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Zadani a a&el prace
[ o)

Struéné zadani prace

Zadané &asti prace:
@ navrh a implementace datovych struktur potfebnych pro
databdzi struktur nukleovych kyselin

® importy dat z vefejné databdze PDB obohacenych analyzou
programem 3DNA

© navrh a prototypova implementace webové aplikace pro
pFijemné dotazovani nad daty

O zobrazeni vysledkil s pouZitim grafické aplikace JMol
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Zadani a a&el prace
o] )

Motivace — cil a u&el

e aktudlni téma, studium struktury pro pochopeni funkce a
interakce biomakromolekul v organizmech

e p¥imo nezpracovand oblast, v sou¢asné dobé neexistuje
podobny nastroj pro rychlé zpracovani dotazli nad
pozadovanymi daty

e cil je zpracovat analyzovand data struktur pro snadné pouZiti
— vyhledavani

e aplikace ma slouzit zejména vyzkumnikim a studentim
VSCHT v Praze
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Navrh Yeseni
[ eJele]

Navrh a nasledné pracovni postup:

@ nastudovani problematiky, reSer$e existujicich ¥eseni

® import dat z vefejné databaze PDB

© analyza struktur programem 3DNA

O databdze struktur a souvisejicich parametri v PostgreSQL
@ funkéni prototyp aplikace pro dotazovani

@ vizualizace v grafickém appletu JMol

@ testovani importu
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Navrh Yeseni
[e] Jele]

Import dat

e jazyk Python
e exaktni analyza mmCIF $

dat externi knihovnou
mmLib

(" Reed i fromcache ) ( Download thenmCIF file )

e vypoclet strukturnich dat
externim programem

3DNA 2.0

e uloZeni ziskanych dat do
databaze

(_ storethe pararmeters into detebase )

< Count the structural parameters )

(storestructural parametersinto database )
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Navrh Yeseni
[e]e] o]

PostgreSQL databaze

10. &ervna 2011

,mélka" struktura — vazba ptes identifikator biomolekuly, data
organizovand v tabulkdch podle typu dat

B-tree indexy, vyhledavani se sloZitosti O(log n)
uZivatelské datové typy po uvodni reSers$i zamitnuty

PostgreSQL sekvence a transakce — podpora pro paralelni
zpracovani dat

nenadel jsem podobnou praci, nejblize je ndvrh zpracovani
PDB dat ,,PDB-SQL" pro ukldddni a vyhledavani alpha
uhlikovych pozic do MySQL
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Navrh Yeseni
[e]e]e] )

Funkéni prototyp webové aplikace

jazyk PHP

Java Applet JMol P —

jazyk JavaScript
Nucleic Acids Database
uloZeni ziska nych dat do query | browse database | import structures | about

databdze

Defail of 1XIX @

Structure PDB

Name: Structures of the DNA-binding site of Runt-domain
Authors: Kitayner, M. Rozenberg, H. Rabinovich, D. Shakked
Method: X-RAY DIFFRACTION

Date of deposition: 2004-09-26

Date of release: 2005-03-15

Sequence: TCTGCE6TC

PDB loopkup: 1XIX
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Realizace a testovani
@00

Realizace

e komponenty implementovany dle navrhu

Nucleic Acids Database

query | browse database | import structures | about

Detail of 1BNA

Stucture PDB code: 1

Authors a, K Didkerson, ALE
Method: %
Date of depositior
Date of reh 1

Sequence:

PDB lookup

X-Ray Diffraction details
Resalution low: &
h

Reflections all
Reflections obs

Structure details
Chain: A
Chain: B, ler

E_ o %0 & zdbrazn (o)
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Realizace a testovani
oeo

Testovani

10. &ervna 2011

import v8ech struktur obsahujici RNA nebo DNA

5316 souborii mmCIF, cca 7 GB organizovaného textu,
nejstarsi z roku 1978

3 pracovni procesy na CPU Intel Quad 9400 2,66 GHz cca 13
hodin &istého procesorového &asu

kontrolni skript v BASHi sledujici vystup importniho skriptu

95,96 % dat importovdno, zbytek ozna&en jako chyba analyzy
mmView nebo 3DNA
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Realizace a testovani
ooe

Testovani komponent aplikace

10. &ervna 2011

5.101 struktur, 4.303.860 zakladnich jednotek, 36.071.202
atomi

12.600.746 strukturnich parametri
cca 1,9 GB &istych textovych dat v SQL dumpu
dotazy na strukturu primérné do 6 sekund

vysledek zobrazen se zvyraznénymi detaily véetné prezentace
vysledné &asti struktury v JMol

testovani pouZitelnosti na poucenych uZivatelich PC v pofadku
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Zhodnoceni a zavér
[ ]

