Kapitel 3: Datenmodelle von Bio-
Datenbanken

n Grundbegriffe
— Daten, Schema, Datenmodell
— Granularitat von Datenmodellen

n Datenmodelle
— Entry-basiertes Datenmodell, ASN.1
— Relationales Modell
— Objektorientierte Modelle
— XML-basierte Modelle

n Spezifische Modellierungsprobleme
— Objektidentifikation, Versionierung, widerspriichliche Daten
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Grundbegriffe

n Daten
— Tatséchliche Werte, uninterpretiert
— Ergebnisse von Anfragen

n Schema
— Beschreibt Typ und Organisation der Werte
— Spezifiziert durch DDL

n Datenmodell

— Definition der Modellierungsprimitive, aus denen ein Schema be-
stehen kann

— RDMBS: Tabellen, Attribute, ...
— ORDBMS: Klassen (UDTSs), Attribute, Methoden, ...
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Beispiel: RDBMS

Tabdllen, Attribute, Schltssd

A

Kunde( K _rr, Namre, Unsatz, Geb_datum Berdf, ...)

1, .Maer, 13044,
2, ,Miler, nul,
3, .Bi€, 12340,
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Granularitat eines Datenschemas

n "Breite Datenbanken"

— "Wenig Klassen (also wenig Detailtiefe), viele Objekte" (d.h. von vielen Objekten wird relativ we-
nig Information gespeichert)

— EMBL-Sequenzdatenbank, ArrayExpress, GDB, 2D Page, ...

n "Tiefe Datenbanken"

— "Viele Klassen (also grof3e Detailtiefe), wenig Objekte” (d.h. von wenigen Objekten wird relativ
viel Information gespeichert)

— Chromosom- / Spezies- / Krankheitsspezifische Datenbanken

n MGD, MIPS, Gencards, ...
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Datenmodelle und Systeme

* Entry-basiertes Datenmodell
* Relationales Modell

* Objektorientierte Modelle

* XML-basierte Modelle
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Entry-basiertes Datenmodell

» Kein Datenmodell im eigentlichen Sinne
+ Flat-File

*  Weite Verbreitung in Life Sciences

— EMBL, Swiss-Prot, Interpro, Omim, Genbank

— Nabhezu alle Bio-Datenbanken haben ein Entry-basiertes Austauschformat
* Beispiel Swiss-Prot

— Menge von Proteinsequenzen

— Kernelemente: Sequenz, Taxonomie, Literaturstellen

— Annotationen: Doménen, Sequenzvarianten, assoziierte Krankheiten,
Sekundérstruktur, ...
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Entry-basiertes Datenmodell

n Kein Datenmodell im eigentlichen Sinne
n Flat-file

n Weite Verbreitung in Life Sciences
— EMBL, Swiss-Prot, Interpro, Omim, Genbank ,...
— Unstersitzt von nahezu alle Bio-Datenbanken

n Beispiel Swiss-Prot
— Menge von Proteinsequenzen
— Core-Elemente: Sequenz, Taxonomy, Citation
— Annotationen: Domainen, Sequenzvarianten, assoziierte Krankheiten, Sekundérstruktur, ...
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Entries

n Datenbank = Menge dhnlich strukturierter Entries

n Entry: Menge von Feldern (Attribute, Lines),
— ldentifikation durch (standardisierten) Line Code

Koénnen 0-n mal vorkommen (semistrukturiert)

Koénnen komplexe eigene Struktur haben

Kodnnen eingebettete Objekte reprasentieren

Microsyntax in Werten (Sprechende Schliissel)
n Keine deklarativen Konsistenzbedingungen

n Kein Klassen- oder Objektbegriff
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Line Codes

Line code Content Occurrence in an entry
ID Identification Once; starts the entry
AC Accession number(s) One or more
DT Date Three times
DE Description One or more
GN Gene name(s) Optional
oS Organism species One or more
oG Organelle Optional
ocC Organism classification One or more
RN Reference number One or more
RP Reference position One or more
RC Reference comment(s) Optional
RX Reference cross-reference(s) Optional
RA Reference authors One or more
RT Reference title Optional
RL Reference location One or more
cC Comments or notes Optional
DR Database cross-references Optional
KW Keywords Optional
FT Feature table data Optional
SQ Sequence header Once

(blanks) sequence data One or more
i Termination line Once: ends the entrv
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Entry-Modell: Ascii-Darstellung

.

TD | GRAA HUMAN STANDARRe PRT: 262 AA. —

8 Mo e o Croned Feldabiangige
— - el . reate H

DT | 01-0CT-1989 (Rel. 12. Last sequence update) | Formate (Microsyntax)

16-0CT-2001 (Rel. 40, Last annotation updat

DE g (Hanukkal
DE é ragmentin 1).

ZMA“OR CTLA3" OR HFSP
0S Homo_sapiens
OC [l EUKaryota; We ordata, a, rteprata, cuteleostom
ocC Mammalia; Eutherla' Primates: Catarrhini; Homlnldae; Homo.

& T—I mphocyte
yme 1) %C?L t¥§ptase)

Q3 R1 _Tavin-—oan

RN 1

RP E UENCE FROM N.A.

RC | TISSUE=T-cel

RX MEDLINE—88125600 PubMed=3257574;

RA Gershenfeld H.K hberger R. J., Shows T.B., Weissman I.L.;

RT | "Cloning and chrom assignment of a human cDNA encoding a T

E¥ cel{— and natural —specific trypsin-like serine
rotease."";

RL roc. Natl 6 Acad. Ski
RN

RP éE UENCE OF 29-53.
RX MEDL INE=88330824; P
RA Poe M., Bennett C.D ake J.T., Norton G.P.,

RA | Rodkey’J.A., Sigal N=H., Turner R.V. u J.K., Zweerink H.J_;

RT | "Human cytotoxic !ynphocyte trx ptase. Its purification from granules
RT | and_the Characterizp 1bitor and substrate specificity.’

RL J. Biol_ Chem. 263.13215 13222(198 ) -

RN [ L3]

Eingebettete Objekte (keine
Verweise)

—w—_| Line codes: Referenz auf (Record-)Struktur einer Zeile (z.B. AC = Accession
Code; DT = Date; DE = Description; OS = Organism; OC = Taxonomy)
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Entry-Modell: Anfrage (Swiss-Prot)

