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Bioinformatyka
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Zagadnienia

katalogowanie informacji biologicznych
analiza sekwencji DNA

analiza sekwencji genoméw, poréwnywanie genomoéw

ustalanie ewolucyjnych relacji pomiedzy zbiorami sekwencji /
organizméw (drzewa filogenetyczne)

genotypowane
analiza ekspresji genéw

analiza sekwencji biatek — proteomika

katagolowanie funkcji genéw/biatek, analiza drég metabolicznych oraz
szlakéw sygnatowych

modelowanie uktadéw biologicznych
wirtualne dokowanie (ang. virtual docking)
komputery DNA

morfometria / analiza obrazu

4
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Dane

@ sekwencje (nukleotydéw, reszt
aminokwasowych)

@ struktury przestrzenne molekut
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Dane

o sekwencje (nukleotydéw, reszt
aminokwasowych)

@ struktury przestrzenne molekut
@ sieci

@ ontologie
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Reprezentacja danych

o pliki tekstowe

@ dane semi-strukturalne (XML)
o tabele
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Reprezentacja danych

o pliki tekstowe
@ dane semi-strukturalne (XML)

o tabele )

FASTA - sekwencja reszt aminokwasowych

>gi|5524211|gb|AAD44166.1| cytochrome b [Elephas maximus maximus]

LCLYTHIGRNIYYGSYLYSETWNTGIMLLLITMATAFMGYVLPWGQMSFWGATVITNLFSAIPYIGTNLV
EWIWGGFSVDKATLNRFFAFHFILPFTMVALAGVHLTFLHETGSNNPLGLTSDSDKIPFHPYYTIKDFLG
LLILILLLLLLALLSPDMLGDPDNHMPADPLNTPLHIKPEWYFLFAYAILRSVPNKLGGVLALFLSIVIL
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWTLTMDLLTLTWIGSQPVEYPYTIIGQMASILYFSIILAFLPTAGX

IENY
V.
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Reprezentacja danych c.d.

PDB - struktura przestrzenna biatka

HEADER EXTRACELLULAR MATRIX 22-JAN-98  1A3I
TITLE X-RAY CRYSTALLOGRAPHIC DETERMINATION OF A COLLAGEN-LIKE
TITLE 2 PEPTIDE WITH THE REPEATING SEQUENCE (PRO-PRO-GLY)

EXPDTA X-RAY DIFFRACTION
AUTHOR R.Z.KRAMER,L.VITAGLIANO,J.BELLA,R.BERISIO,L.MAZZARELLA,
AUTHOR 2 B.BRODSKY,A.ZAGARI,H.M.BERMAN

REMARK 350 BIOMOLECULE: 1
REMARK 350 APPLY THE FOLLOWING TO CHAINS: A, B, C

REMARK 350  BIOMT1 1 1.000000 0.000000 0.000000 0.00000

REMARK 350  BIOMT2 1 0.000000 1.000000 0.000000 0.00000

SEQRES 1A 9 PRO PRO GLY PRO PRO GLY PRO PRO GLY

SEQRES 1B 6 PRO PRO GLY PRO PRO GLY

SEQRES 1C 6 PRO PRO GLY PRO PRO GLY

ATOM 1 N PROA 1 8.316 21.206 21.530 1.00 17.44 N
ATOM 2 CA PROA 1 7.608 20.729 20.336 1.00 17.44 C
ATOM 3 C PROA 1 8.487 20.707 19.092 1.00 17.44 C
ATOM 4 0 PROA 1 9.466 21.457 19.005 1.00 17.44 0
ATOM 5 CB PROA 1 6.460 21.723 20.211 1.00 22.26 C
HETATM 130 C ACY 401 3.682 22.541 11.236 1.00 21.19 C
HETATM 131 0 ACY 401 2.807 23.097 10.553 1.00 21.19 0
HETATM 132 OXT ACY 401 4.306 23.101 12.291 1.00 21.19 0
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Reprezentacja danych c.d.

