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Gestione delle informazioni

® Archiviazione locale, isolata, mainframe

® Archiviazione locale, condivisa, LAN

B
.
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-~ e Archiviazione decentrata, non condivisa

Archiviazione decentrata, condivisa - integrazione

a rete come archivie-locale, anche se decentrato -2
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Integrazione: grado

® Sistemi strettamente integrati:

o Dati: warehouse

o Applicazioni: centralizzati, CORBA
— o Processi: servizi statici, ripetitivi
%ntegrazione: precoce o predefinita
enza: elevata
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Integrazione: longevita

® | 'integrazione necessita di stabilita:
o Standardizzazione
o Obiettivi precisi

-~ 0 Buona definizione dei dati
- =
0 Buona comprensione del dominio
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L'informazione biologica

® | a ricerca biomedica produce una quantita sempre
crescente di dati

® Alcuni settori, quali la genomica e la proteomica,
contribuiscono alla realizzazione di banche dati di
rilevanti dimensioni

® Altri settori emergenti, legati all'analisi delle
mutazioni, ai polimorfismi, al metabolismo, e derivati
da nuovi strumenti quali | microarray, contribuiranno
anch’essi con quantita di dati ancora superiori
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L’'informazione biologica

e EMBL Data Library 73 (Dec 2002):
0 Sequenze: 20.857.746, Basi: 27.903.283.528
. o Dimensione: ~91 Gbyte, 20% in pit 72
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Banche dati eterogenee

® Alcune banche dati sono gestite da pochi Centri
(EBI, NCBI, DDBJ) in modo disomogeneo

@ Molte banche dati sono swluppate da singoli
E{@rcaton o) plccolo grupp|
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Banche dati distribuite

® Banche dati non centralizzate significano:
o Database differenti
o Strutture dati differenti
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Software per analisi biologiche

® | software sviluppati sono spesso alla base
dell'analisi

o Analisi di sequenza

- 0 Predizione di strutture proteiche secondarie e

B

.
-
0 =

Romano, Integrazione e Scie



Software per analisi biologiche

® E necessario integrare questi software con le
banche dati

B
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0 Banche dati come input dei software

3 Risultati elaborazione/analisi come nuovi dati da
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Integrazione delle banche dati

® | ‘integrazione delle banche dati € necessaria
per

o Ottenere una visione complessiva delle
Emrmazmm dISponIbI|I
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Integrazione delle banche dati

® | ‘integrazione delle banche dati comporta

: o L’analisi e la definizione accurata e univoca degli
- - “oggetti biologici” coinvolti

E@ﬁlm dei dati disponibili

- o Lidentificazione dei collegamenti tra informazioni
resenti in banche dati dlverse
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Specificita dell'integrazione

® |n ambito biologico:

0 Le esigenze e gli obiettivi di ricerca evolvono
. rapidamente, seguendo le nuove acquisizioni

-~ 0 Unapre- analisi e riaggregazione delle

e impossibile, perche dati e
conoscenze teoricne Camb|an0 rap|damente

NTOrNMAzZIinN
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| metodi dell’integrazione

e Sintattici

- o Riferimenti reciproci (xrefs)
-~ 0 Descrizioni condivise (vocabolari)

...
N ——— e T
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Riferimenti reciproci

® Da un record, a un record collegato di
un’altra banca dati:

o Link diretto, univoco, non reciproco

B

.

-
0 =

- @00 =
- 200000 -

Egdatabase remoto
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Descrizioni condivise

® Da un record ai record di un’altra banca dati
tramite ricerca testuale:

o Link implicito, reciproco

B

.

-
0 =

- @00 =
- 200000 -

Eletermmablle automatlcamente
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XML (eXtensible Markup Language)

® | inguaggio Markup per inserire semantica del
documento:

o Supera limiti HTML

e o Semplice definizione e implementazione tramite
- .. Document Type Definitions (DTDs)

-~ 0 Modulare, nuovi DTD utilizzano precedenti
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ID AA415057 standard; RNA; EST; 337 BP.

