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Existem muitos desafios na 4rea de dados em bioinformatica, principalmente com
relagdo a grande quantidade de dados que sfio produzidos em diferentes formatos e modelos.
H4 basicamente duas abordagens para interagir com estas fontes de dados genéticos
heterogéneas. A primeira abordagem € baseada em um mapeamento para um esquema
padrdo. Esta representag@o global pode ser usada para mapear todos os dados disponiveis
para um esquema Unico. A segunda abordagem trabalha com varios mapeamentos
especificos. Esta tltima abordagem nfo for¢a o mapeamento para um esquema padrio
permitindo a convivéncia de diversos esquemas. A integragdo é feita de acordo com os
requisitos especificos da atividade que estd sendo tratada no momento.

Nosso trabalho se encaixa dentro dessa segunda abordagem junto a ambientes
integrados para trabalhar com as diversas fontes de dados genéticos em seus formatos
originais e seus workflows. Nesses ambientes ¢ necessario que o bidlogo informe as regras de
mapeamento que possibilitam a integragdo desejada. Na maioria das vezes, 0 mapeamento
dessas informacGes ndo ¢ trivial e realmente depende da interagdo com o bidlogo. Nossa
proposta € oferecer apoio ao bidlogo durante o processo de mapeamento das informagSes
genéticas, ajudando na integragdo de diferentes fontes de dados e/ou entradas e saidas de
programas. Foi desenvolvida uma ferramenta que pode ser utilizada em conjunto com
arquiteturas que disponibilizam aos bidlogos um ambiente integrado de armazenamento e
andlise dos dados genéticos independentemente dos formatos em que estdo originalmente

disponiveis.
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MAPPING MANAGEMENT BETWEEN GENETIC SCHEMA
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There are many challenges within bioinformatics data, mainly with respect to the vast
amount of data being produced in different formats and models. There are basically two
approaches to interoperate with these heterogeneous sources of genctic data. The first
approach is based on a global schema mapping. This global representation can be used to
map all the different available data into a unique schema. The second approach works with
several specific schema mappings. This latter approach does not force mappings to one global
schema that encompasses all possible schemas. Rather, the integration is made depending on
the current activity requirements.

Our work fits this second approach within integrated environments that work with
several sources of genetic data in its original format and workflows. With these environments
it is necessary that the biologist inform the mapping rules that allow the desired integration.
Most of the time, the mapping of these informations is not trivial and depends on the
interaction of the biologist. Our proposal is to provide support to the biologist during the
mapping process of the genetic information, helping on the integration of different sources of
data and the programs inputs and outputs, We develop a tool that can be plugged to
architectures that give biologists an integrated environment to store and analyze the genetic

data independent of their formats, in which they are originally available.
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CAPITULO 1. INTRODUCAO

Em alguns setores de pesquisa em bioquimica e biologia molecular, o uso da
informatica é vital para que se possa alcangar mais resultados a partir da andlise dos dados
gerados na pesquisa biomédica com dados experimentais. Com a explosdo de informagOes
obtidas disponiveis aos pesquisadores, novas ferramentas sdo necessarias para analisar os
dados de seqiiéncias e do mapa do genoma. Reconhecer o inicio, o fim de cada gene e obter o
completo alinhamento das seqiiéncias requer extensivas comparagdes para a identificagdo de
similaridades. Além disto, a comparagdo de seqii€ncia entre espécies também pode ajudar a
elucidar similaridades, revelando aspectos no funcionamento e estrutura desses genes. Agora,
o desafio principal, ¢ incrementar os programas de entrada, acesso, analise € manipulagéo dos
diversos tipos de dados bioldgicos para os sistemas utilizados nos diferentes laboratdrios.

Existem muitos problemas a serem estudados, principalmente devido ao fato de que
uma vasta quantidade de dados genéticos estd sendo produzida [1, 2, 7] em diferentes -
formatos e modelos [3, 4, 5, 13], mas que estdo conectados por algum processo. Podemos
citar como exemplo os experimentos cientificos in silico [62]. Os recursos usados nesses
experimentos sdo principalmente programas e dados. E importante notar que estas aplicagSes
cientificas envolvem programas encadeados, o que significa que varios programas sido
exeéutados de uma maneira organizada. Este encadeamento de programas ¢ chamado de
workflow cientifico. Uma vez definidos, estes workflows podem ser reusados por outras
aplicagdes, o que os transforma em recursos cientificos valiosos [45]. Em ambientes de
bioinformatica, a composigdo do workflow é uma operagdo freqiliente, e muito complexa para
ser controlada. Para construir um experimento, o cientista enfrenta varias dificuldades, tais
como encontrar qual o programa ideal para sua necessidade, ajustar os pardmetros adequados,
gerenciar os dados de entrada e saida, construir e reutilizar os workflows. Tipicamente, estes
workflows s@o executados usando scripts devido a sua facilidade de utilizagdo, apesar das
suas particularidades e dificuldade de reutilizagdo. Um exemplo de uma aplicagdo com essas
caracteristicas ¢ 0 MHOLIline [66, 62] que combina um conjunto especifico de programas.
Para a identifica¢do de estruturas, o MHOLIline usa o algoritmo de busca BLAST [14]. Um
passo de refinamento das seqiiéncias selecionadas pelo BLAST ¢é implementado pelo
programa BATS. Um terceiro programa, MODELLER, ¢ responsavel pelo alinhamento
automatizado e construcio do modelo e os modelos 3D resultantes sdo avaliados usando o
programa PROCHECK. Os dados intermedidrios resultantes da execugdo desse workflow
precisam ser armazenados e muitas vezes mapeados para outros formatos para que possam

ser reutilizados em outro workflow, ou em outros programas do proprio workflow.



Cabe entdo, pesquisar maneiras de armazenar de forma organizada e otimizada os
dados genéticos e propor solugdes para os diversos tipos de integragdes ou mapeamentos
necessarios entre as informagdes e processos dessa area. Essa integragfo nao € trivial, pois as
véarias fontes de dados genéticos podem possuir qualquer tipo de representagdo e o
mapeamento nem sempre pode ser automatizado. A primeira dificuldade nessa integragdo €
identificar o mapeamento necessario. Nesse caso a interagdo com o usuario € necessdria para
definir o mapeamento adequado entre as informagdes. A segunda dificuldade €, uma vez
definido qual o mapeamento a ser feito, realizar a transformag¢do propriamente dita. Na
maioria das vezes, isso implica em escrever um programa especifico para essa transformacao.
Essas dificuldades se repetem sempre que um novo workflow é definido.

O workshop XEWA-00 [12] mostrou claramente o interesse com os problemas
relacionados a informética na pesquisa genética. Durante este workshop, os membros da
comunidade de bioinformética concluiram que XML (Extensible Mark-Up Language [22,
60]) poderia simplificar o acesso as grandes e heterogéneas fontes de dados genéticos que
estdo distribuidas pela Web, € que deveria ser o padrao adotado por causa de suas facilidades
para o processo da troca de informagdo. De fato, alguns softwares de bioinformatica ja
geram dados no formato XML, como por exemplo, o NCBI BLAST [14].

H4 basicamente duas abordagens para tratar esta variedade de fontes de dados
genéticos. Essas abordagens sdo oriundas de trabalhos de integragdo de SGBDs e bases de
dados heterogéneas [67, 68, 69]. A primeira abordagem ¢é baseada em um mapeamento das
varias representagdes de dados genéticos para um esquema global tinico. Esta representacio
global ¢ a unido de todos os diferentes esquemas disponiveis em um Unico esquema, ou seja,
sd0 definidas representagdes de elementos do mundo real ¢ todas as informagGes desses
elementos devem seguir essa representacdo. Nesse caso todos as fontes de dados seriam
convertidas para esse modelo global e os programas seriam adaptados para funcionar com
esse mesmo modelo. Com a adog¢do de um modelo Unico global, o acesso aos dados fica mais
rapido e pode ser otimizado de modo a agilizar as analises, o processo de armazenamento € a
recuperagdo. Além disso, as informagGes e os programas sdo facilmente reaproveitados para
novas andlises. O grande problema com esse tipo de abordagem € conseguir um consenso
com a comunidade cientifica de qual modelo seria indiscutivelmente mais adequado para ser
adotado como um modelo tnico global. Além disso, deve-se levar em conta o esforgo
necessario para se converter as fontes de dados atuais para esse novo modelo global.

A segunda abordagem trabalha com diversas representagdes em seus formatos

originais e necessita de mapeamentos para esquemas especificos. Esta abordagem ndo forga o



mapeamento para um esquema Unico. Ao contrario disso, integra dependendo dos requisitos
da atividade corrente. Ou seja, cada grupo continua trabalhando com seus esquemas
especificos e, de acordo com a necessidade, precisa realizar mapeamentos para possibilitar a
integragdo com as informagdes de outros grupos que trabalham com esquemas diferentes. A
grande vantagem dessa abordagem € ndo obrigar a utiliza¢8o de um esquema unico causando
impactos nas rotinas utilizadas atualmente pelos diversos grupos de pesquisa. A desvantagem
¢ que necessita de um ambiente que dé suporte no processo de integragdo, onde o usuario
precisa definir as informagdes de mapeamento e ter uma ferramenta que realize as
transformagdes necessarias.

Alguns trabalhos (PROXIML [33], GAME [39] e AGAVE [40]) seguem a primeira
abordagem e aproveitam a vantagem do XML ser uma linguagem amplamente utilizada para
troca de informagoes, para integrar dados genéticos heterogéneos. Esses trabalhos t€ém como
objetivo representar os dados genéticos através de um esquema global inico no formato
XML e usa as facilidades de troca de informagdes inerentes ao XML para minimizar as
dificuldades na adogdo dessas propostas.

Também adotando a abordagem de um modelo conceitual global, temos o modelo
proposto por Paton em [41] e o projeto GIMS [64, 65]. O projeto DataFoundry desenvolvido
no LLNL (Lawrence Livermore National Laboratory) [44], usa metamodelos e mediadores
para representar globalmente as bases de dados. O projeto myGrid [42, 43] apresenta um
modelo global mais flexivel, baseado em ontologias e em ferramentas para lidar com os
diferentes dominios das ontologias.

E dificil encontrar um consenso sobre o uso de um modelo tinico para todas as bases
de dados genéticas, porque cada grupo de pesquisa possui sua propria representagdo e €
dificil encontrar um modelo que satisfaga todas as necessidades de cada grupo. Com isso, os
trabalhos que seguem a abordagem de integrac¢Ges especificas estdo comecgando a aparecer. A
utilizag8o do XML nesses casos oferece vantagens por ser um padrfio para troca de dados,
mas ndo fornece o apoio semantico para a integragio.

| Um trabalho pioneiro nesta segunda abordagem, que adota as diversas representagdes
em seus formatos originais, é o “Genome Database Framework” [6] desenvolvido na PUC-
Rio, também chamada de integragfo virtual. Este framework suporta os grupos de pesquisa
que geram e processam dados heterogéneos. Foca na integragdo da informacfo genética que &
espalhada em um ambiente distribuido (principalmente na Web). A integrag@o fornecida em
[6] é feita sob encomenda e oferece muitas opgdes que podem ajudar em questdes de

modelagem e de integra¢do. Também na linha da integragfo virtual, foi desenvolvida a



arquitetura SRMW (Scientific Resources Management based on Web Services) [37, 45], mas
com foco em composi¢des de programas. Ambos os trabalhos [6, 37] oferecem flexibilidade
uma vez que ndo forcam os usudrios a adotar um modelo unico de representagdo de dados
genéticos. Enquanto [6, 37] cuidam de aspectos seménticos e genéricos de integragdo, surge a
necessidade de um apoio especifico a integragdo que facilite o mapeamento e a conversdo de
esquemas. O usudrio é quem detém o conhecimento de como deve ser feito o mapeamento
das informag¢des, mas esbarra no problema de como realizar efetivamente a conversdo.
Complicando mais esse cendrio, temos o fato de que esses mapeamentos sdo bastante
dinidmicos e, para atender esse ritmo, sdo necessarias alteragdes constantes nas ferramentas de
conversdo. Para dar suporte a essa necessidade do usuario, muitas vezes ¢ necessario
desenvolver novas ferramentas para cada caso. O problema que nos propomos a resolver é
dar suporte ao usuario durante o processo de mapeamento e gerar automaticamente
mecanismos para a transformagéo propriamente dita.

Visando essa motivagdo, nosso trabalho se encaixa nas duas abordagens descritas. Na
primeira abordagem, para se trabalhar com um esquema unico global, serd preciso mapear as
informag¢des nos formatos originais para o esquema desejado. Na segunda abordagem, a idéia
¢é se trabalhar com as informag¢Ges em seus formatos originais, mas precisamos realizar
mapeamentos entre essas informagdes para tornar possivel a integragdo. Nosso trabalho esta
mais focado na segunda abordagem, pois nesse caso o problema de mapeamento € mais
complexo devido a diversidade de formatos e a dindmica dos workflows.

Dentro desse contexto, focamos em arquiteturas do tipo [6, 37], que trabalham com a
integracdo de dados e composi¢do de programas cientificos, contribuindo para fornecer
mapeamentos entre os diversos esquemas interagindo com o usuédrio de uma maneira flexivel.
Nossa ferramenta suporta a conversdo entre representagdes de esquemas de bases de dados
biologicas, uma vez identificadas as correspondéncias, o que facilita a integragdo que o
usuario necessita. Esta ferramenta pode ser acoplada a outras para dar a0 usudrio uma visio
integrada para armazenamento e analise dos dados genéticos independentemente dos
formatos em que estdo originalmente disponiveis. Isso permite ao usuério interagir com 0s
diferentes esquemas de dados genéticos a fim de facilitar o mapeamento visual entre eles.

O mapeamento e a conversdo de dados e programas cientificos podem ser feitos
fixando as regras que serdo adotadas previamente ou definindo dinamicamente as agdes que
devem ser aplicadas. Existem ferramentas disponiveis que realizam esse mapeamento de
modo fixo, ou seja, sdo ferramentas de conversdio que transformam uma determinada

representagdo em uma outra. Alguns exemplos desse tipo de ferramenta podem ser



encontrados na Web em sitios de bancos genéticos [3, 4, 5] ou de propostas de representagdes
unicas [33, 34, 35, 36]. A vantagem desses tipos de ferramentas € que estdo prontas para
serem utilizadas e a intervenc¢@o do usuério ndo é necessaria. O problema ¢ a necessidade de
constru¢do de uma nova ferramenta ou adaptagdo de uma existente cada vez que os tipos de
representagdes mudarem, Além disso, obriga o usuario a utilizar o mapeamento ja definido na
ferramenta sem nenhuma adaptagéo.

Devido as limitagGes apresentadas, optamos por propor uma solu¢do dindmica que
desse ao usuario um ambiente mais flexivel, que permitisse a realizagdo de vérios
mapeamentos independentemente das representages utilizadas como entradas. Como
resultado, essa dissertagdo apresenta uma ferramenta que, além de suportar o mapeamento ¢ a
conversdo entre os diversos esquemas, apoia o usudrio na criagdo de um novo esquema a
partir das entradas fornecidas, agregando informa¢des que podem ser relevantes ao problema
tratado pelo usuério. Ao mesmo tempo, nossa ferramenta pode ser acoplada a arquiteturas de
integracdo seméntica de dados.

Nossa ferramenta possui uma interface visual e ajuda o usuario a realizar o
mapeamento das informagSes genéticas. A partir do mapeamento apontado pelo usudrio, a
ferramenta gera um arquivo de comandos para realizar automaticamente a transformag#o
propriamente dita.

Para avaliarmos nosso trabalho, criamos um cenario real possivel de utilizagdo,
acoplando nossa ferramenta com a arquitetura SRMW [37, 45]. O usudrio usa a arquitetura
SRMW para gerenciar os metamodelos de seus dados, programas e workflows. Dependendo
do workflow definido, sera preciso realizar transformagdes nos dados ou nas entradas e/ou
saidas dos programas no momento da instanciacdo desse workflow. Nossa ferramenta ajuda o
usuério na defini¢do dos mapeamentos e realizagdo das conversdes. Nosso trabalho foi
apresentado no Second Brazilian Workshop on Bioinformatics, da SBC, WOB’03 [61],
descrevendo suas principais caracteristicas.

Esta dissertacdo é organizada como segue. O capitulo 2 descreve o contexto e
motivagdo do trabalho dando uma viséio geral das bases de dados utilizadas na bioinformatica
e descrevendo os principais desafios relacionados a drea de geréncia de dados em
bioinformatica. No capitulo 3 descrevemos os principais projetos de geréncia de fontes
heterogéneas de dados e programas genéticos na area da bioinformatica. No capitulo 4 sdo
apresentados a proposta da nossa ferramenta de suporte ao mapeamento de esquemas
genéticos e os detalhes da implementagdo e utilizagdo da ferramenta desenvolvida. Também

sera apresentado neste capitulo um estudo de caso evidenciando uma das aplicagdes praticas



da ferramenta, servindo de validag8o para o nosso trabalho. Finalmente, o capitulo 5 conclui
esse trabalho. Os relatorios técnicos [22, 60] e apéndice A explicam alguns conceitos técnicos
bésicos envolvidos na apresentagdo desse trabalho. O apéndice B mostra os principais

diagramas da ferramenta desenvolvida.



CAPITULO 2. BASES DE DADOS NA BIOINFORMATICA

Nesse capitulo analisamos o contexto de motivaggo do trabalho dando uma visdo geral
das bases de dados na bioinformatica e descrevendo os principais desafios relacionados a drea
de geréncia de dados em bioinformatica. Na primeira se¢do é apresentada uma explicagdo
geral dos objetivos da 4rea de bioinformética e dos grupos de pesquisa que atuam nesse meio.
Na ultima se¢do apresentamos como as informagSes genéticas sfo tratadas e quais sdo os

principais problemas ¢ desafios relacionados ao tratamento dessas informagdes.

2.1. Visdo Geral da Area de Dados em Bioinformatica

No mundo inteiro, bidlogos estdo colaborando em um esforgo comum para determinar
os genomas completos de diversas espécies, entre elas, a da espécie humana, no que €
conhecido como o Projeto do Genoma Humano [1, 2]. O mapeamento do genoma humano
pretende revolucionar praticas médicas e estudos bioldgicos e através do estudo das estruturas
quimicas e das fungdes dos genes, espera-se entender os dados genéticos replicados pela
evolucdo das geragdes e associar genes a diversas doencgas como diabetes e alguns tipos de
cancer a fim de produzir medidas preventivas e tratamentos mais efetivos.

Mesmo com todos os beneficios que se /esperam, os projetos de biologia molecular se
tornaram desafios por se tratar de lidar com grandes quantidades de seqiliéncias de DNA e
proteinas, além de outros tipos de informag&o. Além disso, com a modernizagdo das técnicas
utilizadas por esses bidlogos, a quantidade desses dados cresceu ainda mais, mostrando-se
uma 6tima oportunidade para sistemas gerenciadores de bancos de dados (SGBDs).

~ Estima-se que o conjunto completo de genes necessérios para recriar os humanos é de
aproximadamente 100.000 genes, distribuidos ao longo de 23 pares de cromossomos, em trés
a quatro bilhGes de nucleotideos.

O total desses dados bioldgicos produzidos deve ser primeiramente coletado,
armazenado e distribuido em algum tipo de base de dados. Toda esta vasta quantidade de
dados requer o uso intenso de sistemas computacionais. Isso faz com que, um dos principais
focos do projeto do genoma humano seja a manipulagdo eficiente e organizada de uma
grande massa de dados, motivando o desenvolvimento de bancos de dados para esse
proposito.

Novas ferramentas também sfo necessarias para analisar os dados de seqiiéncias e do
mapa do genoma. Reconhecer o inicio ¢ fim de cada gene e obter o completo alinhamento das

seqliéncias requer extensivas comparagdes para a identificacdo de similaridades



(hofnologias). Além disto, a comparago de seqiiéncia entre espécies, como 0s ratos, também
pode ajudar a elucidar similaridades, revelando aspectos no funcionamento e estrutura desses
genes.

Agora, o desafio principal é gerenciar e incrementar os programas de entrada, acesso,
andlise e manipula¢do dos diversos tipos de dados bioldgicos para os vérios sistemas de
computadores utilizados nos diferentes laboratérios.

Cada vez mais, tem sido intensa a necessidade da utilizag8o da informadtica para a
andlise de dados gerados na pesquisa biomédica. Em alguns setores de pesquisa em
bioquimica e biologia molecular, o uso da informética é importante na geragéo de resultados
a partir dos dados experimentais. A anélise de genomas e proteinas, bem como os estudos
relativos 2 relagdo estrutura e fungdo de proteinas e de outras macromoléculas de interesse
bioldgico sdo os setores em que isso mais se evidencia atualmente. A aplicagdo de técnicas
computacionais nas ciéncias biolégicas foi definida sob o termo bioinformética, € hoje é
utilizado para identificar diversos assuntos, desde inteligéncia artificial a algoritmos de
andlise de genoma.

A existéncia da Internet e de microcomputadores cada vez mais possantes e ligados
em clusters colaboraram muito para o crescimento da bioinformatica. De fato, a disseminagdo
de microcomputadores conectados a grande rede (grids) permitiu o uso por um nimero cada
vez maior de laboratérios e pesquisadores, de recursos antes disponiveis apenas a certos
centros de pesquisas equipados com recursos de supercomputagao.

Um dos objetivos principais da bioinformatica é racionalizar as informagdes de
seqiiéncias bioldgicas € projetar ferramentas de andlise mais poderosas. O maior guia deste
processo deve ser a necessidade de converter seqiiéncias de informagdo em conhecimento

bioquimico e biofisico para decifrar a estrutura, fungdo e indicios evolutivos codificados

nessas seqiiéncias.



2.2. Desafios Relacionados 2 Area de Dados em Bioinformatica

Nesta se¢do serdo apresentados os principais problemas e desafios relacionados & 4rea

de bioinformatica. Vamos apresentar as caracteristicas bem particulares dos dados biol6gicos

e como os dados bioldgicos estdo normalmente estruturados para serem utilizados pela area

de bioinformatica.

2.2.1. Caracteristicas dos Dados Bioldgicos

Os dados biologicos exibem muitas caracteristicas especiais que tornam o

gerenciamento de informagdes biologicas um desafio em particular. A seguir estdo listadas as

principais caracteristicas conforme levantamento feito por Amabis [50].

Dados biolégicos s@o mais complexos quando comparados com a maioria dos outros
dominios de aplica¢des. As defini¢es destes dados devem representar subestruturas
complexas assim como relacionamentos entre elas. Também existe a necessidade de
armazenar o contexto desses dados para a correta interpretagéo bioldgica.

A quantidade e a variedade dos dados é grande implicando que sistemas bioldgicos
devem ser flexiveis no tratamento de tipos de dados e valores.

Esquemas das fontes de dados bioldgicos variam rapidamente. Essa caracteristica leva
a relancamentos constantes de novos bancos com varias modificagdes nos esquemas e
necessita que os bancos tenham a habilidade de estender esquemas facilmente além de
incluir alguma informagdo sobre diferentes versdes dos dados.

