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10. června 2011 Návrh a prototypová implementace databáze pro snadněǰśı práci se strukturami nukleových kyselin 1/11



Obsah Zadáńı a účel práce Návrh řešeńı Realizace a testováńı Zhodnoceńı a závěr

Stručné zadáńı práce

Zadané části práce:

1 návrh a implementace datových struktur poťrebných pro
databázi struktur nukleových kyselin

2 importy dat z věrejné databáze PDB obohacených analýzou
programem 3DNA

3 návrh a prototypová implementace webové aplikace pro
p̌ŕıjemné dotazováńı nad daty

4 zobrazeńı výsledk̊u s použit́ım grafické aplikace JMol
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Motivace – ćıl a účel

• aktuálńı téma, studium struktury pro pochopeńı funkce a
interakce biomakromolekul v organizmech

• p̌ŕımo nezpracovaná oblast, v současné době neexistuje
podobný nástroj pro rychlé zpracováńı dotaz̊u nad
požadovanými daty

• ćıl je zpracovat analyzovaná data struktur pro snadné použit́ı
– vyhledáváńı

• aplikace má sloužit zejména výzkumńık̊um a student̊um
VŠCHT v Praze
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Návrh

Návrh a následně pracovńı postup:

1 nastudováńı problematiky, rešeřse existuj́ıćıch řešeńı

2 import dat z věrejné databáze PDB

3 analýza struktur programem 3DNA

4 databáze struktur a souvisej́ıćıch parametr̊u v PostgreSQL

5 funkčńı prototyp aplikace pro dotazováńı

6 vizualizace v grafickém appletu JMol

7 testováńı importu
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Import dat

• jazyk Python

• exaktńı analýza mmCIF
dat exterńı knihovnou
mmLib

• výpočet strukturńıch dat
exterńım programem
3DNA 2.0

• uložeńı źıskaných dat do
databáze
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PostgreSQL databáze

•

”
mělká“ struktura – vazba p̌res identifikátor biomolekuly, data

organizovaná v tabulkách podle typu dat

• B-tree indexy, vyhledáváńı se složitost́ı O(log n)

• uživatelské datové typy po úvodńı rešeřsi zaḿıtnuty

• PostgreSQL sekvence a transakce – podpora pro paralelńı
zpracováńı dat

• nenašel jsem podobnou práci, nejbĺıže je návrh zpracováńı
PDB dat

”
PDB-SQL“ pro ukládáńı a vyhledáváńı alpha

uhĺıkových pozic do MySQL
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Funkčńı prototyp webové aplikace

• jazyk PHP

• Java Applet JMol

• jazyk JavaScript

• uložeńı źıskaných dat do
databáze
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Realizace

• komponenty implementovány dle návrhu
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Testováńı

• import všech struktur obsahuj́ıćı RNA nebo DNA

• 5316 soubor̊u mmCIF, cca 7 GB organizovaného textu,
nejstařśı z roku 1978

• 3 pracovńı procesy na CPU Intel Quad 9400 2,66 GHz cca 13
hodin čistého procesorového času

• kontrolńı skript v BASHi sleduj́ıćı výstup importńıho skriptu

• 95,96 % dat importováno, zbytek označen jako chyba analýzy
mmView nebo 3DNA
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Testováńı komponent aplikace

• 5.101 struktur, 4.303.860 základńıch jednotek, 36.071.202
atomů

• 12.600.746 strukturńıch parametr̊u

• cca 1,9 GB čistých textových dat v SQL dumpu

• dotazy na strukturu pr̊uměrně do 6 sekund

• výsledek zobrazen se zvýrazněnými detaily včetně prezentace
výsledné části struktury v JMol

• testováńı použitelnosti na poučených uživateĺıch PC v pǒrádku
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Zhodnoceńı

• zadáńı splněno, určené části databáze pro snadněǰśı práci se
strukturami nukleových kysel jsem plně vypracoval pod licenćı
GNU/GPL a otestoval importem všech známých struktur
s DNA a RNA

• vlastńı diplomová dokumentuje v angličtině úvodńı rešeřsi,
návrh a detaily implementace

• závěr – komplexńı data jako strukturálńı parametry
makrobiomolekul mohou být pomoćı relačńı databáze
vyhledávány velmi rychle

• ćıl splněn, aplikace pomůže pracovńık̊um a student̊um VŠCHT
v Praze p̌ri výzkumu a studiu

• daľśı možné pokračováńı – vylepšeńı webové aplikace,
knihovny mmLib nebo programu pro analýzu 3DNA
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek I.

