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Lernziele

« Kennen und Anwenden
- Modellierung verschiedener biologischer Konzepte
. Modellierungsalternativen und ihre Anwendungsszenarien
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Gliederung

 Motivation

. Anforderungen

o Konzeptionelle Modellierung, Beispiel
o Applikationsspezifische Schemata

« Modelle zur generischen Speicherung
 Multidimensionale Speicherung

« Open vs. Closed World Assumption
o Ausblick
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Motivation

o Unterschiedliche Szenarien der Datenverwaltung mit
verschiedenen Anforderungen
. Klinische Studien

Genetische Analysen, z.B. Genexpression, Sequenzierung

. Beschreibungen von biol. Objekten unter Nutzung von
Ontologien
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Anforderungen

Korrekte Erfassung und Modellierung von Entitatstypen,
deren Atiribute und Beziehungen

Evolution: Hinzufigen/Entfernen von Daten
. Anpassung/Erweiterbarkeit des Schemas (Schemaevolution)

. Flexibilitat bzgl. Aufnahme neuer Entitaten
(bislang fremde Datenarten) und Attribute

. Auswirkung auf abhangige Programme, Auswertungen
Schnelle Anfrageverarbeitung

. Analysis auf grof’en Datenmengen

Bezugnahme auf Daten anderer Quellen (Referenzierung)
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Wdh. Konzeptionelle Modellierung

. Anforderungsanalyse

Identifikation der Anforderungen der
Anwendung und Informationsstruktur

Woas sind relevante Objekte, Atiribute,
Beziehungen, typische Operationen, ...2

Konzeptionelles Design

Transformation der Anforderungsanalyse
in einen konzeptionellen Entwurf

Erstellung eines Modells unabhéngig vom

konkreten DBMS (z.B. ER, UML)

Eventuelle Inkonsistenzen, notwendige Anderungen
—iterative Uberorbeltung in dieser Phase sinnvoll,
um spdtere, aufwendigere Anderungen zu vermeiden

Logisches Design

Abbildung des konzeptionellen Modells
auf konkretes Datenbanksystem

Definition der Datenstruktur,
z.B. Erstellung der Relationen

Abb.:

Requirements
Analysis !

Conceptual Model
¥
Logical
Design

|

Implementation Model

Bornberg-Bauer, and Paton: Conceptual data modelling for bioinformatics. Briefings in Bioinformatics, 2002



Modellierung biologischer Konzepte

 Reaktion

e Enzym

» Biopolymer
« Protein

« DNA

Enzyme

ANE

Protein

< catalysis ', Reaction

> Biopolymer

DNA

Bornberg-Bauer, and Paton: Conceptual data modelling for bioinformatics. Briefings in bioinformatics, 2002
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,Ein-Gen-ein-Enzym-Hypothese”

Gen

1

1

@ Enzym

1940er Jahre, George Beadle, Edward Tatum, Nobelpreis
Probleme durch neuere Erkenntnisse:

DNA-Abschnitt kodiert fir Proteine allgemein (auch Strukturproteine)

Proteine kdnnen aus mehreren Polypeptiden bestehen;
jeder DNA-Abschnitt, der fur ein Polypeptid codiert, ist ein "Gen"

— Modifikation: ,Ein-Gen-ein-Polypeptid “

Alternatives Spleifien (splicing): derselbe DNA-Abschnitt kann zu
unterschiedlichen mRNA-Molekilen und damit zu unterschiedlichen
Polypeptiden fihren

"Gene" codieren auch funktionelle RNAs (rRNA, tRNA, ..)

Eine Moglichkeit: ein Gen kodiert eine biologisch aktive RNA,
die in ein Polypeptid translatiert werden kann.

Ein Protein/Polypeptid kann aus mehreren Genen entstehen (aufgrund
genetischer Redundanz, Kopienzahlvarianten)

Gen

N

M

@ Protein
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Beispiele

. .. N 1 L
Codons, Aminosduren | Codon @ Aminosdure

Protein-Interaktion Protein-ID .
Protein interagiert

M
.
« Gen, Promotor Gen reguliert Promotor
von
« Verschreibung

Arzt

Medikament \O
\
Alternative No@

Patient
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BioDB Design

Artikel: Nelson et al.: Designing databases to store
biological information. Biosilico, 2003.

