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1. La INTRODUCCION

Bienvenidos al curso de Programacion para las ciencias biologicas. Este curso trata del estudio y
uso de herramientas computacionales que permiten automatizar de manera confiable los procesos
de exploracion analisis comparacion y manipulacion de cadenas de los 4cidos nucleicos usando los
lenguajes de programacion BASH R y Python a través del paradigma pedagogico ignaciano.

. Qué haremos?

En este curso nos vamos a ayudar de las herramientas computacionales para analizar las cadenas de
los acidos nucleicos las cuales, sin estas herramientas, pueden ser muy complejas y dificiles de es-
tudiar, debido principalmente a la gran extension de tamafio que estas cadenas pueden tener. Sin em-
bargo, con la ayuda de las herramientas computacionales y los lenguajes de programacion BASH, R
y Python se pueden hacer anélisis de gran envergadura, muchos de los cuales se pueden automatizar y
con la ayuda de servidores especializados, los resultados pueden ser obtenidos varias horas después.




JPor qué lo haremos?

Los procesos de estudio de las cadenas de ADN han evolucionado a través de los afios, incorporando
las herramientas computacionales como una gran ayuda que permite realizar analisis que hace al-
gunos afos hubiera requerido de mucho tiempo o hubieran sido impensables.

Esto se complementa con la relevancia que ha tomado en la actualidad el poder realizar rapidamente
analisis de cadenas de ADN o ARN, para poder compararlas entre ellas y estudiar sus mutaciones y
variantes. En ese sentido, el hecho de que a poco tiempo de que se identificara el virus SARS-CoV-2,
causante del COVID-19, se publicara la cadena completa de su material genético ha permitido que
pueda ser analizada por todos los cientificos del mundo.

.Con qué lo haremos?

Con el manejo de las herramientas de programacion BASH, R y Python podremos analizar y com-
parar cadenas de ADN y ARN para encontrar similitudes o diferencias entre ellas, asi como también
patrones especificos de las cadenas, entre otros.

Bienvenidos a disfrutar de este maravilloso mundo de la computacion al servicio de las ciencias bi-
ologicas




2. Cada asignatura debera estar dividida en 8 (ocho) clases, conteniendo:

Contenido:

Cada clase debera mostrar temas y subte-
mas contenidas en 8 paginas y un rango de
2800 a 3000 palabras, de autoria del con-
tenidista contratado estar de acuerdo con el
syllabus de la asignatura y la distribucioén
de temas y subtemas determinados en el
Formulario de Estructuracion de la Asig-
natura (Formulario 1). En este contenido
puede agregar graficos e imagenes debida-
mente referenciados de acuerdo a la norma-
tiva APA version 7.

Cumple

pueden ser a:

En cada clase, deberan presentarse, como minimo, 2 (dos) enlaces relacionados con los
temas y subtemas complementando al texto redactado. Para cada enlace deberd haber
una breve descripcion de lo que se esta abordando, presentada de forma dialogada en el
contenido. Estas descripciones y enlaces deben estar destacados en verde. Los enlaces

- Videos [Se incluyen anuncios, documen-
tales, fragmentos de peliculas, entrevistas
u otros tipos que puedan ser utilizados
como material didactico complementario
en la disciplina].

https://youtu.be/btNcfY Viubs

https://seracademia.com/academia/
Bio_Info/M1/Videos/Instalacion-Debi-
anl2-server-Jupyter.mp4

https://seracademia.com/academia/Bio_
Info/M1/Videos/Cuaderno0_BASH.mp4

- Sitios web [Enlaces de sitios que conten-
gan articulos, entrevistas, investigaciones u
otro material que pueda ser utilizado como
material didactico complementario en la
disciplina].

Cumple

- Otros [Pueden ser archivos adjuntos por
el responsable del contenido y enviados
junto con el contenido de la disciplina].

Cuderno jupyter:

Cuaderno0 BASH.ipynb




3. Alfinal de cada clase deberan presentarse, obligatoriamente, todas las REFERENCIAS CITADAS
en el texto del contenido, de acuerdo con la normativa de la American Psychological Association
(APA) version 7 o con la informacidon minima para ser adecuadas a las normas. Las citas autor-fecha
utilizadas a lo largo del contenido deben estar destacadas en azul.

4. Dentro del contenido de la clase subraye al menos 2 términos de los temas abordados vy, al final
coloque las definiciones correspondientes.

5. RECURSOS DE PROFUNDIZACION: Son recursos de creacion propia del contenidista, aqui
podra explicar conceptos y definiciones que requieran una explicacion mas detallada usando vid-
eos e infografias, tablas, estudios de caso, resolucion de actividades, presentacion de resolucion de
situaciones reales u otros recursos que ayuden a la comprension del contenido. Se requiere la entrega
de 1 a 3 recursos por clase.

