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Resuimen

En la actualidad diversas instituciones tienen la necesidad de realizar la gestion
de su informacién. La gran cantidad de datos generados provoca la dificultad en su
manipulacién, por lo que es relavante la formulacién de aplicaciones que permitan la
recuperacion de datos. El Departamento de Biologia Celular del Cinvestav-IPN no es
ajeno a esta problematica. Por ejemplo, el laboratorio del Dr. Sail Villa Trevino ha
generado abundante informacion concerniente a la genémica del cancer.

Este documento aborda la problematica que enfrenta el Departamento de Biologia
Celular al tratar de manipular la gran cantidad de informaciéon recabada para sus
investigaciones, la cual proviene de diversas bases biologicas. Por lo que se plantea
como solucién la creacion de un sistema de informacion capaz de analizar, manipular
y administrar dicha informacién con la finalidad de agilizar las investigaciones.

Este proyecto trata entonces de un sistema recuperador de informacién dotado de
reglas heuristicas de busqueda de intereses y aplicaciones propios para datos generados
en Biologia Celular, mediante el uso de formas de almacenamiento y lenguajes de
consulta estandares, asi como de herramientas de sofware libre para la elaboracién
de dicho recuperador. Asi la presente tesis constituye el esfuerzo interdiciplinario
generado entre la interaccién del Departamento de Computacién y el de Biologia
Celular del Cinvestav. Aporta una aplicacién en beneficio de la investigacién.
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Abstract

Nowadays, several institutions have needs for the management of their informa-
tion. The huge volume of data produced has resulted difficult to be handling. The
Departamento de Biologia Celular del Cinvestav-IPN is no stranger to this problem.

This work addresses that problem focused in the Departamento de Biologia Celular
where it is trying to manipulate a vast amount of information collected in its research,
which comes from various biological sources. This thesis sets as a solution the creation
of an information system which can analyze, manipulate and manage information in
order to help and improve research activity.

This project involves an Information Retrieval System (IRS) based on heuristics
rules and searching of own interest and applications for Biologia Celular data, using
standards types of storage and query languages, as well as open software tools for the
development of this IRS.
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Capitulo 1

Introduccion

Con los avances de la tecnologia se ha dado un gran crecimiento en el descubri-
miento de nueva informacion en los diferentes campos de la ciencia, dicha generacién
de informacion, automatizada o no, nos ha encaminado a encontrar a la par formas
para almacenarla de manera organizada. Dia a dia miles de personas alrededor del
mundo generan informacién, la almacenan, la administran, la analizan y la manipulan
para nuevamente generar mas informacion.

El Departamento de Biologia Celular del Cinvestav-IPN al que nos referiremos
simplemente como “Biologia Celular”, estd conformado por un nticleo de investi-
gadores, los cuales tienen la funcién de producir material humano de alto nivel para
la investigacon, la educacién y la industria.

Este documento nos muestra como caso de estudio el laboratorio del Dr. Saul Villa
Trevino del Departamento de Biologia Celular de Cinvestav-IPN; el cual estd generan-
do un gran volimen de informacién y requiere herramientas para manipularla. Este
laboratorio no es el inico que enfrenta éste problema. La presente tesis plantea como
solucion la creacion de un sistema de informacién capaz de analizar, manipular y ad-
ministrar toda la informacion recabada con el objetivo de agilizar las investigaciones.

1.1. Motivacién y antecedentes

Este proyecto surge a partir del interés en la biisqueda de sistemas de integracion
de informacion biolégica de manera automatizada, en particular para el Departamen-
to de Biologia Celular del CINVESTAV-IPN, el cual maneja grandes cantidades de
informacion para el desarrollo de sus investigaciones.

Ahora bien, las bases de datos bioinformaticas, como por ejemplo v. gr. GenBank,
SwissProt y Medline las cuales son algunas de las bases consultadas por el Depar-
tamento, contienen cada una de ellas una inmensa cantidad de informacién general-
mente ajustada a estandares de la comunidad donde cada base contiene enlaces entre
ellas y entre los diversos topicos contenidos en ellas. Sin embargo atn es vigente el
problema de buscar informacion eficientemente. Si bien cada una de las bases cuenta
con sus propios manejadores y existe una comunicacion muy variada entre ellas, el
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analista que las consulta ha de conocer en profundidad los alcances, los recursos y los
lenguajes de consulta utilizados por las bases de datos.

Es importante entonces disponer de mecanismos de recuperacién de la informa-
cion, tanto de tipo descriptiva como predictiva, con capacidades para manipular di-
versos tipos de datos. Se ha entonces de tratar el problema de localizar patrones de in-
terés, que aparezcan con frecuencias determinadas por el usuario en las bases de datos.
Entre los algoritmos de busqueda estan primero a lo profundo, o bisqueda aleatoria.
Inclusive, puede buscarse patrones que aparezcan un cierto minimo de veces en un
contexto y uno méximo en otro (por ejemplo cuando se quiere distinguir genes que se
expresan de manera diferenciada) o bien que aparezcan en contextos determinados.
Bases de datos en las que se tiene un recuento de los contextos se dicen ser inductivas
y en ellas el problema de recuparcion de la informacién es mas especializado. En el
caso relacional, la subsuncion-0 es muy importante. En las estructuras donde vale, las
consultas pueden jerarquizarse precisamente por la nocién de subsuncion (la respues-
ta buscada estd en la de otra consulta ya formulada). Para esto se ha de considerar
operadores de espacializacion y generalizacion. La informacion puede ser provista de
manera estructurada (en tablas relacionales, por ejemplo), semiestructurada (en XML,
por ejemplo) o no-estructurada (en Medline, por ejemplo). Ha habido varios sistemas
de éstos, por ejemplo DiscoveryNet [1] implementa métodos de integracién de datos
y de mineria de textos utilizando diversas bases de datos bioinformaticas. Por otro
lado, WordNet es una base de datos de tipo lingiiistico sobre la cual se ha definido
diversas funciones para estimar similitudes conceptuales [2].

Veamos algunos métodos especificos para la recoleccién de informaciéon. CAC
(Correlate the Annotations Components) [3] evalia la relevancia de la informacién
de parejas (productos-de-genes, propiedades-bioldgicas) en base a la correlacién entre
estructuras y funciones biolégicas. Sea G un conjunto de productos de genesy sea P
uno de productos de propiedades bioldgicas, dotados de sendas distancias Dg v Dp,
determinadas, por ejemplo, de acuerdo con BLAST (Basic Local Alignment Search
Tool) [4]. Una anotacidn es una pareja (g,p) € A C Gx P,y una medida de semejanza
en el conjunto de anotaciones A es

AAXA=R A ((90:p0)s (91, 1)) = A(90,20), (91, p1)) = gzgzi? ;q?ll))’

donde se ha de interpretar % = 0, cualquiera que sea x, y § = 0o, siempre que x # 0.

Dado un umbral y > 0, dos anotaciones ay, a; se dicen ser y-semejantessi A(ag, a;) >
y. Y para una anotacion ag, su indice de correlaciones I,(ag) = card{a; € A| A(ap,a1) >
y}. Estas son nociones presentadas en [5].

La manera en la que se utilizan estos conceptos es como sigue: Se tiene una base
de datos Carbohydrate Active enZYmes (CAZy) que relaciona cierto tipo de enzimas
con sus estructuras y otra Gene Ontology (GO) que relaciona términos lingiiisticos
de enzimas con las propiedades funcionales de ellas. Ambas bases provenientes de
diversas bases de datos bioinformaticas. Se trata entonces de relacionar los registros
de CAZy con los de GO. Hay que formar las anotaciones y luego comparar semejanzas.



Capitulo 1 3

Luego de distinguir conceptos semejantes, hay que verificar que en efecto lo son. Para
esto se utiliza frecuencias de ocurrencia: Si un término aparece con cierta frecuencia,
sus semejantes han de mantener esa frecuencia. Los detalles estan en [3].

1.2. Planteamiento del problema

El Departamento de Biologia Celular del Cinvestav-IPN requiere una aplicacion
para el andlisis de grandes cantidades de informacién de importancia para sus inves-
tigaciones. No se cuenta con un sistema que realice de manera automatizada dichas
consultas, la consulta de la informacién en las diversas bases se realiza de manera
manual, ingresando a las interfaces de cada una de ellas, obtenidos los resultados di-
chos datos son enviados a hojas de calculo de MICROSOFT EXCEL manualmente. Una
vez que se tiene toda la informacién necesaria, ésta es manipulada con MICROSOFT
AccESs, el manejador de MICROSOFT ACCESS no esta disenado para almacenar
grandes cantidades de informacién por lo que presenta irregularidades al mostrar su
contenido sumandole el tiempo invertido en la elaboracién de la base de datos local.

1.3. Principales objetivos

Construir un sistema de recuperacion de informacién haciendo uso de la mineria de
datos y diversas bases de datos bioinformaticas.

1.3.1. Objetivos especificos

1. Contar con un propio recuperador de informacién dotado de reglas heuristicas
de busqueda de intereses y aplicaciones propios del Departamento de Biologia
Celular del Cinvestav-IPN, en particular, del laboratorio del Dr. Saul Villa
Trevino, asi como experimentar con diversas funciones de semejanza.

2. Hacer uso de de las operaciones relaciones convencionales SQL.
3. Manejar operaciones considerando funciones de similitud.

4. Creaciéon del diseno de una base bioinformatica tal que permita la bisqueda
eficiente de la informacién.

5. Manejo de estandares técnicos para bases de datos.

6. Utilizacion de formatos de almacenamiento de tipo estandar.
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1.4. Organizacién de la tesis

El documento de tesis estd organizado de la forma siguiente: el capitulo 2 es una
breve explicacion sobre los conceptos basicos de bases de datos, lenguajes de con-
sulta, manejador de bases de datos y una introducciéon a la mineria de datos como
herramienta para la explotacién de la informacién. También se da un explicacién so-
bre los que son las dependencias funcionales. En el capitulo 3 se aborda la teméatica
de la bioinformatica, la importancia de las bases de datos bioinformaticas, una resena
de los servidores existentes para bases de datos bioinformaticas y la manera en la que
se pueden accesar a algunas de ellas (Medline, GenBank y SwissProt). El capitulo
4 se refiere al diseno del sistema de recuperacion de informacién desarrollado, mues-
tra los diagramas de modelado hecho en Lenguaje Unificado de Modelado (UML).
En el capitulo 5 se describen los algoritmos aplicados para la implementacion de las
funciones durante el desarrollo del sistema. El capitulo 6 hace referencia a los resul-
tados de este proyecto, y finalmente el capitulo 7 contiene las conclusiones y trabajo
a futuro.



Capitulo 2

Bases de datos y recuperacion de
la informacién

Un sistema manejador de bases de datos (DBMS) es el software que permite a
una o varias personas usar y/o modificar datos [6]; consiste de una coleccién de datos
interrelacionados ademas de un conjuto de programas para accesar a los datos. A
esta coleccién de datos se le conoce como base de datos [7]. Existen diferentes tipos
de bases de datos como por ejemplo, las bases de datos relacionales, bases de datos
orientadas a objetos, bases de datos de objetos relacionales, entre otras. Vamos a
enfocarnos a las bases de datos relacionales debido a que son las que nos interesan
para este proyecto.

2.1. Bases de datos relacionales

El objetivo del diseno de las bases de datos ralacionales es generar un conjunto de
esquemas relacionados entre si que permite almacenar informacién sin redundancia,
asi como recuperar informacién facilmente. Un problema es disenar esquemas que
estén en una forma normal apropiada. Para determinar si un esquema relacional
estd en una de las formas normales, necesitamos informacién adicional sobre el mundo
real que modelaremos con la base de datos [7]. Algunos conceptos necesarios para
entender mejor el tema se describen a continuacion:

tupla sea T1,72,...,Tn (n >0) tipos de nombres, no necesariamente todos distin-
tos. Asociar con cada 7% un nombre de atributo distinto Ai; cada una de las
n combinaciones atributo-nombre:tipo-nombre que resulta es un atributo. Al
asociar cada atributo a un valor vi del tipo T%; cada uno de los n valores de las
combinaciones atributo:valor que resulta se le denomina componente.

Ahora bien, t es el valor de una tupla(o bientupla) sobre los atributos A1,A2,...,An.
El valor n es el grado de t; una tupla de grado uno se le llama unaria, una tupla
de grado dos es binaria, una tupla de grado tres es ternaria,..., y generalmente
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una tupla de grado n es n-aria. El conjunto de todos los n atributos nos da el
encabezado o heading de t [8].

relacién sea {H} el encabezado y sean t1,t2, ... , tm(m>0) tuplas distintas con
encabezado {H}. La combinacién, r de {H} y el conjunto de tuplas {t1,t2, ...,
tm} es un wvalor relacional (o relacion) sobre los atributos A1,A42, ..., An, donde
A1,A2, ..., An son los atributos en {H}. El encabezado de r es {H}; r tiene
los mismos atributos (y por lo tanto los mismos nombres y tipos) y el mismo
grado como encabezado que es. El cuerpo de r es el conjunto de tuplas {¢1,t2,
..., tm}. El valor m es la cardinalidad de r [8].

2.1.1. Formas normales y optimizacion de bases de datos

La normalizacion es el proceso reversible de reemplazamiento paso a paso apartir
de un conjunto de relaciones en la cual las relaciones obtienen de manera gradual
estructuras mas simples. La reversibilidad garantiza que la coleccién original de rela-
ciones pueda ser recuperada y por lo tanto que la informacién no se pierda.

Los objetivos de la normalizacién se enumeran a continuacién:

1. Crear una representacién viable de cualquier relacién en la base de datos

2. Obtener algoritmos de recuperacion de informacion poderosos basados en una
simple coleccion de operaciones relacionales

3. Obtencion de relaciones libres de inserciones no deseadas, actualizaciones, y
eliminacion de dependecias

4. Reducir la necesidad de reestructuracion de relaciones cuando un nuevo tipo de
dato es introducido

5. Crear la coleccion de relaciones neutrales para consultas estadisticas, donde
dichas estadisticas deben actualizarse conforme pasa el tiempo.

Los primeros dos objetivos son aplicables al primer paso de normalizacién (con-
version a la primera forma normal). Los tltimos tres se aplican a todo el proceso de
normalizacion.

Primera forma normal o 1NF trata de la estructura de la relacion. Esencialmente
requiere que cada atributo de la relacién esté basada en un dominio simple. Cualquier
relacion puede estar en INF' algoritmicamente reemplazando un dominio no simple
por sus dominios simples que lo consitituyen. El problema reside en elegir relaciones
fuertemente unidas al hecho de que los valores de algunos atributos determinen com-
pletamente los valores de otros atributos en una relacién.

Sequnda forma normal o 2NF. Una relacion R estd en 2NF si R estd en INF, y
cada atributo en R es totalmente dependiente de cada llave.

Tercera forma normal o 3NF. Una relacién R estda en 2NF si R estd en 2NF,
y ningun atributo de R es transitivamente dependiente de cualquier llave de R.
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Cualquier relacion en 2NF' tiene la propiedad de que cada atributo dependiente
de la relacién tampoco es parcialmente dependiente ni transitivamente dependiente
de cualquier llave. Esto significa que atributos no llave son independientes unos de
otros [9].

2.1.2. Beneficios de la normalizacion de datos

El mayor beneficio de normalizar una base de datos desde la perspectiva del Mane-
jo de Sistemas de Informacién (MIS) incluye:

= Desarrollo de una estrategia para la construccion de relaciones y seleccion de
llaves

» Mejora de interfaces con usuarios finales en actividades computacionales (por
ejemplo, habilidad para acomodar peticiones no planeadas)

= Reduccién de problemas asociados con insercion y eliminacion de datos

» Identificacién de problemas potenciales que probablemente requieran andlisis
adicional y documentacion

Desde la perspectiva del usuario final, una base de datos normalizada se con-
vertird en una mejora de tiempo de respuesta desde la organizacion del MIS. La
informacion es el conocimiento derivado de los datos y la normalizacion de datos es
el componente principal usado para transformar datos en informacién [10].

Una vez que a los datos se les ha dado el tratamiento adecuado para su mejor
manipulacién debemos conocer la manera en la que deben ser consultados. En la
siguiente seccién mencionaremos algunos lenguajes de consulta en bases de datos y
el que se utiliz6 a lo largo de este proyecto.

2.2. Lenguajes de Consulta

Los sistemas de bases de datos requieren de un lenguaje de consulta que sea ami-
gable para los usuarios. Existen diversos tipos de lenguajes de consulta como por
ejemplo: Consulta Mediante Ejemplos( QBE, Query-by-Ezample), Lenguaje Logico
de Base de Datos( Datalog, Database Logic) y el Lenguaje de Consulta Estructurado(
SQL, Structured Query Language). Cada uno con distintos estilos. QBE esta basado
en el calculo relacional de dominios, Datalog esté basada en la légica de programacion
del lenguaje Prolog y SQL que usa una combinacion de algebra relacional y construc-
tores de calculo-relacional.

Aparte de hacer consultas a bases de datos, estos lenguajes contienen muchas
otras caracteristicas para definicién de estructuras de datos, modificacién de datos en
la base, y restricciones especificas de seguridad [7].

Enfaticemos cada uno de estos lenguajes para conocer las diferencias entre ellos.
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préstamo | nombre-sucursal | ntmero-préstamo | importe
Navacerrada P.p

Tabla 2.1: Expresién de consultas en QBE por conjuncién.

2.2.1. @QBE. Query By Example

Query-By-Example ( QBE, Consulta mediante ejemplos) se refiere a una familia
de lenguajes que implementan las ideas del célculo relacional de dominios.

Es el nombre de un lenguaje de manipulacion de datos como el de un sistema de
base de datos que incluyé a este lenguaje. El sistema QBE se desarroll6 en el Centro
de Desarrollo “T.J . Watson”, de IBM, a principios de los setenta y el lenguaje de
manipulacién de datos QBE se usé mas tarde en Query Management Facility( QMF,
mecanismo de gestién de consulta) como opcién de interfaz para DB2.

Sistema QBE de IBM

Caracteristicas
QBE tiene una sintaxis bidimensional. Las consultas se presentan en forma de
tablas.

Una consulta en un lenguaje unidimensional (como SQL) se puede formular en
una linea (posiblemente larga). Un lenguaje bidimensional necesita dos dimen-
siones para la formuacion de consultas.

Las consultas en QBE se expresan “mediante un ejemplo”.

Expresiéon de consultas

Esqueletos de tablas presentan el esquema de relacion que se rellena con filas
ejemplo. Una fila ejemplo estd formada por constantes y elementos de ejemplo,
que son variables de dominio.

Las variables de dominio van a ser precedidas por _ . Ejemplo: x
Las constantes aparecen sin ninguna indicacién particular.

Condiciones de seleccion sobre tuplas:

= Conjuncién: por filas

= Disyuncién: por columnas

El ejemplo para el caso de conjuncién puede ser visto en la tabla 2.1.

P. significa Print(mostrar). En célculo relacional de dominios:
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prestatario | nombre-cliente | nimero-préstamo
Santos P.x
Gomez P._y

Tabla 2.2: Expresién de consultas en QBE por disyuncion.

préstamo | nimero-préstamo | nombre-sucursal | importe

X Navacerrada

Tabla 2.3: Expresion de consultas en QBE forzando datos (A).

{ (p)|3s,7((s,p,1) € préstamo Ns = “Navacerrada”)}

El ejemplo para el caso de disyuncion puede ser visto en la tabla 2.2

Consultas sobre varias relaciones

En el producto cartesiano o la reunién(join). Las conexiones entre varias rela-
ciones se hace con variables, que obligan a algunas tuplas a tomar el mismo
valor en ciertos atributos.

Ejemplo: Supéngase que se desea encontrar los nombres de todos los clientes
que tienen un préstamo en la sucursal Navacerrada. Ver tablas 2.3 y 2.4.

El sistema localiza las tuplas en la relacion préstamo que tienen el atributo
nombre-sucursal igual a “Navacerrada”.

Para cada una de esas tuplas, el sistema busca las tuplas de la relacién prestatario
con el mismo valor para el atributo numero-préstamo que el mismo atributo de
la tupla de la relacién préstamo [11].

Para leer méas sobre el tema consultar la pagina:
http://www.fdi.ucm.es/profesor/milanjm/bdsi0304/Tema03-QBE. pdf.

2.2.2. Datalog. Database Logic

Datalog es un lenguaje logico que es la forma méas simple de logica desarrollada
para el modelo relacional. Datalog sin recursion tiene el mismo poder expresivo que el

prestatario | nombre-cliente | nimero-préstamo
P.y X

Tabla 2.4: Expresién de consultas en QBE forzando datos (B).
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algebra relacional. Sin embargo, SQL:1999 ha usado la solucién para la recursion en
Datalog para el desarrollo de consultas recursivas. Datalog es similar a Prolog en su
sintaxis, pero su semantica operacional es diferente. Una regla o clausula en Datalog
tiene la forma:

cabeza «— cuerpo

donde cabeza es un dtomo y cuerpo es una lista de atomos que puede ser vacia; en
este caso se habla de un hecho. Los hechos se escriben:

cabeza.

Un atomo es de la forma:

P(ty,...,t)
Donde P es un simbolo de predicado y t; son variables constantes. No se admiten
simbolos de funcion en t;, a diferencia de Prolog.
Significado de las reglas légicas

Una regla se escribe:

P Qh 7Qn

y se lee: “Si (01, Qs, ... y @, son ciertos, entonces P es cierto”. Sin =0 “P es cierto”,
y se escribe:

P.

Hay formas alternativas de definir el significado de las reglas:

Interpretacion de la teoria de pruebas. Es el conjunto de todos los hechos que
se pueden probar a partir de las reglas del programa usandolas de todas las
formas posibles.

Intepretacién de la teoria de modelos. La interpretaciéon de una coleccién de
predicados asigna cierto o falso a cada posible instancia de los predicados,
donde los argumentos se escogen de un conjunto infinito de constantes. Lainter-
pretacion se representa habitualmete por el conjunto de instancias verdaderas.

Definicién computacional. La tltima forma de definir el significado de las reglas
logicas es proporcionar una algoritmo para ejecutarlas para determinar si un
hecho es cierto o falso. Prolog define su seméntica de esta forma.