AC AA415057;

SV AA415057.1

DT 27-0CT-1997 (Rel. 53, Created)

DT 14-DEC-1999 (Rel. 62, Last updated, Version 2)

DE Mg0001 RCW Lambda Zap Express Library Pyricularia grisea cDNA clone RCW1
DE 5', mRNA sequence.

KW EST.

0S Magnaporthe grisea

oC Eukaryota; Fungi; Ascomycota; Pezizomycotina; Sordariomycetes;
oC Sordariomycetes incertae sedis; Magnaporthaceae; Magnaporthe.

Seq prime
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FH Key Location/Qualifiers

FH

FT source 1..337

FT /db xref="taxon:148305"

E'T /db_ xref="UNILIB:863"

FT /note="Vector: Lambda Zap; Messenger RNAs prepared from

FT Magnaporthe grisea grown at 23C in the dark with constant

FT gyratory shaking (100 rpm) 1in Vogel's medium containing

FT 0.5% isolated rice cell walls as the sole carbon source"
B F /organism="Magnaporthe grisea"

/strain="CP987"

B e /clone"Row”

- pp /clone 1ib="RCW Lambda Zap Express Library"
-~ BT  /tissue type="Mycelium"

="Day 5 post-inoculation"

SO  Seguence 337 BP; 56 A; 111 C; 74 G; 9c¢ : 0 other;

ctgttctga cagctacttg 60
tgg att gatttcccag 120
[gtat tattagcctc ctcacgatcc ctcgcgegtt cgcttggtcce 180

actcagcCc agagccagagagca aactcccacaace trctcecrtaaagag cccacagagccg ccacaoaaagaad

//
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<interpro id="IPRO00002">
<name>FI17ZY/CDC20 domain</name>
<type>Domain</type>
<abstract> This domain is found in proteins ..</abstract>
<examplelist>
<example>
<protein sptr ac="Q12834" />Mammalian protein, p55CDC
</example>
<example>
<protein sptr ac="Q09649" />
</example>
</examplelist>

ama M., Toth A., Galova M., Nasmyth K.</authorlist>
(tit1e>APC (Cdc20) promotes exit from mitosis by ... </title>

lastpage volume="402" />

</memberli
</interpro>
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<!ELEMENT interpro (name, type, examplelist, memberlist, publist, parlist¥*,
chlist*, seclist*, abstract)>

<!ELEMENT name (#PCDATA)>
<!ELEMENT type (#PCDATA)>
<!ELEMENT abstract (#PCDATA|cite|dbxref|sub|sup|pllili|ol|reaction|pre)*>
<!ELEMENT examplelist (example¥*)>
<!ELEMENT example (#PCDATA |protein|dbxref|cite)*>
. <!ELEMENT publist (publication¥*)>

@ENT memberlist (dbxref*)>
aotein (#PCDATA |protein) *>
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Web Services

® [nterfacce per accedere a un servizio per le diverse
attivita di ricerca e recupero dell'informazione in rete
tramite XML

e Consentono I'accesso ai dati in maniera intelligente
(comprensione semantica, individuazione dei
contenuti) da parte di applicazioni software

® Possono avvalersi di-standard per la descrizione dei
servizi esistenti (WSDL) e per |a loro identificazione
(UDDI) e aggregazione (WSFL)

® Necessitano di dati sulle banche dati (metadata)
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WSDL: chi fa cosa

Web Services Description Language (WSDL)

Standard per la descrizione dei Web Services

Comprende localizzazione, modalita di accesso e
aescrizione getita ||ata

-unzionalita astratte e dettagli per I'accesso concreti
f::;?;?;;:ii;,;;;:::t 7777 dl WSDL per
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WSDL: XEMBL.wsdl.xm

<definitions name="XEMBL"targetNamespace=http://www.ebi.ac.uk/XEMBL
xmlns:tns=http://www.ebi.ac.uk/XEMBL
xmlns:xsd=http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema
xmlns:soap=http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/soap/
xmlns:soapenc=http://schemas.xmlsoap.org/soap/encoding/
—— xmlns="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/
I <documentatlon>Documentat1on of this Web Service, together with a

