Kapitel 7: Zugriffsmethoden in Bio-
Datenbanken

n Navigation

n Stichwortsuche

1

— Formulargestitzte Inter- l l l l l !
faces _ _ _ -
Zugyiff Formular- Deklarative Schnittstellen Data 1 Ontologie-;
— SRS tiber gestiizte Anfrage- fiir Analyse Mining ! basierte !
Navigation Interfaces sprachen Tools | Systeme |

n Deklarative  Anfrage-

sprachen Linkcbesierter BiosQL Rete Usr U TAVBIS |
Zugriff SRS AQL, PQL, Defined | (GRAIL) :
. .. L Functiors L I
n Schnittstellen fur Analy-
se-Tools

n Data Mining
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Navigation

n Ansatz
— Browsen in den Datenbestanden; Zugriff auf benétigtes (Zusatz)-Wissen tber html-Links

n Vorteile
— Einfach zu realisieren
— Fir Standardfalle effizient

n Problematik
— Wenig flexibel, kein Muster-basierter Zugriff
— Verlinkung unterliegt der "Willkir" der DB-Anbieter
— "Lost in Hyperspace"-Phidnomen
— Referentielle Integritét schwierig zu wahren

n Wesentliche groliere Flexibilitat erst durch Bio-Ontologien
— Ontologie: Explizite begriffliche Formalisierung eines Anwendungsbereiches (Fachsprache)
— Dazu mehr in Kapitel 8 (Integration von Bio-Datenbanken)

TR
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Navigation: Beispiel

n Stichwort: Duchenne Muskeldys- SWISS.PROT
trophie

n Startpunkt: Protein Database

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

Genome Database

GeneCards

P\ ﬁ) o
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Swiss-Prot: Eingabe

P ¢
T G yick Search ut-rary Page Quei B e Results | rin Views Databanks =

QRzs=t) [duchenne Quick Search )
ns Available Databanks

Search Op
* Expand all =/ Collapse all Show databanks tooltips: [+
1.Select the
databanks

you want to search [=] Literature, Bibliography and Reference Databases

B ™ MEDLINE I~ MEDLIME (Main Rel ) 7 MEDLINE (Updates) " MIM
2.Enter your search ™ TAXONOMY I GENETICCODE
terms [=] Nucleotide sequence databases
in the Quick Search Bl ™ EMBL " EMBL (Release) I EMBL (Updates) [ EMBL (WGS)
zaz’rsrf(i:r?‘?;z:ﬂ ™ EMBL (TPA) ™ EMBL (Contig) ™ REFSEQ ™ ENSEMBL HUMAN
below " ENSEMBL MOUSE " ENSEMBL FLY [ ENSEMBL FISH [ IMGTHLA

7 IMGT/LIGM-DB [T PATENT_DNA

Protein sequence databases

Standard Query Forn )

Extended F R . : )
e e /) G SWALL (SPTR)  Swiss-Prot I SpTrEMBL I” TrEMBL (Updates)
jou can browse I~ 1P1 ™ RemTrEMBL I~ PIR I™ REFSEQP
throug - N R -
ol the antrics n any I PATENT PRT I JPO_PRT I USPTO Proteins I~ MHCBN
databanks. [~ SWISSCHANGE

Nucleotide related databases
Protein function databases
Protein structure databases

First, select the

databanks you want

to browse, then click:
BroreNEnrie Enzymes, reactions and metabolic pathway databases

Mutation and SNP databases

Gene ontology resources

Mapping databases

Other databases

User owned databases

Application result databases

EMBOSS result databases

» bookmark this link to
return to your project

[ ] [¥] [#] [¥] [¥] [+ [#] [¥] (¥] [#]
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Swiss-Prot: Ausgabe (Auszug)

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

n Link u.a. zu Da-
tenbank PIR
(Protein Infor-
mation Resour-
ce): A27605

General information

Entry name DMD_HUMAN

Accession number P11532, Q14169, Q14170
Rel. 12, 1-OCT-1989

Rel. 12, 1-OCT-1989

Created

Sequence update

Annotation update Rel. 4
Description and origin of the Protein
Dystrophin

DMD,

Homo sapiens (Human).

