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Ansatz

Navigation

— Browsen in den Datenbestinden: Zugriff auf bendtigtes (Zusatz)-Wissen iiber html-Links

Vorteile

— Einfach zu realisieren

— Fiir Standardfille effizient

Problematik

— Wenig flexibel, kein Muster-basierter Zugrift

— Verlinkung unterliegt der "Willkiir" der DB-Anbieter

— "Lost in Hyperspace"

-Phinomen

— Referentielle Integritit schwierig zu wahren

Wesentliche groflere Flexibilitit erst durch Bio-Ontologien

— Ontologie: Explizite begriffliche Formalisierung eines Anwendungsbereiches (Fachsprache)

— Dazu mehr in Kapitel 8 (Integration von Bio-Datenbanken)
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n Stichwort: Duchenne Muskeldys-

trophie

n Startpunkt:

— Swiss-Prot (EBI) mit Stichwort "Du-
chenne" (DMD_HUMAN: menschli-
che Duchenne Muskeldystrophie)

Navigation: Beispiel

SWISS-PROT

Protein Database

GeneCards

Genome Database
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Swiss-Prot: Eingabe

Form Resulis

lGuchenne Quick Search

Databanks

Search Options

Swiss-Prot. Ausgabe (Auszug)

Kurze Beschrei-
bung (mit Lit.-
Referenzen etc.)

General information

Entry nama OMD_HUMAN

Bccession rumber PA1833, 014169, Q14170
Created Rel, 12, 1-0CT- 1959

Martin-Luther-Universitét Halle-Wittenberg

o Eaquence updste  Rel 12, 1-0CT-1989
3 Expand all = Collapse all Show databanks taltps: 7 0 S
ki) bbb D
b . - [E e o e s el
= Literature, Bibliography and Reference Databases .
e h L tenbank PIR Bescription | Cysucphin,
s e B0 MEDLINE [ MEDLIME (Main Release) [ MEDLINE (Updates) [ MIM <l . Gara ramafe | ovo
T e I~ TAXGNOMY I~ GEMETICCODE (Protein Infor- rganism sures | Horn s sapiens (Haman)
terms = Nucleotide sequence databases t. R . Taranamy Et.’,;":i:i‘ N»-::nﬂa Chardata; Craniata; Wertsbrat]
in the Quick Search Bl EmBL ™ EMBL (Release) I EMBEL (Updates) [ EMBL (WGS) mation kesour- REBITHE o606 oL e p——
bow, ar choose a - = .
3 = 5} |5 < r 5 FIZ046,CARTLASE 1,
i e EMBL (TPA) EMBL (Contig) ™ REFSEQ ENSEMBL HUMAN e): A27605 F—
belia " ENSEMBL MOUSE [ EMSEMBL FLY [~ ENSEMBL FISH [ IMGTHLA ZIIMTCAAATL L
= [o] mm G. Mrmela M., Ricrl £, Balsit, 4, Sbbondsnz] KIIMECAATLAS 1.
St taril e ForH I IMGT/LIGH-DB T PATENT_DNA - and gamma2- syntrophins, two novel AT LARnA 1
gk J ("WOI ‘ Binl. Cherm. 275:15651-15360 27203, X114 &3
it [=l Protein sequence databases ., — . HAR and i1
crded Huery Forn o § Position [MNTERACTICN WITH SINTG 1 AND SHMTS2| VaT203; 35116,
s Bl SWALL (SPTR) F Swiss-Prot [ SpTrEMBL I TrEMBL (Updates) e P AAAGLIS.
‘;clu ca': browise rIper " RemIrEMBL ™ PIR Fubbied 10747910
Liptls, . ot C| AITENSA1TE0S,
et r PF\TENT‘ PRT FapO_PRT [ USPTO Proteins T MHCEN - e —
databanks. ™ SWISSCHANGE . .
First, seleet the l*| nurleatide related databases DEFEETE [N DM nrns THE CALSE OF [ S03201,805291
databanks you want [# protein function databases e b S SR s PAGISELOAGC
o browss, then click: [# Protein structure databases FROMIMAL MSCLE WEARNESS CAUSINGG BEHE2028 DRD
Brouse Entrics ;T ENZymes, reactions and metabaolic pathwray databases DISEASE RO e T THE S0, BEh i
[# mutation and SR databases COMFINED T A WHEELCHAIR BY AGE O -
[ Gene ontology resources LLHI-’WTELYO_?‘()JP AEO :0% oF P h 310300;-.
1+ Mapping databases oo CLIGRAT SR RS B e,
3““" “““’;’:":’h DISEASE DEFECTS I OMD ARE A CAUISE OF %L1
L+ Ser owne latabases af Gt S A T R I R R T
el k th Kk (#| application result databases MISCEL LANEOUS %Eﬂﬂ#&??ﬁ&ﬁﬁ'ﬁg KNOWN GENE [N HUMANS, 1T [ 2.4 MILLION BAZC-PAIRS IN SIZE
B e EMBOSS result databases
retum b your project
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: GDB-Eintrag
PIR-Eintrag :
I Ed T T
) ‘ 3 n Genome Database e
n Link uv.a. zu Datenbank GDB (Genome Database): GDB: 119850 . . ;= = (e
n Aliase, Clone, Loci
General Information oritMirmes:
narea: Kart e | oskmarts ([EWaterbicher (08P (s £ 1 ikns
B27603; sunw nz?mz soszcu Aann—t 5416!151 510346; S02243; S02247; 502244; 502109, 523736; S09071; n arten E #mmeatves.. |¢5muaa‘.. o oD A DIE: o des Genome Database
5 e T
: L5-May- 1985 #sequence_revision 27-Jun-199+ # text_change 15-Jun-2000 n Lil]k to Genecjﬂ.l‘d \esetrophm (rmserdr | T | J on| _cemre | en| on | wone
ehystraphin, musck - human (cpstrophi {emscviar Zoam; 41 Similar Salsclud Chrimst T
Superfamily dystrophiny alpha-actiin actin-bindng domain homology; spectrinddystrophin repest homology; WW repest homalogy; DMD L:X5719, DRS68. 01 - D e T Fowan T i T
LES72 CoTrere) majs:w uﬁnﬁ Z
Sequence Length fele CES [ e
actin bnding; altemanve spheng; cmaduln bdng; cyroskeletsn; leene zipper; menmbrane-associsted proten; i e |:||:| 0
dystrophy; structurs| proten; kandem repest; triple heliz; et =g I . EFTBIN, [OKE1061
Dystrophi is praposed o play a rale in anchoring the cytaskeleten to the plesma membrans. o L ERLLE Un S
Cuchenne musodar dvstreghy pratein PIR [ERY ||]| . -
[14ap Position | 421 2 e
Map Poaition Kp2L 2-KpRL e B o o) IDDD
000000 -
wnn
000000 - (s ICR FREIDRIER — ,
Genetics v — R —jasesri ] TR = o
[nit cume
= ||:er:|:-n;1:: DIHDUIDIlH' Ihigene Ehzer
e e = JR— Ungem e
phit
. .mmmu ”DDD i ||
" I o = S e tngene oz [
the st o = | o
B AET 405 ) th
. — = Domerert: Gere (1 152 215)
FAEYIXG  WAL RVLGUNG LIYISIULY LIS, VLI P et E ] e s [ e [ 2]
SavITEATES 32:2:??:’.2; TNETRGT IAGEETY SLAGSITRTS §§?:EZ§:?Z |
* http://gdbwww.dkfz-heidelberg.de/
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Gene-Card DMD

