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Kapitel 3: Datenmodelle von Bio-
Datenbanken

n Grundbegriffe
− Daten, Schema, Datenmodell
− Granularität von Datenmodellen

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

n Spezifische Modellierungsprobleme
− Objektidentifikation, Versionierung, widersprüchliche Daten
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Grundbegriffe
n Daten

− Tatsächliche 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 (UDTs), Attribute, Methoden, ...

D a te n m o d e l l

S c h e m a

D a te n ,  W e r t e

I n s t a n z  v o n

I n s t a n z  v o n
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Beispiel: RDBMS

Tabellen, Attribute, Schlüssel

Kunde( K_nr, Name, Umsatz, Geb_datum, Beruf, ...)

1,   ‚Meier‘, 130.44, 12/12/1945, NULL, ...
2,   ‚Müller‘, null, 01/01/1962, ‚Maurer‘, ...
3,   ‚Brie‘, 123.40, 01/10/1958, NULL, ...
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Granularität 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 große 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
– Nahezu alle Bio-Datenbanken haben ein Entry-basiertes Austauschformat

• Beispiel Swiss-Prot
– Menge von Proteinsequenzen
– Kernelemente: Sequenz, Taxonomie, Literaturstellen
– Annotationen: Domänen, Sequenzvarianten, assoziierte Krankheiten,

Sekundärstruktur, ...
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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 ,...
− Unstersützt von nahezu alle Bio-Datenbanken

n Beispiel Swiss-Prot
− Menge von Proteinsequenzen
− Core-Elemente: Sequenz, Taxonomy, Citation
− Annotationen: Domainen, Sequenzvarianten, assoziierte Krankheiten, Sekundärstruktur, ...
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Entries
n Datenbank = Menge ähnlich strukturierter Entries

n Entry: Menge von Feldern (Attribute, Lines), 
− Identifikation durch (standardisierten) Line Code
− Können 0-n mal vorkommen (semistrukturiert)
− Können komplexe eigene Struktur haben
− Können eingebettete Objekte repräsentieren
− Microsyntax in Werten (Sprechende Schlüssel)

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

OC 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

// Termination line Once; ends the entry

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

OC 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

// Termination line Once; ends the entry

Line codeLine codeLine code ContentContentContent Occurrence in an entryOccurrence in an entryOccurrence in an entry

IDID IdentificationIdentification Once; starts the entryOnce; starts the entry

ACAC Accession number(s)Accession number(s) One or moreOne or more

DTDT DateDate Three timesThree times

DEDE DescriptionDescription One or moreOne or more

GNGN Gene name(s)Gene name(s) OptionalOptional

OSOS Organism speciesOrganism species One or moreOne or more

OGOG OrganelleOrganelle OptionalOptional

OCOC Organism classificationOrganism classification One or moreOne or more

RNRN Reference numberReference number One or moreOne or more

RPRP Reference positionReference position One or moreOne or more

RCRC Reference comment(s)Reference comment(s) OptionalOptional

RXRX Reference cross-reference(s)Reference cross-reference(s) OptionalOptional

RARA Reference authorsReference authors One or moreOne or more

RT RT Reference titleReference title OptionalOptional

RLRL Reference locationReference location One or moreOne or more

CCCC Comments or notesComments or notes OptionalOptional

DRDR Database cross-referencesDatabase cross-references OptionalOptional

KWKW KeywordsKeywords OptionalOptional

FTFT Feature table dataFeature table data OptionalOptional

SQSQ Sequence headerSequence header OnceOnce

(blanks) sequence data(blanks) sequence data One or moreOne or more

//// Termination lineTermination line Once; ends the entryOnce; ends the entry
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Entry-Modell: Ascii-Darstellung

