Formulario de Curso

Asignatura:
Herramientas computacionales para abordar problemas bioldgicos

Instituto o Unidad:

Institut Pasteur de Montevideo / Instituto de Investigaciones Bioldgicas Clemente Estable / Facultad de
Agronomia / Facultad de Ciencias

Departamento o Area:

Unidad de Bioquimica y Protedmica Analiticas, Institut Pasteur de Montevideo
Departamento de Biologia vegetal, Facultad de Agronomia, Udelar

Departamento de Gendmica, Instituto de Investigaciones Bioldgicas Clemente Estable
Laboratorio de Simulaciones Biomoleculares, Institut Pasteur de Montevideo

Profesores Responsable de la asignatura:

Carla Valeria Filippi

Doctora en Ciencias Bioldgicas

Investigador Grado 3 - PEDECIBA

Profesor Adjunto (G 3) — Departamento de Biologia Vegetal, Facultad de Agronomia, Udelar

Flavio Pazos Obregon

Doctor en Ciencias Biolégicas por PEDECIBA.

Investigador Grado 3 de PEDECIBA

Investigador Adjunto Senior, Unidad de Bioquimica y Protedmica Analiticas, Institut Pasteur de
Montevideo

Martin Sofiora

Doctor en Ciencias Biolégicas por PEDECIBA.

Investigador Grado 3 de PEDECIBA

Investigador Adjunto, Grupo de Simulaciones Biomoleculares, Institut Pasteur de Montevideo

Otros Docentes’:

Ignacio Alcantara

Licenciado en Ciencias Bioldgicas

Unidad de Bioestadistica, Departamento de Salud Publica Animal, Facultad de Veterinaria,
Universidad de la Republica.

Lucas Inchausti

Magister en Bioinformatica

Laboratorio de Bioinformatica, Departamento de Gendmica, Instituto de Investigaciones
Bioldgicas Clemente Estable, 11600 Montevideo, Uruguay

Seccidon Gendmica Funcional, Facultad de Ciencias, Udelar.

Felipe Maresca



Magister en Ciencias Bioldgicas

Laboratorio de Gendmica Evolutiva, Facultad de Ciencias, UdelaR.
Joaquin Pereira

Licenciado en Ciencias Biolégicas

Laboratorio de Gendmica Evolutiva, Facultad de Ciencias, UdelaR

Esteban Ortiz Grandal
Doctor en Ciencias Bioldgicas
Departamento de Ecologia y Gestion Ambiental, Centro Universitario Regional del Este, UdelaR.

Martin Rivara

Licenciado en Ciencias Bioldgicas

Departamento de Gendmica, Instituto de Investigaciones Bioldgicas Clemente Estable, 11600
Montevideo, Uruguay

Laboratorio de Regulacién de la Expresion Génica, Unidad Académica de Genética, Facultad de
Medicina, Udelar.

Diego Simodn

Doctor en Ciencias Bioldgicas

Laboratorio de Gendmica Evolutiva, Facultad de Ciencias, UdelaR

Laboratorio de Virologia Molecular, Facultad de Ciencias, UdelaR

Laboratorio de Evolucidn Experimental de Virus, Institut Pasteur de Montevideo

Paola Sosa

Licenciada en Bioquimica

Laboratorio de Bioinformdtica, Departamento de Gendmica, Instituto de Investigaciones
Bioldgicas Clemente Estable, 11600 Montevideo, Uruguay

Secciéon Gendmica Funcional, Facultad de Ciencias, Udelar.

Sofia Zeballos

Magister en Bioinformatica

Laboratorio de Biologia de Gusanos, Instituto Pasteur de Montevideo

Laboratorio de Microbiologia Molecular, Area Microbiologia, Departamento de Biociencias, Facultad
de Quimica, UdelaR.

Docentes invitados': (completar info: titulo, nombre, grado, Instituto,
PEDECIBA) (titulo, nombre, cargo, Institucion, PEDECIBA, pais)

Martin Beracochea

Magister en Bioinformatica
European Bioinformatics Institute, Reino Unido

1Agregar CV si el docente participa por primera vez.

