginalDisc_search.txt
tamarit@of_extrusionl ~/go

Visualizamos el resultado y comprobamos que existe una entrada igual a la que buscamos:

E& imaginalDisc_search.txt - Notepadz?
File Edit Miew Settings * k

LDEQEH9 e aB A EHQaE K] |

1GO:0001737  establishment of imaginal disc-deriwved wing hair orientation ﬂ

: Go:0007444  dmaginal disc development

3 Go:0007445  determination of dimaginal disc primordium

4 GO 0007446 dmaginal disc growth

5 Go:0007447  dmaginal disc pattern formation

6 G0:0007448  anterior/Sposterior pattern formation, dmaginal disc
FGEO:000744%  proximalsdistal pattern formation, imaginal disc

g Go:0007450 dorsalsventral pattern formation, dmaginal disc

2 GO:0007451 dorsalswentral lineage restriction, fimaginal disc

'in GO EO00TATA "|m.=|r1"|r'|.=|] disc-derived winn wein snecificatinn _ILI
L | 3
Lnz:46 Coll Sel36 2,47 KB JANST LF NS |Default Text 4

La entrada que nos interesa lleva el Goid GO:0007444.

Retocamos el script del punto anterior. Lo renombramos a: imsrch.scrt

B imdsc.scrt - Notepad2
File Edit View Settings 7

FEEE IR EY T I ENE=ET AL |

1 #! /hinysbash

2 #LIMPIAR. SCRT

2 grep GO:0007444 gene_association. Thegnes.txt

4rm gnes.resultw

c gawk "{print $3,%9,%$12,%13}" ghes.txt | sort > ghnes. 1impia.txt

g echo "**Tabla Timpia en gnes. limpia. Txl dsesibmmmmms mmsd

7wc gnes. Timpia. txt

g echo "%%Numero de genes implicados y weces gue aparecen WwwwwWweEW'sgnes, resylt. Txt
9

10 #Separamos el campo 4 por gue afiadimos el conteo

11 unig - 3 -c gnes.txt |gawk '{print $1, $4, $31}' | sort »»> gnes.result.txt
1z echo "®®Numero de genes total wwwwwewwws'ssones, resylt.txt

12 gawk '{print $3}' gnes.txt | sort | unig | wo =T ==gnes.result.txt

14 cat gnes.result.txt

1t
1 | i
lln3:15 col1l selo 557 Bytes AN |LF IS |Default Text 4
01.12.08 14 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

(Con el comando cat muestro el resultado contenido en el fichero gnes.result.txt)

(Cuando utilizo “>>" es para que no me genere un uno archivo, sino que ponga la salida al final)

El resultado:

01.12.08
TamaritAgustiRamon_LINUX_PEC1.doc

En total hay 31

<<<< el conteo de genes se hace con gawk'{print $3}~
gnes.txt |sort | uniqg | wc —I ( en realizad el sort sobra, pero
como es rapido tampoco me pare a bérralo. El script se podria
optimizar para que fuera mas rapido si lo quisiéramos volver a
usar ). La utilidad de hacerlo asi es que no hay que estar
tecleando series de comandos continuamente para hacer
comprobaciones, lo podemos reutilizar, o incluso afadirle
modificaciones mas adelante.
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Comprobaciones de los céalculos

Vamos a web de amigo y filtramos por imaginal disc development en drosophyla y que solo nos muestre los

genes:
/2 AmiGO: Term Association Details - Terra Conexion _(ol x|
@_" sv [ et logy argjcg-bir captypky peciesdo=F i de=alisterm_assocs=diectat ™| | 44| X [shaREs Customized web search P~
| Archiva Ediién  ver Favoritos Heramientss Ayuds
9 @B ™ AmiGo: Term Association Detais | | I T3~ B - @=h ~ |2k Pagina - ()} Heramientas +
= - =]

Search Browse BLAST Term Enrichment GO Slimmer GOOSE Help

SearchGO[ | & terms C genes or proteins [ exact match

imaginal disc development |

Term associations + Term information ® Term lineage ® External references #

Gene Product Associations to imaginal disc development ; GO:0007444

[ gene association format [ RDF-XML

Current filters

Species: Drosophila melanogaster
Gene Product Type: gene

Data source: FlyBase

* Filter associations displayed B

Filter by Gene Product Filter by Association View associations
Gene Product Type  Data source Species Evidence Code ’7 C Al @ Direct associations

Al - All fl Al ﬂ

complex CGD Anaplasma phagocy.. Ic FivEclian

g dictyBase Arabidopsis thaliana DA

protein | EcoCyc | |Bacillus anthraci x| ExP x|

imaginal disc development ; GO:0007444 [show def] [viewin tree]

Symbol, full name Information Qualifier Evidence Reference Assigned by
T 14-3-3epsilon view associations gene from Drosophila melanogaster TAS FB:FBrf0134532 FlyBase
™ Awh view associations aene from Drosophila melanogaster IMP FB:FBrf0098764 UniProtkB =l
[T T [ [ mnternet [Riwo%e - 4

Guardamos el fichero y comprobamos:

B term-assoctrENOEERE _1o) x| Obtenemos 36 entradas 5 mas. Pero en realidad si
Fle Edt Miew Settings 7 s comprobamos el campo:

fe ) L By ab =] || &L &
| oA faB|A%|ldQ Q'| 6) DB:Reference(|DB:Reference)

1 FBE—FBEQNO020238314-3-3epsilon» =G0:10007444 - _ the reference associated with the GO
2 FE—FBQNO0L37 51 »Awh» —G0: 0007444 —FE:FErfoQ A
2 FE—FBOR0023407 »B4 — —G0: 0007444 —FB: FErFOL annotation
4 FE—FBON00L1766>E2f» —»G0:0007444 —FE:FErTOL | Vemos que en realidad son 31 entradas. Estan repetidas por
5 FE—FBQnO024371+E2f2 & =G0:10007444 —=FB:FBErf . . . . . .
5 FBE—FBQnOD03731 >Egfr — —G0: 0007444 —FB:Ferf | JUE existen varias referencias (experimentaciones) asociadas
7 FE—FEQnO003731*Eqfr = =G0 0007444 —FB:FErf i A “ayi i i ”
& FBFBON0003 731 SEGFr — Q010007444 —FB:FBIT con el mismo elemento y ademds con “evidencias diferentes”.
3 FBE—FBEQNO0204163Idgfl » =G0 : 0007444 —FB:FBrf