GaneCard for gene DIMID | apsrowd DCLHBMIHUG Human Gena Momenclature databese symaol n OMIM
GCOXMO29822 DMD [dystrophin (muscular dystrophy, Duchanne and Becker typss)) 300377
3003
Bk
*SNPs, 128w DMD
Mutationen, ... Allses and gfggg _ Beschrei- o
eLink u.a D:f:r:’;:ll:lls o s huna
-a- puangw GDE, || D08 = Display [ Devi=d e 2 Senin [Tet =
zu OMIM e s — Klinischer Toems 120 £ 58 Pogs [T o3 s
. + dystrophir It i Duchs d Becker L j S -~
ID: 300377 . a::v:znlg Eﬂﬁiﬁ\g :yysl:gmz Eoehawidlan Bszwil:ggzg‘mcuuesstu: 65 184, DHS208, DXS230, 05238, DXS268, DXS280 Verlaut [EF WY
Sty T GonToss, i
Praaus GO idemfer EO0GIZEGA — Molekulare DYSTROPHIN; DMD
Chromesode X Genel Gl'llll(”ﬂ('t‘ll] Anternarive tiles; symbofls
\Locusling cpicgenelic band xp21.2  Enssmbl cylogenele dand. Xp21.2 e APODYSTROPHIN 1, INCLUDED
(Gene in genomie focation: hands accarding k Ensembl_iocefions acconting io Geneloc {andfor LacusLink endior Ensembi i giferent) - PO])[]IﬂIiO]lS- TABLE OF CONTENTS
it EE R IR PR P FETE genetik
fhecarsngaGaneloo || £ 8 8 HHd 24334 F39% & § § B 3B 49565 §  TENT
O ot — Mutationen + CLONNE
e e L J und Haufig- + GENOTYPEIPHENCTYFE CORRELATIONS
L wd | gng 32,042,786 b fur ptes kei + ANIMAL MODEL
Ensembh size: 2,220,387 beses eiten + ALLELIC VARIANTS
Grientatiom mihus Srandg . « ViewList oMIM
- — Links u.a. oI
: '
i I\: "I ‘.l‘.. Ih GeneCar zu PDB + CONTRIBUTORS
h + CREATION DATE
um + EDITHISTORY
o deabases o MM e iscrsers
z GeneCards :::Jr:':mm-nluq et mag lovw Epl1.2
f—
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PDB Stichwortsuche / Suchformulare
PDEB Structure Explorer - 1DXX .
.y ot S oo o . o . . )
— n Typische Zugriffsmoglichkeit im Web (Google, Altavista, Internet-Shopping etc.)
= Summary Information o infact hnell andlich. bek
— Einfach, schnell, verstindlich, bekannt .
Svmmary Infemation Titiz: N-Terrainal Actin Binding Domain 0f Hmnan Dystrophin ‘ ¢ - SymbolNenes:
S ol 1¢: 1: Malecule: Dystroplin; Choiw: A B, C, 1), Fragment: Actin Binding: Frigineered: Yes; Mutation: Yes ame
Vi St 1. Forwood, A. J. Sutherland-Smith, N. E. Keep, J. Kendrick-J . R . T
e b e n Vorstrukturierte Suchformulare -
Strac bl Neishbors Chromosome Left Marker [ Right Marker |
Geomenws Primary Citation: Nowood ¥ L., Sutherlnd-Swirh & J., Keep, N H., Kendrick-Jones, J:: The Stmceure of the N-Terminal Actin-Binding n crwendung von ethoden des e
e }Jmnninvfgm"nzn DHHWIT acnl: Tow Mutations in This Domain May Canse Tuchenne or Becker Muscular Dy strophy 7Ch;omsnm T ‘ Rlght Marker
LET SORTCEE rnecnicre {1 e 8 jpp. 481 (20000 - .
— o r Eroebnis
e s | Medise | Ranking der Ergebnisse [ Bl I
~ A = = J Nucleic Acid Seqy Links:
Stouchre Facgors Diposiian Dode: 19-Tan 2000 — Operatoren: AND, OR, NOT, +/ - & pence Links:
(oomprossed) Related Segments:
Rasalusion (£]:2.60 T
[ e n Probleme  m
Eearchlita SearchFielis angles ) 2 78.22 ramma 0.5 q q B o
T GLOS B TR e TS — Ergebnis nicht zwingend Trefter Folymarplism VorimianTpe | Maxhet |
Poywear Cheies: 8, B, €, s . . . [ RN ] L |
- — Wortformen: Zeiten. Sing. / Plural. Casus, ... || mmaons:
HET groups: HOH . =
— Synonym / Homonymprobleme WAL’W*_W ‘
. . . Familins: GDB-Suchformular
Prten Satshese — Treffer sind Dokumente, nicht Attribute [ —
n Nachteil: Starke Einschrinkung der Expressivitit, keine Unterstiitzung vom kom-
t]
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SRS (Sequence Retrieval System) SRS: Konzept (1)

Ein "Konzept" wird iiber eine Anzahl von Feldern (Entries, Attributen) beschrieben

Urspriinglich als Zugriffstool fiir Sequenzdatenbank EMBL entwickelt
— Mehr als 400 wis-

oy Wek Server
senschaftliche Da- visual meta HTMIL page & rOP PAGE
tenbanken an- Sata coior \__generstion |

— Beispiel: Konzept én

DATABANKS CED

sprechbm- Feset | scarch SW‘ISSEROT SPTRE%{EBL Info| o out field [ATT o =
. . EEMTEEMEL TEEMBLITE
s . g ==t e
— Einheitliche graphi- PRI Rl TEal
5 3 session query object tool subnit auery I T
sche Nutzerschnitt- ‘:g < A [managementI senvice Ioader | launching i e e
stelle type infarmation ” . append wildcards e =)
S et e RS il
m [2rmex =
— Formularbasiert (=] comibine searches with | i =
N . t database linking loh pmce“mﬂ AND = [harmeobex
- Fokus auf Flatfile- a e Tumber of entrics to
e automatic _ display per page retrieve entries ofrypeIEmry B
Datc“hﬂ.“kem Wei d DOM/SAX okjecl relational| | token server BalchiueUEs 20 =1 Description j
terentwicklung zur a parsing a data types Genellame SeqSimpleview =
Y [ (=}
Unterstiitzung rela- = Entended Dot
tionaler Datenquel- a Slistyscre Sz
XML relational flatfile | | analysis | g;gif;"ﬁh Jto display
len databanks databanks databanks tools pm[:eimgg - =
- sequence format
_ Ubel‘llﬂl]l]]ﬁ und Source: LionBioScience g::;rlllpt?;r; l—hms =
. - . o % K o
kommerzieller Vertrieb durch L1ON BIOSCIENCE Dot
Crganism =l
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SRS: Konzept (2) SRS: Konzept (3)

n Ein Konzept kann als html-Seite visualisiert werden Export als SRS-"Objekt" (C++, Java, Perl, CORBA) oder Speicherung als X%

