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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Beispiel: RDBMS

M
i n&é

Kapitel 3: Datenmodelle von Bio-

NER

y }‘i;

| Tabellen, Attribute, Schlissel

A

| Kunde(K v, Nae, Unsatz, Geb datum Bendf, ...) |

A

1, Meer, 13044,
2, ,Miler, nul,
3 ,Bie, 123.40,

01/01/1962, ,Mawrer, ...
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Grundbegriffe

n Daten
— Tatsachliche Werte, uninterpretiert

— Ergebnisse von Anfragen
| Datenmodell |

n Schema 4
— Beschreibt Typ und Organisation der Werte
— Spezifiziert durch DDL |

Instanz von

Schema |
A

n Datenmodell

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

— RDMBS: Tabellen, Attribute, ...
— ORDBMS: Klassen (UDTs), Attribute, Methoden, ...

Instanz von

Daten, Werte |

(C) Prof. R. Milller, Prof. E. Rahm 3-2

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 groBRe 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

» Entry-basiertes Datenmodell » Kein Datenmodell im eigentlichen Sinne
» Relationales Modell » Flat-File

* Objektorientierte Modelle *  Weite Verbreitung in Life Sciences

e  XML-basierte Modelle — 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, ...
© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm * - : © Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm La :
Entry-basiertes Datenmodell Entries
n Kein Datenmodell im eigentlichen Sinne n Datenbank = Menge &hnlich strukturierter Entries
n Flat-file n Entry: Menge von Feldern (Attribute, Lines),

. . L. ) — Identifikation durch (standardisierten) Line Code
n Weite Verbreitung in Life Sciences

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

— Kdénnen 0-n mal vorkommen (semistrukturiert)

] — Konnen komplexe eigene Struktur haben

— Unstersutzt von nahezu alle Bio-Datenbanken . . . R
— Konnen eingebettete Objekte reprasentieren

n Beispiel Swiss-Prot — Microsyntax in Werten (Sprechende Schliissel)

— Menge von Proteinsequenzen . . . .
0 q n Keine deklarativen Konsistenzbedingungen

— Core-Elemente: Sequenz, Taxonomy, Citation
— Annotationen: Domainen, Sequenzvarianten, assoziierte Krankheiten, Sekundarstruktur, ... n Kein Klassen- oder Objektbegriff
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Line Codes Entry-Modell: Ascii-Darstellung

Line code Content Occurrence in an entry y/x
D Identification Once; starts the entry ,!\8 g%ﬂUMAN STANDAR PRT; 262 AA. Feldabhéngige
~ Accession number(s) One ormore BT | 3101838 {Rel: 12 Ez%%tggauence update) | | Formate (Microsyntax)
DT Date Three times DT ] 16-0CT-2001 (Rel. 40, Last annotation update
- DE T—Iym;lghocyt
DE Description One or more BE (Hanukkal & yme 1) (CTL tryptase)
GN Gene name(s) Optional GN éZraggan'HIAS)OR HFSP.
0s Organism species One or more 88 oo sa ;?ns Human oraata; ertebrata, Euteleostom
oG Organelle Optional oc [ Wemmad 3 ia; Euthet_’ia; Primatesf ; Hominidaé; Homo.
ocC Organism classification One or more RN 1
RN Reference number One or more EE TIIE gEEC'IIE' FRCI)M N-A.
RP Reference position One or more RX | MEDL INE=: 88125(500 PLUbMed=3257574;
5 RA Gershenfeld H , Hegshberger R. J., Shows T.B., Weissman I.L.;
RC Reference comment(s) Optional RT | "Cloning and hromo assignment of a human’cDNA encoding a T
RX Ref y RT | cell- and natural K —specific trypsin-like serine
ierence cross-reference(s) Optional RT rotease.

RA Reference authors One or more 'RN_RL roc. Natl: Acad, Sbi. U.S.A. 85% Eingebettete Objekte (keine
RT Reference title Optional RP UENCE OF 29-53. i

. a RX | MEDLINE=88330824; P Verweise)
RL Reference location One or more RA Poe M., Bennett C.D ake J.T., Norton G. P_,

. RA | Rodkey J.A., Sigal Turner R.V. -K. weerink H.J.

cc Comments or notes Opfional E‘IT' "Hgma)ﬁ cyﬁotomg 1Y/ phocyt$ t pEase Itg puglflcatlon frgm granules

- i and_the characterizat inhibitor and substrate specifici
DR Database cross-references Optional RL 3. Biol. Chem. 263:113215-13222(1988). P ty.
KW Keywords Optional RN |
FT Feature table data Optional — | Line codes: Referenz auf (Record-)Struktur einer Zeile (z.B. AC = Accession
sQ Sequence header Once Code; DT = Date; DE = Description; OS = Organism; OC = Taxonomy)

(blanks) sequence data One or more
i Termination line Once: ends the entrv AN NP
(C) Prof. R. Mller, Prof. E. Rahm 3-8 5 (C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3-9 s s

Entry-Modell: Anfrage (Swiss-Prot) Entry-Modell: Web-Darstellung (Swiss-Prot)

Search M Swiss- Prot__E TrEMBL [ TtEMEL-new Eniry name GRAA HUMAN
Primary accession number P12544
4 Descrlptlon \lHanukkah Secondary acoession mumbers  Mone
/ Entered in Swiss-Protin Release 12, October 1989

} Sequence was last modified in Release 12, October 1989
AND ¥ [ ,
GEHE name /:' Annotations were last modified in - Release 42, September 2003