DESARROLLO

1. INTRODUCCION DE LA CLASE

En esta primera clase prepararemos nuestro ecosistema para usar Estructuras de Programacion en
Linea de Comandos (BASH) optimizado para Biologia Computacional utilizando una maquina vir-
tual con la distribucion Debian 12 que incluye Jupyter Notebook, configurado con los kernels BASH,
R y Python, lo que permitira ejecutar y desarrollar scripts en estos lenguajes de forma interactiva. En
primer lugar, es importante tener en cuenta que Debian 12 est4 basada en la version estandar de Li-
nux, con un gran nimero de paquetes disponibles para instalar a través del sistema de paquetes APT
(Advanced Package Tool). También ofrece una excelente estabilidad y seguridad, lo que permite
trabajar sin preocupaciones sobre la integridad de los datos.

En el siguiente paso, veremos como importar y usar las maquinas virtuales tanto con entorno grafico,
asi como la version servidor con Jupyter Notebook con los kernels BASH, R y Python. Estos kernels
permiten ejecutar y depurar scripts escritos en estos lenguajes de forma interactiva dentro del entorno
de Jupyter. Ademas, a discrecion del estudiante se tiene la posibilidad de instalar otros kernels como
Julia® para ampliar atin mas las posibilidades del ecosistema.

Clase 1:

Desarrollar algoritmos con lenguaje de programacion estructurado de linea de comandos
para secuencias biologicas.




1. Estructuras de programacion en lenguaje de comandos (BASH)

1.1. Preparacion del ecosistema bioinformatico
1.1.1. Lububio como sistema operativo ligero para bioinformatica
1.1.1.1. Introduccién a Lubuntu como entorno eficiente para tareas bioinformaticas.

1.1.1.2. Instalacion y configuracion de herramientas necesarias para manejo de secuencias
bioldgicas.

1.1.2. Configuracion de la Maquina Virtual “Servidor Debian 12” con Jupyter y entornos de
desarrollo BASH, R y PYTHON

1.1.2.1. Instalacion y configuracion de Debian 12 como servidor bioinformatico. *Configu-
racion de Jupyter Notebooks en un servidor Debian para el desarrollo de scripts de analisis
de secuencias bioldgicas en BASH.

1.1.2.2. Instalacion de paquetes esenciales para bioinformatica en linea de comandos.

1.2. Scripts en linea de comandos (BASH)
1.2.1. Scripting en BASH, variables, control de flujo y estructuras de decision.

1.2.2. Comparacion de BASH con otros lenguajes de scripting usados en bioinformatica.

Referencias citadas en la Clase 1.

Videos:

1. Instalacion y configuracion de Lububio con herramientas para el manejo de secuencias biologi-
cas.

https://youtu.be/btNcfY Viubs

2. Uso y familiarizacion con Lububio

https://seracademia.com/academia/Bio_Info/M1/P1/Presentacion_Entorno.html#/instalacin-de-la-
imagen-iso-de-lubuntu-r-en-la-mquina-virtual.

3. Configuracion de la Maquina Virtual “Servidor Debian 12 con Jupyter y entornos de desarrollo
BASH, R y PYTHON.

https://seracademia.com/academia/Bio_Info/M1/Videos/Instalacion-Debian12-server-Jupyter.mp4




4. Instalacion de paquetes esenciales para bioinformatica en linea de comandos y variables en
BASH.

https://seracademia.com/academia/Bio_Info/M1/Videos/Cuaderno0_BASH.mp4

Cuadernos de trabajo Jupyter

Cuaderno0 BASH.ipynb
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Definicion de los términos citados en la Clase 1.

1. BASH: BASH es un acronimo que significa “Bourne Again Shell” y es un intérprete de co-
mandos (shell) que fue desarrollado como una mejora del original Bourne Shell (sh), creado
por Stephen Bourne. BASH es una de las shells mas populares en sistemas operativos basados
en Unix, como Linux y macOS y es el intérprete de comandos de linea de codigo abierto utiliza-
do en la mayoria de las distribuciones de Linux y Unix.

2. Oracle Virtualbox: Es un emulador de maquinas virtuales de codigo abierto desarrollado por Or-
acle Corporation que permite crear varias maquinas virtuales dentro de una inica maquina fisica, lo
que facilita la prueba y despliegue de diferentes sistemas operativos y aplicaciones.

3. LXDE: Es un entorno de escritorio ligero y rapido disefiado para computadoras con recursos lim-
itados o sistema operativos lentos.

4. Biolinux: Es una distribucion de Linux especifica para la bioinformatica que incluye soft-
ware y herramientas populares utilizadas en este campo, como Biopython y Bedtools.

5. Maquina anfitriona: Es la computadora o servidor en el que se ejecuta una o varias maquinas
virtuales. También es conocida como host.

6. Maquina huésped: Es una maquina virtual creada dentro de una maquina anfitriona que puede
ejecutar un sistema operativo diferente al del anfitrion, lo que permite instalar y utilizar software o
aplicaciones especificas sin interferir con el sistema operativo original. También es conocida como
cliente o invitado.