10 FBE—FEQNO020415 »Idgf2 » =G0 0007444 —FB:FErf

11 FBE—FBEgn0020414 »Idgf3 » =G0 : 0007444 —FB:FErf

1z FBE—FBQNO026415 »Idgfd » =G0 : 0007444 —FB:FErT
13 FB—FEQNO064237>1dgR s> »G0:0007444 —F8:FErf | Ep o] caso de “Trasncription Regulation”, seguimos el mismo
14 FE—FEgQNO0B635%*Invadolysins —»G0:1 0007444 —F B .
15 FE—FBQNO037207 3Mes2 — —G0: 0007444 —FB:FErf | Proceso, aqui la base nos devuelve 149 registros, menos de
16 FBE—FBEQNOCL1G7E *Nos * =G0 0007444 —FB :FErfOL i H .

17 FE—FEQNO02 061535210 = —G0: 0007444 —FB:FErT los que nos da a nosotros. Si cojemos uno de ellos:
18 FBE—FBgNO087007 *bhy» —G0: 0007444 —FB:FErTOl
19 FE—FEgNO000382 »cswr =G0 0007444 —FB 1 FErfO0 .

20 FBE—FBQnO0G0490 >dpp s =G0 : 0007444 —FB :FBrFol FB FBgn0032248 ~ CG5343 G0:0045449
21 FE—FEQnO0G04 30 >dpp» =G0 : 0007444 —FB :FErFol FB:FBrf0105495|EMBL:AY675080 1SS EMBL:AY675080.
2z FBE—FBEgNO000490 »dpp » =G0 0007444 —FB:FErFOL
23 FE—FEQnO000580 »e0 — =501 0007444 —FB :FErfO0. . X
24 FE—FEQN0O004 533 »ex — —GO: 0007444 —FB:Ferfol | Que si nos sale a nosotros pero no en el listado que nos
25 FE—FEgNO0006583f] — —G0: 0007444 —FB 1 FErfOl . . . .

S6 FEFBGNO0I150B5grps —~GO: 0007444 —FB +FErToL hemos bajado del amiGO. Vamos a la pagina de amiGO y lo

27 FB—FBgNn0002431 shyd» —G0: 0007444 —Fe:FBrf00 | comprobamos. Nos llevamos la sorpresa , encontramos su
28 FE —FBQN0002431 rhyd» =G0 0007444 —=FE:FErfol . . .
25 FBE—FBQn0041147>1da > »Go: 0007444 —Fe:Ferfol.| €Ntrada, pero no asociada a al GO:0045449, sino a otros mas
20 FE—FEgNO0L6031 3 1ama — —G0:1 0007444 —FB:FErf ifi

31 FE—FBEQnO004367 :mei-41 - =G0 10007444 —FEB:FE espeC|f|cos.
22 FE—FBQnO00Z2901 *mus304 — =G0 10007444 —FBIFB
33 FBE—FBEQNOC0LO770*ppan — =G0 0007444 —FB:FBrf
34 FBE—FBgNO053193 »saw» —G0: 0007444 —FB:FErfO1
35 FE—FEQNO0L5544 »spag — —»G0 10007444 —FEB:FErf
36 FE—FEgNO004 009 »wg — =G0 0007444 —FB:FErfOl

EXs
| i
ln17:37 col7 selo |34k [ans [crttF s 4

16 de 36

TamaritAgustiRamon_LINUX_PEC1.doc



Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Pero si buscamos especificamente su entrada: Si que lo encontramos y ademas relacionado a “regulation of
trasncription”. Nos quedamos tranquilos de que lo que hemos hecho esta bien.

— = |
& CG5343

CG5343

gene from Drosophils melanogaster (fruit fly)

Term associations % Gene product information ™ Paptide Sequence ™ Sequence information ™

Term Associations

0O gene association format [ rOF-xML

Current filters
Data sourca: FlyBase

W Filter associations displayed B

Filter Associations—————————————————————
Ontology Evidence Code
© Remove all fiters

biological process

cellular component IDA
molecular function EXF';[
ik Sees |Perform an action with the selected terms.. j
Accession, Term Ontology Qualifier Evidence Reference Assigned by
[T | GO:0048813 : dendri 133920 Ime 5, FlyBase
marphogenesis. Miswin tres
I G0O:0007517 : muscle development 182 gene products  biological process IMP FB:FBrf0190556 FlyBase
[ GO:0048666 : neuron development 3278 gens products  biological process ImMp FB:FBrf0190556 FlyBase
I G0O:0045449 : regulation of 521 gens products  biolegical process FB:FBrf0105495 FlyBase
transcripti i tres.

with EMBL:AY67 5080

a

G0O:0005634 & nucleus, 1435 gene products  cellular component 1ss FB:FBrf0105495 FlyBase

I GO:0003700 : transcription facter 202 gene products molecular function  FlyBase
activity
O [se==] [o==] |Perform an action with the selected terms... =l [=]
Back to top

GO database release 2008-11-30
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Ejercicio 3 — Prediccion computacional de genes

Ejercicio 3 — Prediccion computacional de genes [30%]

(&) Un investigador nos comenta que la secusncia T30787.£fa (adjunta a esie
enunciads) contiens um gen humano. Debeiz usar el programa geneid en vuesiro
terminal para averiguar cual s la esfructura éxonica mas probable de ese gen ssgln
este programa.