\
AND Orgamsm IHDmD sapiens I Human j Protein name Granzyme A [Precarsor]
S - Synonyms EC34121.78
|_ Append atidd preﬂx * o query terms Cytotoxic T-lymphocyte proteinase 1
e - Hanukkah factor
: _ - Bezug auf Linecodes H factor
I detailed 7| view ofl 100 > results HF

Granzyme 1
CTL tryptase

Submit Cuery | Feset |

Fragmentin 1

1 liefert Query- Resultat Gene name GZMA o CTLA3 or HFSP

From Homo saEiEns Human) [TaxID: 3606]
Tazonomy Eukarveta, Metazoa, Chordata, Craniata, Vertebrata, Euteleostomi;, Mammalia, Eutheria; Primates; Catarrhini, Hominidae;
Description and organism Homo

Prot and TrEMBL.: [1] SEQUENCE FROM NUCLEIC ACID
[Send selected sequences to | Clustal W (muliple <] SubmitQuery | Selectupta.. | TISSUE=T-cell
MEDLINE=88125000; PubMed=3257574; [NCBI, ExPASy, EBI, Lsrael, Japan]
Gerst 1d HE., Hersht R.J.. Shows T.E., Weiseman 1T,
| Enéry name A Gene names Description Organisins | Length "Clening and chromosomal assignment of a human cDINA encoding a T cell- and natural killer cell-specific trypsin-like setine protease.”;
( : | P25 | FEMA, Gramzyme A precursor (EC 3.4.21.78) (Cytotoric T-lymphooytz proteinase 1) [Homo sapiens |, DProc. Mail. Acad Sci T84 B5.1184-1188(1588)
\ —an CTLA3, HFSP |(Hanulkzh factor) (H factor) (EF) (Granzgme 1) (CTL tryptase) (Fragmentin 1) | (Fiuman)

Dl
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n Datenmodell

n Vorteile

— Einziges Modellierungsprimitiv: Der Entry

n Eher Format als Datenmodell

— Felder mit hierarchischer Schachtelung; Keine Assoziationen
n Schema: Keine explizite Reprasentation auf Basis einer DDL

n Werte: Einfache und zusammengesetzte Werte moglich

Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL)

In a single field, you can separate multiple values by &, |, ! inmp _Search )
Combine search terms A
AlText [
with: [& (AND) = 7
/I I .
Use wildeards 4 /
i’ Cest Cfun Togss T ohtee T heg T hum
Get Its of type: /
e / Tine T mam ™ mus ™ org I phg T pin
[Emy =] /| Division r
/ Fopra Mirad Tosts T ogyn Moune T
" o v
Result Display Options \
I Accession Number [ -
| ‘
& wiew results using: | Segversion [ -
EMBLSeqSimpleview x|
q-mp i I circular genomicdna T circular genamic ma
or i
Y ™ direular other dna 7 dircular other ra
' Creates |table v[
1 T dircular pre-mrna ' genomic dna
view using selected fields |
i ™ genomic rna I mrna
Sequence Format: | i ™ other dna 7 other rma
embl | i
i Molecule | = pre-mma ™ tma r
show [30 = ‘ ! ™ serna I snoma
e pm—— | ’j ™ unassigned dna I unassigned ma
| / ™ direular mra I dircular trna
[ e /T s uncosioned. T oitier unaseiansd
\ / dna
‘ou can also use the <
Standard Queey Form--"""" \ ; ™ snma M tma
It ‘Description [ -
Bezug auf Linecodes /
3-12

Entry-Modell: Zusammenfassung

References subentry fields

view results using: [~ Mames onby ~ |

Entry-Modell: Anfragemasken (EMBL) (2)

Authors |

Title |

Journal |

YolumeNo >= =] <= =

FirstPage >= = <=

wear >= =1 <= =

MedlinelD

I

PubMedID |
RefPosition |
[

RefGroup

Features subentry fields

wiew results using: | * Names only = -1

—10_signal

-35_signal
Etkey 3lutr
< or 5'utr
© and c_region
caat_signal
cds
anticodon
EtQualifier bound_moiety
& or cell_line
< and coll_type
chromosome
citation
(C) Prof. R. Miller, Prof. E. Rahm 3-13

n Industriestandard

n Konzentration auf Speicherung/Retrieval
— Semantisch arm, wenig Elemente

— Userinterface missen programmiert werden

— Overhead fir typische "Read-Only" Bio-DB'‘s
— Komplizierte Installation, Administration, Backup, ...

Relationales Modell

— Nicht als Designmodell gedacht (wie z.B. ER oder UML)

n Entwickelt fur Transaction-Processing, Mehrbenutzerbetrieb, Client-Server

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

Nachteile

— Keine Konsistenzbedingungen

— Hohe Redundanz geschachtelter Objekte: Literatur, Taxonomie, ...
— Keine strukturierten Anfragen moglich

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3-14

Fetferences =

mmp _Search )

a0033033°3n0

Features =

mmp search
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Beispiel:

InterPro, EBI, UK
terPro

Collaborators

_@ Pfam

Cambridge, UK

Curation —— Q2T [1[e14() 4-1Pﬂﬂts

Manchester, UK,

Oracle _‘PLMW] P TOdO m

NRA, France

4' | _‘ESMART

Oufard, UK

j R

Public Reockyille, USA
A -p@e
ontl - SPTR+Prosite

XML Flat file

S8, Switzerland

b

SRS FTP

Sequence Retrieval

System http://www.ebi.ac.uk/interpro

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3-21

Relationales Modell: Zusammenfasssung

n Datenspeicherung und -retrieval

n \orteile
— Strukturierte Anfragen
— Sehr weit verbreitet, robust, Industriestandard
— Skalierbarkeit und Optimierbarkeit
— Viele Produkte verfuigbar
— Sténdige Weiterentwicklung