- “inkarpro id-"IPRODIGSL" ty

Family" short_name—"Isochorsmtase_sub’ >
T e
= <abstract><p>Iren is essential for growth in both bacteria and mammals. Controlling the
Rasat o amount of free iron in solution is often used as a tactic by hosts to limit invasien of
gL pathogenic micrebes; binding iron tightly within protein molecules can accomplish this. Such
&7 iron-protein complexes include haem in blood, lactoferrin in tears, saliva and transferrin in
This i 3911 bleed plasma. Some bacteria express surface to eapture
gy oE) i Gmeral Dsmarrion Refeences Commerts Links Pesiies Sequence 726 cempounds, while athers have evalved siderophares to scavengs iran from iran-binding hast
- > 4 proteins [PHID; 80579031, <Jp> <p>The absence of free iron molecules in the surrounding
General Tnformation ahout the Entry 2048 Erigger: of gene clusters that encode both siderophore-synthesiz
7 rryrmas, and recaptors that nwunm iron-bound siderophores [PMID: 2521621]. Classic
ey name SWISSPROT:CD22_HUMAN 12 are the clusters found in Escherichin coli and Salmenella
. . oy allhmqh similar moieties in other pathogens have been identifi ed. The enzymic
Fri, acezesion F20273 ChildRef at produces vibrionectin in Vibria such a homolagus [PMID:
Sec. accession # QU1665, QIZETZ, 095699, 05701, 095702, OF5703; gm[n’:;;llerf : SIS < < ke, st id weight of ﬁ”;:‘t:.mn:ﬂm: :::;:,1
FPoundinftet bitunctional activity, Dd-uon slunl-s mwlvlnn Enl!- mumls have shown that it is
Creat=d Release 17, 1-FEB-1391 Taxon ntial for virulence [PMID: 2521822].</p>= /ol
Last sequence update Releass 38, 15-TTTL- 1999 Bubld 4 >

Authors
Title

Last annetation update Relzaze 38, 15-TTTL-1990

Deseription and Origin of the Protein

: Heywords Glyeopratein, Cell adbesicn, T Sigral, Bocell ol demain; Altermativs splicing,
Printor Friendls| Thosphaeylation; Pobmerphism;
Thescrigtion bcell reseptor 2 preursor (- 14] (s fpophsopte cell ashssion molsenls) (hl-sam)
Gens neamels) 53z
Ovgrmism sousce home sapiens (hamanh

="IPROOOBGE" [

VARSPUC: 241 417, MISSING (N CD22-ALPHA)

Enr f
From Databank Tanies 10 i—"IPROO3EE0" />

(ERPRO 1061 PROSI)

— o PRINTS" cbkey="FRO ISCHRISMTASE" />
T — — — IPRODOZSES" [
T - . . L i <finterpraz
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SRS: Zugriff auf relationale Datenbanken

Auswahl emer b -Tabelle (als

"Aufhinger"-Konzept) (—)

Angabe der Tabellen die zum
Konzept "dazu gehéren” (—)
Angabe der abfragbaren Attri-
bute ()

Interne Umsetzung via Views/
Joins

Alexander Hinneburg
Martin-Luther-Universitat Halle-Wittenberg

Seite 555
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SRS: Datenzugriff (1)

Objektsuche ss aiesy | s
APRT fuick Search

show all *l collzpse all =|

— Auswahl von Datenquellen Rsal

— Spezifikation der Suchkriterien fiir abfrag- FEET ) i s properies
. 4‘” = Soquonce databanks - complate
baren Attribute Exterdod| @ B, e, "
— Schnittmenge der Attribute aller ausge- e Letshonis|
= = Applications

wihlten Quellen (z.B. ID)

» backmark this knk te
retury o your project HOBACGE
™ HOBACPRO rEY M MGTHELA

Unterstiitzte Query-Moglichkeiten " G RSGES: | v e
ceparaie wmultipie valkees by & (and), | (or) | Gt vz Subnlt Query

— Textsuche. Bereichsuche fiir numerische/
Datumattribute

[Bemerpron =l[ePRT
Al Tent ]

[}

Divizion

Aco=azion Number
Frimary Accession Number

az?;fciznn retrieve =nines of type | Entne :I'
| Descripion |

Automatische Ubersetzung von SRS- | immm
E Cganam arme foview =]

Queries nach SQL zum Zugriffaufre- | o=
lationale Datenbanken e

Enty Crashon Dote s b chsglay. & rable

;nnu;-umeL: . st

. L ) ey

Ergebnis als Vereinigung der Sucher- | fesirees winos prumter
N . . etere nees: Tite coession Number

gebnisse lber einzelne Quellen pemerces javrel - fn

TOesarpion

— Regulir Ausdriicke

sequence format

emibl ¥
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SRS - Datenzugriff (2)

Querverweis-Suche Pt | G b=l i sosebl) ATt APRTAT i 101 s
_ T . . . . . . Dedfonn epeeations on SWALL PIR ENSEVIBL Accesaien
Fiir (_)‘L?Jek_te elner El;_'ebmsmemoe ST Bioc T — S .
oder fiir eine ganze Quelle ® bty O DRM9I10 149910 .
- . - . = T SWal 1198 (12888 Lde
_ " i 2 . a- k]
Referenzierte Objekte in anderen Da e B = .
tellqllellen wau| I SWALLOTII02 Q77103 Al

. . Fesel | Curvone quory: ' [Ubs={swall pir enssobl} - ADT=at AFET)"
Automatische Bestimmung der

Pfade zwischen Quellen

Set Ob  Find all Hneries
E=R & e selected darchankes which ave Inked to the cueren query
BB © athe cuwenr query which ase lnkced 1o all select=d databanks

— Shortest-Path-Algorithmus BB © inthe crens query which are not lnked o any sftas celectad databars

Subnit Link/ shewr all # callapss all (=]
I 7o Pavent Databank

— Gleiche Semantik der Beziehungen
Mumber of cnvies to display | [+ Amino Acid praperties

prrpage[El < = Sequence datshauks - complete
: 1y o = M EMEBL M SwWaLL M SWISSFROT
Tool-Integration ] E‘:w“}““‘* . - pEmer rmm
. 0 o o Ve I IMGT ™ BHSEMBELEER I ENSEMELCI
Anwendung auf Ergebnismengen der T TR T B e

Abfragen —

— Anzeige direkt im Web-Browser T PATHWAT ac01230

[ PATHWAT af00230
I PATHWA T apal02

Fechorm opseaons o

— GroBe Anzahl von Tools bereits inte- | [ meoedoiy

. C seleerd oriy [ PATEWAY ah00230
ariert [ PATHWAT bbub0230
- Link | T PATHTWAY bali230

| [ PATEWAT cel230
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(Buery "([iba={sweall pir ensembl} - AllTest ATRT*] > PATHWAT ¥ fonnd 38 enme

SRS Anfrage Sprache

» Anfragen konnen an vielen Stellen direkt formuliert werden,
z.B. Results -> Search using a query expression

* Anfrage-Syntax
— Stringsuche: [Menge-Mengenattribut:Suchmuster], Menge kann eine
Datenbank, DB-Gruppe, Index, Index-Gruppe oder Suchausdruck sein
— z.B. [pir-des:elestase], oder [swissprot-AllText:duchenne*]
— Wildcards: [swissprot-aut:sanger,f*!coulson,a*]
— Regulare Ausdriicke: [swissprot-aut:/mue?ller/]
— Zahlenbereiche: [swissprot-SeqlLength#400:500]

— mehrere DBs: [{swissprot swissnew sptrembl}-des:kinase],
[dbs={swissprot swissnew sptrembl}-des:kinase] &[dbs-org:human]
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SRS Anfrage Sprache

» Einfache Anfragen kombinieren:
— operand operator operand ...
— z.B. verlinken: [swissprot-AllText:duchenne*] > pdb