(B) &hora debeis representar graficamente este gen usando €l programa gff2ps,

gxplicadms como obtensis una imagen como ésta y qué significan los colores
azignados a los exones:

~ embl|U30787|U30787_1
ol II B1i-

(C) Finalmente, antes de mostrarle nuestra prediccion a nusstro colaborador, nos
gustaria convertir esta imagen a un formato mas atractivo. Cread un fichero de
parametros para gff2ps gue reproduzca un formato como éste:

embl|U30787|U30787_1

o o i i

Y

ATENCION: Como Titule de la imagen (en lugar de Genefinding on your
computer) escribid vuestro nombre y el de la asignatura.

MATERIALES:
Recordad que las predicciones (el gen detectado por geneid) debe estar en formato

GFF. Aqui tensis la descripcion de éste, columna por columna:
hitz:.fgenome.imim.es/software’gensid/docs/chapterdformats  htmligi htmil

Para llamar a GFF2ZPS con un fichero de parametros “gff2ps.param”, debeis hacer:
Yo gffZps —C gffZps.param prediccionss.gff

Oz adjuntc &l enunciado un fichero de parameiros semivacio para que veais el
formato. Asimizmo teneiz tambisn el manual de usuaric del programa GFF2PS
(paginas 16-26 o apéndice B para las dsfiniciones de campos).

Nota.- He usado el geneid sobre cygwin- Para hacerlo funcionar hay que compilarlo de una forma un poco
especial ya que el makefile por defecto da errores de linkado. Adjunto como anexo las indicaciones para
compilarlo (como geneid.exe) para cygwin.

01.12.08 18 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

a) Estructura exoénica mas probable.
tamarit@of_extrusionl ~/geneid

$ ./geneid -P param/human3iso.param U30787.fa > U30787.out

ile Edit Wiew Cmds Tools Options Buffers

=laix]
Fi Help

0| & | 8= i)
Open | Dired | Sawe PHnt cut Copy | Pashe
U30787.out |

| 5

Unda Spell

-
E# date Fri Mov 21 16:49:43 Z0O0O8 _J
## source-version: geneid v 1.2 -- geneid@imim.es
# Sequence embl|U307S7|U30787 - Length = 4514 bps
# Optimal Gene 3tructure. 1 genes. Score = 16.20
# Gene 1 (Forward). 2 exons. 391 aa. Score = 16.20
Internal 1710 1380 -0.11 + 01 -0.38 5.38 4.65 o.oo AL 1: 51 embl|U30737|US0787_1
Internal 1978 2055 0.24 20 4.17 4,71 -0.22 o.oo Ak 51: 77 ewbl|U30787|UI0787_1
Internal 2132 2194 0.44 + 00 4.23 0.58 6.38 o.oo AL 78: 98 ewbl|T30787|U30787_1
Internal 2434 2682 4.66 + 00 5.09 0.16 16.28 o.oo0 AL 99:181 ewhl|U30787|U30787_1
Internal 2749 2910 3.19 + 00 4.65 5.34 5.50 o.oo AL 152:235 ewbl|T30787 | U307587_1
Internal 3279 3416 0.97 + 00 1.52 3.24 7.60 o.oo AL 236:251 enbl|T30787| U075 _1
Internal 3576 3676 3.23 + 0z z.70 ESIEIC] 10.81 o.o0 AL 2BZ:315 embl|U30787|U30787_1
Internal 37a0 3646 -0.%8 + 10 2.83 1.8a6 3.06 o.oo AL 315:337 ewbl|T30787 | U30787_1
Terminal 4173 4340 4.55 + 00 Z.65 o.oo 19.89 o.oo AL 338:391 ewbl|U30787| UI07EY_1
Fewbh 1| U30787| U30787_1| geneid_wl.2_predicted protein 1|391_AA
HTDTYPHPHL IARPOGFPELKND TFLRAAWGEETD ¥ TPVWCMROAGRYLPEF RETRALQD
FFETCRSPELCCELTLOPLERFLLDAATIIFSD ILVVPQALLGHEVTHWP GEGPSFPEFPLEE
ECDLERLRDPEVVASELGYVFCQAITLTRORLAGEVPLIGE AGAPVHWDEAGTRGAGESLW
EWTLMTYMVEGGSS S THAQLKRYL YORPOASHOQLLRIL T ALVP VLY GOV AGLOLL QLF
ESHAGHLGPOLFNEF ALPYIRDVAKOVEARLRELGLAFVFMIIF AKDGHF ALEELAQLGY
EVVGLDWTVAPEEARECVGETVTLOGHLDPCALYASEEE IGOLVEQNLDDFGPHRYIANL
GHGLYPDMDPEHVGAFVDAVHEHIRLLRON* _J
-
I508--#*%-HEmacs: U30787.out (Fundsamental) ———-A411
E3C -

La interpretacion del resultado es la siguiente:

e Se predice 1 gen con 9 exones en direccion “forward” (5’->3"), con un score de 16.20 (que es la suma

de los scores de de los 9 exones)
e Todos los exones son de tipo “internal” o internos
Se pueden encontrar cuatro tipos (los nuestros son internal):

e Iniciales: Delimitados por un codén inicial (ATG) y un donnor site.

e Internos: Delimitados por un “acceptor site” y un” donnor”.

e Terminales: Delimitados por un donnor site y un codén STOP (TGA, TAG y TAA).
e Singles: Delimitados por un codén inicial y un STOP.

e Las coordenadas internas de cada exon estan en las columnas 2y 3

e La probabilidad (store) de cada ex6n se obtiene de la columna 4.

e El + indica que todos van en direccion “forward”

e El frame del exdn esta el campo 6, el remanente “remaninder” en el 7,

e Los campos siguientes 8,9,10,11 son scores variados (ver en el manual).

e La localizacién de cada exo6n en la secuencia de aminoacidos de la prediccion esta en los campos 12 y

13 (inicio y fin)
e El ultimo campo es el identificador del gen.
e Debajo tenemos la proteina predecida en formato fasta.

Con el parametro —X se puede obtener una salida mas completa.