Description
Gene name(s)
Organism source

06179, CAAID545 1L ALT_SEQ)
XO175,CAA20544.1;-
1420%,CAATATO. 1LALT_SEQ
15495, CAATISIS 1

Taxonomy Eukaryota; Metazoa; Chordata; Craniata; Vertebrat X54820,C4438580.1,-
Homiidze; Homo X13M5,CAAI451. 1
NCBI TaxID 9606 FIMBL e
K304, CAAT145D 1-
xee - X13047,C4431453.1;-
[10] Piluso,G., Mrrabella,M., RicciE., Belsito,A., Abbondanz
mmal- and gammaz-syntrophins, two novel LI LA 1,
(2000} J. Biol. Chern. 275: 1585115860 U2FI03 ALAE6115 15
Position INTERACTION WITH SNTG1 AND SNTG2 Uz Asese11n 1
Medine 20283612
PubMed 10747910
ves PR
DEFECTS IN DMD ARE THE CAUSE OF DI 505291;505201
MUSCULAR DYSTROPHY (BMD). DMD 1S
SEX-LINKED RECESSIVE DISORDER, IT TY155F P46939, 1045,
PROXIMAL MUSCLE WEAKNESS CAUSIN .
DISEASE FALLS, AND DIFFICULTY IN STANDING UF* =15 HGNC:2023,DMD
AFFECTED FIRST, THEN THE SHOULDER
CONFINED TO A WHEELCHAIR BY AGE O
ULTIMATELY OCCUR, ABOUT 50% OF PA|
EXPECTATIONS WOULD SUGGEST. THERMIM
HEREDITARY AND CLINICAL FEATURES B
DISEASE DEFECTS IN DMD ARE A CAUSE OF X-LI
MISCELLANEOUS THE DMD GENE IS THE LARGEST KNOWN GENE IN HUMANS. IT 15 2.4 MILLION BASE-PAIRS IN SIZE

AND COMPRISES 79 EXONS.
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PIR-Eintrag
n Link u.a. zu Datenbank GDB (Genome Database): GDB:119850

A2760 507710; A2716

19-Nov-1988 #sequence_revision 27-Jun-1994 #text_change 16-Jun-2000

dystrophin, muscle - human

dystrophin; alpha-actinin actin-binding domain homology; spectrin/dystrophin repeat homology; WW repeat homology;

Homo sapiens; man;

actin binding; alternative splicing; calmodulin binding; cytoskeleton; leucine zipper; membrane-associated protein; ' '
dystrophy; structural protein; tandem repeat; triple helix;

Dystrophin is proposed to play a role in anchoring the cytoskeleton to the plasma membrane.

Duchenne muscular dystrophy protein

Xp21.2-Xp21.2

Region leucine zipper motif 3572 -

[

; 119/3; 177/2; 217/1; 277/3; 320/3; 383/3; 444/2; 494/3; 534/3; 568/3; 604/3; 664/3; 723/2; 764/3;
> /1; 1816/3; 1862/3; 1913/3; 1974/3; 2890/1; 3028/3; 3055/1; 3075/2; 3096/1; 3121/1; 3188/2; 3217/1;
3269/3; 3325/2; 3362/3; 3408/2; 3421/2; 3443/2; 3465/2; 3518/2; 3599/3; 3641/1; 3672/1; 3682/3

e o e e

>P1;427605

MIWWEEVEDC YEREDVQRKT FTRWVNAQFS KFGKQHIENL FSDLQDGRRL LDLLEGLTGQ
KLPREKGSTR VHALNNVNKA LRVLQNNNVD LVNIGSTDIV DGNHKLTLGL TWNITLHWQY
KNVMENIMAG LQQTNSEKIL LSWVRQSTRN YPQUNVINFT TSWSDGLALN ALTHSHREDT
FDWNSVVCQQ SATQRLEHAF NIARYQLGIE KLLDPEDVDT TYPDKKSILM YITSLFQULE
QQVSTEATQE VEMLERPEKY TKEEHFQLEHH QMHYSQQITY SLAQGYERTS SPRPRFESYA
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n Genome Database”

GDB-Eintrag

v Waps of Hegon |

HOGO7 GOE

I
=l add | [Ed
n Aliase, Clone, Loci
tbolNames:
n Karten |_| hHome | WhBookmarks [ worterbcher Cfoee Cfmysiut #coode (fuews
£ vicspraten... | 2 structure Ex.., | 2 Gene DvD - 1DB: map slice Genome Database
DnD P e e}
n Link to GeneCard strogtin Grssear | | AL 3| [on | on| cuwe | on| o] [nens
vstranhin (amascular Zaam: 171 Fazus Similar Selactad Object Cursar Position
DMD D250, DX5265, 0 P G T
32000000 [ =
ICRFPBOOHIEIZ —
P
Flo Edit View Maps Algn D ICRFpROINISE — — —
Setectes o EST BIN, [DX51051 -
- P s310 Unigene Cluszer
. L
zoom: 4] i1 Unigene clusts
o8 Compranene Hap o X w50 E0m
— on Rl n
oo ICRFy300B0701
wen i — v
38000000 =
ierrysanconer [| 1]
sz B Brs0TS — =0
- 831 E8 D
b zasiRs2
e S— s —
S cRrraoacoss EST BN, (s 1067
s —L] MECa30 — errpsannits ——— orrvamenzs S |HD EST BIN. [DX5887 -
xa2iz -pou ¢ |CRE a00B0E3 nigene Cluster
X FLi0as e DI D Unigene Cluster
s Pre = R
a2t 40000000 |- TETEIL = (CRFyat0BIT0N Lhigene Cluser
sepx nomiors | | E] 0 Unigene Custer
s " s i ped il
arpons
oot st L Al =l
[l I > B
o112 1o
u — Document: Done (1.172 secs) |