Beispiel I
ID   GRAA_HUMAN     STANDARD;      PRT;   262 AA.
AC   P12544;
DT   01-OCT-1989 (Rel. 12, Created)
DT   01-OCT-1989 (Rel. 12, Last sequence update)
DT   16-OCT-2001 (Rel. 40, Last annotation update)
DE   Granzyme A precursor (EC 3.4.21.78) (Cytotoxic T-lymphocyte p.
DE   1) (Hanukkah factor) (H factor) (HF) (Granzyme 1) (CTL tryptase)
DE   (Fragmentin 1).
GN   GZMA OR CTLA3 OR HFSP.
OS   Homo sapiens (Human).
OC   Eukaryota; Metazoa; Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleostomi;
OC   Mammalia; Eutheria; Primates; Catarrhini; Hominidae; Homo.
OX   NCBI_TaxID=9606;
RN   [1]
RP   SEQUENCE FROM N.A.
RC   TISSUE=T-cell;
RX   MEDLINE=88125000; PubMed=3257574;
RA   Gershenfeld H.K., Hershberger R.J., Shows T.B., Weissman I.L.;
RT   "Cloning and chromosomal assignment of a human cDNA encoding a T
RT   cell- and natural killer cell-specific trypsin-like serine
RT   protease.";
RL   Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.A. 85:1184-1188(1988).
RN   [2]
RP   SEQUENCE OF 29-53.
RX   MEDLINE=88330824; PubMed=3047119;
RA   Poe M., Bennett C.D., Biddison W.E., Blake J.T., Norton G.P.,
RA   Rodkey J.A., Sigal N.H., Turner R.V., Wu J.K., Zweerink H.J.;
RT   "Human cytotoxic lymphocyte tryptase. Its purification from granules
RT   and the characterization of inhibitor and substrate specificity.";
RL   J. Biol. Chem. 263:13215-13222(1988).
RN   [3]
...

Line codes: Referenz auf (Record-)Struktur einer Zeile (z.B. AC = Accession
Code; DT = Date; DE = Description; OS = Organism; OC = Taxonomy)

Feldabhängige 
Formate (Microsyntax)

Eingebettete Objekte (keine 
Verweise)
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Entry-Modell: Anfrage (Swiss-Prot)

liefert Query-Resultat

Bezug auf Linecodes
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Entry-Modell: Web-Darstellung (Swiss-Prot) 
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Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL)

Bezug auf Linecodes
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Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL) (2) 
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Entry-Modell: Zusammenfassung
n Datenmodell

− Einziges Modellierungsprimitiv: Der Entry
− Felder mit hierarchischer Schachtelung; Keine Assoziationen

n Schema: Keine explizite Repräsentation auf Basis einer DDL

n Werte: Einfache und zusammengesetzte Werte möglich

n Eher Format als Datenmodell

n Vorteile
− Sofort lesbar für Menschen, plattformunabhängig (ASCII), hohe Flexibilität durch textorientieres 

Editieren, leicht zu durchsuchen (Grep, "search"-Button)

n Nachteile
− Keine Konsistenzbedingungen
− Hohe Redundanz geschachtelter Objekte: Literatur, Taxonomie, ... 
− Keine strukturierten Anfragen möglich
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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 müssen programmiert werden

n Entwickelt für Transaction-Processing, Mehrbenutzerbetrieb, Client-Server
− Overhead für typische "Read-Only" Bio-DB‘s
− Komplizierte Installation, Administration, Backup, ...
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Beispiel: In-
terPro 

Sequence Retrieval 
System
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Interpro: Relationales Schema (Auszug)

ENTRY
entry_ac
name

entry_type

ABSTRACT
entry_ac
abstract

EXAMPLE
entry_ac
protein_ac
description

ENTRY2PUB
entry_ac
pub_id

ENTRY2METHOD
entry_ac
method_ac
timestamp

ENTRY2ENTRY
entry_ac
parent_ac

PROTEIN
protein_ac

name
CRC64
dbcode
length
fragment
seq_date 
timestamp

PROTEIN2GENOME
protein_ac
oscode

ORGANISM
Oscode
Taxid
name

CV_ENTRYTYPE
code
abbrev

description

METHOD
method_ac

name
dbcode

method_date

MATCH
protein_ac
method_ac
pos_from
pos_to
status
seq_date
timestamp

ENTRY_ACCPAIR
entry_ac

secondary_ac
timestamp

CV_DATABASE
dbcode
dbname
dborder

ENTRY2COMP
entry1_ac
entry2_ac

PROTEIN2ACCPAIR
protein_ac
Secondary_ac

TabellenTabellen
AttributeAttribute
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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 verfügbar
− Ständige Weiterentwicklung

n Nachteile
− SQL schwierig zu lernen
− Volltextsuche nicht direkt möglich
− 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