01.12.08 19 de 36
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

b) Representaciéon grafica del gen

Preparamos la salida para el gff2ps
tamarit@of_extrusionl ~/geneid

$ ./geneid -vGP param/humang3iso.param U30787.fa > U30787.gff

Y lo convertimos a jpg con -,

M>** GFF2PS Execution Time: 00:00:06

36 BE- P P E-3E- - 666 0E-3E-E-36- 330303036 6-3E- 3636363333036 363636363636 M 63
tamarit@of_extrusionl ~/geneid

% convert -rotate %0 U30787_098d.ps UD9%8d.;jpg

$ convert -rotate 90 U30787.ps U30787.3jpg
% Fofflps_vD.98d U30787.9ff > UID7E7_098d.ps
seneeeeooeaeex Begin Report eooeoeoscasenonaa:

baber [ed | ¢ amph - keheer [Hpatals complets | ) traueeda (7 Derecha | (B ioformacin u Tomas de v | = = B3 M3 3632636303033 2303636 36302303636 6-36-3- 3363633063633 -0

* Running aff?ps vD_.98d [1.99 2003/05/27]
360333636363 3E-36- 3633366363636 36-3E-36-36- 363363636336 36-36- 3663636363636 3336

embl|LI0TAT|UIOTET

embl|U30787|U30787_1 Report: You have typed the following command line:

amaFvnlnrer | —

Esta versidn parece que no saca los scores correctamente,
asi que descargo la version 098d y pruebo.

Y el resultado: Esta es la imagen que buscdbamos. (abajo)

= s o

embl|U30787|U30787

geneid_vl.2 ‘H'{ ‘ }‘ ‘ T | ‘H

em_bl|U30?8?_|U30?8?_1_

gensid_vl.E
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

En el siguiente ejercicio comprobamos que podemos obtener la misma imagen modificando la salida con un

fichero de parametros modificando los valores por defecto de:
Por ejemplo

*::track_scale=2

*::range=0..20

Comprobado

De esta forma podemos usar la versién 0981.>>>

Imagen de la derecha
obtenida con el fichero %
de parametros

modificado. ' ‘ ‘ ‘ |f | I | | |

embl|U30787|U30787_1

=T
File Edit ‘iew Settings ?

DcaQd2 e aaas|=aqla e |
415 geneid_wl.2::track_scale=1 |

41c geneid_wl.
417 geneid_wl.
41 geneid_wl.
413 geneid_wl.
4z0 geneid_wl.
az1 #

422 ¥:1:track_scale=2
423 ¥iirange=0..10

d |

rsource_line_color=verydarkread
tisource_line=default
risource_style=default
ivert_align=default
rshow_source_positions=falzae

[N S O L SN

[tn423: 423 col15 selo 18,84 kB ARSI LF

Iﬁ |DeFauIt Text

01.12.08
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Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

Significado de los colores

El significado de los colores por defecto esta especificado en el manual, e indica el frame del exon y del
“remainder” (Exon a la izquierda — remainder a la derecha). Sirve para comprobar visualmente la
consistencia de los frames de exones adyacentes. Dos exones son compatibles si los colores de sus caras
enfrentadas (las cajas) son del mismo color (tiene el mismo frame).

Los colores que se definen por defecto son:
frameO_color=blue (Azul)
framel_color=red (Rojo)
frame?2_color=green (verde)

Para calcular el frame de los posibles exones a partir de las sefiales de splicing hay que tener en cuenta que
los codones de los exones tienen que estar en la misma pauta que el cod6n stop que delimita el ORF.
Entonces:

e Si el nimero de bases entre el inicio del ORF y el final del intron es divisible entre 3 sera frame 0.
e Si al dividir entre tres el residuo es dos: frame 1
e Si al dividir entre tres el residuo es uno: frame 2

El frame de los exones iniciales y de los single (un solo exén) siempre es 0.
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Para resolver este problema he comenzado
desde el fichero de muestra entregado con la
PEC. Ademas me he generado un .gff2ps (fichero
de parametros por defecto) con el comando —d
para ver mas o menos como hay que hacer el
fichero de parametros. Igualmente me he
servido del manual para ir probando las distintas
opciones

En particular me he fijado en:
e Como cambiar el titulo
e El fondo tiene que ser negro
e Tiene que salir la escala en blanco
e Una sola secuencia en la parte superior

e Que salga las marcas de posicion de los
nucleotidos iniciales y finales de cada
exon.

e Ajustar el tamafo de las etiquetas

Dejo una secuencia de cdmo me ha ido saliendo
el dibujo a medida que cambiaba y afiadia
parametros

El fichero de parametros que al final he dado por
bueno es el siguiente:

H#HLH#

##tpagina a4

#+#tPara forzar a que entre todo en la
pagina

page_size=a4

## se me va hacia la derecha
##Retocamos el margen
margin_right= 2cm

##Fondo de color negro
background_color=black

##tbajo fondo de lineas en blanco
##£ijjsino no se ven mas que puntitos
foreground_color=white

titte= Ramo6n Tamarit - Fundamento de
informatica

subtitle=by Ramén Tamarit

##tajuste de escala

##tprobado con 2000 y no sale bien
major_tickmarks_nucleotides=1000
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La imagen de abajo es como debe quedar la de
arriba es la ultima que doy por valida a falta de
cambiar el titulo.

embl|U30787|U30787 1
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##tmostrar las posiciones de los exones
show_positions=on

##ponemos la escala
show_grid=on
show_outer_scale=on

## Pruebo con varios
#default_scale_width=1
#default_scale_width=2
##tamafio etiqueta escala
default_scale_width=0.8

##tun solo blogue en la pagina
blocks_x_page=1

#default_track_width=0.5cm

#i#tpara acercar la secuencia a la izda
zoom=1500..5500

#+#tajuste de las etiquetas de escala
left_source_label_width=0.9cm
group_label_scale=1
position_label_scale=1

#HGH#

*::group_line=none

## todas las cajas del mismo color azulado
*::feature_color=verylightskyblue

H#HF#
##pone un triangulo en el exon terminal
terminal::shape=right_triangle

##tlos internos como caja
internal::shape=box

## que no se dividan
single::shape=single

#+#ttodos de color azul y que no muestre los traks
*::feature_color=verylightskyblue
*::fill_shape_mode=1_color