1) Lernen aus bestehender Literatur und Quellen

. DB-Buch

« Wiederverwenden von bestehenden Datenmodellen
(z.B. Literaturverwaltung, Kontaktinformationen)

. Bessere Interoperabilitat durch Verwenden strukiurierter
Vokabulare (Gene Ontology, Enzyme Codes, ...)

. Veroffentlichen des eigenen Schemas

2) Zeit tir DB-Design nehmen
Keine ungeplante DB-Erstellung
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BioDB Design

3) Bericksichtigen der individuellen Bedirfnisse der Biologen

Unterschied zu anderen Domanen:
Nicht méglich alle ,Business rules” zu kennen, um constraints zu
erstellen (Bsp. ‘Bestellung darf nicht ohne Lieferadresse abgespeichert werden.’)

Regeln oft nicht bekannt, verschiedene Experten interpretieren Fakten
unterschiedlich
— BioDB muss ,Unsicherheiten” erlauben

« Unstrukturierter Text in ,Comments”-Feld
(unterstitzt Experte, aber keine queries)

« Kompromiss: Strukturierte Kategorisierung erzwingen und zusatzlich
Kommentarfeld fir Erklarungen

Daten unterschiedlich glaubwirdig:
,quality scores” zur Bewertung der Daten einplanen
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BioDB Design

4) Nutzen der DB um Datenintegritat zu erzwingen

. Normalisierung: Vermeiden von Inkonsistenzen durch
Redundanzen efc.

. Denormalisierung: Trigger oder Applikation muss Datenintegritat
sicherstellen!

. Haufiges ,redesign” vermeiden— Software muss auch angepasst
werden; moglichst die tatsachliche Struktur der Daten reflektieren,
um auch zukinftige Anforderungen zu erfillen

. Normalisierung — Performance Probleme
Bio-Daten werden haufiger gelesen als geschrieben
— Nutzen von Indices, materialisierte Sichten ...
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BioDB Design
5) DB Umfang sollte handhabbar sein

DB-Design kann Informationen ignorieren oder vereinfachen
(sollte aber vollstandig in der betrachteten biologischen
Untermenge der DB sein)

lteratives Design, bei grofden Projekten, erst Teilprojekte |6sen,
Feedback von Nutzern
Umgang mit Flatfiles bei ,redesign”

« Parsen und in DB integrieren, falls Daten inkonsistent;
Flatfile von User erwiinscht — Export aus DB

« (Teile in) Flatfile erhalten; falls Flatfiles konsistent
(Uberfishrung in DB eventuell zu hoher Autwand)

Bilder in DB

o Schnell sehr grofie Datenmenge
«  Oft nur Referenz auf extern gespeichertes Bild
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BioDB Design

6) Kommunikation mit Nutzern & UserInterface Programmierer
. DB nur erfolgreich, wenn sie genutzt wird

. Gutes Interface ist sehr wichtig;
Kollaboration zwischen DB Designer, Programmierer & Nutzer

. “User feedback should not be dismissed because ‘they do not
understand databases’.”
Endnutzer sind die einzigen, die die Daten und wie sie genutzt

werden, wirklich verstehen!

/) Testen des DB Designs mit Real-World-Daten

. Verwendung reprdasentativer Testdaten

. Einige Beziehungen in Daten sind eventuell (testen!) nicht wichtig fir
das DB Ziel

. Beispiel: in Proteinfunktions-DB ist ein Link vom Protein auf ein Gen
ausreichend, in DB fir Splicing Varianten detaillierteres Schema notwendig
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BioDB Design

8) Verstandliche, leicht zu verwaltende DB Struktur
Dokumentation ist wichtig: Ubliche Fehler sollten in neuen
DB-Projekten nicht wiederholt werden

Doppeldeutigkeiten erklaren (RELATED_PROTEIN:
Sequenzdhnlichkeit, Strukturghnlichkeit, Funktionale Ahnlichkeit,

interagierendes Protein...2)
Verwenden von ,Naming standards”, kontrollierten Vokabularen
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Schema-Alternativen

« Schema wird im Prozess des Datenbankentwurfs erstellt
« Kombination verschiedener Alternativen méglich

Alternativen

Applikations- Generische Multi- 'Open World'
spezifische Schemata dimensionale Schemata
Schemata Schemata
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Applikationsspezifische Schemata

Erstellung des Schemas ausgerichtet auf eine Applikation

Abbildung von Realwelt-Sachverhalten in

- Entitaten, die mit einer Menge von Attributen beschrieben
werden

. Beziehungen zwischen Entitaten
Relationale Schemata: 2./3. Normalform

Restriktionen durch DB-Constraints (not null, ...)