7. Lubuntu: Es una distribucion de Linux basada en Ubuntu que utiliza el entorno de escrito-
rio LXDE (Lightweight X11 Desktop Environment).

8. R: Es un entorno de andlisis estadistico y graficos basado en el lenguaje de programacion. Es muy
popular entre los cientificos, investigadores y estadisticos debido a su potencia y flexibilidad.




9. Python: Es un lenguaje de programacion de alto nivel disefiado para ser facil de aprender y utilizar
en todas las tareas. Es muy popular entre los desarrolladores debido a su sintaxis clara, legibilidad y
facilidad para la creacion de scripts e interfaces graficas.

Profundizacion Clase 1.

Clase 1:

Desarrollar algoritmos con lenguaje de programacion estructurado de linea de comandos
para secuencias biologicas.

1. Estructuras de programacion en lenguaje de comandos (BASH)

En bioinformatica BASH es muy ttil para analizar, estudiar, comparar y extraer patrones de cadenas
de ADN o ARN vy realizar conversiones entre ellas, de tal manera que se facilita el analisis de grandes
volimenes de datos bioinformaticos. Adicionalmente, al desarrollar los scripts de automatizacion se
ahorra tiempo volviendo los procesos de anélisis més eficientes o incorporando la posibilidad de cal-
endarizar procesos cuyo tiempo de ejecucion, dado el tamaio de los datos, pudiera ser muy extenso
limitandose el investigador a ingresar las instrucciones y esperar el resultado durante varias horas o
dias.

1.1. Preparacion del ecosistema bioinformatico

Para este curso se requiere de un entorno que tenga los siguientes elementos:
Terminal BASH
Entorno de programacién para Python ®

Entorno de programacion para R ®

De manera ilustrativa, en caso de que el estudiante no haya tenido experiencias previas con
el sistema operativo GNU/Linux®, se han preparado dos maquinas virtuales para facilitar la
instalacion y configuracion de las herramientas necesarias para este curso.




La primera maquina virtual incluye un ecosistema con entorno grafico denominado Lububio.

La segunda maquina virtual, en cambio, estd pensada como un ecosistema de un servidor, el
cual no cuenta con entorno grafico. Sin embargo, el estudiante puede acceder a este recurso a
través de un navegador web desde su equipo anfitrion, utilizando el servicio Jupyter® Note-
book, que tiene habilitado por defecto los kernel BASH, R® y PYTHON®. A través de las
libretas de trabajo en Jupyter®, el estudiante podra desarrollar y replicar todas las actividades
planificadas para este curso.

1.1.1. Lububio como sistema operativo ligero para bioinformatica

Lububio estd basado en la distribucion liviana Lubuntu® y tiene las herramientas necesarias
que le permitiran al estudiante conocer de este sistema operativo e interactuar nativamente
con su entorno grafico derivado del cliente de escritorio LXDE®.

1.1.1.1. Introduccion a Lubuntu como entorno eficiente para tareas bioinformaticas

Lububio tiene preinstalado un ecosistema que permite realizar tareas dentro del campo de
la biologia computacional usando el entorno grafico LXDE® de Lubuntu®. Cuenta con las
siguientes herramientas:

Bash
Spyder3

Rstudio

Dado que el objetivo de esta maquina virtual es desarrollar o fortalecer la experiencia en el
uso del entorno gréfico liviano LXDE del sistema operativo GNU/Linux®, se recomienda al
estudiante seguir las instrucciones de importacion y uso basico de esta maquina virtual.

1.1.1.2. Instalacion y configuracion de herramientas necesarias para manejo de secuen-
cias biologicas.

Revise este video [ https://youtu.be/btNcfY Viubs ], y realice las siguientes actividades:




Para importar la imagen OVA, primero descarguela desde este sitio [ https://seraca-
demia.com/academia/L.ububio.ova ], una vez que la haya descargado, desde Oracle

VirtualBox® importela como un servicio virtualizado, como se muestra en la Figura
1.

Oracle VirtualBox Administrador

9% » .

Configuracidn Descartar  Iniciar

G Maguina  Ayuda

&7 Preferencias... ControkG

N Importar servicio virtualizado... Control+

[} Exportar servicio virtualizado... Control+E
= Herramientas ' Erertics
& comprobar actualizaciones... Debian (64-bit)

Ay Reiniciar todas las advertencias
@ Ea.lir C.DntrDHQ 8192 MB ;
: Disgquete, Optica, Disco duro

Paginacién anidada, Paravirtualizacién Kv

Aceleracion:

Figura 1. Importacion del servicio virtualizado Lububio

En la siguiente ventana ubique la imagen Lububio.ova donde la haya guardado en su
disco duro, como se presenta en la Figura 2.