Inconveniente: hay hechos que no se pueden probar de esta forma (ramas infini-
tas).
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2.2.3. SQL. Structured Query Language

El Lenguaje de Consulta Estructurado (SQL) se ha establecido como el lenguaje
estandar de bases de datos relacionales. Existen varias versiones de SQL. La ver-
sion original fué desarrollada en IBM. Este lenguaje, originalmente llamado Sequel,
fué implementado como parte del proyecto System R a principios de los afios 70's.

El lenguaje SQL [7] consta de varias partes:

Lenguaje de definicién de datos (DDL). El DDL de SQL provee comandos para
definicion de esquemas relacionales, borrado de relaciones, creacién de indices,
y modificacion de esquemas relacionales.

Lenguaje de Manipulacién de datos interactivo (DML). El DML de SQL
incluye un lenguaje de consulta basado tanto en dlgebra relacional como calculo
de tuplas relacionales. Esto incluye comandos para insercién de tuplas, borrado
de tuplas, y modificacion de tuplas en la base de datos.

DML Embebido. La forma embebida de SQL esta disenada para su uso dentro de
lenguajes de programacion de proposito general, como Cobol, Pascal, Fortran,
y C.

Definicién de vista. El DDL de SQL incluye comandos para definicion de vistas.

Autorizacién. El DDL de SQL incluye comandos para especificaciéon de derechos
de acceso a relaciones y vistas.

Integridad. El DDL de SQL incluye comandos para especificacion restricciones de
integridad para almacenamiento de datos en la base de datos mas satisfactoria.
Actualiza la violacién de restricciones de integridad que estdn deshabilitadas.

Control de transaccién. SQL incluye comandos para especificacion de principio
y término de transacciones.

Estructura basica

Una base de datos relacional consiste de una coleccién de relaciones. A cada una
de ellas se le asigna un tinico nombre. SQL permite el uso de valores nulos para indicar
que el valor es desconocido o no existe. También permite que el usuario especifique a
cuales atributos no se les puede asignar el valor nulo.

La estructura basica de una expresion SQL consiste de tres clausulas: select,
from y where.

= select: es la clausula que corresponde a la operacion de proyeccion del algebra
relacional. Es utilizada para listar atributos como resultado de una consulta.
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SELECT

Recuperacion de datos

INSERT
UPDATE
DELETE
MERGE

Lenguaje de Manipulacién de Datos (DML)

CREATE
ALTER
DROP
RENAME
TRUNCATE

Lenguaje de Defincién de Datos(DDL)

COMMIT
ROLLBACK
SAVEPOINT

Control de transaccion

GRANT
REVOKE

Lenguaje de Control de Datos(DCL)

Tabla 2.5: Declaraciones SQL.

» from: esta clausula corresponde a la operacién del producto-cartesiano del al-
gebra relacional. Lista las relaciones para ser leidas en la evaluacién de la ex-

presion.

= where: esta clausula corresponde a la seleccion de predicados del algebra rela-
cional. Consiste de un predicado con atributos de la relacion que resulta de la

clausula from.

El término select tiene diferente significado en SQL y en el dlgebra relacional. Una
consulta tipica SQL [7] tiene la forma:

select Ay, Ay, ..., A, from ry,ry, ..., 7, where P

Cada A; representa un atributo, y cada r; una relacion. P es un predicado. La
consulta select es equivalente a la expresion del dlgebra relacional [T, , (op(r X

To X oo X Tyy))

Declaraciones SQL

Las declaraciones que maneja SQL junto con el tipo de lenguaje que octipan
pueden ser vistas en la tabla 2.5.

Tanto el Instituto de Estandares Nacionales Americanos (ANSI) como la Or-
ganizacién de Estdndares Internacionales (OSI) aceptaron a SQL como el lenguaje
estdndar para bases de datos relacionales [12].
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Declaracién Descripcién
SELECT Recupera datos de la base de datos
INSERT Introduce nuevos renglones, cambia renglones existentes,
UPDATE remueve rengloes no deseados de las tablas en la base de datos
DELETE respectiva.De manera conjunta se le conoce como
MERGE Lenguaje de Manipulacion de Datos(DML).
CREATE Levanta, cambia, y remueve estructuras
ALTER de datos desde tablas.Conjuntamente a esto se le conoce como
DROP Lenguaje de Definicion de Datos(DDL).
RENAME
TRUNCATE
COMMIT Maneja los cambios hechos por las declaraciones DML.
ROLLBACK Cambia los datos que pueden ser agrupados juntos dentro
SAVEPOINT de una transaccion légica
GRANT Proporciona o remueve derechos de acceso.
REVOKE Conjuntamente a este se le conoco como

Lenguagje de Control de Datos(DCL)

Tabla 2.6: Descripcion de declaraciones SQL.

En la tabla 2.6 se hace una descripcién de los lenguajes que utiliza SQL para la
ejecucion de sus declaraciones.

El tipo de operaciones que utiliza SQL en las relaciones son union, intersect,
y except y corresponden a las operaciones del dlgebra relacional U, N, y—. Como la
union, interseccion y el conjunto diferencia en el dlgebra relacional, las relaciones
participantes en las operaciones deben ser compatibles; es decir, deben tener el mismo
conjunto de atributos [7].

Relaciones de unién

Adicionalmente SQL provee mecanismos basicos de Producto-cartesiano para unén
de tuplas, también provee otras mecanismos para unién de relaciones, incluyendo
condiciones de join, natutal join, asi como otras muchas formas de outer joins.
Estas operaciones adicionales son usualmente utilizadas con subqueries (consultas
anidadas) mediante la clausula from [7].

Una tabla unida (en inglés, joined table) es una tabla derivada de otras dos
tablas(reales o derivadas), actuamente existen distintos tipos de uniones particulares.
Inner, outer and cross.

Para cada combinacion de renglones de T'1 y T2, la tabla derivada contendra un
renglén compuesto por todas las columnas en 77 seguido por todas las columnas en
T2. Si la tabla tiene N y M renglones respectivamente, la tabla unida tendrd N x M
renglones.

T1 { [INNER] | { LEFT | RIGHT | FULL } [OUTER] } JOIN T2 ON boolean_expresion
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T1 { [INNER] | { LEFT | RIGHT | FULL } [OUTER] } JOIN T2 USING (lista de columnas
join)
T1 NATURAL { [INNER] | { LEFT | RIGHT | FULL } [OUTER] } JOIN T2

La condicion de union se especifica en las clausulas ON o USING, o implicitamente
por la palabra NATURAL. La condicién de la unién determina cuales renglones de la
tabla fuente son consideradas para hacer el “match”.

2.3. Manejador de bases de datos (DBMS)

El DBMS incluye mecanismos para aplicacion de programas para almacenar, recu-
perar y modificar datos, y también permite a las personas consultar interactivamente
la respuesta a preguntas especificas.

Un DBMS es una pieza muy compleja de sowftware. Un solo DBMS puede con-
trolar multiples bases de datos, cada una usualmente esta consituida de varias tablas
diferentes llenas de datos [13].

Un DBMS soporta aplicaciones individuales y sistemas de informacion comple-
tos con modelado y capacidades de almacenamiento de datos, asi como recuperacion
y facilidad de manipulaciéon de datos para usuarios concurrentes o transancciones.
Muchas aplicaciones requieren del manejo de tipos de datos que no son bien ma-
nipulados por DBMSs convencionales. Algunos ejemplos de estos nuevos datos son
datos multimedia, documentos, datos temporales, entre otros. SQL, la abstraccién
de la transaccién, y el concepto de modelo de datos - el mas notable es el modelo
relacional, y el menos amplio, el modelo de datos orientado a objetos - son ingredi-
entes cruciales para el manejo de datos. Para conocer todos los nuevos requerimientos,
DBMS aparentemente tienen que ser ampliados por nuevas funcionalidades. Un solo
sistema con todos los médulos implementando todas las nuevas funcionalidades no es
viable por varias razones [14].

= El DBMS podria llegar a ser tan grande y, consecuentemente, complejo que no
se le podria dar mantenimiento a un costo razonable.

= Los usuarios tendrian que pagar altos precios por la adicién de funcionalidades,
que incluso no ocuparan en su totalidad.

= Usuarios y aplicaciones también habrian que pagar una penalizacién de rendimien-
to por anadir funcionalidades que actualmente no usarian.

» El vendedor del DBMS probablemente no tenga expertos para la realizaciéon de
cada extension o los recursos para comenzar todas las extensiones en un periodo
de tiempo rasonable.
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2.3.1. Principales componentes de un DBMS

Como se mencioné en la seccion anterior, las extensiones afectan a un DBMS su
arquitectura y también requieren de ciertos requisitos. Por lo que se dara una breve
explicacién de la arquitectura y subsecuentemente de los compontenentes del DBMS
(CDBMS).

Arquitectura del DBMS Existen varios tipos de “arquitecturas” que sirven para
diferentes propésitos. Por ejemplo, la arquitectura de tres niveles (el cual dis-
tingue esquemas externos con los cuales trabajan los usuarios, los internos,
esquemas integrados de la base de datos entera, y los esquemas fisicos que de-
terminan el almacenado y organizacién de la base de datos sobre un almacén
secundario) refleja los diferentes niveles de abstraccién de datos en un sistema
de base de datos [14].

Ahora bien, la manera en la que se comunican los manejadores debase de datos
con los lenguajes de programacion para accesar a las bases es mediante contectores,
en la siguiente subseccién se dara una descripcion de este tipo de software.

2.3.2. Conectores a bases de datos

Se refiere al software capaz de realizar la intereccion con sisitemas gestores de
bases de datos y el lenguaje de programacién. Cualquier sistema que requiera el uso
de bases de datos necesita de al menos un conector a base de datos.

ODBC (Open DataBase Connectivity)

Interface de aplicaciones A PI para accceder a datos en sistemas gestores de bases
de datos utilizando para ello SQL.

En general, el ODBC es un estandar de acceso a bases de datos, que permite
mantener independencia entre los lenguajes de programacion, los sistemas de bases
de datos y los sistemas operativos. ODBC logra esto al insertar una capa intermedia
llamada manejador de Bases de Datos, entre la aplicaciéon y el DBMS, el propdsito
de esta capa es traducir las consultas de datos de la aplicacién en comandos que el
DBMS entienda. Para que esto funcione tanto la aplicacién como el DBMS deben ser
compatibles con ODBC. La aplicacién debe ser capaz de producir comandos ODBC
y el DBMS debe ser capaz de responder a ellos.

Un ejemplo es, si escribimos una aplicacién para acceder a las tablas de una BD
de Access, ;qué ocurrira si después queremos que la misma aplicacién, y sin reescribir
nada, utilice tablas de SQL Server u otra BD cualquiera? La respuesta es sencilla: no
funcionard. Nuestra aplicacion, disenada para un motor concreto, no sabra dialogar
con el otro. Evidentemente, si todas las BD funcionaran igual, no tendriamos este
problema.

Pero si hubiera un elemento que por un lado sea siempre igual, y por el otro
sea capaz de dialogar con una BD concreta, solo tendriamos que ir cambiando este
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elemento, y nuestra aplicacién siempre funcionaria sin importar lo que hay al otro. A
esas piezas intercambiables le llamamos ODBC [15].

JDBC. Java DataBase Connectivity

JDBC es el acronimo de Java Database Connectivity, un API que permite la
ejecucion de operaciones sobre bases de datos desde el lenguaje de programacion
Java independientemente del sistema operativo donde se ejecute o de la base de datos
a la cual se accede utilizando el dialecto SQL del modelo de base de datos que se
utilice.

El API JDBC se presenta como una colecciéon de interfaces Java y métodos de
gestion de manejadores de conexion hacia cada modelo especifico de base de datos.

JDBC es realmente similar a lo que es ODBC, pero esta disenado especificamente
para la ejecucién de aplicaciones desarrolladas en Java, mientras que ODBC es inde-
pendiente al lenguaje de programacién [16].

2.4. Recuperacién de Informacién

La Recuperacion de Informacion consiste en dado un conjunto de datos jeraquiza-
dos o no, encontrar aquella informacién relevante para el usuario. Compara una con-
sulta del usuario con una gran colecciéon de documenos devolviendo una lista ordenada
de acuerdo a los documentos que mejor se ajustan a la consulta [17].

2.4.1. Mineria de datos

La gran cantidad de datos que se maneja en las investigaciones y sus grandes
dimensiones sirve para crear datos de expresiones de genes aplicables en funciones de
mineria de datos. La mineria de datos es el proceso de descubrimiento de conocimiento
interesante a partir de grandes cantidades de datos alojados también en bases de
datos u otros repoositorios de informacién [18]. Ahora bien, el KDD o Knowledge
Discovery and Data Mining, se define como el proceso no trivial capaz de identificar
datos validos, novedosos y potencialmente ttiles [17]. También se trata de las técnicas
para encontrar y describir estructuras de patrones en datos asi como de herramientas
para ayudar a explicar datos y crear predicciones a partir de estos [19]. Un KDD es
empleado para describir el proceso completo de extraccién de conocimiento a partir de
los datos. En este contexto, el conocimiento significa relacionar y encontrar patrones
entre los datos. KDD abarca un campo multidiciplinario de investigacion; machine
learning, estadistica, visualizacion, Bases de datos y Sistemas expertos. Por lo que
mineria de datos deberia ser usado exclusivamente para la etapa de descubrimiento
en el proceso del KDD [19].

Un KDD consiste de una secuencia iterativa de los siguientes pasos:

= Limpieza de datos



Capitulo 2 17
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Figura 2.1: La Mineria de datos es multidiciplanaria.

= Integracion de datos

= Seleccién de datos

= Transformacién de datos
= Mineria de datos

= Evaluacién de patrones

s Presentacién de conocimiento

Ahora bien, nosotros nos enfocaremos tinicamente en la parte de Mineria de datos
y Evaluacion de patrones, en particular en el area de Base de datos como se puede
ver en la figura 2.1.

El interés en la mineria de datos en parte puede ser explicada de la siguiente
forma. En los anos 80, las mayoria de las organizaciones contruyeron bases de datos,
con informacion de sus clientes, su competencia, y productos. Estas bases contienen
gigabytes de datos de informacién que no se le puede dar seguimiento facilmente
usando SQL. Los algoritmos de mineria de datos pueden encontrar peculiaridades
interesantes en una base de datos. El Lenguaje de Consulta Estructurado,SQL por sus
siglas en inglés; solo ayuda a encoontrar informacién bajo limitantes que uno conoce.
Los algoritmos de mineria de datos se encargan de encontrar informacién relevante
en subpartes de la base de datos. En la mayoria de los casos repiten consultas SQL y
almacenan resultados intermedios. Lo cual puede hacerse de manera manual pero es
un trabajo tedioso [20].
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Mineria de datos vs herramientas de consulta

Primeramente es importante mencionar que las herramientas de consulta y la min-
eria de datos son complementarias una de la otra. La mineria de datos no reemplaza
una herramienta de consulta, pero le brinda al usuario mayores beneficios. Suponien-
do que se tiene informacion que consiste de millones de registros que describen las
compras hechas por los clientes en los ultimos diez anos. Hay una riqueza de infor-
macién potencial en cada archivo, la mayoria puede ser encontrada haciendo uso de
consultas normales con SQL en la base de datos, tal como -;quién comprd que pro-
ducto en que ano?, ;cudl es el promedio de ventas en una cierta regién en el mes
de julio?, y asi sucesivamente. De cualquier forma existe conocimiento oculto en las
bases de datos que es mucho mas dificil de encontrar usando SQL. Uno podria definir
criterios para perfiles de clientes y consultar las bases de datos para ver si funcionan
o no. En un proceso de prueba y error, intuitivamente uno podria ir descubriendo que
atributos son importantes. Siguiendo esta trayectoria uno podria tardar dias o meses
para encontrar una segmentacion 6ptima de una larga base de datos, mientras que
haciendo uso de algoritmos de mineria de datos la respuesta se podria encontrar en
un tiempo mucho més corto, algunas veces incluso en minutos o en un par de horas.
Una vez que las herramientas de la mineria de datos ha encontrado una segmentacién,
se puede hacer uso del ambiente de consulta nuevamente para consultar y analizar la
informacion encontrada.

Se puede decir que si uno sabe exactamente que es lo que se esta buscando, hay
que usar SQL; pero si solo se sabe vagamente lo que se esta buscando, hay que hacer
uso de la mineria de datos. Generalmente es mas facil que uno comience a buscar
informacion de manera vaga a las veces que cuando uno sabe precisamente lo que se
estd buscando, esto es lo que ha motivado el surgimiento de la Minerfa de datos [20].

2.4.2. Dependencia funcional

Las dependencias funcionales son limitaciones sobre un conjunto de relaciones.
Estas nos permiten expresar hechos que estamos modelando con nuestra base de
datos y juegan un papel importante en el diseno de una base de datos. Definimos el
concepto de una super-Ilave como sigue. Sea R una relacion. A un subconjunto K de
R, es una super llave de R si, en cualquier relacién r(R), para todas las parejas t1 y
to de tuplas en r tales que t; # to, entonces t1[K] # t5[K]. Esto es, no hay dos tuplas
en cualquier relacién r(R) que tenga el mismo valor sobre atributos del conjunto K.
La dependencia funcional es la generalizacion de lo que es una super-llave. Sea o C R
and # C R. La dependencia funcional

a—f

contenida en R es vialida si en cualquier relacién r(R), para todas las parejas de tuplas
t1y ty en r cumple que t1[a] = to[a], también el caso de t1[5] = to[f].

Decimos que K es una super-llave de R si K — R. Esto es, Kes super-llave si
para cualquier t1[K] = t3[K], al igual que en el caso de t;[R] = t2[R]( que es, t; = t).
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A| B| C| D
aq by (&1 d;
aq by | & dy
az | by | ca| dy
az | b3 | co| ds
az | by | co| dy

Tabla 2.7: Relacién r.
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Las dependencias funcionales nos permiten expresar restricciones que no podemos

expresar usando superllaves.

Consideremos la funcién r de la figura 2.7, hay que ver que dependencias fun-
cionales se satisfacen. Se observa que A—— C se satisface. Hay una pareja de tuplas
que tiene un valor en A de ¢;. Estas tuplas tienen el mismo valor en C' llamado c¢;.
De manera similar, las dos tuplas en A de valor ay tienen el mismo valor en C' de c,.
No hay otra pareja de tuplas distintas que tengan el mismo valor en A. La depen-
dencia funcional C' — A no se satisface. Consideremos las tuplas t; = (as, b3, ¢o, d3)
y ta = (as,bs, c2,dy). Esta pareja de tuplas tienen el mismo valor en C' de ¢y, pero
tienen diferente valor en A, as y as, respectivamente. Entonces, encontramos un par

de tuplas t; y to tales que t1[C] = £3][C], pero t1[A] no es igual a t5[A].

Existen otras dependencias funcionales que se satisfacen, incluyendo, por ejemplo,
la dependencia funcional AB — D [7].
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Bioinformatica

La Bioinformética puede ser definida como la aplicacion de la tecnologia de la
computacién al manejo de la informacién bioldgica. Esto abarca el estudio de la in-
formacion genética, subyacente a la estructura molecular, resultando en funciones
bioquimicas, y las caracteristicas fenotipicas. Aqui las computadoras son usadas para
unir, almacenar, analizar e integrar informacién bioldgica y genética. Las recientes
investigaciones abarcan el diseno e implementacién de programas y sistemas para el
almacenamiento, manipulacion, y andlisis de las bastas cantidades del acido desoxirri-
bonucléico o ADN y datos de secuencias proteinicas. La mineria de datos bioldgica es
un campo de investigacién y desarrollo enfocado en esta direcciéon. La gran cantidad
de datos originados a partir de recientes experimentos biolégicos han permitido la
creaciéon de muchas bases de datos que contienen informacién de genomas, secuen-
cias proteinicas, expresiones de genes, y otros tipos de datos. En Biologia Celular los
investigadores a menudo recuperan informacion de estas bases de datos basandose
en una caracteristica, tal como la secuencia de aminodacidos, connotacion del gen, o
nombre de la proteina [17].

3.1. Bases de datos bioinformaticas

Como vimos en el capitulo 2, una base de datos puede definirse como una serie de
datos organizados y relacionados entre si, los cuales son recolectados y explotados por
los sistemas de informacion. Los datos contenidos en las bases pueden ser de diversos
tipos, para el caso de las bases de datos bioinformaticas el tipo de informacion es
de tipo bioldgica, genética, celular, etc. Este proyecto estd basado en informacion de
tipo genética por lo que se dard una breve explicacion de lo que es un gén y sus
caracteristicas para tener una mejor comprension sobre el tema.

Un gen es un constituyente fundamental de cualquier organismo vivo [17]. La se-
cuencia de genes en el cuerpo humano representa la firma o identidad de cada persona.
Los genes son porciones de acido desoxiribonucléico, o ADN, conformados de dos ca-
denas. Cada cadena esta compuesta de fésfato y moléculas de azicar desoxirribosa
unidas por cadenas covalentes. Una base nitrogenada esta unida a cada molécula de
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Tipo Base
Purina Adenina
Guanina

Pirimida | Citocina
Timina

Tabla 3.1: Cuatro bases nitrogenadas y sus tipos.

azicar. Hay cuatro bases fundamentales: adeninalA], citocina[C], guaninalGl, y timi-
na[T]. Desde la perspectiva tedrica de la informacién, el ADN puede ser considerado
como una cadena de simbolos. Cada simbolo es una de las cuatro bases descritas
arriba A, C, G, o T [17].

La purina es una base nitrogenada. Dos de las bases de los acidos nucleicos,
adenina y guanina son derivados de la purina. En el ADN estas bases se unen con
sus pirimidinas complementarias, la timina y la citocina respectivamente, a través de
enlaces de hidrégeno.

La pirimida es un compuesto organico, pero con un anillo heterociclico, esto es,
un anillo formado por mas de un tipo de atomo: dos atomos de nitrégeno susiti-
tuyen al carbono. Dos bases de los dcidos nucleicos(citocina y timina) son derivados
pirimidicos. En el ADN, estas bases forman puentes de hidrégeno con sus purinas
complementarias. Vease la tabla 3.1.