Vorteile

Genau, zugeschnittene Modellierung; auf Applikation optimiert
(bspw. individuelle Datentypen, normalisiertes Schema)

Verstandlich fur Endnutzer, klare Bezeichnungen fir Attribute, Entitaten etc.

Nachteile

Ressourcen-aufwendiger Modellierungsprozess

Anderungen nicht einfach: wenig Flexibilitdt,
Schemaevolution notwendig
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Beispiel

o Abbildung einer Menge von Genen mit ihrer Lokalisation

Ceng
<<PF>> gene id : Integer iz located on Seguence Eegion
< <FK> > region id fk : Integer|Q.." 1 .
SChemO syrnbol © String qene region {{_PK}:- reqion !d CInteger
start position : Integer region name : 5tring
stap position © Integer

Gene Sequence Region
. i | reqion id fklsymbol | STt stop _ . .
Schema mit | eneid | region id fkisy position | position region id | region name
|n51'(] nqufen 1 346 TAPBP |33.375.449 | 33.390.114 341 Chrom. 1
2 341 SFRS11|70.433.953 | 70.502.757 346 | Chrom. 6
Belsplel- T Gene.symbol, (G Sequence Region. (Gegze r%gf)n . HiequenceRegmn))
Gene.start position,  region name ' : o
Onfroge Gene.stop position, = 'Chrom. 1' Sequence Region.region id

Sequence Region.region name

WS 2014/15, Universitat Leipzig, Anika Grof3



Beispiel , protein motif fingerprints”

o Motiv

Kurzes konserviertes Sequenzmuster, das zu bestimmten
Proteinfunktionen assoziiert ist

Motive Uberlappen typischerweise nicht
« Fingerprint (auch Signatur]

Gruppe konservierter Motive zur Charakterisierung einer Proteinfamilie
(nicht zwingend angrenzende Motive)

o Datenbank fir Fingerprints PB'"N

Typisches Bsp. einer BioDB:
zundchst Nutzung von ASCII Dateien, dann Migration auf relationale
Plattform (aufgrund der Performanz und Funktionalitét)

> 2100 fingerprints, >12000 single motifs
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PRO0277 Insulin signature

° ° PRO0276 Insulin family signature
‘ I“SUII“ SIgnature : PR00277 PRO2003 Bombyxin signature
PRO2004 Relaxin signature
PRO2033 Placentin signature

. 3-elementiger Fingerprint (Signatur fir Insuling) ~ PrRO2002 Insulin-like arowth factor sian.
o Bestimmung anhand eines Alignments (zwischen 28 Sequenzen)

. Bestimmung der Motive in konservierten Regionen (signifikante

Abweichung von anderen engen Verwandten der Insulinfamilie) .
INSULIN: Insulin signature

Seed alignment containing 28 sequences:

1 11 21 31 41 51 61 71 81 a1 101
e e e e |- |--f-—-—-- e e e — e |-f---—-- |-~
INS CAVEO MALWMHLLTVLALLALWGENTGQAFVSRHL GSNLVETLYSV QDDGFFYIPKDRRELED--- PQVEQTELGMGLGAGGLOPLALEMALQKRGIVDY ~TGT
INS ALIMI =~ ————mmmmmmmmmemmmee e IQRLCGSHLVPALYLV $ERGFFY SPKG——————m—m = m mmmm e e e GIVEQ ~HNT FLYQLENY