• Natürliche Abbildung
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Entscheidungsspielräume

• Ist ein Attribut einwertig/ mehrwertig/ komplex? 
– Muss festgelegt werden
– Attributparser i.A. nicht ableitbar

• Microsyntax: Auflösen 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: Aktivitäts-Diagramme, Collaboration-Diagramme

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

n DB-Design mit UML: Klassendiagramme
− Modellierung in UML mit späterer Übersetzung in relationale Schemata
− Beispiele: SP, EMBL, GIMS, ArrayExpress, ...
− Direkte Umsetzung in ORDBMS möglich
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UML-Beispiel GIMS*
* Genome Information Management System
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UML: Zusammenfassung

• Vorteile
– Reichhaltiges Datenmodell mit klar definierter graphischer Notation 

(durch Metamodell)
– Industriestandard für Modellierung / Entwicklung
– Enge Verkopplung mit Software möglich (Automatische Erzeugung von 

Persistenzschicht: Schema plus Klassen)

• Nachteile
– Dualität OO – RDBMS nicht trivial
– OO-Übersetzung erzeugt wenig intuitive Schema
– Keine Anfragesprache definiert
– Keine Untersützung von semistrukturierten Daten
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Objektrelationales Mapping
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Union Tabelle
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Vertikale Zerlegung
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Horizontale Zerlegung
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OR Volle Materialisierung
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Vergleich
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Bewertung

• => Optimale Methode ist anwendungsabhängig
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OPM
n Object Protocol Model (OPM) für Repräsentierung wissenschaftlicher Experimen-

te (Chen et al. 1995)

n Objektorientiertes Datenmodell
− Vergleichbar mit ODMG
− Erweiterungen für (Bio-)Wissenschaften

n Gewisse Verbreitung in Life Science
− GSDB*, GDB, MGD, ...

n OPM-QL und OPM*QL

*  Genome Sequence DataBase
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OPM: Graphische Syntax
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OPM: Beispiel GDB

OBJECT CLASS GeneProduct isa* DBObject
DESCRIPTION: "Proteins or RNAs resulting from the 

transcription of this gene."
PROPERTIES: "FE_Editable" "No"
ATTRIBUTE  nucleicAcidSequences

DERIVATION: ! dBObject [ NucleicAcidSequenceLink ]
ORDER BYnucleicAcidSequences.displayName ASC

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"
…

(C) Prof. R. Müller, Prof. E. Rahm 3 - 31

OPM: Toolbox
n Graphical Schema Edi-

tor

n Retrofitting Tool (View
Based)

n Schema Translator

n Query Translator

n Webinterface Creator

n Doc Creator
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ACeDB*

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

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

n Tools für
− Storage, Anfragen, GUI, Webserver etc.

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

n Datenmodell
− "Schwach" objektorientiert
− Semistrukturiert

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

(C) Prof. R. Müller, Prof. E. Rahm 3 - 33

ACeDB: Datenmodellierung

Model : ?Map
Type UNIQUE Genetic

Cytogenetic 
Physical 

Colleague ?Colleague XREF Associated_map 
Display Non_graphic 

Title UNIQUE ?Text
Remark ?Text
Flipped 
Unit Text
Centre UNIQUE Float UNIQUE Float
Extent UNIQUE Float UNIQUE Float

Contains Locus ?Locus XREF Map 
Alleles ?Allele XREF Map
Chrom_Band ?Chrom_Band XREF Map 
Contig ?Contig XREF Map 
Map ?Map XREF Map #Map_position

Klassendef.Klassendef.