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

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

Interpro: Relationales Schema (Auszug)

ENTRY2COVP | | ENTRY2PUB | | ENTRY2ENTRY EN;R;TI%E;DD
ABSTRACT ent ac entl ac ent ac —
entry errl:%_ac pui;y?d parerr)(t_ ac [ method ac
abstraict L= T ] - tinestarp
ENTRY 4444]444444*
entry_ac METHOD
—— ame method_ac
EXAVPLE entry_type ENTRY_ACCPAIR nane
entry ac PROTEIN 3 entry, ac dhoode
protein_ac i I secondary_ac method_date
description —
CV_ENTRYTYPE timestamp — 1
code
abbrev MATCH
PROTEIN2GENOVE description protein_ac
protein_ac CV_DATABASE method ac
oscode pos_from
| pos_to
ORGANISM 1 doorder status
Oscode ﬁl—‘ seq _date
- IN2ACCPAIR ti
Taxid ‘ / protei mestamp

pame.

Tabellen

Attribute

-22

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3

Abbildung Entry-basiert - Relational

¢ Flatfiles

— Mengenwertige Attribute
— Geschachtelte Attribute, hierarchisch, keine Bezichungen

* Natiirliche Abbildung
FUNCTION entryToRelation( E)

erzeuge relation R

erzeuge Surrogateschliissel 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( R)
END CASE
END FORALL
END MY /DT
\_uvfﬂf U —

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




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

ava\ WPy

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

Iy _»")’ |

UML-Beispiel GIMS*

1
contains | *

* Genome Information Management System

contains | «

Chromosome | *
Fragment

Transcribed
Region

1

Non-Transcribed Region
contains | *
next/ _Fr‘r\mary \ Regulatory Chromosomal
prior = ranscripl Sequence Element

| Terminator ‘ | Promoler‘

| Centromere ‘ | Telnmers‘ a P W o

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

n

n

Objektorientierte Modelle

UML, OPM (Object-Protocol Model ), ACeDB

UML.: Industriestandard zur Modellierung von

— Software: Klassen-Diagramme, Sequenzcharts, Zustands-Diagramme
— Architekturen: Verteilungs-Diagramme, Komponenten-Diagramme
— Requirements: Use Cases

— Prozessen: Aktivitats-Diagramme, Collaboration-Diagramme

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

DB-Design mit UML.: Klassendiagramme

— Modellierung in UML mit spaterer Ubersetzung in relationale Schemata
— Beispiele: SP, EMBL, GIMS, ArrayExpress, ...

— Direkte Umsetzung in ORDBMS mdoglich

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3-24

] -

contains | «
transcribed
chromosome
*. fragment
R T
DOooomoomodoo
o |
Spliced Intron -
Transcript A
Component | *

. intron +intron

derived from| 1
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UML: Zusammenfassung

e 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
— Dualitdt OO — RDBMS nicht trivial
— 00-Ubersetzung erzeugt wenig intuitive Schema
— Keine Anfragesprache definiert
— Keine Untersiitzung von semistrukturierten Daten

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

Objektrelationales Mapping

+ Vier Varianten

— Union: 1 Tabelle ;ﬂ?@

- Vertikale Zerlegung: 1 :3’;2““050”‘9
schmale Tabelle pro Klasse

— Horizontale Zerlegung: 1 T

breite Tabelle pro Klasse
Volle Materialisierung

« Fragen [Point | [SETE]

e -Ien_gth
— Speicherverbrauch: peosition Funit |
— Extension: Zugriff auf alle -
Objekte einer Klasse
— Intension: Zugriff auf alle
Attribute einer Klasse

Union Tabelle

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

MapHierarchy
Mappable class id
-species species
-chromosome chromosome
ftype | type
e Cem— length
T unit
position
o Segment MapHierarchy
oint . n -
— -length class_id | species | chromo | type | length | unit pos
-position it
| puntt | i h.s. x| sts
1 m.m. 21 EST
2 h.s. 12 STS 12q2
2 h.s. 13 STS 12q3
3 m.m. 14 STS 200 KB
3 m.m. X STS 1.5 cM

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

Vertikale Zerlegung

Mappable
Mappable o id
FefpEElE species
-chromosome T EEEE
type type
|
T Point Segment
o id o_id
. _qumq length
position unig
Seqar Point
I::l Segmenﬂ
PO!'.“ -length o_id pos Mappable
-position i - "
—_ ~unit 2 122 o_id species | chromo | type
 — o,
E— 2] ] 1 hs. X| sTs
\ 1 m.m. 21| EST
Segment
= 2 h.s. 12| sTs
id length it
o_l leng! uni e 2 hs. 3 TS
3 Rl L 3| mm 14| sts
3 LT m.m. x| sTs
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Horizontale Zerlegung

Mappable
Mappable species
Feip sl chromosome
-chromosome o
-type YP!
- Point Segment
T species species
chromosome chromosome
type type
position length
@l Segment| Mappable unit
_position -Ier!gih species | chromo | type
—_ -unit
| h.s. X STS
m.m. 21 EST
Point ‘ Segment
species | chromo | type pos species | chromo | type | length | unit
h.s, 12 STS 12q2 m.m. 14| sTS 200 KB
h.s. 13 STS 1293 m.m. X STS