Search W Swriss-Prot ¥ TYEMEL [ TrEMBL-new

/
/

Description lH anukkah

AMND *| Genename | !
ATD \‘\Organism ‘IHDmD sapiens | Human j

¥ Append and prefix * to quetzj\gr\tﬂrmg\

~~~~~~~~~~~ Bezug auf Linecodes
Idetailed | view ofl 100 'I results g

Submit Query | Feset |

1 liefert Query-Resultat

Description and organism

The following is a list of the 1 Swiss-Prot and TrEMBL entries with the description Hanulkah and from taxon Home sapiens.
Entries in Swiss-Prot and TrEMBL:

Send selected secuences to | Clustal ' (multiple alignment) j Submit Query | Selectupto. |
‘ Entry name AC Gene names Description Organisms  |Length
r a1 [P12544 GEMA, Granzyme A precursor (EC 3.4.21 78) (Cytotoxic T-lymphocyte proteinase 1) Home sapiens 262
— CTLA3, HFSP |(Hanukkah factor) (H factor) (HF) (Granzyme 1) (CTL tryptase) (Fragmentin 1) (Human)

Bl
E
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Entry-Modell: Web-Darstellung (Swiss-Prot)

Entry name GRAA HUMAN
Primary accession number P12544

Secondary accession numbers Hone

Entered in Swiss-Prot in Release 12, October 1989

Sequence was last modified in Felease 12, October 1985
Annotations were last modified i Release 42, September 2003

Name and origin of the protein

Protem name Gramzyme A [Precursor]

Synonyms EC3421.78

Cytotoxic T-lymphocyte proteinase 1
Hanukkah factor

H factor

HF

Granzyme 1

CTL ayptase

Fragmentm 1

Gene name GZMA or CTLA3 or HFSP

From Homo sapiens (Human) [TaxID: 3606]

Taxonomy Eukaryota, Metazoa, Chordata;, Craniata, Vertebrata, Euteleostorni; Mammalia; Eutheria, Primates; Catarrhing, Homimdae;
Homeo

[1] SEQUENCE FROM MNUCLEIC ACID
TISSUE=T-cell,
MEDLINE=88125000; PubMed=3257574; [NCEI, ExPASy, EBI, Ierael, Japan]
Gershenfeld HE |, Hershberser BT, Shows TE, Weissman TL. ;
"Cloning and chremosemal assignment of a human cDINA encoding a T cell- and natural killer cell-specific trypsin-like serne protease.”;
Proc. Natl Acad. Sci. T34 85:1184-1188(1988).
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Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL)

Search Options Fields you can search| Your search terms Create a view

In a single field, you can separate multiple values by &, |, | nimp _Search )
Comhbine search terms f'/l'/ . N I
HiTex N
with: | & (AND) > 7 N
| r
Use wildcards M
Cest Tan T gss Cohte T htg ™ hum
Get results of type: M oine T omam T omos T arg r aha r pin
Eniry = Division r
\ - pro Frod Dsts T syn T ounc T owrl
\
\ [
Result Display Op! \
li Accession Number ‘.I | -
i
 view results using: :' SegVersion I'. I r
|
EMBLSeqSimpleview |1 '
<t 5 '; ™ dircular geromic dmna I circular genomic ma
ar g | r
circular other dna I circular other ma
C Createa |teble x| ! [ o .
| circular pre-mrma genomic dna
view using selected fields | !
+ i ™ genomic ma ™ mrna
g i |
Sequenee Format: :. ! I other dna I ather ra
embl - | !
\‘ Molecule ," ™ pre-mrna I rma -
—_— i
\
Show |30 = -" ,,’ ™ scrna I snomna
i
results per page \ ! ™ unassigned dna ™ unassigned rma
\ /
i ,:' ™ dircular mrna ™ sircular trna
/
“ ™ dreular unassigned I circular unassigned
dna rma
You can also use the r Inl
Standard Query Forf- snma tma
[ -
Bezug auf Linecodes
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Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL) (2)

References subentry fields IReferences 'I
iew results using: I*Names orly* 'I nmp Search j

Authors |

Title I

Journal I

[« =11

Wolumeho

EirstPage

Year

MedlinelD

PubMedID

RefPosition

aa0aa0a0a3309n

RefGroup

Features subentry fields I Features 'I
wWiew results using: I"‘Names only ™ 'I mmp Search i

-10_signal
-35_signal

Ftkew 3'utr
[ S'utr L]
 and c_region
caat_signal
cds =l
allele =
anticodon :I
Ftoualifier bound_moiety
& ar cell_line L=
© and cell_type

chromosome
citation A |
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Entry-Modell: Zusammenfassung

n Datenmodell
— Einziges Modellierungsprimitiv: Der Entry
— Felder mit hierarchischer Schachtelung; Keine Assoziationen

n Schema: Keine explizite Représentation auf Basis einer DDL
n Werte: Einfache und zusammengesetzte Werte moglich
n Eher Format als Datenmodell

n \Vorteile

— Sofort lesbar fur Menschen, plattformunabhéngig (ASCII), hohe Flexibilitat durch textorientieres
Editieren, leicht zu durchsuchen (Grep, "search"-Button)

n Nachteile
— Keine Konsistenzbedingungen
— Hohe Redundanz geschachtelter Objekte: Literatur, Taxonomie, ...
— Keine strukturierten Anfragen méglich
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Relationales Modell

n Industriestandard

n Konzentration auf Speicherung/Retrieval
— Semantisch arm, wenig Elemente
— Nicht als Designmodell gedacht (wie z.B. ER oder UML)
— Userinterface miissen programmiert werden

n Entwickelt fir Transaction-Processing, Mehrbenutzerbetrieb, Client-Server
— Overhead fiir typische "Read-Only" Bio-DB*s
— Komplizierte Installation, Administration, Backup, ...

3-20 PAN f_i«f) L.
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Belsplel - In- InterPro, EBI, UK Collaborators
terPro 5
—%44R] pram

. Cambridge, UK

Prints

| Manchester UK

—{FHB9 5 4 om

. INRA Franes

Curation —— Jzlifels [1s1[5);

{ ; " SMART
 Osord UK
XML Flat file W .
:: Rockville, USA
— i preSite
- SPTR+Prosite
r i SIB, Switzarland
SRS FTP
aence Retieel http://www.ebi.ac.uk/interpro
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Interpro: Relationales Schema (Auszug)

ENTRY2COMP | | ENTRY2PUB ENTRY2ENTRY
ABSTRACT entryl ac entry_ac entry_ac
entry_ac entry2 ac pull)_ld parent_ac
abstract | - TRy |
entry ac
EXAM name
PLE entry_type ENTRY_ACCPAIR
entry_ac PROTEIN = entry ac
Cplerotes :-l n-ac protein ac secondary_ac
ription narme CV_ENTRYTYPE timestamp
code
abbrev MATCH
ipti rotein_ac
description CV_DATABASE P -
dbcode —
from
dbname p;ig to
dborder status
Oscode 74 seq_date
Taxid / b Isz AR timestanp
rae Attribute
Tabellen |

ﬂfi"\ (j;}x 48
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Relationales Modell: Zusammenfasssung

n Datenspeicherung und -retrieval

n \Vorteile
— Strukturierte Anfragen
— Sehr weit verbreitet, robust, Industriestandard
— Skalierbarkeit und Optimierbarkeit
— Viele Produkte verfiigbar
— Standige Weiterentwicklung

n Nachteile
— SQL schwierig zu lernen
— Volltextsuche nicht direkt moglich
— Datenaustausch zw. Forschungsgruppen schwieriger als mit Entry-basierten Flatfiles
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Abbildung Entry-basiert - Relational

» Flatfiles

— Mengenwertige Attribute
— Geschachtelte Attribute, hierarchisch, keine Beziehungen

* Natiirliche Abbildung