Representacdo de um mesmo dado por diferentes bidlogos podem ser diferentes
(mesmo utilizando o mesmo sistema). Logo, mecanismos para alinhar diferentes
versdes dos dados devem ser suportados.

A maioria dos usuarios no necessita de acesso para escrita ao banco, apenas acesso
de leitura.

Definir e representar consultas complexas sdo extremamente importantes para os
bidlogos e por isso, os sistemas propostos para dar suporte aos dados genéticos devem
suporta-las sem que seja necessario nenhum conhecimento por parte deles da estrutura
e do esquema interno dos dados.

Usuarios das informagdes bioldgicas geralmente requerem acesso a valores antigos
dos dados, particularmente resultados de verifica¢gGes anteriores. Por isso, mudangas
nos valores devem ser suportadas e ambas as versdes recentes e antigas devem ser

mantidas.



Devido a essas caracteristicas apresentadas, os dados biologicos necessitam de um
tratamento diferenciado de modo a otimizar o armazenamento e a aplica¢do de algoritmos e
workflows utilizados na area de bioinformatica. Na proxima se¢fo veremos como 0S grupos
de pesquisa lidam com esses dados, utilizando o conceito de bancos de dados ou

simplesmente adotando tipos de arquivos com formatos pré-definidos.

2.2.2. Bancos de Dados e Tipos de Arquivos Genéticos

As pesquisas genéticas resultam em muitas informagdes que precisam ser
armazenadas e processadas. Novas pesquisas utilizam os resultados de pesquisas anteriores
para realizar comparacdo de dados e chegar a novos resultados. Com isso, surgiu o problema
de como lidar com grande volume de dados das seqiiéncias de DNA e de proteinas, além de
outros dados relacionados como as anotagdes [13]. Como essas informagdes estdo no formato
de texto, a forma inicial de armazenamento foi arquivos texto. O crescimento do tamanho
desses dados e as tecnologias disponiveis motivaram o uso de SGBDs.

A tecnologia de bancos de dados, mesmo j4 presente nesse contexto, ainda nfo utiliza
todas as funcionalidades de um SGBD. Mesmo assim, a maioria dos usudrios ainda trabalha
com arquivos texto disponiveis nos repositorios ptiblicos e o acesso aos dados ¢ feito através
de programas ad-hoc como o BLAST [14]. Existem muitas bases de dados de biologia
molecular, também conhecidos como bancos de dados genoma, como o GenBank Sequence
Database [3] (sistema baseado em arquivos texto com uma organiza¢do semi-estruturada), o
Annotated Protein Sequence Database (Swiss-Prot) [5] (sistema relacional) e 0 A C. Elegans
Database (AceBase) [4] (sistema orientado a objetos).

E importante notar que muitos dos chamados bancos de dados nfio sfo sistemas
completos de banco de dados, mais sim sistemas de arquivos com sua propria estrutura de
armazenamento, manipulacdo e métodos de acesso. Esses bancos de dados (ou fontes de
dados, em geral) representam atualmente somente uma fragdo do dominio de conhecimento.

Cada um desses bancos genéticos possui seus proprios esquemas e algoritmos de
analise dos dados. Cada pesquisador precisa adaptar suas informagdes genéticas de acordo
com o esquema do banco que deseja publicar suas descobertas. O grande problema € que
cada banco genético se torna uma ilha de informagdes e essas ilhas ndo se comunicam entre
si. No decorrer dessa se¢do vamos apresentar os principais bancos de dados e tipos de
arquivos genéticos utilizados atualmente e seus formatos, seus objetivos € como lidam com as

caracteristicas inerentes aos dados genéticos.
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2.2.2.1. Genbank

Atualmente, o Genbank [3] € o principal banco de dados de seqiiéncias genéticas do
muﬁdo e é mantido pelo National Center for Biotechnology Information (NCBI) [14]. Ele foi
estabelecido em 1978 como um repositorio central para os dados biolégicos. O tamanho do
banco de dados tem dobrado aproximadamente a cada 18 meses nos ultimos cinco anos.

O sistema ¢ mantido como uma combinagdo de arquivos flaf, banco de dados
relacionais e arquivos contendo Abstract Syntax Notation One (ASN.1), uma sintaxe para
defini¢do de estruturas de dados desenvolvida pela industria de telecomunica¢des. O NCBI
construiu o GenBank, inicialmente através da submissdo direta de dados das seqiliéncias pelos
autores. Agora, os dados também sdo recebidos de outros grandes centros de sequenciamento
que possuem uma colaboragfo internacional com o GenBank, como o EMBL Data Library do
Reino Unido € 0 DNA Database of Japan (DDBIJ). Os dados sdo trocados diariamente para
garantir que ambos os trés sifes possuam um completo conjunto de dados de seqiiéncias de
DNA.

» Organizagdo do Genbank

 Mais de 30.000 diferentes espécies sio representadas no GenBank e novas espécies
sdo adicionadas a taxa de 600 por més. Entradas para humanos constituem 57% do total
dessas seqiiéncias. Cada entrada no GenBank inclui uma descri¢do concisa da seqiiéncia, do
nome cientifico ¢ da taxinomia do organismo e uma tabela de caracteristicas (features) que
identificam regides codificadas e outros aspectos de significado bioldgico como unidades de
transcrigdo, limites de intron/exon e aspectos de muta¢Ges e modificagdes. Tradugdes de
proteinas para regides de codificagdo também estdo na tabela de caracteristicas. A primeira
linha, além do nome Locus, apresenta informag¢des da quantidade de pares de bases de
nucleotideos (484 bp), o tipo da molécula (DNA), a divisdo no GenBank (BCT — bacterial
sequences) € a data da ultima modificagdo da seqiiéncia. Referéncias bibliograficas sdo
incluidas com a ligagdo para os resumos e artigos da biblioteca da MEDLINE para todas as
seqiiéncias que foram publicadas. A seguir ¢ apresentado um trecho de uma entrada do

GenBank para a bactéria ANTHRAX [3].
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LOCUS BAN413939 484 bp DNA BCT 09-0CT-2001
DEFINITION Bacillus anthracis pagR gene, isolate IT-Carb3-5419.
ACCESSION AJ413939
VERSION AJ413939.1 GI:16031499
KEYWORDS pagR gene.
SOURCE Bacillus anthracis.
ORGANISM Bacillus anthracis
Bacteria; Firmicutes; Bacillus/Clostridium group;
Bacillus/Staphylococcus group; Bacillus; Bacillus cereus group.
REFERENCE 1 (bases 1 to 484)
AUTHORS Adone,R., Pasquali,P., La Rosa,G., Marianelli,C., Muscillo, M.,
Fasanella,A., Francia,M. and Ciuchini,F.
TITLE Sequence analysis of the genes encoding for the major virulence
factors of bacillus Anthracis vaccine strain 'Carbosap
JOURNAL Unpublished
REFERENCE 2 (bases 1 to 484)
AUTHORS Muscillo, M.
TITLE Direct Submission
JOURNAL Submitted (11-SEP-2001) Muscillo M., Environmental Hygiene,
Istituto Superiore di Sanita, Viale Regina Elena 299, Rome 00199,
Italy
FEATURES Location/Qualifiers
source 1..484
/organism="Bacillus anthracis"
/plasmid="pXo1"
/strain="Carbosap"
/isolate="IT-Carb3-5419"
/db_xref="taxon:1392"
/country="Italy"
/note="vaccine against anthrax in cattle and sheep"
gene 50..349
/gene="pagR"
CDS 50..349
/gene="pagR"

/function="regulator of virulence gene transcription"
/codon_start=1

/transl_table=11

/product="PagR protein"

/protein_id="CAC93937.1"

/db_xref="GI:16031499"
/translation="MTVFVDHKIEYMSLEDDAELLKTMAHPMRLKIVNELYKHKALNV
TQIIQILKLPQSTVSQHLCKMRGKVLKRNRQGLEIYYSINNPKVEGIIKLLNPIQ"

Para identificar seqiiéncias especificas de todas as diferentes fontes (assim como as
mudancas que podem ocorrer nas seqiiéncias), a NCBI associou um identificador tnico para
cada seqiiéncia, denominado nimero ‘GI’. Um novo niimero ‘GI’ ¢ associado também para
cada nova versio da seqiiéncia. Esses identificadores aparecem no campo NID de um registro
do GenBank, imediatamente apdés o campo ACCESSION. O nimero ACCESSION, em
contraste, € associado para cada entrada no GenBank e nfio se modifica mesmo quando a
seqiiéncia ou uma anotagdo muda.

Existe um acordo entre os colaborativos bancos de seqiiéncia de DNA para introduzir
um terceiro identificador do qual ird agrupar ambos os numeros ACCESSION e ‘GT.
GenBank ird apresentar esse identificador na linha chamada VERSION, que aparecera abaixo
da linha NID e ser4 referenciado como ‘Accession.version’. Por exemplo, uma entrada

aparecendo no banco de dados pela primeira vez devera ter o ntimero de verséio equivalente
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a0 numero de acesso seguido de ‘.1’ para refletir que esta é a primeira versdio da seqiiéncia

desta entrada.

ACCESSION Z000001
NID £987655554321
VERSION Z000001.1 GI: 987654321

A linha VERSION também ir4 mostrar o nimero ‘GI’. Se a seqiiéncia de nucleotideos
mudar, entio a versdo e o numero ‘GI’ também mudarfio, mas o nimero de acesso
permanecerd o mesmo. Embora a linha NID carregue informagdo redundante, ela
permanecera na estrutura para garantir a compatibilidade com os programas existentes.

Seqiiéncias de proteinas também terfio um nimero identificador (no formato de trés
letras seguidas de cinco digitos, isto ¢, ABC78912) que néo mudardo, seguidas de um numero
de versfio que serd incrementado a cada subseqiiente versdo da seqiiéncia. Isto ird aparecer
como um qualificador para a caracteristica CDS na tabela de caracteristicas de uma entrada
do GenBank.

Jprotein_id="ABC78912°

Tradugdes de proteinas correntemente recebem seu proprio nimero ‘GI’ que

aparecem como um qualificador na caracteristica CDS.
/db xref='PID:g1234567'

Para finalizar a entrada, BASE COUNT ira identificar a quantidade das bases ‘A’,
‘C’, ‘G’ e ‘T’ na seqiiéncia € ORIGIN podera ser deixado em branco, ou classificado como
ndo reportado, ou entdo poderd mostrar um trecho da seqiiéncia, usualmente envolvendo o

experimento, como mostrado a seguir:

BASE COUNT 213a 58c 63g 150t
ORIGIN
1 attattaaaa ggttaaacta cattaaaaca taaagagaga ggaattgcta tgacagtatt

61 tgtagatcat aaaattgaat acatgagttt agaagatgat gctgaacttt taaaaacaat
121 ggcacatcct atgegtttaa aaatagtcaa tgaactttac aaacataaag cattaaatgt
181 aacgcaaatc attcaaatct taaaactacc acaatcaact gtatcccagc atttatgtaa
241 aatgagagga aaagttttaa aaagaaatcg acaaggttta gagatatact atagcattaa
301 taatccaaaa gttgaaggga ttattaagtt gttaaaccct atccaataga ttttatataa
361 ttacctccta tittaaggtt ttaatagaaa taaaaatctt atttattaca ataagaaagc
421 ttatattitc atttattaaa caaagggaaa aagtaataaa aatcttataa aaaagacgct
481 ttta

1

» Recuperagdo dos dados do Genbank
O sistema Entrez € um sistema de banco de dados de recuperacéo integrado que
acessa dados de seqiiéncias de DNA e proteinas, referéncias MEDLINE relatadas, dados
genéticos da divisdo genética do Genbank, a taxinomia do NCBI e estruturas de proteinas do

MMDB (Molecular Modeling Database). Os dados das seqiiéncias de DNA e proteinas
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foram integrados de uma variedade de fontes e incluem mais dados de seqiiéncia do que o
Genbank sozinho. Todo o conjunto de referéncias do MEDLINE se tornou acessivel através
do sistema PubMed que foi desenvolvido no NCBI e, além de permitir busca de texto no
MEDLINE, também faz a ligagdo entre os textos de mais de 25 publicagdes que estéo
disponiveis na Web. Entrez esta disponivel na Internet [14] através da Web ou em uma versao
cliente/servidor. A versdo Web, incluindo a busca PubMed MEDLINE, ¢ usada por mais de
40.000 usuérios por dia. A versdo cliente/servidor do Entrez opera com um programa cliente
na maquina do usuério conectado através da Internet com um servidor localizado no NCBI.

Um dos usos mais freqiientes do Genbank é busca de seqiiéncias por similaridade. O
NCBI oferece a familia BLAST de programas de buscas para executar uma procura rapida
com rigorosos métodos estatisticos para julgar o significado das combinag¢des. O acesso ao
BLAST através da Web possui duas interfaces: uma versio ‘béasica’ com pardmetros de busca
default ¢ uma opgdo ‘avangada’ que permite adaptagdo dos pardmetros. Existe uma
ferramenta grafica chamada Sequin que foi projetada para rapida andlise e anotagOes de
grande volume de dados de seqiiéncias genéticas. Sequin é uma ferramenta desenvolvida pelo
NCBI para desenvolver e atualizar entradas, tanto de seqiiéncias simples quanto de
seqiiéncias mais complexas. Esta ferramenta esta disponivel no site no NCBI.

A versdo completa do Genbank (atualizada a cada dois meses) ou as atualizagdes
diarias estdo disponiveis por FTP no [14]. O release completo no formato de arquivo texto
estd disponivel como arquivos comprimidos no diretério ‘genbank’. Um arquivo de
atualizagGes cumulativas estd contido no subdiretdrio ‘daily’ e um conjunto ndo-cumulativo
de atualizagGes estd no subdiretorio ‘daily-nc’. Desenvolvedores de software criam suas
proprias interfaces e ferramentas de anélise para os dados do Genbank e disponibilizam seus
trabalhos no NCBI para ajudar o desenvolvimento de novas ferramentas. Softwares podem
ser encontrados no diretorio ‘toolbox/ncbi_tools’.

Todas as informacgdes contidas no Genbank estdo armazenadas em um formato
proprietario desse banco. Para possibilitar que um pesquisador utilize essas informag¢des em
conjunto com outras fontes, serd necessario realizar um mapeamento entre os diferentes

esquemas de representacdes de dados genéticos.

1.1.1.1 ACEDB
A proposta do ACEDB ¢ um sistema de banco de dados que, além de armazenar os
resultados do sequenciamento em larga escala e projetos de mapeamento, permite que todos

os tipos de dados genéticos experimentais sejam mantidos e ligados aos mapas e seqiiéncias
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da maneira mais flexivel possivel, de modo que possa evoluir de acordo com a experiéncia
adquirida [4].

Esse projeto comegou com a obtengdo da seqiiéncia genética completa do nematode
C. elegans. Existiam duas principais necessidades: primeiro, um sistema para manter 0s
dados para propésitos internos; e segundo, um sistema para tornar os dados publicos. Isso
levou ao desenvolvimento do programa de banco de dados ACEDB [4]. Em vez de ficar
limitado ao dado especifico, decidiu-se escrever um sistema geral de gerenciamento de banco
de dados que permitiria que o esquema sofresse freqiiente extensdio e adaptacdo de forma
facil conforme o projeto fosse desenvolvido. Por essa razdo, foi comparativamente facil
adaptar ACEDB para ser usado por outros projetos genéticos que trabalhassem com outros
organismos. ACEDB est4 sendo usado também internamente por varios sites, por exemplo,
para armazenar resultado do mapeamento fisico dos projetos humanos e da Drosophila.
Finalmente, est4 sendo usado como um dos pedagos centrais do sofiware no projeto IGD, que
planeja unir todos os dados do mapeamento genético humano em um banco de dados
genéticos integrado. ACEDB esta sendo usado como interface primaria do IGD e como uma

das alternativas de sistemas de armazenamento.

> Caracteristicas gerais

De maneira geral, o programa é muito grafico. Funciona usando um sistema de janelas
e apresenta os dados em diferentes tipos de janelas de acordo com os diferentes tipos de
mapas. Os mapas € outras janelas como um hipertexto, de forma que clicando sobre um
objeto, serdo apresentadas as informagdes detalhadas em uma janela especifica. Por exemplo,
clicando em um cromossomo mostra seu mapa genético. Clicando em um gene no mapa
genético mostra informagdes textuais sobre o fendtipo do gene, etc.

- ACEDB é um sistema orientado a objeto. Esse tipo de organizagio de dados & muito
mais intuitivo que um baseado em tabelas relacionais. Devido a isso, permite uma entrada
mais direta de bidlogos trabalhando na construgfo e refinamento do esquema ou estrutura de
dados.

Cada objeto é representado por um identificador inico, seu nome, que é seguido por
uma combina¢do de atributos organizados como uma arvore. Os nds da arvore sdo todos
nomeados. Os galhos geralmente terminam em ponteiros para outros objetos ou dados. H4
também a possibilidade de construir sub-objetos, expandindo recursivamente uma folha.

Comentarios podem ser adicionados liviemente em qualquer ponto da arvore.
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Os objetos sdo alocados em classes. Cada classe tem um modelo, especificando a

extensdo maxima dos galhos e os tipos de dados e classes de ponteiros permitidos em cada

posico. Objetos individuais, que sdo instdncias de uma classe, geralmente tém apenas uma

parte do padrfio permitido pelo modelo. Essa abordagem tem trés vantagens:

Objetos pouco estudados, que s@o de longe os mais numerosos, ocupam pouco espaco
em disco e em meméria, que melhora significativamente a velocidade e a eficiéncia
do programa.

Quando é necessario estender um esquema, tudo que precisa ser feito € adicionar
outro ramo no modelo. Nenhum dos objetos existentes contém aquele ramo, mas eles
permanecem validos porque no hé requisito para os objetos conterem qualquer galho
em particular do modelo.

A habilidade de adicionar comentérios pessoais que s&o ignorados pelos algoritmos de
busca permite anota¢des flexiveis das fontes de dados sem afetar procedimentos

internos de busca.

Arquivos ACE

Embora os dados sejam armazenados internamente em formato bindrio de é&rvores,

eles sdo normalmente informados através de arquivos ASCII conhecidos como arquivos

ACE. Cada paragrafo nesses arquivos corresponde a um objeto e deve ser separado do

préximo por uma ou mais linhas em branco. A primeira linha indica a classe e 0 nome do

objeto a ser criado ou editado. As linhas seguintes comegam com o nome do no

correspondente, seguido por dados numéricos ou textuais, ou nomes de outros objetos a

serem apontados. Eles sdo interpretados de acordo com o modelo. Palavras-chave como ‘-D’

ou ‘“~R’ especificam a¢des a serem tomadas, com a a¢do default sendo adicionar o dado no

banco de dados. Assim como em C++, ¢//” indica um comentario no arquivo.

Exemplo [4]:

// defini¢do de uma seqii€ncia
Sequence ACT3

Title **C. elegans actin gene (3)"
Library EMBL CEACT3 X16798

// o DNA correspondente

DNA ACT3
aagagagacatcctcccgetcccticccacacccacttgetcttttctat
tgaccacacattatgaagataaccatgttactaatcaaattcgtgttctt
ttccaatttctttttc

/I Aqui o nome zk643 & mudado (caso exista)
-R Sequence zk643 7K 643 // R for “‘rename"
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// aqui é mudado um dos autores

Paper Nurture:7:234-242

-D Author ““Kimble JE"  // deletion of Kimble

Author * Ahringer JA" // addition of Ahringer

Devido aos objetos terem um identificador ASCII unico, [classe:nome], esses
comandos de edi¢do sdo bem-definidos e se referem a objetos precisos. Se o objeto ndo €
conhecido ainda, ele é criado, caso contrario é modificado. Se a operagdio de apagar ou
renomear ndo acha nada para apagar ou renomear, pula para proxima operacdo. Se uma
instrugdo ndo faz nenhum sentido de acordo com o modelo (por exemplo, se referindo a um
nd desconhecido), o usuario é avisado e o paragrafo é pulado. Essas propriedades em
conjunto permitem a leitura repetida do mesmo arquivo sem alterar o contetido do banco de
dados e a transferéncia de informag¢Ges entre bancos de dados que podem nfo combinar
exatamente, algo que € muito dificil com os sistemas de bancos de dados tradicionais. Além
disso, eles também permitem a transferéncia de dados significativos comuns entre sistemas
cujo esquema difere.

Assim como a leitura de dados, também pode ser feita a exportagdo de um conjunto de
objetos no formato de arquivo ACE. Um programa externo, ACEDIFF, recebe como entrada
dois arquivos ACE e gera um terceiro que tera o efeito de transformar o dado contido no
primeiro arquivo no dado contido no segundo arquivo. Esse programa pode ser usado para
gerar arquivos de atualizac@o para copias remotas de um banco de dados central e de fato,
esse € o procedimento adotado para distribuir o banco de dados genético do nematode C.
elegans. Também h4 outras facilidades dentro do ACEDB para certos tipos de saidas
especializadas de dados, como DNA no formato FASTA.

Assim como ocorre no Genbank, as informa¢es do ACEDB estdo armazenadas em
um formato proprietario, necessitando realizar um mapeémento entre os diferentes esquemas
de representacdes de dados genéticos para possibilitar a utilizagdo dessas informagdes em

conjunto com outras fontes.
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2.2.2.2. Swiss-Prot

Swiss-Prot [5] é um banco de dados de seqiiéncias de proteinas com anotagdes.
Comecou em 1986 e foi mantido desde 1987 com colaboragéo do grupo de Amos Bairoch,
primeiramente no Departamento de Medicina Bioquimica da Universidade de Genebra e
agora pelo Instituto Suigo de Bioinformatica (SIB) e pela Biblioteca de Dados do EMBL. O
conhecimento de proteinas do Swiss-Prot consiste de entradas de seqiiéncias. Entradas de
seqiiéncias sdo compostas de diferentes tipos de linhas, cada qual com seu proprio formato.
Com proposito de padronizagio o formato do Swiss-Prot segue o mais proximo possivel do
EMBL Nucleodite Sequence Database.

Swiss-Prot se distingue dos bancos de dados de proteinas por quatro fatores:

a) Anotagdes

No Swiss-Prot, como em muitos bancos de dados de seqiiéncias, duas classes de
dados podem ser encontradas: o dado em si e as anotagdes.

Para cada entrada de seqiiéncia o dado consiste de:

» Os dados da seqiiéncia;
= Asreferéncias bibliograficas;
» O dado taxindmico (descri¢éo da fonte biologica da proteina).

A anotacdo consiste na descri¢@o dos seguintes itens:

=  Fungdes da proteina;

» ModificagOes postransiational,

= Sites e dominios;

= Estruturas secundérias;

= Estruturas quaternarias;

= Similaridades com outras proteinas;

»  Doengas associadas com qualquer numero de deficiéncias na proteina;
» Conflitos na seqiiéncia, variantes, etc.