=cllent and llnks to Bsml (Labbook, Inc.) and AGAVE

a Inc.) can be found at the European Bioinformatics

@w ebi.ac.uk/xembl/</documentation>
R —
message name="ge egRequest" xmlns:tns="http://www.ebi.ac.uk/XEMBL">
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WSDL: XEMBL.wsdl.xml <service> </service>

<service name="XEMBLService">
<documentation>Returns full information on EMBL Nucleotide Sequences
formatted as Bsml XML or Agave XML. I.e. returns sequence itself,
cross-references, taxonomy, literature, full feature information,
etc.</documentation>
o <port name="XEMBLPort" binding="tns:XEMBLServiceBinding">
. <SOap:address
alocation="http://www.ebi.ac.uk:80/cgi—bin/xembl/XEMBL—SOAP.pl" />
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WSDL: XEMBL.wsdl.xml <binding> </binding>

<binding name="XEMBLServiceBinding" type="tns:XEMBLPortType">
<soap:binding style="rpc"“
transport="http://schemas.xmlsocap.org/soap/http" />
<operation name="getNucSeqg">
<soap:operation soapAction="http://www.ebi.ac.uk/XEMBL#getNucSeq" />

o <input>

. <soap:body use="encoded" namespace=http://www.ebi.ac.uk/XEMBL
. . .
= encodingStyle="http://schemas.xmlsoap.org/soap/encoding/" />
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WSDL: XEMBL.wsdl.xml <portType> </portType>

<portType name="XEMBLPortType">
<operation name="getNucSeqg">
<input message="tns:getNucSegRequest" name="getNucSeqg" />
<output message="tns:getNucSegResponse" name="getNucSegResponse" />
</operation>
e </portType>
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WSDL: XEMBL.wsdl.xml <message></message>

<message name="getNucSegRequest" xmlns:tns="http://www.ebi.ac.uk/XEMBL">
<part name="format" type="xsd:string">
<documentation>Input parameter that indicates the result format that
should be returned. Legit values: Bsml or sciobj.
Defaults to Bsml if format not recognised.

</documentation>
</part>
- <part name="ids" type="xsd:string">

adocumentatiorDA space delimited list of international Nucleotide
Sequence accession numbers (IDs).
For example: "HSERPG U83300 AC000057".
%mum numpber of IDs 1is 1.

.
</part>
.

</message>
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WSFL: comporre servizi complessi

Web Services Flow Language (WSFL)

® Consente di descrivere insiemi di web services

® Flow models: specifica come utilizzare un insieme di
web services per raggiungere un certo obiettivo

® Global models: descrive le interazioni tra piu web
services e Il comportamento globale di un insieme

® Recursive composition: ogni flow model o global
model viene considerato come un nuovo web service
e rientrare in altri modelli

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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UDDI: la ricerca dei servizi

Universal Description, Discovery and Integration
(UDDI)

® Realizzazione di un framework per la descrizione dei
Web Services, indipendente da HW e SW

® Consente la creazione di registri di Web Services

® Basato su standard.\World Wide Web Consortium
(W3C) and Internet Engineering Task Force (IETF)

e eXtensible Markup Language (XML), HyperText
Transfer Protocol (HTTP) and Domain Name
System (DNS) + XML Protocol

31
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Modelli, schemi, ontologie

® Da un record ai rec_ord ol u_n’altra banca dati
tramite ricerca mediata da interfaccia:

. o Semantica e ambito ben definiti

-~ o Determinabile automaticamente

%@ tramite interfaccia standard astratta
%&Ha richiesta sulla banca dati

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, -~ o Restituzione del risultato in formato standardizzato
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“Middleware is not magic” (. coble)

e Qualita dei dati
® Gestione del contenuto dei db (vocabolari controllati)
~ e Creazione e aggiornamento delle ontologie

- e Gestione delle informazioni sull’origine dei dati e la
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Esempi