» Operatoren
— logisch: | oder, & und, ! aber nicht
— Links:
» > liefere die linken Eintrage, < liefere die rechten E'A" ~ B

A1
Al
A:B—-% A<B - [ As =
AB AG g

+ Komplexe Verweise: (q = [{swissprot swissnew}-
des:kinase])!(q<swissnew)

— Hierarchische Suche
+ >/ Jiefere Teilbaum-Eintréage definiert durch linke Seite
» > liefere Blatt-Eintrage des Teilbaums definiert durch linke Seite
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SRS Anfrage Sprache

* Mehrfache Links

— [swissprot-AllText:duchenne*] >omim
OMIM-Eintréage zu denen man direkt von SwissProt-Eintragen
mit Begriff “duchenne” gelangt

— [swissprot-AllText:duchenne*] >pdb >omim
wie oben, doch SwissProt und OMIM missen tber PDB verlinkt
sein

— [swissprot-id:acha_human] > prosite > swissprot
Suche nach Eintrag “acha_human”, Link nach Prosite (Protein
Fam.) “neuronal acetylcholine receptors”, Link zu Swissprot
Eintrdgen => Sequenzen aus einer Proteinfamilie

— [swissprot-id:gshr_caeel] > prodom > pdb
kein direkt Link von ,gshr_caeel” zur PDB, aber liber ProDom
(Protein Domainen), Ergebnis homologe Proteine zu

.gshr_caeel”
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SRS Anfrage Sprache

« Eintrage und Untereintrage

— [swissprot-keywords:transmembrane] alle Eintrage mit Keyword
Transmembr.

— [swissprot-ftkey:transmem] Menge von Untereintragen mit Typ
transmem

« Eintrage und Untereintrage konnen Uber Links kombiniert
werden
— [swissprot-org:human] > [swissprot-ftkey:transmem]
Menge der Transmembransegemente in menschlichen Proteinen
— [swissprot-org:human] < [swissprot-ftkey:transmem]
Menge der menschlichen Proteine mit Transmembransegmenten

— [swissprot-ftkey:transmem)] > parent
Konvertierung der Untereintrage zu den zugehdrigen Eintragen

— [swissprot-ftkey:transmem] > parent | [swissprot-key:transmembrane]
Eintrage mit Transmembransegementen oder mit dem Schlisselwort

“transmembrane”
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SRS Anpassung

« Komplizierte Anfragen kdnnen vordefiniert werden
» Perl-ahnlich Sprache ICARUS

» Beispiel: Suche einen Swissprot-Eintrag nach Zugriffsnummer
oder Beschreibung
$CannedQuery:[sampleQuery
prompt:]Sample canned query
options:{
$AppOpt:[ac prompt:'Access number' defStr: 'Q1']
$AppOpt:[des prompt:'Description' defStr:'cancer]

}
queryStr:
@ "[swissprot-des:($des)*]|[swissprot-acc:($ac)*]"

+ Das @ zeigt, das die Anfrage zur Laufzeit bearbeitet wird.

+ Datei mit Anfragedefinition wird ahnlich wie ein HTML Link in
SRS-Seite eingebunden.
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Aufruf von SRS aus HTML Seiten

* Wegtz kann als CGI Programm direkt als HTML Link aufgerufen
werden
» Einfaches Anzeigen von Eintragen
— wgetz?-e+[embl-id:rnelas]
— wgetz?-e+[{embl%20emblnew}-acc:X012345]
— Die Option —e lasst wegtz volle Eintrage anzeigen
* Anzeigen von Mengen
— wgetz?[embl-all:elastase]
— wgetz?swissprot
— wgetz?swissprot+-lv+30+-bv+31  (-lv Anzahl Eintrage pro Seite, -bv
erster Eintrag

— wgetz?swissprot+-lv+30+-bv+31+-view+SequenceSimple
zeigt Zusatzinfos mit Hilfe eines vordef. Views
— wgetz?swissprot+-lv+30+-bv+31+-view+SequenceSimple+-ascii+-

rs+||+-cs+@@
Wie oben aber als HTML Tabelle
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Schnittstellen fur Analyse-Tools

Vielzahl an Analyseprogrammen fir Verarbeitung von Bio-Daten, z.B.
— CLUSTALX (Graphisches Tool fiir Clustal W multiple sequence alignment program)
— FASTA

— BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)

— Sacc3D ( Structural Information for Yeast Proteins)
Installation auf lokalem Rechner vs. Remote-Zugang tiber Web-Intertace
Installation auf lokalem Rechner: Effizient, aber Update-Problematik

Zugang tliber Web-Interface
— Via Formulare und ftp/e-mail: Einfach zu realisieren, aber oft umstiindlich und wenig flexibel
— Via API von Remote User Defined Functions (RUDFs): Flexibler, aber komplexer

— Realisierung von RUDFs als Internet Functions
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n

n

Eigenschaften von Internet
Functions (IFs)

Kein Teil der Datenbank

Werden von einem externen System gestartet

Erreichbar tiber das Internet

Beinhalten Kommunikationsprotokoll zum Datenaustausch mit der Datenbank

Verschachtelungen mehrerer 1Fs beim Aufruf méglich
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Beispiel-Szenario

TDratabase: |genome =]  Brogram[blastn =] [ Begin Ssamh |
R hlaul einer Berec o des
Enter an accession. g1, or a sequence i FASTA format: Ablauleiner Berechnung des

St Sequenz-Vergleichs mittels
online zuginglichen Analyse

1 aattt Saty sagagbttgy tEgtagotgy cocattastt taggeatged C e gi chen Ana e

CcacacoTrc lools

61 totthboRtoo catacacace LotOaacttd tUagacadat aogggaattta

tttattgroh

121 ttiRCtitas CATRSSUARTT ATAAJCCALT FRAaCCCCToOL JULoCactoss ;'

Eingabe der Sequenz

c The request ID ic [9940091453-9738-24522
in das Formular
—

“Format! Ridreeara ]
The resulls are estimated to be ready in 4 seconds but may be done sooner.

{ Bearbeitungszeit... |

request ID fiir die

Fref|NT_0zZ59538.2Hsz22 260594 Homo sSapiens chromosome 2 . . nt
Length = 65461 Einsendung wird
store - s0.1 zuriickgegeben
khics (25), Expect = 0.002
Identiti = 40/45 (88%) .
e e Ergebnisse der Berechung
(e-mail oder online)
Query: 261 Togat gaagaac goage Jaaatgrgataadgiaal grgaattacagy
RN R RN R R RN R AR RN R R AR AR
Shict: 16868 tCocgatgasgasacdcadctadctgodagaattaatgrgaatogcay 16524
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Internet Function Definition
Language (IFDL)

n Erweiterung der SQL DDL
— Kein Teil des SQL-Standards
— Nicht verwechseln mit der Independent Form Definition Language (Abk. auch IFDL)

n Definition fiir die Embindung von IFs in SQL-Queries

n IF-Definition: 5-Tupel
— Funktionsname der aufzurufenden IF
— URL der Funktion
— Liste von Eingabeparametern mit Typen
— Typ des Riickgabewertes
— HTQL -Wert
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Hyper Text Query Language (HTQL)

n Unterstiitzt Suche in Web-Dokumenten

n Nutzung der Tags in HTML/XML-Dokumenten zur Navigation und Ausgabestruk-
tierung (dhnlich wie bei XPath, XQuery)

n Dient im Zusammenhang mit 1Fs als Schnittstelle zw. DB und 1Fs

— HTQL-Wert in IFDL Function Definition informiert iber Position des Riickgabewertes im (gene-
rierten) Web-Riickgabedokument