* http://gdbwww.dkfz-heidelberg.de/
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Gene-
Card
DMD

n SNPs,
Mutatio-
nen, ...

n Link u.a.
zu OMIM
ID:
300377
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GeneCard for gene DIVID | ~pproved UCL/HGNC/HUGD Human Gene Nomenclatire database symbol
e DMD (dystrophin (muscular dystrophy, Duchenne and Becker types))
+ BMD
+ DXE142
+ DXS164
Aliases and : gég%gg
Additional + DX5239
Descriptions » DXS268
(Accoring to GDEB, + DXS269
HUGO, LocusLink, + DXS270
+ DXE272

Genel og)

« dystrophin {muscular dystrophy, Duchenne and Becker types)

« dystrophin {muscular dystrophy, Duchenne and Becker types), includes DXS142, DXS164, DXS206, DXS230, DXS239, DXS268, DXS269,
« Dystrophin.

Previous GC identifer: GCOXM029540

Chramosome: X Geneloc gene densities
LocusLink cytogenetic band. xp21.2  Ensembl cytogenetic band: Xp21.2

Gene in genomic focation: bands according to Ensembi, iocations according to GeneLoc (and/or LocusLink and/or Ensembl if different)

Chromosomal o
Location 4 &

(According to GeneLoc <
and/or HUGO, andfor

pez.zz
pez.1z
P22l
piL.23
piL.zz
L3
021,33

p2L.s
=
paL.
paL.s
paL.L
L.z
3
WL
2.1
2.3
w62
w7
0.3

T - (7 " EEEED | oo e e ]

w2

LocusLink(NCBI
build 31), Genelor location for GCOXM026822. (about GC fdentifisrs)
Genomic Yiews According| Start 29,822,399 bp from pter
to UCSC and
Ensernbt End. 32,042,786 bp from pter
I Size: 2,220,387 bases

Orientation: minus strand

Genomic View
UCSC Golden Path
UCSC Golden Path with GeneCards custom track

DD HEIMAN
OMIN 1D: 300377

search databases for MIM named disorders:
+ Duchenne muscular dystroph
+ Becker muscular dystroph
GeneCards
SWISS-PROT: DMD_HUMAN
Disorders &

I + Disease: Defects in DMD are the cause of Duchenne muscular dystrophy (DMD) and Becker muscular
Mutations
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OMIM

n OMIM _ —— —
300377 - NC BI Online Mendelian Inheritance in Man & Z:.’:.‘:..y
DM D Search| OMM ﬂform - M o
_ BeSChI’EI- Lirits Preview/ndex History Cliphoard Detalls

bung Display IDe\aMed | show:| 20 =] Sendto ITex\ =l
— Klinischer Items 1-20 of 53
Verlauf iz
— Molekulare DYSTROPHIN; DMD
Alternative titles: symbols
Grundlagen
APO-DYSTROPHIN 1, INCLUDED
- POpUl-atlonS- TABLE OF CONTENTS
genetik
» IEXT
— i + CLONING
M Utatluon?n + MOLECULAR GENETICS
und Haufig- + GENOTYPEPHENOTYPE CORRELATIONS
. + ANIMAL MODEL
kelten + ALLELIC VARIANTS
R o View List
— Links u.a. + SEEALSO
+ REFERENCES
zu PDB + CONTRIBUTORS

+ CREATION DATE
+ EDIT HISTORY

Gene map loous Xp21 2

Pege [ of3 ned

GeneTests, Links

OMIM
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PDB

- ] Structure Explorer - 1DXX

PROTEIN DATA BANK

? &
- ' N
) Summary Information &
Swmmary Information Title: N-Tenminal Actin-Binding Domain Of Human Dystrophin
e Siustun Compound: Mal 18 1; Molecule: Dystrophin; Chain: A, B, €, I; Fragment: Actin-Binding; Fngineered: Ves; Mutation: Yes
SRS Authors: F. L. Norwood, A J. Sutherland-Smith, N. H. Keep, J. Kendrick-Jones
DowaloadDisplay File Exp. Mothod: X-ray Diffraction
Classification: Stuctural Protein
Structural Neighbors ;
Source: Homo sapiens

Geometry Primary Citation: Norwood, F. L., Sutherland-Smith, A J., Keep. N. H., KenduicleJones. J.: The Structure of the N-Terminal Actin-Binding