® SRS (Sequence Retrieval Software)

e CABRI (Common Access to Biological
Resources and Information)

e AHMII (Agent to Help Microbial
Information Integration)

® GBIF (Global Biodiversity.Information
Facility)
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SRS - Sequence Retrieval Software

® SRS e un esempio di integrazione locale di
banche dati eterogenee in maniera semplice
ed efficiente

® | 'approccio originale di SRS consiste in
o Banche dati disponibili localmente come “flat file”

o Definizione di sintassi specifiche per I'estrazione
dei dati

o Utilizzo di link interni espliciti.e impliciti tra banche
dati

o L'integrazione trasparente con applicazioni
o L’integrazione esterna tramite link HTML
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Flat files

e | “flat files” sono file di solo testo

o0 Possono includere solo il testo, Il dato

o-Non possono includere nessun carattere di
controllo (formattazione)

0 Non possono includere immagini, altri
elementi multimediali, altri.contenuti binari

0 Spesso, | caratteri sono limitati al set ASCII
base (0 — 127)

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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Flat files: vantaggi

® | vantaggi derivanti dall'utilizzo di flat files sono

o Molte informazioni gia disponibili non saranno mai
strutturate diversamente (80%, in calo)

o Formato molto diffuso
o E “leggibile” e adatto anche agli operatori
o Non necessitano di-software costosi

o0 Possono includere dati complessi, in maniera
articolata, utilizzando un’apposita sintassi

o Sono facili da indicizzare

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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Flat files: svantaggi

e Gli svantaggi dell'utilizzo di flat files sono
o Difficolta di gestione e aggiornamento delle

. banche dati

ggganza di controllo di quallta dei datl
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Flat files e DBMS

e DBMS per gestire i dati

o Database relazionali o a oggetti consentono di
gestire in maniera soddisfacente le banche dati

0 Lo sviluppo dei modelli, il controllo di qualita e la
gestione dei dati tramite DBMS

® Flat files per scambiare i dati

o Semplicita nel creare flat files come export, anche
con struttura complessa e articolata

o Conservazione della qualita dei dati
o Semplicita di trasferimento

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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Flat files e XML

® | file XML sono flat files

o Conservano vantaggi flat files
o0 Semantica introdotta tramite sintassi DTD

0 Efacile analizzare/estrarre dati

B

.
-
0 =
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SRS — Dali flat files alle entries

® Flat files per SRS
o Banche dati in formato flat file/XML
0 Ogni db possiede una sua specifica sintassi,

Qondente aIIa struttura datio DTD
- 0 Analizzando sintatticamente i flat files, SRS € in

B

.
-
0 =

grado ai lgentitricare tutte le informazioni che si
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Strain number LMG 1(tl)

Other collection numbers CCUG 34964;NCIB 12128
Restrictions Biohazard group 1

Organism_type Bacteria

Name Phyllobacterium rubiacearum, (ex Knsel 1962) Knsel 1984 VL
Infrasubspecific names -

Status Type strain

History <- 1973, D.Knsel

Conditions for growth Medium 1, 25C
Form of supply Dried

Isolated from Pavetta zimmermannia

Geographic origin Germany, Stuttgart-Hohenheim

Remarks Stable colony type isolated from LMG 1. See also Agrobacterium sp.
ILMG 1(t2)

- -
s .
- Strain_number LMG 1(t2)

ion numbers -

Other names Phyllobacterium rubiacearum, (ex Knsel 1962) Knsel 1984 VL

Remarks One (t2) out of two stable colony types isolated from the origin:

culture MG 1.
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SRS — Dalle entries ai fields

o L’analisi sintattica dei flat files permette a SRS di
identificare i fields all'interno di un entry

o Un Field (campo) e quella parte dell’entry che si
riferisce a una particolare informazione

o | Fields possono a loro volta includere subfields, a
seconda della complessita della struttura dati e
della relativa sintassi

o Elementi DTD possono essere tradotti
direttamente in field

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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Strain number LMG 1 (tl)

Other collection numbers CCUG 34964; NCIB 12128
Restrictions Biohazard group 1

Organism type Bacteria

Name Phyllobacterium rubiacearum, (ex Knsel 1962) Knsel
1984 VL

Infrasubspecific names -

.