INS2 RAT MALWIRFLPLLALLILWE PRPAQHFVEQHL GSHLVEALYLV BERGFFYTEMSRREVED-PQVAQLELGGGPGAGD--LOTLALEVARQKRGIVDY TSI FLYQLENY
INSZ BATSE  mmmmmmmmmmmm e PPQHL GSHLVPALYLV fDRGFFYNS - mmmmmm o mm e m e mm e GIVEQ  ~HRP PKFDLQSY

INS CAIMO  —mmmmmmmmmmmmmmmmmm e IQHL GSHLVEALYLV FERGFFYSPET——————mmmm—mmmmmmmmmmmmmmmm e GIVEQ ~ENP FLYQLENY
INS_GORGO MALWMRLLPLLALLALWGFDPAARFVNOHL GSHLVEALYLV BERGFFYTPKIRREAED-LQVGQVELGGGPGAGS—-LOPLALEGSLOKRGIVEQ ~ TSI FLYQLENY
INS ANGRO = —m—mmmmmmmmmmmmmeee STQHLCGSHLVEALYLV.fSHGFFFNPKD—— === mmmmm mmmmm e e e GIVEQR ~HKP FIFDLQNY
INS FELCA MAPWTRLLPLLALLSLWI PAPTRAFVNQHL GSHLVEALYLV BERGFFYTPKARREAFD---LOGKDAELGEAPGAGGLOPSALEAPLOKRGIVEQ ~ASV FLYQLEHY

INS BALBO @ ———mmmmmmmmmmmmmmee e FVNQHL - GSHLVEALYLV $ERGEFYTPKRA———————mmmmmmmmmmm e e e e e GIVEQ ~AST FLYQLENY

INS ACIGD = e IQHL GSHLVEALYLY BERGFFYTEN-——————m e mmmm e KVGIVEQ ~HSP ELYDLENY
INS CAPAT =~ mmmmmmmmmmmmmmm e FVNGHL GSHLVEALYLY FERGFFYTEHA——— e mmmmmmmmmmmm e GIVEQ ~AGV FLYQLENY

INS1 XENLA MALWMO LELVLVL-FF3TPNTERLVIOHL  G3HIVEALY LV gDRGFFYYPEVEROMEQ——-——— ALVIGPQINELDGMOLOPOEY QEMERGIVEQ - CHSTCFLFQLESY

INS GADCE  mmmmmmmmmmmm e PPQHL GSHLVPALYLYV BORGFFYNEK-————————m———mmmmmmmmmmmm e GIVDQ ~HRP PIFDLQNY
INS ANSAN @ ———mmmmmmmmmeemmee o NQHL - GSHLVEALYLV FERGFFY SPKT ——————mmm mmm m e e e e GIVEQ “ENP

INS2 MOUSE MALWMRFLPLLALLFLWESHPTQAFVKQHL GSHLVEALYLV BERGFFYTPMSRREVED-PQVAQLELGGGPGAGD--LOTLALEVAQOKRGIVDQ TSI FLY(LENY
INSL BATSF = ———mmmmmmmmmmmmmmee e PPQHLCGSHLVPALYLV §DRGFFYNPK—————mmmmmmm e e e e e GIVEQ ~HRP PIFDLQSY

INS HUMAN MALWMELLFLLATLLATWSPDPARAFVHOHL  GIHLVEALYLYV fERGFFY T PETRREAR - LOVEVELG G PGAGS - LOPLALEGSLOKRGIVED TSI ELYQLENY
INS BOVIN MALWIRLEFLLATLATWEPPPARAFVHOHL  GSHLVEALYLYV fERGFFYTPEARREVEG-PVEALELAGGPGAGE——————— LEGPPQERGIVEQ- CASV_ELYQLENY
INS CERRAE MATWMELLFLLATLATWGEDEVERFVIIOHL  G3HLVEALY LV pERGFFY T PKTRREAE D-FOVEVELGZEPGAGS - LOPLALEGSLOKRGIVED TSI ELYQLENY

K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
LYQLENY K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
K
B