FUNCTION entryToRelation( E)
erzeuge relation R
erzeuge Surrogateschlissel K zu R
FORALL A aus E // Attribute
CASE
A einwertig -> A wird neues Attribut von R
A mehrwertig -> erzeuge Relation A mit FK K
A komplex -> erzeuge Relation A' mit FK K
A' = entryToRelation( A)
END CASE
END FORALL
END MEN. M)
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Entscheidungsspielraume

+ Ist ein Attribut einwertig/ mehrwertig/ komplex?
— Muss festgelegt werden
— Attributparser i.A. nicht ableitbar
* Microsyntax: Auflosen oder belassen?
— Erste Normalform
* Ordnung kann, muss aber nicht wichtig sein
— Beispiel: Taxonomy
— Gegenbeispiel: Publikationen
— Abbildung in ,,Rank* Attribute der Relation A*
* Redundanz: Zusammenfassen doppelter Subentries?
— Beispiel: Publikationen
— Erfordert (schwieriges) Testen auf Gleichheit
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Objektorientierte Modelle

n UML, OPM (Object-Protocol Model ), ACeDB

n UML.: Industriestandard zur Modellierung von
— Software: Klassen-Diagramme, Sequenzcharts, Zustands-Diagramme
— Architekturen: Verteilungs-Diagramme, Komponenten-Diagramme
— Requirements: Use Cases
— Prozessen: Aktivitats-Diagramme, Collaboration-Diagramme

n Viele UML-Tools: Rational, TogetherJ, Argo-UML, ...

n DB-Design mit UML: Klassendiagramme
— Modellierung in UML mit spéterer Ubersetzung in relationale Schemata
— Beispiele: SP, EMBL, GIMS, ArrayExpress, ...
— Direkte Umsetzung in ORDBMS mdglich
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UML-Beispiel GIMS*

1]

contains

next! 1 chromosome
prior Fragment

1

*

* Genome Information Management System

Transcribed
Region

—

Non-Transcribed Region

Regulatory

Chromosomal

Element

Sequence

| Terminator ‘ | Promoler‘

‘ Centromere | ‘ Te\omere| m
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next/ 0.1 Primary
prior Transcript

0.1 T

Transcript

Spliced Intran
Component
\\
N

[

Spliced
Transcript

T

| mRNA | snRNA ‘ ‘ tRNA ‘ rRNA |
[ -
contains | 1 T
ORF 1| Piimary

transiates to | Polypeptide

derived from | 1

1

Profein

transcribed
chromosome
*, fragment
N
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UML: Zusammenfassung

Vorteile

— Reichhaltiges Datenmodell mit klar definierter graphischer Notation
(durch Metamodell)

— Industriestandard fiir Modellierung / Entwicklung

— Enge Verkopplung mit Software moglich (Automatische Erzeugung von
Persistenzschicht: Schema plus Klassen)

Nachteile
— Dualitdit OO — RDBMS nicht trivial

— 00-Ubersetzung erzeugt wenig intuitive Schema

Keine Anfragesprache definiert
— Keine Untersiitzung von semistrukturierten Daten
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Objektrelationales Mapping

¢ Vier Varianten

— Union: 1 Tabelle ;gﬂ@l
- Vertikale Zerlegung: 1 :gg:momme
schmale Tabelle pro Klasse B
— Horizontale Zerlegung: 1 T
breite Tabelle pro Klasse
— Volle Materialisierung
 Fragen [Point | Su:r?g%

-positi b
— Speicherverbrauch: | Redundant shesten |

— Extension: Zugriff auf alle I
Objekte einer Klasse

— Intension: Zugriff auf alle
Attribute einer Klasse

P\

;_..'*;'i:vﬁy‘::f _
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Union Tabelle

MapHierarchy
Mappable class id
-species species
~chromoscme chromosome
rpe type
A length
T unit
position
S Segment MapHierarchy
|:|-position -Ier'!gih class_id | species | chromo | type | length | unit pos
— cunit | 1 h.s. x| sTs
1 m.m. 21 EST
2 h.s. 12 STS 12q2
2 h.s. 13 STS 12g3
3 m.m. 14 STS 200 KB
3 m.m. X STS 1.5 cM
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Vertikale Zerlegung

Mappable
Mappable o _id
-species species
-chromosome T ETHEOEHE
fype type
]
T Point Segment
o ld O_id
e amd length
position _g
Segment] Point i
ITO—FI length o id pos Mappable
-position q - "
e -unit 2 12q2 o_id species | chromo | type
o,
2] ] 1 h.s. x| sTS
\ 1| mm 2| EsT
Segment
- - [ 2 h.s. 12| sTs
o_id length | unit ~ . " s
3 0] 3 m.m. 14| sTs
: Lo i m.m. x| sTs
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Horizontale Zerlegung

Mappable
Mappab!e species
-species chromosome
-chromosome ‘v
Ly vp
f Point Segment
T species species
chromosome chromosome
type type
position length
@l Segmeng] Mappable unit
-position -qugth species | chromo | type
_— -unit
1 h.s. X STS
m.m. 21 EST
Point ‘ Segment
species | chromo | type pos species | chromo | type | length | wnit
h.s. 12 STS 12q2 m.m. 14 STS 200 KB
h.s. 13 STS 12g3 m.m. X STS 1.5 M
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OR Volle Materialisierung

Poi Mappable
oint .
- speciles Segment
Mappable species I 91!1
-species chromosome cHromosons specles
-chromosome S type chromosome
-type s type
EEEE— position 1 th
eng
|
unit
Mappable
species | chromo | type
h.s. x| sTs
Point | Segment] m.m. 21| EsT
o ~length
~position unitg his. 12| sts
h.s. 13| STS
m.m. 14 SIS
. m.m. X S1S
Point Segment
species | chromo | type pos species | chromo | type | length | wnit
h.s. 12| sTs 12q2 m.m. 14| sTs 200 KB
h.s. 3] sTS 12q3 m.m. X| sTs 15 oM
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Vergleich

Speicher- Zugriff Zugriff | Konsistenz Inserts [/
verbrauch | Extension | Intension | -sicherung Updates
Union Hoch Eine Query; | Eine Query; | NULL-Werte 1 Insert
Bedingung Bedingung garantieren
auf class_id | auf class_id
Vertikal Gering Eine Query N Joins FK von N Insert
(Schmal) (CID (nur OID + (Alle Kindertabs (Alle Vorfahren)
doppelt) wenige Vorfahren) | diirfen nicht
Attribute) iberlappen
Horizont. Minimal M Unions Eine Query 1 Insert
(Breit) (Alle
Nachfahren)
Voll Hoch Eine Query | Eine Query | Redundante N Insert
Daten — (Alle Vorfahren)
Anomalien
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Bewertung

Speicher- Zugriff Zugriff | Konsistenz Inserts /
verbrauch | Extension | Intension | -sicherung Updates
Union Hoch Eine Query Eine NULL-Werte 1 Insert
Query garantieren
Vertikal Gering Eine Query N Joins Uberlappen N Insert
(Schmal) de FKs
Horizont. Minimal M Unions Eine 1 Insert
(Breit) Query
Voll Hoch Eine Query Eine Anomalien N Insert
Query
» => Optimale Methode ist anwendungsabhingig e
ALY A
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OPM

n Object Protocol Model (OPM) fiir Reprasentierung wissenschaftlicher Experimen-
te (Chen et al. 1995)

n Objektorientiertes Datenmodell
— Vergleichbar mit ODMG
— Erweiterungen fur (Bio-)Wissenschaften

n Gewisse Verbreitung in Life Science
— GSDB", GDB, MGD, ...

n OPM-QL und OPM*QL

* Genome Sequence DataBase m(fm\\ &"M‘\(—y
o *yj
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OPM: Graphische Syntax

contig-id
I
L OWTLCT
Contig_Map person_id
[INT]