#+tDesctivamos los bloques reverse e
independiente

## para que no molesten
strand_show_reverse=off
strand_show_independent=off

#SH
*::left_label::++none++

##thacemos desaparecer las lineas
*::source_line=none
*::unfold_ungrouped_line=off

*::track_spacing_scale=1.5

#i#talargar las cajas.. y evitar que salgan los scores
*::track_scale=1

*::range=none ##antes he probado con

## 2..2 pero no salen a mi gusto
*::source_label_scale=0.3
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Después de muchos cambio y ajustes de tamafio (en total 37 pruebas) lo dejo como en la imagen siguiente.

a U30787_final.pdf - Adobe Acrobat Professional
Archivo  Edicion  Wer Documento Comentarios  Formularios rramientas Avanzadas Wentana Avuda *

=0l x|

fj Crear POF = E“E_ECDmbinar archivos - @Expunaw (- A - S| Formuarios + “7 Reviser y comentar -
= | Nota @Edicianesdenem- =B =< ~ O O / v-:_:J_:}Mnstrar'
= NN 63 | | k B E S @

[ BE ) R (@@= B~

Hi

Ram n Tamarit - Fundamento de informatica
by Bam n Tanart

3000

embl|U30787|U30757_1
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Ejercicio 4 — Disefio de un pipeline automatico de anotacion.

Ejercicio 4 — Disefio de un pipeline automatico de anotacion [10%]

Como ejercicio conceptual gue nos ayudara a asociar este tema de LINUX con el tema
de PERL, imaginaos que en lugar de hacer la anofacion de un gen (como en e
apartado anterior), debeis realizar este proceso para 100 genss cuyas secuencias se
& encusniran en un dirsctono.

Debeis proponerme un script en PERL gue automatice este proceso de forma que
reglice la prediccion de los genes en 2sas secuencias con geneid y despues
construya la representacion grafica con gif2ps.

IMPORTANTE:

Este ejercicio numero 4 puede ser resuelto en dos modos segun vuestros
conocimientos  practicos  adquiridos  hasta ahora. Podeis  animaros a
implementar una version funcional del script, o bien presentarme por escrito un
eshozo de lo que creeis que deberia hacer este programa (su flujo de datos), Os
lo dejo a vuestra eleccion, el sistema de calificacidon en ambos casos sera igual,
En cualquier caso es importante que expliqueis que hace en cada instruccion
este programa.

Adjunto el programa en perl. Creo que lo he comentado todo lo posible. Lo he probado y funciona.

#!/usr/bin/perl -w
# *pipegen*
use strict;

# Los argumentos se ponen en la linea de comandos

# Hay que poner :

# 1.- la ruta de los archivos fasta

# que queremos calcular,

# 2.- El archivo de pardmetros de geneid

# 3.- El archivo de pardmetros de gff2ps -opcional-
##por ejemplo

##pipegen ~/geneid ~/geneid/param/human3iso.param ~/geneid/.gff2ps
# Si no le llegan argumentos hay que salir del programa

# imprimiremos la variable $COMOUSAR que mostrard el un
# mensaje en pantalla

# $0 es una variable que contiene el nombre del programa

my($COMOUSAR) = "$0 - \n\t
*************************************************\n\t
Para usar pipegen hay que pasar como argumentos \n\t

los ficheros a calcular \n\t

Ejemplo:
~/geneid ~/geneid/param/humang3iso.param ~/geneid/.gff2ps\n\t
\n\n";
my($LEYENDAPROCESO) = "
\n\t
PROCESANDO.......... \n\n";

# @ARGV Matriz que contiene los argumentos de la linea de comandos
unless(@ARGV) {

print $COMOUSAR;

## Si esta vacia salimos del programa

exit;

}
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#inicializamos las variables
my($RutaFicheros) = $ARGV[0];
my($RutaGeneidPar) = $ARGV[1];
my $Rutagff2psPar="";
print $RutaFicheros;
chdir $RutaFicheros #nos cambiamos al directorio de trabajo
or
die " Error - no encuentro $RutaFicheros: $!"; ##Si no podemos>> salimos

#sino damos un fichero de parametros ponemos la ruta vacia
unless(my($Rutagff2psPar) = $ARGV[2]) {

#Ruta vacia

$Rutagff2psPar="";

exit;

}

## Si le hemos puesto la ruta del archivo de parametros de gff2ps

# le afiadimos -C

if ($Rutagff2psPar cmp "")

{

#le afiadimos el modificador
# el . lo uso para unir cadenas
$Rutagff2psPar = "-C " . $Rutagff2psPar;
print "El fichero de parametros de gff2ps es : ", $Rutagff2psPar,"\n";

}

##obtenemos un listado de los ficheros con extension fasta y los guardamos
# en la matriz @Ficheros. Esta es una de las formas de llamar a la linea

# de comandos del sistema

my @Ficheros = "lIs -a *.fa";

##Inicializamos las variables escalares para hacer los inputs
#nombre del fichero fasta para el calculo

my $FicheroFasta = "";

#nombre del fichero de salida
my $FicheroFastaOUT="";
my $Ficherogff2psOUT="";

#Contador de ficheros
my $numero = 0;

#Respuesta del geneid --- log
my $FicheroLog="";

##para cada fichero de la matriz ficheros

foreach (@Ficheros) {
#recuperamos el nombre del fichero con la variables $_
$FicheroFasta = $_ ;

#Aumentamos en uno el contador
$numero ++ ;

#eliminamos el terminador de linea \n sino luego el input de
#geneid tendra problemas
chomp($FicheroFasta );

#Preparamos el nombre del fichero de salida de geneid y gff2ps
$FicheroFastaOUT= $FicheroFasta . ".pipegen.gff";

$Ficherogff2psOUT=$FicheroFasta . "pipegen.ps";
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HHAH#HNOtaHHHH
## Podriamos haber hecho las llamadas en una funcion para mayor
# Claridad .....