INs caMbe @~ o FANOHL  GIHLVEALYLV gERGFFYIFKA--—-—————--————————— GIVEQ - CASV_ELYQLENY
IN52 XENLA MALWMQ LELVLVL-LFSTENTE IQHL - GSHLVEALY LV pCRGFFYYFEIKRDIEQ—————— ACVNGEQOHELDGMR FOPOEY QEMERGIVEQ - CHITCELEQLENTY
INs catvr 0 TORL - GSHLVPALYFV FERGFFY SFEQIROVGEFLSAFRDLEFFLDTEMECRF FYRQOLAGSEMERGIVED - CHNT _FLVNLEZY
INS ACTTR MALWMHLLFLLATLLATWGFEFAFREVHOHL  GEFHLVEALYLV fERGFFYAFKTRREAED-LOVGEOVELGEE3ITE5———--LEFLEGFMQERGVVDQ - C TSI LY QLONY
IN51 MOUSE MALIVHFLFLLATLATWE PKPT QA VEQHL  GEHLVEAL YLV pERGFFY T PESRREVED-FOVEQLELGES PGD———--LOTLALEVARQERGIVD) - C TSI ELYQLENY
INS aMIca. = SQHL GSHLVEALFLV gESGFFYNFH--—----—-—-—-----———— KSGIVEQCCLEP I TYEMEEY
INS BalPH = FVIHOHL  G3HLVEALYLV gERGFFYTPEKA--——————-———————— GIVEQ-CTISICRLYQLENY
INS CANFL MALWMELLFLLATLLATWAFAFTRAFVHIQHL GSHLVEALYLYV fERGFFY T FEARREVED-LOVROVELAGAPGEG——GLOFLALEGALQERGIVEQ  C TSI FLYJLENY
INS1 BAT MALWMEFLEPLLALLVLWE FKPAOAFVEDHL  GPFHLVEALYLYV EERGFFYTIPESEREVED-POVEQLELGGGPEAGD—-LOTLALEVAROKBRGIVDD TSI ELYQLENY


http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR00277
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR00276
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR00276
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR02003
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR02004
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR02033
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR02002
http://www.genome.jp/dbget-bin/www_bget?prints:PR02002

Fingerprint ,INSULIN signature’ (PR0O0277)

FINAT. MOTIF 3ETS

Motif accession: INSULINT
. Length of motif = 12
e Motif number = 1

Motif accession: INSULIN2
o Length of motif =7
« Motif number = 2

INSULIN1

Insulin motif I - 3

FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FNQHLCOGSHLY
FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FNQHLCOGSHLY
FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FVNQHLCGSHLV
FNQHLCOGSHLY
FVNQHLCGSHLV

INSULINZ

EATYLVC
EALYLVC
EATYTVC
EATYT.VC
EATYTLWVC
EATYTLVC
EATYTWVC
EATYT.VC
EATYTLWVC
EATYTLVC
EATYTWVC
EATYT.VC

Length of motif = 12

BCODE
ROELZ0
RTMOGL

MERTH
CRISF

SPETR

INS
INS
INS

SHEEF

BRAETT
F3ACE

INS
INS

PONEY

INS FIG

INS

PHYCA

FANTR
MRECFR

INS
INS
INS

HUMAN

HORSE

INS

Length of motif = 7
Insulin motif II - 3

PCODE

ROELZO0

RTMOG1
INS

Motif number

MERTN
CRISFE

SPETR

INS

SHEEP

BRABIT
P3ACE

INS
INS
INS

PONEY

INS PIG

INS

PHYCA

PANTR
MACFR
HUMAN

INS
INS
INS

5T
25

1
25
25
25
25
25
25

1
25
25
25

1

5T
37
13
37
37
37
37
37
37
13
37
37
37
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Motif number = 1

INT

25

1
25
25
25
25
25
25

1
25
25
25

1

(O i I e T e s, . v . . i Y O Y Y

2

=




Modellierung in PRINTS

. Jede Sequenz enthdlt mehrere Motive, von denen jedes in einer oder
mehreren Sequenzen auftaucht

. Jeder Fingerprint ist eine Sammlung von Motiven, aber jedes Motiv
erscheint in genau einem Fingerprint

 Beziehung zwischen Fingerprint und bestimmter Sequenz représentiert
die funktionale Charakterisierung eines Proteins

. Genavigkeit: Abhdangig von der Anzahl der Motive in einem Fingerprint, die
zu einer bestimmten Sequenz matchen, ist diese Zuordnung mehr oder
weniger glaubwirdig (z.B. true positive, true partial, false partial)