name
position [CHAR]

set-of >D—’ [NT] owns
set~of (—9— Person

fragment
left_fragment
> i Fi t
Conmection ragmen pE——
- I t_id
right_fragment e [INT]
connection_id SCCUENCe
[INT] [VARCHAR]
distance lemgth
[IvT] [INT]

Netations:
+ Labeled rectangles represent object classes.
» Arrows represent atiributes, with the armow pointing to the value class associated with the atiribute.
o Circles containing a “+" denote unions of value classes.
e Circles containing a “x" denote tuple attributes.
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OPM: Beispiel GDB

DBEObject

nuclelcAdidSequences

OBJECT CLASS GeneProduct isa* DBObject

DESCRIPTION: "Proteins or RNAs resulting from the

transcription of this gene.”
PROPERTIES: "FE_Editable" "No" s —®
ATTRIBUTE nucleicAcidSequences
DERIVATION: ! dBObject [ NucleicAcidSequenceLink ]

ORDER BY nucleicAcidSequences.displayName ASC [ RNA
DESCRIPTION: “"External links to nucleic acid sequence databases."
PROPERTIES: "FE_QueryHelp" "<a href={{uptodb}}/?!action=help&type=query#RefExt
target=gdbHelpWindow>Tips for Searching attributes that link outside GDB</a>"

ATTRIBUTE structures
DERIVATION: ! geneProduct [ StructureLink ] ORDER BY structures.displayName ASC
DESCRIPTION: "External links to structure databases."
PROPERTIES:

ATTRIBUTE genes (gene, subunit, nCopies):
set-of [1,] ([1,1] Gene, [0,1] VARCHAR(20), [0,1] SMALLINT)
DESCRIPTION: "List genes coding for this product. ... "
PROPERTIES: "OB_Key" "gene", "GDB_Rule" the releasedate of the GeneProduct cannot be any
earlier than the max release date of the genes™
COMPONENT gene
PROPERTIES:
""opm_delete™ "tuplerestricts"
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n Graphical Schema Edi-
tor

n Retrofitting Tool (View
Based)

n Schema Translator
n Query Translator
n Webinterface Creator

n Doc Creator

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm

OPM: Toolbox

OPM Schema Browser : hgd

Objects | Protocols | Controlled Values ‘ Named Primitives | ASDT's ‘ Options ‘ Refresh ‘ Print ‘ Close | Help ‘
Object Classes
RNA CellLine
G
Amplimer
Bin I .
ol @i availableFron DERIVATION: Ireagent[ReagentSource]
t-<_rearrangenents _|—{Rearrangewent
Chromosome
ChromosomeRea VARCHAR{255)
Clone
Contig Cytogeneticharker
CpGlsland <_cytoRegions  |—®
CytogeneticMark Cytogeneticharker
DSegment
EST
FragileSite Adult
ene ——¢thild
GeneElement Fetal
Library Teliline ¢ ge ] { — e
MappingPanel Infant
OtherSegment Unknown
syndromicRegior
PolymorphicMart
RegulatoryRegiol —{_karyotype |————————— VARCHAR(255)
Repeat
sequencingRegio —{cellLinelype |———{ CellLinelypeDict
N,S:S("‘"'C“gm” nusber0fPassages INTEGER
ContigMap 4 . N
CytogeneticMap < libraries DERIVATION: !source[Library]
Integratedmap L<{ phenotypes |———DERTVATION: !segwent[PhenotypeLink]
LinkageMap
RadiationHybridy
SequenceFeature
SyntenyMap
MapElement

ATTRIBUTE GDB:[CellLi il rom; DERIVATION !r
DESCRIPTION: List of sources from which this cell line can be obtained..

|dava AppletWindow




ACeDB"”

n DBMS, urspriinglich entwickelt zur Abbildung des Genoms von Ca-
enorhabditis elegans (von und fiir Biologen)

n Weitere Verwendung fir Genom vieler anderer Spezies (auch im
Rahmen des HGP)

n Tools flr
— Storage, Anfragen, GUI, Webserver etc.

n Verfugbar auf vielen Plattformen (Mac, Linux, Windows)

n Datenmodell
— "Schwach™ objektorientiert
— Semistrukturiert

* A C. (Caenorhabditis) elegans DataBase (Caenorhabditis elegans: eine Nematoden-Art; Nematoden = Rundwiirmer)

MY /}?
3-32 NBW
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ACeDB: Datenmodellierung

Model : ?Map <
Type UNIQUE|Genetic Klassendef.
Cytogenetid .
Physical < Varianten
Col league XRﬂ:|Associated_map|
Display Non_graphi - —
Title UNIQU Pointer, Assoziationen
Remark
Flipped Mischung von
Unit Text Datenmodell

Centre)
Extent

tul'ld Interface-Tags

Alleles
Chrom Band
Contig

Map ' XREF Map
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Primitive Datentypen
Strukturierte Typen
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M= E

Search [in_vhe selecved class, Sequence; El
“l Selected ONA [0
Class selection: |Other class] EHBL : AL SErCHE vl
Gene_pro
Hap_population n
2_point_data Locus wa o
RI tar
Author Clone Srrue
Colleague 161 el | Datah
Paper other
Patent
Journal Probe
Allele
Datapase Alele
Hoael At2z1 4|
Hethod ——
View Image Origi
species P
I |
e
vi| o
Ci
"J_— AtZgl
E EMBL; ACO(
At2z1 08|
at2g1 07|

ACeDB: Screenshots

mipla: Paper

= Query By E

| [Quit

[Hew KeySet] [Builder] [Command Edit]

[Eearch]

From: |[Class|  cClass:[Paper |

ITEM WAME :

Reference Title
Journal
Publisher
Editor
Page
Walums
Taar
In_beok

Contained_in
Hedlina_acs
Ruthor
BFFLLLstion

Erief_citation

Rostract

Tupe

Containe

Fefers_to Locus
Allels
Rearrangsmsnt
Sequence
Strain
Clome
Frotein
Expr_pattarn
Cell
Cell_group
LiFea_gtage

| Keyword |
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ACeDB: Zusammenfassung

n Unbeliebt bei Informatikern, beliebt bei Biologen

n Ausgerichtet auf manuelles Editieren und Browsen
— Queries sind schwierig (auch fiir Biologen) und langsam
— ,;Archive“: Schreiben darf nur einer
— Keine API flir Updates, Inserts, Deletes
— ACE Files
— Unklare Semantik

n Viele Geriichte
— Skalierbarkeit jenseits 1GB ?
— Fehler in Datenmodell (Tabs !) — Crash
— Recovery nach Crash ?
— Dennoch wyg. praktischer Relevanz und derzeitiger Verbreitung nicht zu unterschatzen!

"I Jf) ¢
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ASN.1

n Abstract Syntax Notation One (http://asnl.elibel.tm.fr/)
n Formatbeschreibungssprache dhnlich DTD / XML Schema

n Ursprunglich fir Definition von Datenaustauschformaten in der Telekommunikati-
onsbranche

n Internationaler Standard (1984) ISO 8824 / 8825

n Verwendet von NCBI”-Datenbanken
— Genbank
— UniGene
— dbSNP

( france tele
~'R&D

M }F
L) % AU E
¥ N\ g
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ASN.1: Elemente

n Datenmodell mit expliziten Typen (im Gegensatz z.B. zum Entry-Modell)

n Ein Typ besteht aus Married ::= BOOLEAN
_ L. . hge ::= INTEGER
Primitiven Attributen Picture 1= BIT STRING
— Strukturen (structs) Form ::= SEQUENCE { name PrintableString,
age Age,
— Sequenzen (mengenwertige Attri- married Married,
bute) marriage-certificate Picture OPTIONAL }
— Choices (variants) . .
. Quantity ::= CHOICE { units INTEGER,
— Constraints, z.B. Lottery-number ::= IN- millimeters INTEGER,
TEGER (1..49) milligrams INTEGER }

n ASN.1-Schema: ASCII-Definition von Typen
n Language Mappings verfiigbar (fir Java, C++, C, COBOL, XML, Perl)
n XML-Mapping von NCBI-Datenbanken verwendet (ASN2XML)

