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Bioinformatyka
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Zagadnienia
katalogowanie informacji biologicznych
analiza sekwencji DNA
analiza sekwencji genomów, porównywanie genomów
ustalanie ewolucyjnych relacji pomiędzy zbiorami sekwencji /
organizmów (drzewa filogenetyczne)
genotypowane
analiza ekspresji genów
analiza sekwencji białek – proteomika
katagolowanie funkcji genów/białek, analiza dróg metabolicznych oraz
szlaków sygnałowych
modelowanie układów biologicznych
wirtualne dokowanie (ang. virtual docking)
komputery DNA
morfometria / analiza obrazu
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Dane

sekwencje (nukleotydów, reszt
aminokwasowych)

struktury przestrzenne molekuł
sieci
ontologie
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Reprezentacja danych

pliki tekstowe
dane semi-strukturalne (XML)
tabele

FASTA - sekwencja reszt aminokwasowych
>gi|5524211|gb|AAD44166.1| cytochrome b [Elephas maximus maximus]
LCLYTHIGRNIYYGSYLYSETWNTGIMLLLITMATAFMGYVLPWGQMSFWGATVITNLFSAIPYIGTNLV
EWIWGGFSVDKATLNRFFAFHFILPFTMVALAGVHLTFLHETGSNNPLGLTSDSDKIPFHPYYTIKDFLG
LLILILLLLLLALLSPDMLGDPDNHMPADPLNTPLHIKPEWYFLFAYAILRSVPNKLGGVLALFLSIVIL
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWTLTMDLLTLTWIGSQPVEYPYTIIGQMASILYFSIILAFLPIAGX
IENY
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Reprezentacja danych c.d.

PDB - struktura przestrzenna białka
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 1 A 9 PRO PRO GLY PRO PRO GLY PRO PRO GLY
SEQRES 1 B 6 PRO PRO GLY PRO PRO GLY
SEQRES 1 C 6 PRO PRO GLY PRO PRO GLY
...
ATOM 1 N PRO A 1 8.316 21.206 21.530 1.00 17.44 N
ATOM 2 CA PRO A 1 7.608 20.729 20.336 1.00 17.44 C
ATOM 3 C PRO A 1 8.487 20.707 19.092 1.00 17.44 C
ATOM 4 O PRO A 1 9.466 21.457 19.005 1.00 17.44 O
ATOM 5 CB PRO A 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 O ACY 401 2.807 23.097 10.553 1.00 21.19 O
HETATM 132 OXT ACY 401 4.306 23.101 12.291 1.00 21.19 O
...
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Reprezentacja danych c.d.

PDBML - struktura przestrzenna białka
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Usługi bioinformatyczne

porównywanie (sekwencji, struktur)
wyszukiwanie w zbiorze danych
analiza sekwencji
mnóstwo innych
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Bioinformatyczne bazy danych

duże ilości danych
brak spójnego schematu
skomplikowane kryteria wyszukiwania (często wykonuje się wstępne
obliczenia)

P. Daniluk (Wydział Fizyki) BDiUS w. XI Jesień 2011 9 / 23



Przeszukiwanie

Drzewa sufiksowe
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Przeszukiwanie

Drzewa sufiksowe

Konieczne jest wstępne obliczenie.
Możliwe jest szybkie stwierdzenie, czy istnieje sufiks zaczynający się od
dowolnego słowa.
Drzewo sufiksowe można zbudować dla wielu słów na raz.
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Protein Data Bank
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Protein Data Bank
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GenBank
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SCOP
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Usługi bioinformatyczne

Większość dobrych czasopism wymaga, aby algorytmy opisywane w
publikowanych artykułach miały publicznie dostępne implementacje.

Typowy scenariusz
1 Użytkownik otwiera stronę z formularzem.
2 Użytkownik podaje parametry zapytania, adres e-mail i wysyła

zapytanie.
3 Zapytanie jest rejestrowane w systemie i umieszczane w kolejce.
4 Wyświetlana jest informacja o przyjęciu zapytania, jego identyfikatorze

i ew. przybliżonym czasie oczekiwania.
5 Zapytanie jest wykonywane.
6 Przygotowywana jest strona z wynikiem.
7 Użytkownik otrzymuje e-mail z linkiem do wyniku.
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Usługi bioinformatyczne – przykład
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Taverna Workbench

Podejście z formularzem jest przyjazne dla użytkownika, ale niezbyt
użyteczne do automatyzacji.

Protokoły wywoływania usług i ich opisu
SOAP (pierwotnie Simple Object Access Protocol)
Web Services Description Language (WSDL, pronounced ’wiz-dul’)

Możliwość łączenia wielu usług (dostępnych na różnych serwerach) w
większe schematy.
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Taverna Workbench – c.d.
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Cloud computing
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Cloud computing – c.d.

Warstwy
Klient
Usługi (SaaS – Software as a Service) – np. Google Apps, iCloud
Platformy (PaaS – Platform as a Service) – np. Google App Engine,
serwisy hostingowe
Infrastruktura (IaaS – Infrastructure as a Service) – np. Amazon EC2
Serwery
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Cloud computing – wady i zalety
Zalety

skalowalność
niezależność od miejsca
niższy koszt (efekt skali, inna kwalifikacja kosztu)
łatwość konserwacji
bezpieczeństwo
daje większe możliwości użytkownikom końcowym

Wady
brak kontroli nad danymi (data escrow)
mniejsza możliwość dostosowania do szczególnych wymagań
wielość standardów
problemy prawne
bezpieczeństwo
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Peer to Peer (P2P)

vs.
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Peer to Peer (P2P) – c.d.
P2P

podejście czyste – wszystkie węzły są jednakowe
podejście hybrydowe – superwęzły
podejście scentralizowane

Zalety
lepsze wykorzystanie zasobów (przepustowości)
łatwość konfiguracji
niezawodność

Wady
niebezpieczeństwo “wstrzyknięcia” błędnych treści
brak kontroli nad zawartością
problemy prawne (cenzura internetu)
blokowanie przez ISP (net neutrality?)
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Strona wykładu

http://bioexploratorium.pl/wiki/
Bazy_Danych_i_Usługi_Sieciowe_-_2011z
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