. Status Type strain

0 =
ary <- 1973, D.Knsel

CONA1Ct10nS or_growth Medium 1 ’ 25C
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SRS — Gli indici

® Qualunque parte della entry pud essere
Indicizzata

o Un indice speciale viene creato come mezzo
d'accesso principale a ciascuna entry

o Gli indici sono spesso creati sui contenuti dei
singoli fields, cosi ehe la ricerca possa essere
fatta selezionando solo determinati fields

o Le chiavi degli indici possono comprendere una o
piu parole, quando queste hanno un significato
nel loro insieme (keywords)
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SRS — Gli indici

o E possibile non includere negli indici
termini aventi un significato particolare

o | numeri e le parole composte da una sola
lettera (0o un numero limitato di lettere)
possono-essere esclusi dallindice

o Alcuni fields possono non essere
iIndicizzati
o E possibile creare indici relativi a piu fields

Romano, Integrazione e Scienze della Vita
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SRS — | links

» | collegamenti (links) tra banche dati
possono essere definiti in maniera

o Esplicita, quando un termine e
appositamente inserito in un field come
riferimento-a una entry di un’altra banca
dati

o Implicita, cercando termini comuni
allinterno di fields predefiniti di banche dati
diverse
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SRS — | links espliciti

» Esplicito riferimento a un’altra
banca dati

..
.
...
R ———— e T .
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SRS — | links impliciti

* Termini comuni in banche dati
diverse

B

.

-
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- @00 =
- 200000 -

0
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SRS: mappa deli link

r

MMM A F
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SRS — Possibili estensioni

« SRS e faciimente estendibile

o Nuove banche dati possono essere aggiunte
dando una descrizione della loro sintassi nel
linguaggio Icarus o fornendo il DTD

o E possibile stabilire nuovi collegamenti tra banche
dati inserendo xrefs o lasciando che siano
identificati da SRS, specificando i fields

o Nuove releases of banche dati-esistenti possono
essere facilmente re-indicizzate

o Molte banche dati sono distribuite in formato “flat
file” e con relative sintassi Icarus (qualche DTD)
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SRS: operatori link

« SRS consente di utilizzare i link
~esistenti per le ricerche tramite un

- .apposito operatore: <

**iiiffifzf. < EMBL




SRS — $3$555555$55$$

SRS € (in parte) “free”

B

.
-
0 =
- @00 =

- oDalla versione 6, SRS non e piu di
- pubblico dominio



SRS - SRSWWW

« SRSWWW consente 'accesso remoto

o |l motore di ricerca (WGETZ) viene

utilizzato tramite CGl
-~ o |utente finale sottopone la propria ricerca tramite

B
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Gestione di un sito SRS

e Aggiornamento del software

o Nuove releases (3-4 / anno)
o Modifiche software / nuove funzioni

B
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- 200000 -
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Qmento banche dati
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Nuove banche dati

® Definizione delle informazioni e analisi delle
sorgenti

AnaI|S| dei link con banche dati esistenti
%}ne di una struttura dati e di un

-
.
=

@

reazione di un analizzatore di sintassi
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Analizzatore sintattico

® Definisce come estrarre | dati dal flat
file e come indicizzarli

B

.
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- @00 =

~ Applications: Genetic Polymorphism - Hemophilia Diagnosis
~ Bibliography: Blood 1988;72:1022-1028 [PMID: 3137981]

terature DSM ref.no. 1026; DSM ref.ne..1300; DSM ref.no.