La secuencia A-T, G-C de ADN determina el orden exacto de las bases a lo largo
de una cadena. La manipulacién del ADN involucra una determinada secuencia en
algin lugar a lo largo de la cadena. Una aplicacién utilizada de manera creciente
estd en el estudio de las relaciones evolutivas entre grupos de especies relacionadas.
Otra aplicacién atin mayor esta en el analisis de mutaciones que causan enfermedades
genéticas. El conocimiento de las secuencias nucledtidas de un gen humano especifico
en asociacién con el cédigo genético puede ser usado para inferir la secuencia de
amino acidos de la proteina codificada - frecuentemente éste es un paso crucial en el
diagndéstico y manipulacién de un desorden heredado [21].

Entender que partes del genoma estan codificados en que genes es el area prin-
cipal de estudio en biologia molecular computacional o Bioinformdtica. El resultado
de algoritmos de empatamiento de cadenas y sus derivados han sido aplicados en
busquedas, andlisis y secuencias de ADN, y otros avances en Bioinformatica [17].

Los experimentos en microarreglos de ADN son hechos para producir patrones de
expresiones de genes, que proveen informacién dinamica sobre funciones celulares. La
gran cantidad de datos de expresiones de genes los hacen, y sus grandes dimensiones,
los hacen candidatos para la aplicacién de funciones de mineria de datos [17], es por
ello que las bases bioinforméaticas estan constituidas por este tipo de informacion y
de ahi la importancia de su manipulacion.
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Como vemos la inforamcién genética afecta cada vez mas los aspectos de la vida
diaria, por lo que se requiere de un analisis cuidadoso de los datos genéticos, princi-
palmente para la busqueda de enfermedades genéticas humanas.

3.2. Resena de los servidores existentes

Las secuencias del ADN son coleccionadas dentro de bases de datos de la misma
manera que las secuencias preteinicas. Dentro de las principales bases de datos se
encuentra GenBank,la Base de Datos de Secuencias Gendmicas (GSBD) de los Esta-
dos Unidos, la Base de Datos de Secuencias Nucledtidas (EMBL) del Laboratorio de
Biologia Molecular Europeo, y el Banco de Datos de ADN de Japén (DDBJ) [22].

Nosotros nos referiremos a las bases bioinformaticas de mayor utilidad para el De-
partamento de Biologia Celular del Cinvestav-IPN las cuales se listan a continuacion:

GenBank es la base de datos de secuencias genéticas, contiene una coleccion de
todas las secuencias de ADN disponibles para todo el publico. GenBank forma parte de
International Nucleotide Sequence Database Collaboration, el cual esta comprendido
por el Banco de Datos de ADN de Japén y el laboratorio de Biologia Molelecular
Europeo [23].

Swiss-Prot es la base de datos de secuencias de proteinas, fué fundada en 1986 y
mantenida desde 1987 por el primer Departamento de Bioquimica de la Universidad
de Génova y actualmente por el Instituto Suizo de Bioinformatica y el Instituto de
Bioinformatica Europeo [24].

Medlinees la base de datos bibliografica de referencia médica de la National
Library of Medicine (NLM) de Estados Unidos que contiene citas bibliograficas y
resumenes de cerca de 3800 revistas biomédicas publicadas en Estados Unidos y otros
setenta paises, abarcando los campos de la medicina, enfermeria, odontologia, vet-
erinaria, salud publica y ciencia preclinicas. En la actualidad contiene més de 12
millones de citas registradas de articulos publicados desde 1966 e incorpora semanal-
mente los ultimos articulos publicados. Hasta hace poco la utilizacion de Medline
estaba reservada a centros o bibliotecas con la suficiente cantidad para pagar una
versiéon CD-ROM o la suscripcién a un servicio de informacién en linea. Actualmente
ofrece libre acceso a la informacin utilizando la red. Es un servicio desarrollado por
la NLM y la National Center for Biotechnology Information (NCBI) [25].

3.3. Accesos a base de datos bioinformaticas y sus
lenguajes de consulta
La manera en la que se puede accesar a las bases puede ser de distintas maneras

haciendo uso de diferentes lenguajes de consulta, a continuacién se muestran las
formas de acceso para las bases descritas arriba.
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3.3.1. Acceso a Medline

La informacion de Medline esta disponible para la mayoria de los propdsitos. Su
licencia esta bajo la NLM de los Estados Unidos o Biblioteca Nacional de Medicina
por sus siglas en inglés.

La Community of Science, Inc.(COS) ofrece una poderosa herramienta via web,
la cual es compilada por la NLM y publicada en la World Wide Web (www) medi-
ante COS, Medline [26]. Los usuarios pueden elegir una de varias interfaces distintas
deacuerdo al tipo de consulta, de entre ellas se mencionan las siguientes:

Interface de busqueda principal

Busqueda simple

Busqueda avanzada

Busqueda especifica de revistas

Busqueda MEDLINE por términos MeSH

Esta interface se puede encontrar en la pagina http://medline.cos.com.

Otra forma de obtener la informacién de manera indirecta es haciendo uso del
software LingPipe, el cual es un paquete de las librerias de Java para andlisis lin-
guistico.

La informacéon de NLM también puede ser descargada en XML, cada archivo XML
contiene un conjunto de citas sobre un solo elemento, las cuales hacen referencia al
contenido de cada elemento, para poder manipular dicha informacion se rquiere tener
instalado tanto Java como LingPipe, para mayor informacién sobre esta configuracion
y métodos en Java consultar la pagina
http://www.alias-i.com/lingpipe/demos/tutorial/medline/read-me.html.

3.3.2. Acceso a GenBank

Los registros de los nucledtidos de GenBank se encuentran disponibles en las
divisiones CoreNucleotide, dbEST, o dbGSS y pueden ser buscados en Entrez
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/sites/gquery?tool=toolbar juntos o de manera
independiente. De manera independiente mediante BLAST.

La informacién de GenBank también puede ser descargada via FTP (File Transfer
Protocol) en la pagina
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Web/Newsltr/V156N2/GBrel.html

Acontinuacion se muestran otros posibles accesos mediante FTP:
ftp://ftp.ncbi.nih.gov/genbank
ftp://bio-mirror.net/biomirror/genbank/
ftp://bio-mirror.jp.apan.net/pub/biomirror/genbank/ (Japon)
ftp://bio-mirror.kr.apan.net/pub/biomirror/genbank/ (Corea)
ftp://bio-mirror.sg.apan.net/biomirrors/genbank/ (Singapur)
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El acceso a Medline, requiere de la creacion de una cuenta para el
ingreso a los recursos contenidos en NCBI.

Figura 3.1: Acceso a Medline
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) indice de fip/ftpnchinih.gov/genbank/ - Mozilla Firefox

Archivo  Editar  Ver Historial Marcadores  Herramientas  Ayuda

E-H-@ (% | #pusatpncbiningow/genbanks | B [[C| Google G
4 Comenzar a usar Firefox ) Ultimas noticias
r E
Indice de ftp://ftp.ncbi.nih.gov/genbank/
Subir al directorio superior.

GB Release Number 1 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.

Pyrrolysine Samples 17/10/2006 12:00:00 a.m.

README . genbank 21 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.

daily-nc 04/02/2008 06:34:00 a.m.

docs 28/11/2007 10:01:00 p.m.

gbaccl.idx.gz 186473 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbacc2.idx.gz 455942 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbacc3.idx.gz 160376 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl.idx.gz 39663 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl0.idx.gz 47874 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautll.idx.gz 46952 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl2.idx.gz 46961 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl3.idx.gz 46852 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl4.idx.gz 48483 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautlS5.idx.gz 51825 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.

gbautlé.idx.gz 48276 KB 22/12/2007 08:22:00 p.m.

gbautl7.idx.gz 49680 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.

gbautlB.idx.gz 47154 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.

gbautlS.idx.gz 46515 KB 22/12/2007 09:22:00 p.m.
D—n !

Terminado

El contenido de GenBank, es actualizado de manera periddica.

Figura 3.2: FTP GenBank

3.3.3. Acceso a SwissProt

La informacién contenida en SwissProt puede ser consultada en la pagina
http://ca.expasy.org/sprot/ o bien, al igual que en GenBank puede ser consul-
tada mediante BLAST en la pagina
http://ca.expasy.org/blast/

Acontinuacion se muestran otros posibles accesos mediante FTP:
Australia: au.expasy.org
Bolivia: bo.expasy.org
Brasil: br.expasy.org
China: cn.expasy.org
Canada: ca.expasy.org
Corea: kr.expasy.org
Suiza: ftp.expasy.org
Taiwan: tw.expasy.org
USA: us.expasy.org
http://www.pir.uniprot.org/database/download.shtml
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) Indice de ftp://ftp.cbiacuk/pub/databases/swissprot/ - Mazilla Fircfox

Archive  Editar Ver Historial Marcadores  Herramientas  Ayuda

E-H-@ (5% [ fpu/tp cbiac.uk/pub/databases/swissprot/ [ 8] [Cl[ coogle <)

&P Comenzar 2 usar Firefox [ Ultimas noticias

indice de ftp://ftp.ebi.ac.uk/pub/databases/swissprot/

Subir al directorio superior.

COPYRIGHT NCTICE 1 XB 22/03/2006 12:00:00 a.m.
README 7 KB 17/08/2007 08:06:00 a.m.
release 25/05/2006 12:00:00 a.m.
release compressed 25/05/2006 12:00:00 a.m.
special selections 18/01/2008 02:29:00 a.m.

3w _old releases 26/12/2007 03:17:00 a.m.
updated doc 25/05/2006 12:00:00 a.m.
updates 18/01/2008 02:32:00 a.m.

updates compressed 18/01/2008 02:33:00 a.m.

El acceso a SwissProt, puede ser mediante la descarga de diversos
archivos a través de F'TP.

Figura 3.3: FTP SwissProt
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Sitio FTE:

Organizacidn
Direccidn

Directorio

Nota:

Bioinformdtica

Swige Institute of Bioinformatics
ftp.expasy.org (Suiza)
au.expasy.org (Australia)
br.expasy.org (Brasil)
ca.expasy.org (Canada)
cn.expasyv.org (China)
kr.expasy.org (Corea del Sur)
/databases/swiss-prot

Esta Gase de Datos se encuentra actualmente disponible en:

/databages/uniprot/current_release/knowledgebasze/complete.

& continuacién, se describen los subdirectorios contenidos en /3wiss-

prot:

t--swiss-prot—-—-+

--apecial_selections Contiene diversos archivos

de un subconjunto taxondmico
egpecifico 6 ligadoz a una EBasze
de Datos en especifico.

-—sw old releases Archivos '"tar' de wersiones

previas de Swiss-Prot hasta la
wversidn 45.0.

+--updates Archivos que contienen

actuwalizaciones semanales.

+--updates compressed Archivos "gz' gue continen las

aetualizaciones zemanales.

Los siguientes subdirectorios han sideo reemplazados por sus
correspondientes ubicaciones dentro del servidor FIP UniProt.

+——awizz-prot--+

—--release Contiene archivos de la versidn

actual de Swiss-Prot

——release compressed Archivos 'gz' gue continen la

versién actual de Swiss-Prot

+--aw_old releases Archivos 'tar' gue contienen las

versiones previas de Swiss-Prot.

El contenido de SwissProt, se encuentra estructurado de la manera
presentada en la parte de arriba.

Figura 3.4: FTP SwissProt
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S EITET T A rere

IniProtKB/Gwiss-Prot
{ome

UniProtKB/Swiss-Prot - Database Access

nformation

\ccess

submissions The UniProtKB/Swiss-Prot database can be accessed using the following search engines:
“ools

e {1) SRS - this search tool can also be used for more complex and/ar multiple database queries

eople

rojects Search UniProtSwiss-Prot » o m
'ublications

Jocuments
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Capitulo 4

Diseno de un sistema de
recuperacion de informacién

Un sistema de informacion (SI) es el sistema de personas, datos y actividades
que procesan los datos y la informacion en una determinada organizacion, incluyendo
procesos manuales y automaticos.

Este capitulo hace referencia al andlisis y disenio y del nuevo sistema de informa-
cién, para ello debemos conocer primero cuales son la herramientas de software que
se adecian mejor a las necesidades de éste sistema, y mas adelante veremos el diseno
del nuevo sistema.

4.1. Herramientos de software

Hoy en dia la cantidad de herramientas de software para realizar un sistema in-
formatico es amplia, y su seleccién dependera de varios factores, entre ellos podemos
mencionar los siguientes: recursos con los que se cuenta, requerimientos del sistema
a realizar, conocimiento previo de la herramienta, tiempo con el que se cuenta para
realizar el sistema, entre otros. Se hablara sobre las herramientas utilzadas para el
desarrollo de este proyecto: lenguaje de programacion y sistema manejador de bases
de datos.

4.1.1. Lenguaje de programacion

Un lenguaje de programacion es un lenguaje que puede ser utilizado para controlar
el comportamiento de una maquina, particularmente una computadora. Consiste de
un conjunto de simbolos y reglas sintacticas y semanticas que definen su estructura
y el significado de sus elementos y expresiones.

El lenguaje de programacion seleccionado para esta aplicacién es JAVA, el cual es
un lenguaje de programacion de alto nivel con que se pueden escribir tanto programas
convencionales como para Internet.
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Programa Codigo | I ., Maguina
ascrito Compllador de wirtual
en Java bytes l/ de Java

Figura 4.1: Esquema de procesos internos de Java

Una de las ventajas significativas de Java sobre otros lenguajes de programacion
es que es independiente de la plataforma, tanto en cédigo fuente como en binario.
Esto quiere decir que el cédigo producido por el compilador Java puede transportarse
a cualquier plataforma que tenga instalada una maquina virtual Java y ejecutarse.
Pensando en Internet esta caracteristica es crucial ya que esta red conecta ordenadores
muy distintos. En cambio, C++, por ejemplo, es independiente de la platafomra sélo
en codifo fuente, lo cual significa que cada plataforma diferente deber proporcionar
el compilador adecuado para obtener el cédigo maquina que tiene que ejecutarse.
Segun lo expuesto, Java incluye dos elementos: un compilador y un intérprete. El
compilador produce un cédigo de bytes que se almacenan en un fichero para ser
ejecutado por el intérprete Java denominado mdquina virtual java [27].Este proceso
se muestra en la figura 4.1

Los codigos de bytes de java son un conjunto de instrucciones correspondientes a
un lenguaje maquina que no es especifico de ningun procesador, sino de la maquina
virtual de java [27].

4.1.2. Manejador de bases de datos

Decidir cual manejador de bases de datos utilizar depende de los requerimientos
del sistema a realizar pues cada manejador tiene sus cualidades que lo convierten
en el méas adecuando segun el tipo de proyecto a desarrollar. Para este proyecto se
eligi6 POSTGRESSQL debido a que es el servidor de bases de datos de codigo abierto
mas potente que existente.

POSTGRESQL es un poderoso sistema de bases de datos relacional de codigo
abierto, tiene mas de quince anos de desarrollo continuo y su arquitectura ha ganado
una gran reputacién por ser confiable, mantener integridad de datos y su sencillez para
realizar correciones en los datos. Puede ser utilizado en la mayoria de los sistemas
operativos, incluyendo LiNnux, UNIX(AIX, BSD, HP-UX, SGI IRIX, Mac OS
X, SorAris, TrU64), y WINDOWS. Tiene la capacidad de almancenar objetos lar-
gos binarios, incluyendo imagenes, sonido o video. Tiene interfaces de programacion
para C/C++, Java, .NET, PERL, PyTHON, RUBY, TcL, ODBC, entre otros. Es
altamente escalable en cuanto a cantidad de datos que puede manejar y al nimero
de usuarios que puede alojar. En la tabla 4.1.2 se mencionan las limitaciones de
PosTGRESQL [28].

Dado que se requiere de la manipulacién de grandes cantidades de informacion, de
una aplicacién que funcione sobre cualquier plataforma convencional, y que esté de-
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Limitante Valor
Tamano max.de bases de datos Ilimitado
Tamano max. tabla 32 TB
Tamano max. renglon 1.6 TB
Num. max. renglones por tabla Ilimitado

Tamano max. columnas por tabla || 250-1600 dependiendo del
tipo de dato por columna
Num. max. indices por tabla Ilimitado

Tabla 4.1: Capacidad de almacenamiento de PostgreSQL

sarrollada en cédigo abierto; utilizando licencia GNU, se encontré que el manejador
de bases de datos que se adectia mejor a los requerimientos es POSTGRESQL.

Una vez que se ha realizado el anélisis sobre las herramientas de sofware que mejor
se adectian para este proyecto, veremos el modelado del sistema en la seccion 4.3.
4.2. Estructura del nuevo sistema

El Sistema de Informacion o SI por sus iniciales estd dividido en cinco médulos:

Modulo de eliminacion de redundancia

Modulo de visualizacion de subtablas

Moédulo de dependencias funcionales

Moédulo de composicién de tablas

Modulo para busqueda de registros

A continuacion se hara una descripcién de cada médulo descrito arriba donde se
le denominard usuario a toda persona que interactie con el SI.

4.2.1. Descripciéon de médulos del sistema

s Modulo de eliminacion de redundancia

Este médulo se encarga de migrar la informaciéon de un archivo de MICROSOFT
EXCEL al manejador de bases de datos POSTGRESQL. Los datos contenidos en
la hoja de EXCEL son reescritos a un archivo de texto insertandoles a su vez las
instrucciones en SQL para crear un script util tanto para que el sistema realice
automaticamente la migracién de la informacién, como para el usuario en caso
de querer migrar su informacién a otro manejador de bases de datos. Para que
el script sea valido y pueda ser ejecutado en otros manejadores fué necesario
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realizar un analisis de depuracién de los datos, esto es, un andlisis sintactico
eliminando caracteres como: ,;”_, esto con la finalidad de evitar conflictos
con sentencias en SQL. Una vez que se crea el script, éste es ejecutado por

PosTRESQL y finalmente, la informacion es migrada automaticamente.

Ahora bien, para eliminar la redundancia en los datos originales, se cre6 una
llave tinica por registro, la cual se crea a partir de la concatenacién de cada uno
de los datos contenidos en cada campo, lo cual permite almacenar inicamente
registros con datos nuevos sin importar si el dato es diferente en un solo campo
o mas. El diagrama que describe todo el proceso de eliminacion de redundancia
se muestra en la figura 4.2.

o N Migracian
Hoja de | Analisis de Ejecuta de

b llave Onica por de N
Eucel _l/ datos registro B Seript ‘I/ seipt |\ —o— Infarmacidn

Creacién de Creacidn

Figura 4.2: Diagrama del médulo de eliminacién de redundancia

Moédulo de visualizacién de subtablas

Este médulo se encarga de mostrar al usuario inicamente aquellos datos en los
que el usuario estd interesado por lo que se lo presentan de manera dindmica
cada uno de los campos que contiene la base de datos elegida previamente por
el usuario y que también ha sido analizada por el SI y por lo tanto dada de alta
en el sistema. Ademas de tener la facilidad de elegir que campos desea ver, el
usuario también puede elegir la cantidad de registros que desea consultar. El
diagrama que describe todo el proceso descrito se muestra en la figura 4.3.

uestra
Muestra campos de Crea | Muestra
tablas tabla subtabla | subtabla
elegida

Figura 4.3: Diagrama del médulo de visualizacién de subtablas

Moédulo de dependencias funcionales

Este modulo se encarga de obtener las dependencias funcionales a partir de una
tabla y sus campos seleccionados por el usuario. El andlisis se lleva a cabo de
cuatro maneras distintas:

1. Obteniendo dependencias funcionales mediante el uso de empatamiento de
patrones, es decir, que los datos sean iguales tanto en el registro r; y 72 y
por orden de frecuencia descendente, esto es, la forma en la que los datos
se ordenan de acuerdo al orden de prioridad de los atributos dado a partir
de los datos de un atributo en el cual la cantidad de informacion es mas
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repetitiva entre registros en el mismo campo que en los demas, hasta el
atributo con mayor cantidad de informacién diferente en sus registros.

2. Obteniendo dependencias funcionales mediante el uso de empatamiento de
patrones y por orden de atributos dado por el usuario.

3. Mediante funciones de similitud, donde el usuario proporciona el umbral
para el cual un dato sobre un campo o mas se considera dentro del rango
de andlisis, y a partir de un ordenamiento de atributos por frecuencia
descendente.

4. Mediante funciones de similitud, donde el usuario proporciona el umbral
para el cual un dato sobre un campo o mas se considera dentro del rango
de analisis, y a partir de un ordenamiento de atributos dado por el usuario.

= Médulo de composicién de tablas. Mediante este proceso el usuario puede
manipular tablas, esto es, dados los nombre de dos tablas dadas de alta previ-
amente en el sistema, el usuario puede realizar la uniéon de ambas tablas para
hacer mas rica la consulta de dicha base. En caso de que ambas tablas con-
tengan los mismos atributos este proceso une automaticamente ambas tablas,
en caso contrario se obtienen primero los atributos de una tabla no contenidos
en la segunda y viceversa, de tal forma que dicho conjunto de atributos no
pertenecientes a ambas tablas simultaneamente son eliminados, el resultado
sera nuevamente la unién de ambas tablas que contengan los mismos atributos.

= Mdédulo para biisqueda de registros. Este moédulo como su nombre lo indi-
ca, sirve para consultar informacién sobre una tabla elegida por el usuario, se
le pregunta al usuario sobre lo que mas conoce propocionandole una serie de
opciones sobre la cual puede hacer la consulta, ya sea por el nombre del gen,
simbolo, por su descripcion o bien, por alguna de las caracteristicas con valor
nimerico. Se requiere del valor de la cota inferior y superior de similitud (rango
de similitud) mediante el cual se va a determinar la exactitud de los resultados
arrojados por el sistema, también se requiere el dato a ser comparado durante
la btisqueda. Ahora bien, una vez proporcionado el rango y el dato sobre el cual
se va a realizar la busqueda, el sistema arroja todos aquellos datos similares
al dato proporcionado que estan dentro del rango de similitud dado, después
se generan de manera dinamica cajas para ser marcadas por el usuario, en las
cuales inicamente se marcaran aquellas en las que la consulta o dato sea rele-
vante, de tal manera que el siguiente paso para el sistema es el de proporcionar
la informacién del(os) registro(s) completo(s) sobre el cual el dato fué marcado.
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4.3. Diagramas en Lenguaje Unificado de Modela-
do (UML) del nuevo sistema

UML es el lenguaje de modelado de sistemas de software méas conocido y utilizado
en la actualidad. Es un lenguaje gréafico para visualizar, especificar, construir y docu-
mentar un sistema de software. UML utiliza como términos técnicos actores y casos
de uso. Un actor es un usuario del sistema que tiene un rol particular. En realidad un
actor puede ser un sistema externo que es como un usuario desde el punto de vista
de nuestro sistema: el punto crucial es que se estd disenando alguien o algo externo
al sistema, que interactia con nuestro sistema y que puede hacerle peticiones [29].