#preparamos el input

my $Calculo= "./bin/geneid.exe -vGP " . $RutaGeneidPar .
. $FicheroFasta . ">"
. $FicheroFastaOUT;

print SLEYENDAPROCESO;

print "fichero fasta :", $numero ,"\t", $FicheroFasta,"\n";
print "fichero param :", $numero ,"\t", $RutaGeneidPar,"\n";
print "comando ", $numero ,"\t", $Calculo,"\n";

print $Calculo, "\n";

#abrimos el geneid con las opciones que queremos y desviamos su
#salida a pantalla.
open(GENEID,"$Calculo|")|] die " Error... \n"; ## Si falla nos envia un error
while(<GENEID>) ##mientas tengamos salida
{
#imprime la salida en pantalla
#print "$_"; ##probando
$FicheroLog = $FicheroLog . $_ ;

}
close(GENEID);
#abrimos el gff2ps con las opciones que queremos

## Aqui en vez de obtener un ps para cada fichero podriamos

## haber enviado todos los *.gff a gff2ps y haber obtenido un solo ps con cada

# resultado en un bloque. Para ello habria que sacar esta parte del bucle foreach, y
## después recontruir la entrada de pardmetros al gff2ps.

$Calculo= "./gff2ps " . $Rutagff2psPar . " "

. $FicheroFastaOUT . ">"

. $Ficherogff2psOUT;
open(GFF2PS,"$Calculo|") || die " Error... \n";
while(<GFF2PS>) ##mientas tengamos salida

{

#imprime la salida en pantalla
print "$_";

$FicheroLog = $FicheroLog . $_ ;
}

close(GFF2PS);

i Hxkkhkhkdhdrdrrri -
print ;

}

##lo dejo preparado por si queremos evitar la salida
#por pantalla, guardarla en un fichero para verla después.
# en principio lo dejo comentado

#print $FicherolLog ;

exit;

HAHBHHH R HHHHH AR RBRBRBR BB BB R R R R R R R
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Compilar geneid para cygwin en windows

Descargar los programas necesarios.
El IDE de gcc de blodshead

http://www.bloodshed.net/download.html
http://sourceforge.net/projects/dev-cpp yo he usado la version 4.9.9.2

El cygwin. Asegurarse de descargar también los paquetes “devel” con el compilador.
http://www.cygwin.com/

Configurar las rutas de acceso a las libreria de sistema
Seleccionar “Variables de entorno” y afiadir al path el directorio bin y lib de cygwin y el bin del ide.
B

Propiedades del sistema Propiedades del sistema | )
[ Nombrede equipo | Hardware [ 1] Nombre de equipo | Hardwars |
Opciones avanzadas | Proteccién del sistema Accesoremoto | [ E
Variables de entorna SN
Para realizar la mayoria de estos cambios, inicie sesién como administrador
Rendimiento Variables de usuario para ramon
Hectos visuales, programacion del procesadar, uso de memoria y e T t— @
memornia virtual
Mombre de la varizble: Path
Perfiles de usuario Valor de la variable: :t\Dev-Cppibin; C: \oyawinbin;C: \cyawin\lib

Corfiguracidn del escritorio comespondiente al inicio de sesién

[~ Varaties dersEtEmE

Inicio y recuperacién

Variable Valor o
Inicio del sistema, emores del sistema e informacién de depuracién y |
(o] Windows_MNT |
= Path C:\Windows\system32;C:\Windows;C:\...
PATHEXT .COM;.EXE;.BAT;.CMD; . VB5; . VBE;. 15;....
PCERAND Presario s

[ Nueva... H Editar... ][ Eliminar ]

3 L
Crear un Nuevo proyecto con el Dev-C++
B Dev-C++ 49392 E (olE e
Archive Edicién Buscar Ver Proyecto Ejecutar Depurar Herramientas CV5 Ventana Ayuda
IR (] oivo e Git-n
Abrir Proyecto o Archive  Ctrl+ 0 Rioyeclo ﬁAﬁad\rﬂguital m Ira
$ Abrir Archivo Reciente » | Recurso ]
-
Importar 4
@ Exportar 4
Configurar Impresién
# salic
EE Eompiladol} Iﬁ Hecursos} ﬁ]]] Resultado de la compilaciﬁn] W Depulall IQ Ver Resultados
Ready.
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El proyeco sera “Console Application” y en C.

Mueve Proyecto )

) & [d

Static Library DLL Empty Project

Windows
Application

Dezcrpcidn del tipo de Pravecto zeleccionado:
A conzole application (MS0D0S window]

— [Opciohes de proyecto

MHombre del Proyecta: * EnC " EnCs+
Froyecto? [~ Hacer C/C++ Wi ldiama

¢ Acephar x Cancelar | ? Ayuda |

Quitar por defecto el modulo de ¢ que incluye
E Dev-C++ 4992 - [ Proyecto? | - geneid.c E=HAC

Archive Edicion Buscar Ver Proyecto Ejecutar Depurar Herramientas CW5

Ventana Ayuda

9E 0nEdE S ~~  BEEBR(EH E8®
EB O 8 BB i “ ':? D Muewvo ... Emlnsertar... ﬁﬁ.ﬁadirfﬁuitar m ||
| | E

Frovecta | Elasesl Depurarl geneid.c |

E|-- Froyecto? #include <stdio.h>
~[ ines ‘stdlib.h>
Quitar Archivo
Renombrar Archivo nt argc, char *argv([])
Abrir
Abrir con... » [FRUSE"™);
Cerrar ’

Afadir carpeta

CV5 b
oo . I Propiedades L w
oo Compilador | . mpllan::n:nnl Depurarl @ Wer Hesultadasl
| Irsertar \Done parsing. -
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Afadir todos los archivos de geneid.