— IF extrahiert fiir weitere Verarbeitung Riickgabewert aus dem (generierten) Web-Dokument
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Beispiel fur IF-Ausfuhrung (GenBank)

n Vergleich von neuen, noch uncha-
rakterisierten Gensequenzen (in Ta-
belle local) mit bekannten Sequen-
zen der Kenianischen Fruchtfliege

What's NEW In BLAST®

Aay 10, 2001: The nevs "Layout” menu allows users to decide
whether or nat @ newrwindow sheuld be openad m & splay resUits
An email retum option has also been added

— Nur solche Sequenzen von Interesse, die
Ahnlichkeit von mind. 98 % zu geg. Se-

quenz aufweisen
INucleotide BLAST z

— Fiir Berechnung der Editierdistanz Ver-
wendung des tiber Internet Schnittstelle

zuganglichen Programms BLAST (http:/ 7
necbi.nlm.nih.gov/blast/blast.cgi) '
2
Isearch for conserved domains T
# Search the Conseryed Domain Darabase usng as
IPairwise BLAST T

& BlAST 2 seqence
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Beispiel fur IF-Ausfuhrung (2)

n Verwendung von zwei IFs: blast, get_seq

— blast verwendet als Eingabe eine Sequenz
der Tabelle /ocal und liefert "requestID"- w .
Wert (rein "technischer” Parameter fiir href
weitere Referenz auf Anfrage, vor allem parameters query varchar(10000)
wg. oft langer Laufzeit von blast) results request_id varchar(40)

htql value: <form>.<input>;

define function blast

— Ergebnis von blast befindet sich nach Aus-
fiihrung in von Blast.cgi erzeugter HTML-
Datei im Eingabefeld des 1. torm-Tags

— Dieser Wert wird extrahiert und dient als define function get_seq
Parameter fiir ger_seq, dessen Ergebnis href - «

nach dem 2. pre-Tag der erzeugten .
HTML-Datei steht parameters rid varchar(40)

] ) results sequence varchar(10000)
— Ergebnis von get_seq ist Tabelle, welche htql value: <pre>.<pre>;
die ermittelten Ahnlichkeitsscores, Her-
kunft und Art enthilt
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Beispiel fur IF-Ausfuhrung (3)
n SQL Query mit [F-Aufrufen

SELECT b.sequence
FROM (SELECT get_seq( blast( a.sequence })
FROM local as a) as b
WHERE b.organism = “Drosophila” AND b.source(country) = “Kenia”
AND b.e-value >=0.98

n Teile der Anfrage
— Fiihre fiir alle Sequenzen der DB-Tabelle /local (hier a) die BLAST-Suche in GenBank durch

— Speichere die Ergebnisse in die Tabelle b ab und gib alle Sequenzen aus, die zur Kenianischen
Fruchtfliege gehdren und einen Ahnlichkeits-Score von mehr als 0.98 haben
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Anwendung: LifeDB

n Biologisches Datenbanksys-

tem (Prototyp der Mississip-
i State Universit calent st code, CarbarkTh fron genss
P y) utere st CenbakI [sts_code) Ie ot RESU]-tS
rull
n Unterstiitzt das Konzept der
IFs qers: WSASD
Dreiteiliges Interface EEE ET=T
" g A | i
— Textfeld links oben fiir Eingabe
der II's und SQL-Anfragen fi-tis |GE1489‘3
Erocbnisscite recht ' b| b 50
— /- )
Query-Ergebnisseite rechts . 5T me
= Feld_links unten zur s}uﬂistung Queries: W= me
bereits getitigter Anfragen
YD st cofe, GenbnklD 5 recnds found refresh
. Return Hoe
1 queries. refresh
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LifeDB Anfrageverarbeitung: Architektur

n Query Analyzer

— Parsen von Eingaben im Query-Eingabe- Remote Usa
. = L Defined Function
feld (stand-alone IF-Aufrufe sowie SQL-

Anfragen mit oder ohne eingebundene IF)

— Weiterleitung von SQL-Anfragen ohne
eingebundene IF direkt an die lokale DB

Engine
— Weiterleitung von IF-Aufrufen an IFDL
Modul Query controller | | Query analyzer |
f
Result User
display interface
n [FDL Modul et table EDLUDFS
— Weiterleitung von eingebetteten IF an Function Execution function name varchar (30).
Engine stote_tablename varchar(30),

address varehar (109),

— Verfiigt iiber Metadaten-Tabelle in lokalen Datenbank mit para-num manber (3),

Strukturinformationen tiber die definierten IF (diese wird paa.nameJist varchar (2001,
von Function Execution Engine benétigt. um IF iiber IF-Meladatern- result_name Jist varchar (2000,
HTQL-Engine einzubinden und auszufiihren) Tabelle result_htel varchar (2000
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LifeDB Anfrageverarbeit.: Architektur (2)
n HTQL Engine

— Nutzt http zur Ubermittlung der Ein-
gabedaten an IF

Remote User

— IF wird extern ausgefiihrt und legt
Ergebnis in HTML-Seite ab

— HTQL Engine extrahiert Ergebnis

anhand des HTQL-Wertes der IF-
Definition

— Ergebnis wird in einer weiteren Ta-
belle in lokaler Datenbank abgelegt

n Query Controller fiihrt SQL- f
Anfrage aus und verwendet da- R““lit ﬁ:m
bei Ergebnistabelle aus der display ! £

Ausfiihrung der IF

n SchlieBflich wird Ergebnis dem Nutzer préisentiert
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RUDF/IF: Zusammenfassung

API/ CLI Ansatz zur Embindung externer Funktionalitiit be1 der Auswertung von
Bio-Daten

Einbindung von RUDF / IFs innerhalb von SQL-Queries

Riickgabe der Ergebnisse in html-Format mit Extraktionsinformation (wo ist ge-
wiinschte Information im Riickgabe-Dokument?)

1

n

Deklarative Anfragesprachen in
Bio-Datenbanken

Unterstiitzen (semi-)strukturierte Anfragen (i. allg. via Mengenoperationen)

Vertreter
— SQL92 (relational), SQL:2003 (objekt-relational)
— OQL (objektorientiert)

n Vorteile: Umgehung lokaler Installation von externer Funktionalitét — XPath / XQuery (XML-basiert)
n Nachteile: Proprietdare Formate und Ausfihrungsarchitektur n Verwendbarkeit fiir Bio-Datenbanken?
: . — Bio-Daten: Oft nur semi-strukturiert
n Weiter Informationen unter: ] o _ _ ) ) _ _
. . — Ggf. hoher Multimedia-Anteil: Text, Images (z.B. bei Genexpression), Verlaufskurven (z.B. bei
— http://www.cse.msstate.edu/~cly/EDI/index.html ST
/ medizinischen Daten)
— Chen, L.; Jamil, H. M.: Supporting Remote User Detined Functions in Heterogeneous Biological
Databases. Proceedings IEEE International Conference on BIBE 2001: 144-152, 2001. n Kaum Verwendung als "offentliches" Bio-Interface, da zu komplex
— Chen, L.; Jamil, H. M.: On Using Remote User Defined Functions as Wrappers for Biological Da- ) ) )
tabase Interoperability: International Journal of Cooperative Information Systems (IJCIS).Special n Bio-Spezialsprachen: BioSQL, PQL, ...
Issue on Data Management and Modeling Support in Bioinformatics, 12(2):161-195, 2003.
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n Auf Basis von SQL92 e — == IR R
Q S F—m‘ [ ; 3 [ W4 Ontology Relatenship
M - Ires oo for F Stibject
n Keine SQL-Spracherweite- oo e JSuemsat o B g e
rung, sondern spezifische R e E R, ; anencisha vim : ¥
DDL-Auspragung :".:E:.f;qﬁ;“,:r‘f,m e, [E—— cuecticnn o ™
. - 3 i o for
n OpenSource Projekt (http:// i T oo )ty 1 N
cvs.hioperl.org/) T ki ooty cettor o e
m Hiceniy mlg Ky\ ﬁ 1:::: ?::“l':r-‘jr‘ qualifist tsrn fsr
. Comment Ranl T Lawslitior e for | gy o Dbsrel Gl e Walle
n Relationale Schemata (Orac- L e o P Bt cadoryid PR ’:—‘ it Diwret Gualier VauS
— El e Qual fiar Valuo catogory Wi for A Drbocrst b (K
le, PostGres, mySQL) Sekmoquence A ——— A
““““ .l Ssociated win < L 0 0k T
n EMBL & SwissProt —\:l e

