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Vorlesungsplan
1. Übersicht
2. Datenmodelle

• Textdateien, Entry-Modell
• Relationale DB
• XML

3. Genom-DB
4. Genexpressions-DB
5. Protein-DB
6. Pathway-DB
7. Publikations-DB
8. Zugriff und Anfragesysteme
9. Datenintegration von Bio-DB
10. Webservices

Sommersemester 2005/06 Alexander Hinneburg
Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

Seite 85

XML basierte Modelle, 
Spezielle Modellierungsaspekte
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XML, DTD und XML Schema
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XML in der Bioinformatik
• BIOML (BIOploymer Markup Language)

– Information über Experimente mit Proteinen, Genen, ...
– Verbindet pysikalisches Objekt mit Experimentaldaten
– http://www.bioml.com//BIOML/

• BSML (Bioinformatic Sequence Markup Language)
– Daten-Modell für Bezüge zwischen Sequenzen und 

Phenomenen auf verschiedenen Ebenen (molekular bis 
Genomebene)

– http://www.labbook.com
• PSDML (Protein Sequence Database Markup Language)

– Austausch für PIR, http://pir.georgetown.edu/
• GAME (Genome Annotation Markup Elements)

– Informationen über Sequenzabschnitte, (automatisch oder 
manuell)

– http://www.bioxml.org/Projects/game/game.dtd.html
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XML in der Bioinformatik
• SBML (Systems Biology Markup Language)

– Beschreibung für Modelle (Pathways), http://www.sbml.org

• CellML
– Computerbasierte biologische Modelle, http://www.cellml.org

• MAGE-ML (Microarray Gene Expression)
– Informationen über Genexpressions-Experimente

• Design, 
• Hersteller Infos, 
• Experiment Setup und Ausführung
• Genexpressionsdaten
• Datenanalyse

– http://www.mged.org/Workgroups/MAGE/
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Elemente und Attribute
• Zwei Arten um Daten zu kapseln
• Attribute

– Meist 1:1 Beziehung zum Datenelement
– Metainformationen, z.B. Maßeinheiten

• Daten Elemente
– Normale Syntax mit Start und Ende, <gene>CD4</gene>
– Leere Syntax, keine gekapselten Daten außer Attribute 

• <db_xref db=“EC” dbkey=“2.7.4.0”/>
• Effiziente Art Attribute zu speichern

– Strukturelemente ohne Daten -> hierarchische Informationen
– Leere Elemente als Begrenzer für Listen

Sommersemester 2005/06 Alexander Hinneburg
Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

Seite 90

Ein einfaches XML Fragment
<colorimeter_reading>

<device> X-Rite Digital Swatchbook </device>
<patch> cyan </patch>
<RGB resolution=8> 

<red> 0 </red> 
<green> 255 </green> 
<blue> 255 </blue> 

</RGB> 
</colorimeter_reading> 
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Analyse: wurden die 
XML-Elemente gut genutzt

– Datenelemente
• Sind dies Daten oder sind hier eigentlich Metadaten gespeichert 

(Informationen über andere Datenelemente)?
– Attribute

• Beschreibt das Attribut wie Datenelemente interpretiert, verwendet 
oder präsentiert werden?

• Beschreibt das Attribut wirklich Metadaten, und nicht eigentlich ein 
Datenelement?

• Bezieht es sich tatsächlich auf alle Datenelemente in seinem 
Bereich?

– Tags (XML Label)
• Hilft ein Tag alle Datenelemente in seinem Bereich zu beschreiben?

– Gruppierungen (Hierarchie-Ebenen)
• Stehen alle Elemente einer Gruppe in der Beziehung, welche die 

Elternknoten beschreiben?
• Sind die Beziehungen der Elemente einer Hierarchieebene 

eindeutig?    



Sommersemester 2005/06 Alexander Hinneburg
Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

Seite 92

Interpretation des XML Fragments

• Fragment

• Kontext

<colorimeter_reading>
<device> X-Rite Digital Swatchbook </device>
<patch> cyan </patch>
<RGB resolution=8> 

<red> 0 </red> 
<green> 255 </green> 
<blue> 255 </blue> 

</RGB> 
</colorimeter_reading> 

<colorimeter_reading><device> X-Rite Digital Swatchbook
<colorimeter_reading><patch> cyan
<colorimeter_reading><RGB resolution=8><red> 0
<colorimeter_reading><RGB resolution=8><green> 255
<colorimeter_reading><RGB resolution=8><blue> 255
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Gruppierungen und Bereiche
• Gruppierungen

– "-colorimeter_reading-" enthält 
• "-device-", "-patch-" und "-RGB-" (plus dessen Kinder)
• "-colorimeter_reading- “ ist die Wurzel, d.h. alles steht dazu in 

Beziehung
– "-RGB-" enhält

• "-red-", "-green-", and "-blue-“
• diese Elemente haben alle die gleiche Beziehung zu einander

• Bereiche der Attribute
– "resolution-8" hat die Elemente "-red-", "-green-" und "-blue-" in 

seinem Bereich.
– "resolution-8“ kann sinnvoll auf alle diese Element angewendet 

werden
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Häufige Fehler beim Modellieren mit XML
• Unvollständiger Kontext, der beschreiben soll was ein Datenelement ist 

