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1. DATOS BÁSICOS DEL TFG:

Título: Desarrollo de una aplicación bioinformática para filogenética y generación de dendrogramas
mediante el análisis de homología estructural

Descripción general (resumen y metodología):

La ingente masa de datos genómicos y proteómicos acumulados durante las últimas décadas nos
ha permitido constatar de forma contundente algo que ya se había planteado anteriormente:
durante el proceso evolutivo, las secuencias génicas de un marco abierto de lectura divergen más
rápidamente que las secuencias peptídicas que codifican (debido a las mutaciones silenciosas
derivadas de la degeneración del código genético) y, a su vez, las secuencias peptídicas divergen
más rápidamente que las estructuras nativas de las proteínas que codifican (debido a la presión
selectiva funcional). Por todo ello, para analizar un árbol evolutivo es crucial precisar la escala
temporal y elegir el criterio adecuado. Si se estudia el parentesco entre especies que divergieron
muy recientemente, se emplearán las secuencias génicas, ya que es poco probable encontrar
diferencias significativas en las secuencias peptídicas. Por el contrario, para obtener filogenias de
organismos muy distantes, deben tenerse en cuenta las homologías estructurales de sus proteínas.
Además, la filogenética estructural permite identificar relaciones evolutivas que no se detectan
fácilmente a nivel de secuencia, facilitando la predicción de funciones proteicas en organismos
poco caracterizados o en proteínas de función desconocida. Asimismo, el uso de dendrogramas
basados en estructura aporta información complementaria a los métodos convencionales,
mejorando la robustez del análisis evolutivo.

Tipología: Estudio de casos, teóricos o prácticos, relacionados con la temática del Grado.

Objetivos planteados:

El objetivo del TFG propuesto será la implementación de un prototipo de aplicación bioinformática
que facilite la investigación de filogenias basadas en homología estructural a gran escala. Para ello,
se plantea que la aplicación a desarrollar (se empleará para ello un compilador de C++ o Free
Pascal/Lazarus) disponga de un front-end visual e interactivo que permita:

1. Gestionar las bases de datos estructurales.
2. Realizar el análisis cuantitativo de la homología estructural entre proteínas, subunidades o

dominios funcionales.
3. Obtener y visualizar los dendrogramas y árboles filogenéticos correspondientes.

Plan de trabajo
1.      Revisión y extracción de datos estructurales: carga de ficheros PDB y preparación de

conjuntos de proteínas. Definición de clases y arquitectura modular.
2.      Implementación del módulo de cálculo de similitud estructural (lectura de coordenadas y

cálculo de RMSD). Alineamiento y cálculo de puntuaciones de homología.
3.      Generación de la matriz de distancias y creación de dendrogramas mediante clustering

jerárquico.
4.      Desarrollo de la interfaz visual para cargar datos, ajustar parámetros y visualizar árboles

filogenéticos.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Para la realización de este proyecto es altamente recomendable que el alumno o alumna curse o
haya cursado la asignatura de Ingeniería de Proteínas y/o disponer de conocimientos básicos en
programación.

Plazas: 1

2. DATOS DEL TUTOR/A:

Nombre y apellidos:  FERNANDO JESÚS REYES ZURITA

Ámbito de conocimiento/Departamento: BIOQUÍMICA Y BIOLOGÍA MOLECULAR I

Correo electrónico: ferjes@ugr.es

3. COTUTOR/A DE LA UGR (en su caso):
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4. COTUTOR/A EXTERNO/A (en su caso):
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