Domain of Human Dystrophin and How Mutations in This Domain May Canse Duchemnne or Becker Muscular Dystrophy
Other Sources. Structure (London) 8 pp. 481 (2000)

[ Medline |
Sequence Details
Structure Factors Depasition Date: 19-Jan-2000

(comptessed)
Resolution [A]: 2.60
Space Group: P1

Explora I Unit Cell:  dim 4] 25969 57933 ¢ 8195

Soarchlits SearchFields angies [°]alpha 61.08 befa 78.22 gamma 70.54

HET groups:

Protein Database
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Stichwortsuche / Suchformulare

n Typische Zugriffsméglichkeit im Web (Google, Altavista, Internet-Shopping etc.)

— Einfach, schnell, verstandlich, bekannt
n Vorstrukturierte Suchformulare

n Verwendung von Methoden des IR
— Ranking der Ergebnisse
— Operatoren; AND, OR, NOT, +/ -

n Probleme
— Ergebnis nicht zwingend Treffer
— Wortformen: Zeiten, Sing. / Plural, Casus, ...
— Synonym / Homonymprobleme
— Treffer sind Dokumente, nicht Attribute

SymbolNames:
Name
’é

Cytogenetic Localization:

[ Chromosome [ Left Marker [ Right Marker

I l | |

All Localizations:

‘ Chromosome ‘ Left Marker ‘
[ ] [

Nucleic Acid Sequence Links:
1

Right Marker

Related Segments:

| Marker
(T

[ Polymorphism [ Variation Type [ Max Het

I | |
Mutations:

[ .|

Phenotype Links:
Families: - GDB-Suchformular
I 2

n Nachteil: Starke Einschrankung der Expressivitét, keine Unterstiitzung vom kom-

plexen Anfragen

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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SRS (Sequence Retrieval System)

n Ursprunglich als Zugriffstool fiir Sequenzdatenbank EMBL entwickelt

— Mehr als 400 wis- R
senschaftliche Da- visual meta HTML page
tenbanken an- data editor [ generation 1
sprechbar
. e . N
— Einheitliche graphl- dynamic retrieval ErE o
sche Nutzerschnitt- and creation service management launching
stelle . type information
F larbasiert
— Formularpasier - s
. % database linking palin b Ilnk.lng job processing
— Fokus auf Flatfile- a neesng SQL generation tool options
Datenbgnken, Wei d SbiaEt ralatu i baltch gqueues
terentwicklung zur p= mapping
Unterstiitzung rela- t
:Ie?]naler Datenquel_ a XML relational flatfile || analysis | /
databanks databanks databanks tools
_ Ubernahme und Source: LionBioScience

kommerzieller Vertrieb durch LION BIOSCIENCE

* http://www.lionbioscience.com
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SRS: Konzept (1)

n Ein"Konzept" wird iber eine Anzahl von Feldern (Entries, Attributen) beschrieben
— Beispiel: Konzept Gen

RESULTS DATABANKS

Feset | search BRWISEPEOT SPTEEMMEL Info| 1 out feld IAI IText ;!

EEMTEENMBL TEEMNMBLITE

Subnit Query

saparatie wmeltipls values by & (and), | (ord ! feed wall

append wildcards | AllT et | |
to words [AiText =1 I
combine searches with |AI|Texl LI |
e
SHD [AIText =] [homeohbox

Tumber of entries to
display per page
30

retrieve entries of type IEntry vi
SeqgSimpleview =

Extended

query form
to display:

ProteinlD 2

sequence format

Description -
SWISE Bt

GenelMName

Kenanwordds

Date

Organism =~

MR /,” il
7-13 AW
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SRS: Konzept (2)

n Ein Konzept kann als html-Seite visualisiert werden

Text Entry | SwissEntry

Feset

This entry is from: Ceneral Description References Comments Links Features
Entry name SWISSPROT:CD22_HUMAN
Prim. accession # P20273
. Sec. accession # QU1665; Q92872;, 095699, 095701; O5702; OI5703;
M Created Release 17, 1-FEB-1991
% Last sequence update  Release 38, 15-JUL-1999
M Last annctation update Release 38, 15-JUL-1999

| EE e [l ° -7 tion and Crigin of the Protein

= T Eeywords Glycoprotein, Cell adhesion; Transmembrane; Signal; B-cell, Immunoglobulin domain; Alternative splicing;
Printer Friendly| FPhosphorglation, Polymorphism;

Description b-cell receptor cd22 precursor (leu-14) (b-lymphocyte cell adhesion molecule) (bl-cam)
Gene name(s) cd2z.
Orgenistm source homo sapiens (human).

WARSPLIC: 241 417, MISSING (IN CD22-ALPHA).