(Unvollständige Nutzung von Tags)
• Unvollständige Instruktionen wie Datenelementen interpretiert werden sollen 

(Unvollständige Nutzung von Attributen)
• Nutzung von Attributen als Datenelementen 
• Nutzung von Datenelementen als Metadaten (z.B. Name/Wert Paaren)
• Unnötige, nicht in Beziehung stehende oder redundante Tags (schlechte 

Hierarchiekonstruktion)
• Attribute, die nichts mit der Interpretation von Datenelementen zu tun haben 

(schlechte Hierarchiekonstruktion oder falsche Anwendung von Attributen)
• Syntaktische Probleme

– Special Character in Daten
– Datentyp ist abhängig von anderem Attributewert (Metadaten)
– Objektreferenzen müssen ersetzt werden, wenn sie XML Markup enthalten
– Datenfeld kann Listen enthalten

• Strukturprobleme
– sehr viele Strukturelemente
– stark verschachtelte Struktur
– Datenobjekt ist auf mehrere Dateien verteilt
– Redundante Einträge
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Attribute als Datenelemente
• XML ohne Datenelemente

• resolution=8 
– beschreibt echte Meta-Daten

• red=0 green=255 blue=255
– beschreiben eigentlich keine Daten, sondern sind selbst Daten
– zur Interpretation ist resolution=8 erforderlich

<colorimeter_reading>
<device> X-Rite Digital Swatchbook </device>
<patch> cyan </patch> 
<RGB resolution=8 red=0 green=255 blue=255 /> 

</colorimeter_reading> 
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Datenelemente als Metadaten
• XML-Datenelemente 

als Metadaten

• Informationskontext
– Zeilen 3,5,7 enthalten

keine Daten, sondern
Metadaten

<colorimeter_reading> 
<device> X-Rite Digital Swatchbook </device> 
<patch> cyan </patch> 
<RGB> <item> 

<band> red </band> 
<value> 0 </value> 

</item> <item> 
<band> green </band> 
<value> 255 </value> 

</item> <item> 
<band> blue </band> 
<value> 255 </value> 

</item> 
</RGB> 

</colorimeter_reading> 

<colorimeter_reading><device> X-Rite Digital Swatchbook
<colorimeter_reading><patch> cyan
<colorimeter_reading><RGB ><item><band> red
<colorimeter_reading><RGB ><item><value> 0
<colorimeter_reading><RGB ><item><band> green
<colorimeter_reading><RGB ><item><value> 255
<colorimeter_reading><RGB ><item><band> blue
<colorimeter_reading><RGB ><item><value< 255
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Ungünstige Nutzung von Tags
• Nutzung von 

Name/Wert Paaren

• Infomationskontext
– Zeile 3 sind zwar

auch Daten, bildet
aber den Kontext
für die folg.Zeilen

– Kontext-Info fehlt

<colorimeter_reading> 
<device> X-Rite Digital Swatchbook </device> 
<patch> cyan </patch> 
<mode> RGB </mode> 
<band> red </band> 
<value> 0 </value> 
<band> green </band> 
<value> 255 </value> 
<band> blue </band> 
<value> 255 </value> 

</colorimeter_reading> 
<colorimeter_reading><device> X-Rite Digital Swatchbook
<colorimeter_reading><patch> cyan
<colorimeter_reading><mode> RGB
<colorimeter_reading><band> red
<colorimeter_reading><value> 0
<colorimeter_reading><band> green
<colorimeter_reading><value> 255
<colorimeter_reading><band> blue
<colorimeter_reading><value> 255
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GAME
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GAME: DTD Ausschnitt
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GAME: Pfam Beispiel
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GAME: XML Darstellung von PF00008
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XML in der Bioinformatik: Bewertung
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Datenmodelle: Zusammenfassung
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Spezielle Modellierungsaspekte
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Objektidentifikation
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Identifikation
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Modelle von Identifikatoren



Sommersemester 2005/06 Alexander Hinneburg
Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

Seite 108

Schlüssel in MDB
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Beispiel GenBank
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Beispiel GenBank 2
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Objektnamen bleiben schwierig
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Objekt Identifikation, 
Beispiel (Stand 2001)

• TP53 (neu), P53 (alt)
• SIRT1 (neu), SIR2L1 (alt)

21100SIR2L1

21501SIRT1

6369188171P53

132252331TP53

LocusLinkGeneCardsOMIMGenAtlasGDBHUGO 
name
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Versionierung
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Versionierungsmodelle
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Weitere Kriterien
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Speicherung von Deltas
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Speicherung von Deltas 2
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Existierende Versionierung in MDB
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Senario
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Versionen im relationalen 
Modell
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Variante 1: Single-table
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Variante 1: INSERT
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Variante 1: DELETE
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Variante 1: UPDATE
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Variante 1: SELECT
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Variante 1: Bewertung
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Variante 2: Schattentabellen
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Variante 2: INSERT
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Variante 2: DELETE
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Variante 2: UPDATE
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Variante 2: SELECT
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Fallunterscheidung
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In SQL
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Variante 2: Bewertung
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Vergleich
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Widersprüchliche Daten
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Zusammenfassung