— Ca. 20 SQL-Tabellen
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dBioenty Retrence
W Bicentry 1 (FK)
W Retenarea 1 (FK)

= o for e S Dsrel
& st g - Dm“’" L
Sequenz | Literaturreferenzen
9 Entry mit IDs / Version
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BioSQL Feature

Feature von BIOENTRY_ID

Location: SEQFEATURE_LOCATION
Qualifier: SEQFEATURE_QUALIFIER_VALUE
s Blsoqin s Rolatinship Key: ONTOLOGY_TERM

W Scqlaie Rokliorelip 10

wreisaenum | Label:  SEQFEATURE_SOURCE_ID

¢ Child Saateaturs i (FX)

cecgaaturs Loccn = R e Wert: QUALIFIER_VALUE
e Socfoaturs Lecation 14 i
e A scaanuro uarter vae

Wi Seq Svand W Cuelifier Rark

i Ontology T=m 1d (FK)
m Socfoature W (FK)
e QUEIINET VR

W4 Locwticn Raris
n Sodloclura 1 K Pt S0nbiogy Relaticnshin
4 Oty Remom iy 17
3 E: B bt H (P

W PR 1 G
w8 Cibject 16 ()

=T

Sogieaiie
4, SocMaaturs ki asscoiatha win aualifer e for X
 Soafuature Rank T R
4 BoSTY 19 (FI sl e for P
W Crilclegy Term 1 (FK) g, feature fey ferm for Euect tarin o
“H Sacteaturs Source Id (K
& precleats term for
[ ——r lonology Tem
) comment Folds / = ot T Oy Term 1
Fald b H
W Comment Id - . 5 Tam Nama t
Bioaniry Gualifier Velus
Y —ryay B8 Biosniry Qualifier Valu Jer Tetm Cennmion quiler torm for
W Commant Raric _uslfier serm 2 Tarmdeniier Dbwret Qualiter Vaue

H # cagory aFR

* Comment Text

T

W Bicanty I (FK)
e Cntoledy Temn 1 (FK)
ntft e Cuzlifior value:

o Dbwral Qualiiar Valie
category tarl e Dbraf I (FK)

M tiog.nco ——Er ik o o
assadatedwith asseriatec with NJ’T' T
+ S W Deered 1d EK)
& Bioentry assodated wih
™ Biosntry 11 Bienty Referancs:
S Dy i = Bloeny K (P9
P |, assozanawn o st U
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BioSQL und BioPython

» BioSQL liefert API fur mehrere Programmiersprachen
Python, Perl, Ruby, Java, ...

» Zugriff auf BioSQL DB aus Python

>>> from BioSQL import BioSegDatabase

»>>> server = BioSegDatabase.open_database(driver = "MySQLdb", user = "chapmanb",
passwd = "biopython", host = "localhost", db = "bioseqdb")

>>> db = server.new_database("cold")

>>> from Bio import GenBank

>>> parser = GenBank.FeatureParser()

>>> iterator = GenBank.Iterator(open("cor6_6.gb"), parser)
>>> db.load(iterator)

6

>>> record = db.lookup(accession = "X62281")
>>> record.id

’X62281°

>>> record.name

?ATKINZ?

>>> record.description

’A.thaliana kin2 gene.’
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DiscoveryLink

[LM. Haas, PM. Schwarz, P. Kodal, E, Kotlar, J. E. Rice undW. C. Swope, Discoverylink: A system for
integrated access to life sciences data sources. IBM Systems Journal, 40(2)-489-511, 2001.]

« kommerzielles System von IBM
» vollkommene Transparenz fur Anwender
« Anwender denkt: Ich arbeite mit einer Datenquelle!

= Vorganger war GARLIC-Projekt:
Integration von heterogenen Quellen mit
Spezifikation eines integrierten Schemas und unter
Nutzung von Wrappern

« Ankopplung von Analysewerkzeugen ist primares Ziel
von Discovery Link

- FDBMS-Ansatz
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DiscoveryLink

Architektur:

sQL AP WRAFPPERS
(JDBC/ODBC) | l
LIFE DATABASE - DATA "
SCIENCE PIPDLEWARE . ' SOURCE _( DATA
APPLICATION |_ —
DATA
. ™| SOURCE _l DATA
ul—AL-'u-,; ‘ D;A'I:A ‘
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DiscoveryLink

*  Wrapper sind in C++ implementiert und werden dynamisch geladen
CREATE WRAPPER ChemWrapper LIBRARY
"libchemdb.a’
» Definition eines Servers auf den mittels Wrapper zugegriffen wird

CREATE SERVER Chem-HTS WRAPPER ChemWrapper
OPTIONS(NODE 'htsl.bigpharma.com',
PORT '2003', VERSION '3.2b")

» Schemadefinition eines Wrappers

Protein_Sequence Wrapper Schema Assay Wrapper Schema Molecule Wrapper Schema
CREATE NICKNAME PROTEINS { CREATE NICKNAME ASSAYS | CREATE NICKNAME COMPOUNDS |
PROTEIN_ID VARCHAR(30) NOT NULL, COMPOUND_ID VARCHAR(10) NOT NULL, COMPOUND_ID VARCHAR(10) NOT NULL,
NAME VARCHARIB0), SCREEN_NAME VARCHAR{30) NOT NULL, STRUCTURE LONG VARCHAR,
FAMILY VARCHAR(256], 1C50 DECIMAL(12,10) MOL_WT DECIMAL(10,6},
DISEASES VARCHAR(256) )} SERVER ORACLE12 LOGP DECIMAL(10,2)
) SERVER PROTEINDB ) SERVER CHEM-HTS

CREATE FUNCTION MAPPING FOR

SIMILARITY[LONG VARCHAR, LONG VARCHAR)

RETURNS FLOAT
| SERVER CHEM-HTS
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DiscoveryLink

» Anfragen werden mittels SQL formuliert

SELECT a.compound_id, a.IC50, p.name,
c.structure

FROM Assays a, Proteins p, Compounds c

WHERE a.screen_name = p.protein_id
AND a.compound_id = c.compound_id
AND p.family LIKE '%serotonin%'
AND a.IC50 < 1E-8
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DiscoveryLink
» Anfragen werden optimiert

» Erste Phase: Zugriff auf einzelne Tabellen
optimieren
» Predikate an Datenquellen delegieren