LAY ) Al
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SRS: Konzept (3)

n Export als SRS-"Objekt" (C++, Java, Perl, CORBA) oder Speicherung als XML

- <interpro id—"IPRO03881" typc—"Family" short_namc—"Isochorsmtase_sub">
<name>Isochorismatase</name >

Data-fields in SR Name Short Type Noof  Noofl

g Keys  Referc  _pstract><p>Iron is essential for growth in both bacteria and mammals. Controlling the
all group o amount of free iron in solution is often used as a tactic by hosts to lir invasion of
acc id 3915 pathogenic microbes; binding iron tightly within protein molecules can accomplish this. Such
oac  index 67 iron-protein complexes include haem in blood, lactoferrin in tears/saliva and transferrin in
som  index 3911 blood plasma. Some bacteria express surface receptors to capture eukaryotic iron-binding
index 7726 compounds, while others have evolved siderophores to scavenge iron from iron-binding host

index 1 proteins [PMID: §057905].</p> <p>The absence of free iron molecules in the surroundi
index 2049 environment triggers transcription of gene clusters that encode both siderophore-synthesis
index 123444 . enzymes, and receptors that recognise iron-bound siderophores [PMID: 2521621]. Classi

examples are the enterobactin/ enterochelin clusters found in Escherichia coli and Salmonella
spp., although similar moieties in other pathogens have been identified. The enzymic
machinery that produces vibrionectin in Vibrio cholera is such a homologue [PMID:
E 9371453].</p> <p>EntB, an isochorismate enzyme, is involved in the second stage of
ContainsRef enterobactin biosynthesis. It has a molecular weight of 35kDa, and is believed to possess
FoundnRet  in S bifunctional activity. Deletion studies involving EntB- mutants have shown that it is
Taxon t i essential for virulence [PMID: 2521622].</p></abstract>
Publd pul - <example_list>

e - <example>
tit <db_xref dbkey="007900" db="SWISS" />
BookTitle bkitl i </example>
Journal i index - <example>
VolumeNo <db_xref dbkey="P45743" db="SWISS" />
FirstPage
LastPage
Year P15048" db—"SWISS" />

index 35396
index 333

TURL
MedlineID i i </example_list>
DbName dbn <pub_list />
dr i - <parent_list>
<rel_ref ipr_re
</parent_list>
<lcontains>

IPR0O00868" />

Entries To D4
Linked

1061

IPR0O03880" />

PROSI]

1403 PRIN <db_xref db="PRINTS" dbkey="PRO ISCHRISMTASE" />
2664 PEAN  <Knember_list>
3435 swal ~
IPRO00255" />
913 INTERPR

IPRMATCHES 376770 INTERPR
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SRS: Zugriff auf relationale Datenbanken

n Auswahl einer hub-Tabelle (als
"Aufhénger"-Konzept) (—)

n Angabe der Tabellen die zum
Konzept "dazu gehdren" (—)

n Angabe der abfragbaren Attri-
bute (—) \

n Interne Umsetzung via Views/
Joins
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SRS: Datenzugriff (1)

n Objektsuche SRS Top pace RIS RESUL
— Auswahl von Datenquellen | FERT ke sesceh
— Spezifikation der Suchkriterien fiir abfrag- M M.,.Shglﬂtn““”
baren Attribute B S mm O swaw r swrsseRe
— Schnittmenge der Attribute aller ausge- Fumce pebanie] 5 %_m By i

Licatd
fe. o © MOUSEENSEMEBL M MOUSEENSEMBLEFEF M MOUSEEN

" DROSENSEMBL [ DROSENSEMBLCDINA M DROSENS

wahlten Quellen (z.B. ID)

» bookmark this link to

retum to your project ™ EXPROT ™ GRCONTIG ™ HOBACGE
n Unterstutzte Query-Mdoglichkeiten s PEENND. SEee sy

. - . separate multipls values wnd), | far), | (hut ne Subnit Query|
— Textsuche, Bereichsuche fiir numerische/ parass puilipls valios y & fandly | er) | (but net) :

@ |Description =] [aPRT

Datumattribute @ Amen =

D
5 i @ Diision
~ Regulr Ausdriicke P B
Frimary Accession Mumber
Seqversion

retrieve entries of type | Entry A

n Automatische Ubersetzung von SRS

Queries nach SQL zum Zugriff auf re- 2$5”N =
lationale Datenbanken i |
Entry Creation Date s o display : ;ablﬁ
LastUpdated 2t
n Ergebnis als Vereinigung der Sucher- | “ea:fie.  fowe S—
gebnisse Uber einzelne Quellen eforcss Jounal | on fembl x|