[ Dev-C++ 4992 - [ Proyecto2 ] - geneid.c [*== IS

Archivo Edicion Buscar Ver | Proyecte Ejecutar Depurar Herramientas CVS

Ventana Ayuda |:| Mueve Cadige Fuente
J IR E=E O JKE] 2visdir o Proyecto... |
T itar del Proyecto...
g8 0 @88 ¢ “ 7 T Bl iadin/Quitar [ I‘
Opciones del Proyecte  Alt+P
/] = =

Propecto |Clases| Depularl

EE Compiladoll % Hecursosl |ﬂ]] Rezultado de la compilacic’-nl Q/ Depurarl @ Yer Hesultadosl

| [Insertar |Done parsing, y
B Abrir Archive =
Buscar en: I, j & IC:F EE~
5] Nombre Fecha modificacién = | Tipo Tamafic
Stiosrecientes | [l g i Dictionary [} ReadHsP
. Haccount HDumpHash @readparam
Escritorio sk BackupGenes b FetchSequence ik ReadSequence
E H beggar [& genamic Q RecomputePositions
ramon H BuildAcceptors H geneid H RequestMemory
] | BuildInitialExons i GetSitesWithProfile g ScoreExons
Equipo H BuildInternalExons [; GetStopCodons l& SearchEvidenceExons
Eﬂ_*‘ @BuildORFs @manager @SetRatios
Red H BuildSingles HOutput H SortExons
|k BuildSort | PrintExons | SortHSPs
[._é BuildTerminalExcns [; PrintSites l; SwitchFrames
B ComputeStopInfo [& readargv l& SwitchPositions
HCookingGenes HReadExonsGFF [._gTranslate
[;4 CorrectExon [.; ReadGeneModel

MNombre: I"Tmnslate.c" "account.c" "BackupGenes c" "beggar.c"j Abrir I
Tipo: IC source files (*.c) LI Cancelar |
|

Anadir también el fichero de cabecera geneid.h que esta en la carpeta includes

B Abrir Archive [
Buscar en: I || include j L] &5 Bl

5] Nombre Fecha mod... Tipo Tamafic

Sitios recientes Vs

-orio H geneid

MNombre: Igeneid d Abrir I
Tipo: [ Allfles ) | Cancelar |
52|
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[ Dev-C++ 4.9.9.2 - [ Proyectol ] - geneid.dev (=6 e

Archivo Edicién Buscar Ver Proyecto Ejecutar Depurar Herramientas CVS Ventana Ayuda
pEOmEdE &~~~ |BEE H 889

|820@8EY | 2@ | Oueo.  Glmeta..  Garedvuiar [ 1 |
II K| |

Proyecto | Classs | Depurar|  geneidc |
EI@ Provectal - You sh have L v B NU & 5] -
----- : account.c B 1 r i i n
----- L BackupGenes.
----- LI beggar.c
----- L Build&cceptors,
""" || Buidiritisl xary - /* $Id: gensid.c,v 1.12 2004/01/27 16:22:25 sblanco 1
----- || BuildintemalExq = h
""" - Bu!IdD.FIFs.c $include "geneid.h"
----- L BuildSingles.c
----- || BuildSart.c ; . o
----- BuildT erminalE 7 B Eig 2 SR LS S
----- : ComputeStopln'— eho )
----- CookingGenes. /* sites o [ i
_____ m ComectExan.c 5FP=0, 5DP=0, S5AP=0, 5TP=0,
..... : Dictionary.c /* exons to print */
..... DurnpHash.c EFP=0, EIP=0, ETP=0, EXP=0, ESP=0, ECP = 0,
..... W FetchS equence /* Partial or full prediction engine */
..... ] genamic.c GEMAMIC = 1, GENEID = 1,
----- : geneid.c A* Only forward or reverse prediction engine */
----- LI geneid.h FWD=1, ERVS=1,
""" || GetSitestwithPr /* switch ORF prediction on *
----- L GetStopCodon: scanORF = 0, =

< [T p 1 [ m | 3

EE Eompiladorl E Hecursosl |ﬂ|] Resultado de la compilaciénl ¢ Depurarl @ Wer Fesultados

341 [ [Insertar |Lineas del Archivo: 436 A

Configurar las opciones del proyecto

Desde menu “Proyecto” elegimos opciones del proyecto y modificamos lo que pone por defecto.
D Mueve Cadigo Fuente
Afiadir a Proyecto...
Quitar del Proyecto...

Opciones del Proyecte  Alt+P

Opciones de Proyecto )
alilaen=l Archivos | Compil.. | Pardme... | Directa... | C
Mombre: IF'rn_l,lectD'I
Archivo: C:Aeygwinbhomebramontgeneidhgeneid. dey

Archiva de zalida’:\cygwinihome\ramontgeneidsbintgeneid.exe

Archivos: 41 archivos [40 fuentes, 1 de cabecera, O de recurzos]

leono:

E iblioteca

>= Explarar | E|I:-I|-:teca E ztatica W’n2
Biblioteca DLL 'Win32
&I [~ Soporte para los temas visuales de Wi

Aceptar x LCancelar | ? Ayuda
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Qpciones de Proyecto = X

Principal E{saer Compil... | Pardme... | Diecto... | Constru... | Archiva.. | Infoma... |

Archivos del propecto;

----- BuildT erminalk xonz.c - Ulaetnss el e ez

..... ComputeStoplrfo.c Prioridad de Construce|0 j
""" Cackinglienes.c [T Incluir al compilar

E?;;;C:‘E;T'C [T Incluir en el el procesa de link

_____ e [T Compilar come C++

..... FetchSequence.c [T Anteponer ala constuccion

----- dehamic. ¢ i
----- geheid.c

----- geheid.h

----- GetSiteswithProfile.c -
----- etStopCodans. o P b

----- makager. o e

x Cancelar | ? Aguda

Anadimos el bin de geneid y el objects ( es lo Unico que hay que modificari i

Opciones de Proyecto

Principal | Archivos | Compil... | Pardme... | Directo... WGl Aichivo.. | Infoma... |

—Dhirectornio

Directano de Salida del Ejecutable

fbin =
Directanio de 5 alida del Archivo objeto
In:-l:nie::ts E

[~ Especificar Mombre del Archivo de Salida

Igeneid.e:-:e

x Cancelar | ? Ayuda

Lo demés lo dejamos igual. (principal, archivos, compilador, pardmetros...