Importar servicio virtualizado - o X

Fuente: | Sistema de archivos local -

Archivo: |!home!evalucion!Lububio.wa | E

| Ayuda | | Anterior || Terminar || Cancelar

Figura 2. Localizacion de la imagen Lububio.ova

Acepte el acuerdo de licencia, como se muestra en la Figura 3.

= Acuerdo de Licencia de Software X

El sistema virtual «Lububio» requiere que acepte los
terminos y condiciones de la Licencia de Software
mostrada a continuacién.

Haga clic en Acepto para continuar No acepto para cancelar
la importacion.

GNU/GPL

Imprimir.. Guardar.. | @ Mo acepto | @ Acepto |

Figura 3. Acuerdo de licencia de Software







Espere a que termine el proceso de importacion, como se indica en la Figura 4.

=] Oracle VirtualBox Administrador - o x

Archivo Maquina  Ayuda

i — G @ 9 . = 3@

Nueva Afadir  Configuracion Descartar  Iniciar

Importando servicio virtualizado... @

B2 | Windows-8.1-x86 = General i 15%
V& @ Apagada Mombre: Etertics
Sistema operativo: Debian (64-bit)
!!ZH bitnami-hadoop Sistema
® @ apagada
= Apag Memaria base: 8192 MB
Orden de arrangue: Disquete, Optica, Disco duro
Aceleracion: Paginacién anidada, Paravirtualizacion KVM
M pantalla
Memoria de video: 16 MB
Controlador grifico: VMSVGA
Servidor de escritorio remoto:  Inhabilitado
Grabacidn: Inhabilitado

Almacenamiento

Controlador: IDE
Dispesitivo IDE primario 0:  [Unidad dptica] VBoxGuestAdditions.iso (56,93 MB)
Controlador: SATA

Puerto SATA O Etertics.vdi (Mormal, 40,00 GB)
{n Audio
Controlador de anfitrion:  Predeterminado
Controlador: ICH AC97

Figura 4. Avance de la importacion del servicio virtualizado Lububio

El tiempo dependera de la velocidad y capacidad de su computadora (maquina anfitriona).
Cuando el proceso termine debera tener una nueva maquina virtual llamada Lububio, como
se presenta en la Figura 5.

Oracle VirtualBox Administrador - o X

Archivo Maquina  Ayuda

i — G @ = .

Nueva Afadir  Configuracion Descartar  Iniciar

GaL7 | Windows-8.1-x86 =] General =] previsualizacién
V& @ Apagada Mombre: Lububio
Sistema operativo:  Ubuntu (64-bit)
EZH bitnami-hadoop Sistema
A © apagada Memoria base: 2048 MB Lububio
Orden de arrangue: Disquete, Optica, Disco duro
Etertics Aceleracion: Paginacion anidada, Paravirtualizacion KVM
[©)] Apagada
ﬂs’ M pantalla
9 Memoria de video: 16 MB
Controlador grifico: VMSVGA
Servidor de escritorio remoto:  Inhabilitado
Grabacidn: Inhabilitado

Almacenamiento

Contrelador: IDE
Dispesitivo IDE secundario 0:  [Unidad dptica] Vacio
Controlador: SATA

Puerto SATA O Lububio-disk001.vdi (Mormal, 40,00 GB)
{n Audio
Controlador de anfitrion:  PulseAudio
Controlador: ICH AC97

Figura 5. Maquina virtual Lububio




El siguiente video puede servirle de referencia en el proceso de importacion:

https://www.youtube.com/watch?v=Mzhn34Fx700

Arranque y Ment de Inicio

Para arrancar la maquina, hagalo desde Oracle VirtualBox®

Una vez que se haya iniciado, busque el menu de inicio en la esquina inferior izqui-
erda.

Pruebe abrir aplicaciones en los 4 escritorios de trabajo.
Identifique los conceptos “Maquina Anfitriona” y “Maquina Virtual”

Interactae con el botdn mostrar el escritorio.

Trabajando con la maquina virtual
Identifique los accesos directos a los tres entornos de trabajo:
o Terminal BASH
o IDE Spyder para Python
o IDE Rstudio para R
Identifique en el menu de inicio como arrancar los tres entornos de trabajo.
Identifique las coincidencias de esta maquina con el viejo Bio-Linux:
o Acceda a la documentacion de referencia de Bio-Linux

o Identifique que paquetes se podrian instalar en nuestra maquina virtual (sudo apt
install nombre paquete)

o Revise la descripcion de algunos de los paquetes de la documentacion de refer-
encia de Bio-Linux

o Revise el material introductorio y guia de usuario de Bio-Linux como referencia
para nuestra maquina virtual.

Interacttie con la interfaz gréfica:

o Use el gestor de archivos




o Identifique su carpeta de usuario “manager” y sus subcarpetas
o Identifique el escritorio
o Identifique la papelera

Recuerde que muchos programas funcionan desde el terminal sin necesidad de un
entorno grafico.