Otázka 1

Č́ım je způsobeno, že u struktur nap̌r. 3kuy, 2vju, 1kx3 a daľśıch se
zobrazuj́ı neúplné seznamy nukleotidů a p̌ŕıpadně žádné jejich daľśı
parametry, p̌restože program 3DNA generuje čisté a bezchybné
výstupńı soubory?

Všechny tyto struktury (a několik daľśıch) maj́ı záporné indexy
jednotlivých residúı, se kterým se nástroj pro import nevyrovná
správně kv̊uli p̌ŕılǐs širokému regulárńımu výrazu (znaménko
u celého č́ısla tak bylo ǒŕıznuto).
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek I. – demonstrace

Původńı výraz:

conversionArray... =

int(re.sub(r’?\D’, "", numberBuilder...

Opravená verze:

conversionArray... =

int(re.sub(r’[^-0-9]*’, "", numberBuilder...
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek II.

Otázka 2

Zaj́ımaly by mě bližš́ı důvody, č́ım je způsobena značná prodleva
p̌ri dotazu

”
browse database“ z webového rozhrańı.

Stránka
”
browse database“ provád́ı výpočet statistik databáze,

14× zavolá dotaz SELECT COUNT(*) pro všechny relevantńı
tabulky a vypoč́ıtá výsledek.
V našem p̌ŕıpadě databázový stroj zavolá logický ekvivalent scan
p̌revedený na fyzické operace exekutoru, Seq Scan. Operace Seq
Scan nemá žádnou poďŕızenou operaci – data źıskává voláńım
storage manageru, který má na starosti plněńı a správu obsahu
datové cache. Když neńı konkrétńı databáze nějakou dobu
využ́ıvána, cache na výsledek Seq Scan se vyprázdńı a data se tedy
muśı znovu źıskat fyzickým procházeńım dat na disku, které je
časově náročné.
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek II. – demonstrace

Prováděćı plán dotazu typu SELECT COUNT(*) s daty v cache:

EXPLAIN ANALYZE SELECT COUNT(*) FROM structureParameter;

QUERY PLAN

--------------------------------------------------------

Aggregate (cost=6646.39..6646.40 rows=1 width=0)

(actual time=46.124..46.124 rows=1 loops=1)

-> Seq Scan on structureparameter

(cost=0.00..5919.51 rows=290751 width=0)

(actual time=0.007..26.099 rows=235766 loops=1)

Total runtime: 46.157 ms

Pokud by se v reálném použit́ı ukázalo, že tento typ dotazu
zpomaluje práci, bude nejlepš́ı řešeńı data vhodně p̌redpoč́ıtat pro
snadné źıskáńı, nap̌ŕıklad pomoćı databázového TRIGGERu.
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek III.

Otázka 3

Jak je databáze zabezpečena z hlediska využit́ı kombinace HTML
formulá̌rových poĺı, skriptovaćıho jazyka PHP a p̌ŕıstupu do
databáze? Nehroźı neoprávněný p̌ŕıstup a spuštěńı SQL p̌ŕıkaz̊u
typu DROP DATABASE name; skrze formulá̌rová pole webového
rozhrańı?

• nasazeńı neńı p̌redpokládáno v
”
nep̌rátelském“ prosťred́ı

(běžný uživatel může importem dat by-design smazat celou
databázi), bezpečnost je zajǐstěna na úrovni práv uživatele
databáze

• HTML vstupy jsou p̌resto ošeťreny p̌red útoky typu SQL
injection na úrovńı PHP kódu
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek III. – demonstrace

PHP kód:

$where = "";

$where .= $ POST["detailSelect"] . " ";

$where .= "=’" . $ POST["detail"] . "’";

$query = "SELECT biomoleculeId FROM biomoleculeData

WHERE $where;";

$result = pg exec($link, $query);

Výsledný SQL dotaz s ošeťreným útokem typu SQL injection:

SELECT biomoleculeId

FROM biomoleculeData

WHERE name =’\’; DROP TABLE biomolecule; --’;
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Př́ıloha

Diskuze: Oponentský posudek IV.

Připoḿınka

Za nevhodný považuji název projektu
”
Nucleic Acids Database“,

protože témě̌r koliduje s názvem celosvětově uznávaného zdroje
strukturńıch dat nukleových kyselin

”
Nucleic Acid Database“

(http://ndbserver.rutgers.edu/).

Název aplikace byl myšlen zkratkou NADB. S panem oponentem
souhlaśım, po obhajobě práce bude projekt p̌rejmenován na
NASQYT –

”
Nucleic Acids Structure QuerY Tool“. Děkuji za

p̌ripoḿınku.
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