. Entitaten haben jeweils einige Atiribute

Bornberg-Bauer, and Paton: Conceptual data modelling for bioinformatics. Briefings in bioinformatics, 2002
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Modellierung PRINTS

M
accuracy i::i-gﬂ/' Fingerprint
1
is
part
== == of
: :
N : E N B
M N
Sagquence ontains Motif

Bornberg-Bauer, and Paton: Conceptual data modelling for bioinformatics. Briefings in bioinformatics, 2002
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‘ Relationales Modell - Beispiel PRINTS
- Mewt

accession fingerprint accession (FK) motif number motif sequence

INSULINT PRO0277 1 FVNQHLCGSHLY

INSULIN2 PRO0277 2 EALYLVC

INSULINFAMLY1 [PRO0276 1 HLCGSHLVEALYLVCGE
accession title creation date

PROO277 Insulin signature | 14-APR-1994
~ Sequence 00276 [ fomly | 141974

__accession identifier signature
PO1308 INS_HUMAN
PO1325 INST_MOUSE |

sequence accession (FK)  fingerprint accession (FK) accuracy
PO1308 PRO0277 TP
PO1325 PRO0277 TP
PO1308 PRO0276 TP




Generische Schemata

.« Generisch: Schema ist unabhdngig von der Applikation und
damit fir viele Anwendungen (wieder-) verwendbar

o Ausgewdhlte Ansdize

. Entity Atiribute Value (EAV) - relationale Schemata
(Varianten)

- Name Type Value (NTV) — vorwiegend im Bereich XML
. Resource Description Framework (RDF)

. Vorteile: Einfachheit, Flexibilitat, robust gegeniber
Anderungen

« Nachteile: Semantik wird in Instanzdaten kodiert,
aufwdndige Anfragegenerierung und —verarbeitung,
steigende Anzahl von Tupeln ..

WS 2014/15, Universitat Leipzig, Anika Grof3



Beispiel EAV

« Abbildung einer Menge von Genen und ihrer Lokalisation unter
Nutzung des EAV-Ansatzes

Schema
Lene Bntity is described by Value is associated with Adtribute
< <Pk.>> entity id ; Integer| 1 0.7 |« <PK, FK.= = entity id ke Integer 0. 1 |=<PK>> attribute id : Integer
accession @ 5tring BTty wvalue | < <PK, FK= > attribute id Tk © Integer| wa|ye attribute |&ttribute name : 5tring
walue string @ 5tring

Schema mit Instanzdaten

Gene Entity Value Attribute
eni’rcljty accession elg’rlfflzl Gt:;ibftte value Gttr;dbUfe attribute name
1 ENS0815 1 102 |TAPBP 102 | symbol

| 103 |33.375.449 103 | start position

» Vorteil: Flexibilitat, falls neue Attribute hinzugefigt oder
bestehende Atiribute entfernt werden sollen

« Nachteil: Datentyp des Attributwerts ist festgelegt (z.B. String)
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Multidimensionale Schemata

 Modellierungsparadigma fir Data Warehouses
und Data Marts

- Dimensionen: Beschreibungen von Einflussgréfien

. Fakten: numerische Daten, die von Dimensionen
beeinflusst werden

Dimension 1

Beispiel: Data Cube
mit drei Dimensionen Dimension 2

Dimension 3
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Beispiel

o Expressionssignale pro Gen und Chip, die in einem
Expressionsexperiment gemessen wurden

« Dimensionen: Gene, Chip, Analysis
. Fakten: Signal (Messwert)

Lene

sytnbol ;- 5tring
start position © Integer
stop position ; Integer

< <Pk geneid ; Integer
< <k = region id fk ; Integer

gene

0."

Chip

sample © 5tring

<<Pk>> chipid: Integer
chip number ; 5tring

chip| 1

sighal 0

Expression Data

Is associated with

signal

< <Pk, x> gene id fk ;. Integer
< <Pk, Fix > sample id Tk Integer

I associated with

Analysis

< <Pk > anahysis id ; Integer
analysis name : 5tring

analysis

Q.