Interactiie con la interfaz grafica:

o Cree un archivo en el Escritorio

> Borre el archivo creado

o vacie la papelera

Explore el sistema operativo y abra los programas desde el menu de inicio.
Abra el terminal QTerminal e interactie con el:

o Lance el navegador Firefox desde el terminal

o Cierre el navegador Firefox interrumpiendo su ejecucion

o Familiaricese con el terminal y las rutas del sistema de ficheros
Pruebe los comandos propuestos en el video.

Use el terminal QTerminal e interacte con el:

o Determine la ruta en la en que se encuentre

o Identifique los tipos de ficheros que se pueden listar en QTerminal
o Conozca como regresar de manera sencilla a su carpeta de usuario
o Aprenda a usar el atajo de teclado

o Aprenda a navegar a través del arbol del sistema de ficheros.

Vea el siguiente video y pruebe los comandos propuestos en el:

https://www.youtube.com/watch?v=btNcfY Viubs

1.1.2. Configuracion de la Maquina Virtual “Servidor Debian 12” con Jupyter y entor-
nos de desarrollo BASH, Ry PYTHON

1.1.2.1. Instalacion y configuracion de Debian 12 como servidor bioinformatico.

Revise este video [ https://seracademia.com/academia/Bio_Info/M1/Videos/Instala-
cion-Debian12-server-Jupyter.mp4 ] , y realice las siguientes actividades:




Para importar la imagen OVA, primero descéarguela desde este sitio [ https://serac-
ademia.com/academia/Debian12-server-v2.ova |, una vez que la haya descargado,
desde Oracle VirtualBox® importela como un servicio virtualizado, como se mues-
tra en la Figura 6.

Oracle VirtualBox Administrador

GEONDE Maquina  Ayuda

Preferencias... Control+G
&P

N Importar servicio virtualizado... Control+l ;i i
-MP . Configuracidn Descartar  Iniciar

[} Exportar servicio virtualizado... Control+E
£= Herramientas " Erartics
& Comprobar actualizaciones... Debian (64-bit)

A, Reiniciar todas las advertencias
@ galir [:gntruhq 8192 MB ;
: Disquete, Optica, Disco duro

Paginacidn anidada, Paravirtualizacién Kv

Aceleracién:

Figura 6. Importacion de la imagen ova Debian 12

En la siguiente ventana ubique la imagen Debian12-server-v2.ova donde la haya
guardado en su disco duro, como se indica en la Figura 7.




Espere a que termine el proceso de importacion, como se indica en la Figura 8.

Ayuda

Fuente:

Importar servicio virtualizado

Sistema de archivos local -

Archivo: |.fhome.femlucinnfDEbian12—ser\rer—v2.wa | =

| | Anterior || Terminar H Cancelar

Figura 7. Localizacion de la imagen Debian 12
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&l Almacenamiento
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Controlador: SATA

Puerto SATA Lububio-disk001.vdi (Normal, 40
ifp Audio
Controlador de anfitrién:  PulseAudio
Controlador: ICH AC97

Figura 8. Avance de la importacion del servicio virtualizado Debian 12




Cuando el proceso termine debera tener una nueva maquina virtual llamada Debial2-server,
como se muestra en la Figura 9.

= Oracle VirtualBox Administrador ] BT
Archivo Méquina  Ayuda

EJH Herramientas !‘:} ‘—J\}' ';Ej ::> Wy TR

Mueva Afadir  Configuracion Descartar  Mostrar

Windows-8.1-x86 =] General
@ Apagada Nombra: Debiani2-server 1
Sistema operativo: Debian (64-bit)

[ bitnami-hadoop (=] sistema
i
© Apagada Memoria base: 8192 MB
: Orden de arranque: Disco duro, Optica, Disquete
psiBN Etertics Aceleracion: Paginacion anidada, Paravirtualizacion KvM
i &) Apagada
© g (™ pantalla
Lukashin ziemorlladde \rid_t:g: L:'?VBGA
P ontrolador grafico:
agada 2 it 0
© spag Servidor de escritorio remoto:  Inhabilitado
Grabacion: Inhabilitado
M, =
[; 2 - & Almacenamiento

Controlador: IDE
Dispositivo IDE secundario O:  [Unidad dptica] Vacio
Controlador: SATA

Puerta SATA 0 Debian12-server-v2-disk001.vdi
2 Audio
Controlador de anfitrion:  Predeterminado
Controlador: ICH ACS7
= Red

Figura 10. Maquina virtual Debian 12

1.1.2.2. Configuracion de Jupyter Notebooks en un servidor Debian para el desarrollo
de scripts de analisis de secuencias bioldogicas en BASH

En la maquina virtual con el ecosistema de Debian 12 como servidor al que se le ha retirado
el entorno gréafico para ganar en eficiencia y velocidad, se tiene Jupyter previamente con-
figurado con el kernel BASH. Esto permite ejecutar comandos y utilizar herramientas para
bioinformatica y andlisis de secuencias directamente en el ambiente de trabajo de Jupyter a
través de un navegador web de la maquina anfitriona.