E armazenada no Swiss-Prot a maior quantidade possivel de anotagdes. Para obter
essa informagdo, além das publicagdes que reportam novas seqiiéncias de dados, artigos
de revis@o para atualizar periodicamente as anotagdes de familias ou grupos de proteinas.
S#o também utilizados experts externos, que sdo recrutados para enviar seus comentarios
e atualizagGes sobre grupos especificos de proteinas.

As anotagdes no Swiss-Prot sfio principalmente encontradas em linhas de

comentario (CC — comment), na tabela de caracteristicas (FT — feature table) e em linhas
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de palavras-chave (KW — keyword). A maioria dos comentérios ¢ classificada por
‘topicos’. Essa forma permite facil recuperagdo de categorias especificas de dados do

banco de dados.

b) Redundancia minima

Muitos bancos de dados de seqiiéncias contém, para uma dada seqiiéncia de
proteinas, entradas separadas que correspondem a diferentes relatérios. No Swiss-Prot €
feita uma tentativa de conciliar todos esses dados de forma a minimizar a redundancia do
banco de dados. Se existem conflitos entre varios relatérios de seqiiéncias, eles sdo

indicados na tabela de caracteristicas da entrada correspondente.

¢) Integracdo com outros bancos de dados

E importante prover aos usudrios dos bancos de dados biomoleculares um certo
grau de integragfio entre os trés tipos de bancos de dados relacionados a seqiiéncias
(seqiiéncias de 4cidos nucléicos, seqiiéncias de proteinas e estruturas terndrias de
proteinas) assim como com colegdes de dados especializados. Swiss-Prot tem
normalmente referéncia cruzada com cerca de 45 bancos de dados diferentes. As
referéncias cruzadas estio na forma de ponteiros para informagles relacionadas as
enfradas do Swiss-Prot € sdo encontradas em cole¢des de dados diferentes do Swiss-Prot.
Essa rede extensa de referéncias cruzadas permite ao Swiss-Prot representar um papel

importante como um ponto focal de interconectividade entre bancos de dados

biomoleculares.

d) Documentagéo
Swiss-Prot ¢ distribuido com um grande numero de arquivos de indice e de
documentagdo especializada. Alguns desses arquivos estdo disponiveis ha muito tempo,

outros foram incluidos recentemente e continuamente novos arquivos sdo incluidos.

» Estrutura geral do banco de dados

O Swiss-Prot ¢ um banco de dados composto de entradas de seqiiéncias de proteinas.
Cada entrada corresponde a uma unica seqiiéncia contigua tal como foi incluida no banco ou
reportada na literatura. Em alguns casos, as entradas foram montadas de varias publicagdes
sobre regides sobrepostas das seqiiéncias.
Referéncias a posigdes dentro das seqiiéncias sdo feitas usando numeragfo seqiiencial,

comegando com 1.
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Para fazer o dado ficar disponivel aos usudrios o mais rdpido possivel depois da
publicagdo, Swiss-Prot estd agora disponivel com um suplemento TrEMBL, onde as entradas
sdo liberadas antes de todos os seus detalhes serem finalizados. Para distinguir entre entradas
com anota¢des e aquelas em TrEMBL, a ‘classe’ de cada entrada ¢ indicada na primeira linha
(ID) da entrada. As duas classes definidas s@o:

- STANDARD: dados que estio completos e de acordo com o nivel do banco de dados
Swiss-Prot.

- PRELIMINARY: entradas de seqiiéncias que ainda ndo foram anotadas pelo pessoal do
Swiss-Prot. Essas entradas sdo encontradas exclusivamente em TrEMBL.

As entradas no Swiss-Prot sdo estruturadas de forma a serem utilizadas tanto por
leitores humanos quanto por programas de computador. As explica¢Ses, descri¢des,
classificagdes € outros comentdrios estdo em inglés coloquial. Simbolos familiares a
bioquimicos, quimicos de proteinas e bidlogos moleculares sdo usados sempre que possivel.

Cada entrada de seqiiéncia é composta de linhas. Diferentes tipos de linha, cada uma
no seu proprio formato, sdo usados para gravar os varios dados para fazer a entrada. Cada
linha comec¢a com um codigo de linha de dois caracteres que indica o tipo de dado contido
naquela linha.

Exemplo (parte de um registro) [5]:

ID GRAA HUMAN STANDARD; PRT;, 262 AA.

AC P12544;

DT 01-OCT-1989 (Rel. 12, Created)

DT 01-OCT-1989 (Rel. 12, Last sequence update)

DT 16-OCT-2001 (Rel. 40, Last annotation update)

DE Granzyme A precursor (EC 3.4.21.78) (Cytotoxic T-lymphocyte proteinase

DE 1) (Hanukkah factor) (H factor) (HF) (Granzyme 1) (CTL tryptase)

DE (Fragmentin 1).

GN GZMA OR CTLA3 OR HFSP.

OS Homo sapiens (Human).

OC Eukaryota; Metazoa; Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleostomi;

OC Mammalia; Eutheria; Primates; Catarrhini; Hominidae; Homo.

OX NCBI_TaxID=9606;

RN [1]

RP SEQUENCE FROM N.A.

RC TISSUE=T-cell;

RX MEDLINE=88125000; PubMed=3257574;

(... a parte do meio foi cortada)

FT DISULFID 208 234  BY SIMILARITY.

FT CARBOHYD 170 170 N-LINKED (GLCNAC...) (POTENTIAL).

SQ SEQUENCE 262 AA; 28968 MW; DA87363A0D92BAF4 CRC64;
MRNSYRFLAS SLSVVVSLLL IPEDVCEKII GGNEVTPHSR PYMVLLSLDR KTICAGALIA
KDWVLTAAHC NLNKRSQVIL GAHSITREEP TKQIMLVKKE FPYPCYDPAT REGDLKLLQL
TEKAKINKYV TILHLPKKGD DVKPGTMCQV AGWGRTHNSA SWSDTLREVN ITIIDRKVCN
DRNHYNFNPV IGMNMVCAGS LRGGRDSCNG DSGSPLLCEG VFRGVTSFGL ENKCGDPRGP
GVYILLSKKH LNWIIMTIKG AV

/7

Os atuais tipos e codigos de linha e a ordem em que eles aparecem em uma entrada

estdo descritos na tabela 2-1.
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Tabela 2-1: Estrutura de uma entrada Swiss-Prot [5]

W!ﬁldenﬁtjﬁcaﬁonr -
|Accession number(s) Once of mote
T Date ] Three times
[Description |Once or more
!Gene niarme(s) Optional
{Organism SpECIES ~ |Once or more
Crganelle |Optional
Organism classification IOnpe of more
|Taxonomy cross-reference(s) Once or more
Reference number Once of more
|Reference position Once or rﬁorg __7
Reference comment(s) 1Optional
{R&f&regae cross-reference(s) ] ;Q'pﬁgnalr
Reference authors {Once or more
Reference title EOpti}-:)nal )
}Reference location Once or more
VfCC A }Comments ot notes Optional
: DR _ |Database cross-references _ |Optional
KW Keywords Optional
IFT_ [Feature table data - |Optional
=Q fSequenﬁe header Once
1 l(blanks) secuence data |{Once or more 7
fff ITeﬂnjnaﬁQn line ‘_Onc:e; ends t,he,, entry

_|Once; starts the entry

Como mostrado na tabela 2-1, alguns tipos de linhas sfo encontrados em todas as
entradas, outros sdo opcionais. Alguns tipos de linhas ocorrem muitas vezes em uma Unica
entrada. Cada entrada deve comegar com uma identificagdo de linha (ID) e terminar com um
terminador de linha (//).

O codigo de tipo de linha de que comega cada linha é sempre seguido de trés

caracteres brancos, entdo realmente, a informac#o s6 comega no sexto caractere.

2.2.2.3. Protein Data Bank

O Protein Data Bank (PDB) [27, 38] foi criado no Brookhaven National Laboratories
(BNL) em 1971 como um arquivamento para estruturas macromoleculares em formatos de
cristais. No inicio, 0 arquivamento continha sete estruturas, mas a cada ano vdrias outras
estruturas eram armazenadas. Na década de 80, o nimero de estruturas armazenadas

aumentou drasticamente.
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O uso inicial do PBD estava limitado a um pequeno grupo de pessoas envolvidas em
pesquisas estruturais. Atualmente, a utilizagdo do PBD se estendeu a diversos grupos de
pesquisa em biologia e quimica, cientistas da computagfo, educadores e estudantes de todos
os niveis. O imenso aumento de entrada de dados e da necessidade de entendé-los
completamente, demanda novos métodos de coletar, organizar e distribuir os dados.

Em outubro de 1998, o gerenciamento do PDB se tornou responsabilidade do

Research Collaboratory for Structural Bioinformatics (RCSB). Em termos gerais, a visdo do
RCSB ¢ criar uma pesquisa baseada na mais moderna tecnologia que facilita o uso e andlise
de dados estruturados ¢ permite um maior aproveitamento das pesquisas bioldgicas.
O principal objetivo do PDB ¢ fazer o arquivamento o mais consistente € sem erros possivel.
Todos os dados depositados sdo revisados cuidadosamente antes de ficarem disponiveis.
Tabelas de caracteristicas sdo geradas a partir do processamento de dados interno do banco e
depois sdo checadas. Erros encontrados pelos autores ou usuarios do PDB apds a
diéponibilizac;ﬁo sdo enderegados o mais rapido possivel.

Um dos problemas mais complicados que o PDB enfrenta é que os arquivos legados
ndo sdo uniformes. Historicamente, dados legados estdo em vérios diferentes formatos de
PDB e varia¢des. A introdugdo da capacidade de consultas avangadas do PDB torna critica a
aceleracdo do processo de uniformidade desses dados. Além dos esfor¢os do PDB para
remediar antigas entradas de dados, o European Bioinformatics Institute (EBI) também
corrige muitos dos arquivos de PDB como parte do projeto de limpeza. A tarefa de integragéo
de todas essas corre¢des feitas dos dois lados é muito grande ¢ ¢ essencial que haja um
formato bem definido de troca para fazer isso. O formato mmCIF ¢ utilizado para esse

proposito.

» Diferencas entre PDB ¢ mmCIF

O formato de dados representado por mmCIF ¢ significantemente diferente do
formato PDB [34]. Existem ferramentas de conversdo de arquivos de dados PDB em mmCIF
que possuem um bom resultado. Entretanto, as dificuldades surgem devido a forma ambigua
e inconsistente que as informagdes estio armazenadas dentro do arquivo PDB. E importante
ressaltar que durante a conversdo de volta para PDB geralmente ocorre perda de informacao.
Enquanto o formato mmCIF representa um claro avango sobre o PDB, sua adogdo tem sido
lenta. Uma das razdes ¢ o investimento existente no formato PDB com respeito a ferramentas
de visualizag¢do e analise. Os mesmos desafios serdo enfrentados por qualquer formato que

tente substituir o PDB ou o mmCIF. Para superar esse desafio, um novo formato deve ser tdo
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interessante que motive os desenvolvedores e vendedores de ferramentas a suportar 0 novo
formato, ou entdo, prover tradutores robustos do novo formato para um formato j4 bastante
conhecido e vice-versa. A segunda estratégia, mesmo requerendo um montante de trabalho
bem maior, parece ser a mais vidvel. Ferramentas para manipulagdo de dados representados
em documentos XML (independente dos tipos de dados codificados ou do dominio
especifico) estdio largamente disponiveis. Além disso, o suporte em diferentes operagdes em
dados baseados em XML é largamente suportado por produtos comerciais e projetos de
ferramentas de co6digo publico. A colegfo de ferramentas genéricas de XML, combinadas
com a evolugio do XML como um padrdo de troca de dados, tornam o argumento de
formatos de dados de proteinas baseados em XML mais atraentes que alternativas que ndo
sdo baseadas em XML, como o mmCIF. N&o é surpresa que um grande numero desses
formatos exista, embora nenhum deles tenha ganhado forma suficiente para substituir os

formatos n3o baseados em XML.

» Arquitetura do banco
Em reconhecimento ao fato de que nenhuma arquitetura pode expressar completa e
eficientemente o conteido das informacgdes contidas no PDB, um sistema integrado de
bancos de dados heterogéneos foi criado para armazenar e organizar os dados estruturados.

Existem cinco principais componentes que podem ser visualizados na figura 2-2:

User Interfaces

RV SRR EEIENE RN sE e A A n K RERFRE RIS AR IEE AP IAERARFIIFRETIINE

Query Result 2 Structure

Searchlite SearchFields Browser : Explorer

AN R

KEYWORD 4| coRE- ¢ | llon \
SEARCH . A Lk R R

DBI INTEGRAT

1ON LAYER

7

Sy

Figura 2-2: Interface de consulta integrada do PDB [38]
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*= O principal banco de dados relacional é gerenciado pelo Sybase e prové o
armazenamento fisico central dos dados primérios experimentais e coordenadas. Esse
banco contém todas as informagdes depositadas na forma de tabelas que podem ser
acessadas através de varias estruturas.

= - Os arquivos finais (em formatos PDB e mmCIF) e os dicionarios de dados sdo os dados
arquivados e estio presentes como arquivos ASCII no arquivamento ftp.

» Os bancos de dados baseados em POM (Property Object Model) consistem de objetos
indexados contendo propriedades nativas (por ex., coordenadas atémicas) ou derivadas
(por ex., associagles secunddrias calculadas). Propriedades que requerem um tempo
significativo de computagdo sfo pré-calculadas quando o banco de dados ¢
incrementado, salvando assim um tempo consideravel de acesso do usuario.

* O Biological Macromolecule Crystallization Database (BMCD) ¢ organizado com um
banco relacional dentro do Sysbase e contém trés categorias gerais: dados
macromoleculares, cristais € sumarios.

= O servidor Netscape LDAP ¢ usado para indexar o contetido textual do PBD em um

formato estruturado e prover suporte para buscas por palavras-chave.

E fundamental que toda essa arquitetura seja transparente para o usudrio. Na
implementagfo atual, a comunica¢fo entre os bancos de dados foi conseguida usando o
Common Gateway Interface (CGI). Uma interface integrada na Web dispara a consulta ao
banco apropriado que executa a consulta. Cada banco de dados retorna os identificadores do
PDB que satisfazem a consulta e o programa CGI integra os resultados. Consultas complexas
sdo feitas repetindo-se o processo e tendo o programa de interface executado as operagdes
booleanas apropriadas na colegfo de resultados da consulta. Varias op¢Ges de saida estdo
disponiveis para o uso com a lista final de estruturas selecionadas.

A solugdo CGI (e no futuro uma solugio CORBA — Common Obejct Request Broker
Architecture) permite que outros bancos de dados se integrem nesse sistema, por exemplo,

dados estendidos de diferentes familias de proteinas.

2.2.2.4. Protein Extensible Markup Language (PROXIML)

PROXIML [33] é resultado de uma pesquisa da Universidade da Califérnia sobre os
problemas dos diferentes formatos de dados de proteinas, como PDB ¢ mmCIF [34], e a
necéssidade de se ter uma maneira mais autodescritiva ¢ de fécil leitura para troca desses
dados. XML ¢ uma solugdo ideal para esse problema em particular. Entretanto, alguns

esfor¢os baseados em XML (como BIOML [35] e ProML [36]) utilizam DTD para descrever
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e validar a estrutura dos dados. A utilizagdo do DTD impde uma série de restricdes sobre a
estrutura e a habilidade de validagio de um documento XML. Uma alternativa é a utilizagéo
do XML Schema que supera essas limitagdes. O PROXIML ¢ um esquema descrito em XML
Schema que propde uma maneira genérica de descrever os dados sobre proteinas. O
PROXIML ¢ uma extensdo do esquema CML [33] que utiliza XML Schema para descrever
dados quimicos.

» Comparagdo entre diferentes formatos existentes

Uma comparagdo em alto nivel dos formatos mencionados anteriormente &
apresentada na tabela 2-3 [33]. O formato PROXIML tem como propdsito criar um esquema
juntando as melhores caracteristicas de cada um.

Na tabela 2-3, os diversos formatos sdo analisados segundo as seguintes
caracteristicas: se os formatos s3o baseados em XML; se os formatos possuem um arquivo
de metadados que os descrevem; se os formatos sdo autodescritivos; se os formatos estdo
preparados para tratar dados de seqiiéncias, dados sobre as familias genéticas e dados de
anotagdes; se os formatos sdo estruturados e se os formatos possuem ferramentas de

conversdo e visualizagdo.

Tabela 2-3: Comparagéo dos formatos existentes de dados sobre proteinas [33]

PDB |mmCIF |BIOML | ProML. |C

XML Based? No |No | Yes B Yes Yes
Metadata N None DDL.  |DTD DTD  |5chema:
|Self-describing?  |No  |Yes  |Yes  |Yes es
Sgc{uence data? ) Yes erers V Noi 7 Ye; ) : Lu;nted
[Famiy gata? [No [0 [Yes [Good [0
Arnotation? Yes Yés Goord | 1Yes B i,ii;ﬁted 7
Structure? Yes |Yes | 'No o | Yes | Goﬁd
Conversion tools? |Many |Some |Few Few Some
Visualization tools? |Many {Some |Few {No Good

> Implementagio PROXIML

A versdo inicial do formato PROXIML ¢é um hibrido de trés formatos diferentes:
BIOML, ProML e¢ CML. O coragdo do formato do documento é uma estrutura modificada
baseada no elemento <molecule> do CML. Esse elemento esta agrupado dentro da porgio

<data> de cada elemento <protein> incluido do documento PROXIML. Cada proteina
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descrita em PROXIML possui trés elementos de alto nivel, dois deles derivados do formato
ProXML (<identity> e <data>) e um deles derivado do BIOML (<annotation>) que
encapsula a maioria da estrutura do documento BIOML. A implementagfo corrente do
PROXIML requer um trabalho significante para ligar de forma apropriada os elementos de
anotagdes com os oufros elementos associados nas porgdes <identity> e <data> do elemento
<protein>, e para minimizar a redundéncia e a possibilidade de valores de dados conflitantes
entre partes do documento. O esquema completo do PROXIML e exemplos estdo disponiveis
em [33].

A adogiio desse formato vai depender principalmente da disponibilidade de
ferramentas (como ferramentas de visualizagdo € conversdo) que suportem esse novo
formato.

Novamente, temos informag¢des armazenadas em um formato proprietario tornando
necessario realizar um mapeamento entre os diferentes esquemas de representagdes de dados

genéticos para possibilitar a utilizagdo dessas informagdes em conjunto com outras fontes.

2.2.2.5. GAME ¢ AGAVE

Tanto GAME quanto AGAVE séo propostas de formatos genéricos e unificados para
dados genéticos baseados em XML [39, 40].

GAME (Genome Annotation Markup Elements) ¢ uma tentativa de criar um DTD [8]
para as anotagdes de seqiiéncias bioldgicas. E um formato aberto que pode ser usado para
representar informagdes sobre regiGes especificas de uma seqiiéncia, permitindo a
diferenciagdo de diversos tipos de caracteristicas, tais como aquelas geradas por um programa
de analise e outras geradas por profissionais humanos. A primeira versdo largamente utilizada
desse formato foi criada no BDGP (Berkeley Drosophila Genome Project) por Suzanna
Lewis e Erwin Frise [54].

AGAVE (drchiteture for Genomic Annotation, Visualization and Exchange) também
¢ um formato aberto baseado em XML que oferece para a comunidade cientifica uma forma
de compartilhar suas anotagdes genéticas. Descreve o relacionamento entre seqiiéncias de
fragmentos contiguos e seus componentes, a orientacio ¢ a ordem dos fragmentos e as
caracteristicas associadas a cada um deles. O principal objetivo do AGAVE ¢ prover uma
linguagem de marcagfo para anotacdes genéticas que seja compreensivel, extensivel, aberta e
de facil leitura. E compreensivel porque pode representar todos os dados bioldgicos
relevantes em bancos de dados publicos como Genbank, incluindo o formato da localiza¢do

da seqliéncia completa. E extensivel porque usa elementos genéricos para resultados
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computacionais que podem facilmente ser usados para capturar resultados de novos
algoritmos de anotagdes genéticas. Devido ao formato AGAVE ser baseado em XML, ¢
facilmente utilizado como um padrio aberto para armazenamento e troca de dados. Para
conseguir uma fécil leitura, AGAVE foca em dados biologicos e usa terminologias bioldgicas
padrdes com o minimo de abreviagéo.

AGAVE ¢ GAME tém elementos similares para representar seqiiéncias e anotacoes
das seqiliéncias. Ao contrario do AGAVE, GAME n#o possui a habilidade de representar
caracteristicas recursivas e montagens contiguas.

Existem ferramentas disponiveis para o AGAVE e GAME de visualizagdo e
conversdo para outros formatos [40] que realizam conversdes entre as representagdes de
dados genéticos previamente definidas de forma automatica. Essas ferramentas ndo permitem
adaptacOes do usudrio, sendo necessdrio construir novas ferramentas para suportar outros

tipos de representago.
2.2.2.6. Conclusdo

Durante essa se¢do vimos os principais bancos de dados e tipos de arquivos genéticos
utilizados atualmente e seus formatos, seus objetivos e como as caracteristicas inerentes aos
dados genéticos sdo tratadas.

Percebemos nitidamente a diversidade de tratamento e andlise de tipos de dados
genéticos que sdo muito similares entre si. Toda essa diversidade de opg¢des acaba
dificultando o dia-a-dia dos pesquisadores da area genética. Essa dificuldade se torna mais
complicada quando consideramos que a integra¢do entre os diversos grupos de pesquisa é
essencial, j4 que as pesquisas genéticas geralmente sdo correlacionadas e nfdo existe um
padréo unico de representagdo de dados genéticos.

Para tentar resolver ou diminuir esses desafios encontrados pelos pesquisadores,
foram propostos vérios trabalhos. No préximo capitulo veremos alguns desses trabalhos e

COmo nossa proposta se encaixa nesse cenario.
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CAPITULO 3. GERENCIA DE FONTES HETEROGENEAS DE DADOS E
PROGRAMAS GENETICOS

Nesse capitulo descrevemos os principais projetos que trabalham com geréncia de
dados e programas na 4rea de bioinformatica. Em especial sfo apresentadas as arquiteturas
Bio-Axis [51] e SRMW [53] que motivaram o desenvolvimento desta dissertagdo.

Projetos sobre genomas moleculares, através do sequenciamento genético, tém
produzido enormes cole¢des de dados de DNA de diversos organismos. Uma preocupagido
importante dessa area de pesquisa é como lidar com os dados genéticos, de forma a
identificar suas fung¢Ges. Além disso, ¢ vital fazer comparagdes entre os dados genéticos dos
individuos que podem ser da mesma espécie ou nfo. Muitos grupos tém trabalhado no
desenvolvimento de ferramentas para prover integragao, estruturagdo, comparagdo € anotagdo
das seqiiéncias geneticas e suas informag3es relacionadas.