4.3.1. Diagramas de casos de uso

Un caso de uso es una tarea que un actor necesita ejecutar con la ayuda del
sistema [29].

Ahora bien, en la figura 4.4 se puede ver el sistema con sus actores y los precesos
principales que en él intervienen, el tinico actor es el usuario esto es debido a que
cualquier investigador del departamento puede hacer uso del sistema, esto con la
finalidad de que toda persona que se encuentre realizando alguna investigacion pueda
tener la facilidad de hacer més rapidas sus busquedas.

El sistema completo se encuentra dividido en siete procesos:

1. Buscar datos similares

2. Encontrar dependencias funcionales
3. Crear composicién de tablas

4. Eliminar redundancia

5. Visualizar subtablas

6. Seleccionar registro

7. Proporcionar datos

De los cuales las funcionalidades del primer proceso al quinto han sido descritas
en la subseccion 4.2.1 a manera de mddulos, el sexto es parte del proceso “Buscar
datos similares”, esto es debido a que se pueden seleccionar registros completos una
vez que se haya hecho una busqueda de informacion por algun dato y su rango de
similitud, este proceso se describe mejor de manera grafica mediante los diagramas
de la subseccién 4.3.2. En cuanto al dltimo proceso, “Proporcionar datos”, se refiere
a la interaccién del usuario con el sistem de tal forma que el usuario se va a dedicar
a proporcionar datos necesarios para la ejecucion de las tareas del propio sistema,
aunque no es un proceso que como veremos mas adelante deba ser detallado como el
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resto, es parte importante del diseno pues podemos detallar el tipo de interacciones
y acciones usuario-sistema.

Ahora bien, los datos necesarios para cada proceso contenido en disenio global del
sistema, ver figura 4.4, se muestran en las figuras 4.5, y 4.6. Donde para la figura
4.5 el caso de uso de “Visualizar subtablas” requiere como datos de entrada: el
nombre de la tabla a visualizar, la seleccion de atributos que sean de interes para el
usuario y la cantidad de registros que se requieran para una consulta 6ptima. Para
“Buscar datos similares” se requieren los datos: nombre de la tabla de donde
se va a realizar la busqueda, la cota tanto inferior como superior de similitud para
saber sobre que rango de similitud se van a arrojar los resultados, y el dato a buscar
asi como al tipo de atributo al que pertenece. Con esto el sistema desplegara una serie
de datos sobre un solo campo, los cuales van a ser similares al dato proporcionado
en el rango de similitud dado. En caso de que algiin o algunos datos sean de interés
para el usuario, y solo hasta ese momento, se ocupara entonces el “ Seleccionar
registro” el cual recibe como parametros de entrada los resultados arrojados por el
“proceso de busqueda de datos similiares”, mencionado anteriormente, y que hayan
sido seleccionados por el usuario como datos de interés, como salida nos dara la
informacion de los registros completos sobre los datos ya seleccionados.

Por otra parte la figura 4.6 hace referencia en primer lugar al de“Encontrar de-
pendencias funcionales”, el cual, como se muestra en la figura, recibe como datos
de entrada: nombre de la tabla a analizar, nimero de registros, atributos de interés,
el tipo de bisqueda de dependencia funcional; ya sea por empatamiento de patrones;
es decir por igualdad sobre datos, o bien por busqueda de dependencias funcionales
mediante el uso de funciones de similitud. En caso de que se haya seleccionado el
segundo tipo de busqueda se debera dar la cota inferior y superior de similitud sobre
cada atributo seleccionado. También es importante mencionar que toda busqueda de
dependencias funcionales esta relacionada de manera directa con la forma en la que
los datos son ordenados, de tal forma entonces se pide también el orden que van a
llevar los atributos sobre los datos, ya sea que por orden de frecuencia descendente
(atributos con mayor nimero de repeticiones en sus datos hasta el atributo con mayor
cantidad de datos distintos) o bien, por un orden arbitrario por el usuario.

El siguiente caso de uso a describir es “Crear composicion de tablas”, la
manera en la que funciona es de la siguiente: recibe como datos de entrada los nombres
de dos tablas para crear la composicion, y el atributo mediante le cual ambas tablas
van a ser relacionadas una de la otra. Esto dara como resultado la compaginacién de
tablas hechas por distintos usuarios haciendo mas rica la busqueda. La forma en la
que procede es mediante la instrucciéon INNER JOIN USING(atributo) de SQL.

El dltimo caso de uso, y muy importante, es “Eliminar redundancia’, este caso
de uso surge de la gran cantidad de registros repetidos contenidos en las tablas con
las que trabajan los investigadores de Biologia Celular. Los parametros de entrada
son: la ruta en la que se encuentra la tabla en MICROSOFT EXCEL, el nombre del
script que se va a crear, asi como la ruta donde se desea crear; éste tiene la finalidad
de proporcionar un respaldo de la informacién contenida en la tablas de los usuarios
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con la facilidad de migrar dichos datos a otro manejador de bases de datos para poder
ser manipulados de la manera que mejor convenga.

4.3.2. Diagramas de actividades

Los diagramas de actividades describen como se coordinan las actividades, pueden
utilizarse para indicar cémo podria implementarse una operaciéon . Un diagrama de
actividad es particularmente 1til cuando se sabe que una operacion tiene que alcan-
zar un numero de cosas distintas, y se quiere modelar cudles son las dependencias
fundamentales entre ellas, antes hay que decidir en qué orden se van a hacer [29].

Ahora bien, a continuacion se hara una descripcion mas detallada de cada caso de
uso mediante sus diagramas de actividades.

“Encontrar dependencias funcionales”, aparece en la figura 4.7, este pro-
ceso consiste, dado el nombre de la tabla a analizar, sus atributos de interés y la
cantidad de registros, pregunta si la busqueda de dependencias funcionales se va a
realizar por empatamiento de patrones, en caso de que la busqueda sea llevada a cabo
de esa manera, pregunta por el orden los atributos, si los atributos se ordenan de
manera descendente deacuerdo al nimero de apariciones de datos repetidos, entonces
el sistema devuelve las dependencias funcionales sobre los datos proporcionados al
principio, en caso de que el orden no sea descendente se le pregunta al usuario por
el orden de los atributos. Para el caso en el que el usuario desee una busqueda de
dependencias mediante funciones de similud, se le pedira que proporcione la cota in-
ferior y superior de similitud mediante el cual se compararan todos los datos sobre el
atributo y dato dado. Posteriormente pedira el orden de los atributos y seguira con
los mismos pasos que en la biisqueda de dependencias por empatamiento de patrones.

“Crear composicion de tablas”, aparece en la figura 4.8, recibe como paramet-
ros los nombres de dos tablas mediante las cuales se realizara la composicién, proced-
era a verificar si existe igualdad entre algunos o todos los atributos pertenecientes a
ambas tablas, en caso de que sean iguales el siguiente paso es unir las tablas y finalem-
nte desplegarlas al usuario. En caso de que existan atributos que no pertenezcan a
alguna de las dos tablas se procede solo a realizar la unién de ambas tablas sobre los
atributos iguales.

“Eliminar redundancia’, aparece en la figura 4.9, recibe la ruta del archivo
que contiene la tabla en Ezcel, verifica si la ruta es correcta, en caso de serlo realiza
la depuracion de los datos mediante la creacion de una llave tnica por registro, la
cual es creada cuando al menos uno de los datos sobre uno o mas atributos es distinto
sobre un registro completo. Después crea un “script” adicionandole a cada registro
su llave, ejecuta el script, si alguna de las lineas en el archivo del script marca error
a la hora de ser ejecuta por el manejador de bases de datos (Postgres) indica que el
registro ya ha sido almancenado en la base de datos y salta a la siguiente linea del
archivo para ser ejecutada. Una vez realizado lo anterior se tiene como resultado una
nueva tabla dada de alta en el sistema libre de redundancia en registros y un script
que sirve como respaldo para el usuario.
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Usuario

Sistema de Recuperacion de Informacién en bases de
datos bioinformaticas

Buscar datos
similares

Encontrar
dependencias funcionales

Crear composicion
de tablas
Eliminar
redundancia

Seleccionar
registro

Visualizar
subtablas
Proporcionar datos

Figura 4.4: Diagrama de casos de uso y actores del sistema desarrollado.
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“Seleccionar registro”, aparece en la figura 4.10, esta actividad depende di-
rectamente de los resultados de la “Busqueda de datos similares”, una vez que estos
han sido arrojados por el sistema se seleccionan los datos interesantes para el usuario,
realiza la consulta del registro completo sobre el dato seleccionado y la muestra al
usuario.

“Buscar datos stmilares”, ver el primer diagrama de la figura 4.11, recibe como
parametros el nombre de la tabla, nombre del atributo sobre el cual se va a realizar
la busqueda, el dato sobre el cual se va a realizar la comparacién, y finalmente las
cotas inferior y superior mediante el cual los datos comparados van a estar dentro de
ese rango. Dependiendo del atributo seleccionado se aplica la funcion de similitud a
evaluar. A continuacion se menciona la funcién aplicada para cada atributo. La forma
en la que fueron implementadas se veran mas adelante en el captulo 5.

1. ID

2. Symbol------- (simiSymbol)

3. Genename ------ (geneName)

4. oligoid --—--- (0oligoID)

5. humanortholog------- (simiSymbol)

6. mouseorthologs —------- (simiSymbol)

7. GBaccession ------- (simiSymbol)

8. DescriptionRGD ------ (geneName)

9. Functionlk  ------ (geneName)

10. GObiologicalprocess —-———--—--- (simiGO)

11. GOmolecularfunction --------- (simiGO)

12. GOcelllocation -------------- (simiGO)

13. CHROMOSOME -------- (simiChromosome)

14. FISHBAND -——---- (simiSymbol)

15. ENT1NLratiolk —-—---——--

16. ENTSbNLratiolk —---—-—--—--——---

17. HCCNLratiolk ---------——————————————-

18. pvalueENT1INL1k --------------—————————————
19. pvalueENTHNL1k W ————————————————————————— (simiValores)
20. pvalueHCCNL1k ---—-——----————————————————————
21. FDR1k --——-——————
22. Vennlk -----———-—————————————— -
23. ENT1NLratio28k -—-—--—-—--——-—————————————

24 . HCCNLratio28k -----—————————————————-

25. HCCNTratio28k --—-——-——--—--————————-

26. pvalueENTINL28k-----------————-

27. pvalueHCCNL28k ----—----————-

28. pvalueHCCNT28k --————————-

29. FDR28k -------—————————-

w
o
<
O
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Descripcion general de atributos. La lista de atributos descrita arriba corresponde
a una base de datos obtenida de la tesis doctoral del Dr.Julio Isael Pérez Carredn
en el laboratorio del Dr. Saul Villa Trevino. Los datos corresponden a una matriz
de 29009 x 30 atributos. Esta tabla se generé del andlisis de expresion de genes
(transcriptoma) por microarreglos de ADN, en un modelo de induccién de cancer
de higado experimental en rata. La informacion experimental fué enriquecida con
informacién de los genes proveniente del Rat Genome Database (RGD). Esta base de
datos fué seleccionada como modelo de manipulacién y procesamiento de datos de la
aplicacion bioinformatica de la presente tesis.

“Visualizar subtablas”, ver el segundo diagrama de la segunda figura 4.11,
como se puede ver, recibe como datos de entrada el nombre de la tabla a visualizar,
los atributos de interés y la cantidad de registros a visualizar, el sistema crea una tabla
con nombres de columnas de los atributos seleccionados, y del tamano del ntimero
de registros, la cual es rellenada con datos contenidos en la base de datos dada de
alta con el nombre de la tabla elegida, lo cual evita redundancia en la informaciéon y
permite al usuario solo ver los datos que le son ttiles en ese momento.
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Los datos consisten en: nombre de la tabla, atributos a visualizar
y numero de registros.

Usuario

Caso de uso de Visualizar subtablas

Los datos consisten en: nombre de la tabla, cota inferior de similitud,
cota superior de similitud, nombre del atributo y dato

Buscar datos
similares

Introducir datos para
buscar datos similares

Usuario

Caso de uso de Buscar datos similares

Los datos consisten en dados los resultados de

busqueda de datos similares, seleccionar aquellos

datos que sean de interes (note que solo se dio un nombre
de atributo), al seleccionarlos se desplegaran los

datos sobre el resto de los atributos.

Seleccionar
registro

Caso de uso de Seleccionar registro

Usuario

Figura 4.5: Diagrama de casos de uso: visualizar datos seleccionados y buscar datos dadas
las cotas de similitud.
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Los datos consisten en: nombre de la tabla, nimero de
registros, atributos a analizar, tipo de busqueda de
Dependencia Funcional (DF); por igualdad o similitud,
prioridad en datos y en caso de ser por similitud
proporcionar la cota superior e inferior de similitud.

Encontrar
dependencias funcionales

Usuario

Caso de uso de Encontrar dependencias funcionales

Los datos consisten en seleccionar dos nombres
de tablas y el nombre del atributo por el cual
ambas tablas se van a unir.

Crear composicion
de tablas

————— Introducir datos

Caso de uso de Crear composicion de tablas

Usuario

Los datos consisten en proporcionar la ruta del archivo
que contiene la tabla en formato "xIs", nombre del script
que se va a crear y ruta donde se quiere crear

(para fines de migracion de datos a otra base).

Introducir datos

Eliminar
redundancia

Caso de uso de Eliminar redundancia

Usuario

Figura 4.6: Diagrama de casos de uso para la bisqueda de dependencias funcionales, com-
posicién de tablas y eliminacién de redundancia.
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Diagrama de Actividades del Sistema: “Recuperacion de informacién en bases de datos
bioinformaticas”

Diagrama de actividades: Encontrar dependencias funcionales

b

Goporcionar nombre de tabla, nimero de registros, atributos a analiza

Busqueda por empatamiento de patroneg

No
—%Goporciona cota inferior y superior de similitud Umbral correcto
Si
T

Orden de atributos por frecuencia descendente

Mﬁ@oporciona orden de priorid@

\&/

Si

Prioridad correcta

@vuelve lista de dependencias funcional%

Flujo de datos para la busqueda de dependencias funcionales dados
los atributos a analizar, tipo de busqueda y orden de atributos.

Figura 4.7: Diagrama de actividades para encontrar las dependencias funcionales.
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Diagrama de actividades: Crear composicién de tablas

Seleccionar tablas

Atributos iguales

Obtener intersecciéon de ambas tabla

F

Unir tablas

F’roporC|ona tabla compuesta

.

Se realiza la buisqueda de atributos en comun y la unién entre ambas
mediante uno de los atributos encontrados.

Figura 4.8: Diagrama de actividades para crear la composicién de tablas.
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Diagrama de actividades: Eliminar redundancia

Recibir ruta de archivo "xIs"

Ruta correcta

Depurar datos

@ear script adicionando llave unica por regista

Existe si
hay repeticion
de llave

Ejecutar script

Error de ejecucion

N\
N\

Ger siguiente linea del script

@vuelve tabla libre de redundan09

Con una tabla en formato “xIs” se crea un “script”, se ejecuta y se
obteniene la migracién de la informacion.

Figura 4.9: Diagrama de actividades para eliminar redundancia de registros.



Capitulo 4 47

Diagrama de actividades: Seleccionar registro

@cibir resultado de datos similar%

@Ieccionar datos interesant%

Realizar consulta

Ejecutar consulta

Desplegar consulta

Se requiere como proceso previo la bisqueda de datos similares.

Figura 4.10: Diagrama de actividades para seleccionar registros.
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Diagrama actividades: Buscar datos similares

Recibir nombre de atributo

@cibir cota inferior y superior de similit@

Verificar dato

[Las cotas
no son correctas]

Goporcionar datos similares >= a cota inferior y <= cota superior de similit@

]

Diagrama actividades: Visualizar subtablas

Recibir nombre tabla

@cibir atributos seleccionados y nimero de registr@

Recortar tabla

Desplegar tabla

Figura 4.11: Diagrama de actividades para busqueda de datos similiares y visualizar solo
los campos seleccionados.
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Implementacion del nuevo sistema

Todo sistema informatico estd conformado por varios procesos que se ejecutan a
medida que son requeridos por el usuario. Llamamos tmplementacion de un sistema
informdtico a la manera en la que dichos procesos son construidos o programados y
a la légica para su creacion.

5.1. Algoritmos para explotaciéon de informacion

Un algoritmo es una lista de instrucciones para transformar una determinada
entrada en una correspondiente salida. Puede haber algoritmos de diferentes tipos,
dependiendo de su proceder en todo estado de la computacion:

deterministas la configuracién siguiente y el siguiente paso a ejecutar estan bien
determinados a partir de la configuracion y el paso actual,

no-deterministas o indeterministas existen varias (incluso ninguna) configu-
raciones a asumir el rol de la configuracion siguiente y, consiguientemente, la siguiente
instruccion puede ser cualquiera de las asignadas a la configuracion siguiente,

probabilistas son casos particulares de los no-deterministas, donde la configu-
racion siguiente se elige en funcion de la configuracién actual y del valor de una
variable aleatoria, o

cuanticos la transicién a una siguiente configuracién se hace considerando trans-
formaciones unitarias en estados de superposicion.

[30]

Llamamos algoritmos para explotacion de informacion a aquellos que sin importar
su configuracion son utiles para el andlisis de datos y en conjunto contribuir a la
buisqueda de informacion relevante. Los algoritmos desarrollados para la biisqueda de
dicha informacion para este proyecto estan pensados a partir de la resolucién de los
siguientes problemas:

1. Dados B,C C A, BN C'= 0, decidir si B— ( vale en R.
2. Encontrar dos conjuntos B,C CA: B — C vale en R.

49
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Entrada. R,B,CCA, BNC =0
Salida. { 1si B— (Cvaleen R
0 en otro caso
Procedimiento. AP1
(1) m := NumReg(R), Currtest:= true, i =1 ;
while(Currtest && i<m) do
{
prefijo := R[i; B]; sufijo := R[i;C]; ji=1i+ 1
while(Currtest && j<m) do
{
if R[i; B] == prefijo then
{
Currtest := (sufijo ==R[j, C]);
if(Currtest)
return 1 ;
else
return X,y ;

Tabla 5.1: Algoritmo para busqueda de dependencias funcionales por empatamiento de
patrones.

3. Encontrar todos los conjuntos B,C' CA: B — C vale en R.

El algoritmo de solucién al primer problema se encuentra en la tabla 5.1

El algoritmo propuesto para dar solucién al segundo problema se muestra en la
tabla 5.2.

Ahora bien, para resolver el problema de encontrar todos los conjuntos B,C' CA:
B — () esto es, encontrar todos los conjuntos de atributos que dependen de otro con-
junto de atributos, se aplicaron dos algoritmos principales: algoritmos para biusqueda
de depencias funcionales por empatamiento de patrones y algoritmos para busqueda de
dependencias funcionales mediante funciones de similitud. Fn la subseccion 5.1.1 se
dara una explicacion mas detallada sobre los algoritmos disenados para la realizacién
de este trabajo.

Ahora bien, la manera en la que se realiza la busqueda de dependencias funcionales
mucho depende de la forma en la que los datos se encuentren ordenados; independi-
entemente del tipo de busqueda de dependencia funcional, es por ello que se pensé en
dos criterios distintos de ordenacion. El primer criterio estda dado deacuerdo a las
frecuencias de aparicién de distintos datos sobre cada atributo, en donde se hace un
conteo sobre el numero de datos distintos sobre un solo atributo; esté conteo se realiza
para cada uno de los atributos, determinando asi cual es el atributo que contiene la
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Entrada. R, A donde A contiene el conjunto de atributos a analizar
Salida. B,C : B — (C vale en R
Procedimiento. AP2
(1) Finish:=False ; B:= {4} ;
(2) while( !Finish) do
{
3)C=A-B,;
Aplicar AP1(B,C) hasta obtener una respuesta «
{
if(a)
{
Devolver B,C;
Exit;
Finish = True;
}
else
{
Usar la pareja (ry,r2) que viola la regla B — C
Se debe encontrar el primer atributo A; tal que 7[A;] # o[ A;];
¥

Tabla 5.2: Algoritmo para busqueda de dependencias funcionales obteniendo atributos que
violan la dependencia dentro de conjuntos.
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mayor cantidad de datos tistintos, cual es el segundo atributo que le sigue con mayor
nimero de datos distintos y asi sucesivamente hasta encontrar el atributo con menor
cantidad de datos dintintos. Con éste conteo se puede entonces crear una ordeancién
de manera descendente sobre los datos, es decir, ordenar los datos deacuerdo a los
atributos de mayor a menor frecuencia de repeticion sobre su informacién. El segun-
do criterio de ordenacion esta basado en la prioridad sobre atibutos que el usuario
del sistema le quiera dar, obviamente siempre y cuando los atributos a ordenar se
encuentren dentro de la o las bases de datos a analizar.