* National Center for Biotechnology Information ﬁ(ﬁm‘\ :}& AN
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ASN.1: Beispiel

NCBI-PubMed DEFINITIONS ::= P

BEGIN < Modularer Aufbau

EXPORTS Pubmed-entry, Pubmed-url;

IMPORTS PubMedld FROM NCBI-Biblio <= Export / Import
Medline-entry FROM NCBI-Medline; von Modulen

Pubmed-entry ::= SEQUENCE { -- a PubMed entry

-- PUBMED records must include the PubMedld
pmrd PubMedld,

-—- Medline entry information
medent Medline-entry OPTIONAL, . ey
—-— Publisher name Primitive /
publisher VisibleString OPTIONAL J g
—— List of URL to publisher cite - komplexe
urls SET OF Pubmed-url OPTIONAL, Datentypen

—-- Publisher®s article identifiell

pubid VisibleString OPTIONAL

3

Pubmed-url ::= SEQUENCE {

location VisibleString OPTIONAL, -- Location code

url VisibleString -- Selected URL for location
¥

END

(C) Prof. R. Miller, Prof. E. Rahm 3-17 P 4




ASN.1: Beispiel aus NCBI

Seg-entry :i:i= set {
level 1 ,
class nuc-prot
release ""

descr {
source {
org {
taxnsme "Ahdeno-associated wirus 2"
din o
{
db "taxon" ,
tag
id 10804 3 ),
orghame {
name

wvirus "Adeno-associated virus 27
lineage "Viruses: s3DML wviruses:
Parvoviridae;
IPaervirinae:
Dependovirus™
goode 1,

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm

inst {

repr raw ,

mal dna ,

length 4675 ,

strand s35

seg-data

nchiZna 'FAS1DSDDESGTE7E7478A5A98502B65619509FESAAG974BE98585599222 A2
E941D4D1CAAF SEGAAESEGELIEE3CODIZAFZAZBSECT22B40EZEFFAG4FFo0453BAD19EACFC2502E24
E4ABVS3FEOOLSAFEORG4065306ABFCE23EE3C2EE5261VELAD3 705 4FDELIZTFESIELESGZOAOELZF
S6523DE13A378378F892915785BA5882792661FDE1A0ES9FEEZCZ0568A5FFDFEE43FEE2ZAZ2271F
51331B9DBAD145AAED3 S3AFFAGGFD7EE46F06001E3D220FCS9AGDES61FESOLEEDSAD 102 1450E53
6EMEAD4ZBAESEZETI3550F1FODS401525E2752EREESTOCES12CFCZESEFEODDLIAZ6COEEEBAR403T
8646ED92192892040883483543DE3996B8D234007D252B13 A2 7TADABAT6ES42 ABF 1768824643528
A14A5D31375F439A5D41D9ADS0I429ESFAI0OEGAD23CEZSEICO165501C5EBAR49250E0A13FS2436
BFCCO3FESLCO0GACEIS50CEGIFSETF7ASEAS1G00EDA4226114DEBEFEASES41CSRG21413660A53254
47B95F7T1ARSB01EGS0E2Z07FSTDOA1EEDE423AE3 7AEAZ GAADBE1650ADBAZDASOZ55DDAZE242E95E
11450E42D7695232158756E36D17504504EE65BEFB6A074185F60452496F9085A3BD03F8101556
DESD3B87FAGZE4509252 D02 IFFDGEAS025D 1BAFGAEGSIG3DCED00Z AEGS4200556554B0648CC2ZE2ZS
406AESBZDEFO925361E45866527DED0710212B140103E0DE46EL4EODESOEFDSE484395858353483D
03379F4746548087BFZ2EVFS6EDZ0DDOSAFDEDE400ASCDEZ01EE713D34CD3 AB0AESZ 19FS1ESERST
ADOEESFESELE4DFEO43035FCODZB3IATS63AF37D46FAT62547777625305640AE527405E051451403
59226030415492 ABTEETDTAEL0EL 768570065 761048596418 456504576246C4007155440D849
AZ1056C5D0B10519619A2FD28997C0823 1BVFELR41768624B7D4A60022 AFTEOSDELSEBEZE1TECE
1A75AB002296E6224775EEG94875D76A054025494925E420023E0FFAD2 LIEGS645746175655497768
494524955DEETAS1C318E0C4A4EAR450ESZ10C18A9061A2EACSDVER03EDIEGSDY4EBELE122D345
14915817A95E545C410517710103F 52500289 760610D1CTFATIZ455F AABSFE1F4123D47947FD14
GE1ES021D341041EASF5854221007D0SDFC13D0E408AD19Z0E1ACE1B63ESOCLIVCS246BD2BEF1EL
DAZCS2756CEDTEODAE4D0L397565BD52486DF4EBO44E3 4317457510602 D292CA10DF4FF1ESESEL
FD7DDZ39E6CSADI07F17D2711FFSA1BDTF51249C6744948B7A16DD3835DD3614B17B3CTEZ 48101
1D42EB145192D0A7D2FF74ASA2 62E13DABSZDCADTATD7A1SEF1652498B34054DECEC10412E0C7 6
EG7A27142C51743 44567 77AEODGD4E3094426635200BFF D745 LAF74DFELOD0AT4560103B613E0
OAD3EF12152280DA0414556E0CA592 CERDECDCS05D4584412109271645ED044429EDF5293 ADES2
H488EECSF4ARS4DEA408FS5111A1A13FD157755D3 ABASDAIFO115D75123DD3420455A0C5E60D7D8S
17DZEG90ZFETD7D3444E1D46A11ADZ 6EGGDEEAGSE40260124067A0DSE0F4E11F5071042DEFODEL
1F16EBCTOESBEZDZ25DO54FA452317876C37BOFOFEC343016FC3DEF4BEOTFADDESCFDFDF372FD4
E9CECBCECI3AGAFODICICAZ81572E3 A2FAS1DSDDERETATAT478A5A98502B656195A9FES6L6974E
89535599222 A2E940'H §
annot |
{
data
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ASN.1: Zusammenfassung

n \Vorteile
— Bindres Encoding sehr kompakt (1 Base — 2 Bit)
— Vollstandige Toolbox erhaltlich (NCBI)
— Plattformunabhéngig

n Nachteile
— Wenig verbreitet
— Bindres encoding fir Menschen unlesbar
— Text Encoding schwierig zu parsen

n Zukunft in Life Science unklar

n Vermutlich Ablésung durch XML

M 0 o
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Kapitel 3 (Forts.): XML-basierte Modelle,
Spezielle Modellierungsaspekte

n XML: Extensible Markup _—
Language T Nee————T .
= & transformiert N
— Version 1: 1998
SGML
— Einschréankung von SGML, Er- HIMES

weiterung von HTML
— W3C-Standard

— Kern einer Sprachgruppe: XSL,
Xpath, XQuery, XLink, ...

Metasprachen
Jssnuu!aad—

deﬁniert_‘ 1@)@

—————______ formatiert »
—
& transformier
Auszeichnungssprachen

Formatierungs- und

Transformierungssprachen

n Standard zur Definition von vl
Austauschformaten o o=
Big=AVW gsaiVfeo ph —"epa)s oll——o B ==z R
=T attlice—

MO /D
PLOD
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XML, DTD und XML Schema

Document Type Definition (DTD)

— Definition erlaubter Elemente und ihrer Attribute
— Assoziationen durch ID, IDREF

— Unzureichende Datentypisierung

=)

n XML-Schema: Erweiterung
— Constraints und Kardinalitaten
— Vordefinierte und benutzerdefinierte Datentypen
— Einfache und komplexe Datentypen

n XML-Dokument ist
— Wohlgeformt: Entspricht XML Syntax
— Glltig/valide bzgl. einer DTD: Entspricht einer gegebenen DTD

>

Speicherung
— Flatfile, XML-Datenbank (Tamino, ...), Relationales Mapping

PG
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XML in der Bioinformatik

BIOML (BIOploymer Markup Language)
— Information iiber Experimente mit Proteinen, Genen, ...
— Verbindet pysikalisches Objekt mit Experimentaldaten
— http://www.bioml.com//BIOML/

BSML (Bioinformatic Sequence Markup Language)

— Daten-Modell fiir Beziige zwischen Sequenzen und Phenomenen auf
verschiedenen Ebenen (molekular bis Genomebene)

— http://www.labbook.com

PSDML (Protein Sequence Database Markup Language)
— Austausch fiir PIR, http://pir.georgetown.edu/

GAME (Genome Annotation Markup Elements)
— Informationen iiber Sequenzabschnitte, (automatisch oder manuell)
— http://www.bioxml.org/Projects/game/game.dtd.html

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm




XML in der Bioinformatik

* SBML (Systems Biology Markup Language)

— Beschreibung fiir Modelle (Pathways), http://www.sbml.org
* CellML

— Computerbasierte biologische Modelle, http://www.cellml.org
« MAGE-ML (Microarray Gene Expression)

— Informationen iiber Genexpressions-Experimente

* Design,

« Hersteller Infos,

* Experiment Setup und Ausfiihrung
* Genexpressionsdaten

« Datenanalyse