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

OR Volle Materialisierung

- Mappable
Mappable (.)lnt species Segment
: specles chromosome i
-species species
chromosome
-chromosome . type chromosome
-type L type
position , o
eng
| unit
Mappable
species | chromo | type
h.s. x| sTs
[ Point | Segment mm. 21| EsT
— -length
_position -uni? h.s. 12| sTs
h.s. 13| sTS
m.m. 14 SIS
- m.m. X STS
Point Segment
species | chromo | type pos species | chromo | type | length | unit
hs. 12 STS 12q2 m.m. 14 STS 200 KB
h.s. 13 STS 12q3 m.m. X STS 1.5 M

Vergleich

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

Bewertung

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) (OID (nur OID + (Alle Kindertabs (Alle Vorfahren)
doppelt) wenige Vorfahren) | drfen nicht
Attribute) Uiberlappen
Horizont. Minimal M Unions Eine Query 1 Insert
(Breit) (Alle
Nachfahren)
Voll Hoch Eine Query Eine Query Redundante N Insert
Daten — (Alle Vorfahren)
Anomalien

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

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

* => Optimale Methode ist anwendungsabhéngig
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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 fir (Bio-)Wissenschaften

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

n OPM-QL und OPM*QL

* Genome Sequence DataBase

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

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 BY nucleicAcidSequences.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>"

suburit
nCopics

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. Miiller, Prof. E. Rahm

contig-id
l—' [NT]
omtie M OWTLET
Comntig_Map person_id
name
L CHAR
Position [ 1
set-of (s
79— Person
fragment
left _fragment
O i Fragment
Connection ety pr——
- Tragment_id
right_fragment i [INT]
connection_id sequence
[INT] —— [VARCHAR]
distance length
(INT] [INT]
Neotations:
o Labeled rectangles represent object classes.
* Arrows represent attributes, with the arrow pointing to the value class associated with the atiribute.
+ Circles containing a “+" denote unions of value classes.
* Circles containing a “x” denote tuple attributes.
DAYDO
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.
OPM: Toolbox
n Graphlcal SChema Edl_ OPM Schema Browser : hgd
'[OI’ Objects ‘ Protocols ‘ Controlled Values ‘ Named Primitives ‘ ASDT's ‘ Options ‘ Refresh ‘ Print ‘ Close | Help ‘
Object Classes
R‘NA N ] CellLine
n Retrofitting Tool (View | gretmer I
Breakpoint N .
Based) Cellline T T |
gll:)r"oemosomekea {—{pathology }
Contiomm - L
n Schema Translator SHosenctcmark e T
Fragilesite Adurt
Chcement .
e eta
n Query Translator drary || e
OtherSegment Unknown
SyndromicRegior
: A, |- Farsote}
n Webinterface Creator SebSeheinreaio et ]
R G TEseR
ContigMap < Tibraries }——— DERTUATION: !source[Library]
n Doc Creator E{gﬁnﬁgﬁgp L[ phenctypes : inkl
RadiationHybridr
SequenceFeature
SyntenyMap
MapElement
A‘TTRIBUTE GSR'“‘N" i il ; DERIVATION
DESCRIPTION: List of sources from which this cell line can be obtained..
]’J!wklp\alwmdnw !
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ACeDB”

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

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

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

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

n Datenmodell
— "Schwach" objektorientiert
— Semistrukturiert

* A C. (Caenorhabditis) elegans DataBase (Caenorhabditis elegans: eine rt; = i )
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ACeDB: Screenshots

MENN /MER
QJJ,AQ:

wery By Example: Papar

Help [Hew Feuset] Builder] [Conmand Edit]

ourna.

Publisher
Editor

Page

[ENBL: AL
. Valume

Year

Ir_baook
Contained_in
tedline_acc

Locus

Allale
Rearrangement
Sequence
Strain

Clone
Frotein

At221035

kS

Atzgl

At2gl

o
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ACeDB: Datenmodellierung
Model : ?Map <
Type UNIQUE[Genetic B
Cytogenetid| .
Physical < Varianten
Colleague XR3:|Associated_map|
Display Non_graphi - —
Title UNIQU Pointer, Assoziationen
Remark
Flipped Mischung von
Unit Text Datenmodell
Centre| UNI oat UNIQUE Floaf yhd Interface-Tags
Extent UNIQUE Floa QUE Floa
Contains Locus XREF
Alleles XREF Map Primitive Datentypen
Chrom_Band
Contig .
Map Strukturierte Typen
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ACeDB: Zusammenfassung

n Unbeliebt bei Informatikern, beliebt bei Biologen

n Ausgerichtet auf manuelles Editieren und Browsen
— Queries sind schwierig (auch fir 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 wg. praktischer Relevanz und derzeitiger Verbreitung nicht zu unterschatzen!

X
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ASN

n Formatbeschreibungssprache &hnlich DTD

onsbranche

n Verwendet von NCBI”-Datenbanken
Genbank

UniGene

— dbSNP
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NCBI-PubMed DEFINITIONS ::=

1

n Abstract Syntax Notation One (http://asnl.elibel.tm.fr/)

/ XML Schema

n Urspriinglich fur Definition von Datenaustauschformaten in der Telekommunikati-

n Internationaler Standard (1984) ISO 8824 / 8825

( france tele
"~ R&D

Olivier DUBUISSON
ITU-T ASN.1 Rapporteur

ASN.1: Beispiel

A

BEGIN

Modularer Aufbau

EXPORTS Pubmed-entry, Pubmed-url;
IMPORTS PubMedld FROM NCBI-Biblio
Medline-entry FROM NCBI-Medli

< Export / Import
ne; von Modulen

Pubmed-entry ::= SEQUENCE {

-- a PubMed entry
-- PUBMED records must include the PubMedld

pmid PubMedld,

—- Medline entry information
medent Medline-entry OPTIONAL,
—- Publisher name

publisher VisibleString OPTIONAL

Primitive /

—- List of URL to publisher cite
urls SET OF Pubmed-url OPTIONAL,
-— Publisher®s article identifiel
pubid VisibleString OPTIONAL

b

Pubmed-url ::= SEQUENCE {
location VisibleString OPTIONAL,
url VisibleString

¥

komplexe
Datentypen

-— Location code
—-- Selected URL for location

END
ANk
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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

_ S H Age ::= INTEGER

Primitiven Attributen Pictare -in BIT STRING
— Strukturen (structs) Form ::= SEQUENCE { name PrintableString,

age Age,

— Sequenzen (mengenwertlge Attri- married Married,

bUte) marriage-certificate Picture OPTIONAL }
— Choices (variants) . .