Este entorno activa la instalacion previa del lenguaje de script BASH y proporciona acce-
so a una variedad de herramientas populares para el analisis de bioinformatica, tales como
Biopython, Bedtools, Samtools, Pysam, Fastq, y otras herramientas ttiles para investigadores
y cientificos que trabajan en bioinformadtica ya que proporciona un ambiente completo de
analisis sin la necesidad de que el estudiante tenga que instalar herramientas individuales o
configurar el sistema operativo.

También permite a los usuarios utilizar comandos en linea y scripts BASH directamente des-
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de el terminal SH y desde este llamar a BASH, o desde la interfaz de Jupyter Notebook para
facilitar el trabajo de analisis de bioinformatica y la reproducibilidad de los resultados.

Adicionalmente, en este entorno de trabajo de Jupyter Notebook con el kernel BASH en
Debian 12, no solo podemos utilizar las herramientas populares para bioinformatica mencio-
nadas anteriormente, sino también podemos ejecutar los comandos unix como ‘tail’, “grep",
‘sed” y "awk’. Esto es muy util en el analisis de datos de bioinformética ya que permite re-
alizar tareas de procesamiento de archivos, filtrado y manipulacion de datos rapidamente y
de manera eficiente.

Por ejemplo, podemos utilizar “tail® para ver las ultimos N lineas de un archivo en un Jupy-
ter Notebook:

1.1.2.3. Instalacion de paquetes esenciales para bioinformatica en linea de comandos

Para instalar paquetes esenciales para bioinformatica en GNU/Linux a través de linea de
comandos, se lo puede hacer de dos maneras. La primera, cuando se tiene los programas
binarios disefiados especificamente para la distribucion, y en el caso de Debian se lo puede
hacer usando el gestor de paquetes APT (Advanced Package Tool) que viene preinstalado en
la distribucion o en su defecto. En caso de que no se cuente con los binarios de la distribucion,
la segunda manera es a través de compilar los paquetes desde las fuentes del programa que
se quiere instalar.

El administrador de paquetes apt, es un utilitario que gestiona los archivos binarios de software
compilado y sus dependencias. Hay diferentes administradores de paquetes disponibles para
cada distribucion de este sistema operativo como, por ejemplo:

apt (Advanced Package Tool) para sistemas basados en Debian (Ubuntu, Kali Linux, etc.)

yum (Yellowdog Updater, Modified) para sistemas basados en Red Hat (CentOS, Fedora,
RHEL, etc.)

dnf (Dandified Yum) que es una actualizacion de yum con mejoras en performance y
funcionalidades

pacman para Arch Linux

apk para Alpine Linux

El proceso de instalacion de paquetes con estos administradores de paquetes generalmente sigue un
proceso similar:




Abrir una terminal y acceder a la cuenta de usuario con privilegios de root o sudo.

Buscar el paquete deseado utilizando el administrador de paquetes (por ejemplo, apt-cache
search nombre paquete).

Instalar el paquete utilizando el comando especifico del administrador de paquetes.

Verificar que el paquete se ha instalado correctamente y que esta disponible en la carpeta
binaria predeterminada (usualmente /usr/bin o /usr/local/bin).

En el cuaderno de trabajo “cuaderno0_BASH.ipynb” disponible en los recursos de la plata-
forma se desarrollan las actividades que se mencionan a continuacion.

Para ilustrar el proceso de instalacion se instalaran dos paquetes populares para bioinformati-
ca, el primero a través de APT y el segundo compilando el paquete. Como bono y de manera
inicial en el cuaderno de trabajo se instalara el paquete cowsay:

sudo apt install cowsay

1. Libreria Biopython:

Dado que para la libreria Biopython se cuenta con los binarios para la distribucion Debian®,
esta se encuentra disponible en sus repositorios, lo que facilita su instalacion con el comando
apt.

La biblioteca Biopython es software abierto y multipropdsito, escrita en Python, destinada a
facilitar el andlisis y la manipulacion de datos genéticos y bioinformaticos. Biopython pro-
porciona una variedad de utilidades para manipular archivos genéticos comunes (como FAS-
TA, GenBank, SwissProt), asi como herramientas para andlisis secuencias de ADN, ARN y
proteinas, analisis estructural, visualizacion grafica y mas. También incluye funciones para
procesar datos de experimentacion, integrar datos externos (como los proporcionados por la
base de datos NCBI) y realizar andlisis estadisticos y bioinformaticos avanzados.