PDBML - struktura przestrzenna biatka

(a) Example of a fully marked-up PDBML atom record

<PDBx:atom siteCategory>
<PDBx:atom site id="1">
<PDBx : group_PDB>ATOM</PDBx : group_PDB>
<PDBx:type symbol>N</PDBx:type symbol>
<PDBx:label_atom id>N</PDBx:label_ atom id>
<PDBx:label_comp_id>ASP</PDBx:label_comp_id>
<PDBx:label asym id>A</PDBx:label_asym id>
<PDBx:label_entity id>1</PDBx:label entity id>
<PDBx:label_seq id>1</PDBx:label_seq id>
<PDBx:Cartn_x>23.482</PDBx:Cartn_x»>
<PDBx:Cartn_y>-0.621</PDBx:Cartn_y>
<PDBx:Cartn_z>-1.419</PDBx:Cartn_z>
<PDBx:occupancy>1.00</PDBx:occupancy>
<PDBx:B_iso_or_equiv>35.27</PDBx:B_iso_or_equivs>
<PDBx:auth seq id>1</PDBx:auth seq id>
<PDBx:auth comp_ id>ASP</PDBx:auth comp_id>
<PDBx:auth_asym id>A</PDBx:auth_asym_id>
<PDBx:auth_atom_id>N</PDBx:auth_atom_id>
<PDBX: pdbx PDB model num>1</PDBx pdbx PDB_model_num>
</PDBx:atom__ site>
</PDBx:atom_siteCategory>

(b) Example of the alternative simplified XML PDB atom record

<category_atom_records>
<atom record id="1">
ATOM 1 AA117? . ASP ASP NN N 23.482 -0.621 -1.419 1.00 35.27
</atom_record>

</category atom record>
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Ustugi bioinformatyczne

@ poréwnywanie (sekwencji, struktur)
@ wyszukiwanie w zbiorze danych
@ analiza sekwencji

@ mnéstwo innych
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Bioinformatyczne bazy danych

@ duze ilosci danych
@ brak spéjnego schematu

@ skomplikowane kryteria wyszukiwania (czesto wykonuje sie wstepne
obliczenia)
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Przeszukiwanie

Drzewa sufiksowe

O -0 »-0- 2-0- >0~ 2-0O- >

v
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Przeszukiwanie

Drzewa sufiksowe
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Przeszukiwanie

Drzewa sufiksowe

I

MAS =

d ©

EIANANA;:{A A

= NAS

S\O
% 4 b

@ Konieczne jest wstepne obliczenie.

@ Mozliwe jest szybkie stwierdzenie, czy istnieje sufiks zaczynajacy sie od

dowolnego stowa.

@ Drzewo sufiksowe mozna zbudowaé dla wielu stéw na raz.
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Protein Data Bank
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Protein Data Bank
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GenBank

Protein Sequence (78 leters)
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SCOP

+ |@ http://scop.mre-Imb.cam.ac.uk/scop /data/ scop.b.html ¢ | (Qr Google Q)

|| Go to "http:/ /scop.mrc-Imb.cam.ac.uk /scop/data/scop.b.c.html"
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Ustugi bioinformatyczne

Wiekszos¢ dobrych czasopism wymaga, aby algorytmy opisywane w
publikowanych artykutach miaty publicznie dostepne implementacje.

Typowy scenariusz
© Uzytkownik otwiera strone z formularzem.

@ Uzytkownik podaje parametry zapytania, adres e-mail i wysyta
zapytanie.

© Zapytanie jest rejestrowane w systemie i umieszczane w kolejce.

Q@ Wyswietlana jest informacja o przyjeciu zapytania, jego identyfikatorze
i ew. przyblizonym czasie oczekiwania.

Zapytanie jest wykonywane.

o
O Przygotowywana jest strona z wynikiem.
(7]

Uzytkownik otrzymuje e-mail z linkiem do wyniku.
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Ustugi bioinformatyczne — przyktad

© © @ DEDAL on Essentia Proteomica server. - Mozilla Firefox

ap e % [[8)[nttp:/ioexploratorium. pl/EP/DEDAL/ v

(6] DEDAL on Essentia Proteomica ... &8

Descriptor Structural
Alignment

Mode: @
Max. sequence offset: @

Max. sequence swaps: @
First structure

Insert structure code (PDB
or ASTRAL): @

or upload structure file: @

Second structure

Insert structure code (PDB
or ASTRAL): @

or upload structure file: @

10000

| Browse...

[dzadmal] )
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Ustugi bioinformatyczne — przyktad

©© @ DEDAL on Essentia Proteomica server. - Mozilla Firefox

@ v g &> [ ntep:bioexploratorium. pl/EP/DEDAL/submit

DEDAL on Essentia Proteomica ... 5P v

Essentia Proteomica

Application list

Message from DEDAL on Essentia Proteomica server.

1d18h¢ 144fc324de has been scheduled.

The of your request 1
Results will be accessible under the following URL:

http:/Amww.bioexploratorium.pl/E P/DEDALresult?uid=112cf3fc951a11df8hss00144fc324de
Thank you,

EP administrator
pawel@bioexploratorium.pl

Administered by Pawet Daniluk.