Quantity ::= CHOICE { units INTEGER,

— Constraints, z.B. Lottery-number ::= IN-
TEGER (1..49)

millimeters INTEGER,
milligrams INTEGER }

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

~* National Center for Biotechnology Information AN, N
(C) Prof. R. Milller, Prof. E. Rahm 3-16 AN b

ASN.1: Beispiel aus NCBI

Seg-entry ::= set { inst (
level 1, repr raw ,
class nuo-prot , mol dna ,
release "7 length 4675 ,
descr { strand ss
Seqg-data
source {

nehizna ' FAS1DSDDEEETET 6747845098502 B65619500FESAL697T4E80898559222 42

Drg ! . e o E941D4D1ChATSESARESE6E1B53 C6D32 AFZ AZBEECF2 254 6E2 EFFOGAFFO8453BAD1SEACFC2562E24
d;x?am Eno-assosiated virus ’ 644B753FEDS LB AFEN6 64955396 ABFC623 EEICZBS52 617E1493795R4FDE 12 7FBE 1EAES 62 0A0EAZF

96523DE134376370F892915785BA5802 792 661FDE1ADESS 6EE2C2 9568 ASTFDFEE43F 882 4222 T1F
1 51391B9DBADL45AAE03 53 AFF AB6FD7EE40T 66001E3D220F CSIABDEISLFESOIEEDIAD102 1450E99
da "taxon' 68464042 BAFAE2E713550F 1F9D5401525E2 752 EA6EBT0CER12CFC2 GSEFEODD1A2 6COGBEBREAG3T
tag 8646ED02 192692040863 483543 DE3O0EEAD234007D2 52613 A2 7ADABLT 6EG42 hEF 176882 4BA3 526
id 10804 } } , A14A5D31375F439A5D41D9ADS03420E5F A10E6A023CEASE1C0165561C5EBAG492 56EBA13F52436
orgname { BFCCO3FEB1C06AC63550CE69F SETFTAREAS1B00BDA4220114DESEFEASE4 1054621413 665453254
narme 47B95F71ABSB01EBS0E207F S7DO61EEDE423 AES 7AEA2 BALOBE 1 650 ADEAZDASOZ 53DDA2B242BISE
virus "ideno-associated wirus 27 ,  Al480E42D7625232158756E36D17504504EE65BEFO6A074185F 6045249 6F085A3BD0IFE1D159E
lineage "Viruses; ssDNA viruses; DEGD3IETFA82B4509262 D02 1FFDEBLS026D 1BAFEAEAS36IDCED002 AEAI4200856554B8646CC2E25
4064E662D2F9925361B4866827DED0T192 12B140103BDDE46EA4EODEI SEFDSE48439888383483D

Parvoviridae;
Parvovirinae; 03379F4746848087BF22E7F56ED20DD0S 6FDEDB400AGCDZ01EET13D3 4CD3 AB0AESZ 19FI1ESEES 7
Dependovirus" 4 ADOEESFESE LE4DFEQ43038FCODZB3 A7963AF37D48F 476264777 76253 084BAE827405E951451409
® gcnﬂe' ; 59226930418492 AB7EE7DTAB10B176657D0687610A66966418A46659L576246C4097165440D549

121056C5DOBL0519619A2FD28997C0823 LEPFEAA41768624B7D 4460022 AFFEOSDEASEBE2617BC2
1475450022968224775EE854875DT6A051025154925E42002 3EOFFADZ 1E8364874E17855497765
494524555DEETAS1C3 18E9C4 R4BARGS0ESZ 10C18A9961A2EACI DTEANIESIEG3DI4EREAG122D345
14915617495E5450410517710103F52 50D289760610D1CTFAT12455F AAB3FEIF4123D47947F D14
6E1E9021D341041EABF565422 1D07D0SDFC13DOB408AD1920E1AC61B63ESOCL7C5246BD2EEF 1EL
DA2C52756CE6D769DAG4D0AI97565ED52486DF4EB994E3A317457610642D292ZCA19DFAFF1ESEGEL
FD7DD23SEEC5M0107F17D2711FFELIEDTF512459C 67445488711 6DD3535DD3614B17B3C7E248101
1D42E5145192D0ATDZFF74A542 62 E13DABS2DCAD7ATD7A1SEF 1652 49553 4084DE6EC10412E0CT6
E87A27142C51743 448877 7AE0D694E9094425 63 8200BFFD 7489 LAF 74DFEAOS0A74880103B813ED
0ADIBF12182280DA0414356E9C 6892 CEBDECDCS0504884412109271648ED044429BDF 5293 ADESZ
©486EECSF4AA54DEA406FS111A1A13FD157755D3 AEA3DAIFO115D75123DD3420455ACSEG0DTDES
17DZE6902FE7D7D3444B1D464114D2 6ESSDEEA89E48260124067A0D5E0F4E11F5071042DEFODEL
1F16ESCTOESBE3D22 5D554F 14523 1787AC3TEOFSFEC343016F C3DEF4EEOTF ADDEGCFDFDF372F D4
E9CECEC2CI3ARAFOD3C1C4281572E3 A2F AS1DSDDEGET6767478 A5 A08502B656195A0FES6AETT4E
89895999222 42E940'H + ,
annot {
i
data
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ASN.1: Zusammenfassung