— http://www.mged.org/Workgroups/MAGE/

MEN. M)
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Elemente und Attribute

* Zwei Arten um Daten zu kapseln
+ Attribute

Meist 1:1 Beziehung zum Datenelement, z.B. ID
Metainformationen, z.B. MaBieinheiten

* FElemente

Normale Syntax mit Start und Ende, <gene>CD4</gene>
Leere Syntax, keine gekapselten Daten aufler Attribute

* <db_xref db="EC” dbkey="2.7.4.0"/>

» Effiziente Art Attribute zu speichern
Strukturelemente ohne Daten -> hierarchische Informationen
Leere Elemente als Begrenzer fiir Listen
Kiirzel: &spdb kann fiir SwissProtRelease stehen
Sonderzeichen wie <> “ © & beachten

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm




Probleme mit XML

» Allgemeine Elemente als Unterelement mit unterschiedlicher Semantik

z.B. BSML: Element Attribute fiir Versionen, Quellen und Organismen
» <Attibute name="version” content="AB003468.1”/>
» <Attibute name="source” content="cloning vector pAP3neo DNA”/>
» <Attibute name="organism” content="cloning vector pAP3neo”/>

* Syntaktische Probleme

Special Character in Daten

Datentyp ist abhéngig von anderem Attributewert (Metadaten)
Objektreferenzen miissen 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 Eintrége

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm y




GAME

n DTD + Tools fiir Austausch von Genom-Annotationen

n Erganzt GFF -Format

— GFF: standardisiert Darstellung der Genstrukturen
— GAME erweitert GFF mit Metainformationen (Annotationen)

n L"Jber%chneidung mit OMG-LSR'
BSA

n CORBA als Interface, Daten in
XML

* Genefinding File Format: Format zur Abspeicherung von Genstrukturen
t Life Science Research Domain Task Force der OMG
1 Biomolecular Sequence Analysis

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm

GAME Semantics

-~ Annotation

- ““A collection of features found on an associated set
of sequences”

- Features

- ““Conclusions describing intervals on different
sequences. Supported by analytical evidence™

= Analyses

- ““Computer or biological experiments on a
sequence. Results apply to sequence interval™

- Sequences

- ““Biological sequences in which we’re interested””

'\ &f.ﬂ‘\:xf
A | AN "‘;} :z‘
o i :
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GAME: DTD-Ausschnitt

<1 ANY>
<t GRODATA)>
< GRDATA)>

<IENTITY % site goerator
”? site_goerator (less then | greater tten) >

< >
<IATTLIST fuzzy start

Ysite operator; #IVPLIED>

<t (Ce2p) o
<IATTLIST fuzzy ed

Ysite goerator; #AMPLIED>
<1 (fuzzy start, fuzzy ed)>

<1 (offs=t, legth)>
<IATTLIST soen
between (RE) #VPLIED
either_dir (JRE) #AVALIED>

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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<legts225</lergti>
sar

<fuzzy s
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GAME: Pfam-Beispiel

Figure 1: 6cox
Oxidoreductase

Key:

An_peroxidase
EGF
An_peroxidase
An_peroxidase
EGF
An_peroxidase

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm

Domain Chain

m m W = I

Cyclooxygenase-2 (prostaglandin
syhithase-2) complexed with a selective
inkibitor, sc-552 in 222 space group

Start End
Residue Residue
228 344
26 [=1=]
454 521
228 S
26 [=1=]
454 521

Beispiel fur Protein-Domain: EGF-like domain
(Pfam-1D PFO0008)

A sequence of about thirty to forty amino-acid residues long
found in the sequence of epidermal growth factor (EGF) has
been shown PUB00001077, PUB00001077,

[ LI 1

[ 1, PUB00004964 to be present, in a
more or less conserved form, in a large number of other,
mostly proteins.

The list of proteins currently known to contain one or more
copies of an EGF-like pattern is large and varied. The
functional significance of EGF domains in what appear to
be unrelated proteins is not yet clear. However, a common
feature is that these repeats are found in the extracellular
domain of membrane-bound proteins or in proteins known
to be secreted (exception: prostaglandin G/H synthase). The
EGF domain includes six cysteine residues which have been
shown (in EGF) to be involved in disulphide bonds. The
main structure is a two-stranded -sheet followed by a loop
to a C-terminal short two-stranded sheet. Subdomains
between the conserved cysteines vary in length.




GAME: XML-Darstellung von Pf00008

<computational_analysis seqg="dmNotch">
<date>08/26/1999</date> <program>hmmpfam</program> <version>2.1l.1</version>
<database>
<name>Pfam</name> // Bezug auf “Pfam” (Protein families database of
// alignments and HMMs
<date>god (and Sean Eddy) knows when it was created</date>
<version>4_.1</version>
</database>
<result_set>
<dbxref>
<database> <name>Pfam</name> </database>
<unique_id>PF00008</unique_id> // Pfam accession number
</dbxref>
<output> <type>Description</type><value>EGF-like domain</value> </output>

<score> 22.6 </score>
<type>Motif</type>
<subtype>EGF</subtype> // EGF: epidermal growth factor (Ffamily)

<span>
<offset>62</offset>
<length>32</length>
</span>

<span>
<offset>0</offset>
<length>44</length>
</span>

</result_set>
</computational_analysis>
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XML in der Bioinformatik: Bewertung

n Gut geeignet flr semi-strukturierte Biodaten

n Vorteile (insb. gegenlber Entry-basiertem Modell)
— Industriestandard, viele Tools (Editoren)
— DTD generierbar aus UML-, Java-Spezifikationen, ...
— Effiziente Parser
— Unterstltzung durch relationale DB-Hersteller (IBM, Oracle, ...)
— Zunehmend XML-Datenbanken verfiigbar (Tamino etc.)
— Strukturierte Anfragen (XQuery) und Textsuche méglich

n Nachteile
— Dokumente sehr lang, daher oft nicht sehr gut lesbar
— Ohne DTD: Keine Dokumentvaliditat, keine Semantik fur Datenaustausch
— Mit DTD: Geringere Flexibilitat, Dokumente evtl. ungiiltig bei Anderungen

”W"\(f"ﬁ
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Datenmodelle/Formate: Zusammenfassung

n "Austauschformate™
— Entry-based
- ASN.1
- XML

n Speichern und Anfragen
— Relationales Modell
— Objektorientiertes/Objektrelationales Modell

n Vorteile der Flatfiles nicht unterschétzen
— Viele Bio-Einrichtungen ohne RDBMS / Informatiker

n l.d.R. mehrere Formate/Datenmodelle in einem Bio-Projekt

MmN y
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Spezielle Modellierungsaspekte

n Objektidentifikation
n \Versionierung

n Widerspriichliche Daten

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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Objektidentifikation
e Trivial?
e ,Namen" einer Sequenz in Genbank
Locus name
Accession number
GI number
NID number
Accession.Version
Weitere Ids in EMBL / DDBJ