RemoteQuery RemoteQuery RemoteQuery

Tables: Tables: Tables:
Assays Compounds Proteins
Columns: Columns: Columns:
compound_id compound_id protein_id
IC50 structure name
screen_name
Predicates: Predicates: Predicates:
IC50 < 1E-8 (None) family LIKE
‘Y%serotonin%’
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DiscoveryLink
« Zweite Phase: Joins zwischen Tabellen
optimieren (links -> rechts)

PLAN 1 PLAN 2 PLAN 3

RETURN

REMOTE
QUERY
COMPOUNDS

REMOTE

REMOTE
QUERY
PROTEINS

QUERY
PROTEINS COMPOUNDS i PROTEINS

Sommersemester 2005/06 Alexander Hinneburg Seite 586
Martin-Luther-Universitét Halle-Wittenberg




DiscoveryLink

« Komplexere Anfragen

SELECT a.compound_id., a.IC50, p.name,
c.mol_wt, c.logP, c.structure,
similarity(c.structure,

:KETANSERIN_MOL) AS rank

FROM Assays a, Proteins p, Compounds ¢

WHERE a.screen_name = p.protein_id

AND a.compound_id = c.compound_id
AND p.family LIKE '#serotonin%'
AND a.IC50 =< 1E-8
AND c.mol_wt BETWEEN 375 AND 425
AND c.logP BETWEEN 4 AND 5

ORDER BY rank
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DiscoveryLink
- FDBMS -> integriertes Schema
= Zugriff auf Originaldaten durch Views

= kommerzielles Produkt
Kostet sehr viel Geld!!! ®

= Plattformunabhangigkeit

= Internetfahigkeit

= lesendes SQL

« JDBC-, ODBC-Treiber

= verschiedenste Ausgabeformate

= keine Einbindung eigener Datenquellen, immer Wrapper-
Implementation notwendig

= Informationsfusion wird unterstitzt
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SQL92: Bewertung flr Bio-Datenbanken

n Vorteile
— Breite Verwendung in kommerziellen Datenbank-Systemen
— Gute Einbindung in Programmierspachen

— Michtig, effizient, stabil

n Nachteile
— Fiir Anfrage muss zugrundeliegenes Datenschema im Detail bekannt sein

— Eingeschrinkte Unterstiitzung von semi-strukturierten Daten und Multimedia-Objekten

n Ausweg: SQL:2003 7?7
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Typsystem von SQL:2003

Erweiterbares Typkonzept

— vordefinierte Datentypen

— konstruierte Typen (Konstruktoren): REF, Tupel-Typen (ROW-Typ), Kollektionstyp ARRAY

— benutzerdefinierte Datentypen (User-Defined Types, UDT): Distinct Types und Structured Types
Definition von UDTs unter Verwendung von vordefinierten Typen, kon-
struterten Typen und vorher definierten UDTs

UDTs unterstiitzen u.a.

— Kapselung

— Vererbung (Subtypen)

alle Daten werden weiterhin innerhalb von Tabellen gehalten

— Definition von Tabellen auf Basis von strukturierten UDTs méglich

— Bildung von Subtabellen (analog zu UDT-Subtypen)

neue vordefinierte Datentypen

— Boolean (Werte: TRUE, FALSE, UNKNOWN)

— Large Objects (Binirdarstellung bzw. Texte), Multimedia-Objekte
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Large Objects

n 3 neue Datentypen:
— BLOB (Binary Large Object)
— CLOB (Character Large Object): Texte mit 1-Byte Character-Daten
— NCLOB (National Character Large Objects): ermdglicht 2-Byte Character-Daten fiir nationale Son-
derzeichen (z.B. Unicode)
n Verwaltung groBer Objekte im DBS (nicht in separaten Dateien)
— umgeht grofle Datentransfers und Pufferung durch Anwendung: Zugrift auf Teilbereiche

n Beispiel Genexpression (stark vereinfacht):

CREATE TABLE GenExpression-Data
(Exp-1D INTEGER,
Lab VARCHAR (40),
Annotation CLOB (75K).
Exp-Image BLOB (12M) )

n indirekte Verarbeitung groBer Objekte iber Locator-Konzept (ohne Daten-
transfer zur Anwendung) (SQL/MED; IBM DB2 DataLink)
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Large Objects (2)

n unterstiitzte Operationen
— Suchen und Ersetzen von Werten (bzw. partiellen Werten)
— LIKE-Pridikate, CONTAINS, POSITION, SIMILAR
— Konkatenation ||, SUBSTRING, LENGTH, IS [NOT] NULL ...

n einige Operationen sind auf LOBs nicht méglich
— Schliisselbedingung
— Kleiner/Gréller-Vergleiche
— Sortierung (ORDER BY, GROUP BY)

n Beispiclanfrage Genexpression

CREATE TABLE GenExpression-Data SELECT Exp-Id, Exp-Image
(Exp-ID INTEGER. FROM GenExpression-Data
Lab VARCHAR (40), WHERE Annotation.Contains("E. Coli")
Annotation  CLOB (75K),
Exp-Image BLOB (12M))
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SQL/MM (Multimedia and
Applications Packages)*

n Multimedia/Anwendungs-Erweiterungen auf Basis von SQL:2003
— Full Text (Datentypen und Funktionen zur Volltextsuche), z.B. filir Bio-Annotationen
— Spatial (rdumliche Daten), z.B. fiir Tertiiir- und Quartirstruktur von Proteinen
— Still Image (unbewegte Bilder). z.B. fiir Genexpression-Images
— Data Mining
n SQL/MM Full Text
— Deutlich leistungsfihiger als CLOBs
— Neue Datentypen FullText und FT Pattern (Suchmuster)
— Suchausdruck: Contains
— Ahnlichkeitssuche: Rank (Grad der Ubereinstimmung)
— Kontextsuche: in same sentence as, in same paragraph as
— linguistische Suche: stemmed form of
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SQL/MM (2)
n SQL/MM Still Image

— Datentyp ST StillImage fiir digitale Rasterbilder (interne Speicherung als BLOB)

— Methoden fiir Formatkonversionen, Skalierung, Rotation, Ausschnittbildung, Farbbestimmung ...

Unterstiitzung der Suche durch Feature-Datentypen:

— 8I_AverageColor (durchschnittlicher Farbwert): Aufsummierung der einzelnen Farbwerte je-
des Pixels (z.B.rot, griin, blau); Division durch Anzahl der Pixel

— S8I_ColorHistogram (Farbverteilung),

— 8I_PositionalColor (Farbverteilung beziiglich Bildlage): Bild wird in n mal m Rechtecke
eingeteilt: Berechnung des Farbdurchschnittswertes eines Bereich analog zu SI_AverageColor

— 81 Texture (Angaben zu Auflésung, Kontrast etc.)
Suchmethode ST Score (liefert Mal der Dbereinstimmung)

SQL/MM Spatial

— zuniichst nur 0-, 1- und 2-dimensionale Objekte (Punkte, Linien, Flichenformen)

— Bereitstellung standardisierter Typhierarchien wie ST _Geometry (Subtypen ST _Point,
ST Curve, ST MultiPolygon)und ST _SpatialRefSys (rdumliche Referenzsysteme)
— Methoden zur Erzeugung von Geo-Objekten und Berechnungen (intersect, overlap. area ...)
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SQL/MM (3)

n Beispiel Genexpression (stark vereinfacht)

CREATE TABLE GenExpression-Data
(Exp-1D INTEGER,

Lab VARCHAR (40),
Anmnotation FULLTEXT,

Exp-Image SI_STILLIMAGE)