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

n Nachteile
— Wenig verbreitet
— Binéres encoding fiir Menschen unlesbar
— Text Encoding schwierig zu parsen

n Zukunft in Life Science unklar

n Vermutlich Ablésung durch XML

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm 3-19

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 Kardinalitaten
— Vordefinierte und benutzerdefinierte Datentypen
— Einfache und komplexe Datentypen

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

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

CELON Y
(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm \ v o
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Kapitel 3 (Forts.): XML-basierte Modelle,
Spezielle Modellierungsaspekte

n XML: Extensible Markup e
omete® [ psssL
Language k”i"&transformieréoy
— Version 1: 1998
) SGML S
— Einschrénkung von SGML, Er- . -
weiterung von HTML 2 g
g g defim'erti formatiert Css S
— Wa3C-Standard 8 I
. ] = XML > « /
— Kern einer Sprachgruppe: XSL, XHTML
Xpath, XQuery, XLinK, ...
< formatiert /xs?'/
Auszeichnungssprachen & transformiert ol
Formatierungs- und
Transformierungssprachen
n Standard zur Definition von et

More WS . CeFallagois VoR_

Austauschformaten rotatoe=—
T vwimrchwy of t=oorec resoiut s _ - -
:W(((,‘_’A‘\ /w\x’:?
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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

ARENY, AR

AL
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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 Ausfithrung
* Genexpressionsdaten
« Datenanalyse
— http://www.mged.org/Workgroups/MAGE/

© 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 Eintrige

Elemente und Attribute

e Zwei Arten um Daten zu kapseln

e Attribute
— Meist 1:1 Beziehung zum Datenelement, z.B. ID
— Metainformationen, z.B. MaBleinheiten

* Elemente
— Normale Syntax mit Start und Ende, <gene>CD4</gene>
— Leere Syntax, keine gekapselten Daten auB8er 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

MY M

PR
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GAME

DTD + Tools fiir Austausch von Genom-Annotationen

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

Ubergchneidung mit OMG-LSR'

BSA GAME Semantics

-~ Annotation

CORBA alS |nterface, Daten in - ““A collection of features found on an associated set

of sequences™

XML -~ 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™

AT _—
it ';u yl i * Genefinding File Format: Format zur Abspeicherung von Genstrukturen

1 Life Science Research Domain Task Force der OMG
$ Biomolecular Sequence Analysis ".}("%\

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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GAME: DTD-Ausschnitt
<! ANY>
<! EDATA> <offset330</of fs=t>
<! EHDATA> <legths225</legti>
</Ja>
<IENTITY % site goerator
** site_gperator (less tren | greater tten)'>
<t Sard>
<IATTLIST fuzzy start
Ysite goerator; #VPLIED> <fuzzy spa>
<fuzzy start site geerator="less tten'>
<t (Span)> S
<IATTLIST fuzzy erd <offs=344</of fset>
Ysite goerator; #IVPLIED> <legtt=1</lengti >
</gav
<1 (fuzzy start, fuzzy ed)> </fuzzy start>
<fuzzy erc>
< (offset, length)> s>
<IATTLIST spen <offsetAD</of fs=t>
between  (IRE) #IMPLIED <lergtil</legti>
erther_dir (RE) AMPLIED> </Far
</fuzzy enc>
</fuzzy s>

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

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
/7 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>PFO0008</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 (family)

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

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

</result_set>
</computational_analysis>
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GAME: Pfam-Beispiel

Beispiel fur Protein-Domain: EGF-like domain
(Pfam-1D PF00008)

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,

[ 1L 1.

Figure 1: 6cox [ ], PUB0O0004964 to be present, in a

Oxidoreductase more or less conserved form, in a large number of other,

Cyclooxyaenase-2 (prostaglandin mostly proteins.

ﬁmmﬁefg ggg"?j'?;gg :vi;r;ea Sr‘?:"‘icti“’e The list of proteins currently known to contain one or more
i 2 B copies of an EGF-like pattern is large and varied. The

Key: functional significance of EGF domains in what appear to
_  Start  End be unrelated proteins is not yet clear. However, a common
Domain Chain o idue Residue  feature is that these repeats are found in the extracellular
An peroxidase A 205 a4 domain of membrane—_bound proteins or in proteins known
_'I—‘ to be secreted (exception: prostaglandin G/H synthase). The
ElE o €8 B9 EGF domain includes six cysteine residues which have been
An_peroxidase A 454 221 shown (in EGF) to be involved in disulphide bonds. The
An_peroxidase B 228 cER) main structure is a two-stranded -sheet followed by a loop
EGE E 35 59 to a C-terminal short two-stranded sheet. Subdomains
et @ = between the conserved cysteines vary in length.
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XML in der Bioinformatik: Bewertung

n Gut geeignet fir semi-strukturierte Biodaten

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

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

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




n

n

n

Datenmodelle/Formate

"Austauschformate"
— Entry-based

— ASN.1

- XML

Speichern und Anfragen
— Relationales Modell
— Objektorientiertes/Objektrelationales Modell

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

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

)