VariantenVarianten

Pointer, AssoziationenPointer, Assoziationen

Mischung  von 
Datenmodell 
und  Interface-Tags

Mischung  von 
Datenmodell 
und  Interface-Tags

Primitive DatentypenPrimitive Datentypen

Strukturierte TypenStrukturierte Typen

(C) Prof. R. Müller, Prof. E. Rahm 3 - 35

ACeDB: Screenshots
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ACeDB: Zusammenfassung
n Unbeliebt bei Informatikern, beliebt bei Biologen

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

n Viele Gerüchte
− Skalierbarkeit jenseits 1GB ?
− Fehler in Datenmodell (Tabs !) – Crash
− Recovery nach Crash ?
− Dennoch wg. praktischer Relevanz und derzeitiger Verbreitung nicht zu unterschätzen!
SEITENREFERENZ
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ASN.1
n Abstract Syntax Notation One (http://asn1.elibel.tm.fr/)

n Formatbeschreibungssprache ähnlich DTD / XML Schema

n Ursprünglich für Definition von Datenaustauschformaten in der Telekommunikati-
onsbranche

n Internationaler Standard (1984) ISO 8824 / 8825

n Verwendet von NCBI*-Datenbanken 
− Genbank
− UniGene
− dbSNP
− ...

D1 - 22/09/2000

Present document contains information proprietary to France Telecom. Accepting this document means for 
its recipient he or she recognizes the confidential nature of its content and his or her agreement not to 
reproduce it, not to transmit it to a third party, not to reveal its content and not to use it for commercial 
purposes without previous FTR&D written consent.

ASN.1
The solution

for efficient communication 
between systems

Olivier DUBUISSON olivier.dubuisson@francetelecom.com

ITU-T ASN.1 Rapporteur http://asn1.elibel.tm.fr
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ASN.1: Elemente
n Datenmodell mit expliziten Typen (im Gegensatz z.B. zum Entry-Modell)

n Ein Typ besteht aus
− Primitiven Attributen
− Strukturen (structs)
− Sequenzen (mengenwertige Attri-

bute)
− Choices (variants)
− Constraints, z.B. Lottery-number ::= IN-

TEGER (1..49)

n ASN.1-Schema: ASCII-Definition von Typen

n Language Mappings verfügbar (für Java, C++, C, COBOL, XML, Perl)

n XML-Mapping von NCBI-Datenbanken verwendet (ASN2XML)

*  National Center for Biotechnology Information
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ASN.1: Beispiel
NCBI-PubMed DEFINITIONS ::=
BEGIN

EXPORTS Pubmed-entry, Pubmed-url;
IMPORTS PubMedId FROM NCBI-Biblio

Medline-entry FROM NCBI-Medline;

Pubmed-entry ::= SEQUENCE {        -- a PubMed entry
-- PUBMED records must include the PubMedId
pmid PubMedId,
-- Medline entry information
medent Medline-entry OPTIONAL,
-- Publisher name
publisher VisibleString OPTIONAL,
-- List of URL to publisher cite
urls SET OF Pubmed-url OPTIONAL,
-- Publisher's article identifier
pubid VisibleString OPTIONAL

}

Pubmed-url ::= SEQUENCE {
location VisibleString OPTIONAL, -- Location code
url VisibleString                -- Selected URL for location

}

END

Modularer Aufbau

Export / Import 
von Modulen

Primitive / 
komplexe 

Datentypen
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ASN.1: Beispiel aus NCBI
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ASN.1: Zusammenfassung
n Vorteile

− Binäres Encoding sehr kompakt (1 Base – 2 Bit)
− Vollständige Toolbox erhältlich (NCBI)
− Plattformunabhängig

n Nachteile
− Wenig verbreitet
− Binäres encoding für Menschen unlesbar
− Text Encoding schwierig zu parsen

n Zukunft in Life Science unklar

n Vermutlich Ablösung durch XML
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Kapitel 3 (Forts.): XML-basierte Modelle, 
Spezielle Modellierungsaspekte

n XML: Extensible Markup
Language
− Version 1: 1998
− Einschränkung von SGML, Er-

weiterung von HTML
− W3C-Standard
− Kern einer Sprachgruppe: XSL, 

Xpath, XQuery, XLink, ...

n Standard zur Definition von
Austauschformaten

<RefAuthors>
Moore W.S.,DeFilippisV.R.