5.1.1. Algoritmos para bisqueda de depencias funcionales

En esta subseccion realizamos una descripciéon detallada sobre el algoritmo disenado
para la busqueda de dependecias funcionales, por empatamiento de patrones y por
uso de funciones de similitud, véase la tabla 5.3. Este algoritmo como su nombre lo
indica encuentra las dependencias funcionales utilizando un backtraking que almacena
conjuntos de atributos que serviran como antecedentes de los cuales se determinara si
cada conjunto depende de otro conjunto de atributos consecuentes, para ello realiza
una poda de conjuntos generados por cada iteracion, esto con la finalidad de eliminar
superconjuntos es decir grupos de atributos que en iteraciones anteriores contengan
conjuntos de atributos que ya han sido clasificados como conjuntos de atributos que
generan dependencias funcionales. Para realizar la poda de atributos candidatos es
necesario ordenar tanto la lista que contiene las dependencias funcionales como el
conjunto de atributos candidatos a encontrar una dependencia funcional. Otro factor
importante para la busqueda de dependecias es la manera en la que se encuentran
ordenados los datos de la tabla a analizar. Ahora bien, la ordenacién de cualquier
conjunto de atributos se realiza mediante el agoritmo quicksort debido a que es més
rapido que los demas algoritmos de ordenacién. Véase las tablas 5.3 y 5.4.

Ahora bien, como puede verse en las tablas 5.3 y 5.4 existen ocho funciones que se
utilizan a lo largo del proceso de buiisqueda de dependencias funcionales, en esta seccién
no se describiran tres de ellas las cuales son: quickSortlterativo, OrdenaVectores y
estaDentro debido a que se consideran funciones basicas y las dos tltimas mencionadas
dependen de la funcion quickSortlterativo.

Cabe mencionar que una de las funciones mas elementales es FEsmenorque, me-
diante el cual varias funciones dependen a su vez de esta, que como su nombre lo
indica, tiene la funcién de comparar dos valores. Como sabemos el tipo de datos a
analizar es de tipo biolégico entonces se realizan comparaciones entre cadenas. Este
algoritmo compara dos cadenas lexicograficamente. La comparacion estd basada en
valores Unicodigo (Unicode), para saber mas acerca de esto ver el apéndice A, para
cada caracter en la cadena.

El algoritmo para la bisqueda de dependencias funcionales mediante fun-
ciones de similitud es similar al utilizado para la busqueda por empatamiento de
patrones, la diferencia esta en la linea niimero 20 en lugar de utilizar la funcién VerD-
FOrd se utiliza la funcion VerDFOrdSimilitudes, véase el algoritmo en las tablas 5.3
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Entrada. A, nombre de la tabla a analizar

Donde A contiene los conjuntos de atributos a analizar

desde Ay, As, ... hasta A, estoes A = Ay, Ay, ..., A,

Salida. B C C

Donde B contiene los conjuntos de atributos que dependen del subconjuto C,
donde C' C A.

Procedimiento. Busqueda de dependencias funcionales.

1. boolean descendente := true, flag;

2. boolean primeravez := true;

3. String tablajnumregistros|[atributos elegidos];

4. Vector T}

5. Vector ant;

6. Vector Lista;

7. (1) frecuencias := cuentafrecuencias(nombretabla);

8. (2) contenedor:= ordenafrecuencias(atributos, frecuencias);
9. while(A ! vacio) do

10. {

11. antecedentes :=primer elemento de valoresAdecidir ;
12. eliminar primer elemento en A ;

13. (3)consecuentes := Consecuentes(prefijo, A);

14. if (primeravez)

15. {

16. (4)tabla = quickSortInterativo(tabla,longitudT abla,
17. atributos Elegidos, contenedor, descendente);
18. primeravez = false;

19. }

20. (5)T := Ver DFOrd(tabla, antecedente, consecuentes, atributos);
21. if (T[0] == 0)

22. {

23. ant := copia de antecedentes;

24. if (tamano de ant > 1)

25. (6) ant :=ordenaV ectores(ant);

26. if (Lista es igual a vacio)

27. {

28. agrega a Lista el ultimo valor de ant;

29. }

30. else

31. {

32. (7) flag:=estaDentro(ant, Lista) ;

33. if (!flag)

34. agrega a Lista el ultimo valor de ant;

35. }

36. escribe en archivo el ultimo valor de la Lista;
37. }

Tabla 5.3: Algoritmo para busqueda de dependencias funcionales por empatamiento de
patrones con orden de atributos deacuerdo a sus frecuencias de manera descendente.
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Continuacién del procedimiento. Dependencias funcionales por empatamiento de patrones
con orden de atributos deacuerdo a sus frecuencias de manera descendente.
38. else

39. (

40. (8)ant Aux2 := generaConsecuentesSinLista( Ant, atributos);
41. for(i=0; i< tamano de antAux2; i++)

42. {

43. union := antAux2(i);

44. if (tamano de union > 1)

45. {

46. union = ordenaVectores(union);

47. agrega a antAuzrOrdenado union;

48. }

49. else

50. agrega a antAuzrOrdenado valor de antAux(i);
51. }

52. if (Lista es igual a vacio)

53. (

54. agrega a v2Decidir cada uno de los;
55. valores ordenados de antAuzrOrdenado;
56. }

o7. else

58. {

59. for(i=0; i< tamano antAuxOrdenado; i++);
60. {

61. aux:= antAuxOrdenado(i);

62. esta:= estaDentro(aux, Lista);

63. if (lesta)

64. agrega aux a v2Decide;

65. }

66. }

67. }

68. if (Lista no esta vacia)

69. v2Decide:= podaValores(v2Decide, Lista);

70. }.

Tabla 5.4: Algoritmo para busqueda de dependencias funcionales por empatamiento
de patrones con orden de atributos deacuerdo a sus frecuencias de manera descen-
dente(continuacién).
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y 5.4. La funcion VerDFOrdSimilitudes se encarga de obtener la similitud entre
dos registros, indendientemente del atributo en el que estén contenidos y verificar si
la similitud obtenida se encuentra dentro del rango de similid dado por el usuario.
Véase la tabla 5.5.

Cuenta frecuencias es el proceso que se encarga de contar la cantidad de atributos
distintos por cada atributo dada una lista de atributos y la tabla de datos. La
manera en la procede es la siguiente, accesa a la base de datos para saber que
tabla se esta analizando, lee cada uno de los atributos recibidos (atributos de
interés para el usuario) y busca la columna a analizar dentro de la tabla, para
cada columna de la tabla realiza una consulta en SQL para saber el nimero de
datos distintos por atributo elegido, y finalemente detiene la cuenta deacuerdo
al niamero de registros dado por el usuario. Véase tabla 5.6.

Ordena frecuencias este proceso se encarga de ordenar el nimero de datos distintos
por atributo, dada la lista de atributos de interés para el usuario y la cantidad
de datos distintos de cada atributo. La manera en la que procede es: realiza
n iteraciones desde cero hasta el niimero de atributos dado, en cada iteracion
agrega a una lista el valor nimerico del atributo realizando el mapeo con respec-
to al nimero de columna sobre la tabla a analizar, en seguida agrega a la lista
el nimero de datos distintos para ese atributo, asi sucesivamente hasta obtener
una lista completa con la forma atributoy,frecuenciay,atributos, frecuencias,
..., atributo,, frecuencia,; este paso se realiza para saber que frecuencia le cor-
responde a que atributo. Después ordena de manera descendente todas las fre-
cuencias y procede a realizar una segunda iteracion desde cero hasta el nimero
de frecuencias, dentro de esta iteracién vendra otra iteracion que va desde cero
hasta el tamafio de la liga(lista formada por atributos y frecuencias), a cada
valor que tome j, donde j corresponde al nimero de iteracién de liga, se le saca
el médulo dos y el resultado es comparado con cero, si es diferente de cero se
pregunta si la lista de frecuencias ordenadas en la posicién i(ntimero de itera-
cion de acuerdo al nimero de frecuencias) es igual a liga en la posicién j, de ser
cierto se agrega a contenedor el valor de liga en la posicion j-1, remueve en liga
el valor en la posicién j y agrega a [iga en la posicion j el valor de z, termina con
todas la iteraciones y devuelve la lista contenedor la cual contiene los atributos
ordenados deacuerdo a sus frecuencias ordenados de manera descendente. Véase

table 5.7.

Consecuentes este proceso tiene como tarea generar conjuntos de atributos que
no se cuentren en los antecedentes; es decir generar el complemento de un an-
tecedente(conjunto de atributos), los cual es importante para encontrar con-
juntos de atributos candidatos para la busqueda exitosa de dependencias fun-
cionales. Para llevar a cabo este proceso se requiere de una lista de atributos; los
cuales son de interés para el usuario y que van a ser analizados, con esta lista
de atributos se pregunta si el actual conjunto de atributos Ant contiene uno de
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Entrada. Listas de todos los atributos a analizar atributos
Lista de atributos antecedentes
Lista de atributos consecuentes.
Salida. { Listadeatribytos si nohaydependencz’a
0 si haydependencia
Procedimiento. Verificacion de Dependencia funcional
mediante funciones de similitud (VerDFOrdSimilitudes)

1. while(il < tamafio de tabla y sigue es verdadero)

2. {

3. i2=i1+1;

4. while(jjtamano de antecedentes flag)

5. { valatr := elemento j de antecedentes;

6. for(n=0; njtamano de atributos; n++)

7. {

8. valatr2 := elemento n de atributos;

9. if (valatr es igual valatr2)

10. {

11. umbralauz = valor de similitud dado por el usario en el atributo n;
12. n := columna que puede leido en tabla;
13. valatr = atributo;

14. Calcular la similitud entre los registros i1 e i2;
15. flag := similitud dentro del umbral;
16. }

17. }

18. J++;

19. }

20. if (flag es igual a falso)

21. {

22. sigue ;= falso;

23. val := verdadero;

24. }

25. else

26. Repetir desde 4 hasta el 24 pero con consecuentes con j =0
27.  if(val es igual a falso)

28. resultante := lista de consecuentes;

29. else

30. Agregar a resultante un cero;

31.  Regresar resultante;

32. Terminar;

Tabla 5.5: Algoritmo para busqueda de dependencias funcionales mediante funciones de
similitud.
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los elementos de la lista de atributos, de no estarlo dicho elemento es agregado
a una lista llamada consecuentes, esta pregunta se realiza para cada elemento
de la lista de atributo, finalmente arroja como resultado la lista consecuentes.
Véase tabla consecuentes.

Genera antecedentes (generaConsecuentesSinLista) este proceso se encarga
de generar nuevos antecedentes canditados para la busqueda exitosa de una
dependencia funcional, para ello dado un antecedente Ant y la lista de atributos
de interés para el usuario, verifica si de entre los atributos a analizar, algunos se
encuentran dentro del Ant de no ser asi se genera el nuevo antecedente mediante
la insercién del atributo que no se encuentra; por elemento que no se encuentra
en el Ant de la lista de atributos, se genera un nuevo conjunto. Véase tabla

5.11.

Atributos:={12345} Ant:={24} Se generan los siguientes:
Anty = 241

Anty := 243

Anty = 245

Verificacion de dependencias funcionales por empatamiento de patrones
(VerDFOrd) este proceso es uno de los mas importantes dentro de la buisque-
da de dependencias funcionales pues tiene la tarea de realizar la bisqueda de
dependencias funcionales dados dos conjuntos de atributos, uno de antecedentes
y otro deconsecuentes, de donde se encontrara si los antecedentes dependen de
los consecuentes, esto es antecedentes — consecuentes, para ello debe recibir
la tabla de datos previamente ordenada deacuerdo al orden de prioridad de
atributos dada. Encuentra bloques de datos iguales una vez encontrado dicho
cantidad de registros iguales sobre el primer atributo de la lista de antecedentes
busca el siguiente segmento de datos iguales sobre el siguiente atributo de la
lista, empezando por el registro inicial y final del segmento de datos encontra-
dos en el bloque anterior. Este barrido lo realiza hasta terminar con la lista de
antecedentes, si todos los datos son iguales en el mismo segmento sobre toda la
lista de antecedentes pueden continuar con la verificaciéon de empatamiento de
patrones sobre los datos contenidos en cada uno de los atributos de la lista de
consecuentes, si resulta que al realizar el barrido sobre la lista de consecuentes
al menos existe un dato sobre el alguno de los atributo consecuentes es diferen-
te, entonces se ha encontrado un conjunto de antecedentes que dependen de sus
consecuentes. Véase tablas 5.9 y 5.10.
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Entrada. Nombres de atributos(nombres), nombre de tabla(nombretabla),
nimero de registros(numreg).

Salida. El nimero de elementos distintos por atributo .
Procedimiento. Cuenta frecuencias(cuentafrecuencias).

{

Accesar a la base de datos;
for(i=0; i< nimero de nombres atributos; i++)
{ =0
nombrecolumna := nombres(i);

cadena :=“SELECT DISTINCT” +nombrecolumna+ “FROM” +nombretabla+“ " ;
Ejecuta la consulta cadena;
while(existan tuplas y j es menor a numreg)
J++
Agregar a frecuencias el valor de j;

}

Regfesar frecuencias;

Tabla 5.6: Algoritmo para contar el nimero de valores distintos por atributo en una lista
de atributos dados.
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Entrada. Lista de atributos (atributos),
Lista que contiene la cantidad de datos distintos por atributo(frecuencias).
Salida. Lista que contiene las frecuencias ordenadas de manera descendente
manteniendo el nimero de atributo al cual corresponde.
Procedimiento. Ordena frecuencias(ordenaFrecuencias).
{
for(i=0; i< nimero de atributos; i++)
{ Agregar a liga el valor de i;
Agregar a liga el valor de frecuencias(i);
}
ordenados := ordenaV ectores( frecuencias);
for(i=0; i< tamano de ordenados; i++)
{ for(j=0; j< tamano de liga; j++)
{
valor:=jMod2;
if (valor es diferente de 0)
{ if (ordenados en la posicién i es igual a liga en la posicion 7)
Pgregar a contenedor el valor liga(j-1);
Remover de liga el valor en la posicién j;
Agregar a liga en la posicién j el valor z;
}
}
}
}

Regfesar contenedor;

Tabla 5.7: Algoritmo que ordena de manera descendete la cantidad de datos distintos por
atributo manteniendo el nimero de atributo al cual corresponde.
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Entrada. Lista de atributos antecedetes(Ant),
Lista de atributos a analizar(atributos).
Salida. Vector de vectores que contiene conjuntos
de complementos del antecedente.
Procedimiento. Consecuentes(Consecuentes).
{
Vector consecuentes;
for(i=0; i< nimero de atributos; i++)
{
if (Ant no contiene el elemento atributos de la posicién i )
Agregar a consecuentes el valor de atributos de la posicién i;

}

Regresar consecuentes;

Tabla 5.8: Algoritmo que calcula el complemento(consecuente) de un valor(antecedente).
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Entrada. La tabla a analizar (tabla)
Lista de atributos antecedentes(antecedente),
Lista de atributos consecuentes(consecuentes),
Lista de atributos a analizar(atributos).
Nota Importante: Se debe dar como parametro de entrada
la tabla ya ordenada respecto al antecedente.
Salida. Vector de vectores que contiene conjuntos
de complementos del antecedente.
Procedimiento. Dependencia Funcional Empatamiento(VerDFOrd).
1.{int i1:=0,i2:=0;
2. boolean val:= verdadero;
3. While(i! sea menor a la longitud de la tabla y val sea igual a verdadero)
4. { i2:=il + 1,

d. for(n=0; n< tamano de la lista de antecedentes; n++)

6. { walatr:= valor de antecedentes en la posicién n

7. for(i=0; i< tamano de la lista de atribtuos; i++)

8. { if(valatr es igual a atributos en la posicién i )

9. { walatr:=i;

10. 1:= tamano de atributos;

11. }

12. }

13. vall:=el contenido de la tabla en la posicién [i1][valatr];
14. r:=x+vall;

15. val2:=el contenido de la tabla en la posicién [i2][valatr];
16. y:=y-+val2;

7.}

18. if (i2 es menor a longitud tabla y z es igual a y)

19. P24+

20.  if(i2 es diferente a (il + 1))

21.  {

22. for(i3=il+1; i3<=i2—1; i3++)

23. { for(n=0; n< consecuentes;n++)

24. { walatr3:=consecuentes en la posicién n;

Tabla 5.9: Algoritmo que encuentra las dependencias funcionales por empatamiento de
valores en bloques mediante la lista de atributos dada.
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Procedimiento. Dependencia Funcional Empatamiento(VerDFOrd) CONTINUACION.

25. for(i=0; i tamafio de atributos;i++)
26.

27. if (valatr3 es igual a atributos en la posicién i)
28. {

29. valatr3:=u;

30. 1-=tamano de atributos;

31. }

32. }

33. val3:=tabla en la posicién [il][valatr3];
34. 2 := x2+val3;

35. val4:=tabla en la posicion [i3][valatr3];
36. y2 1= y24val4;

37. }

38. if (x2 no es igual a y2)

39. {

40. 13 =12 — 1;

41. val:=falso;

42. }

43. x2:="";

44, y2:=";

45. }

46. }

47. il:= i2;

48. }

49.  if(val es igual a falso)

50. resultante:= toma valor de consecuente;

51. else

52. Agregar a resultante el valor 0;

53.  regresar resultante;

54. }

Tabla 5.10: Algoritmo que encuentra las dependencias funcionales por empatamiento de
valores en bloques mediante la lista de atributos dada(continuacién).
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Entrada. Lista de atributos antecedentes (Ant),
Lista de atributos a analizar (atributos),
Salida. Lista que contiene los nuevos antecedentes para biisqueda
de probables dependencias.
Procedimiento. Genera antecedentes sin una lista de dependencias
encontradas(generaConsecuentesSinLista).
{
for(i := 0;i < tamano de atributos; i + +)
{

if (Ant no contiene el elemento i de atributos)

{
Agregar a extension el elemento atributos en la posicién i;
}
}
}.

Tabla 5.11: Algoritmo que se encarga de generar nuevos antecedentes para busqueda de

probables dependencias validad,para ello dado un antecedente “Ant” verifica si de entre los

atributos a analizar, algunos se encuentran dentro de “Ant” de no ser asi se genera el nuevo
antecedente insertandole el atributo que no esta; elemento por elemento.
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5.1.2. Funciones de similitud

Vamos a definir a una funcion de similitud como aquella que sirve para buscar la
semejanza o parecido entre dos o mas datos, donde el grado de semejanza esta dado
por un porcentaje de cero a ciento por ciento, en el cual cero por cientro quiere decir
que ambos datos no tienen parecido alguno, y el ciento por ciento se refiere a que
ambos datos son idénticos. En este proyecto se crearon funciones de similitud para
encontrar el parecido sobre distintos tipos de datos, dependiendo del tipo de dato se
aplicé cierta funcion de similitud. Véase la tabla 5.12.

Seleccion de funcion de similitud este proceso se encarga de ejecutar la funcion
de similitud deacuerdo al atributo dado, devolviendo como salida un “1” si los datos
a comparar se encuentran dentro del rango de similitud, de lo contrario devuelve un
“0”. Ahora bien, la manera en la que se ejecutan las funciones de similitud de acuerdo
al nimero de atributo se muestra en la tabla 5.12.

A continuacién se realiza una descripcién de cada una de las funciones implemen-
tadas:

Funcién simiSymbol se encarga de encontrar el valor de similitud entre dos valores
sobre los campos enumerados en la tabla 5.12 para el cual no existe un patron
definido para los datos sobre dichos campos, es por ello que se les aplica una
funcion de similitud basada en la maxima cadena comun. La légica que se
siguié para la creacién de esta funcién de similitud (f;) dadas las cadenas o y
T es la siguiente:

Dy = Symbol|G Baccession|FISHBAN D)|
Fy = A* x A* — [0, 1]

Dado 0,7 € A*
Donde o, 7 son cadenas de caracteres.

w =0 N7 (méxima cadena comun)

_ long(o—p)+long(r—p)
long(o)+long(T)

z:=1

Para fi(o,7) 1=z

Algunos ejemplos sobre el tipo de dato que se maneja para aplicar esta funcién
de similitud se muetra en la tabla 5.13, la cual muestra los datos contenidos en
los campos Symbol, GBaccession y FISHBAND.

La manera en la que se obuvo la maxima subcadena comin entre registros se
puede ver en las tablas 5.29 y 5.30 obtenidos de los apuntes de “Anadlisis y Diseno
de algoritmos por Dr. Guillermo Morales Luna”. Véase la referencia [30].
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numero de atributo

nombre de atributo

funcion de similitud

1 ID no tiene

2 Symbol simiSymbol

3 GeneName simiDiccionario
4 oligoid oligoID

D humanortholog simiDiccionario
6 mouseorthologs simiDiccionario
7 GBaccession simiSymbol

8 DescriptionRGD simiDiccionario
9 Functionlk simiDiccionario
10 GObiologicalprocess simiGO

11 GOmolecularfunction simiGO

12 GOcelllocation simiGO

13 CHROMOSOME simiChromosome
14 FISHBAND simiSymbol
15 ENT1NLratiolk

16 ENT5NLratiolk

17 HCCNLratiolk

18 pvalueENT1NL1k

19 pvalueENTHNL1k simiValores
20 pvalueHCCNL1k

21 FDR1k

22 Vennlk

23 ENT1NLratio28k

24 HCCNLratio28k

25 HCCNTratio28k

26 pvalueENT1NL28k

27 pvalueHCCNL28k

28 pvalueHCCNT28k

29 FDR28k

30 Venn28k

Tabla 5.12: Tabla de asignacion de funciones de similitud de acuerdo al nimero de atributo.

Symbol GB-accession | FISHBAND
Kif22_predicted BC088421 q36
Kif2b BC083841 10q26
Kif5b q12.1

Tabla 5.13: Muestra de algunos datos sobre los campos Symbol, GBaccession y FISBAND.
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Funcion simiDiccionario este proceso calcula la similitud entre dos enunciados
dados sobre los campos mencionados en la tabla 5.12. Estos atributos contienen
descripciones de informacién de genes por lo que el calculo de la similitud esta
basado en una especie de diccionario por enunciado, asi como en el niimero de
palabras iguales ambos registros dados sobre el campo a analizar, véase la tabla
5.16. La légica para esta funcion es la siguiente:

Dy := Gene—name|HumanOrtholog| M ouseOrthologs| Description RG D|Functionlk
domDy := (palabra)*
f2 := (palabra)* x (palabra)* — [0, 1]

Funcién de similitud igual a la f; solo cambiando el tipo de entrada, en lugar
de cadenas de caracteres acepta enunciados.

long(o—pu)+long(r—p)

zi=1- long(o)+long(T)
donde:
1 = numero de palabras comunes contenidas en ambos diccionarios. o :=

primer enunciado. 7 := segundo enunciado.