LW

(C) Prof. R. Mller, Prof. E. Rahm E -

: Zusammenfassung

Objektidentifikation
e Trivial?
+ ,Namen" einer Sequenz in Genbank
— Locus name
Accession number
GI number
NID number
Accession.Version
Weitere Ids in EMBL / DDBJ]
» Existierende Crossreferenzen wechseln dadurch nicht
— Falsche Verweise
— Tote Verweise (Dangling Pointer)

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

Spezielle Modellierungsaspekte

n Objektidentifikation
n \ersionierung

n Widerspriichliche Daten

AN

(C) Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm s \
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Identifikation

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

¢ 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)

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

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

AN, T

AT




Modelle von Identifikatoren

o Semantikfrei
— Object-Ids
— ,Surrogate” Keys
¢ Semantikbehaftet
— .Sprechende Schltssel"
— Beispiel: ,CYC_BOVIN" = ,Protein_Species” (SP)
— Problem: Kénnen sich andern
+ Neue Erkenntnisse iiber Proteinfunktion

» Neue Erkenntnisse Uiber Vorkommen in Species
* Heirat

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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Schliissel in MDB

* Wissen uber Objekte wachst standig

— Korrekturen — andere Annotation, Sequenz, ...

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

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

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

¢ Links sollen erhalten bleiben
¢ Versionierung notwendig

oy WP WP

Beispiel GenBank

¢ Versuch 1: ,Locus name"
— Sprechend: ,HUMHBB" — ,Human Betaglobin region™
— Definitionen verandern sich - als Ids abgel6st
— ID und Daten kénnen sich @ndern
e Versuch 2: Accession-Number
— Eindeutige, globale ID fiir jede Submission
— Keine Versionierung
— ID bleibt, aber Daten kdnnen sich @ndern

¢ Versuch 3: GID (Genbank ID)
— Eindeutige, interne ID fiir jede Version einer Submission
— Versionen von Entries — unterschiedliche gid
— ID und Daten immer gleich

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

MY N
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Beispiel GenBank 2

¢ Versuch 4: NID (Nucleotide ID)
— Eingefiihrt als Gbergreifende GID fir EMBL/Genbank/DDBJ
— Versionen von Entries — unterschiedliche NID
— ID und Daten immer gleich

— Aber: Zugriff auf ,aktuellsten™ Entry nicht méglich (Nur (iber
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

AN

ARG -
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Objektnamen bleiben schwierig

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

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

e Loci — kein Standard

e Proteinnamen — kein Standard

* Gennamen - halbherziger Standard (HUGO)

e Enzymnamen — schlechter Standard (Reaktion statt
Objekt)

A\

,':-"*\:_f;»""y AZ?J -
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Versionierung

« Das molekularbiologische Wissen wachst und verandert sich standig
— 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
e \Verschiedene Aspekte
— Speichern von verschiedenen Versionen
— Zugriff auf (alte) Versionen
— Referenzieren auf Versionen
— Vergleich von Versionen (Deltas erstellen)

N W,

AN
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Objekt Identifikation, Beispiel (Stand 2001)

e 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

SIRT1 1 0 5 1 2

SIR2L1 |0 0 1 1 2

PR\
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AUy

Versionierungsmodelle

Linear Hierarchisch

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

Release / Version « Deutlich komplexer

M e

YO
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Weitere 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: (a,,8,.1),(31.1,3p-2) -+ 80

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

— Aktuelle Version in 2 Schritten berechenbar
— Zunehmend groBe Deltas

— a, muss zugreifbar bleiben (Archivierung)
Variante 3: a,,(a,.1,3,,),(8,-2,8p-1),---(30,31)
— Aktuelle Version immer vorhanden

— Alte Versionen schwer zugreifbar

— Kompakte Deltas
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Speicherung von Deltas 2

e Variante 4: a,,(a,.1,3,),(a,,5,2,),.-.,(ag,2,,)
— Aktuelle Version sofort zugreifbar

— Erzeugen einer neuen Version: Neuberechnung aller
Deltas

— Zunehmend groBe Deltas

e Variante 5: a,,a,4,3,.5,...,41,89
— Keine Speicherung von Deltas
— Hochster Speicherplatzverbrauch
— Alle Versionen im direkten Zugriff
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Existierende Versionierung in MDB

e Linear

e Granularitat
— Datenbank Releases
— Versionierung von Eintragen (Entry-Based Modell)
¢ Reprasentation
— Komplette Versionen, keine Deltas (Variante 5)
— Versionsnummern (Genbank)
— Anderungsdatum (Swiss-Prot)
e Anmerkung: Wenige MDB ,16schen™ Objekte
— Externe Referenzen vorhanden
— Stattdessen (Ids bleiben giiltig)
* Merging von Objekten
« Inaktivierung
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Senario

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

e Aufgabe
— RDBMS soll Versionen verwalten
— Lineare, tuple-basierte Versionierung
* Anforderungen: Zugriff muss madglich sein auf
— Aktuelle Version
— Zustand der Datenbank zu beliebigem Zeitpunkt d,
e 2 Varianten
— Single Table
— Schattentabellen

Variante 1: Single-table

e Erweiterung jeder Tabelle T um Attribute
— Versionsnummer V
— ALIVE Flag A
— VALIDFROM D
— Schlisselveranderung K — (K+V)

© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm
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Variante 1: INSERT
e INSERT Objekt Kin T
— Gibt es K schonin T?
— Nein
¢ INSERT K INTO T (V=0, A=true, D=SYSDATE)
- Ja
e Letzte Version von K in T finden (V,)
¢ INSERT KINTO T (V=V,+1, A=true, D=SYSDATE)
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Variante 1: DELETE

o DELETE Objekt Kaus T

— Gibt es K schon in T?