Done
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Ustugi bioinformatyczne — przyktad

© © @ DEDAL on Essentia Proteomica server. - Mozilla Firefox

kmark

@ v @ @ [E[ntpsmw ium pl/EP/DEDALresult?uid=112cf3fc951a11df8bs

v] v Joo

(8] DEDAL on Essentia Proteomica ... 4

Essentia Proteomica

Application list

Done

Results for BIAS request 112cf3fc951a11df8b8800144fc324de
There are na results yet, please come back later or wait for this page to reload.

Administered by Pawel Daniluk.
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Ustugi bioinformatyczne — przyktad

© © @ DEDAL on Essentia Proteomica server. - Mozilla Firefox

Done

v g o p/WWW.bi ium. pl/EP/DEDALresult7uid=112cf3fc951a1 1df8bB:

DEDAL on Essentia Proteomica ... 9P

Essentia Proteomica

Application list

Results for BIAS request 112cf3fc951a11df8b8800144fc324de

Parameters used

max. sequence offset 10000

first structure code dinkla_

Descriptor Structural Alignment of 1nkla_ and 1qdmal

Score Tension  Alignment Regions

# N. AA scored AA RMSD
Regions R1 74 74 275 PDB RasMOL script
71 3.3 PDB

Regions R1 71 RasMOL script
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Taverna Workbench

Podejscie z formularzem jest przyjazne dla uzytkownika, ale niezbyt
uzyteczne do automatyzacji.

Protokoty wywotywania ustug i ich opisu
@ SOAP (pierwotnie Simple Object Access Protocol)
@ Web Services Description Language (WSDL, pronounced 'wiz-dul")

Mozliwos¢ taczenia wielu ustug (dostepnych na réznych serwerach) w
wieksze schematy.
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Taverna Workbench — c.d.

Taverna Workbenh v1.7.10
T
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Cloud computing

S

Servers

e

Laptops

Application

Ka
= )

Collaboration
Finance

Desktops

Content Communication
Platform
S 6 © 1
(==

Object Storage Runtime Database

Infrastructure
T 2 X B
Compute Network

Block Storage
Phones

Cloud Computing
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Cloud computing — c.d.

Warstwy
o Klient
@ Ustugi (SaaS — Software as a Service) — np. Google Apps, iCloud

e Platformy (PaaS — Platform as a Service) — np. Google App Engine,
serwisy hostingowe

o Infrastruktura (laaS — Infrastructure as a Service) — np. Amazon EC2

@ Serwery
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Cloud computing — wady i zalety
Zalety

@ skalowalno$é¢

niezalezno$¢ od miejsca

°
@ nizszy koszt (efekt skali, inna kwalifikacja kosztu)
o tatwosé konserwacji

°

bezpieczenstwo

e daje wieksze mozliwosci uzytkownikom koncowym
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Cloud computing — wady i zalety
Zalety
@ skalowalnosé¢
niezalezno$¢ od miejsca
nizszy koszt (efekt skali, inna kwalifikacja kosztu)

°
°
o tatwosé konserwacji
@ bezpieczenstwo

°

daje wieksze mozliwosci uzytkownikom koncowym

Wady
@ brak kontroli nad danymi (data escrow)
@ mniejsza mozliwo$é dostosowania do szczegdlnych wymagan
@ wielos¢ standardéw

@ problemy prawne

@ bezpieczenstwo

y
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Peer to Peer (P2P)
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Peer to Peer (P2P) — c.d.

P2P
@ podejscie czyste — wszystkie wezty sa jednakowe
@ podejscie hybrydowe — superwezty

@ podejscie scentralizowane
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Peer to Peer (P2P) — c.d.

P2P
@ podejscie czyste — wszystkie wezty sa jednakowe
@ podejscie hybrydowe — superwezty

@ podejscie scentralizowane

Zalety
@ lepsze wykorzystanie zasobéw (przepustowosci)
@ tatwosé¢ konfiguracji

@ niezawodnosé
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Peer to Peer (P2P) — c.d.

P2P
@ podejscie czyste — wszystkie wezty s3 jednakowe
@ podejscie hybrydowe — superwezty

@ podejscie scentralizowane

Zalety
@ lepsze wykorzystanie zasobéw (przepustowosci)
@ tatwosé¢ konfiguracji

@ niezawodnosé

Wady
@ niebezpieczenstwo “wstrzykniecia” btednych tresci
@ brak kontroli nad zawartoscia

@ problemy prawne (cenzura internetu)

o blokowanie przez ISP (net neutrality?)

v
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Strona wyktadu
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