</RefAuthors> 
<RefTitle>
The window of taxonomic resolution ...

</RefTitle> 
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XML, DTD und XML Schema
n Document Type Definition (DTD)

− Definition erlaubter Elemente und ihrer Attribute
− Assoziationen durch ID, IDREF
− Unzureichende Datentypisierung

n XML-Schema: Erweiterung
− Constraints und Kardinalitäten
− Vordefinierte und benutzerdefinierte Datentypen
− Einfache und komplexe Datentypen

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

n Speicherung
− Flatfile, XML-Datenbank (Tamino, ...), Relationales Mapping
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XML in der Bioinformatik

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

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

verschiedenen Ebenen (molekular bis Genomebene)
– http://www.labbook.com

• PSDML (Protein Sequence Database Markup Language)
– Austausch für PIR, http://pir.georgetown.edu/

• GAME (Genome Annotation Markup Elements)
– Informationen über Sequenzabschnitte, (automatisch oder manuell)
– http://www.bioxml.org/Projects/game/game.dtd.html
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XML in der Bioinformatik

• SBML (Systems Biology Markup Language)
– Beschreibung für Modelle (Pathways), http://www.sbml.org

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

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

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

– http://www.mged.org/Workgroups/MAGE/
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Elemente und Attribute

• Zwei Arten um Daten zu kapseln
• Attribute

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

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

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

– Strukturelemente ohne Daten -> hierarchische Informationen
– Leere Elemente als Begrenzer für Listen
– Kürzel: &spdb kann für SwissProtRelease stehen
– Sonderzeichen wie < > “ ‘ & beachten

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

Probleme mit XML

• Allgemeine Elemente als Unterelement mit unterschiedlicher Semantik
– z.B. BSML: Element Attribute für 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 abhängig von anderem Attributewert (Metadaten)
– Objektreferenzen müssen ersetzt werden, wenn sie XML Markup enthalten
– Datenfeld kann Listen enthalten

• Strukturprobleme
– sehr viele Strukturelemente
– stark verschachtelte Struktur
– Datenobjekt ist auf mehrere Dateien verteilt
– Redundante Einträge 
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GAME
n DTD + Tools für Austausch von Genom-Annotationen

n Ergänzt GFF*-Format 
− GFF: standardisiert Darstellung der Genstrukturen
− GAME erweitert GFF mit Metainformationen (Annotationen)

n Überschneidung mit OMG-LSR†

BSA‡

n CORBA als Interface, Daten in
XML

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

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”
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GAME: DTD-Ausschnitt
<!ELEMENT game ANY>
… 
<!ELEMENT offset (#PCDATA)>
<!ELEMENT length (#PCDATA)>

<!ENTITY % site_operator
” site_operator (less_than | greater_than)">

<!ELEMENT fuzzy_start (span)>
<!ATTLIST fuzzy_start

%site_operator; #IMPLIED>

<!ELEMENT fuzzy_end (span)>
<!ATTLIST fuzzy_end

%site_operator; #IMPLIED>

<!ELEMENT fuzzy_span (fuzzy_start, fuzzy_end)>

<!ELEMENT span (offset, length)>
<!ATTLIST span

between    (TRUE) #IMPLIED
either_dir (TRUE) #IMPLIED>

Location: 340..565
<span>

<offset>339</offset>
<length>225</length>

</span>

Location: <345..500
<fuzzy_span>

<fuzzy_start site_operator="less_than">
<span>

<offset>344</offset>
<length>1</length>

</span>
</fuzzy_start>
<fuzzy_end>

<span>
<offset>499</offset>
<length>1</length>

</span>
</fuzzy_end>

</fuzzy_span>
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GAME: Pfam-Beispiel

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, 
[MEDLINE:84117505], [MEDLINE:91145344], 
[MEDLINE:85063790], PUB00004964 to be present, in a
more or less conserved form, in a large number of other,
mostly animal 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. 