Conditions
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Analizzatore sintattico

® | inguaggio Icarus, esempio 1

- Applications: Genetic Polymorphism - Hemophilia

a&s
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Analizzatore sintattico

® | inguaggio lcarus, esempio 2

i%.Literature DSM ref.no. 1026; DSM ref.no. 1300; DSM
-~ refino. 3394
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CABRI: obiettivi

Common Access to
Biological Resources and Information
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CABRI: partners e materiall

Partners:

e BCCM, CABI, CBS, CIP, DSMZ, ICLC, NCCB,
- NCIMB (collezioni)

~ *IST, CERDIC (ITC)
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CABRI: struttura dati

Per ogni materiale, identificati:

® Minimum data Set (MDS): dati essenziali, necessari per
B~ identificare la risorsa

-~ ® _Recommeded Data Set (RDS): dati utili per una descrizione
~ precisadella risorsa

'y NN\NrINl IINTAIrraO=71nmnnn 11nnono N e
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CABRI: Data sets

Data set Field label Catalogues
MDS Strain_number All
MDS Other_collection_numbers All
MDS Name All
RDS Race All

M| Organism_type All
MD. Restrictons All
VD S Status All

mMbs | Hi All
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CABRI: Name field

Field

Name

Description

Required fo

Romano, Integrazione e Scien

Full scientific and most recent name of the strain.
It includes:

*Genus name and species epithet

*Subspecies

*Pathovar

*Authors of the name

»Year of valid publication or validation

=Approbation of the name

| Enter full scientific name as given by depositor and confirmed (or

by collection. Names of authors of the name, year of valid

n or validation and approbation are included after a




CABRI: Reference paper field

Field Reference paper

Description Original paper [if available]

New entries:
JournalTitle Year; Volume(issue): beginning page#-ending page#
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CABRI: integrazione

Per ogni catalogo.
e Link HTML a db riferimento (media, hazard, etc...)

B

.

-
0 =

- @00 =

- 200000 -
- =

~ Ferogaimateriale:
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CABRI: ricerca

CABRI Simple Search:

® Ricerca per ID, nome, tutti | campi restanti
® Ricerca per sinonimi
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AHMII: Obiettivi

® Accesso a piu servizi gia esistenti online

e (Cataloghi di batteri, funghi e lieviti, linee cellulari
® [ iste di nomi scientifici di microorganismi

® Scalabilita

Brow ser
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AHMII: Strategia

® Accesso parallelo a piu banche dati tramite Internet

® Preparazione e invio di query ad hoc per il sito
remoto in emulazione di “form”

B

.
-
0 =
- @00 =

- ® Recupero e visualizzazione del file HTML all'interno
Jella pagina di risposta
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AHMII: Query form

Agent to help microbial information integration (AHMII)

Cell Lines Search
Database:
Select-All Clear-All

W ATCC (ATCC Cell Lines and Hybridomas)
W HyperCLD Cell Litie Data Base of European hanks)

Cell Bank Databage Bearch)

T Cell L atalogues)

Scientific name:
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AHMII: Results

ery "[libs={dsmz_mutz ecacc_cell iclc ecacc_hla ecacc_hybrid}-allFields: vero] ™ found & entries

Catalogues with synonym databanks will contain HTML links to these databanks as their names.
If there is no synonym data available, these links will be empty.

ICEc “ELL:] 101801

Accession_number EC 84101801
Cefl_fire_name MRIC-5
Brief_description Human fetal lung

Description Human fetal lung
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GBIF: obiettivi

Global Biodiversity Information Facility (GBIF)

Allestimento rete internazionale integrata
inked) banche dati biodiversité
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GBIF: strumenti

XML XML XML

® XML come strumento di riferimento
e \WSDL per la descrizione dei Web services

® UDDI per l'allestimento di registri dei Web
services

® ABCD (Access to Biological Collection Data)
come schema dati di riferimento

® || resto al prossimo workshop!

Romano, Integrazione e Scienze della Vita

73



Alcune idee prese da.....

e Dagstuhl Seminar 03051:
Information and Process Integration: A Life
- Science Perspective,

- http://www.dagstuhl.de/03051/
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Con la collaborazione d......

|dee raccolte e discusse con...
® Carole Goble, University of Manchester, UK
e Thure Etzold, LionBioscience, UK
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