o Existierende Crossreferenzen wechseln dadurch nicht
— Falsche Verweise
— Tote Verweise (Dangling Pointer)

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm




Identifikation

e Aspekte
— Definition von Objekten zur Untersuchung
— Identifikation von Objekten der realen Welt
— Identifikation von Datenbankobjekten

e Alle drei in der Bioinformatik nicht trivial

— ,,Objekte"™ verandern sich: EST-Cluster,
Proteindomane, etc.

— Identifikation identischer Objekte i.d.R. schwierig
« unzureichenden Daten (Clonenamen)
¢ Fehlenden Standards (Protein / Gennamen)

— Evolution; Splitting, Merging, Deleting, Versioning, ...

LN P

_ *'ij,;i
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Modelle von Identifikatoren

e Semantikfrei
— Object-Ids
- ,Surrogate™ Keys
¢ Semantikbehaftet
— ,Sprechende Schliissel"
— Beispiel: ,,CYC_BOVIN" = Protein_Species” (SP)
— Problem: Kénnen sich andern
* Neue Erkenntnisse Uber Proteinfunktion

* Neue Erkenntnisse (ber Vorkommen in Species
s Heirat

I
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Schliissel in MDB

¢ Wissen uber Objekte wachst standig
— Korrekturen — andere Annotation, Sequenz, ...

— Objektverschmelzung
¢ Zwei Loci sind nur einer
« Zwei Proteinsequenzen sind redundant

— Objektteilung
« Ein Locus sind eigentlich zwei
+ Ein Clone sind zwei (Anderung durch Vermehrung)

e Crossreferenzen sehr weit verbreitet
— In anderen Datenbanken und in Publikationen

¢ Links sollen erhalten bleiben
« \ersionierung notwendig

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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Beispiel GenBank

e Versuch 1: ,Locus name"
— Sprechend: ,HUMHBB" — ,Human Betaglobin region™
— Definitionen verandern sich - als Ids abgel&st
— ID und Daten kdnnen sich andern
e Versuch 2: Accession-Number
— Eindeutige, globale ID fiir jede Submission
— Keine Versionierung
— ID bleibt, aber Daten koénnen sich andern
e Versuch 3: GID (Genbank ID)
— Eindeutige, interne ID flir jede Version einer Submission
— Versionen von Entries — unterschiedliche gid
— ID und Daten immer gleich

— Aber: Zugriff auf ,aktuellsten™ Entry nicht moglich (Nur (ber
Comment line)

P\

AUy
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Beispiel GenBank 2

e Versuch 4: NID (Nucleotide ID)

— Eingefiihrt als Ubergreifende GID fir EMBL/Genbank/DDBJ
Versionen von Entries — unterschiedliche NID
ID und Daten immer gleich

Aber: Zugriff auf ,aktuellsten™ Entry nicht méglich (Nur Gber
Comment line)

Obsolet sein Versuch 5

e Versuch 5: Accession-No.Version (Seit 1999)

— Accession-No ist eindeutige, globale ID fiir jede eingesandte
Sequenz

Bei Updates eines Eintrags — neue Version, aber keine neue
Accession-no

Referenzierung der aktuellsten Version: Accession_no
Gleiche Accession-No -> gleiches Objekt
Gleiche Accession-No.Version -> gleiche Daten
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Objektnamen bleiben schwierig

e Semantische Keys (Namen) haben viele Vorteile
— Menschen verstehen sie

e Standards flir Namen setzen sich bislang nicht durch
e Clone — kein Standard

e Loci— kein Standard

e Proteinnamen — kein Standard

e Gennamen - halbherziger Standard (HUGO)

e Enzymnamen — schlechter Standard (Reaktion statt
Objekt)
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Objekt Identifikation, Beispiel (Stand 2001)

* TP53 (neu), P53 (alt)
* SIRTI (neu), SIR2L1 (alt)

HUGO | GDB | GenAtlas | OMIM | GeneCards | LocusLink
name

TP53 1 33 52 22 13

P53 1 17 188 69 63

SIRTI 1 0 5 1 2

SIR2L1 |0 0 1 1 2
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Versionierung

* Das molekularbiologische Wissen wachst und verandert sich sténdig
— Ensembl: ca. 40% Anderungen pro Release
— Swiss-Prot: Ca. 30% der Eintrage andern sich pro Release
* Analysen benutzen bestimmte Version (aktuellste)
* Nachvollziehbarkeit von Analysen nicht gewahrleistet
— wenn Daten eines bestimmten Release nicht widerherstellbar sind
¢ Versionierung von Daten essentiell
- Version der Datenbank (Release)
— Versionen von Objekten / Attributen
¢ Verschiedene Aspekte
— Speichern von verschiedenen Versionen
— Zugriff auf (alte) Versionen
— Referenzieren auf Versionen
- Vergleich von Versionen (Deltas erstellen)

M\ e
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Versionierungsmodelle

Linear Hierarchisch

» Zeitliche Reihenfolge « Zeitliche Reihenfolge
fest halbgeordnet
¢ Standardverfahren: ¢ Verfahren von CVS

Release / Version « Deutlich komplexer

MY A

AUy
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Woeitere Kriterien

e Granularitat
— Datenbank
— Tabelle
— Objekt (Tuple)
— Attribut
 Reprasentation von Anderungen
— Komplette Versionen: Speicherverbrauch
— Deltas: Berechnung von alten Versionen teuer

e Reprasentation
— Versionsnummern (Vorganger / Nachfolger)
— Timestamps (Nur linear)
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Speicherung von Deltas

Urzustand: A,, aktuelle Version: A,
Schreibweise: Delta(a,—a,) = (a,, a,)
Variante 1: (anran-l)!(an-lran-Z)f'"aO

— Aktuelle Version in n Schritten berechenbar
— Kompakte Deltas
Variante 2: (a,,3,),(a,,.1,30),++-8¢

— Aktuelle Version in 2 Schritten berechenbar
— Zunehmend groBe Deltas

— a, muss zugreifbar bleiben (Archivierung)
Variante 3: anr(an-lfan)f(an-ZIan-l)!---(aOral)
— Aktuelle Version immer vorhanden

— Alte Versionen schwer zugreifbar

— Kompakte Deltas
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Speicherung von Deltas 2

e Variante 4: a,(a,.1,a,),(a,5,2,),-.-,(20,2,,)
— Aktuelle Version sofort zugreifbar

— Erzeugen einer neuen Version: Neuberechnung aller
Deltas

— Zunehmend groBe Deltas

e Variante 5: a,,a,.1,8,,.5,...,41,9
— Keine Speicherung von Deltas
— Hochster Speicherplatzverbrauch
— Alle Versionen im direkten Zugriff
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Existierende Versionierung in MDB

e Linear

o Granularitat
— Datenbank Releases
— Versionierung von Eintrdgen (Entry-Based Modell)

e Reprasentation
— Komplette Versionen, keine Deltas (Variante 5)
— Versionsnummern (Genbank)
— Anderungsdatum (Swiss-Prot)

e Anmerkung: Wenige MDB ,|6schen™ Objekte
— Externe Referenzen vorhanden

— Stattdessen (Ids bleiben giiltig)
* Merging von Objekten
+ Inaktivierung
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Senario

« Einspielen von Datenbankreleases in ein versioniertes
Schema
e Applikation vergleicht aktuelles Release R, mit
Vorgangerrelease R, 4
— Objekt K in R, und nicht in R,;: TNSERT k
— Objekt Kin R, und in R,
¢ Unterschied: UPDATE K
¢ Kein Unterschied: Nichts tun
— Objekt K nicht in R, aber in R,_;: DELETE k