— Nein
« Nichts tun

-Ja
e Letzte Version von K in T finden (K, mit V,)
o K, A=T ?

-Ja

» INSERT K INTO T (V=V, +1, A=false, D=SYSDATE)

— Nein
» Nichts tun

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

Variante 1: UPDATE

o UPDATE Objekt Kin T

— Kin T vorhanden?

— Nein
« Nichts tun

- Ja
e Letzte Version von K in T finden (K,; mit V,)
o K .A=T?

- Ja

» INSERT K INTO T (V=V, +1, A=true, D=SYSDATE)

— Nein
» Nichts tun — Fehler?

PoB
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Variante 1: SELECT
o SELECT aktuelle Version von k,
SELECT *
FROM t
WHERE a=T AND
k=ky AND
d = (SELECT MAX(d)
FROM t t2
WHERE t2.K=k,)
e SELECT alle Tupel zum Zeitpunkt d,
SELECT * »
FROMtt1 Was kdnnte man
WHERE a=T"'AND
d<=dj AND Sparen ?
d = (SELECT MAX(d)
FROM t t2
WHERE t2.K=t1.K AND
t2.d<=dy)
q‘:?_mi’) Ll:‘.
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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
* Bewertung
— INSERT / DELETE / UPDATE erfordern Trigger
— Verlangsamung bei SELECTs
— Verlangsamung durch wachsende Tabelle
— Syntaxkomplexitat durch Views abfangen
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Variante 2: Schattentabellen

Pro Tabelle T anlegen einer Tabelle Ts

— Zusatzliche Attribute
* Versionsnummer V
« VALIDUNTIL D

— Schlissel in T5: K — (K+V)

T bleibt unverandert

T speichert alte Versionen

T speichert nur aktuellste Version

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

Variante 2: INSERT
e INSERT Objekt Kin T
— Kin 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 T* (V=V,+1, D=SYSDATE)

« V_ existiert nicht: INSERT K, INTO T5 (V=0, D=SYSDATE)
¢ DELETE K, FROM T

« INSERTKINTOT

¢ 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,

o 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 TS (V=0, D=SYSDATE)
e DELETE K, FROM T

e Objekt in T vorhanden - Objekt ist giltig

¢ Objekt nicht in T vorhanden, aber in T* - Objekt
war gultig bis D

P P W
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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 TS (V=V,+1, D=SYSDATE)
¢ V, existiert nicht: INSERT K, INTO T° (V=0, D=SYSDATE)
e DELETE K, FROM T
« INSERT KINTO T

"';‘;‘»ﬁf,?“‘?’
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Variante 2: SELECT
» SELECT aktuelle Version von k,

SELECT *
FROM t
WHERE k=k,

o SELECT alle Tupel k zum Zeitpunkt d,
— Kompliziert ....
— Erfordert Zugriff auf T und T°
- Vorsicht: Datum in T° gibt Ende der Gliltigkeit an

Fallunterscheidung
Geldscht vor d, | Geléscht nach d, Bisher nicht
geléscht
Letzte K nicht in T; K nicht in T; K'in T nehmen;

Anderung Kein Eintrag in TS | Kleinsten Eintrag in T | Bedingung: kein
vor d, mit d>d, mit d>d, nehmen Eintrag in T5 mit
(es gibt nur einen) d>d,

1] 2]

A NT
;{f»y -
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In SQL
SELECT *
FROM t
W N XISTS
=F
FROM t_s
WHERE t.k = © s.k AND
t s.d > d,)
UNION B '
SELECT *
FROM t s
WHERE t_s.d > d, AND
t s.d = .
T(SELECT MIN(d) Falle 1,3,4
FROM t s 2
WHERE t_s.k=t2.k AND
t s.d > d,)
MY M
¢:¢f7i i
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Letzte Fall unmaglich K nicht in T; K in T vorhanden
Anderung Kleinsten Eintrag in TS (ignorieren);
nach d, mit d>d; nehmen Kleinsten Eintrag
(es gibt mehrere) in T* mit d>d,
nehmen
E (es gibt mehreE
’:}ﬁ;} s
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Variante 2: Bewertung

* 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 (Schlissel) wiederbeleben !
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Widerspriuchliche Daten
VergleICh n Experimentergebnisse kénnen (und werden) sich "widersprechen"
e H3 ufige Anderu ngen eher Wenig Lesezugriffe - — "Widerspriiche" sind eine Frage des zugrundeliegenden, angenommenen kausalen Modells
- ! — Aufldésung der Widerspriiche i.d.R. nicht méglich; zusatzliches Experiment liefert oft nur weiteres
V te l
ariante Ergebnis
¢ Seltenere Anderu ngen, vor allem Zugnff auf — "Widerspriiche" 16sen sich bei Modelliiberarbeitung oft auf
aktuellste Version — Variante 2 n Rohdaten versus Ergebnisdaten
e Variante 2 eher flir MDB geeignet n Metadaten wichtig
e AuBerdem zu klaren — Datenquelle
— Referenzen / Fremdschliissel auf versionierte Objekte B 2"‘_’“"“"(0”
» Entry-based Daten haben keine Referenzen - e'tpu.r_] ! .
L . . — Abschatzung der Datenqualitat
— Identifikation von Anderungen (Delta Berechnung) _ Vergleichbarkeit der Ergebnisse
a0, n Bedeutung der Versionierung
© Dr. A. Hinneburg, Prof. R. Miiller, Prof. E. Rahm TN "E/ L AN TN
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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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