SELECT Exp-Id, Exp-Image
FROM GenExpression-Data
WHERE Annotation.Contains(™"T-Lymphocyte"in same paragraph as "Liver"" )
AND P.Annotation.Rank ("Hon-Hodgkin-Lymphoma") > 0.25
AND WHERE 1.2 < SI_InitFeatureList
(SI_findTexture(Sample-Exp-Image), 0.8)
.SI_Append
(SI_findPositionalColor(Sample-Exp-Image). 0.2)

.SI_Score(Exp-Image) ~
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SQL:2003: Bewertung

n SQL:2003-Standardisierung
— Kompatibilitit mit existierenden SQL-Systemen
— Objektorientierung
— Unterstiitzung von semi-strukturierten Daten und Multimedia
— SQL/MED: DBS-Einbindung von externen Daten / Dateien

n Daher: Als Anfragesprache filir Biodaten prinzipiell gecignet

n Aber: Bzgl. Datenschema muss a priori immer noch bekannt sein, welche
Teile wie strukturiert und welche unstruktuiert sind (im Ggs. zu XML)
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XML-basierte Anfragesprachen

XQuery: W3C-Standardisierungsproze3 fiir einheitliche XML-Anfrage-
sprache

abgeleitet von vorangegangenen proprietiren XML-Anfragesprachen
(Quilt, XPath, XQL, XML-QL, ...) sowie SQL und OQL

funktionale Anfragesprache
komplexe Pfadausdriicke (basierend auf XPath 2.0), Funktionen, kondition-

ale und quantifizierte Ausdriicke, Ausdriicke zum Testen/Modifizieren von
Datentypen, Elementkonstruktoren

FLWOR-Syntax (For ... Let ... Where ... Order By ... Retum)
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XQuery: FLWOR

n Generelle Vorgehensweise
— Dokumentzugrift mit doc(url)
— Knotennavigation mit XPath 2.0 (z.B. //book oder /book/author[Name = "Rahm"]
— Variablenbindung im Kontext existierender Bindungen
— Operationen auf den Knotenmengen

— Erzeugung neuer Knoten

n FLWOR-Ausdriicke

FLWOR-expr i= (FOR-expr| LET-expr)+
WHERE-expr? ORDERBY-expr? RETURN-expr
FOR-expr u= for Svar in expr (, Svar in expr)*
LET-expr u= let Svar == expr (, Svar == expr)*
WHERE-expr = where expr

ORDERBY-expr = (order by | stable order by) OrderSpecList
OrderSpecList = OrderSpec (, OrderSpec)*
OrderSpec u= expr OrderMaodifier
OrderModifier == (ascending | descending)? (empty greatest | empty least)? (collation StringLiteral)?
RETURN-expr return expr
Sommersemester 2005/06

Alexander Hinneburg Seite 598
Martin-Luther-Universitét Halle-Wittenberg




XQuery: FLWOR (2)

LET-Ausdruck
— bindet Menge von Werten an Variable let Sn := //Book/Author/Name

. A g return $n
— Menge wird geschlossen an Variable gebunden

FOR-Ausdruck

— fiir jedes Element der Ergebnismenge erfolgt Bindung an tor Sn i /Book/Author/Name
Variable (Iteration iiber die Menge) return $n

— Beispiel liefert gleiches Ergebnis wie bei LET, jedoch wird es anders abgearbeitet:
- Snwird jeweils an Elemente der Sequenz von Autorennamen gebunden (fiir jeden Namen genau einmal)
- RETURN wird fiir jede Bindung einmal ausgetiihrt

- Zwischenergebnisse werden zu Gesamtergebnis zusammengefafBt
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XQuery: Bio-Beispiel

n Ausganws-

<!ELEMENT seq (dbref, family?, full seq, annctatiocn*) =
SCllell’l"l <IATTLIST seq id 1D #REQUIRED
name CDATA #IMPLIED

length  CDATA #IMPLIED >
<! ELEMENT dbref (databas

<1 ELEMENT 4
<! ELEMENT
DTD < eremeENT
<! ELEMENT
<1 ELEMENT -
<!ATTLIST full_seq
<!|ELEMENT annotaticn (#PCD2

unique id, version?)>

1d

(dna | rna | aa) #REQUIRED>

<seq 1d="my_seq” name="NUCLEAR RIBONUCLEOPROTEIN">

<dbref>
<databases: '-PROT</database>
<unique 1d>r09651</unique id>
</dbref>
Daten- <family>RIBONUCLEASEN TYPE 15></familys
saktz <full seq type="aa”>
</full seq >
<annotation> This protein binds to ENA and </annctation>
</seq>
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— Liste alle Elemente, die etwas zu "RIBC

XQuery: Bio- Belsplel (2)

<!ELEMENT seqg (dbref, family?, full seq, annotation*
<!ATTLIST seq id o #REQUIRED
name CDATA #IMPLIED
length CDATA #IMPLIED >
<!ELEMENT dbref (database, unique id, version?)s>
<!ELEMENT database (#P
<!BELEMENT unique id (#P

<!ELEMENT version (#PC
<!ELEMENT famil: (#P
<!ELEMENT full =eqg (#P
<!ATTLIST full seq ty‘pe (dna | rna | aa) #REQUIRED:>

<!BLEMENT annotation (#PCDATA)>

CLE..." enthalten

doc("http://data.bio-server.bio-university.edu/biodata.xm!")//#[contains(text(), 'RIBONUCLE'}]

— Liste alle Aminosiuresequenzen mit Namen auf, welche die Teilsequenz "SFETTDESLRSH" ent-

halten, in alphabetischer Reihentolge

for Ss in doc("http:/.../biodata.xml")/seq
where $s/full_seq/(@type = aa and

Ss/full_seq[contains(text(), 'SFETTDESLRSH")]

order by $s/(@name
return Ss/@name
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XQuery: Bio- Belsplel (3)

<!ELEMENT seq (dbref, family?, full seq, annotation*
<!ATTLIST seqg id D #REQUIRED

name CDATA #IMPLIED

length CDATA #IMPLIED >
<!ELEMENT dbref (database, unique id, wversion?)s>
< !ELEMENT datzbase (#p )
<!ELEMENT unique id (#P
<!ELEMENT verzion (#p
< !ELEMENT famil (#p
<!ELEMENT full (#P

q i
<!ATTLIST full seq type (dna | rna | aa)} HREQUIRED>
<!BLEMENT annotation (#PCDATA)>

— Geben Sie zu jeder Proteinfamilie die durchschnittliche Linge der Proteinsequenzen aus

for St in distinct-values(doc("http://.../biodata.xml")/family)
where $t/._/full-seq/i@type = aa
let $a == avg(doe("http biodata.xml")/seq[family = $f]/full-seq/string-length( text() } )
return
<family=
<name> { $fitext()} </name>
“avglength> {$a} </avglength>
</fami l}-ﬁ
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XML/XQuery: Bewertung

n Standardisiert, objektorientierte Michtigkeit
n Als Anfragesprache fiir Bio-Daten prinzipiell geecignet
— Gute Unterstiitzung von semi-struktrierten Daten

— Anfragen auch mit sehr wenig Metawissen tiber Struktur der Bio-Daten méglich

n Nachteile

— Noch unklare Situation bzgl. Produkten (Native XML-DBMS vs OR-DBMS mit XML-Modulen)

— Keine Untersiitzung von Multimedia-Objekten
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