Nota Importante: antes de realizar todo el proceso es necesario analizar ambas
cadenas(enunciados) con la finalidad de eliminar signos raros para considerar
Unicamente palabras. Véase la tablas 5.17 y 5.18.

Funcién oligold encuentra la similitud entre dos registros del campo oligold apartir
de cuatro funciones de similitud: 1)funUnoOligo, 2)funDosOligo, 3)funTresOligo
y 4)funCuatroOligo. La similitud resultante surge de la siguiente ecuacion:

similitud:= sigll 4 5*8;7712 4 si79n3 + 2*sém4

Ahora bien, siml, sim2, sim3 y sim4 son el resultado de las funciones de simil-
itud mencionadas arriba, la forma en la que cada resultado es dividido entre
nueve es debido a que el patrén que sigue este campo es de nueve caracteres los
que conforman un dato, y cada uno se multiplica por el nimero de caracteres
que conforman cada segmento de dato; esto es, siml estd compuesto por un
solo caracter, sim2 estd compuesto por cinco caracteres, sim3 por un caracter
y finalemente sim4 por dos caracteres. La forma en la que se presentan los datos
es la siguiente:

Rn30017743
Rn30017704
Rn30000026
R001262_01
R0O05315_01
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Rn30000011
Rn30005034
Rn30005035
Rn30008908
Rn30000371
Rn30012360
Rn30000820
Rn30012826
R002160_01
Rn30013228
R0O01477_01
R0O04554_01

De donde el comportamiento del campo oligo_id se describe abajo. D3 :=
Oligo_id
domD_3 := Az

A3 = vacia|R{as){cs){s1)(p)

(ag) :: m|0
(cs) 2 [0—9)°
(s1) = [0 —9]
(p) :: [0 — 9P

f31 . Ag X Ag — [O, 1]

La manera en la que se realizo la divisién de caracteres y la suma de los resul-
tados de las funciones de similitud multiplicados por un factor.

f32(0,7) := a1 fsa1(01, 71) + aafse(02, o) + a3 f3e3(03, T3) + aa f324(04, T4)

donde:
a)p = %
A9 — g
as — %
ay — %

Para ver mas detalles sobre esta funcién véase la tabla 5.19.

Funcién Oligold (funUnoOligo, f32;) esta funcién de similitud analiza el segundo

caracter de cada cadena de entrada, mediante los cuales surgen cuatro combi-
naciones posibles de aparacion en los datos, si ambos caracteres son distintos,
esto es el primer caracter de la cadena o es igual al primer caracter de la cadena



68

Implementacion del nuevo sistema

7 la funcion de similitud f3o; arrojara como resultado un uno, en caso contrario
arrojara un cero.

primer caracter:=¢
segundo caracter:=r1
nn—1
no0—0
On —0
00 —1

Para ver la forma en la que esta funcionando este proceso véase la tabla5.20.

Funcién Oligold (funDosOligo, f322) esta funcién de similitud analiza cinco car-

acteres de dos cadenas o y 7 a partir de la tercera posiciéon de cada cadena,
como los cinco caracteres siempre son numéricos se realiza la conversién de ca-
da caracter al tipo de dato entero formando asi un nimero de cinco digitos
por cadena leida. Una vez realizado esto, se obtiene la diferencia entre ambos
valores, se divide entre el valor maximo que puede obtener el digido formado
por una cadena, y el resultado es multiplicado por menos uno y sumado a uno,
con estas operaciones se obtiene el valor de similitud entre la dos cadenas o y
7. Véase tabla 5.21.

fa22 1 (02, T2) — |02 — | =1 — g?;;gg‘

Funcién Oligold (funTresOligo, f323) esta funcién de similitud analiza el caracter

de la posicion ocho de las cadenas o y 7, de lo cual la similitud tomara los valores
descritos abajo, dependiendo del caracter de entrada.Véase tabla 5.22.

lsiz=y
f3232—> 1 st x=_ &&ye [0—9]
1 -5 siz,ye0-9

Funcién Oligold (funCuatroOligo,f3y4) esta funcién de similitud obtiene la

similitud analizando dos caracteres de dos cadenas x y y a partir de la novena
posicién de cada cadena, ambos caracteres siempre son numéricos en ambas ca-
denas, por lo que se realiza la conversion de cada caracter al tipo de dato entero
formando asi un nimero de dos digitos por cadena leida. Una vez realizado esto,
se obtiene la diferencia entre ambos valores, se divide entre el valor méaximo que
puede obtener el digido formado por una cadena, y el resultado es multiplicado
por menos uno y sumado a uno, con estas operaciones se obtiene el valor de
similitud entre la dos cadenas x y y. Véase tabla 5.23.

faoa i (2,y) — 1—%
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GO-biological-process

GO-molecular-funciton

GO-cell-location

0006413:translational 0045182:translation

initiation regulator activity

0007154:cell 0016503:pheromone 0016021:integral
communication receptor activity to membrane

0008151 :cell
growth and/or maintenance

0017076:purine
nucleotide binding

0016021:integral
to membrane

0050794:regulation of
cellular process

0000166:nucleotide binding

0005856:cytoskeleton

0008151:cell growth
and /or maintenance

0005488:binding

0016020:membrane

0016032:viral life cycle

0005488:binding

0019028:viral capsid

0050874:organismal
physiological process

0030234:enzyme
regulator activity

0005576:extracellular

Tabla 5.14: Muestra de algunos datos sobre los campos G Obiologicalprocess, GOmolecular-

functon y GOcelllocation.

Funcién simiGO esta funcién de similitud es aplicada a los atributos GO-bio-
logical-process, GO-molecular-function y GO-cell-location. En la tabla

5.14 es mostrado el tipo de contenido en estos campos.

El patron que siguen los datos para estos campos es el siguiente:

Dy, := GO_biological == GO_molecular == GO_cell

domD_go := Ay,

A_go = vacial{ar){c;)(texto)

§a7>) ':‘: 0—9)7
(texto) = ((a— 2|[[A — Z])°

fsimigo : AgotimesAg, — [0, 1]

Ahora bien, el andlisis de un dato para obtener su valor de similitud en el
dominio de los tres atributos anteriormente mencionados, se puede determinar
particionando el dato en dos partes, una parte serd antes de los “:”; denomidada
cadenal y la segunda después de los “:” que se mencionara como cadena?. La
similitud entre registros sera la suma de las dos similitudes resultantes de la
cadenal y de cadena? dividida entre dos. Como se puede ver cadenal es un
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nimero compuesto por siete digitos, por lo que para calcular la similitud de
dos registros r1 y r2, se obtiene entonces la cadenal de r1 y cadenal de r2,
se obtiene la diferencia entre ambos ntimeros y se divide entre el valor maximo
que puede tomar un nimero con siete digitos, con esto ya tenemos la primer
similitud, véase la tabla 5.25. Ahora, para obtener la sequnda similitud se utiliza
la funcién simiDiccionario, véase las tablas 5.17 y 5.18, la cual recibird como
parametros de entrada cadena?2 de r1 y cadena? de r2. Véase la tabla 5.24.

Funcion simiChromosome esta funcién calcula la funcién de similitud entre dos

registros r1 y r2 en el campo CHROMOSOME la manera en la que lo realiza es
preguntando si 71 o r2 son iguales a “Null”, en caso de que asi sea, el valor
de la similitud es cero, en caso contrario realiza un “cast” de r1 y r2 a valores
enteros, obtiene la diferencia entre ellos y el resultado es divido entre noventa
y nueve, esto debido a que los datos siempre son como maximo de dos digitos,
luego el resultado es multiplicado por menos uno y se le suma el valor de uno.
Véase tabla 5.26.

[r1—r2|

similitud =1 — 5

Funcién simiValores este proceso calcula la similitud entre dos registros sobre los

campos:

15. ENT1NLratiolk
16. ENTbNLratiolk
17. HCCNLratiolk
18. pvalueENT1NL1k
19. pvalueENTBNL1k
20. pvalueHCCNL1k
21. FDR1k

22. Vennlk

23. ENT1NLratio28k
24. HCCNLratio28k
25. HCCNTratio28k
26. pvalueENT1NL28k
27. pvalueHCCNL28k
28. pvalueHCCNT28k
29. FDR28k

30. Venn28k

para ello convierte las cadenas de estos campos a valores nimericos y utiliza la
funcién de similitud similitud := 1— (resta/nueve) donde resta es la magnitud
de la diferencia entre dos registros elegidos sobre el mismo atributo, y nueve es
el resultado de la funcién obtennueves, véase tabla 5.28, el cual concatena tantos
nueves como digitos existan conviertiéndolo a un valor numérico listo para se
aplicado en la ecuacion de similitud. Véase tabla 5.27.
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Entrada. Tabla a analizar tablaOr||[],
dos indices de registros regl, reg2,
numero de atributo atributo.
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas
Procedimiento. Funcién simiSymbol.
double simulitud;
int sigma?2;
String sigma := tablaOr|registrol]latributol;
String tao := tablaOr[registro2|[atributol;
if (sigma es true)
{
stmalitud :=0.0;
}
else
{
int longstgma:= longitud de sigma;
int tao:= longitud de tao;
String B]][] := mazimaSubComun(sigma,tao);
int ¢ := longitud de sigma;
int 7 := longitud de tao;
String v[][] := generaM SC(B, 1, j, sigma);
if (v es Nulo)
{
stgma2:=0;
else
{
v:= subcadena de v iniciando en la posicién 5
hasta la longitud de v;
stgma2:= longitud de v;
}
double stgmaOprima = longsigma - sigma2;
double sigmalprima = longtao - sigma?2;
similitud := 1 - ((sigmaOprima + sigmalprima)/( longsigma + longtao));
}
¥

regresa similitud;

Tabla 5.15: Algoritmo funcién de similitud simiSymbolque calcula la similitud entre dos
cadenas.
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Entrada. Tabla a analizar tablaOr|[]]],

dos indices de registros regl, reg2,

nimero de atributo atributo.
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas.
Procedimiento. Funcion geneName.

String cadenal;

String cadena?2;

double similitud := 0.0;

cadenal := tablaOr[registroll[atributol;
cadena2 := tablaOr[registro2][atributol;
if (cadenal es Nula)
{
stmalitud :=0.0;
}

else

{

similitud = simiDiccionario(cadenal, cadena?2);

}

regresar stmilitud,

Tabla 5.16: Algoritmo de funcién de similitud geneNameque calcula la similitud entre dos
cadenas.
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Entrada. Dos cadenas cadenal y cadena?2
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas
Procedimiento. Funcién simiDiccionario.
{
Vector vectorl|];
Vector vector2|];
double sigmaOprima;
double sigmalprima;
While(cadenal tenga elementos) do
{
cadenal:= el valor del siguiente elemento;
if (cadenal contiene comillas)

{

if (la posicién 0 de la cadenal contiene comillas)

{

Agregar a vectorl el substring de cadenal empezando en la posicién 2 hasta
la longitud de cadenal;

else

{

Agregar a vectorl el substring de cadenal empezando en la posicién 0 hasta
la longitud de cadenal menos 1;

}
}
else

{

if (cadenal contiene coma)

Agregar a vectorl el substring de cadenal empezando en la posicién 0 hasta
la longitud de cadenal menos 1;

}

else

{

}
}
}

Agregar a vectorl la cadenal;

Tabla 5.17: Algoritmo que calcula la similitud entre dos enunciados completos.
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Procedimiento. Funcién simiDiccionario CONTINUACION.

While(cadena?2 tenga elementos) do
{
cadena?2 := el valor del siguiente elemento;
if (cadena2 contiene comillas)

{

if (la posicién 0 de la cadena2 contiene comillas)
{
Agregar a vector2 el substring de cadena2 empezando
en la posicién 2 hasta
la longitud de cadena?2;

else
{
Agregar a vector2 el substring de cadena2 empezando
en la posicion 0 hasta
la longitud de cadena2 menos 1;

}
}

else

{

if (cadena2 contiene coma)

{
Agregar a vector2 el substring de cadena2 empezando
en la posicion 0 hasta
la longitud de cadena2 menos 1;

}

else

{
Agregar a vector2 la cadena2;
}
}
}

contador:= Numero de palabras iguales en ambos vectores;
stgmaOprima := longitud de cadenal - contador;
stgmalprima := longitud de cadena?2 - contador;

regresar similitud,

Tabla 5.18: Algoritmo que calcula la similitud entre dos enunciados comple-
tos(Continuacion).
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Entrada. Tabla a analizar tablaOr[][],

dos indices de registros regl, reg2, nimero de atributo atributo
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas
Procedimiento. Funcion oligold.

String cadenal := tablaOr[registrol][atributo];
String cadena?2 := tablaOr[registro2][atributol;
double simiT otal;
if (cadenal o cadena2 son nulas)
{
stmiT otal:=0.0;
}
else
{
double siml := funUnoOligo(cadenal, cadena2);
double sim2 := funDosOligo(cadenal, cadena?2);
double sim3 := funTresOligo(cadenal, cadena?);
double sim4 := funCuatroOligo(cadenal, cadena?);

simiTotal := (sim1/9) + ((5*sim2)/9) + (sim3/9) + ((2*sim4)/9 );
}

regresar stmil otal;

Tabla 5.19: Algoritmo de funcién de similitud oligold, compuesta por cuatro funciones de
similitud para el atributo que lleva el nombre de la funcién.

Entrada. Dos cadenas a analizar cadenal y cadena?2
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas.
Procedimiento. Funcién funUnoOligo.

double val:=0.0;
if (El elemento 2 de cadenal es igual al elemento 2 de cadena2)

{

val:=1.0;

}

regresar val,

Tabla 5.20: Algoritmo de la primera funcién de similitud para oligold (f321).
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Entrada. Dos cadenas a analizar cadenal y cadena?2
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas.
Procedimiento. Funcién funDosOligo.

double similitud:=0.0;

String sigma := Substring de cadenal empezando en el
elemento 3 hasta el 8;

String tao := Substring de cadena2 empezando en el
elemento 3 hasta el 8;

double sigmaval := sigma;

double taoval := tao;

double resta := sigmaval- taoval;

if (resta es menor a cero)

{

}
similitud = 1 - (resta/99999);
regresar stmilitud;

resta := resta®(-1);

Tabla 5.21: Algoritmo de la segunda funcién de similitud para oligold (f322).
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Entrada. Dos cadenas a analizar cadenal y cadena?2
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas.
Procedimiento. Funcién funTresOligo.

double val:=0.0;
if (El elemento 8 de cadenal y cadena2 son iguales)
{
val:=0.0;
}

else

{

if (El elemento 8 de cadenal 6 el de cadena2 son iguales a guién bajo)

{

if (El elemento 8 de cadenal 6 el de cadena2 no son iguales)
{
val:=1.0;
}
}
else
{
String num1 := substring de cadenal iniciando en posicién 8 y
finalizando en posicion 9;
String num?2 := substring de cadena?2 iniciando en posicién 8 y
finalizando en posicion 9;
double numl_ := numl;
double num2_ := num?2;
double resta := numl_ - num?2_;
if (resta es menor a cero)

{

resta = resta™(-1);

}

val= 1 -(resta/9);
}
}

regresar val;

Tabla 5.22: Algoritmo de la tercera funcién de similitud para oligold (f323).
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Entrada. Dos cadenas a analizar cadenal y cadena?2
Salida. Valor de similitud entre dos cadenas.
Procedimiento. Funcién funCuatroOligo.

double similitud:=0.0;

String sigma := substring de cadenal desde la posicién 9
hasta la posicién 11);

String tao := substring de cadena2 desde la posicién 9
hasta la posicién 11);

double sigmaval := sigma;

double taoval := tao;

double resta:= sigmaval - taoval,

if (resta es menor a cero)

{

resta := resta*(-1);

}
similitud = 1 - (resta/99);
regresar similitud,

Tabla 5.23: Algoritmo de la cuarta funcién de similitud para oligold (fs24).
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Entrada. tablaOr, registrol, registro2 y atributo
Salida.
Procedimiento. Funcion simiGO.

String cadenal;
String cadena?2;
double similitud:=0.0;
cadenal := tablaOr|registrol]|atributo];
cadena?2 := tablaOr[registro2][atributol;
if (cadenal 6 cadena2 son Nulos )
{
double simiuno := simiGOuno(cadenal, cadena2);
String cadena3 := substring de cadenal desde posicién 9 hasta la longitud
de cadenal menos 1;
String cadenad = substring de cadena?2 desde posicion 9 hasta la longitud
de cadena?2 menos 1;
double simidos := simiDiccionario(cadena3, cadena4);
similitud := (simiuno + simidos)/2;
}

regresar similitud;

Tabla 5.24: Algoritmo para obtener la similitud entre dos registros de los campos GObiolo-
gicalprocess, GOmolecularfuncton y GOcelllocation.
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Entrada. Dos cadenas cadenal y cadena?.
Salida. Similud entre las cadenas dadas
Procedimiento. Funcién simiGOuno.

String cadenal;
String cadena2;
double similitud = 0.0;
cadenal := tablaOr[regl][atributo];
cadena?2 := tablaOr[reg2|[atributo);
if (cadenal 6 cadena2 son Nulos)
{
stmalitud = 0.0;
}
else
{
double sigmaval := cadenal;
double taoval := cadena?2;
double resta := sigmaval - taoval,
if (resta es menor a 0)
{
resta := resta®(-1);
¥
similitud = 1 - (resta/9999999);
}

regresar stmilitud;

Tabla 5.25: Algoritmo para obtener la similitud entre dos registros, considerando los
primeros siete digitos de los campos GObiologicalprocess, GOmolecularfuncton y GOcell-
location.
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Entrada. cadenal y cadena?2
Salida. Similitud entre dos cadenas
Procedimiento. Funcién simiChromosome.

double stmilitud;

String sigma := substring de cadenal iniciando en posicion 0 hasta la 7;
String tao := substring de cadena? iniciando en posiciéon 0 hasta la 7;
double sigmaval := sigma;

double taoval := tao;

double resta := sigmaval - taoval ;

if (resta es menor a 0)

{

resta = resta*(-1);

}
similitud = 1 - (resta/9999999);

regresar stmilitud,

Tabla 5.26: Algoritmo para obtener la similitud entre dos registros sobre el campo CHRO-
MOSOME.
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Entrada. Dos cadenas cadenal y cadena2 a analizar
Salida. Similitud entre dos cadenas
Procedimiento. Funcién simiValores.

double similitud,
String cadenal;
String cadena?2;
cadenal := tablaOr[registrol]|atributol;
cadena? = tablaOr[registro2]|atributol;
if (cadenal 6 cadena2 es Nula)
{
stmilitud :=0.0;
ki
else
{
stgmaval = cadenal;
taoval := cadena?;
resta := sigmaval - taoval,
if (resta es menor a cero)

{

resta = resta®(-1);

}

nueve := obtennueves(resta);

similitud == 1 - (resta/ nueve);
regresar similitud,

Tabla 5.27: Algoritmo para obtener la similitud entre dos registros sobre los campos

ENTI1NLratiolk, ENT5NLratiolk, HCCNLratiolk, pvalueENTINL1k, pvalueENTSNLI1E,

pvalueHCCNL1k, FDR1k,Vennlk, ENTINLratio28k, HCCNLratio28k, HCCNTratio28k,
pvalueENTINL28k, pvalueHCCNL28k, pvalueHCCNT28k, FDR28k y Venn28k.
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Entrada. Un nimero resta del tipo double.

Salida. El valor maximo que puede tomar el valor de

entrada antes de incrementar un digito, conservando la misma

cantidad de digitos.

Procedimiento. Funcion obtennueves.

Hacer cadena := Conversion de resta a String

while(cadena contenga el caracter del 1 al 9 en su posicién i) do
{if (La cadena en su elemento i es diferente a .)

{

Aumentar cuenta

}
Aumentar i;
} String aux ="
String val9 :=%9”;
for (i:=0;ijcuenta;i++)
{ auxr:=val9+auz;

}

nueve := Convertir auzx a double;

totalpal := Longitud de cadena;

cuenta? := totalpal - cuenta -1;

if (cadena en al posicién (cuenta + 1) es igual con 0 y cuenta2 es igual al)
{ nueve2:=0.0;

}

else
{CLU.T ::cc 77;
for (i:=0;ijcuenta2;i++)
{
auzr:= val9+auz;

}
nueve2 := Convertir aux a double;
nueve2 := nueve2/(nueve2 + 1);

}

double divisor := nueve + nueve2;
regresar divisor;

Tabla 5.28: Algoritmo para calcular el valor médximo con respecto al valor de entrada antes
de incrementar en un digito, conservando la misma cantidad de digitos entre la entrada y
la salida.
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Entrada. Dos cadenas o y 7.
Salida. Matriz B con la orientacién entre dos palabras
para encontrar la maxima subcadena comun.
Procedimiento. Méxima subcadena comun(maximaSubComun).
{

int i,j,m,n;

m := longitud de o;

n := longitud de 7;

int Clm + 1][n + 1];

String B[m + 1][n + 1];

//inicializando matriz C

for(i =05t <msi++) { for(j =0;5 <n;j++)

CliJ[j]=0;
}

for(i = 1; i <=msi + +)
C[i][0]= 0 ; //anilese la primera columna
for(j =1; j <=n;j ++)
C[0][j]=0; // anilese el primer renglon
fori=1;i<m+1;i++){
for(j = Lij <n+1;j++){
if (caracter de o en la posicién i— 1
es igual al caracter de 7 en la misma posicién)
{ Clllj):=Cli — 1[j — 1]+1;
Blijljl= “NO”.
}
else{
if( La matriz C en la posicién [i-1][j]
es mayor o igual en su posicién [i][j-1])
{
Clills] == Cli = 1][7];

Bli][j] :=="N";
}
else
{ ClLlly] = Cllj — 1];
Bli][j] :=="0";

}
}
}

}
//devuelve C € B

Regresar B;

}

Tabla 5.29: Algoritmo que calcula la matriz de orientacién hacia la maxima subcadena
comtun entre dos cadenas.
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Entrada. Matriz bidimensional B, int i, int j, caden o
Salida. La maxima subcadena comun.
Procedimiento. Genera maxima subcadena comin(generamaximaSubComun).