< <Pk, FRx > anabsis id flk Integer
signal : Float

signal is associated with
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Multidimensionale Schemata

« Erweiterbarkeit und Skalierbarkeit

. Hinzufigen never Instanzdaten (Dimensionsdaten + Fakten)
ohne Anderungen am zugrundeliegenden Datenmodell

o Schnelle Anfrageverarbeitung: Verzicht aut Normalisierung der
Dimensionstabellen spart Joins, ...

« Multidimensionale Selektion und Analyse
. Einfache Selektion, Aggregation und Vergleich der Fakten

Dimension 1 Dimension 1 Dimension 1
| { |
‘ ; DimenSion 2 Dimension 2 D D‘lm 2
Dimension 3 Dimension 3 Dimension 3
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'Open World' Schemata

'Closed World Assumption': Alle Datenobjekte sind
innerhalb des Schemas bekannt und beschrieben

'Open World Assumption': schemaibergreifende
Beschreibung von Obijekten unter Nutzung von
spezifischen Objekt-Referenzen (external references, cross
references, XREF ...)

Referenz: Verbindung zwischen zwei Objekten aus
zwei getrennten Datenquellen

Vorteile: Rickgriff aut bestehende Objektbeschreibungen
in anderen Datenquellen méglich

Nachteil: Datenintegration notwendig, wenn Verknipfung
der Daten benétigt wird
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Referenzen

. Beispiel: Referenzen zwischen zwei Mengen von Genen
zweier Datenquellen und der ontologischen Beschreibung
ihrer molekularen Funktion

« Zuordnung Uber Mapping-Tabellen

Quelle,

Quelley~ /[ Molekulare
Funkt. | Funktionen
Ref [\~~~ 7777
Gene
Gen| /
Ref
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Beispiel

o Abbildung einer Menge von Genen mit ihrer Lokalisation
und Beschreibung molekularer Funktionen

Objekt-Referenz;

Schema (Auszug fir Quelle,) Obijekt ist in einer anderen
Datenquelle beschrieben

Lene Maolecular Function Eef
< <PK>> gene id : Integer 1 has function 0w << PK, FK.> > gene id Tk Integer
<< FF.> > region id fk . Integer < < P> function ref ; 5tring
symbal © String Qene function |evidence code : String
start position : Integer
stop position : Integer
R s equal to "
Q..
exXt gene External Gene Ref
External Data Source _ << PK, Fr.> > gene id fl ; Integer
P d | 1 contains 0" << PK, FF.> > source id fk : Integer
< ePhe > S0Ure ! - Integer — < < PK, Fi> > external gene ref ; &5tring
SOUFCeE name : 5tring ext SOuUrce gene
url ; &tring
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Kombination verschiedener Alternativen

 Hybrid (Genattribute teilweise appl.-spez. + generisch)
. Referenzen zu anderen Datenquellen (Mapping-Tabelle)
o Performanzsteigerung durch mgl. materialisierte Sichten Gber

Genattribute
Cene Aftribute Yalye . . Lene Molecular Function Fef
is described by _
< <PK, Fi> > gene id fk : Integer 0." 1 |<<PK>> geneid: Integer has function . | € <PK FK>> gene id fk : Integer
< <PK, FK>> gene attr id fk© Integer| yajye gene |<<FK>> regionid flk: Integer 1 0.7 | <<PK>» function ref : String
value : 5tring symbol  5tring gene function |evidence code : 5tring
star position ; Integer
0w alue stop position | Integer
gene| 4

iz associated with

attribute
1

Gene Atribute ;
Expression Data

is associated with

<Pk > gene attrid ; Integer

attr name © String 0.%[«<<PE, F> = gene id fl : Integer

: < <P, FR> > sample id fk : Integer &
sianal| ¢ «PK K> > analysis id i Integer s
signal ; Float £ B T:“”‘
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Datenmanagement in der Cloud

o Cloud: Nutzung verfigbarer Ressourcen von (externen) Anbietern:
Compute-, Storage-Ressourcen

. Ubergang von monolithischen zu dynamischen
Informationssystemstrukturen

. Nutzung "on-demand"
. Abrechnung nach Ver-/Gebrauch
o Zugriff Gber geeignete Schnittstellen: REST, WS-API
« Beispiele fir Cloud-Lésungen
Amazon Simple DB, Elastic Compute Cloud (EC2)

Google App Engine incl. BigTable
Yahoo Cloud

— Nutzung von NoSQL Datenbanken
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NoSQL-Datenbanken

 Not only SQL: schemafrei / schwache Restriktionen
« Key-Value Stores: z.B. Amazon Dynamo, ...