Os projetos genoma normalmente desenvolvem suas proprias interfaces para os
sistemas, e diferem na forma de apresentar seus dados e resultados da manipulagdo de dados.
Por exemplo, o AceDB oferece uma interface grafica poderosa que permite ao usuario
visualizar o0 mapeamento de cromossomos em detalhes.

Viarios grupos de pesquisa estdo preocupados com os problemas relacionados a
integracdo das diversas fontes de dados e programas genéticos. Basicamente podemos dividir
esses grupos de pesquisa de acordo com suas propostas para resolver o problema de
integragdo. Temos os grupos de pesquisa que propdem um modelo unico global de
representacdo de dados genéticos. Nesse caso todos as fontes de dados seriam convertidas
para esse modelo global € os programas seriam adaptados para funcionar com esse mesmo
modelo. Seguindo essa linha, temos o trabalho proposto por Paton, “Modelagem Conceitual
de Informag¢des Genéticas™ [41] e o projeto GIMS [64, 65]. Com a adogfo de um modelo
unico global, o acesso aos dados fica mais rapido e pode ser otimizado de modo a agilizar as
anélises e o processo de armazenamento e recuperagdo. Além disso, as informagdes e os
programas sdo facilmente reaproveitados para novas analises. O grande problema com esse
tipo de abordagem é conseguir um consenso com a comunidade cientifica de qual modelo
seria indiscutivelmente mais adequado para ser adotado como um modelo tnico global. Além
disso, deve-se levar em conta o esforgo necessario para se converter as fontes de dados atuais
para esse novo modelo global.

Outra linha de pesquisa se propde a criar um ambiente integrado para que os bidlogos
possam trabalhar com as diversas fontes de dados em seus formatos originais, realizando o

workflow dos diversos programas necessarios para a continuidade das suas pesquisas.
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Acreditamos que essa linha de pesquisa seja a mais adequada para a drea genética.
Atualmente j4 existe uma imensa quantidade de dados armazenados das mais diversas formas
e os pesquisadores ja estdo acostumados a trabalhar com seus dados e workflows em um
determinado formato. Em vez de forcar a todos se adaptarem a um novo modelo global,
acreditamos que a melhor solugdo € a criagdo de um ambiente que permita a convivéncia € a
integracdo das diversas fontes de dados e programas cientificos em seus formatos atuais.

Seguindo essa linha, temos ainda algumas divisdes nas propostas oferecidas. Podemos
citar o projeto MyGrid [42] que propde a utilizagdo de uma nova plataforma de middleware
para suportar o compartilhamento coordenado de fontes de dados e solugdes na escala global
para aplicagOes com intensa quantidade de dados e computagdo, baseado em modelos de
ontologias.

Outro projeto nessa linha é o projeto DataFoundry desenvolvido pelo Lawrence
Livermore National Laboratory (LLNL) [44] que propde uma infra-estrutura baseada em
metadados para suportar uma arquitetura de data warehouse (DW) com mediadores, com o
objetivo de melhorar a interagdo dos cientistas com seus dados. Cada mediador se encarrega
de um tipo de integrag@o.

Também nessa linha, temos os projetos que propdem a utilizagdo de um framework
que possa criar um ambiente integrado para trabalhar com os diversos dados e programas
cientificos. O projeto “Bio-AXS” [6, 51] propde uma arquitetura de framework para
integragdo de fontes de dados e aplicagdes da biologia molecular.

Com uma proposta voltada para a composi¢cdo de programas, foi desenvolvido o
projeto “Gerenciamento de Recursos Cientificos baseado em Web Services” [37, '45] que
propde uma arquitetura para o gerenciamento de recursos cientificos distribuidos entre bases
de dados e metadados.

Existem grupos que analisaram os desafios caracteristicos da drea de bioinformaética e
quais seriam as principais linhas de agdo. Podemos citar o workshop XEWA-00 [18] que teve
como objetivo reunir membros da comunidade de bioinformatica para determinar se o uso de
XML poderia simplificar o acesso as largas fontes de dados genéticas e heterogéneas que
estdo distribuidas pela Web.

Outros grupos de pesquisa propdem a estudar a utilizagiio de ontologias na area de
bioinformatica. Essas ontologias podem ser utilizadas para facilitar o0 mapeamento entre as
diversas fontes de dados e programas cientificos. As ontologias podem ser usadas em
mapeamentos tanto nas propostas de utilizagdo de um modelo Unico global quanto em

arquiteturas de integrac@io das diversas fontes distribuidas disponiveis. O trabalho “Avaliagdo
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de Linguagens para Troca de Ontologias em Bioinformatica” [48] avalia diversas linguagens
para troca de ontologias na 4rea de bioinformatica e recomenda uma ou mais linguagens para

serem usadas.

Na tabela 3-1 apresentamos um resumo comparativo dos trabalhos relacionados que
mencionamos, onde a primeira abordagem segue a linha de um modelo unico global de
representagdo de dados genéticos, e a segunda abordagem propde criar um ambiente
integrado para que os bidlogos possam trabalhar com as diversas fontes de dados em seus

formatos originais.

Tabela 3-1: Comparag&o dos trabalhos relacionados

GIMS [64, 65] X DW para armazenamento e analise de
seqiiéncias genéticas e dados funcionais

MyGrid [42] X Middleware com ontologias para suportar
compartilhamento coordenado de recursos
cientificos

DataFoundry [44] X DW com mediadores para representar
globalmente fontes de dados

Bio-AXS [6, 51] X Framework OO para integragdo de fontes de
dados e aplicagbes da biologia molecular

SRMW [37, 45] X Gerenciamento de recursos cientificos baseado
em Web Services

GAME [39] X Proposta de representagdo de dados genéticos
em XML

AGAVE[40] X Proposta de representagdo de dados genéticos
em XML

PROXIML [33] X Proposta de representagdo de dados genéticos
em XML -

Nossa proposta de trabalho se encaixa dentro da linha de pesquisa de ambientes
integrados para trabalhar com as diversas fontes de dados em seus formatos originais e seus
worfkflows. Nessas arquiteturas € necessario que o bioinformata ou bidlogo informe as regras
de negobcio que possibilitam a integracdo desejada. Na maioria das vezes, o mapeamento
dessas informagdes nfo ¢ trivial e realmente depende da interagdo com o bidlogo. Nossa
proposta ¢ um modulo que dé€ suporte ao bioinformata durante o processo de mapeamento das
informagdes genéticas, facilitando a integragdo de diferentes fontes de dados e/ou entradas e
saidas de programas. Esse modulo pode ser utilizado em conjunto com outras arquiteturas
para disponibilizar aos bidlogos um ambiente integrado de armazenamento e andlise dos
dados genéticos independentemente dos formatos em que estdo originalmente disponiveis.

Durante as proximas se¢0es vamos descrever com mais detalhes os trabalhos mais
relacionados a essa dissertagéio. No capitulo 3 veremos com detalhes o mddulo de suporte ao

mapeamento que desenvolvemos.
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3.1. Modelagem Conceitual de Informagdes Genéticas

O objetivo desse trabalho [41] é prover modelos conceituais claros para dados
genéticos que possam ser usados diretamente para implementac¢des subseqlientes. Separando
os modelos de informag¢do da descri¢do de um sistema, ¢ esperado que itens importantes
relacionados ao modo como o dado pode ser descrito se tornem explicitos, beneficiando os
desenvolvedores de futuros sistemas para dados genéticos.

Esse projeto apresenta modelos conceituais para descrever tanto seqliéncias de
genoma quanto conjuntos de dados funcionais relacionados. Os modelos produzidos servem
de ponto inicial para uma atividade de implementagfo, na qual os diagramas de classes da
UML sdo mapeados para um objeto do esquema do banco de dados. Entretanto, como
representacdes conceituais de conjuntos de dados, esses modelos podem ser igualmente
mapeados para diferentes plataformas de implementago, tais como modelos de dados
alternativos, modelos de objetos para dados distribuidos (por ex. CORBA) ou dados
temporarios (por ex. JAVA).

Projetos de sequenciamento genético e funcional estfio tornando disponiveis novas
fontes de informacdo que vdo motivar o desenvolvimento de uma nova geracdo de
bioinforméatica. Entretanto, estd claro que o armazenamento de informacGes e os desafios de
analise sdo extremamente grandes. Uma andlise efetiva dos genomas requer alto desempenho
de acesso a uma diversa colegdo de informac¢Ses de pesquisa, que tipicamente estdo
espelhadas em diversos sites e em diversos formatos. Essas informagdes geralmente estdo em
um formato que permite a navegacdo e salvamento dos dados, mas ndo necessariamente
analisado efetivamente em conjunto com outras fontes de informagio.

Varios pesquisadores investigam ferramentas para consultas distribuidas sobre fontes
de informagdes sobre seqiiéncias genéticas. Os autores desse trabalho acreditam que a
proposta de warehousing seréd interessante também nessa 4rea. A diferenga principal em
genética é que analises tipicas tendem a ser mais complexas que outras areas. Em genética, os
valores sdo adicionados através das associagdes mais proximas de dados especificos
pesquisados. Dessa forma os genomas podem ser comparados uns com oS outros, € as

informac0Oes dos experimentos podem ser facilmente associadas e mostradas.
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Figura 3-2: Diagrama do esquema basico para dados genéticos [41]

Na figura 3-2 podemos ver a modelagem bésica para os dados genéticos mostrada em
[41].

Esse trabalho procura prover uma fundagfo para construgdo de outros trabalhos,
porque para que esses modelos sejam aceitos e largamente utilizados, sera preciso
implementa-los, e técnicas de busca, andlise e visualizagdio precisam ser desenvolvidas para
uso desses modelos.

Se esse modelo fosse adotado como um modelo unico por todos os pesquisadores,
esta poderia ser uma solugdo para o problema de integragdo, mas o problema ¢ exatamente
convencer a comunidade cientifica a adotar essa modelagem. Para utilizar os modelos
propostos, seria preciso desenvolver ferramentas para trabalhar com esses modelos.

Além de adotar essa modelagem para novas pesquisas, seria preciso converter os
dados j4 existentes. A ferramenta que desenvolvemos serviria para dar o suporte necessario

durante o mapeamento das informagGes e programas existentes para a nova modelagem.
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3.2. Projeto MyGrid

A plataforma computacional Grid [42, 55, 56, 57, 58] ¢ uma plataforma de
middleware para suportar compartilhamento coordenado de fontes de dados e solugBes na
escala global para aplicagdes com intensa quantidade de dados e computacéo. E um projeto
pioneiro que é elogiado por varios outros. O nome surgiu da analogia com grade de energia
elétrica: fontes de dados e computacionais serdo distribuidos pela Internet de forma igual,
transparente ¢ dindmica como e quando forem precisos, tal como a eletricidade. A motivagio
geral € compartilhar poder computacional.

Esse middleware deve permitir a construgiio de novas capacidades a partir de servigos
distribuidos de forma dindmica e transparente. Para isso, ¢ desejavel ser capaz de reusar
componentes existentes e fontes de informag0es, e montar e coordenar esses componentes de
uma maneira flexivel.

| As configuragdes de servigo da Grid sfo:

- Dinamico e volatil: servicos (bancos de dados, sensores, servidores) participando de
uma andlise complexa podem ser ligados e desligados conforme eles se tornem
disponiveis ou indisponiveis;

- Ad-hoc: servigos ndo possuem uma localizagdo central e ndo existem relacionamentos
de confianga;

- Grande: centenas de servigos podem ser orquestrados a qualquer momento;

- Vida longa: uma simulag@o pode levar semanas.

Os servigos da Grid sdo organizados em quatro camadas:

- Fabrica: seguranca, transporte de dados, certifica¢do, acesso remoto, monitoramento
de rede, autenticagéo;

- Base: programacdo de recursos, acesso de dados, notificacdo de eventos,
gerenciamento de metadados, versionamento;

- Alto nivel: workflow, gerenciamento do banco de dados, personalizagdo;

- Aplicagdo: alinhamento de uma seqiiéncia genética, um algoritmo de busca genética,
o banco de dados Swiss-Prot.

Cada camada esta baseada em metadados. Para atingir uma flexibilidade, os servicos
da Grid requerem informagdes sobre a funcionalidade, disponibilidade e interfaces dos varios
servigos. Metadados sdo a chave para alcangar essa visdo dos servigos da Grid.

O desenvolvimento da Grid foi focado em itens bésicos de gerenciamento do

armazenamento, computagio € recursos necessarios para fazer as informagGes e ferramentas
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de uma comunidade cientifica global acessiveis em um ambiente de alto desempenho.
Entretanto, de um ponto de vista da ciéncia na Web, o propdsito da Grid € entregar um
ambiente de colaboragio e suporte que permita cientistas geograficamente distribuidos
alcangar objetivos de pesquisa mais eficientemente.

O projeto MyGrid [43] foi desenvolvido para desenhar, desenvolver ¢ demonstrar
funcionalidades de alto nivel sobre a infra-estrutura existente da Grid que da suporte a
cientistas no uso de recursos complexos distribuidos. Esse projeto desenvolve um ambiente
que suporta: o processo cientifico de investigagfio experimental, acimulo de evidéncias e
assimilagdo de resultados; o uso dos cientistas das informa¢Ses da comunidade € a
colaboragdo cientifica, permitindo agrupamentos dindmicos atacar problemas emergentes de
pesquisa.

Essa estrutura da suporte individual aos cientistas provendo facilidades personalizadas
relacionadas a selegdo de recursos, gerenciamento dos dados e encadeamento dos processos.
MyGrid desenvolveu dois ambientes: um que suporta cientistas individuais- na analise de
dados genéticos funcionais € outro que suporta as anotacGes de um banco de dados padréo.
Ambas tarefas requerem representagdo explicita e encadeamento dos processos cientificos e
tém como desafio os requisitos de desempenho.

O foco do projeto MyGrid estd nos dados cientificos utilizados através da Web ¢ na
disponibiliza¢do de um ambiente distribuido que apoie o processo experimental in silico. A
construgdo de repositérios contendo valores agregados e seus usos em pesquisas do dia-a-dia
s6 serd realmente vidvel quando cientistas tiverem ferramentas eficientes que os permitam
unir as diversas bases de dados e ferramentas analiticas, extrair informagSes relevantes de
textos livres e ter recursos computacionais disponiveis para tarefas que precisam usar
intensamente o processador. O projeto MyGrid tem como objetivo construir uma infra-
estrutura para cientistas que disponibilize um ambiente personalizado contendo problemas e
solugdes. A visdio € de um ambiente como um “livro de laboratério” onde os cientistas
possam construir, buscar e adaptar experiéncias in silico, armazenar parcialmente resultados
em repositorios locais de dados e ter suas proprias visdes dos repositérios publicos. Além
disso, os cientistas seriam mais bem informados das ferramentas e dados diretamente
relevantes a seu espago experimental, com isso, a Grid torna-se baseada no ambiente do

cientista, dai 0 nome MyGrid.
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Os objetivos de projeto estdo listados a seguir:

- Uma plataforma aberta extensivel, para interoperabilidade de dados e ferramentas,
construida usando Web Services e tecnologia de Grid, explorando as habilidades
coletivas e as tecnologias em bases de dados, gerenciamento de informagdes e
conhecimento, tecnologias de interoperagio e sistemas de multiplos agentes;

- Suporte para experiéncias in silico baseado no fluxo dos processos, construido
utilizando técnicas j4 disponiveis na comunidade de Web Services;

- Suporte para disponibilizagio de dados e geréncia de mudanc¢a de recursos
baseado em notifica¢des e evolugdo do fluxo dos processos;

- Suporte para personalizac¢iio baseado no gerenciamento de visdes dos repositérios de
informagdo e personaliza¢do do fluxo dos processos;

- Um conjunto de ferramentas que possa ser configurado para aplicagdes especificas;

- Uma demonstra¢io de uso, incorporando recursos de informagfio apropriados e
ferramentas de analise ao MyGrid, capaz de povoar modelos com processos
experimentais, dados e resultados pessoais.

O MyGrid tem um modelo em trés camadas que consiste em: uma grade
computacional de dados, uma grade de servi¢os de informagdo € uma grade de informagGes
cientificas via Web. As primeiras duas camadas sdo genéricas (isto é, ndo ha foco especifico
na representacdo de artefatos cientificos e com isso eles podem ser usados igualmente em
aplicagdes diferentes); a terceira camada proporciona suporte especifico para atividades dos
cientistas via Web. Essa abordagem envolve uma estratégia incremental: primeiro sdo
tratados problemas da forma mais simples possivel e posteriormente esses problemas sdo
incrementados para formarem funcionalidades mais complexas.

Esse projeto estd preocupado com o problema de compartilhamento coordenado de
fontes de dados e solu¢Ges na escala global para aplicagGes com intensa quantidade de dados
e computacdo. Nesse ambiente o compartilhamento do poder computacional ¢ o principal
objetivo. Para isso sera necessario que os cientistas realizem algum tipo de mapeamento. A
utilizagdo da ferramenta de suporte ao mapeamento que desenvolvemos se adequa a esse
ambiente, uma vez que utiliza o formato XML e seus documentos de geréncia e

armazenamento de informagdes.
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3.3. Pesquisas de Bioinformatica no LLNL

Os principais desafios relacionados as pesquisas de bioinformdtica no Lawrence
Livermore National Laboratory (LLNL) [44] na tltima década sdo:
- Interagir com um numero crescente de usuarios;
- Convencer a comunidade cientifica a investir em novas tecnologias;
- Possibilitar adaptacéo as mudangas das técnicas de laboratdrio;
- Integrar novas tecnologias de computacéo;
- Refletir novas visdes dos dados;
- Desenvolver novas técnicas de aquisicéo de dados;
- Melhorar a confiabilidade dos dados.

Os itens mais complexos e demorados de resolver desses desafios sdo as dificuldades
na utilizacdo de dados dindmicos e heterogéneos; o desenvolvimento de sistemas praticos
para prover acesso efetivo a dados externos e permitir interagGes mais ricas com os dados.

Com o objetivo de resolver os trés itens mencionados anteriormente foi criado o
projeto DataFoundry [49]. O alvo desse projeto ¢ melhorar a interagdo dos cientistas com
seus dados. A tarefa inicial foi desenvolver uma infra-estrutura que permitiria o time de
bioinformadtica criar e manter uma visao consistente das diversas fontes de dados autdnomas.

Para conseguir isso, DataFoundry desenvolveu uma infra-estrutura baseada em
metadados para suportar uma arquitetura de data warehouse (DW) com mediadores (figura 3-
3). As fontes de dados contém os dados que devem ser integrados no DW através dos
wrappers (que validam os dados) e dos mediadores (que traduzem os dados para a
representacdo do DW). O DW ¢ um grande repositdrio de dados, normalmente um banco de
dados relacional, que apresenta uma visdo consistente dos dados disponiveis das fontes. Os

usudrios interagem com o DW através de um conjunto de interfaces customizadas.
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Figura 3-3: Arquitetura Data Warehouse [44]

O desafio de criar um DW para o ambiente genético estd em desenvolver uma infra-
estrutura suficientemente flexivel para lidar com a natureza dindmica do dominio.
Diferentemente das aplicagGes comerciais, fontes de dados cientificas so extremamente
dindmicas. Sempre que uma fonte muda seu formato de dados, o wrapper e o mediador
devem ser adaptados para lidar com essa nova representagdo. Para mudangas radicais, ou
quando uma nova fonte é integrada, o DW e as interfaces podem também precisar ser
atualizadas. Isso torna um extremo desafio manter um DW funcionando quando um grande
numero de fontes esta sendo integrado.

A infra-estrutura do DataFoundry contém um programa gerador de mediadores (MG)
que automaticamente gera um mediador usando uma cole¢io de metadados declarativos.
Além disso, 0 MG define uma classe de biblioteca que pode ser usada pelo wrapper para
representar os dados obtidos da fonte. Isso simplifica a integragdo de novas fontes, uma vez
que o administrador precisa apenas definir os metadados apropriados e escrever um wrapper
usando as classes resultantes, em vez de escrever o wrapper € o mediador do inicio. Isso
também simplifica a manuten¢do do DW, uma vez que os metadados sfo significantemente
mais facies de atualizar que o mediador. O MG também ¢ utilizado para integrar duas novas
fontes de dados no DW existente contendo dados de outras duas fontes. Para interagir com o
DW, os cientistas usam uma das varias interfaces dependendo da consulta e do nivel de
expertise.,

Nesse projeto aparece novamente a necessidade de encadeamento de processos e troca
de informagdes. Para que utilizar a ferramenta de suporte ao mapeamento que
desenvolvemos, seria preciso converter as fontes de dados em XML ou em um Web Service.

Depois o resultado do mapeamento seria armazenado no DW para futuras conversdes.
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3.4. Projeto Bio-AXS

O projeto “Bio-AXS” [6, 51, 59] em desenvolvimento pela PUC-Rio, propde uma
arquitetura para integraco de fontes de dados e aplicagdes da biologia molecular. Esse
projeto esta relacionado ao problema de defini¢do de um modelo de dados para representar e
integrar dados genéticos. Um problema bem conhecido dos usuarios de dados bioldgicos,
moleculares e genéticos é que a informagdo que esta distribuida em varios sifes na Web se
apresenta em diversos formatos, dificultando a visdo em um formato tnico € uniforme. Cada
grupo de pesquisa que, no seu dia-a-dia, gera e processa esses dados, normalmente trabalha
de uma maneira independente, usado diferentes modelos de dados para representar e
manipular basicamente a mesma informagdo.

A maneira usual para lidar com esse problema de integrag@o de informag8o é usar um
modelo e sistema de integragdo especifico que deve capturar todos os dados necessérios para
uma aplicacdo em particular. Como esta ¢ uma area de pesquisa que estd em constante
mudanga, com novas informag¢des estruturais sendo incorporadas e aliadas aos novos
requisitos das aplicagdes, ¢ muito dificil decidir por um tinico modelo de dados. Além de que,
qualquer estratégia baseada em um modelo préprio escolhido, ndo atende a todas as
necessidades de todos os usuarios.

Nesse projeto € proposto o uso de um framework orientado a objetos para lidar com
esse problema de integracdo de dados genéticos. Um framework é um software de sistema
incompleto que contém componentes basicos pré-definidos (frozen spots) e outros que devem
ser instanciados (hot spots) para a implementagdo de uma funcionalidade particular desejada.
O framework proposto pode ser considerado especifico para o dominio da aplicagdo, nesse
caso, a 4rea de biologia molecular e genética.

A idéia basica para a escolha do framework se deve a necessidade de uma ferramenta
para integracdo de informacBes genéticas que estdo espalhadas em um ambiente distribuido
(grande maioria na Web). Essas informag¢des estdo constantemente mudando e sdo utilizadas
por aplicacdes distintas. Com isso, certas propriedades, como flexibilidade e ser extensivel,
aliadas com reutilizagdo sdo necessdrias. O modelo de dados bioldgicos, uma vez
inicialmente definido, precisa agregar informagtes de diferentes fontes de dados. Através de
um framework, torna-se possivel gerar interfaces e instincias de bancos de dados, executando
as mais importantes aplicagdes genéticas de um modo uniforme e integrado.