{
String v;
if (7 es igual a 0 0 j es igual a 0)

{
}

else

{

if ( la matriz B en la posicién [i][j] es igual a “NO”)

v = null;

v := generaM SC(B,i—1,j — 1, sigma);
v := v+ el caracter de o en la posicién(i — 1);

}

else
{
if ( la matriz B en la posicion [i][j] es igual a “N”)
v := generaM SC(B,i — 1, j, sigma);
else
v := generaM SC(B,i,j — 1, sigma);
}

}

Regresar v;

}

Tabla 5.30: Algoritmo que genera la méxima subcaden comun dada la matriz B de ori-

entacion.
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5.1.3. Algoritmos para migracion de informacion

Estos algoritmos sirven para traspasar informacion entre bases de datos. Se aplican
cuando las bases de datos son muy grandes y el manejador que se esta utilizando ya no
es suficiente para manipular toda la informacion, por lo que se requiere de un sistema
gestor de base de datos (SGBD) mas potente. La migracién de los datos consiste en
convertir los datos desde un sistema de base de datos a otro mediante la creacion de
tablas o modificaciones de las ya existentes, cambios en tipos de datos que existen en
una base de datos pero no en otras, etc.

Existen algunos tipos de datos que deben ser tratados con mas cuidado como los
campos de fecha, numéricos(enteros, reales, etc.), campos para imagenes, etc., debido
a que cada SGBD espera los datos de manera diferente.

Para este proyecto se cred un “script” para la migracion de la informacion, en el
cual se ha utilizado de manera conveniente el manejo de SQL estandar con la finalidad
de evitar incompatibilidades en cuanto al manejo de tipos de dato. Ahora bien, el
proceso que se llevé para el manejo de la informacién se describe a continuacién.

Primero se recibe la ruta del archivo en formato XLS donde se cuentra la tabla
de datos a migrar, la ruta donde se desea crear el archivo “Script”, y el nombre de la
nueva tabla a crear.

Segundo, se leyeron los datos desde MICROSOFT EXCEL mediante un API de JAva
para realizar la interaccién entre ambas herramientas, donde se considera el primer
rengléon de la hoja de caculo de EXCEL para obtener los nombres de los atributos
para crear la nueva tabla en POSGRES, eliminando de cada nombre de columna los
simbolos de guion bajo y guién alto para evitar conflictos de sintaxis con el lenguaje
de SQL.

Tercero, se realizé la depuracion de todos los datos sobre los diferentes campos
elimando comillas dobles, simples y apodstrofes inicamente en la parte inicial y final
de las cadenas, esto con la finalidad de cumplir con la sintaxis que maneja SQL para
la insercion de datos en una base de datos.

Cuarto, se creé una llave tnica por registro mediante la concatenacién de datos
evitando entonces la migracion de informacién redundante en la nueva tabla a generar.

Hasta aqui, todo se fue escribiendo en un archivo de texto con el nombre “Script-
SQL” que automéaticamente se guarda en la unidad C. Véase tablas 5.31 y 5.32.

Finalmente, se ejecuta de manera transparente el “Script” para realizar la mi-
gracion de datos desde EXCEL al manejador de base de datos POSGRES y asi ser
manipulada por todo usuario que ingrese al sistema. Véase la tabla 5.33.
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Entrada. Ruta de la hoja de célculo en Excel (rutatabla),

Nombre de la nueva tabla a crear (nombretabla) y

Ruta donde se desea crear el archivo de texto para migrar los datos (rutarecipiente).
Salida. Una nueva tabla lista para ser manipulada.

Procedimiento. Funcién creaScript.

int 7,7,n;

rutarecipiente := Ruta y Nombre del archivo que contendra el Script de carga en BD.;
String llave_pk,aux,car;

Crear archivo rutarecipiente, en el que se escribird el Script de carga en BD.;

Crear instancia que comunique Java con Excel;

Extraer primera hoja del archivo Excel;

int numreg:= Obtener el nimero de regisros de la hoja de Excel;

int numcol := Obtener el nimero de columnas de la hoja de Excel;

String registro,cadena,cadena_aux;

Escribir en archivo rutarecipiente “CREATE TABLE + nombretabla (7;

for (i:=0;i < numcol ;i++)

{ registro := Obtener el contenido de la celda en la posicién ¢ del primer
registro de la hoja de Excel,
registro := Reemplazar por espacios en blanco de registro caractéres como -, , (y ) ;
st 1= registro;

while (st tenga elementos)
{ cadena_auz := Siguiente elemento de st;
if (cadena_aux no es espacio en blanco)
{ cadena := cadena+cadena_auz;
Escribir cadena a archivo rutarecipiente;
cadena_aux := Limpiar cadena_aux;
cadena := Limpiar cadena;

}

Escribir al final del archivo rutarecipiente “llave TEXT PRIMARY KEY”
Hacer salto de linea en archivo rutarecipiente;

char arrayll;

String val;

Tabla 5.31: Algoritmo que crea un “Script” para realizar la migracién de datos.
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Entrada. rutatabla, nombretabla y rutarecipiente
Salida.
Procedimiento. Funciéon creaScript CONTINUACION.
for (i=1; i < numreg ; i++)
{ Escribir en la segunda linea de archivo rutarecipiente “INSERT INTO
+ nombretabla + Values (7;
for (j=1; j < numcol ; j++)
{registro := Obtener contenido de la celda j en del registro ;
registro := Eliminar especios en blanco de registro
if (registro contiene ’)
{array := Convertir registro en arreglo de caractéres;
for (n=0;n < Longitud de registro;n++)
{ if (array[n| no contiene ’)
auz = auxr + array(n|;
}

}

else
{ auzx := registro;
aur := Eliminar espacios en blanco de aux;
}
if (auz es cadena vacia é espacio en blanco y j es diferente
a numcol)
aux = Null,
Escribir a archivo rutarecipiente el contenido de auz seguida
de tabulador;
llave_pk = llave_pk + aux;
aux := Cadena vacia;
}
Escribir a archivo rutarecipiente el contenido de llave_pk seguida;
de salto de renglén;
¥
¥
Cerrar archivo rutarecipiente;

}

Tabla 5.32: Algoritmo que crea un “Script” para realizar la migracién de datos (Contin-
uacion).
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Entrada. Ruta del archivo SQL a ejecutar.
Salida. Nueva tabla en la base de datos(migracién de informacién).
Procedimiento. Cargar script(cargaSQL).
{
Crear conexién con Postgres;
String creatabla := Leer la primer linea del archivo ScriptSQL;
Ejecutar creatabla;
while(existan lineas por leer en archivo)do
{
creatabla := Leer siguiente linea del archivo;
Ejecutar creatabla;

}

Teminar conexion con Postgres;

Tabla 5.33: Algoritmo que ejecuta un script en SQL para migrar informacién a la base de
datos Posgres.



90

Implementacion del nuevo sistema



Capitulo 6

Resultados

En los capitulos 4 y 5 hemos visto como se disenié y realizé la implementacién del
sistema, en éste capitulo veremos los resultados arrojados por el nuevo SI desarrollado.

6.1. Resultados del nuevo sistema

El SI esta dividido, como sabemos, en cinco médulos, cada moédulo fué implemen-
tado con varias de las funciones mencionadas en el capitulo anterior. A continuacion
se realiza un descripcion de los resultados de cada moédulo disenado, y de la manera
en la que fueron involucradas algunas de las funciones creadas. Incluyendo pantallas
de captura del funcionamiento del sistema.

» Mdodulo de eliminacion de redundancia.

Dar de alta una tabla implica migrar la informaciéon contenida en tablas de
EXCEL al manejador de bases de datos POSGRES. El proceso de migracion de
la informacion implica a su vez, para este proyecto, eliminar la redundancia en
los datos. En esta parte se muestra como el usuario de manera transparente
colabora con la migracién de su informacién introduciendo tnicamente la ruta
del archivo en formato “xls”, la ruta donde se desea crear su archivo de respaldo
(“script”), y el nombre de la tabla con la que va a reconocer su informacién.
Véase la figura 6.1.

s Médulo de visualizacién de subtablas.

Se realizo una intefaz capaz de darle la opcién al usuario de elegir una tabla de
entre todas las que ya estan dadas de alta en el sistema, asi como la cantidad
de renglones que desea visualizar. Las tablas dadas de alta en el sistema se
muestran de manera dinamica de tal forma que cualquier tabla dada de alta en
el sistema puede ser vista por cualquier usuario facilitando las investigaciones de
toda persona dentro del area de investigacién correspondiente al tipo de datos
que se estan manipulando. Véase la figura 6.2. Una vez que se ha seleccionado
la tabla a visualizar se muestra al usuario una tabla creada dinamicamente de
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Se puede observar que los parametros de entrada del sistema son la
ruta de la tabla en EXCEL, ruta donde se desea crear un “script” para
respaldar la informacion o bien, hacer copias de ella, y finalmente
el nombre con el que una tabla sera identificada. Para hacer mas
comoda la busqueda de los archivos de EXCEL se colocé un botén
para examinar todos los archivos de usuario evitando que de manera
manual se escriban las rutas.

Figura 6.1: Interfaz para dar de alta una tabla

acuerdo al nimero de campos que contiene cada tabla, con la opcion de que cada
campo pueda ser seleccionado para ver tnicamente los datos que al usuario le
interesan. Para que se mostrara este tipo de informacion se aplicé el concepto de
metadatos(véase el apéndice A); donde por cada tabla dada de alta se actualiza
otra tabla dentro de la base de datos cuyos datos son el nombre de la tabla y
los atributos que contiene cada tabla. Véase la figura 6.3. Ahora bien, la forma
en la que el sistema muestra el resultado de la consulta puede verse en la figura
6.4.

s Mdédulo de dependencias funcionales.

El resultado de este modulo es una interfaz para el usuario donde dado el nom-
bre de una tabla a analizar, de una lista de tablas dadas de alta en el sistema,
el nimero de registros a examinar, los atributos a analizar, la manera en la que
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Se puede observar que los parametros de entrada son el nombre de
la tabla y el nimero de registros a visualizar dentro de la tabla. La
manera en la que se puede seleccionar la tabla es de manera dinamica
pues el sistema muestra automaticamente que tablas estdan dadas de
alta en el sistema.

Figura 6.2: Interfaz para visualizar los campos de una tabla eligiendo una tabla dada de
alta en el sistema.

se ordenaran los datos deacuerdo a los atributos dados y el tipo de bisqueda
de dependencia funcional, ya sea por igualdad de datos (empatamiento de pa-
trones) o bien mediante el uso de funciones de similitud, el sisteme devuelve un
archivo en la unidad “C” con los resultados de la bisqueda. De acuerdo al tipo
de buisqueda seleccionada se generan archivos con nombres distintos. Notese que
el nombre de la tabla y el niimero de registros elegidos son independientes del
nombre del archivo resultante. Abajo se describen las caracteristicas de cada
archivo generado. Véase las figuras 6.5 y 6.6.

1. DependenciasOrdenFrecuencia.txt. Se genera cuando la seleccion de la
bisqueda es la siguiente: 1)Buisqueda de dependencias por empatamiento
de patrones y 2) orden de atributos por frecuencia descendente, esto es que
los datos fueron ordenados de acuerdo a los atributos desde el que tenia
mayor cantidad de valores repetidos hasta el que contenia menor cantidad
de datos repetidos. El archivo resultante contiene conjuntos de atributos
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S los datos a
D W Symbol Genename W oligoid humanortholog Wl

mouseorthologs W GBaccession ll DescriptionRGD M |[Function1k W GObiologicalprocess
Centro de Investigacion y L]
Estudios Avanzados del GOmolecularfunction GOcelllocation M |[CHROMOSOME M |FISHBAND M ENT1NLratiotk H
IPN u

ENT5NLratiolk I HCCNLratiolk H pvalueENTINL1k M ||pvalueENTSNL1k M |pvalueHCCNL1k H
FDR1k W Vennik W ENT1NLratio28k M ||[HCCNLratio?8k M |HCCNTratio28k M
pvalueENTINL28k W pvalueHCCNL?28k M ||pvalueHCCNT28k M| FDR28k M Venn28k M

=
[Obtener datos
similares

&] Listo & Intranet local

Los pardametros de entrada son los campos de interés para el usuario

Figura 6.3: Interfaz para visualizar los campos de una tabla eligiendo los atributos de interés
para el usuario.

expresados en su forma numerica, cada linea del archivo corresponde a
un conjunto distinto de atributos donde el complemento de dichos valores
nimericos por conjunto se encontrd que dependen del conjunto de atributos
escritos en el archivo.

2. DependenciasNombreOrdenFrecuencia.txt. Surge de la misma seleccién
de busqueda que en el anterior por lo que el resultado es el mismo, la difer-
encia es que los resultados los muestra con los nombres de los atributos,
a diferencia del archivo anterior, el cual muestra resultados numéricos. Este
archivo se genera al mismo tiempo que DependenciasOrdenFrecuencia.txt.

3. DependenciasOrdenFrecuenciaDADO.txt. Se genera cuando la seleccién
de la biisqueda es la siguiente: 1)Buisqueda de dependencias por empatamien-
to de patrones, y 2) orden de atributos dado por el usuario, esto es que los
datos fueron ordenados de acuerdo a un orden arbitrario o no dado por el
usuario. El archivo resultante contiene conjuntos de atributos expresados
en su forma ntumerica, cada linea del archivo corresponde a un conjunto
distinto de atributos donde el complemento de dichos valores nimericos
por conjunto se encontré que dependen del conjunto de atributos escritos
en el archivo.
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A - @ o | [ sistema ce T x

Symbol Genename oligoid |GOmolecularfunction CHROMOSOME
1200013a08rik Timitrin Rn30017704 Null 5
vesicle-
Centro de Investigacion y 1G5 associated  pon106) 01 0005488 binding 8
Estudios Avanzados del o "
N binding protein
alpha-1-B
- Alby Rn30000011 Null 7
Menu ‘ E slycoprotein
Dar de alta una base A2m alpha-2- . Rn30005035 0005215{1. s 4
— macroglobulin activity
V ar columnas
e una fabla AA926063 | AA926063gene Rn30000371 Null 20
(‘)bte.ner dependencias Aacs acetoacetyl- Rn30000820 001.6878:551:(1.—!]1501 12
jfluncionales CoA synthetase ligase activity

[Obtener datos
similares

Muestra el nimero de registros dado por el usuario asi como unica-
mente los campos que son de interés para el usuario.

Figura 6.4: Interfaz para visualizar los registros y campos de interés de una tabla elegida
por el usuario.

4. DependenciasNombreOrdenFrecuenciaDADO.txt. Surge con la seleccion
de busqueda que el del archivo DependenciasOrdenFrecuenciaDADQ.txt
por lo que el resultado es el mismo, la diferencia es que los resultados se
muestran con los nombres de los atributos, a diferencia del ultimo men-
cionado que muestra resultados numéricos. Este archivo se genera al mismo
tiempo que DependenciasOrdenFrecuenciaDADO. txt

5. DependenciasSimilitudOrdenFrecuencia.txt. Se genera cuando la se-
leccién de la busqueda es por: 1) Busqueda de dependencias funcionales
haciendo uso de funciones de similitud, y 2) orden de atributos por fre-
cuencia descendente. El resultado de las dependencias depende mucho del
grado de similitud que le haya proporcionado el usuario por cada tributo
seleccionado. De la misma manera que los archivo anteriores, cada linea del
archivo corresponde a un conjunto distinto de atributos donde el comple-
mento de dichos valores niimericos, por conjunto, se encontré que dependen
de los atributos escritos en el archivo.

6. DependenciasSimilitudNombreOrdenFrecuencia.txt. Se genera al mis-
mo tiempo que el ultimo archivo descrito, solo que los resultados los mues-
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Dependencias funcionales

@ Proporcione los siguientes datos

Centro de Investigacion y
Estudios Avanzados del Namero de renglones:
IPN

Mel]li Buasqueda por empatamiento de patrones? :
si® no @

Orden de atributos por frecuencia descendente? :
si@ no @

Dar de alta una base

Visualizar columnas

(Obtener dependencias Enviar | | Limpiar
jfluncionales

[Obtener datos
similares

&] Lista & Intranet local

Muestra el nombre de la tabla a analizar, nimero de registros a exa-
minar y la manera en la que se va a realizar la busqueda de depen-
dencias funcionales, para este caso es por empatamiento de patrones
y por orden de atributos descendente, es decir, desde el atributo que
posee mayor cantidad de datos repetidos hasta el que contiene menos
repeticiones. Esta interfaz se muestra para cualquier tipo de biisqueda
de dependencia funcional.

Figura 6.5: Interfaz para seleccionar la manera en la que se va a realizar la bisqueda de
dependencias funcionales, inpendientemente del tipo de busqueda.

tra con el nombre del atributo en vez de su valor numérico.

7. DependenciasSimilitudOrdenFrecuenciaDADO.txt. Se genera cuando la
seleccion de la busqueda es la siguiente: 1)Busqueda de dependencias me-
diante funciones de similitud, y 2) orden de atributos dado por el usuario,
esto es que los datos fueron ordenados de acuerdo a un orden arbitrario o
no dado por el usuario. El archivo resultante contiene conjuntos de atribu-
tos expresados en su forma numerica, cada linea del archivo corresponde
a un conjunto distinto de atributos donde los atributos que no aparecen
dentro de un conjunto resultaron ser dependientes de los que estén escritos
en el archivo.

8. DependenciasSimilitudNombreOrdenFrecuenciaDADO.txt. Surge de la
misma seleccién de la misma seleccién de datos de entrada que el tiltimo
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@ Marque los atributos a analizar
ID W Symbol Genename oligoid humanortholog W
Centro de Investigacion v |MEE UL GBaccession DescriptionRGD Function1k GObiologicalprocess
Estudios Avanzados del u
PN GOmolecularfunction | GOcelllocation CHROMOSOME FISHBAND ENT1NLratiotk M
d

Menu ENT5NLratiolk H HCCNLratiolk B pvalueENT1NL1k pvalueENT5NL1k M |pvalueHCCNL1k B
a FOR1k W Vennik W ENT1NLratio28k M [HCCNLratio2sk M |HCCNTratio2gk W

FELE 5 pvalueENTINL28k B pvalueHCCNL28k M (pvalueHCCNT28k M |[FDR28k M Venn2sk M
Obtener dependencias

[Obtener datos

similares

&] Listo %4 mntranet ocal

Muestra los atributos que posee la tabla seleccionada asi como los
atributos que se desean analizar mediante la seleccion de ellos por
medio de una caja que le sigue a cada nombre de atributo.

Figura 6.6: Interfaz para seleccionar los atributos a analizar en la bisqueda de dependencias
funcionales independientemente del tipo de busqueda.

archivo descrito por lo que el resultado es el mismo, la diferencia es que
los resultados se muestran con los nombres de los atributos, a diferencia
del anterior. Este archivo se genera a la par que DependenciasSimilitud-
OrdenFrecuenciaDADO. txt.

La manera en que todos los archivos muestran el resultado de la bisqueda de
dependecias funcionales se ve como en la figura 6.10.

= Médulo de composicion de tablas. Este médulo se encarga de unir dos tablas,
véase la figura 6.11, mediante un atributo en comun. Ambas tablas comparten
el mismo valor sobre un atributo seleccionado por el usuario, de tal forma que el
sistema devuelve como resultado registros completos sobre atributos que com-
parten ambas tablas donde el valor en el atributo elegido es igual para todos
los registros.

La manera en la que procede es mediante la intefaz grafica donde se le pide al
usuario que eliga dos tablas, previamente dadas de alta en el sistema, distintas,
de lo contrario mandara un aviso de error para que el usuario eliga otra u otras
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@ Proporcione los siguientes datos
Proporciona orden de prioridad ( ejemplo: 215812):
Centro de Investigacion y

Estudios Avanzados del [ ALLLl
PN 1. Genename

2. oligoid
3 . CHROMOSOME

[Obtener datos
similares

&] Listo & Intranet local

Muestra la  interfaz para la  busqueda de dependen-
cias funcionales por empatamiento de patrones y or-
den de atributos dado por el usuario, este proceso gene-
ra los archivos DependenciasOrdenFrecuenciaDADO.txt ¥y
DependenciasNombreOrdenFrecuenciaDADO. txt.

Figura 6.7: Interfaz que se muestra para busqueda de dependencias funcionales por em-
patamiento de patrones y un orden de atributos dado por el usuario.

tablas distintas, una vez realizado esto el sistema busca los atributos que ambas
tablas tienen en comun, véase la figura 6.13, de no haber atributos en comun no
se podra realizar la unién y se le enviara al usuario un mensaje que lo indique,
véase la figura 6.12. De haber atributos en comun le pide al usuario que eliga
uno de ellos, con esto el sistema procesa los datos y realiza la unién y muestra
la consulta al usuario.

= Médulo para biusqueda de registros. La manera en la que procede este
modulo es mediante la bisqueda de registros sobre una tabla seleccionada por
el usuario. El sistema identifica de manera automatica todos los atributos que
contiene dicha tabla por lo que procede a pedirle que seleccione el atributo sobre
el cual se va a realizar el analisis, asi como el dato mediante el cual se realizaran
todas las comparaciones de todos los datos sobre dicho atributo. El resultado
de esta busqueda sera todos los datos sobre el atributo elegido cuya semejanza
entre el dato introducido y los valores devueltos estara en el rango de similitud
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dado, esto es, que los datos devueltos por el sistema tengan un porcentaje de
semejanza al dato dado con valor mayor o igual al dado en la cota inferior y
menor o igual al de la cota superior de similitud. Véase la figura 6.15 y 6.16.
Una vez que se ha dado los datos similares se da la opciéon de que el usuario
eliga los datos que le son de interés para proceder a ver el registro completo de
los datos elegidos. Véase la figura 6.17.
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- Symbol umbra\- CETEE
Centro de Investigacion y . Genename lehlal=_
Tl . R
N . oligoid Umbral=

A . DescriptionRGD Umbral=
Menu

-pendencias

jfluncionales

[Obtener datos
similares

Jnir tablas

&] Lista & Intranet local

Muestra la interfaz para la bisqueda de dependencias funcionales me-
diante el uso de funciones de similitud, el ejemplo que se muestra pide
como datos los umbrales de similitud para cada atributo seleccionado
por el usuario, dado que el orden de los atributos es por orden de
frecuencia de datos descendente no se pide el orden en el que van los
datos pues el sistema lo proporciona. Mediante este proceso se ge-
neran los archivos DependenciasSimilitudOrdenFrecuencia.txt y
DependenciasSimilitudNombreOrdenFrecuencia.