¢ Annahme: Keine Schliisselwiederverwertung
— Schlissel K wird niemals flir verschiedene Objekten benutzt
* Kann z.B. durch Sequenz sichergestellt werden
— Objekte kdnnen nicht wieder belebt werden
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Versionen im relationalen Modell

» Aufgabe
— RDBMS soll Versionen verwalten
— Lineare, tuple-basierte Versionierung
¢ Anforderungen: Zugriff muss mdglich sein auf
— Aktuelle Version
— Zustand der Datenbank zu beliebigem Zeitpunkt d,
¢ 2 Varianten
— Single Table
— Schattentabellen
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Variante 1: Single-table

e Erweiterung jeder Tabelle T um Attribute
— Versionsnummer V
— ALIVE Flag A
— VALIDFROM D
— Schliisselveranderung K — (K+V)
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Variante 1: INSERT

e INSERT Objekt Kin T
— Gibt es K schon in T?
— Nein
o INSERT K INTO T (V=0, A=true, D=SYSDATE)
- Ja

e Letzte Version von K in T finden (V,)
o INSERT K INTO T (V=V,+1, A=true, D=SYSDATE)
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Variante 1: DELETE

e DELETE Objekt K aus T
— Gibt es K schon in T?
— Nein
¢ Nichts tun
- Ja
e Letzte Version von K in T finden (K,; mit V,)
o K,n.A=T?
- Ja
» INSERT K INTO T (V=V, +1, A=false, D=SYSDATE)
— Nein
» Nichts tun

* Werte von K beim INSERT sind beliebig;
es zahlt V, D und A

¥
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Variante 1: UPDATE

e UPDATE Objekt Kin T
— K in T vorhanden?
— Nein
¢ Nichts tun
- Ja
e |etzte Version von K in T finden (K,; mit V,)
o K,i.A=T?
-Ja
» INSERT K INTO T (V=V, +1, A=true, D=SYSDATE)
— Nein
» Nichts tun — Fehler?
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Variante 1: SELECT
e SELECT aktuelle Version von k,

SELECT *
FROM t
WHERE a=T* AND
k=k, AND
d = (SELECT MAX(d)
FROM t 2
WHERE t2.K=k)

e SELECT alle Tupel zum Zeitpunkt d,

SELECT *

FROMtt1 Was kdnnte man
WHERE a=T AND
d<=d, AND sparen ?
d = (SELECT MAX(d)
FROM t t2
WHERE t2.K=t1.K AND
t2.d<=d)
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Variante 1: Bewertung

e Varianten
— Versionsnummer weglassen (Datum reicht)
— Markierung der aktuellen Version hilfreich
¢ Nur in aktuellster Version gilt A=T
» INSERT/UPDATE erfordert 1INSERT + 1UPDATE
« Zugriff auf aktuelle Version schneller
e Bewertung
— INSERT / DELETE / UPDATE erfordern Trigger
— Verlangsamung bei SELECTs
— Verlangsamung durch wachsende Tabelle
— Syntaxkomplexitét durch Views abfangen
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Variante 2: Schattentabellen

Pro Tabelle T anlegen einer Tabelle Ts

— Zusatzliche Attribute
¢ Versionsnummer V
e VALIDUNTIL D

— Schliissel in T5: K —» (K+V)

T bleibt unverandert

TS speichert alte Versionen

T speichert nur aktuellste Version
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Variante 2: INSERT
e INSERT Objekt Kin T
— K in T vorhanden?
— Nein
o INSERTKinT
— Ja: Sei dies das Tupel K,
e Letzte Version von K in T= finden (V,)
* V, existiert: INSERT K_, INTO TS (V=V,+1, D=SYSDATE)
« V, existiert nicht: INSERT K, INTO TS (V=0, D=SYSDATE)

« DELETE K, FROM T
o INSERTKINTO T

e Tupel wird von T nach T= verschoben
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Variante 2: DELETE

e DELETE Objekt Kaus T
— Kin T vorhanden?
— Nein
¢ Nichts tun
— Ja: Sei dies das Tupel K

e Letzte Version von K in T* finden (V,)

* V, existiert: INSERT K., INTO T3 (V=V,+1, D=SYSDATE)

« V, existiert nicht: INSERT K, INTO T° (V=0, D=SYSDATE)
o DELETE K,; FROM T

e Objekt in T vorhanden - Objekt ist giiltig

e Objekt nicht in T vorhanden, aber in T> - Objekt
war gultig bis D

LN P
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Variante 2: UPDATE

e UPDATE Objekt Kin T

— K'in T vorhanden?

— Nein
¢ Nichts tun

— Ja: Sei dies das Tupel K
e Letzte Version von K in T> finden (V,)
» V, existiert: INSERT K, INTO T (V=V,+1, D=SYSDATE)
* V, existiert nicht: INSERT K, INTO T (V=0, D=SYSDATE)

o DELETE K, FROM T
« INSERT K INTO T

N W T

i Xy
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Variante 2: SELECT
e SELECT aktuelle Version von k,

SELECT *
FROM t
WHERE k=k,

e SELECT alle Tupel k zum Zeitpunkt d,

— Kompliziert ....
— Erfordert Zugriff auf T und T°
— Vorsicht: Datum in TS gibt Ende der Glltigkeit an
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Fallunterscheidung

Letzte
Anderung
vor d,

Letzte
Anderung
nach d,

Geléscht vor d, | Geldscht nach d,

Bisher nicht
geldscht
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In SQL

SELECT *

FROM t

WHERE NOT EXISTS
(SELECT =~
FROM t s

WHERE t.k = € s.k AND
t s.d > d)
UNION
SELECT *
FROM t s
WHERE 5.d > d, AND

t s.

t s.d =

(SELECT MIN(d)

FROM t 5 t2

WHERE tis.k=t2.k AND
t s.d :

[®)]

Fall 2

Falle 1,3,4
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Variante 2: Bewertung

e Bewertung
— INSERT / DELETE / UPDATE erfordern Trigger

— Sehr schneller Zugriff auf aktuellste Version
(kein Unterschied zu nicht-versioniert)

— Komplexer Zugriff auf Zustand zu Zeitpunkt d
— Komplizierteres INSERT /DELETE / UPDATE
— Gut geeignet zur Archivierung (T bleibt unangetastet)

Keine Objekte (Schliissel) wiederbeleben !

TS N

R 'J’;’ ‘l:, _
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Vergleich

H&ufige Anderungen, eher wenig Lesezugriffe -
Variante 1

Seltenere Anderungen, vor allem Zugriff auf
aktuellste Version — Variante 2

Variante 2 eher flir MDB geeignet

AuBerdem zu kldaren

— Referenzen / Fremdschlissel auf versionierte Objekte
e Entry-based Daten haben keine Referenzen

— Identifikation von Anderungen (Delta Berechnung)

LN P
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Widersprichliche Daten

n Experimentergebnisse kénnen (und werden) sich "widersprechen”
— "Widerspriiche" sind eine Frage des zugrundeliegenden, angenommenen kausalen Modells

— Auflésung der Widerspriiche i.d.R. nicht mdglich; zusatzliches Experiment liefert oft nur weiteres
Ergebnis

— "Widerspriiche" 1ésen sich bei Modelltberarbeitung oft auf
n Rohdaten versus Ergebnisdaten

n Metadaten wichtig
— Datenquelle
— Motivation
— Zeitpunkt
— Abschatzung der Datenqualitat
— Vergleichbarkeit der Ergebnisse

n Bedeutung der Versionierung

”W"\(f"ﬁ
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Zusammenfassung

n Datenmodelle
— Flat-file basierte Datenmodelle traditionell weit verbreitet

— XML-basierte Modelle von zunehmender Bedeutung
— langfristige Rolle relationaler/objektrelationaler Modelle noch unklar

n Fur Bio-DB wichtige Modellierungsaspekte
— Objektidentifikation
— Versionierung
— widerspriichliche Daten
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