Carga horaria

* Horas clase (tedrico): 22
» Horas clase (practico): 25
¢ Horas consulta: 4



* Horas evaluacion: 3
o Subtotal horas docencia directa: 54
¢ Horas estudio: 18
* Horas resolucion ejercicios/practicos: 0
» Horas proyecto final/monografia: 18

o Subtotal de horas de trabajo domiciliario: 36

Horas Totales: 90
N2 de Créditos: 7
Publico objetivo:

El curso esta dirigido a estudiantes de posgrado y estudiantes avanzados de grado de todas las ramas de las
ciencias de la vida.

Cupos: 30

Minimo: 5
Maximo: 30

Objetivos:

El objetivo general del curso es introducir a los estudiantes de posgrado en una seleccion de herramientas
fundamentales de la Biologia Computacional, entendida como la aplicacion de métodos computacionales,
matematicos y estadisticos para modelar, analizar e interpretar datos bioldgicos.

Se trata de un curso de caracter introductorio, orientado a brindar una vision general de enfoques
computacionales que permiten abordar problematicas biolégicas actuales. El curso combinard clases
tedricas con sesiones practicas de laboratorio. Las clases tedricas estaran enfocadas en la comprensién
conceptual de los distintos métodos, mientras que los laboratorios permitiran aplicar estas herramientas en
escenarios representativos, favoreciendo la integracion entre teoria y practica.

Conocimientos previos exigidos:

Conocimientos basicos de estadistica y programacion.

Metodologia de ensenanza:

El curso se dictara en modalidad virtual, sincronica, con control de asistencia. Se desarrollara en formato de
talleres semanales que combinardn exposiciones tedricas con actividades practicas aplicadas. Cada
encuentro estara centrado en una herramienta o conjunto de herramientas especificas, introducidas a partir
de casos de uso reales o simulados que reflejan problematicas bioldgicas actuales.

Las actividades practicas se realizaran en computadoras personales, ya sea utilizando software previamente
instalado o plataformas en la nube (como GitHub, Google Colab, entre otras), promoviendo el trabajo
autonomo guiado, la resolucion de problemas concretos y la participacion activa durante los encuentros.



Como cierre del curso, se propondra un proyecto final integrador que permitira a los estudiantes aplicar de
manera articulada los conocimientos y habilidades adquiridos a lo largo de los mddulos.
Asistencia:

La asistencia serd obligatoria al 80% de las clases tedricas y practicas. Dado que el curso se dictara en
modalidad virtual sincrénica, se requerira la participacidon con la cdmara encendida durante los encuentros,
como forma de garantizar la presencia activa y el involucramiento con las actividades propuestas.

Forma de evaluacion:

Para obtener la ganancia del curso, los estudiantes deberan cumplir con los requisitos de asistencia (minimo
80%) y aprobar la evaluacidn final integradora. La ganancia tendrd una vigencia de un afio.

El curso contard con una evaluacidon continua, mediante entregas practicas individuales o grupales al
finalizar cada mddulo. Estas actividades permitiran aplicar los contenidos trabajados y se deberd completar
al menos el 70% de ellas para habilitar la evaluacion final.

La evaluacién final consistird en la resolucién de un problema bioldgico utilizando una o mas de las
herramientas presentadas en el curso. Los estudiantes elaboraran un informe escrito y lo defenderan en una
instancia oral ante el equipo docente. El problema y los datos a utilizar seran definidos en conjunto entre
cada estudiante y el equipo docente.

La calificacidn final serd determinada a partir de la calidad del informe escrito y de su presentacidn oral,
cuya fecha se acordara con cada estudiante de manera flexible.

Temario:

Semana 1: Presentacién curso y lineamientos actividad integradora — todos los docentes

En esta primera clase se presentara la estructura general del curso, los objetivos de aprendizaje, la
modalidad de evaluacidn y los criterios de participacién. Ademads, se introducira la actividad integradora que
se desarrollard a lo largo del curso, detallando su propdsito, formato y entregables. Participan todos los
docentes responsables.