Para instalar Biopython, ejecute el siguiente comando:

sudo apt-get install python3-biopython




2. Bedtools:

Para instalar un paquete desde las fuentes en GNU/Linux utilizando make y make install,
primero se necesita descargar los archivos fuente del repositorio git u obtenerlos a partir de
un repositorio del desarrollador de la aplicacion. Una vez que tenga las fuentes del programa
puede seguir los siguientes pasos:

1. Descargar las fuentes del repositorio del desarrollador, por ejemplo, git. Para ello deberia
tener instalado git, en caso de no tenerlo instalelo con apt-get install git.

2. Ubiquese dentro de la carpeta que descargd o descomprimio y revise la documentacion del
desarrollador.

3. Instale las dependencias requeridas para compilar el paquete, estas dependencias deberian
constar en la documentacion del programa. Esto puede ser realizado utilizando apt-get.
Dependiendo del sistema operativo. En algunos casos, también es posible instalar las
dependencias directamente desde las fuentes si las mismas estan disponibles en su repositorio.

4. Configurar la instalacion utilizando el comando make o configure, dependiendo de como
lo haya establecido el desarrollador. En algunos casos, esta opcion puede estar automatizada
mediante una llamada a un archivo setup.sh o configure.sh. Esto configura el paquete para
trabajar con el sistema operativo y las dependencias correctas. Para determinar la opcion
correcta revise detenidamente la documentacion del programa.

Como ejemplo ilustrativo se instalard bedtools

Para instalar Bedtools en su ultima version desde sus fuentes, podemos utilizar Git para des-
cargar la Gltima version, instalar las dependencias necesarias y luego ejecutar los scripts de
instalacion:

Dependencias:

Actualice los repositorios de dependencias

sudo apt update

Instale las dependencias:

sudo apt install build-essential

sudo apt install liblzma-dev




sudo apt install liblz-dev
sudo apt install libbz2-dev

sudo apt install git

Descargar el paquete con GIT:

git clone https://github.com/arqSx/bedtools2.git

Compilar e instalar:

cd bedtools2

make

sudo make install

1.2. Scripts en linea de comandos (BASH)

Los Scripts en Linea de Comandos (BASH) son una herramienta esencial para la Bioin-
formatica. Estos scripts permiten automatizar tareas repetitivas y personalizar el flujo de tra-
bajo segln las necesidades.

En ese sentido se pueden crear scripts para todo tipo de tareas, desde la extraccion de datos
hasta la visualizacion de resultados, lo que ayuda a aumentar la productividad y reducir er-
rores humanos.

Adicionalmente, es importante tener en cuenta que los scripts de BASH son muy faciles de
aprender y utilizar, con solo un poco de practica, se pueden crear scripts eficientes y efectivos
que ayuden a simplificar el trabajo en Bioinformatica.

Mas adelante en este curso elaborara sus propios scripts con BASH.

1.2.1. Scripting en BASH, variables, control de flujo y estructuras de decision.




Conceptualmente; scripting en BASH o BASH scripting incluye la creacion de scripts que
permitan automatizar tareas repetitivas y personalizar el flujo de trabajo segun las necesi-
dades, en ese sentido se pueden utilizar variables, control de flujo y estructuras de decision.

BASH scripting se vera con mayor detalle mas adelante. Por ahora y de manera introductoria
es importante conocer como funcionan y que tipo de variables tenemos en BASH.

Variables

Las variables en BASH son utilizadas para almacenar valores que pueden ser reutilizados
dentro del script. Se pueden crear variable asignandoles valores indistintamente de si son
nimeros o cadenas de caracteres, ya que en este lenguaje no se requiere declarar previamente
las variables y estas toman la naturaleza de lo que se les asigne.

variable1="cadena de caracteres”

variable2=3

El control de flujo permite dirigir el flujo de ejecucion de un script segun las necesidades, asi
se puede utilizar condicionales y ciclos para lograrlo. Por ejemplo:

if [ $variable == “valor” ]
then

echo “La variable tiene el valor deseado.”

Las estructuras de decision en los scripts permiten tomar diferentes acciones segtn lo que
ocurra durante la ejecucion del script, para ello se puede utilizar case, switch o select. Por
ejemplo:




case $variable in
“valorl”)
echo “Se ha seleccionado valor 1.”
>
“valor2”)

echo “Se ha seleccionado valor 2.”
55
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1.2.2. Comparacion de BASH con otros lenguajes de scripting usados en bioinformati-
ca

1. Caracteristicas Generales:

BASH es un intérprete de comandos de linea de cddigo abierto que se utiliza en Linux y
Unix.

R es un lenguaje de programacion estadistico orientado a la ciencia de datos.

Python es un lenguaje de programacion multipropdsito, utilizado tanto para ciencia de datos
como para desarrollo web.

2.Uso en Bioinformatica:

BASH es muy popular en bioinformatica debido a su sencillez y flexibilidad. Es facil de
aprender y se puede utilizar para automatizar tareas repetitivas.

R también es muy utilizado en bioinformatica, especialmente para analisis estadisticos. Se
trata de un lenguaje muy potente y adaptable que permite trabajar con datos biologicos.