[Description
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SRS - Datenzugriff (2)

n Querverweis-Suche

— FUr Objekte einer Ergebnismenge
oder fur eine ganze Quelle

— Referenzierte Objekte in anderen Da-
tenquellen

n Automatische Bestimmung der
Pfade zwischen Quellen

— Shortest-Path-Algorithmus
— Gleiche Semantik der Beziehungen

n Tool-Integration

— Anwendung auf Ergebnismengen der
Abfragen

— Anzeige direkt im Web-Browser

— GrofRe Anzahl von Tools bereits inte-
griert

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

Reset

Queary "[libs={swall pir ensembl) - AlText APRT™]" found 100 entries

Perforta operations on I SWALL PIR ENSEMBL | Accession
B sy :r PIR RTHUA 06232 5ader
€ gelested only | ™ PIRI48510 149510 [ zene
o |” SWALLOQ12858 212898 EA.c.le
" | ™ SWALL:044095 044095 |4de
[F swarL.077103 (077103 [Ade
] ———— L !
_FReset | Curront guery: “[lbs=(swall pir ensermbl)} - AllTezs APRT"
Set Db Find all Entries
EZR © inthe selected databanks which are linked to the current query
BE=B © inthe current query which are linked to ll selected databanks
EZH © inthe current query which are not linked to any of the selected databanks
_Subnit Link | show all ¥ collapse all (=
T To Parent Databank
Nurmber of entries to display (3 Amino Acid properties
perpage|20 ¥ [=] Sequence databanks - complete
. . ail I EMBL I SWALL ™ SWISSPROT
View result with:
(_ IR I~ ENSEMBL I NEL3D
: ,E;“S'““‘% I DdGT I ENSEMBLPED I EMSEMBLC
efaultview -
. I MOUSEENSEMEL [~ MOUSEENSEMBLFEP [~ MOUSEENS
ar g

Reset

Cuery "([libs={swall pir ensembl} -AlText APRT*] > PATHWAY )" found 38 entrie

e T PATHWAT:aae00230
T PATHWAY-af00230

® ynzelected only T PATHWAY.ape00230
0 selected only T PATHWAY-ath00230
I PATHWATbbu00230

Link| I PATHWAY5m00230
save I PATHWATcl00230

5y
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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*]

— Regulére Ausdriicke: [swissprot-aut:/mue?ller/]

— Zahlenbereiche: [swissprot-SeqLength#400:500]

— mehrere DBs: [ {swissprot swissnew sptrembl}-des:kinase],

[dbs={swissprot swissnew sptrembl}-des:kinase] &[dbs-org:human]

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




SRS Anfrage Sprache

* Einfache Anfragen kombinieren:

— operand operator operand ...

— z.B. verlinken: [swissprot-AllText:duchenne*] > pdb
* Operatoren

— logisch: | oder, & und, ! aber nicht

— Links:

» Komplexe Verweise: (q = [ {swissprot swissnew }-des:kinase])!(q<swissnew)
— Hierarchische Suche

« > liefere Teilbaum-Eintrdge definiert durch linke Seite

* > liefere Blatt-Eintrdge des Teilbaums definiert durch linke Seite
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SRS Anfrage Sprache

* Mehrfache Links

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

— [swissprot-AllText:duchenne*] >pdb >omim
wie oben, doch SwissProt und OMIM miissen iiber 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 iiber ProDom (Protein
Domainen), Ergebnis homologe Proteine zu ,,gshr caeel”
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SRS Anfrage Sprache

* Eintrdge und Untereintrage
— [swissprot-keywords:transmembrane] alle Eintrige mit Keyword Transmembr.
— [swissprot-ftkey:transmem] Menge von Untereintridgen mit Typ transmem

+ Eintrdge und Untereintrage konnen iiber 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 Untereintrige zu den zugehdrigen Eintragen

— [swissprot-ftkey:transmem] > parent | [swissprot-key:transmembrane]
Eintrdge mit Transmembransegementen oder mit dem Schliisselwort
“transmembrane”

AR NRET

g YAy
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SRS Anpassung

*  Komplizierte Anfragen kénnen vordefiniert werden
» Perl-dhnlich Sprache ICARUS

* Beispiel: Suche einen Swissprot-Eintrag nach Zugriffsnummer oder
Beschreibung
$CannedQuery:[sampleQuery
prompt:|Sample canned query
options: {
SAppOpt:[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 dhnlich 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

» FEinfaches Anzeigen von Eintrdgen
— wgetz?-e+[embl-id:rnelas]
—  wgetz?-e+[ {embl%20emblnew}-acc:X012345]
— Die Option —e ldsst wegtz volle Eintrdge anzeigen

* Anzeigen von Mengen
— wgetz?[embl-all:elastase]
—  wgetz?swissprot
— wgetz?swissprot+-Iv+30+-bv+31  (-lv Anzahl Eintrége pro Seite, -bv erster Eintrag
— wgetz?swissprot+-1v+30+-bv+31+-view+SequenceSimple
zeigt ZusatzInfos mit Hilfe eines vordef. Views