Speicherung eines Werts (z.B. BLOB) pro nutzer-definiertem
Schlissel

Zugriff Gber Schlussel, d.h. put (key, value) und get (key) -Methode
« Document Stores: z.B. SimpleDB, MongoDB, ...
Speicherung semistrukturierter Daten als Dokument (z.B. JSON]
Zugriff Gber Schlissel oder einfache Anfragesprache
«  Wide-column stores: z.B. BigTable / Hbase, ..

Tabellen-basierte Speicherung mit flexibler Erweiterung um neue
Attribute

Zugriff Gber Schlissel oder SQL-ghnliche Anfragesprache
 Graphdatenbanken: z.B. Neo4]
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Beispiel - simpleDB

« Abbildung einer Menge von Genen und ihre
 Begrenzte Menge von Operatoren (Amazon SimpleDB*)
« CreateDomain, ListDomains, DeleteDomain
. PutAttributes, GetAttributes, DeleteAttributes

. Select Query
Modify
S e B
ma

Create Put Itemsln
fRLESLLE }_‘ Domain H Domain

PUT(domain,MeineGene)(item,EnsO81 5),(reg|on,chrom. 1 ),(funchon,’rransport)
PUT(domain,MeineGene)(item,Ens0816),(region,chrom. 1),(start,200),(stop,250)

Domadne: MeineGene item region |start |stop | function

EnsO815 | chrom. 1 transport
EnsO816 | chrom. 1| 200 | 250 _

o ¢
WS 2014/15, Universitat Leipzig, Anika Grof3 37 I;x

* http://aws.amazon.com/simpledb




‘ Beispiel - Neo4)

interactions:
p1 p2 confidence
CRP F3 0.947
E3 F7 0.999
F3 TFPI 0.993
F7 TFPI 0.977
SQL:

SELECT i2.p2 FROM interactions AS i1
INNER JOIN interactions AS i2 ON i1.p2=i2.p1
WHERE i1.p1="CRP’

Cypher:

START p1=node:names(name: ‘CRP’)
MATCH p1-->()-->p2

RETURN p2.name

Relational versus graph database representation of a small protein interaction network. In the
relational database, the network is stored as an interactions table (left). By contrast a graph
database directly stores interactions as pointers between protein nodes (right). Below, we
show the queries to identify second-order interaction partners in SQL and Cypher, respectively

Quelle: Christian Theil Have, Lars Juhl Jensen: Are graph databases ready for bioinformatics?

Bioinformatics 29(24): 3107-3108, 2013.
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Query Benchmark:
Relationale vs. Graph-Datenbank

Neighbor network  Best-scoring path ~ Shortest path

ek
PostgreSQL  206.31s 1147.74s 976.22s
Neo4; 5.68 s 4 1.17s 0.40s
Speedup 36x 981 x 2441 x

o Gut fir spezifische (einfache) Graphtraversierungsprobleme

« Aber wichtige Algorithmen wie Dijkstra (shortest path mit
Kantengewichten = best scoring path) fehlen noch

o Intuitive Formulierung von Queries
« Mengenoperationen — Relationale Datenbanken

* Speedup 49 x durch Query Optimierung (mehrere einfache statt einer komplexen Query)
** Pfadlange beschrénkt
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Zusammenfassung

« Verschiedene Mdglichkeiten der Datenverwaltung

o Unterschiedliche Modellierungsformen:
Schema-Alternativen

. Applikationsspezifische Schemata
« Generische Schemata
« Multidimensionale Schemata

. 'Open World' Schemata

.« Optimale Lésung ist abhéngig von gegebenen Anforderungen
und Rahmenbedingungen

« Oftmals Kombination der verschiedenen
Modellierungsparadigmen
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Fragen ?
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