O framework proposto propicia [51, 52]:

- Flexibilidade
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= Captura dos esquemas das fontes de dados da biologia
» Definicdo e manutengio de um esquema proprio
» Defini¢io de um modelo de dados / ontologia efetivamente usada nas fontes de
dados existentes
= Utilizag8o das aplica¢Oes disponiveis
- Alto desempenho no acesso aos dados
- Extensibilidade
» Incorporagdo de qualquer aplicagdo existente
» TIncorporagdo de qualquer fonte de dados de biologia
= Instanciacio de uma fonte de dados para uma pesquisa especifica
- Tratar a evolugio dos esquemas das fontes de dados
» Detecta alteragfo de esquemas, via agente de monitoracdo
» Informa ao usuirio administrador que houve alteracdo
»  Usuério administrador procede a uma nova captura, no momento adequado. A
alteracdo de esquemas ¢ assincrona.
- Tratar a evolugdo dos esquemas especificos
» A qualquer momento, por a¢do do administrador
- Tratar a atualizag@o das instincias de dados
* Monitora atualizag@o da fonte de dados
» Procede a alteracdo de forma auténoma
» Termina atualizagdo por a¢do do administrador
O framework proposto prové seis funcionalidades bésicas:
1. Captura dos esquemas de fontes de dados existentes e diversas;
Comparagdo dos objetos da arquitetura com os objetos no esquema capturado;
Captura dos dados pertencentes as diversas fontes de dados;
Defini¢éio de novos esquemas sob demanda;

Geragfo de dados no formato desejado pela aplicacdo de biologia molecular;

S

Execugfio de algoritmos instanciados como métodos de classes do modelo de
biologia molecular.

A primeira funcionalidade assume que existe um conversor (wrapper) para as fontes
de dados sendo consideradas. Quando a segunda funcionalidade nfo é diretamente obtida, um
novo objeto bioldgico € criado e as associagdes pertinentes também devem ser criadas. Esse
casamento pode estabelecer relacionamentos tais como “is synonym_of”’. A habilidade de

capturar dados € a terceira funcionalidade mencionada e € necessaria uma vez que o esquema
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associado ja foi capturado. Para isso, ha um outro tipo de conversor. Listado em quarto lugar
hé4 uma demanda comum por novos esquemas para aplica¢des especificas, junto com novos
conjuntos de dados associados. Como existem multiplos formatos de armazenamento de
dados, alguém precisa converté-los para um formato particular, obrigatério para uma dada
aplicagdio (por exemplo, formato de arquivo FASTA para programas BLAST). Isto € o que a
quinta funcionalidade se refere. Com isso, o framework possa estar habilitado a executar
todos os métodos envolvidos.

O framework proposto se divide em quatro modulos:

- Administrador (Administrator)

- Capturador (Captor)

- Driver de aplicagdo (Application Driver)

- Conversor (Converter).

A figura 3-4 mostra uma visdo geral da arquitetura do framework.

SeeDi

Biology Data Sources
Figura 3-4: Arquitetura do framework Bio-AXS [6]

Os modelos biologicos (Biology Model) e algoritmos (Biology Algorithms),
conversores (Wrappers) associados a fontes de dados bioldgicos e drivers das aplicacGes
(Application Drivers) sdo os “hot spots” do framework. Quando instanciados, eles
implementam uma funcionalidade particular, definindo uma aplicagéo sobre o dominio da
biologia molecular.

O moédulo administrador (4ddministrator) faz a interface com os usuédrios de modo a
prover gerenciamento dos modelos de dados bioldgicos, pedidos para capturar esquemas e/ou

dados e permite a execucdo de algoritmos instanciados no proprio framework. Além disso,
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esse modulo contém um modelo de classes bioldgicas que é combinado com as fontes de
dados existentes, assim como com os métodos que estdo associados a essas classes. O mddulo
capturador (Captor) é responsavel pelo repositério de dados e arquitetura de esquemas. O
modulo conversor (Converter) prové acesso as fontes de dados biologicas, fazendo a tradugao
dos esquemas fontes para a linguagem padrdo XML Schema [9] e dos dados para XML [8].
Finalmente, o moédulo dos Drivers implementa a geragdo da interface entre as aplicagdes
bioldgicas e o framework.

Por exemplo, se um usuéario solicitar um pedido ao moédulo administrador para
capturar esquemas e/ou dados de uma fonte de dados dada, o administrador manda o pedido
para o capturador, que por sua vez o envia para o conversor da fonte de dados bioldgica
sendo considerada. A captura dos esquemas ou dados pode ser finalizada somente se o
conversor correspondente tiver sido previamente desenvolvido e instanciado no framework.
O conversor implementa o mapeamento dos esquemas das fontes de dados para XML
Schema e dos dados para XMIL.. Ambos os esquemas e os dados capturados sdo armazenados
em Seus respectivos repositorios.

O usudrio pode também pedir ao modulo administrador a gerac8o de um arquivo para
uma aplicagdo biologica especifica. Muito parecido com o que foi descrito anteriormente, tal
pedido somente pode ser pedido se o driver associado tiver sido previamente desenvolvido e
instanciado na arquitetura. O médulo administrador dispara o driver de maneira a executar a
tarefa solicitada. Entdo, o driver pede os dados ao capturador que manipula o repositério de
dados. Por exemplo, hd vérias aplicagdes biologicas que tém como entrada o nome de um
arquivo e sua localizag@o para proceder com uma execucio.

A arquitetura também permite, via modulo administrador, a execugdo do algoritmo
bioldgico instanciado na arquitetura, o qual pode trabalhar com os dados armazenados no
repositorio. A construgdo de interfaces entre o framework e as aplicagdes biolégicas
existentes pode ser feita também pelo driver da aplicagio. Outros servigos podem ser
desenvolvidos externamente.

O moédulo administrador do framework faz a interface com os usudrios gerenciando 0s
modelos de dados bioldgicos, capturando esquemas e/ou dados e permitindo a execugdo de
algoritmos instanciados no préprio framework. Para realizar algumas dessas tarefas, os
usudrios precisam informar ao framework o mapeamento de esquemas de dados e de entradas
e saidas de programas para permitir a execugao dos algoritmos. Para dar ao usudrio o suporte
necessario nesse processo de mapeamento, a arquitetura Bio-AXS se beneficiaria com a

utilizagdo da ferramenta de suporte ao mapeamento de esquemas genéticos que
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desenvolvemos, ja que o usuario teria auxilio para definir seu mapeamento. Uma vez definido
0 mapeamento, a ferramenta faria a conversdo automaticamente. De fato, o Bio-AXS foi um
dos motivadores dessa dissertagdo de mestrado.

Nossa ferramenta seria um servigo externo da arquitetura Bio-AXS que pode ser
chamada pelo modulo administrador do framework. Quando o usudrio terminasse o processo
de mapeamento, nossa ferramenta retornaria as informagdes necessdrias para o moddulo
administrador do framework. Essas informagSes do mapeamento realizado seriam

armazenadas no framework e poderiam ser utilizadas por ele sempre que fosse necessario.
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3.5. SRMW - Gerenciamento de Recursos Cientificos baseado em Web Services

A cooperagdo entre os cientistas ocorre através da troca de recursos cientificos, tais
como: dados, programas € modelos matematicos. Isso ¢ particularmente verdade para
aplicagBes ambientais. Encontrar o recurso certo para aplicar em um problema ambiental €
uma tarefa dificil. Normalmente, essa decisdo é baseada em experiéncias passadas. Para
facilitar essa troca, reuso e disseminagdo de informag@o Cavalcanti [37, 45, 53, 62] propde
uma arquitetura SRMW para gerenciamento de recursos cientificos distribuidos.

Para que os recursos cientificos distribuidos se tornem parte do grande sistema de
informagdo na Internet, eles precisam ser localizados, entendidos e eficientemente acessados
pela rede. Compartilhamento de dados cientificos requer identificagdo dos dados e dos
modelos e programas (implementa¢es de modelos) que podem ser usados, quando (e em que
ordem) devem ser executados, Além disso, também requer acesso remoto aos dados e
gerenciamento da carga para execugdo na localizagdo do programa. Um passo nessa dirego,
inclui prover descri¢des de modelos e programas para facilitar a selegdo do modelo
apropriado e consequentemente do programa apropriado. Entretanto, isso nfo é uma tarefa
simples. Antes de tudo, desenvolvedores de modelos vém de diferentes é4reas, lidam com
diferentes tipos de padrdes para modelos e descrigdes. Além disso, cada descrigdo de modelo
deve incluir suas prdprias condi¢des de uso, isto é, regras contextuais e operacionais, as quais
sdo complexas de formalizar. Finalmente torna-se importante o registro dos experimentos que
sdo realizados para facilitar a compreensao e reutilizagdo de modelos escolhidos.

O conceito principal atrds da arquitetura de Web Services (figura 3-5) é a nogdo de
publicagdo de servigos pela Web para serem usados por outros programas. Mais do que lidar
com uma comunicagdo entre componentes de um programa, a arquitetura de Web Services
também se destina & descrigdo do programa (WSDL — Web Services Description Language) e
a busca do programa (Web Services Registry). Entretanto, apenas Web Services nio sdo
suficientes para fazer estes recursos realmente uteis. Devem ser incluidos mecanismos para a
descri¢do e a geréncia de tais recursos através de uma arquitetura que combine metadados
com estes recursos. Em SRMW, este acoplamento ¢ feito associando-se categorias de
programas ao codigo legado disponivel e associando-se categorias de dados aos dados

disponiveis.
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Figura 3-5: Arquitefura Web Services

Na arquitetura SRMW (figura 3-5), o usudrio alvo é o usudrio cientifico da aplicagdo,
que deve ser capaz de descrever os dados e programas em aplicacdes baseadas em workflow.
Para fornecer tal funcionalidade, SRMW adiciona alguns médulos & arquitetura de Web
Services. Os modulos principais da SRMW sdo “Web Services Provider” e “Web Services
Registry”. O “Web Services Provider” ¢ usado para fornecer o acesso aos recursos
operacionais, tais como conjuntos de dados e codigos executaveis, pela Web. No caso dos
cddigos legados, para cada cddigo deve haver um adaptador de Web Service (code wrapper)
que recebe pedidos de invocagio de acordo com um protocolo uniforme de comunicacéo (por
ex. SOAP). Da mesma forma, para cada conjunto de dados deve haver um adaptador de Web
Service (data wrapper) que recebe pedidos dos dados de acordo com o mesmo protocolo.

O “Web Services Registry” corresponde a um catalogo de Web Services que registra
descri¢Ges de acordo com o metamodelo SPMW (Scientific Publishing Metamodel for Web
Services) [45]. Esse metamodelo foi projetado para acomodar metadados sobre os recursos
cientificos, descrevendo um programa como uma transformagdo dos dados que requer uma
entrada e produz uma saida, associando esse programa aos modelos cientificos como sua
implementacdo; descrevendo uma entrada/saida do programa como categorias de dados;
descrevendo um code wrapper como um recurso operacional associado a uma descrigdo do
programa; € descrevendo um conjunto de dados como um recurso operacional associado a
uma categoria de dados. O “Web Services Registry” permite também descri¢es de alto
nivel, tais como as especificagdes de workflow cientificos, que sdo descritas nos termos de

descrigdes do programa, e ndo estdo sujeitos aos recursos de codigo disponiveis.
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Figura 3-6: Gerenciamento de recursos cientificos baseado em Web Services [45]

Os trés outros moédulos, publicagdo, experimentagdo e navegacdo, fornecem as
interfaces aos usuarios dos moddulos anteriores. O médulo da publicagdo ¢ usado para
incrementar o “Web Services Registry” com metadados cientificos. O médulo da navegagdo
¢ usado para navegacdo em todos os metadados cientificos disponiveis. Finalmente, o médulo
de experimentagio ¢ usado para executar e registrar as experiéncias baseadas nestes
metadados. Estas experiéncias sdo executadas com as instanciagbes do workflow, que
envolvem a associagio de cada programa na especificagdo do workflow a uma localizacéo
especifica do Web Service (code wrapper). Entdo, o0 modulo da experimentagdo controla os
pedidos, trabalhando como um Web Service Requester que constréi pedidos para pegar dados
de entrada e executar um codigo especifico com esses dados. Os resultados dos dados estdo
(uma escolha do usuério de temporariamente ou definitivamente) disponiveis também como
um Web Service.

Nossa ferramenta de mapeamento de esquemas genéticos € fundamental para que essa
arquitetura possa armazenar e trocar dados entre os programas que compdem o workflow
sendo gerenciado pelo SRMW. Realizamos um estudo de caso para validagdo do nosso

trabalho utilizando essa arquitetura. Maiores detalhes serdo explicados no préximo capitulo.
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CAPITULO 4. A FERRAMENTA: DESCRICAO, IMPLEMENTACAO E
VALIDACAO

Dentro da COPPE/UFRJ estdo sendo desenvolvidos vérios trabalhos focados em
problemas de gerenciamento de recursos cientificos. Atualmente temos trés trabalhos que
estendem a arquitetura SRMW com trés modulos novos [61, 62, 63]: o gerador de Web
Services de dados (Data Web Service Generator), o modulo de suporte ao mapeamento entre
esquemas de representagdo de dados genéticos (Mapping Support Tool), que € o resultado
dessa dissertagdo, € 0 agente do armazenamento de dados (Data Storage Agent) representados
na figura 4-1. Estas extensdes visam dar um ambiente integrado com a SRMW que permita
aos usudrios tornar seus dados disponiveis como servigos Web, definir e realizar os
mapeamentos necessarios e fornecer o armazenamento e a recuperagdo de resultados

intermediérios das execugles da experiéncia, assim permitindo re-execugdes parciais de uma

'
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Figura 4-1: Extensées da arquitetura SRMW [63]

Gerador de web services de dados (Data Web Service Generator): Visa permitir
que os resultados intermedidrios do programa (gerados durante a execugdo de uma
experiéncia) sejam armazenados em um repositorio de dados e que estejam disponiveis mais

tarde para a recuperacéo de dados através de um web service na arquitetura de SRMW. Para
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isso, € necessario ter um servigo Web de dados que aja como uma interface de acesso a estes
dados.

Este servigo Web de dados permite operages de armazenamento e recuperagdo dos
dados. Primeiramente, este mddulo cria um servigo Web de dados dentro do provedor de
servigos Web. Este servico Web de dados deve ser registado no registro dos servicos Web da
arquitetura SRMW. O moédulo da experimentagdo pode entdo alcangar esses web services
para armazenar resultados dos dados do workflow, ou recuperar seus dados em re-execugdes
parciais do workflow futuro, através do agente do armazenamento de dados (Data Storage
Agent).

O proprio usuario pode construir seu proprio web service de dados baseado na
estrutura de sua base de dados. Entretanto, como esta tarefa requer o conhecimento técnico de
criar aplicagdes de banco de dados e servigos Web, estd sendo desenvolvido na COPPE/UFRJ
um modulo responséavel para ajudar o usudrio na criagdo deste servico Web de dados. Com
este mddulo, o servico Web de dados pode ser gerado automaticamente.

Para gerar corretamente o servigo Web de dados, o publicador tem que enviar o
esquema da base de dados do usuario ao gerador de servigo Web de dados (figura 4-1-a). Este
esquema deve ser descrito como um documento XML com um XML Schema (XSD)
associado.

Entdo, o gerador de servico Web de dados cria um conjunto das classes de Java que
vio compor o wrapper dos dados (figura 4-1-b). Como um servigo Web, o wrapper englobara
operagdes de acesso a base de dados, que serdo invocadas pelo agente do armazenamento de
dados (figura 4-1-g), de acordo com o pedido de usuério. Este wrapper deve entfo ser
publicado dentro do provedor de servigo Web.

Modulo de suporte ao mapeamento entre esquemas de representacio de dados
genéticos (Mapping Support Tool): esse mddulo é responsavel por ajudar o usudrio durante
o processo de mapeamento entre as diferentes representa¢es dos dados genéticos e gerar
automaticamente um arquivo XSL que efetive a conversdo. (figura 4-1-d). Este documento
serd usado pelo agente do armazenamento de dados para converter instdncias de dados em um
esquema para instancias de dados em outro esquema.

Agente do armazenamento de dados (Data Storage Agent): Durante a execugdo do
workflow, para cada dado de saida do programa que o usudrio quer armazenar, o agente do

armazenamento de dados recebe uma mensagem SOAP de resposta do workflow (figura 4-1-

e).
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Simultaneamente, o agente do armazenamento de dados, através do registro dos
servigos, invoca o repositério de metadados para obter o documento XSL correto gerado pelo
modulo de suporte ao mapeamento (figura 4-1-1).

Baseado na mensagem SOAP de resposta e no documento XSL, uma nova mensagem
SOAP (SOAP request) é gerada e emitida entdo ao servico Web de dados (figura 4-1-g) que

armazenar4 os dados na base de dados do usuério (figura 4-1-h).

4.1. A Descricdo da Ferramenta

Nossa proposta de trabalho [61] sc encaixa dentro da linha de pesquisa de ambientes
integrados para trabalhar com as diversas fontes de dados em seus formatos originais ¢ seus
workflows. Apresentamos no capitulo dois duas arquiteturas que se propdem a disponibilizar
para a comunidade cientifica um ambiente integrado para trabalhar com os varios programas
e fontes de dados nos seus diversos formatos, propiciando a integragfio desejada. Essas
arquiteturas sdo: “Projeto Bio-AXS” [6, 51] e “Gerenciamento de Recursos Cientificos
baseado em Web Services (SRMW)” [37, 45, 53]. Essas arquiteturas motivaram nosso
trabalho e o desenvolvimento da ferramenta de apoio ao mapeamento de esquemas de dados
genéticos.

A ferramenta de apoio a0 mapeamento de esquemas genéticos foi desenvolvida para
ser utilizada dentro de uma arquitetura de integragdo como as mencionadas anteriormente.

Entretanto, projetamos a ferramenta para ser um modulo externo e independente da
arquitetura para que possa ser utilizado em varios ambientes. O objetivo é disponibilizar mais
um servico a essas arquiteturas, de modo a ajudar os usudrios a fornecer parte das

informag0es requisitadas para o funcionamento desses ambientes.
4.1.1. A ferramenta dentro do Projeto Bio-AXS

Uma das utiliza¢6es possiveis do modulo proposto é dentro do framework construido
no “Projeto Bio-AXS” [6,51]. Algumas das funcionalidades basicas desse framework séo a
captura dos esquemas de diversas fontes de dados e a comparagdo dos objetos da arquitetura
com os objetos no esquema capturado. A primeira assume que existe um conversor (wrapper)
para as fontes de dados sendo consideradas. Quando a comparagdo entre os objetos ndo é
diretamente obtida, um novo objeto biolégico ¢ criado ¢ as associa¢des pertinentes também
devem ser criadas. Esse casamento pode estabelecer relacionamentos tais como

“is_synonym_of”.
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A ferramenta proposta ajudaria na segunda funcionalidade mencionada: a comparagio
dos objetos da arquitetura com os objetos no esquema capturado. Nossa ferramenta ajudaria
dando suporte ao usudrio na atividade de definir as associa¢des pertinentes € a estabelecer os
relacionamentos de equivaléncia entre os esquemas.

A utilizagio da nossa ferramenta de apoio ao mapeamento genético dentro do
framework proposto pelo projeto Bio-AXS ¢é conseguida acoplando-se nossa ferramenta ao
modulo capturador do framework que é responsavel pelo repositorio de dados e arquitetura de
esquemas. O moédulo administrador do framework € o responsavel pela interface com os
usuérios de modo a prover gerenciamento dos modelos de dados bioldgicos, pedidos para
capturar esquemas e/ou dados e a execugdo de algoritmos instanciados no proprio framework.

Quando o usuario desejar integrar diferentes modelos, o médulo administrador manda
uma solicitagdo para o modulo capturador que chama o mddulo de suporte ao mapeamento de
esquemas. Através da nossa ferramenta, agora como um mddulo do framework, o usuario
pode escolher os modelos desejados, visualiza-los em um formato de ficil entendimento e
integra-los interativamente. Nosso moédulo devolve ao capturador as informagdes de
equivaléncia entre os esquemas de acordo com as associagdes feitas pelo usudrio.

A utilizagdo da ferramenta dentro da arquitetura Bio-AXS descrita anteriormente foi

projetada, mas ainda nao foi efetivamente desenvolvida.
4.1.2. A ferramenta dentro da Arquitetura SRMW

Outro ambiente que motivou nosso trabalho foi a arquitetura de gerenciamento de
recursos cientificos baseado em Web Services: SRMW [37, 45, 53], apresentada
anteriormente no capitulo dois.

Qualquer pessoa pode disponibilizar seus dados e programas genéticos, publicando-os
em Web Services espalhados pela Web. A arquitetura SRMW ¢é importante quando o usuario
desejar integrar diferentes servigos Web, ou seja, utilizar seus dados ou programas com
outros dados ou programas publicados em outro servigo Web também disponivel na Web.

O modulo de experimentagdo dessa arquitetura executa os experimentos baseados nos
metadados informados. Os experimentos sfo executados com instancia¢des de workflows,
que envolvem a associagdo de cada programa a uma localizagdo especifica do servigo Web
(code wrapper). Entdo, o médulo da experimentagdo controla os pedidos, trabalhando como
um ‘Web Service Requester’ que constroi pedidos para pegar dados de entrada e executar um
cddigo especifico com esses dados. De fato, 0 médulo da experimenta¢io seria beneficiado

pela utiliza¢do do nosso mddulo de suporte ao mapeamento de esquemas, a fim fornecer o
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mapeamento dos dados genéticos. Ao interagir com o modulo da experimentac¢fo, o usudrio
escolhe um conjunto de dados para ser usado como entrada de um programa. Baseado nesta
informacfo, este modulo verifica com a base de dados dos metadados para ver se as
categorias de dados, relacionadas a entrada do programa e ao recurso dos dados, sdo as
mesmas ou se ja foram mapeadas entre si. Senfio, o0 modulo da experimentagdo ativa a
ferramenta de suporte ao mapeamento para fornecer o mapeamento entre aquelas categorias
de dados. Através do modulo de suporte a0 mapeamento, o usudrio pode informar as
descri¢oes dos Web Services desejados ou informar diretamente os esquemas, visualizar os
formatos de dados ou entradas e saidas de programas através de uma forma de facil

entendimento e integra-~los interativamente.
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4.2. Cenarios de utilizaciao

Quando analisamos os problemas envolvidos na integracdo de dados genéticos que
requerem um mapeamento das informag¢les, podemos distinguir alguns cendrios onde a
interferéncia do usuédrio é necessdria. Nessas situagdes, o usudrio necessita de alguma
ferramenta que o ajude durante o processo de mapeamento.