— wgetz?swissprot+-1v+30+-bv+3 1+-view+SequenceSimple+-ascii+-rs+||+-cs+H@@
Wie oben aber als HTML Tabelle
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Kapitel 7 (Forts.): Schnittstellen fur
Analyse-Tools

n Vielzahl an Analyseprogrammen fiir Verarbeitung von Bio-Daten, z.B.
— CLUSTALX (Graphisches Tool fir ClustalWw multiple sequence alignment program)
— FASTA
— BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)
— Sacc3D ( Structural Information for Yeast Proteins)

n Installation auf lokalem Rechner vs. Remote-Zugang tber Web-Interface
n Installation auf lokalem Rechner: Effizient, aber Update-Problematik

Zugang Uber Web-Interface
— Via Formulare und ftp/e-mail: Einfach zu realisieren, aber oft umstandlich und wenig flexibel

>

— Via API von Remote User Defined Functions (RUDFs): Flexibler, aber komplexer
— Realisierung von RUDFs als Internet Functions

ﬂ:«f’;‘*\'ﬁm ™
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Eigenschaften von Internet Functions (1Fs)

n Kein Teil der Datenbank

n Werden von einem externen System gestartet

n Erreichbar iber das Internet

n Beinhalten Kommunikationsprotokoll zum Datenaustausch mit der Datenbank

n Verschachtelungen mehrerer IFs beim Aufruf mdglich

0,9
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Beispiel-Szenario

Database.lgenome 'I Progra.mlblasm 'I

Enter an accession, gi, or a sequence in FAZTA format: Ablauf einer Berechnung des
>AbhO00001

Sequenz-Vergleichs mittels
online zugénglichen Analyse
Tools

1 aatttisaty aagagtttgy ttgtagotgy cocattastt taggoatgoog
cacacottio

61 totttoatco catacacace tgbtgaactty tgagacagat goggaattta
LLLACLTYLTL

121 ttttttotaa tatasagatg ataagtcatt gaaccocottot gtotactoas

Eingabe der Sequenz

(=

. Thu + 11 9940091 49-9798-24922
in das Formular @ request 1D |
_—

/ —)

The results are estimated to be ready in 4 secpnds but may be done sooner.

Bearbeitungszeit... | request ID fiir die
Fref|NT_025935.2 | Hs22_ 260594 Homo sapiens chromosome 2

Length - 65461 Einsendung wird

Score = 50.1 zurickgegeben
kbits (25), Expect = 0.00Z2
faemeivies S MVos lssw Ergebnisse der Berechung
(e-mail oder online)
Juery: 261 togatgaagaacgoagcgaaatgogataagtaatgigaattgcag S0

Shijct: 1686058 togatgaagaacdgoadgotagotgogagaattaatgtgaattgoay 16824
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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 flr die Einbindung 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

* Hyper Text Query Language ﬁ‘f’“}f;}i‘ T
CELY o AdY.
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Hyper Text Query Language (HTQL)
n Unterstutzt Suche in Web-Dokumenten

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

n Dient im Zusammenhang mit IFs als Schnittstelle zw. DB und IFs

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

— IF extrahiert fiir weitere Verarbeitung Riickgabewert aus dem (generierten) Web-Dokument

MEN M
AN Al
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Beispiel fur IF-Ausfihrung (GenBank)

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

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

— Fur Berechnung der Editierdistanz Ver-
wendung des ber Internet Schnittstelle
zugénglichen Programms BLAST (http://
ncbi.nlm.nih.gov/blast/blast.cgi)

i

What's NEW in BLAST®

May 10, 2004: The new "Layout’ menu allows users to decide
whether or not a new window should be opened to display results
An email return option has also been added

INucleotide BLAST z
o Standard nuclectide-nucestide BLAST [blasth]

o MEGABLAST
e Search for short nearly exact matches

IProtein BLAST

e Standard protein-protein BLAST [blastp]
® PSI- and PHI-BLAST
» Search for short nearly exact matches

I Transiated BLAST Searches

® Nucleotide query - Protein db [blastx]

® Protein query - Translated db [thlastn]
e Nucleotide query - Translated db [thlastx]

ISearch for conserved domains 4

e Search the Conserved Domain Database using RPS-BLAST

IPairwise BLAST

e BLAST 2 Sequences
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Beispiel ftr IF-Ausfihrung (2)

n Verwendung von zwei IFs: blast, get_seq

— blast verwendet als Eingabe eine Sequenz
der Tabelle local und liefert "requestiD"-
Wert (rein "technischer" Parameter fiir
weitere Referenz auf Anfrage, vor allem
wyg. oft langer Laufzeit von blast)