Python también se utiliza en bioinformadtica, tanto para el analisis de datos como para la
creacion de herramientas y paquetes. Es muy flexible y ofrece una gran cantidad de bibliotecas
y paquetes para diferentes tareas.

3.Ejemplo de uso:

BASH puede utilizarse para automatizar tareas repetitivas, como la extraccion de datos o la
visualizacion de resultados. Por ejemplo, un script BASH podria extraer secuencias de ADN
de un archivo BAM y crear un archivo BED.

R se utiliza especialmente para analisis estadisticos en bioinformatica. Por ejemplo, un script




R podria analizar datos de expresion génica y crear graficas que muestren los resultados.

Python también se utiliza para andlisis estadisticos en bioinformatica, pero también se puede
utilizar para la creacion de herramientas y paquetes. Por ejemplo, un script Python podria
analizar datos de expresion génica y crear un paquete que permita automatizar el proceso de
analisis.

De manera general; BASH es un shell de comandos utilizado en sistemas operativos Unix / Linux que
permite a los usuarios ejecutar comandos, redirigir la entrada/salida y crear scripts para automatizar
tareas repetitivas. Python es un lenguaje de programacion multiproposito utilizado para una variedad
de aplicaciones como analisis de datos, Machine Learning, robodtica y mucho més. R es un lenguaje
estadistico y computacional utilizado principalmente para analisis estadistico y cientifico.

En sistemas operativos GNU/Linux BASH es una buena opcidn para ejecutar comandos o automatizar
tareas repetitivas, mientras que de manera complementaria Python o R son las mejores opciones para
analizar datos o realizar célculos estadisticos.




Tabla 1: Comparacion entre BASH, Python y R

Caracteristica

BASH

Python

R

Propésito principal

Shell scripting,
automatizacion de tareas

Desarrollo de software,
automatizacion, ciencia de
datos

Analisis estadistico y
visualizacion de datos

Facilidad de aprendizaje

Moderada, basada en
comandos de texto

Alta, sintaxis clara y legible

Moderada, especialmente
para estadistica

Popularidad

Alta en administracion de
sistemas y DevOps

Alta en desarrollo general y
ciencia de datos

Alta en estadistica y andlisis
de datos

Sintaxis

Sencilla pero precisa, basada
en comandos

Facil de leer y escribir, mas
estructurada

Especializada en estadisticas
y matrices

Ambito de uso

Administracion de sistemas,
scripts de automatizacion

Desarrollo de aplicaciones,
analisis de datos,
automatizacion

Analisis de datos, modelado
estadistico

Limitado en comparacion con

Gran cantidad de bibliotecas

Gran cantidad de paquetes

Bibliotecas y paquetes Pythony R (como NumPy, pandas, para analisis estadistico
matplotlib)
Interactividad Limitado a la linea de Interactivo en consolas y Interactivo en consolas y

comandos

notebooks (Jupyter)

notebooks (RStudio)

Velocidad de ejecucion

Muy rapida para tareas
simples de administracion

Moderada, depende de la tarea

Moderada, optimizada para
estadisticas

Soporte para
programacion orientada | No soporta OOP Soporta OOP completamente | Limitado soporte para OOP
a objetos (OOP)
Compatibilidad i (Li

.p Si (Linux, macOS, Windows) | Si (Linux, macOS, Windows) &.(Ignux macOs,
multiplataforma indows)
Comunidad y Amplia comunidad en Gran comunidad de Gran comunidad en

7, dmini ion de si desarrolladores y cientificos estadisticas y ciencia de

documentacion administracion de sistemas de datos datos

Entornos de desarrollo

Terminal o editores de texto

IDEs como PyCharm,
VSCode, Jupyter Notebooks

RStudio, Jupyter Notebooks

Velocidad de desarrollo

Rapido para tareas simples,
menos flexible

Rapido y flexible para
desarrollo general

Rapido en tareas estadisticas,
menos flexible en desarrollo
general

Resumen

Hemos preparado nuestro ecosistema de trabajo importando tanto la maquina virtual
con entorno grafico que permitird a los estudiantes interactuar con el entorno grafi-
co LXDE® de GNU/Linux® y la distribucion Lubuntu® asi como nuestro servidor

Debian 12 con Jupyter y los kernel BASH R y Python.

También hemos visto como arrancar nuestras maquinas virtuales, para usar nuestro
entorno de trabajo, ya sea a través del escritorio del sistema operativo como desde

Jupyter y un navegador desde la maquina anfitriona.

Instalamos nuevos paquetes en nuestro sistema operativo tanto con apt como com-
pilandolo y vimos nociones basicas de BASH scripting y los tipos de variables de

BASH.

Finalmente, comparamos BASH con Python y R, lenguajes de programacion usados

ampliamente en biologia computacional y que también veremos en este curso.
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