O primeiro cendrio é o encadeamento de programas e dados genéticos. Por exemplo,
temos um programa que apresenta seus dados de saida em um formato € um outro programa
que requer seus dados de entrada em um outro formato diferente do primeiro. Nesse caso, 0s
formatos sdo de alguma forma equivalentes e ¢ desejado que a execugdo desses programas
seja encadeada. Estamos considerando que o mapeamento dessas informagdes ndo € trivial e
depende do usuério. O usudrio precisa informar as equivaléncias entre os diferentes formatos.
De posse dessas informages, deve ser feita uma conversdo dos dados de modo a permitir que
a execugdo encadeada dos programas envolvidos seja possivel.

Na figura 4-2 podemos ver um desenho desse cenario que envolve o mapeamento de
dois esquemas existentes € que ndo resulta em alteragdes nesses esquemas. O resultado
esperado € o mapeamento dos dados realizado e um agente transformador (XSL) para efetivar

o mapeamento, tornando possivel a execugdo dos programas como desejado.

Entrada

Figura 4-2: Primeiro cenario de utilizagdo

O cendrio pode apresentar algumas variantes. Por exemplo, pode existir um conjunto
de dados que foram armazenados por um laboratério em um determinado formato. Outro
laboratorio esta interessado em pesquisar esses dados utilizando um determinado programa.
A questdio € que os dados estdo armazenados em um determinado formato e o programa
requer os dados de entrada em outro formato diferente do primeiro. E necessario realizar o
mapeamento desses formatos e a geracdo de um agente transformador que efetive a
transformag@o dos dados de modo a tornar possivel a execugdo do programa com os dados

desejados sempre que seja necessario esse fluxo.
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Existe ainda um problema quando o esquema origem néo possui todas as informagdes
necessarias ao esquema destino. Se as informagdes a mais ndo sdo mandatérias, o agente
transformador cria os elementos vazios. Mas quando as informagGes a mais sdo mandatorias,
ha necessidade de procurar na arquitetura na qual a ferramenta estd acoplada se existe a
definicdo de valores default que possam ser utilizados na transformagdo.

O segundo cenério é a utilizagdio de um repositério global para os diversos esquemas
genéticos. Por exemplo, um determinado laboratério de pesquisa deseja reunir os diversos
dados utilizados pelos seus vdrios cientistas em um repositorio global. O objetivo € que cada
cientista possa enriquecer o repositorio incluindo novas informagSes ou associando as
informagdes que sdo equivalentes. Para cada novo esquema que se deseja armazenar, deverdo
ser informadas quais informag¢Oes devem ser incluidas ou alteradas e as equivaléncias
associadas. Uma vez informado esse mapeamento, o esquema global alterado é salvo no
repositorio para futuras utilizagdes. Com essa visdo, o repositorio global fica cada vez mais
enriquecido e serve como um catdlogo de todas as informagdes disponiveis.

Na figura 4-3 podemos ver um desenho desse cendrio que envolve o mapeamento de
um novo esquema para o repositério global de esquemas, resultando na criagdo de um novo
esquema global ou na alteragdo do esquema global existente. O resultado esperado € a criagéo
¢ manutengdo de um catilogo com todas as informagGes desejadas, onde se possa armazenar

diversos dados e suas equivaléncias.

__________________________

P |

Esquema Global Alterado
(Repositdrio)

Esquema Global
(Repositdrio)

Figura 4-3: Segundo cenério de utilizag&o

Os cendrios descritos anteriormente podem apresentar diversas variagdes de acordo
com as necessidades de cada grupo. O importante é notar a necessidade de uma ferramenta

para dar suporte & realizagio da tarefa de mapeamento dessas informagdes.
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4.3, Tecnologias utilizadas

O médulo de suporte ao mapeamento de esquemas genéticos foi desenvolvido

utilizando algumas tecnologias que consideramos mais adequadas ao problema tratado:

Os esquemas genéticos para entrada podem estar em dois formatos: XML Schema e
WSDL. XML Schema ¢é praticamente um padrfo para dados semi-estruturados
devido a sua flexibilidade e possibilidade de integracdo. As descrigdes dos Web
Services em WSDL também podem ser fornecidas como entrada. O modulo de
suporte a0 mapeamento extrai os esquemas que descrevem os dados ou programas
que estdo no formato de XML Schema.

As informagdes utilizadas podem ser armazenadas localmente ou no repositério,
dependendo da escolha do usudrio. Poderiamos adotar varios bancos como
repositdrio, mas optamos por utilizar o banco de dados Oracle 9i. [10], pois possui
diversas facilidades para tipos XML, além de disponibilizar algumas bibliotecas
para utilizagdo combinada com Java.

A linguagem utilizada € Java e a conexdo com o banco de dados é feita via JDBC
[11]. Java € uma linguagem que ndo depende de um sistema operacional especifico.
Essa caracteristica ¢ vital para a 4rea genética devido a variedade de sistemas
operacionais utilizados pelas ferramentas que estdo disponiveis para os
pesquisadores.

O modulo de suporte a0 mapeamento gera um arquivo XSI. para efetivamente
converter os esquemas genéticos servindo como uma ponte para a integragdo

desejada: XSL é um padriio para conversdo de documentos XML.
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4.4, Ambiente de utilizacio

Na entrada do médulo, o usudrio deverd escolher o ambiente que deseja utilizar o

modulo de suporte a0 mapeamento. Na figura 4-4 podemos visualizar a tela que sera

mostrada.

Figura 4-4: Escolha do ambiente

Caso seja escolhida a opgdo A, o ambiente sera o apresentado na primeira proposta do
capitulo anterior: utilizaglio com ambiente Framework utilizando uma base de dados Oracle
para armazenar os esquemas genéticos.

Caso seja escolhida a opgdo B, o ambiente serd o apresentado na segunda proposta do
capitulo anterior, para integragdo de dados e programas publicados em diversos Web Services

espalhados pela Web.
> Base Oracle

Essa opgdo foi implementada utilizando um banco Oracle 9i [10]. Essa versdo do
Oracle possui uma série de facilidades para tratamento de dados XML. '

Os documentos XML sdo armazenados como um objeto XMLDOM. Com isso, ndo
precisamos nos preocupar com detalhes de armazenamento. Se fosse um banco puramente
relacional, os documentos XML teriam que ser quebrados em vadrias tabelas, gerando uma
complexidade bem maior no armazenamento e recuperagdo dos documentos XML. Além
disso, existem facilidades de busca dentro dos documentos XML utilizando XPath.

Para exemplificar essse tipo de solugdo para o repositério, criamos uma base bem
simples, com apenas uma tabela chamada ESQUEMA_GENETICO que possui dois campos:
NOME_ESQUEMA do tipo VARCHAR2(50) e ESQUEMA do tipo SYS.XMLTYPE.
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4.5. Principais classes

No apéndice B s#o mostrados alguns diagramas da ferramenta desenvolvida. No

diagrama de classe podemos ver detalhes das principais classes utilizadas na implementagéo

da ferramenta:

Principal = classe que implementa a chamada externa da ferramenta para que
seja inicializada.

TelaEntrada = classe que implementa a tela que permite a escolha do
ambiente de utilizagdo (figura 4-4).

TelaPrincipal = classe que implementa a tela que permite a escolha das
informagdes a serem integradas (figura 4-5).

TreeViewer = classe que implementa a chamada da classe TreeView.
TreeView = classe que implementa a tela principal da ferramenta, onde todas
as operagdes e o mapeamento sdo realizados (figura 4-7).

TelaSobre = classe que implementa a tela com as informacdo sobre os
desenvolvedores da ferramenta.

Repositorio = classe que implementa as operagdes de comunicagdo com o
repositério de esquemas, no caso uma base no banco Oracle 9i.

MeuAviso = classe que implementa a tela utilizada para mostrar avisos ao
usuario.

DomTree, DOMParserSaveEncoding, ParseError, Model, FileNamelnput,
ExampleFileFilter, RadioButtonHandler, ErrorStorer, Defaultlmages = s&o
classes do Apache utilizadas para lidar com objetos XMLDOM e classes

auxiliares.

4.6. Escolha de esquemas e Operagdes basicas

Logo depois da escolha do ambiente na qual deseja utilizar o modulo de suporte ao

mapeamento, o usudrio devera escolher os esquemas ou as descrigdes dos Web Services de

origem e destino desejados. Os primeiros deverdo estar no formato XML Schema e os

segundos no formato WSDL.

55



I Arguivo  Ajuda

EMBANK_RED

qmema Desting (XSD)

_Arguivo local.

Armazenado ha base

IR_RED

Figura 4-5: Escolha das informag6es a serem integradas

Podemos ver na figura 4-5, as telas que serdo visualizadas pelo usuario caso escolha a
op¢do A ou a opgdo B, respectivamente.

Caso a opgdo desejada tenha sido a opg8o A, os esquemas origem e destino podem ser
escolhidos a partir dos esquemas que estdo armazenados no repositério ou de novos arquivos
no formato XML Schema (XSD) que podem ser selecionados no local escolhido pelo usudrio.
Caso o esquema ainda ndo esteja no repositorio, sera criada uma nova entrada na base de
esquemas do repositdrio, caso contrario o esquema sera sobrescrito no repositorio.

O fato de trabalhar com esquemas que nfo estdo necessariamente no repositorio
fornece, além da possibilidade de inclusdo de um novo esquema, a facilidade de armazenar
localmente um esquema em que se esta trabalhando e depois recupera-lo. Essa facilidade ¢
importante para evitar perda de informag@o e ganho de tempo para o usuario.

Caso a op¢do selecionada tenha sido a opgdo B, as descrigoes dos Web Services no
formato WSDL devem ser selecionadas a partir do local indicado pelo usuério.

Depois das entradas selecionadas, os esquemas genéticos ou descrigdes dos Web
Services que serdo mostrados para o usudrio sdo carregados a partir dos arquivos
selecionados ou do repositorio. Logo depois, as operagdes podem comegar a serem feitas
interativamente com o usudrio conforme descrito no proximo capitulo. Depois de concluidas
as operagdes, o esquema destino sera salvo no repositério ou no respectivo arquivo. Além
disso, serd gerado um arquivo XSL que serve para a efetiva conversdo dos esquemas

envolvidos.
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Como um XML Schema nfo deixa de ser um documento XML, podemos encarar que
todas as operagdes envolvem elementos XML, ou seja, vendo de uma maneira simplificada,
comegam por <tag> € terminam com </tag> ou sdo vazios <tag/>.

Todas as operagdes basicas desse modulo de suporte ao mapeamento de esquemas
genéticos sdo bastante visuais, facilitando a sua utilizagdio inclusive para usudrios ndo
familiarizados com o padrdo XML e XML Schema.

O usudrio pode realizar as operagdes desejadas para agregar as informacgdes do
esquema origem no esquema destino, visualizando as alteragdes feitas no esquema destino
passo a passo.

No fundo da tela, o usuério pode ver as informag¢des dos elementos selecionados além
de possiveis mensagens de aviso ou de erro.

Além disso, todo o histérico das operacBes estard sendo guardado em um log de

operagdes realizadas conforme podemos ver na figura 4-6:

Bl XMLViewer.log - WordPad

<logxXHLViewer start — 21 de Junho de 2003 11:25 </ log»

<operation>DELETE<«/pDperation>
<elementDel><element name="wordsize™ type="xsd:integer"/></elementhel>

<operationr>INSERT</operation>
<originr<element name="id" type="xsd:string"/></origin>
<destinationx<sequence:>
<element name="db"™ type="DEQptionsType”/>
<element name="filter” type="FilterOptionsTypa"/>
<element name="expect” type="xad:float"/>
<element neme="matrix"™ type="HatrixOQptionsType™/>
<element hame="gapCosts" type="GapCaostsOptionsTyne"/>
</seqguencer</destination>

<operation>3INONYM</operation> |
<origin><element name="identities" type="xsd:string"/></origin>
<destinationsr<element name="id" type="xsd:string"/></destination>

Figura 4-6: Log de operagées realizadas

Nas proximas segdes vamos explicar detalhadamente as operagbes disponiveis no

modulo em questdo.
4.6.1. Inserir um elemento

A idéia dessa operagdo ¢ inserir um elemento selecionado no esquema origem dentro
do esquema destino. Dessa forma podemos agregar defini¢des de novos elementos no

esquema desejado.
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O usudrio deve selecionar o elemento que deseja inserir no esquema destino. Esse €
incluido como um sub-elemento do elemento que o usuario selecionar no esquema destino.

Resumindo: os elementos do esquema origem e do esquema destino devem ser
selecionados. Todo o elemento origem ¢ seus sub-elementos sfio incluidos como sub-
elementos do elemento destino.

No exemplo a seguir podemos entender melhor a operagdo explicada anteriormente.

lemento do esquema origem que se deseja incluir:

<xs:element name="accession" type="xs:string"/>

“lemento selecionado no esquema destino antes da operagdo:
<xs.element name="base_count">

<xs:complexType>
<xs:attribute name="a" type="xs:string” use="required"/>
<xs:attribute name="c" type="xs:string” use="required"/>
<xs:attribute name="g" type="xs:string" use="required”/>
<xs:attribute name="t" type="xs:string" use="required"/>
<xs:attribute name="others" type="xs:string"/>

</xs:complexType>

</xs:element>

Elemento no esquema destino depois da operagdo:
<xs.element name="base_count">
<xs:complexType>
<xs:attribute name="a" type="xs:string" use="required"/>
<xs:attribute name="c" type="xs:string" use="required"/>
<xs:attribute name="g" type="xs:string" use="required"/>
<xs:attribute name="t" type="xs:string" use="required"/>
<xs:attribute name="others" type="xs:string"/>
<xs:element name="accession" type="xs:string"/>
</xs:complexType>

</xs:element>

No exemplo anterior, o usuério teria selecionado o elemento accession no esquema
origem e o sub-elemento complexType do elemento base_count no esquema destino. Entdo
escolheu a operacdo “Insere Elemento” na barra de operagGes. Depois da operagdo realizada,
o elemento accession foi incluido abaixo do sub-elemento complexType do elemento

base_count.
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Podemos visualizar na figura 4-7 um exemplo da tela para esse tipo de operagio.

Atalhos .
Amvore Origem —— |-¥ML Schema Otigerr

<#xml wversion="1.0"2>

<xs:s8chema elementFormDefault="qualified” xmlns:xs="http
<x3:element name="accession” type="xs:string”/>
|<xs:elenent name="authors" type="x5:gtring” />
l<x=:element name="base_count™>

JqexgicomplexType>

<x3:attribute name="a" type="xs:string” use="required"”/>
<x5:attribute name="¢" type="x3:string” us required” />

Kl

&8 =xs:sthema elementFormDefauit="gu.2
="x‘3:lement name="actess
=xs:element name="authors" iype
<x5:element name="hase_counf
<xs.complexType=
=xs:attribute hame="a" iyp

<xs:attribute narme="c" type

Arvore Destino - Xl Schema Destino

<exml version="1.0"2> A
x3:schema elementFormDefault="qualified"” xmlns:xs="http:,
“Jxsielement nane="accesgion” type="xs:string”/>
J<xstelement name=""guthors” type="x®3:string™/>
{<xs:element name="base_count’>

“j<x3: complexType>

Jxsiattribute name="a" type="xs:string”™ use="required” />
<xsiattribute nawme="c¢" type="x3:string” use="required" /> -
4] =

<xs:aftribute name="¢" type: =

<xs:atiribuie name="others"
&} =xs:element name="comment" typr:
B «xs:element name="commaon" type

’ Define Sindnimo ]; Salva-Esguema Destino [GeraXsL ]

rMEnsagéns

=xs:element name="accession" iype="yxs:string"s>

Figura 4-7: Operacéo "Insere Elemento"

No exemplo mostrado na figura 4-7, vamos inserir o elemento accession logo apds o

elemento g.
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4.6.2. Excluir um elemento

A idéia dessa operacfo ¢ excluir um elemento selecionado do esquema destino. Dessa
forma podemos retirar definigdes de elementos indesejaveis no esquema final.

O usuario deve selecionar o elemento que deseja excluir do esquema destino.
Resumindo, todo o elemento selecionado e seus sub-elementos sfo apagados do esquema

destino.
No exemplo a seguir podemos entender melhor a operagéo explicada anteriormente.

lemento no esquema destino antes da operagao:
<xs:element name="base_count">

<xs:complexType>
<xs:attribute name="a" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="c" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="g" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="t" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="others" type="xs:string"/>
</xs:complexType>

</xs:element>

Sub-elemento selecionado que se deseja apagar:

<xs:attribute name="others" type="xs:string"/>

Elemento no esquema destino depois da operacdo:

<xs:element name="base_count">

<xs:complexType>
<xs:attribute name="a" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="c" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="g" type="xs:string" use="required"/>

<xs:attribute name="t" type="xs:string" use="required"/>
</xs:complexType>

</xs:element>

No exemplo anterior, o usudrio teria selecionado o sub-elemento others do elemento
base_count no esquema destino. Entdo escolheu a operacéo “Apaga Elemento” na barra de

operacdes. Depois da operacao realizada, o sub-elemento others foi excluido do elemento do

elemento base_count.

60



Podemos visualizar na figura 4-8 um exemplo da tela para esse tipo de operagéo.

Malhos

AWO&’B Origem :

~¥ML:Schema Origem- e - ~

<?xml version="1.0"2>

<xg:schena elementFormDefault="qualified” xmlns:xs="http:
<xg5:element name="accession” type="xs:string”/>
<xg:element name="authors" type="xs:string” />
<x3:elenent name="base_count">

Hl<xs:conplexTyper

<xg:attribute names="a" type="xX3:string” use="required”/>
{Ei<xs: attribute name="¢” type="xs:string” uses"required”/>

2% «is:schema elementFormDefault="qu =
- <xs.element name="accession" iyp
<xs.element name="authors" iype
4 <xsielement name="base_toun
8-73 <xscomplexType=
<ys:attribute hame="a" typ
=<xg:attribute name="¢" type

<x U

Arvore Desting - - XML Schema Destino

K¥nl version="1.0"2> -
<x3:schena elementFormDefault="¢ualified” xmlns:xs="http:.
<x3:element name=""accession” type=“xsistring”/> !
<xg:element name="authors” type="xs:string”/>
<xs:element name="hase_count”>

<xg:complexType>

dbd<xgiattribute nane="a” type="X3:string” use="required" s>
J<xgrattribute name="g" type="x3:string” use="required”/>

: <ys:afitibute narme="¢" ype: «
=xg:attrihute name="¢g" typ
<xs:attribute name="t" type

B il = attribule name="other
--[B] <xs:element name="comment" typ:
=xs:element name="common” type

--|E] =xs:element name="contig" type=

sere slamentn

| Dafing Bindaimo

Mensagens
=xs:attribute name="others" type="xs:string"=

Figura 4-8: Operacéo "Apaga Elemento”

No exemplo mostrado na figura 4-8, vamos excluir o elemento others.
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4.6.3. Declarar que um elemento ¢ sinénimo de outro elemento

A idéia dessa operagio € documentar que dois elementos diferentes sdo sin6nimos um
do outro. Dessa forma podemos informar que duas definigdes distintas representam o mesmo
objeto do mundo real.

O usudrio deve selecionar o elemento no esquema origem que deseja documentar
como sinénimo do elemento selecionado no esquema destino. Resumindo, sera documentado
no esquema destino que os dois elementos selecionados sdo sinénimos. Para isso utilizamos o
elemento de documentagdo do XML Schema.

No exemplo a seguir podemos entender melhor a operagéo explicada anteriormente.

lemento selecionado no esquema origem que se deseja declarar como sindnimo:

<xs:element name="description” type="xs:string"/>

Elemento selecionado no esquema destino antes da operagéo:

<xs:attribute name="comment" type="xs:string"/>

Elemento no esquema destino depois da operagéo:
<annotation>

<appinfo>

<synonym>description - comment</synonym>
<source>d:\exemplo.xsd</source>

</appinfo>

</annotation>

<xs:attribute name="comment" type="xs:string"/>

No exemplo anterior, o usuario teria selecionado o elemento description no esquema
origem e o elemento comment no esquema destino. Entfio escolheu a operagéo “Define
Sin6énimo” na barra de operagoes. Depois da operag8o realizada, o elemento de
documentagfo annotation foi incluido abaixo do elemento comment descrevendo que os

elementos description € comment sdo sindnimos.
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Podemos visualizar na figura 4-9 exemplos das telas para esse tipo de operagéo.

l<oxnl wersion="1.0"2>
- l<xg:gchena elementFormDefault="qualified” xmlns:xs="http:
<x3:element name="accession” type="xs:string”/>
<x3:elenent name="authors” type="x3:string”/>
<x3:element name="base count”>
<¥s:conplexTyper>
<X3:attribute name="a" type="x3:string”™ use="required”/>
<xXs:attribute name="¢” type="xs:string” use="required’/>

o | T

-[B <xs:atiribute name="a" type
] =xs:attribute name="¢" iype

1 |PXML Schema Desting— === == -—— "= it

—;'<?xml version="1.0"2>
1<x8:schema elementFormDefault="¢ualified” xmlhs:xs="http:
l¢<xs:elenent name="accession” type="xg:scring”/>
<xs8:elenent name="authors"™ type="xs:string”/>
<x3:element name="base_count >

<x3:conplexType-

<¥3iattribute name="a" type="x3:string” use="required”/>
<xs:attribute name="c" type="xs:string” use="required”"/>

=y atiribute nare="g" type
-E] <xs:attribute name="t" type:
]2 «xs:atiribute name="othars" |-
-] <xs:element name="comment’ tym . {°
~[E] «xs:element name="commaon" ype ! '

- [B] «xs:element name="contig" fype="

{21 <xselement nam

éé\ihforeg;astlnu e =
| <xs:affribute name="c" ype

sagens—

, L<xs:element name="accession" iype="xs:stting"/>

Figura 4-9: Operagédo "Define Sin6nimo" — Opgdo XSD

No exemplo mostrado na figura 4-9, vamos definir os elementos accession € g como

sin6nimos na opgdo de ambiente que utiliza como entrada arquivos XML Schema (XSD).

63



B33 <sequence=
<glement name="db" type="
YEf-slement natne="filtet" iype
{E)] <element name="gxpect' ty

<?xml version="1.0"2>
<{sequence>

<element name="expect” type="xsad

<element name="wordsize”™ type="xsd:integer' />

<element nane="dh"™ type="DBOptionsType” />
<element name="filter" type="FilterOptionsType”/>

:float™ />

"l<xsd: schema targetlanespace="http://w.uErj.br/blastp.xsd;
<complexType neme="ConfigurationType™>

= I-XML Schema Destino— ~— — -

=complexContent=

E—Ji‘g =complexType name="HiiType"=
=% <sequence=

{2 <restriction hase="soapenc:

Mdzoxml version="1.0"2>

j<sequence>

<element name="wordsize” type="x

<element name="dh"” type="DBOptionsType’ />
<element name=""filter" type="FilterOptionsType”/>
<element name="expect” type="xsd:float”/>

sd:integex” />

=toymm—

J<xgd:schema targetWamespace="http://www.ufrj.br/blastp.xs4d
<complexType nase="ConfigurationType”>

Defing:Sindnimo: )

=<glement name

filter' type="FilterOptions Type"f>

Figura 4-10: Operagéo "Define Sinbnimo" — Opgdo WSDL

No exemplo mostrado na figura 4-10, vamos definir os elementos filter € id como

sindbnimos na op¢do de ambiente que utiliza como entrada arquivos de descrigio de Web

Services (WSDL).
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4.6.4. Salvar esquema destino

A idéia dessa operagdo é permitir a qualquer momento salvar o esquema destino, de
forma a evitar retrabalho e perda de informag8o, no caso de acontecer algum imprevisto
durante a execugfo do mddulo de suporte a0 mapeamento.