01.12.08
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Reconstruir y compilar

[ Dev-C++ 4802 - [ Proyectol ] - geneiddev "= =R
Archivo Edicion Buscar Ver Proyecto | Ejecutar Depurar Herramientas CVS Ventana Ayuda
oo .
||D-@'|.“«..»Egcmpnar Cul+F9
oo oo % | mm Compila el archivo actua Shift+Ctrl+F9
ea O B &s v H g I D HUEEI Ejecutar Ctrl+F10 be
I I dl Pardmetros...
Proyecta | Clasesl Depurarl B compilar y Ejecutar Fa
E|-' Froyectal L ﬂ Reconstruir Todo Cirl+F11
account.c |E Revisar Sintaxis
BackupGenes. .
e Limpiar resultados
e Analisis de Perfil
BuildritialE xon:
BuildirkernalE xo Reiniciar gjecucion del programa  Alt+F2
BuiddRFz.c
BuidSinglesc ™
< 11 +
EE Compiladar ||ﬁ Flecursnsl |ﬂ]] Resultado de la cnmpllacln’nl @ Depulall @ VarF\esuItadnsl E Eerrarl
Linea | Unidad | Menzaje
29:20 [ |Imzertan |Dore parsing in 0 54 zeconds

Compile Progress
IF'ngless | Log |

Carmpiler: | Default compiler

Status: | Campiling...

File: | beqggar.c

Errors: 0 ‘warnings 0
[ ]

Salida del compilador, los warnings no sos importantes.
EE Eompiladorl % Recursos Iﬂ]] Resultada de la compilacidn |¢ Depurarl @ Wer Hesultadosl Cenarl

Informacicn: Resultado de la compilacian:

Errares Totales: |1 Austdlibd goc/iBBE-po-cpgwingd. 4,47 442 AiBBE-po-cyawin/bin/ld: warning: auto-
imparting has been activated without --enable-auto-impart specified on the command

Tamafio de Salidal line.

Thiz shauld wark unless it invalves constant data structures referencing symbols fram
Abartar auto-imported DLz Info: rezolving _optarg by linking to __imp__optarg [auto-import)
Info: rezolving _optind by linking bo__imp__optind [auto-import]
Eiecucidn Terminada

Si queremos que funcione fuera de cygwin u en otro PC hay que distribuir la libreria cygwinl1.dll junto
con geneid.exe. O bien usar algin programa tipo “alloy” para insertarla en el cédigo ensamblado de
cygwin (esto ultimo no lo he probado, pero con otros programas me ha dado resultado)

==
GU-

Wy Organizar ~ as ~ (M Abrircon.. ™ Guardar busqueda

i

i v Buscar los resultados en Disco local (C2) | % ||| eygwr.an x |

Herramientas de bisqueda = @ Grabar

Las bisquedas se podrian realizar con lentitud en las ubicaciones no indizadas: C:\. Haga clic aqui para agregar al indice...

x
Vinctilos favontos Nombre Fecha mo‘d\ﬁcacwén Tipo Carpeta Autores Ei ~
El Documentos % cygWindowsWM-7.dll 05/11,/2008 18:39 Extension de la apl..  bin (Chcygwin) o
o { 1% cygwind.dll 12/06/2008 18:35 Extension de la apl..  bin (Choygwin)
vias » % cygwmf-0-2-7.dll 23/03/2008 16:42 Extension de la apl...  bin (Chacygwin)
Carpetas N <| T T R T -
01.12.08

34 de 36
TamaritAgustiRamon_LINUX_PEC1.doc



Ramén Tamarit. PEC1. Fundamentos de informéatica en entornos bioinformaticos

El exe de salida

'@\ j.-vl <« home » ramon b geneid b bin v|*¢||5_:sf:’ 2

COrganizar ~

Mombre : Fecha modificacion  Tipo Tamafio
F Do geneid 12/12/2006 16:26 Archivo 128 KB :
y - ) 51 geneid 29/11/2008 10:49 Aplicacién 136 KB
Mds »
Fecha de creacion: 29/11,/2008 10:47
Carpetas ~ Tarmafio: 135 KB

(es un poco mas grande porque incluye las cabeceras necesarias para rodar en windows)
Probando el geneid.exe

En el cmd de windows

BN C\Windows\system32\cmd.exe |ﬂlﬁ

c :cyguin~homesramonsgeneid>»cd bin

c = scyguwinshomesramonsgeneidsbin>dir
El volumen de la unidad C no tiene etigueta.
El nimero de serie del volumen es: 14F2-7E@1

Directorio de c:>cygwinshomesramon>geneid-shin

29-11,2088 1@:48 <DIR> -
29-11,2088 1@:48 <DIR> .-
12-12/2086 16:26 138.182 geneid
29112088 10:48 139.257 geneid.exe
2 archivos 26%9.359 bytes
2 dirs 62.784.946.176 bhytes libres

c = scyguwinshomesramonsgeneidsbin*geneid.exe
: One filename is required ¢(DNA sequence, Fasta format)

geneid — a program to annotate genomic seguences

geneid [-bdaefitxsz]
[-D]1 [-Z]
[-G] [-¥1 [-M]1 [-m]
[-WCF]1 [-ol
[-0 <gff_exons_file>]
[-R <gff_annotation—file>]
[-§ <gff_homology_file>]
[-F <parameter_file>]
[-E exonuweight]
[-Bu1l [-hl
{locus_seq_in_fasta_format>
[RELEASE
geneid v 1.2a

c = scygwinshomesramonsgeneidsbin>

En el cygwin como si fuera un programa unix (evidentemente, en un Linux no funcionara el exe)
E: ~/geneid/bin =S~

% ./fgeneid.exe
Error: One filename is required (DHA sequence, Fasta format)

HAME

q
SYHOPSIS
geneid

eneid - a program to annotate genomic sequences

daefitxsz]

[_
[-%] [-H] [-m]
1 [-e]

11
=oee
ot

F
{gff_exons_file>]
{gff_annotation-file>]
{gff_homology_file*]
{parameter_file>]
exonweight]

v] [-b]
cus_seq_in_fasta_format>

A ———— ———

[~
omMmMUwmEe

RELEASE
geneid v 1_2a
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