Semana 2: “Control de versiones con Git” — Ignacio Alcantara

Este mddulo cubre el uso de Git, una herramienta de control de versiones esencial para gestionar cambios
en archivos binarios (formato tipico de “scripts”). Se exploraran conceptos bdsicos como commits y
seguimiento de cambios, instalacion de Git, plataformas de hosting (GitHub, GitLab), y distintas interfaces
de usuario. La segunda parte incluird explorar distintas aplicaciones practicas como la escritura y revision de
tesis en Git, gestion de repositorios de laboratorio, y manejo de archivos grandes con Git LFS basado en
casos reales presentados por los docentes. Se espera que al finalizar el mdédulo, el estudiante pueda
manejar a nivel de usuario el sistema de versién de control de sus propios archivos asi como colaborar en
proyectos compartidos.

Semana 3: “Manejo de secuencias en linea de comando” — Martin Rivara, Paola Sosa
En este mddulo se introducird el manejo de datos de secuenciacién de dacidos nucleicos mediante

herramientas bioinformaticas en linea de comando. Se abordaran los conceptos fundamentales sobre
archivos FASTA, FASTQ, entre otros y se trabajara con herramientas como grep, awk, cut, y sed para explorar,



filtrar y transformar secuencias. Asimismo, se presentaran programas especificos para tareas frecuentes en
bioinformatica y se discutirda como integrarlos en flujos de trabajo reproducibles. Al finalizar, los estudiantes
estaran capacitados para inspeccionar y manipular archivos de secuencias desde la linea de

comando.

Semana 4: “Analisis de secuencias en SeqinR” — Diego Simdn

Este médulo introduce a los participantes en el uso del paquete SeqginR del lenguaje R, una herramienta
versatil para la manipulacion y para analisis composicionales de secuencias bioldgicas en el entorno R. Se
abordaran funciones bdasicas para importar, explorar y procesar secuencias de ADN (o ARN), con énfasis en
tareas como el cdlculo del contenido GC, uso de dinucledtidos y uso de codones. El objetivo es familiarizarse
con la generacion de estadisticas descriptivas muy utilizadas en gendmica y evolucion molecular.

Semana 5: “Mineria de datos gendmicos con Ensembl” — Carla Filippi

En este mdodulo practico, los participantes exploraran las funcionalidades del navegador Ensembl y sus
herramientas asociadas (biomart, variant effect predictor, entre otras) para el analisis de datos gendmicos.
Se abordara el uso de Ensembl para consultar anotaciones funcionales, descargar secuencias génicas y
promotoras, identificar estructuras génicas, explorar variantes y sus posibles efectos, y realizar conversiones
entre distintos identificadores, todo mediante una interfaz accesible.

Semana 6: “Redes de co-expresidn génica con Python” — Sofia Zeballos, Lucas Inchausti

En este mddulo se introducira los conceptos de grafos y redes de co-expresidn para la prediccidén de funcién
de genes y exploracién de datos. Para esto utilizaremos el lenguaje de programacién Python en notebooks
de Google Colab y paquetes de funciones ya disefiadas para construir redes. Veremos también cémo
interpretar los resultados y analizar los clusters de genes co-expresados.

Semana 7: “Modelado de redes ecoldgicas en R” — Esteban Ortiz Grandal, Felipe Maresca

En este mdodulo se presentaran herramientas de simulacidon de redes ecoldgicas basadas en ecuaciones
diferenciales en el lenguaje de programaciéon R. Para ello, se trabajard con modelos Lotka-Volterra para
simular dindmicas de competencia y consumo. Durante el médulo se abordaran conceptos de la teoria
ecolégica asociados a interacciones de competencia y redes tréficas, y se demostrara como estas
interacciones se representan en lenguaje matematico sencillo. Por ultimo, se ejemplificara cdmo programar,
simular y visualizar este tipo de dindmicas ecoldgicas en R. Hacia el final del médulo, los estudiantes podran
explorar diferentes escenarios analizando cémo distintas condiciones iniciales afectan tanto la dindmica
como la estructura final de las redes simuladas.