Assim que os arquivos de entrada sfo carregados, estes sfio copiados para arquivos
locais na maquina do usudrio. Isso melhora o desempenho do moédulo de suporte ao
mapeamento e permite que a cada operagdo, o trabalho seja salvo localmente sem
sobrescrever os originais. Além disso, serve como garantia que se algum erro ocorrer, 0
trabalho ndo serd perdido, visto que podemos fornecer de entrada qualquer arquivo local.
Quando o usudrio finalizar suas operagoes, pode salvar o esquema destino na base de dados.

Podemos visualizar na figura 4-11 um exemplo de tela para essa operagio.

-XMLSchema

<?xml version="1.0"2>
<xs.glernent name="accession” ype <xs:schena elementFormDefault="qualified”™ xmins:xs="http:
;i{s;'é'igriném'ﬁamééau}ﬁgfé‘ Wpé <Xs:element name="accession” type="x3:string”/>
<xg:!element name="authors” type="xs:string”™/>
<xs:element name="hase count">

<Xs:complexType>

<Xs:attribute name="a" type="xs:3tring” use="required”/>
<{Xs:attribute nane="c" type="Xs§:string” use="required”/>

<?xml version=""1.0"2>

<xg:schema elementFornDefault="gualified”™ xmlnsg:xs="http:
<Xs:element name="accession” Cype="xsg:string"/>
<xg:element nhame="authors”™ type="xs:string”/>

<xs:element name="hase_count">

<xs:complexType>

<xs:attribute name="a" type="xXs3:string” use="required”/>
rattribute name="c™ type="xs:string™ use="required”/>

~[Z) <xs:element name="comment" iypi
-[B] <xs:element name="comman" ype
{Z) <x5:element name="contig’ type="

<xs:elem “date’ g

—Mensagens—— -
=xs:elernent hame="accession" type="xs:string"f>

Figura 4-11: Operacgéo "Salva esquema destino"
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4.6.5. Geragdo de arquivo de transformacdo XSL

A idéia dessa operagdo ¢ gerar um arquivo de transformacio XSL baseado em todos
os sinbnimos que foram definidos. Com esse arquivo, podemos transformar um documento
baseado no esquema origem em um documento no formato do esquema destino. As regras
para essa transformacdo sdo definidas pelos usudrios de acordo com as operagdes de
defini¢do de sindnimo.

Podemos visualizar nas figuras 4-12 e 4-13 exemplos das telas para esse tipo de

operagao.

; <?xml wversion="1,0"7>
lement name="accessi ||l |<xa:schema elementFormDefault="qualified” xmlng:xs="http

--[B] <xs:element name="authors” iype <x3:element name="accession” type="xs:string”/>

=2 <xs:element name="hase_count <x3:element name="authors" type="xs:string”/>

&3 «ys:complexType= <xg:element name="base_count™>

=xs:attribute name="a" typ {xg: conplexType>
H <xs:attribute name="8" type="xg:string” use="required"/>
rattribute name="c" type="xXs:string” use="required”/>

<?xml version="1,0"2>

<x8:3chema elemenhtFormDefault="qualified™ xmlnsz:xs="http
<x8:element name="accession"™ type="xs:string”/>

<xs:attribute hame="others' <xs:element name="authors" type="Xs:string"/>

<xg:element name="base_count">

<xs:couplexType>

<xs:attribute name="a" type="x3:string” use="required”/> -
rattribute name="c¢” type="x8:string” use="required"/>

2

~-[E] <xs:element name="comment" typr
-2 «xs:element name="cotmon” type

Figura 4-12: Operacdo "Gera XSL" — Opgdo XSD
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=xsd:schema targetNamespace="hitpi &k <?xml wversion="1.07?> .
<complexType name="Configuratic " |<xsd: schema targetﬂamespace:"http:Ht.rtm.ufrj.hrfhlastp.xsd"
73 <seguences ZconplexType name="ConfigurationType >
=elament hame="db" fype= <{sequencex
J <element name="db” type="DBOptionsType”/>
<element name="filter” type="FilterOptionsType"/>
<element name="expect” type="xsd:float”/>
<element nsme="wordsize" type="xsd:integer”s>

Aivore Desting= -5 |-XML Schema Desting—

=complexContent= al i Hicoxnl version="1,0"2>

Bé <rastriction base="soapencz=5 . j<xsd:gchena targetNemespace="http://www.ufri.br/blastp.xs
: <afiribute arrayType="xsd - <complexType nane="ConfigurationType>

259 <complexType name="HitType"> <sefuence> .
I 24 <sequence» <element name="db"™ type="DBOpticnsType”/>
i j<element name="filter™ type="FilterOptionsType"/>
<element name="expect” type="xsd:float”/>
L{elenent name="wordsize"” e="xad:integer” />

‘;e emenf hame:"ﬂl’ter" iype:';Filier&ptiahﬁ‘fyhe“#

Figura 4-13: Operagdo "Gera XSL" — Opcgédo WSDL

4.6.6. Outras operagdes

Algumas operacdes ndo foram totalmente exploradas. Problemas como ‘“Namespaces”
e “Conflito de nomes” esto fora do escopo desse trabalho. O usuario serd responsavel por
realizar operagOes que ndo invalidem o documento XML Schema.

Os esquemas s@o salvos a cada operagdo localmente para evitar perda de informagGes.
Antes de salvar o esquema no repositorio, este serd validado e se apresentar algum erro, uma
mensagem sera retornada apontando o erro para que a correcdo seja feita. Apenas

documentos XML Schema validos s@o salvos no repositorio.
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4.7. Exemplo de Uso com a Arquitetura SRMW

A fim de avaliar nossa proposta nds a usamos no contexto da arquitetura SRMW, que
controla dados biolégicos através da Web, usando servicos Web. Essa arquitetura foi
explicada anteriormente no capitulo dois. De fato, o mddulo da experimentagdo da SRMW
necessita da funcionalidade da ferramenta, a fim de fornecer a conversdo dos dados
genéticos.

Ao interagir com o moédulo da experimentago, o usuério escolhe um conjunto de
dados para ser usado como entrada de um programa. Baseado nesta informagio, este médulo
verifica com a base de dados dos metadados para ver se as categorias de dados, relacionadas
a entrada do programa e ao recurso dos dados, sdo as mesmas ou se ji foram mapeadas entre
si. Sendo, o mddulo da experimentagdo ativa a ferramenta de suporte ao mapeamento para
fornecer o mapeamento entre aquelas categorias de dados.

Como exemplo, considere um laboratério genético que trabalhe com a identificag@o
de diversas seqiiéncias genéticas. Geralmente, cada uma (ou um conjunto) destas seqiiéncias
¢ o alvo da pesquisa de um cientista do laboratdrio. Suponha que este laboratorio mantenha o
historico destas seqiiéncias, armazenando-as em um repositorio, € que possa exporta-las
como um documento XML de acordo com XML Schema especifico. Para continuar esta
experiéncia, os cientistas genéticos do laboratério necessitam inferir as estruturas 3D das
seqiiéncias do genoma que estd sendo estudado. Geralmente, hd laboratérios associados
especializados nesta inferéncia que utilizam programas de bioinformatica. O Instituto de
Biofisica da UFRJ (IBCCF) esta desenvolvendo uma metodologia [47] para fazer isso. Eles
usam um programa BLAST para processar estas seqliéncias. Entretanto, este programa tem
um formato especifico de entrada ¢ como é publicado através da SRMW, como um servigo

Web, este formato ¢ descrito em seu arquivo WSDL.
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SRMW Metadata Database XSL, (DC)) =DC, Os dados genéticos s@o
e - J" """ registrados e associados
+ DGy ao Data Category 1 (DC,).
Program Data Category '
=== = O programa BLAST ¢
P DCy registrado € suas entradas
__________ sfo associadas ao Data
Code Resource Data Resource Category 2 (DC,).
|
D
Genorne
Data

Figura 4-14: Registrando recursos utilizando arquitetura SRMW

Vamos considerar que ambos os recursos estdo registrados na arquitetura SRMW
(figura 4-14). A seqiiéncia do genoma esta registrada como um recurso de dados associado a
categoria de dados DC1, enquanto o formato da entrada do BLAST est4 associado a categoria
de dados DC2. Como tanto a seqiiéncia do genoma ¢ o formato da seqiiéncia de entrada
programa BLAST estdo publicados como servigos Web independentes, DC1 ¢ DC2 sdo
associados a XML Schemas diferentes. Neste exemplo, o usuario necessita executar o
BLAST sobre as seqiiéncias do genoma publicadas pelo laboratério genético.
Consequentemente, a ferramenta de suporte ao mapeamento é chamada para fornecer o
mapeamento entre estes dois esquemas, interagindo com o usuario, € no final gerando um
arquivo XSL, que é armazenado entdo na base de dados dos metadados SRMW. Mais tarde,
quando o modulo da experimentagdo comega 0 processo da execugdo, ele recupera o XSL
correspondente ¢ aplica ao arquivo XML das seqiiéncias do genoma, transformando

automaticamente para o formato de entrada requerido do BLAST.
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Exemplo real de utiliza¢iio da ferramenta descrito passo a passo

O objetivo final desse exemplo € utilizar um arquivo com uma sequéncia genetica no
formato GenBank como entrada para um programa de busca de sequéncias BLAST que
requer como entrada arquivos no formato FASTA.

Na figura 4-15 podemos visualizar a sequéncia no arquivo GenBank no seu formato

original. Na figura 4-16 podemos visualizar a mesma sequéncia no arquivo GenBank no

formato XML seguindo o esquema definido no arquivo XML Schema visualizado na figura

4-17.

LOCUS HUMHBE 73308 bp DNA linear PRI Z28-MAR
DEFINITION Huwan heta globin region on chromosSome 11.
ACCESSTION U01317 JOO179 JO0D093 J0O0O0DS94 JOOD96 J0OO158 JOO159 JO01i60 JDO161
JO0162 JD0163 JO0164 JOO165 J0O0166 JODie7 JOD168 JOO169 J0OO170
JD00171 J00172 J00173 JOO174 JOOL17S JOO177 JOO178 KO1232 KO18390
K02544 M18047 M19067 H24868 MZ4886
VERSION uo1317.1 GI:455025
KEYWORDS Llu repeat; HPFH: Kpnl repetitive sequence; RNA polymerase III
allelic wariation: alternate cap site; beta-1 pseudogene;
beta-globin;: delta-globin: epsilon-globin; gamnma-globin; gene
duplication; globin; polvmorphism; promoter mutation; pseudoger
4 repetitive segquence; thalassewmia.
SOURCE Homo sapiens (human)
ORGANISM Homo =sspiens
Eukaryota; Metazoa? Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleosto
Hammalias; Eutheria: Primates; Catarrhini; Hominidae; Homao.
REFERENCE 1 (bases 62409 to 62631; 63482 to 63610)
AUTHORS Marotts,C.A., Forget,B.G., Weissman,S.M., Verma, I.H.,
HeCaffrey, R.P. and Baltimore,D.
TITLE Nugleotide sequences of huwman globin messenger RNA
JOURNMNAL Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.4. 71 (6), 2300-2304 [(1974])
HEDLIME 74275150
PUBMED 4135409
REFERENCE 2 |bhases 63602 to 63646)
AUTHORS Forget,B.G., Marotts,C.A., Ueissman,Z.M. and Cohen-Solal M.
TITLE Nucleotide sequences of the 3'-terminal untranslated region of
megsenger RMA for human beta globin chain
JOURNAL Proc. Matl. Acad., Sci. U.5.A, 72 (9), 3614-3618 (1975)
MEDLINE 76053173
PUBHED 1059150
REFERENCE 3 (bases B3593 to 63626)
AUTHORS Proudfeoot,N.J. and Brownlee,G.G.
TITLE Nucleotide sedquences of globin messenger RNA
JOURNAL Br. Med. Bull. 32 {3), 251~-256 (1976}
MEDLIMNE 77022845
PUBHMED 788634
REFERENCE 4  (basess 63673 to 63743)

Figura 4~15: Arquivo GenBank no formato original
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k2xml version="1.0"2> £
<GBSet xmlns:xsi="http://wyv.w3.org/2000/10/XULSchema-instance” xs5i:noNamespaceSc
<GB3eq>
<GBSeq_locus>HUHHBB<fGBSeq_lucus>
<GESeq length>73308</GBSeq_lengthx>
<GBSeq:strandedness value="double—stranded">2<fGBSeq_strandedness>
<GBSeq moltype valuse="dna">1</GBS%eq_molcype>
<GBSeq topology wvalue="linear">1</GBSag_topology>
<GB%eq divisionrPRI</GBSeq division>
<GBSeq_update—date>2S—HiR—ZDUlc/GBSeq*update—date>
<GBSeq_create—date>16—FEB—1994<fGBSeq_create—date}
<GBSeq definition>Human beta glohin region on chromosome 11</GBSecq de
<GBSeq_primary—accession}UU1317<XGBSeq_primary—accession>
<GBSeq_accession—version>U01317.1<fGBSEq_accession—versiDn>
<GBSeq_other-seqids»>
<GESeqid gh>U01317. 1| HUMHBB</GBSeqid_ gb>
<GBSeqid gi»455025</GBSeqid gi>
</GB3eq_other-segids>
<GBSeq secondary-accessions>
ndar

<?zxwml version="1.0%"?>
<xs5d:schema ¥xmlns:x3d="http://woy.v3.org/2001/XNLSchema” elementFormDefaulc="qualifi
<xzd:element name="GBiuthor?” type="xsd:string"/>
<xsd:element hname="GBFeature®>
<xsd:complexType>
<¥xsd:sequence>
<xsd:elewment ref="GBFeaturE_key"/>
<xsd:element ref="GBFeature location"/>
: <xsd:elenment ref="GBFeature_ intervals" minOpcurs="0"/>
1 <xsd:element ref="GBFeature guals" minOccurs="0"/>
</ xsd:sequencer
</ xgd:complexType>
</%x3d:element>
<x3d:element name="GEFeature_intervals’>
<x¥x3d:complexTyper
<xgd:sequence>
<xgd:element ref="GEInterval” minOccurs="0" maxOccurs="unbou
</ xsd:sequence>
</ ®x=3d: comp lexType>
</ xsd:element>
<xsd:element name="GBFeature_key"™ type="xsd:string"/>
<xgd:element name="GBFeature location' type="xsd:string”/>
<xsd:element name="GBFeature quals”>
<¥sd:complexType>
<Xsd:sequencer
<xsd:element ref="GBEQualifier™ minOccurs="0" maxOccurs="unho
</ xsd: Sequences>
</ xadicomplexTyper
</xad:elenpent>

Figura 4-17: XML Schema GenBank
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Na figura 4-18 podemos visualizar a sequéncia no arquivo FASTA no seu formato
original, ou seja, esse arquivo ¢ 0 nosso objetivo para utilizar como entrada para o programa
BLAST. Na figura 4-19 podemos visualizar a mesma sequéncia no arquivo FASTA no

formato XML seguindo o esquema definido no arquivo XML Schema visualizado na figura

4-20.

bgi]%55025|gb|UDlSl?.l]HUHHBB Human beta globin region on chromosome 11
GAATTCTAATCTCCCTCTCAACCCTACAGTCACCCATTTGGTATATTARAGATGTGTTGTCTACTGTCTA
GTATCCCTCAAGTAGTGTCAGGAATTAGTCATTTAAATAGTCTGCAAGCCAGGAGTGGTGGCTCATGTCT
GTAATTCCAGCACTGGAGAGGTAGALGTGGGAGGACTGCTTGAGCTCAAGAGTTTGATATTATCCTGGAC
AACATAGCAAGACCTCGTCTCTACTTARAARAAARRAARALTTAGCCAGGCATGTGATGTACACCTGTAGTC
CCAGCTACTCAGGAGGCCGAAATGGGAGGATCCCTTGAGC TCAGGAGGTCAAGGCTGCAGTGAGACATGA
1 TCTTGCCACTGCACTCCAGCCTGGACAGLAGAGTGAAACCTTGCCTCACGALAACAGARTACAAAARCALA
] CALACARARAACTGCTCCGCAATGCGCTTCCTTGATGCTCTACCACATAGGTCTGGGTACTTTGTACACA
H TTATCTCATTGC TGTTCGTAAT TG T TAGATTAATTTTGTAATATTGATATTATTCCTAGRAAGCTGAGGT
CTCAAGATGATAACTTTTATTTTCTGGACTTGTAATAGCTTTCTCTTGTATTCACCATGTTGTAACTTTC
TTAGAGTAGTAACARTATAAAGTTATTGTGAGTTTTTGCAAACACAGCAAACACAACGACCCATATAGAC
ATTGATGTGAAATTGTC TATTGTCAATTTATGGGALAACALAGTATGTACTTTTTCTACTAAGCCATTGAL
ECAGGAATAACAGRACAAGAT TGAAAGAATACATTTTCCGAAATTACTTGAGTATTATACRAALGACARGC
ACGTGGACCTGGGAGGAGGGTTATTGTCCATGACTGGTGTGTGGAGACARAATGCAGGTTTATAATAGATG
GGATGGCATCTAGCGCAATGACTTTGCCATCACTTTTAGAGAGCTCTTGGGGACCCCAGTACACAAGAGG
GGACGCAGGGTATATGTAGACATCTCATTCTTTTTCTTAGTGTGAGAATAAGAATAGCCATGACCTGAGT
TTATAGACAATGAGCCCTTTTCTCTCTCCCACTCAGCAGCTATGAGATGGCTTGCCCTGCCTCTCTACTA
GGCTGACTCACTCCAAGGCCCAGCAATGGGCAGGGCTCTGTCAGGGCTTTGATAGCACTATC TGCAGAGC
CAGGGCCGAGAAGGGGTGGACTCCAGAGACTCTCCCTCCCATTCCCGAGCAGGGTTTGCTTATTTATGCA
TTTARAATGATATATTTATTTTARRAAGAAATAACAGGAGACTGCCCAGCCCTGGCTGTGACATGGALACTA
TGTAGRATATTTTGGGTTCCATTTTTTTTTCCTTC TTTCAGTTAGAGGARALAGGGGCTCACTGCACATAC
:l ACTAGACAGAAAGTCAGGAGC TTTGAATCCAAGCCTGATCATTTCCATGTCATACTGAGALAGTCCCCAC
 CCTTCTCTGAGCCTCAGTTTCTCTTTTTATAAGTAGGAGTC TGGAGTALATGATTTCCAATGGCTCTCAT

TTCAATRCARRATTTCCGTTTATTARATGCATGAGCTTCTGTTACTCCAAGACTGAGAAGGLARTTGALC

12 Al

Figura 4-18: Arquivo FASTA no formato original

k?xml version="1.0"2> 3

«<T8eqgdet xwlns:xsi="http://wuv¥.w3d.org/2000/ 10/ XMLSchema—-instance™ ®s5i: nDNamef

<T3eqs ’ i
<TSeq_seqgtype value="nucleotide"/>
<T8eq gir455025</TSeq gix
<TSeq_accver>UD1317.1</T3eq accvers>
<TSeq_teaxid>3606</TSeq taxid>
<Tdeq_orgname>Homo sapienschSeq_Drgname}
<T8eq_deflinerHuman beta globin region on chraomosocme 11<HTSEq defline>
<TSeq_length>73308</TSeq length> :
<TSeq_ sequence>GAATTCTAATCTCCCTCTCAACCCTACAGTCACCCATTTGGTATATTAAAGATGT(

</ TSeq>

</ TSeqgSet>

i

Figura 4-19: Arquivo FASTA no formato XML
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k?xml version="1.0"2?>
<xsd:schema ¥xmlns:xsd="http://vvw.w3.
<xsd:element name="T3eg">
<xsd:complexType>
<x3d:sedquence>
<xsd:element ref="TSeq segtype®/>
<xsd:element ref="TSeq_gi® minQoeurs="ors>
<xsd:element ref="T3eq accver" minOccurs="0"/>
<xad:element ref="Tl3eq sid" minQcours="0"%/>
<xsd:element ref="TSeq local™ minOccurs="0"/>
<xsd:element ref="T3eq taxid" minOccurs="0"/>
«xsdielement ref="TSeq orgname" minOccurs="0"/>
<xsdrelement ref="TSeq defline"/>
<xsd:element ref="T3eq length"/>
<xsd:element ref="TSeq_sequence"/>
</x=d:sequaence>
</ xsd:complexType>
</%xad:element>
<x3d:element hame="T3eql3et”>
<xsd:complexType>
<xs3d:sequence>
<xadielenent ref="TSeq" maxOccurs="unhounded"/>
</xsd:sequencer>
<fxasd:complexTypes
</ xsd:element>
<xsd:element name="T3eq accver"” type="xsd:string"/>
<x¥sd:element name="TSeq defline" type="xsd:string"/>
<xsd:element name="TSeqg gi" type="xsd:string”/>
<xsd:element name="TSeq length” type="xsd:string"/>

org/ 2001/ XNLSchema” elementFormDefault="gqualif

Figura 4-20: XML Schema FASTA

O proximo passo € executar a ferramenta informando como entradas:
» Origem: XML Schema GenBank (figura 4-17)
» Destino: XML Schema FASTA (figura 4-20)

Agora sera necessario realizar o mapeamento na ferramenta dos elementos GenBank

(origem) e FASTA (destino) seguindo a tabela 4-21.

Elemento Origem Elemento Destino
GBSeqid_gi ©  TSeq gi

GBSeqid gb ©  TSeq accver
GBSeq_taxon ©  TSeq_taxid

GBSeq source ©  TSeq_orgname
GBSeq_definition ©  TSeq defline
GBSeq_length ©  TSeq length |
GBSeq_sequence ©  TSeq_sequence

Figura 4-21: Mapeamento GenBank - FASTA
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dentro da ferramenta, através da defini¢do de sindnimos.