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

— Dieser Wert wird extrahiert und dient als
Parameter fiir get_seq, dessen Ergebnis
nach dem 2. pre-Tag der erzeugten
HTML-Datei steht

— Ergebnis von get_seq ist Tabelle, welche
die ermittelten Ahnlichkeitsscores, Her-
kunft und Art enthalt

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

define function blast

href “ “
parameters query varchar(10000)

results request_id varchar(40)

htgl value: <form>.<input>;

define function get_seq

href “ “
parameters rid varchar(40)

results sequence varchar(10000)

htgl value: <pre>.<pre>;
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Beispiel fur IF-Ausfuhrung (3)

n SQL Query mit IF-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
— Fuhre fur 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

M ﬁ) N
AV AL
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n Biologisches Datenbanksys-
tem (Prototyp der Mississip-
pi State University)

n Unterstiitzt das Konzept der
IFs

n Dreiteiliges Interface

— Textfeld links oben fur Eingabe
der IFs und SQL-Anfragen

— Query-Ergebnisseite rechts

— Feld links unten zur Auflistung
bereits getatigter Anfragen

select sts cnde, GenbankID from genes
where sts_GenbanklD (sts_code) is not
null

Anwendung: LifeDB

| Results

query: 34hdh2

s Gl
i| Wm0 604845
HI-5215 G4a4
WI-E276 04550
_ WI-5718 G0485]
Qeries: W-421d 2

450 sts_code, GenbanklD

1 queries. refresh

5 records Tond, refresh

Return Home
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LifeDB Anfrageverarbeitung: Architektur

n Query Analyzer

— Parsen von Eingaben im Query-Eingabe- Remotelliser
feld (stand-alone IF-Aufrufe sowie SQL- Qetined Functio

Anfragen mit oder ohne eingebundene IF) PL, - Py L, - SN >~m
. . ...3chema

— Weiterleitung von SQL-Anfragen ohne [ HErer
eingebundene IF direkt an die lokale DB i  LE8e
Engine Function

— Weiterleitung von IF-Aufrufen an IFDL rociDl Ewn En"fle }
Modul | Query controller | ] Query analyzer |

Result User
display interface
n IFDL Modul create table EDLUDFS (

— Weiterleitung von eingebetteten IF an Function Execution functionname varchar (30),

Engine stare table_name varchar (30),
- . . address varchar(100),

— Verfugt _uber Met_adaten-Tabe_IIe in !ol_<a|en Dater!bank mit para_num mmber(2),
Strukturinformationen Gber die definierten IF (diese wird para.name st varchar (200),
von Function Execution Engine bendtigt, um IF tber |F-Metadaten- result_name st varchar(200),
HTQL-Engine einzubinden und auszufiihren) Tabelle result_htel varchar (200)

il
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LifeDB Anfrageverarbeit.: Architektur (2)

n HTQL Engine

— Nutzt http zur Ubermittlung der Ein- Remote User
gabedaten an IF Defined Functio

— IF wird extern ausgefiihrt und legt PL, .. Py |tL, . 1y
Ergebnis in HTML-Seite ab Schelna ™ ‘\D
[ |HTQL
— HTQL Engine extrahiert Ergebnis I engine
anhand des HTQL-Wertes der IF- DB
Definition Function
— Ergebnis wird in einer weiteren Ta- [ Local DB Engine | \Execution Engine }
belle in lokaler Datenbank abgelegt | Query controller | ] Query analyzer |
n Query Controller fiihrt SQL-
Anfrage aus und verwendet da- iie*“l‘“ ,Uferf
bei Ergebnistabelle aus der D e

Ausfihrung der IF

n Schliel3lich wird Ergebnis dem Nutzer présentiert

S
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RUDF/IF: Zusammenfassung

n APl / CLI Ansatz zur Einbindung externer Funktionalitét bei der Auswertung von
Bio-Daten

n Einbindung von RUDF / IFs innerhalb von SQL-Queries

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

n Vorteile: Umgehung lokaler Installation von externer Funktionalitat
n Nachteile: Proprietédre Formate und Ausfiihrungsarchitektur

n Weiter Informationen unter:
— http://www.cse.msstate.edu/~cly/EDI/index.html

— Chen, L.; Jamil, H. M.: Supporting Remote User Defined Functions in Heterogeneous Biological
Databases. Proceedings IEEE International Conference on BIBE 2001: 144-152, 2001.

— Chen, L.; Jamil, H. M.: On Using Remote User Defined Functions as Wrappers for Biological Da-
tabase Interoperability; International Journal of Cooperative Information Systems (1JCIS),Special
Issue on Data Management and Modeling Support in Bioinformatics, 12(2):161-195%%%. -
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