Zhodnoceni

10. &ervna 2011

zadani splnéno, urlené &asti databdze pro snadnéjsi praci se
strukturami nukleovych kysel jsem pIn& vypracoval pod licenci
GNU/GPL a otestoval importem v3ech zndmych struktur

s DNA a RNA

vlastni diplomova dokumentuje v angli¢tiné dvodni resersi,
ndvrh a detaily implementace

zavér — komplexni data jako strukturdIni parametry
makrobiomolekul mohou byt pomoci relaéni databaze
vyhleddvdny velmi rychle

cil spln&n, aplikace pomiize pracovnikiim a studentim VSCHT
v Praze p¥i vyzkumu a studiu

dalsi moZné pokraovani — vylepSeni webové aplikace,
knihovny mmLib nebo programu pro analyzu 3DNA
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek |.

Cim je zplisobeno, ¥e u struktur nap¥. 3kuy, 2vju, 1kx3 a dalsich se
zobrazuji nelplné seznamy nukleotidli a pFipadné Zadné jejich dalsi
parametry, prestoZe program 3DNA generuje Cisté a bezchybné
vystupni soubory?

V3echny tyto struktury (a n&kolik daldich) maji zaporné indexy
jednotlivych residui, se kterym se ndstroj pro import nevyrovna
spravné kvili pfili§ Sirokému reguldrnimu vyrazu (znaménko

u celého &isla tak bylo ofiznuto).
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek |. — demonstrace

Pavodni vyraz:

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

Opravena verze:

conversionArray... =
int(re.sub(r’ ["-0-9]%’, "", numberBuilder...
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek |I.

Zajimaly by mé& blizsi diivody, &im je zplsobena znacnd prodleva
p¥i dotazu , browse database" z webového rozhrani.

Stranka , browse database" provadi vypolet statistik databaze,
14x zavola dotaz SELECT COUNT (*) pro vSechny relevantni
tabulky a vypotita vysledek.

V nasem pFipadé databazovy stroj zavola logicky ekvivalent scan
pfevedeny na fyzické operace exekutoru, Seq Scan. Operace Seq
Scan nema Zadnou podfizenou operaci — data ziskava volanim
storage manageru, ktery ma na starosti plnéni a spravu obsahu
datové cache. KdyZ neni konkrétni databaze n&jakou dobu
vyuZivdna, cache na vysledek Seq Scan se vyprdzdni a data se tedy
musi znovu ziskat fyzickym prochdzenim dat na disku, které je
Casové naroéné.
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek Il. — demonstrace

Provadéci plan 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 redlném pouZiti ukdzalo, Ze tento typ dotazu
zpomaluje préci, bude nejlepsi feSeni data vhodné predpoditat pro
snadné ziskani, nap¥iklad pomoci databdzového TRIGGERu.
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek .

Jak je databdze zabezpecena z hlediska vyuZiti kombinace HTML
formulafovych poli, skriptovaciho jazyka PHP a pFistupu do
databaze? Nehrozi neopravnény pfistup a spusténi SQL p¥ikazl
typu DROP DATABASE name; skrze formuldfova pole webového
rozhrani?

e nasazeni neni predpokldddno v , nepfatelském* prosttedi
(b&zny uZzivatel mize importem dat by-design smazat celou
databazi), bezpenost je zajist&na na drovni prav uZivatele
databdze

e HTML vstupy jsou presto oSetfeny pred dtoky typu SQL
injection na drovni PHP kédu
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek Ill. — demonstrace
PHP kdd:
$where = "";
$where .= $_POST["detailSelect"] . " ";
$where .= "=’" . $_POST["detail"] . "’";

$query = "SELECT biomoleculeId FROM biomoleculeData
WHERE $where;";
$result = pg_exec($link, $query);

Vysledny SQL dotaz s o¥etfenym utokem typu SQL injection:

SELECT biomoleculeId
FROM biomoleculeData
WHERE name =’\’; DROP TABLE biomolecule; —--’;
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P¥iloha

Diskuze: Oponentsky posudek IV.

P¥ipominka

Za nevhodny povazuji ndzev projektu ,,Nucleic Acids Database “,
protoZe téméF koliduje s ndzvem celosvétové uznavaného zdroje
strukturnich dat nukleovych kyselin , Nucleic Acid Database “
(http://ndbserver.rutgers.edu/).

Nazev aplikace byl myslen zkratkou NADB. S panem oponentem
souhlasim, po obhajobé& price bude projekt pfejmenovan na
NASQYT - ,Nucleic Acids Structure QuerY Tool". Dé&kuji za
pFipominku.
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