<ysd:ehumeration value="peptide">
<xsd:element name="GBSeq_organism" type="xsd:sking"»
=ysd-element name="GBSeq_giher-seqids">
v 3 <«xsd:complexType>
¥ I8 <xsd:sequence>

slementham
<xsd-element name="GBSeaq_primany" iyp
<xsd:element name="6BSeq_primary-accession" type="xsd:sfring">
<xsd:element name="GBSeq_references"s

<xsd:element maxOccurs="unbounded” rei="TSeq">
<xsd:element name="TSeq_acever” type="xsd:siring">
ing” type="xsd:slring">»
==
Ao olTIng

TSeq_length” fype="xsd:string">

¥ 33 <xsd:complexType>
23 <xsd:aftribute name="value" use="required">

As figuras 4-22 a 4-28 mostram como realizar o mapeamento descrito na tabela 4-21

x3d; conplexType>
x8d; sequence>

x3d; element ref="
®xsd: elenent ref="|
xgd:element minQec
x3d: element ninGec)
/x3d: sequence>

mplexTypes
¥ €3 <«xsd.sequence=

«<xsd:element name=' BSeqid_gitype: ‘¥s:string' -
<xsd:element name="GBSeq_primary' iype="xsd:string">

«xsd:elernent name="GBSeq_primary-accession” fype="xsd:string"=

23 <sd:elemeni name="GBSey_references”
¥ % <xsd:complexType>
¥ 73 <«xsd:sequence>

<xsd:element maxOccurs="unbounded" minOccurs="0" ref="GBReference">

.

<xsd:element nam
%3 <annotation>
¥ 43 <appinfo»
¥ 28 <synonym»
1GBSeq_olher-seqidsiGBSeqid_gi- fTSeq_glt
¥ 3 <source>

<xsthelement name="TSeq_gi" iype="xsd:siring">

ring'f>

<xsd:schema elemen
<%3d:elenent name=

x8d: element nane='
<xsd: conplexType>
<¥3d: sequence>

xsd: element xref="F

%x5d: elenent ref="G
<xsd: element minOcce
<x3sd:element minOccs

«x3d: achema element}:
<x8d: elenent name=
‘<xsd:conplexType>
<x8d: sequence>
<x3d: elenent ref:
<xsd: element mingc
<xsd:elenent ningdc
<xsd:elenent ninde:
«x5d:element mindc
<xsd: element ninlcd

Figura 4-23: Definindo o sinénimo GBSeqid_gb < TSeq_accver
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GBSeq_create-date® typ tring™"=
<xsd:element name="6BSeq_create-release” type="xsd:sting">
<xsd:element name="6BSeq_database-reference” type="xsd:string">
<xsd:elementname="GBSeqa_definition” type="xsd:sking"> 311 comp ] exType>
<¥sd:element name="GBSeq_division" iype="xsd:string"> s d; sequence>
N entry-version” type="xsd:string"=
= e

sd:schema elemen
sd:element nane:
sd:element name

»

= sd: element ref="
BEHEIRRONE e fiflie; <xsd: element ref="CZ

<x2d: element minlc

%x3d: sequence>

&

xml versio 1.0

A sd: schema element
¥ 23 «xsd:complexType> sd:elenent nane
T 47 =<xsd:attribute name="valug" use="required"» xsd: conplexType>

¥ %3 <xsd:simpleType» «<xsd: sequence>
v 23 «xsdreshiction base="xsd:NMTOKEN"» ref="
<xsd:enumeration value="nucleotide">
[&) <xsd:enumeration value="protein"> minGc

<xsd:element name="TSeq_sequence” lype="xsd:sking"> xsd:element minlc
sd: elenent ninlc

ninlc:

«xsd:sequence> 2xnl versio:
<xsd:element maxOccurs="unbounded" minOceurs="0" ref:"GBSecnndary—accn"> sd: gchena elemen
<xst:element name="GBSeq_segment" iype="xsd:string"> sd:elenent nane
“ysd:string"s sd: element name
& sd: complexType>
8d: sequence>
sd:elemnent refs=!

lement name="GBSeq_source-db" ype="xsd:string"=
<xsd:element name="GBSeq_strandedness"»
<xsd:complexType mixed="true">
¥ &7 <xsd:aftribute name="valug"»
24 <xsd:simpleType=

sd: element, ref=
sd: element minOc
3d: element rinGe
'x3d:sequence>
ni—

[£) 16BSeq_other-seqids/GBSeqid_
£3 <source»
E:\Documents and SettingsiFatimaiMy Documents\UFRJMestradol_TeselTmp\E
<xsd:element name="TSeq_gi" type="xsd:string">
<xsdelement name="TSed_length" type="xsd:string"=
TSeq_local" type: d:siring’=
1N

¥ 7Y <xsd:complexType>
¥ I8 <xsd:affribute name="value" use="raquired"»
Sl

sd:element name="GBSeq_source” iyp

Figura 4-25: Definindo o sinbnimo GBSeq_source ¢ TSeq_orgname
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<ysd:element name="GBSeq_accession-version” type="xsd:string">
=xsd:element hname="GBSeq_comment" ype="xsd:slring">
<xsd:element name="GBSedq_conlig" type="xksd;sking">
<xsd:efement name="GBSen_create-date” type="xsd:string">

. <xsd'e|emeniname—“GBSeq create-release” lvpe—"xsd'slring"b

<xsd element name—"GBSeq dnwsmn type="xsd:string">
. [E) <xsd:element name="GBSeq_entry-version" type="xsd:siting">

=xst:element ref="TSeq_seguence
¥ <R «xsd:element name="TSeqySet">
¥ 23 <xsd:complexType>
¥ 23 <xsd:sequence=
=xsd:element maxQccurs="unbounded” ref="TSeq"»
=annotation=
«xsd:element name="TSer_accver' type="xsd:string"»
Seu6 gmentamess
<annota!lon>

sd.elementﬁame— GBSeq_entry-version” type="xsd:string
xsd:element name="GBSeq_iaxon" iyne="xst:string">

b | <xsd element name-”GESeq_maltype >
¥ 23 <xsd:complexType mixed="true"»
A= <xsd atfribute name="value"=
<xsd:simpleType>

xsd:element name="TSeq_orgname" Iype—"xsd string"
3 =xsd.element name="TSeq_seqiype"=
¥ {23 <xsd:complexType=
¥ 3 «sd:aliibute name="value" use="required">
¥ 3 <xsd:simpleType>
¥ X <xsdl restnction hase="xsd:NMTOKEN">

clontida!

<?xml version:
<xadischena element;
<xsd:element name=
<xsd:element names
xsd: conplexType>
«<x3d: sequence>
<xsd: element ref="G§
<xsd:element ref="G
Xxsd:element min0cck
<xs3d:elenent minOc

<x3d:element
<xsd:element
<xsd:element
<x3d: element

<xsd:element mi

xsd.schema elenent:
xsd:element name
xsd: element name
xsd:complexType>
x3d:gequence>
xsd:element ref="G
xsd:element ref="
xsd:element ninOcc
xsd;element ninlco
/xsdi sequence>

?xnl versio 1.0
:schema elenen
telement name=
:conplexType>
1 sequence>
selement ref="
ielement
:element minQc
relement minOec
ielement minOc
selement minQe

Figura 4-27: Definindo o sinénimo GBSeq_Jlength ¢ TSeq_length
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«xsd:complexType>
¥ ‘24 <xsd:sequence>
«xsd:efement maxOccurs="unbounded" minQccurs="0" ref="GBBecondary-acen’ :element name=
<xsd:element name="GBSeq_sagment” ype="xsdsifing"> : complexType>

S| name=2 D] st 1 sequence>
=xsd:element name="GBSeq_source" lype="xsd:slring"> relenent ref=
<xsd:element name="GBSeq_source-db" type="xsd:string"> :element ref
¥ £ <xsd-element name="GBSeq_strandedness"> selement minlc
¥ 39 «xsd:complexType mixed="true"> :element minOc

:gchena elemen
:element name=

<xsd:simpleType> :complexType>

¥ 23 sxsdrestiction base="xso:NMTOKEN"» 3 sequence>

[ <xsd:enumeration value="nucleotide"s relenent ref=
srelement minlc
relenent minOec
:element minQc
:element minfc

selenent

Figura 4-28: Definindo o sinénimo GBSeq_sequence « TSeq_sequence

Depois de definidos todos os sindnimos, podemos finalmente gerar o arquivo XSL

que pode ser visualizado na figura 4-27.
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=?xml version="1.0"7>
<xsl stylesheet xmins:xsl="http:#uanww.w3.0rg/1999/XSUTransform” version="1.0">
<xsloutput method="xmi” indent="yes"/>
«<xsltemplate match="/"»
<TSeqSet>
<TSeq>
<xslfor-each select="GBSeq">
<xsl:for-each zelect="GBSeq_ather-seqids">
<xslfor-each zelect="GBSeqid_gi">
<TSeq_gi>
<xslvalue-of select="."/>
</TSeq_gi>
<fyslfor-each>
</ysl:-for-each>
<fysl:for-each>
<ysl-for-each zelect="GBSeqy">
zxslfor-each zelect="GBSeq_other-seqids">
<yslfor-each select="GBSeqid_gb">
<TSeq_accvers
<xstvalue-of zelect="."/>
<fTSeq_accver>
</ystfor-sach>
<fxstfor-each=
</yslfor-each>
<yslfor-each select="GBSeq">
<xsl:for-each select="GBSeq_taxon"»
<TSeq_taxid>
<xslvalue-of select="."/>
<{TSeq_taxid>
<fxsl-for-each>
<fyslfor-each>
<xslfor-each zslect="GBSey">
<yslfor-each select="GBSeq_source">
<TSeq_orgname>
<xshvalue-of select=""/>
<fTSeq_orgname:>
<fxskfor-each>
<fyslfor-sach>
<xslfor-each select="GBSeq">
zxsl:for-each select="GBSeq_definition">
<TSeq_defline>
<xshvalue-of select=""/>|
<fTSeq_defline>
<fuslfor-each>
<fyslfor-each>
<yslfor-each select="GBSeq">
<yslfor-each select="GBSeq_length">
<T5eq_length>
«xshvalue-of select="."/>
</TSey_length>
<fxsl:for-each>
<fushfor-each=
<yslfor-each select="GBSey">
<xsl:for-each select="GBSeq_sequence">
<THeq_sequence>
<xslvalue-of select="."f>
<fTSeq_sequance>
</xsl-for-each>
<fxsl:for-each>
<fTSeqy>
<fTSeqSet>
<fysktemplate>
</xsk stylesheet»

Figura 4-29: Arquivo XSL gerado
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CAPITULO5. CONCLUSOES

Mostramos a crescente importancia da é4rea de biologia molecular e dos desafios
motivados por esse assunto que varias dreas estdo enfrentando. Vérios grupos de pesquisa
estdo interessados em solugdes para os problemas que envolvem os programas de entrada,
acesso, analise e manipulagio dos diversos tipos de dados biologicos para os vérios sistemas
de computadores utilizados nos diferentes laboratorios.

Os dados biologicos s3o mais complexos quando comparados com a maioria dos
outros dominios de aplicagBes, a0 mesmo tempo em que sua quantidade e variedade sdo
muito grandes. Os esquemas das fontes de dados biologicos variam rapidamente e as
representacbes de um mesmo dado por diferentes bidlogos podem ser diferentes, ainda que
utilizando o mesmo sistema. Além disso, os usuarios das informagdes bioldgicas geralmente
requerem acesso a valores antigos dos dados, particularmente resultados de verificagdes
anteriores.

A necessidade de ter uma maneira autodescritiva ¢ de facil leitura para a troca de
dados genéticos ocorre devido & diversidade dos formatos entre estes dados. Algumas
iniciativas de pesquisa adotam um modelo conceitual global para ser usado como um padr&o.
Outras também consideram usar um modelo tinico se aproveitando da vantagem do XML que
pode ajudar a construgdo de ferramentas da conversdo para os diferentes modelos. O
problema dessas propostas estd no fato que nfo ha nenhum consenso sobre qual o melhor
modelo a ser adotado como um padréo. Além disso, ha programas que foram desenvolvidos
para tipos especificos de entradas e que teriam que ser reescritos para serem adaptados ao
modelo global. Entretanto, mesmo com a adog¢fio de um padrio XML para facilitar a
conversdo, o problema semantico ainda permanece.

Considerando a necessidade de conviver com os diferentes modelos existentes,
surgiram propostas de arquiteturas com o objetivo de solucionar o problema de integracdo de
fontes de dados e programas cientificos em seus mais diversos formatos, sem a existéncia de
um -esquema unico global. Apresentamos duas arquiteturas que motivaram esse trabalho:
inicialmente o framework do projeto Bio-AXS e posteriormente a arquitetura SRMW.

Nosso trabalho pode ser utilizado como um médulo complementar dessas arquiteturas
integradas para trabalhar com as diversas fontes de dados em seus formatos originais e seus
workflows. Nessas arquiteturas ¢ necessario que o bidlogo informe as regras de negdcio que
possibilitam a integragfio desejada. Na maioria das vezes, 0 mapeamento dessas informacdes
ndo € trivial e realmente depende da interagio com o bidlogo. Porém, uma vez informado,

esse mapeamento podera ser reaproveitado em utilizagdes futuras do workflow.
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Nosso trabalho contribui fornecendo uma ferramenta que dé apoio ao bidlogo durante
o processo de mapeamento das informagdes genéticas, interagindo com o usudrio de uma
maneira flexivel e visual. Seu objetivo ¢ facilitar a captura de informagdes para a integragéo
de diferentes fontes de dados e/ou entradas e saidas de programas. Essa ferramenta pode ser
utilizada em conjunto com outras arquiteturas para disponibilizar aos bi6logos um ambiente
integrado de armazenamento e andlise dos dados genéticos independentemente dos formatos
em que estdo originalmente disponiveis.

Esse moédulo foi desenvolvido usando a tecnologia de XML que foi projetada
especialmente facilitar a troca de dados. Essa ferramenta explora o poder de representacdo do
XML Schema ¢ o poder de conversdo do XSLT.

Apresentamos como nossa ferramenta poderia ser utilizada em conjunto com as
arquiteturas de integra¢do mencionadas anteriormente. Citamos também alguns cendrios de
utilizagdo do médulo de mapeamento de esquemas genéticos que envolvem problemas
enfrentados no dia-a-dia dos cientistas. Apresentamos também um exemplo de uma aplicagéo
usando nossa ferramenta no contexto da arquitetura SRMW que utilizamos como validagéo
da nossa proposta.

Nosso trabalho ajuda ao processo de mapeamento que os usudrios necessitam tratar
durante o encadeamento usual de seus programas ou no armazenamento de dados em
algumas bases locais. Uma das vantagens deste modulo & a flexibilidade de se encaixar em
diversas arquiteturas ¢ de suportar tanto a conversdo de modelos de dados quanto de entradas
e saidas de programas. Outra preocupagio que tivemos foi projetar um modulo que fosse de
facil utilizagdo, mesmo para usudrios que nfo estivessem familiarizados com as tecnologias
envolvidas na area de informatica, como € o caso da maioria dos cientistas.

Nossa ferramenta serve como um ponto de partida para outros futuros trabalhos.
Atualmente nés temos a opgéo de definir sinbnimos, mas nds planejamos adicionar anélise
das ontologias como ajuda para encontrar equivaléncias. Como nossa ferramenta depende
principalmente da interagdo do usuario, um trabalho futuro poderia sugerir os mapeamentos
mais utilizados ao usudrio baseado nas operagdes anteriormente realizadas e fazendo uso
também das ontologias. Seria interessante pesquisar o registro (log) das opera¢des em busca
de algumas informagGes baseadas nos perfis dos usuarios, extraindo regras dos mapeamentos

mais freqiientes.
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APENDICE A — WSDL

WSDL significa Web Services Description Language. WSDL ¢ um documento
escrito em XML que descreve um Web Service. Serve para especificar uma localizagéo de
um servico e as operagdes ou métodos que o servigo possui.

 WSDL ainda nfio é um padréio W3C, é uma proposta da Ariba, IBM e Microsoft para
descrever servigos sobre protocolos XML. Deve se tornar um padrio W3C até o final do ano

de 2003.

> Estrutura WSDL

Um documento WSDL define um Web Service usando os elementos a seguir:

Elemento Define

<portType> |As operagbes realizadas pelo Web Service

<message> |As mensagens usadas pelo Web Service

<types> Os tipos de dados usados pelo Web Service

<binding> Os protocolos de comunicagdo usados pelo Web Service

Exemplo da estrutura principal de um documento WSDL.:

<definitions>
<types>

definicdo de tipos........
</types>
<message>

definigdo da mensagem....
</message>
<portType>

definicdo de uma porta.......
</portType>
<binding>

definigdo de um binding....
</binding>
</definitions>

Um documento WSDL pode conter também outros elementos como elementos
estendidos e um elemento de servigo que pode torna possivel a defini¢do de varios Web
Services em um unico documento WSDL.

- Portas WSDL

O elemento <portType> ¢é o elemento mais importante do WSDL. Ele define um
Web Service, as operagdes que ele pode realizar e as mensagens que estdo envolvidas. Esse
elemento pode ser comparado 4 uma biblioteca de fungdes (ou um modulo ou uma classe) nas

linguagens de programagao tradicionais.
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- Mensagens WSDL
O elemento <message> define os elementos de dados de uma operagdo. Cada
mensagem pode consistir de uma ou mais partes. As partes podem ser comparadas a
parametros da chamada de uma fung#o nas linguagens de programagcao tradicionais.
- Tipos WSDL
O elemento <types> define os tipos de dados usados pelo Web Service. Para se obter
uma plataforma o mais neutra possivel, WSDL usa a sintaxe do XML Schema para definir os
tipos de dados.
- WSDL Bindings
O elemento <binding> define o formato da mensagem ¢ os detalhes de protocolo de

cada porta.

> Exemplo WSDL

A seguir temos uma fragéo simplificada de um documento WSDL:

<message name="getTermRequest">
<part name="term" type="xs:string"/>
</message>

<message name="getTermResponse">
<part name="value" type="xs:string"/>
</message>
<portType name="glossaryTerms">
<operation name="getTerm">
<input message="getTermRequest"/>
<output message="getTermResponse"/>
</operation>
</portType>

Nesse exemplo o elemento portType define "glossaryTerms" como o nome de uma
porta (port) e "getTerm" como o nome da operag@o (operation). A operagdo "getTerm" tem
uma mensagem de entrada (input message) chamada "getTermRequest" € uma mensagem de
saida (output message) chamada "getTermResponse". O elemento message define as partes
de uma mensagem e os tipos de dados associados.

Comparando com a programagfo tradicional, “glossaryTerms” ¢ uma biblioteca de
fungdes, "getTerm" ¢ uma fungfio com "getTermRequest" como um parimetro de entrada e

“getTermResponse” como um pardmetro de retorno.
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» Tipos de operac¢Oes

Existem quatro tipos de operagdes:

ipo Definigéo
One-way A operagéo pode receber uma mensagem, mas ngo vai retornar uma resposta.
Request-response |A operagdo pode receber uma mensagem e vai retornar uma resposta.
Solicit-response _ |A operagéo pode mandar uma mensagem e vai esperar uma resposta.
Notification A operag&o pode mandar uma mensagem, mas ndo vai esperar uma resposta.

- Exemplo de operagdo one-way:

<message name="newTermValues">
<part name="term" type="xs:string"/>
<part name="value" type="xs:string"/>
</message>
<portType name="glossaryTerms">
<operation name="setTerm">
<input name="newTerm" message="newTermValues"/>
</operation>
</portType >

Nesse exemplo a porta "glossaryTerms" define uma operagdo one-way chamada
"setTerm" que permite a entrada de novos termos de glossdrio usando a mensagem
"newTermValues" com os pardmetros de entrada "term" ¢ "value". Entretanto, nenhuma saida

¢ definida para essa operagéo.

- Exemplo de operagdo request-response:

<message name="getTermRequest">
<part name="term" type="xs:string"/>
</message>
<message name="getTermResponse">
<part name="value" type="xs:string"/>
</message>
<portType name="glossaryTerms">
<operation name="getTerm">
<input message="getTermRequest"/>
<output message="getTermResponse"/>
</operation>
</portType>

Nesse exemplo a porta "glossaryTerms" define uma operagdo request-response
chamada "getTerm" que requer uma mensagem de entrada "getTermRequest" com um
pardmetro chamado "term" e vai retornar uma mensagem de saida chamada

"getTermResponse” com um pardmetro chamado "value",
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» UDDI

UDDI (Universal Description, Discovery and Integration) ¢ um servigo de diretdrio
onde pode se registrar e procurar por Web Services descrito em WSDL. UDDI é um
framework de plataforma independente para descri¢éo de servigos, descoberta de negocios e
integragdo de servigos de negocios utilizando a Internet. UDDI se comunica via SOAP e foi

construido sobre a plataforma NET da Microsoft.
> Sintaxe WSDL

A sintaxe completa do WSDL 1.2 como descrita pelo “W3C Working Draft” esta

listada a seguir [31];

<wsdl;definitions name="nmtoken"? targetNamespace="uri"> <wsdl:binding name="ncname" type="gname"> *

<import namespace="uri" location="uri"/> *
<wsdl:documentation ... /> ?
<wsdl:types> ?
<wsdl:documentation .... /> ?
<xsd:schema .... /> *
<Jwsdl:types>
<wsdl:message name="ncname"> *
<wsdl:documentation .... /> ?

<wsdl:documentation .... > ?
<-- binding details --> *
<wsdl:operation name="ncname"> *
<wsdl:documentation .... /> ?
<-- binding details -->*
<wsdliinput> ?
<wsdl:documentation .... /> ?
<-- binding details -->

<part name="ncname" element="gqname"? type="qname”?/> * <fwsdl:input>

</wsdl:message>
<wsdl:portType name="ncname"> *
<wsdl:documentation .... /> ?
<wsdl:operation name="ncname”> *
<wsdl:.documentation .... /> 7
<wsdlinput message="gname"> ?
<wsdl;documentation .... /> ?
</wsdlinput>
<wsdi:output message="gname"> ?
<wsdl:documentation .... /> ?
</wsdl:output>
<wsdl:fault name="ncname" message="qname"> *
<wsdl:documentation .... /> ?
</wsdi:fault>
</wsdt:operation>
<fwsdl:portType>
<wsdl:serviceType name="ncname"> *
<wsdl:portType name="qname"/> +
</wsdl:service Type>

<wsdl:output> ?
<wsdl:documentation ... /> ?
<-- binding details --> *
<jwsdl:.output>
<wsdl;fault name="ncname"> *
<wsdl:documentation ..., /> ?
<-- binding details --> *
</wsdl:fault>
</wsdl:operation>
</wsdl:binding>
<wsdl:service name="ncname" serviceType="qname">
<wsdl:documentation .... /> ?
<wsdl:port name="ncname" binding="gqname"> *
<wsdl:documentation .... /> ?
<-- address details -->
</wsdk:port>
</wsdl:service>
</wsdl.definitions>
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APENDICE B - Diagramas da Ferramenta

» Diagrama de Classe
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» Diagramas de Seqiiéncia
Nas préximas paginas foram apresentados apenas alguns diagramas de seqiiéncia do

médulo proposto relacionados aos principais métodos envolvidos.

» (Classe TreeViewer — Método main
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»  (Classe TreeView — Método main
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»  (Classe TreeView — Método refreshUT
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» (lasse TreeView — Método retornaHierarquia
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» (lasse TreeView — Método nodeSelected
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