Semana 8: “Simulaciones biomoleculares con el campo de fuerzas SIRAH” — Martin Sofiora

En este mddulo se introducira a los estudiantes en el uso de simulaciones de dindmica molecular a nivel de
resolucidn coarse-grained como herramienta para estudiar sistemas biomoleculares complejos. Se trabajara
especificamente con el campo de fuerzas SIRAH, un modelo desarrollado para representar proteinas,
lipidos, acidos nucleicos y solventes de forma eficiente, preservando aspectos estructurales, fisicoquimicos y
funcionales relevantes. A lo largo del taller se abordaran conceptos clave sobre la preparacién de sistemas,
ejecucién de simulaciones y analisis de trayectorias mediante herramientas como GROMACS y VMD. Los
estudiantes tendrdn la oportunidad de explorar casos practicos relacionados con la dindmica de proteinas y
la organizacién de membranas, asi como de discutir las ventajas y limitaciones del enfoque coarse-grained
frente a modelos de resolucién atdmica.

Semana 9: “Machine learning con SciKitLearn” — Flavio Pazos



Se abordara, de forma introductoria los fundamentos del aprendizaje automatico y su aplicacién en el
analisis de datos bioldgicos. La parte tedrica se centrara en los conceptos clave del aprendizaje supervisado
y no supervisado, incluyendo tipos de algoritmos, nociones de entrenamiento y validacion de modelos, y
ejemplos de problemas biolégicos abordables con estas herramientas. En la parte practica, trabajaremos
con un conjunto de datos reales utilizando Python vy bibliotecas como scikit-learn, para aplicar un flujo
basico de andlisis: preprocesamiento, entrenamiento de modelos supervisados y visualizacion de
resultados. Se fomentara la interpretacion bioldgica de las salidas del modelo y se introducird brevemente
cOdmo evaluar su desempeiio. La clase estd orientada a estudiantes sin experiencia previa en machine
learning, con énfasis en la comprensién conceptual y la aplicacién practica guiada.

Semana 10: “Introduccidn a Nextflow y flujos de trabajo reproducibles” — Martin Beracochea, Joaquin
Pereira

Este mddulo tiene como objetivo introducir a las y los estudiantes en el uso de Nextflow, una herramienta
moderna para el disefio y ejecucion de flujos de trabajo computacionales de manera eficiente y
reproducible. Se abordaran los conceptos fundamentales del paradigma de flujos de trabajo, la escritura de
scripts en Nextflow, el manejo de canales y procesos, asi como la integraciéon con contenedores (Docker,
Singularity) y gestores de paquetes (Conda). También se discutirdn buenas practicas para la reproducibilidad
computacional y la trazabilidad de resultados en investigaciones bioinformaticas.

Semana 11: Instancia globalizadora — todos los docentes
En esta clase se ofrecerd un espacio de consulta y retroalimentacidon para resolver dudas sobre los

contenidos abordados durante el curso. Serd también un espacio donde los estudiantes podran presentar
una version inicial de su proyecto final, con el fin de obtener feedback. Participan todos los docentes.

Bibliografia:

e Introduction to Machine Learning with Python, Miiller A C, Guido S O’Reilly Media, Inc. ISBN:
978-1-449-36941-5.

® Braun, E., et al. 2019. Best Practices for Foundations in Molecular Simulations [Article v1.0]. Living
journal of computational molecular science, 1(1), 5957.
https://doi.org/10.33011/livecoms.1.1.5957

e Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd Edition. Dr Andrew Leach e

Gotelli, N. J. (2008). A primer of ecology (4th ed.). Sunderland, MA: Sinauer Associates e

Stevens, M. H. H. (2009). A Primer of Ecology with R. Springer, New York

® Bryan J., Happy Git with R. https://happygitwithr.com/

Fecha de inicio y finalizacidn:

Inicio: Jueves 31 de julio
Finalizacién: Jueves 16 de octubre

Institucidn, Salén y Horario:
Clases virtuales, sincrdnicas y con control de asistencia.

Tedricos: Martes de 18 a 20:00 hs



Practicos: Jueves de 18:00 a 20:30 hs