Beispiel für Protein-Domain: EGF-like domain 
(Pfam-ID PF00008)
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GAME: XML-Darstellung von Pf00008
<computational_analysis seq="dmNotch">
<date>08/26/1999</date> <program>hmmpfam</program> <version>2.1.1</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>
…
<result_span>

<score> 22.6 </score>
<type>Motif</type>
<subtype>EGF</subtype> // EGF: epidermal growth factor (family)
<seq_relationship seq="dmNotch" type="query">

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

</span>
<alignment>CTSV-GCQNGGTCVTQLN------GKTYCACDSH-----YVGDYC</alignment>

</seq_relationship>
<seq_relationship seq="EGF" type="subject">

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

</span>
<alignment>CapnnpCsngGtCvntpggssdnfggytCeCppGdyylsytGkrC</alignment>

</seq_relationship>
</result_span>

</result_set>
</computational_analysis>
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XML in der Bioinformatik: Bewertung
n Gut geeignet für semi-strukturierte Biodaten

n Vorteile (insb. gegenüber Entry-basiertem Modell)
− Industriestandard, viele Tools (Editoren)
− DTD generierbar aus UML-, Java-Spezifikationen, ...
− Effiziente Parser
− Unterstützung durch relationale DB-Hersteller (IBM, Oracle, ...)
− Zunehmend XML-Datenbanken verfügbar (Tamino etc.)
− Strukturierte Anfragen (XQuery) und Textsuche möglich

n Nachteile
− Dokumente sehr lang, daher oft nicht sehr gut lesbar 
− Ohne DTD: Keine Dokumentvalidität, keine Semantik für Datenaustausch
− Mit DTD: Geringere Flexibilität, Dokumente evtl. ungültig bei Änderungen
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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 unterschätzen
− Viele Bio-Einrichtungen ohne RDBMS / Informatiker

n I.d.R. mehrere Formate/Datenmodelle in einem Bio-Projekt
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Spezielle Modellierungsaspekte
n Objektidentifikation

n Versionierung

n Widersprüchliche Daten
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Objektidentifikation
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Identifikation
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Modelle von Identifikatoren
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Schlüssel in MDB
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Beispiel GenBank

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

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

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

21100SIR2L1

21501SIRT1

6369188171P53

132252331TP53

LocusLinkGeneCardsOMIMGenAtlasGDBHUGO 
name
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Versionierung
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Versionierungsmodelle
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Weitere Kriterien
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Speicherung von Deltas

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

Speicherung von Deltas 2
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Existierende Versionierung in MDB
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Senario
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Versionen im relationalen Modell
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Variante 1: Single-table

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

Variante 1: INSERT
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Variante 1: DELETE
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Variante 1: UPDATE
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Variante 1: SELECT
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Variante 1: Bewertung
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Variante 2: Schattentabellen
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Variante 2: INSERT
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Variante 2: DELETE
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Variante 2: UPDATE
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Variante 2: SELECT
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Fallunterscheidung
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In SQL
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Variante 2: Bewertung
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Vergleich
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Widersprüchliche Daten
n Experimentergebnisse können (und werden) sich "widersprechen"

− "Widersprüche" sind eine Frage des zugrundeliegenden, angenommenen kausalen Modells
− Auflösung der Widersprüche i.d.R. nicht möglich; zusätzliches Experiment liefert oft nur weiteres 

Ergebnis
− "Widersprüche" lösen sich bei Modellüberarbeitung oft auf

n Rohdaten versus Ergebnisdaten

n Metadaten wichtig
− Datenquelle
− Motivation 
− Zeitpunkt
− Abschätzung der Datenqualität
− Vergleichbarkeit der Ergebnisse

n Bedeutung der Versionierung
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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 Für Bio-DB wichtige Modellierungsaspekte
− Objektidentifikation
− Versionierung
− widersprüchliche Daten