Figura 6.8: Interfaz que sirve para obtener dependencias funcionales mediante funciones de
similitud, pide los umbrales por atributo seleccionado para ser analizado.
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@ Proporcione los siguientes datos
Proporciona orden de prioridad ( ejemplo: 215812):
L 014253
Centro de Investigacion ¥
Estudios Avanzados del [l amos |
PN . Genename Umbral=
- oligoid Umbral=

. chromosone umbrai- XN

1

2

3 . DescriptionRGD Umbral= [1§&]
4

5 . HCCNLratioTk Umbral- 423

de un £l

(Obtener dependencias
jfluncionales

(Obtener datos

&] Lista % ntranet local

Muestra la interfaz para la busqueda de dependencias funcionales
mediante el uso de funciones de similitud, el ejemplo que se mues-
tra pide como datos los umbrales de similitud para cada atributo
seleccionado por el usuario, dado que el orden de los atributos es
por orden diferente al de la frecuencia de datos descendente se pi-
de el orden en el que van los datos. Mediante este proceso se gene-
ran los archivos DependenciasSimilitudOrdenFrecuenciaDADO. txt
y DependenciasSimilitudNombreOrdenFrecuenciaDADO.

Figura 6.9: Interfaz que sirve para obtener dependencias funcionales mediante funciones de
similitud, pide los umbrales por atributo seleccionado para ser analizado y el orden de los
atributos mediante los cuales se van a ordenar los datos.
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DependenciasMombreOrdenFrecuenciaDADO - WordPad

Ded & &4 &~ 2B B

O Symbol, 00
oo

oligoid,O
GBaccession, OO

Para obtener Ayuda, presione F1

MAY

DependenciasOrdenFrecuenciaDADO - WordPad

M=) X

Archivo Edidon  Ver Insertar Formato Ayuda

Ded && # + 2B B

o0[2] oo
o [4, 71 oo

Para obtener Ayuda, presione F1

MAY

Resultados

De esta manera se ven los archivos de salida en la busqueda de de-
pendcias funcionales independientemente de la manera en la que se
hicieron. Cada renglén del archivo representa un grupo de atribu-
tos donde los atributos que no aparecen dependen de los atributos
escritos.

Figura 6.10: Forma de despliegue de resultados al realizar las buiisquedas de dependencias

funcionales.
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Composicion de tablas

Centro de Investigacién y Proporcione los siguientes datos
Estudios Avanzados del
IPN Nombre de la primer tabla:
)
Meni

Nombre de la segunda tabla:
JOEL

[Dar de alta una base

Vi columnas

Enviar | [ Limpiar

(Obtener dependencias

(Obtener datos

similares

&] Listo & Intranet local

De esta manera se muestra la interfaz para que el usuario seleccione
las tablas que desea unir.

Figura 6.11: Interfaz para unir dos tablas seleccionadas por el usuario.



104 Resultados

€] Sistema de p ion de Informacion - Microsoft Internet Explorer =2

Archivo  Ediddn  Ver Favoritos  Herramientss  Ayuda

@Atrés -9 B @ (h pﬁﬂsquada \“}\(Fauonms L 2] sz\ﬁ = - |_J @ a - ﬂ i

&

By vivos *

Direccién | €] http:/flocalhost: 5080 Biologia/index. jsp
89 - | Buscarweb.. Ol El - @ N v s Favoritos v @ PCHealth % Spaces v [I(867) v &R () -G @ -

le |G+ o [ - - Marcadoresv 35bloqueados 5 Corrector ortogréfico v |3 I Tradudr « Enviarav Configuracisny
7a

Eliga los

datos que
Centro de Investigacién y desea
Estudios Avanzados del consultar
IPN

- No existen
Meni atributos

mediante los
cuales se
pueda

Dar de alta una
Visualizar columnas
de una tabla

Obtener dependencias
uncionales
.

(Obtener datos

similares

*J ntranet local

&] Listo

De esta manera se muestra un aviso al usuario de que no se puede re-
alizar la composicion de dos tablas pues no comparten algin atributo
en comun.

Figura 6.12: Mensaje de salida cuando dos tablas no se pueden unir.
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@ Eliga los datos

que desea
Centro de Investigacién y consultar

Estudios Avanzados del Genename)|oligoid
IPN L L]

Menu

[Dar de alta una base

Visualizar columnas
a tabla
[Obtener dependencias

funcionales

[Obtener datos
similares

[Unir tablas

&] Listo & Intranet local

El sistema muestra unicamente los atributos que ambas tablas selec-
cionadas comparten.

Figura 6.13: Atributos comunes en dos tablas a unir.
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‘GUILLERMO ERICA Symbol COMPOSICION SIZE= 30000 E
ID  |Symbol ‘Genename oligoid b thol hologs GB: i DescriptionRGD Fu
17473 |1200013208nk limitrin Rn30017704 Null Null Null Null Nu
Centro de Investigacién y e
Estudios Avanzados del oo [ nane, vesice
PN lvesicle-associated associated, protein kinase-
424 |1G5 L . . R001262_01 Null Null L22557 like protein; associated with Nu
calmodulin-binding protein e
Meni wesicles in both axons and
dendrites in the forebram”
may have a role in the
v 2088 Albg alpha-1-B glycoprotein Rn30000011 Null Null Null immediate-early response | Nu
. una tabia Iphase of liver regeneration
e
ffuncionales response; activated form
[Obtener datos § induces a decrease in N-
siﬂ].i.l'.\res 26345 A2m alpha-2-macroglobulin Rn30005035 Null Null 102635 Ly P pre
(NMDA) mediated calcom
onal
2411 |AA926063 AA926063gene Rn30000371 Null Null Null Null Nu
activates acetoacetate to its
‘IK(B |Aacs acetoacetyl-CoA synthetase |Rn}()0()0ﬂ20 ‘Nﬂ]l ‘Nn]] ‘BC%] 803 CoA ester N“M
<l i ] [2]
€] Listo &J Intranet local

Se muestra el resultado de la unién de dos tablas un llamada “Guiller-
mo” y otra “Erica”, ambas comparten los mismos atributos, el atri-
buto por el que se unieron fué mediante Symbol.

Figura 6.14: Resultado de la unién de dos tablas que tienen los mismos atributos en comun.
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Centro de Investigacién y :gg:%raffz%l;
. ratio.
Eetudios Avonsados ddl valbeENTINLER 3

PN pvaiueHCENL 28k

pvalueHCCNT28k
FDR28k |
Venn28k [
e

Cota inferior de similitud:

funcionales

[Obtener datos
similares

Jnir tablas

Cota superior de similitud:

&] Listo & Intranet local

Se muestra la interfaz para el usuario donde el sistema da a elegir
al usuario el atributo sobre el cual se realizara la busqueda, y pide
como parametros adicionales el dato mediante el cual se realizaran
las comparaciones con los demés datos, asi como la cota inferior y
superior de similud.

Figura 6.15: Parametros de entrada para realizar la biisqueda de datos similares.
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Sistema de Recuperacion de Informacion - Microsoft Internet Explorer =
Archivo Edicion Ver Favoritos Herramientas  Ayuda [
Oue- O HEAG Loumes S @ 3% B- UK Q@3 |
Direcesin | €] nttp: focalhost:5080/Bilogiancex.jsp ] Elr  viados *-
) - | Buscar web... P 1 - @ W - i Faveritos - @I PCHealth SSpaces - [(9(863) - B @ - -H @ -

Google ro B - @ -y varcadores~ S 35bioqueados | S Corrector ortogrifico = |21 Traducr - |[p Enviara- () Configuracién~

(el
@ Registros encontrados

actinin alpha 3

Centro de Investigacion y

Estudios Avanzados del adrenergic receptor, alpha 1a [

IPN
-adrenergic receptor, alpha 1d
‘adrenergic receptor, alpha 2b 3
"adaptor protein complex AP-2, alpha 1 subunit (predicted)”
"ATPase, Na+/K+ transporting, alpha 3 polypeptide™ []
"ATPase, Cu++ transporting, alpha polypeptide” [
alpha ial I retardation sy Xdinked (RAD54 homolog, S.cerevisiae) [] b
"branched chain ketoacid ydrog E1, alpha polypeptide™ [
L S &
&] Listo J ntranet local

Muestra los datos encontrados en el rango de similitud dado, el campo
sobre el cual se realizé la busqueda fué Genename y el dato a comparar
fué alpha.

Figura 6.16: Resultado de una busqueda de registros similares dado el valor de un dato.
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Lﬂ Sistema de Recuperacion de Informacion - Microsoft Internet Explorer =
Archivo Ediién Ver Favoritos  Herramientas  Ayuda w
q N - v - jmt
Qs - © [ B G| P Jproems @ 2% = - K R-E S
Direccidn ‘@ http: /flocalhost:8080 Biologia index. jsp M Ir Vinculos >
@) - | Buscar neb... L B - @ N - JrFavoritos - (@ PCHealth g5Spaces ~ [(863) ~ &3 (D) - -G @ -

de |Gl sl - - Marcadores~ 35bloqueados | 5 Corrector artoarafico ~ | 3§ Tradudr + Enviara» Configuracién
7é &

Nombre de tabla consultada: FRANCISCO
Campo de referencia: Genename
ID  |Symbol G oligoid b holog mouseorthologs |GB ion DescriptionRGD Functionlk GObiologicaly GOmolecularfi
Centro de igacion v L
y "alpha-actinin
Estudios ‘;pv;]nza.dos del eytosk
iprotein that
Meni BT
containing thin

Dar de alta una base muscle fiber

Visualizar columnas L. Tts; n:]ay o )
ErnalAb 17854 |Acta3 a“‘::‘s Ra30018177 [Nul Nul AF4s0248  0°C ’,‘m“’“]wim Nul Nul (O e |
Obtener dependencias elpl ’ binding
funcionales Actn2, which
Ot s binds the NMDA
btener datos
oot
provide
cytoskeletal
crosstalk”
adrenergic
receptor showing [
[ i | =l
&] Lista & Intranet local

Se muestran los registros completos de los datos de interés (elegidos)
para el usuario.

Figura 6.17: Resultado de una consulta como consecuencia de la busqueda de registros
similares a un dato dado.
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Conclusiones y trabajo futuro

Uno de los campos en los que se esta enfocando la mineria de datos es en el area
biolégica, debido a la abundante informacion que se esta generando. Por ejemplo, en
el campo de la Gendémica, se estd obteniendo informacion extensa sobre la secuencia
del genoma de los organismos bioldgicos. Otra importante fuente de informacion cor-
responte al surgimiento de anomalias genéticas por las que estamos pasando hoy dia.
Se requieren de métodos eficientes en la busqueda de datos sobre grandes bases de
datos que contienen informaciéon de suma importancia para la realizacién de las inves-
tigaciones. El método que utilizamos para el andlisis de datos biolégicos es mediante
el uso de funciones de similitud. El sistema desarrollado en este proyecto nos ayuda
a encontrar similitudes sobre los datos mas utilizados en el area de Biologia Celu-
lar, estas comparaciones se realizan de entre una gran cantidad de datos recabados
de diversas bases de datos biolégicas de distinta procedencia, ayudando a los inves-
tigadores a obtener informacién de manera simultdnea sobre distintos genes y sus
caracteristicas, mostrandolos en un ambiente amigable y proporcionando la opcién
de visualizar solo aquellos datos que sean similares en el porcentaje de similitud dado.
Otro médulo creado y que es también importante es la creacién de “vistas” para la
union de distintas tablas hechas por usuarios que han realizado investigaciones pre-
vias, enriqueciendo ain mas la busqueda de informacion. Se desarrollé un moédulo
para la busqueda de dependencias fucionales capaz de encontrar las dependencias en-
tre distintos datos no necesariamente biolégicos, resolviendo el problema de busqueda
de atributos llave sobre cualquier tabla de datos con informacién no necesariamente
conocida por el usuario. Finalmente, se cre6 una interfaz de usuario para que la inter-
accion entre sistema-usuario sea mas facil y rapida de manipular, asi como la creacion
de un modulo para el respaldo de la informacién de los usuarios y la migracion de
los datos, ya recabados en MICROSOF EXCEL a un manejador de bases de datos po-
tente como lo es POSGRES. Otra ventaja del sistema es que estd desarrollado bajo
los términos de la licencia GNU, esto es, que se utilizaron herramientas de software
libre por lo que el cédigo puede ser reciclado para la creacién de una extension del
sistema, para su mejora o bien para el reciclado de algunos de sus modulos.

A pesar de todas la ventajas del sistema aun se le pueden agregar mas moédulos
para ayudar a realizar investigaciones, pero algo que he concluido es que todo sistema
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El dato consiste en un valor de un registro el cual debe ser
de tipo de los alributos ya exislentes

4
e
e

s
’
-
Localizar dato }~ — __~ /Introducir dato ay,~
localizar

Figura 7.1: Caso de uso de Localizar dato

Usuario

Los datos consisten en: nombre de la tabla y todos los campos existentes en ella

Registrar
informacion

Figura 7.2: Caso de uso de Registrar informacion

T
i
i

f

» Introeducir datos

Usuario

esta basado en la solucién de problemas, aunque no todo sistema estara completo
mientras existan problemas que resolver.

Asi, con el presente sistema se define el cimiento de una aplicacién mas compleja
que satisfaga la inquietud y necesidades de los investigadores en Bioinformatica. La
aplicaciéon computacional desarrollada serd incorporada en el servidor de Departa-
mento de Biologia Celular para su uso.

En cuanto al trabajo a futuro a realizar se requiere crear una aplicacion capaz de
homogeneizar la informacion a consultar que funcione como traductor bidireccional
entre el usuario y las bases de datos a consultar. Si bien todas las bases contienen
informacion sobre una misma consulta, no todas las bases la representan de la misma
forma. También se proponen nuevos médulos para el sistema como son “Localizar un
dato en particular” mediante el uso del lenguaje SQL, y “Registro de informacion”
sobre nuevos descubrimientos realizados, para lo cual se han realizado algunos disenos
en UML para estos modulos. Véase las figuras 7.1, 7.2 y 7.3.

Otros procesos que se pueden agregar al sistema son el acceso a diversas bases
mediante sockets; en procedimientos fuera de linea, la creacion de un “minimanejador”
de BD para busquedas particulares, y sintesis de tablas a partir de la informacién
recopilada fuera de linea.



Recibir nombre de tabla |

Desplegar y llenar campos |-~ £

[Datos incorrectos]

Actualizar tabla

Figura 7.3: Diagrama actividades: Registrar informacién

1 con null

Se regisira
la informacian
dada en cada
campo, de no
existir se llenara
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Apéndice A
(Glosario

Unicédigo. Antes de que se inventara el valor unicddigo, habia cientos de sistemas
para asignar estos valores, pero ninguno se adecu6 para todos los tipos de letras,
puntuacion, y simbolos técnicos de uso comun.

Estos sistemas de asignacion de valores también tenian conflictos unos con otros.
Esto es, dos sistemas podian usar el mismo ntimero o valor para dos diferentes
caracteres, o bien utilizaban diferentes numeros para el mismo caracter.

El unicédigo provee un valor uinico para cada caracter sin importar la platafor-
ma, el programa o el lenguaje que se utilice. El estandar unicodigo ha sido adop-
tado por lideres industriales como Apple, Hp, IBM, JustSystem, Microsoft,
Oracle, SAP, Sun, Sybase, Unisys entre otras ,y eslaforma oficial para
implementar ISO/IEC 10646. El cual es soportado en varios sistemas operativos,
todos los sistemas modernos, y otros productos.

La definicién de elementos de tipo texto frecuentemente cambia dependiendo de
la forma en la que sean procesados. Por ejemplo, en el lenguaje espanol ordenar
la “II” cuenta como un solo elemeto de texto. Para evitar decidir que es un
elemento de texto y que no lo es, el estdndar unicodigo define elementos codigo
(comunmente llamados “caracteres”). En el caso del lenguaje espanol “ll”; el
estandar unicodigo define a cada “I” como un elemendo de cédigo separado. La
tarea de combinar dos “lI” juntas para una ordenacion alfabética es hacia la
izquierda [31].

Script. Un “script” es un conjunto de instrucciones creadas para automatizar tareas.

Metadatos. Los metadatos son datos altamente estructurados que describen infor-
macién, describen el contenido, la calidad, la condicién y otras caracteristicas
de los datos.Es informacion sobre la informacién o datos sobre datos [32].
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Apéndice B

Programas realizados

B.1. Disco compacto anexo a esta tesis

Incluimos en la tesis un disco compacto cuyo contenido se describe abajo.

El directorio Documentos contiene la carpeta Presentaciones el cual marca las
presentaciones que se han realizado a lo largo del desarrollo de este proyecto, y la
carpeta Registro en la cual se encuentra el protocolo de tesis mediante el cual se
registrd este trabajo, asi como el documentos de tesis que esta leyendo.

El directorio ProgramasSistema incluye el cédigo fuente del sistema desarrol-
lado, contenido en la carpeta Fuentes, y un manual de instalacién del sistema en
Instalacion. El directorio Manuales contiene dos directorios IngenieriaSoftware
y Uso, en el primero se muestran los diagramas de diseno del sistema en UML .y en
el segundo el manual de usuario. Véase la figura B.1.

B.2. Estructura de directorios del sistema y pro-
gramas realizados

Desarrollamos los programas para la creaciéon de un sistema de recuperacién de
informacion. Los programas desarrollados y la manera en la que debe ser instalados
para su ejecucién son mostrados como abajo se suscribe.

Las clases programadas en el lenguaje JAVA son las siguientes:

ActualizaTablas. java
AntecedentesBean. java
Caracteres. java
Composicion. java
Conexion. java
Consecutivos. java
ConsultaBase. java
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= |3 TesisAnexoDisco
= |0) Documentos
= [C7) Presentaciones
l;i'l SeminarioTesis1
lii'l SeminarioTesis2
I.) SeminarioTesis3
IC0) Registro
= [C7) ProgramasSistema
= ) Fuentes
= |7 Biologia
I admin
I) imagenes
= ) img
(L2 menu
= |C7) WEB-INF
# ) dasses
D lib
I Instaladion
= L) Manuales
I3 IngenieriaSoftware

l;i'l Uso

Estructura de directorios anexo al disco compacto de esta tesis.

Figura B.1: Disco compacto anexo a esta tesis.

ConsultaBean. java
Contiene. java
Dependencias. java
Esmenorque. java
Estadisticas.java
EstructuraFrecuencias. java
Finales. java
LeeFinales. java
MayorFrecuencia. java
MSC. java
Ordenacion. java
OrdVectores. java
Principal. java
QuickSort. java



Capitulo B 119

Script.java
Similitudes. java
TablasBean. java

Los programas JSPs son los siguientes:

ComposicionTablas. jsp
ComposicionTablas2. jsp
ComposicionTablas3. jsp
Consulta. jsp
Consulta2. jsp
ConsultaValores. jsp
DependenciaFuncional. jsp
DependenciaFuncional2. jsp
DependenciaFuncional3. jsp
DependenciaFuncionalEmpNewOr. jsp
Dependencias
ElegirRegistroSimilitud. jsp
ElegirRegistroSimilitud2. jsp
ElegirRegistroSimilitud3. jsp
ElegirRegistroSimilitud4. jsp
EliminarRedundancia. jsp
EliminarRedundancia2. jsp
VisualizarSubtabla. jsp
VisualizarSubtablaZ2. jsp
VisualizarSubtabla3. jsp

B.3. Instalacion del sistema

La instalacién del sistema requiere de la instalacion de JAVA, el servidor web
APACHE-TOMCAT y manejador de base de datos POSGRES. El equipo de cémputo
utilizado para el desarrollo del sistema y sus caracteristicas se muestran en la figura
B.2, para que el sistema funcione de manera Optica se requiere un servidor con al
menos las mismas caracteristicas de hardware.

APACHE-TOMCAT puede ser descargado de la pagina
http://tomcat.apache.org/tomcat-6.0-doc/), para que pueda ser utilizado con
JAVA se debe crear una estructura de directorios como la que se muestra en la figura
B.3. También se deben crear nuevas variables de ambiente en el sistema operativo que
se esta utilizando. Ver mas detalles en la pagina
http://www.coreservlets.com/Apache-Tomcat-Tutorial/#Catalina-Home.

En la tesis se anexa un directorio llamado “Biologia” este directorio es el que
contiene el sistema completo y deber ser insertado en la misma ruta que se muestra
en la figura B.3.
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Propiedades del sistema

-

2Jed

Restaurar sistema

General Nombre de equipo

N
sy

==

Fabricado y con soporte de:

TOSHIBA

Actualizaciones automaticas

Acceso remato

Hardware Cpciones avanzadas

Sistema:
Microsoft Windows XP
Home Edtion
Version 2002
Service Pack 2

Registrado a nombre de:
ELIZABETH

76453-0EM-0011503-00111

Toshiba
Satellite

Intel(R) Pentium(R) M
processor 1.73GHz
1.73GHz, 0.99 GB de RAM

[ Informacidn de soporte técnico

l Aceptar ] [ Cancelar ]

Programas realizados

Figura B.2: Caracteristicas del equipo utilizado para el desarrollo del sistema.

Dentro del directorio “Biologia” se encuentran contenidos los JSPs que sirven
como interfaz para el usuario. Las clases de java se encuentran en la ruta
Biologia/webapps/WEB-INF/classes. Véase la figura B.4.

Ahora bien, para que JAVA pueda accesar a las bases de datos de POSGRES se
requiere de un JDBC, el que se requiere ya viene incluido en el software. La version
utilizada en el sistema es postgresql-8.2-505. jdbc3, este controlador se puede

descargar en la pagina

http://jdbc.postgresql.org/download/postgresql-8.2-505. jdbc3. jar, y debe
ser almacenado en el directorio “lib”. Véase la figura B.5 .
Ahora bien, dado que el sistema se desarrollé en JAVA con el JDK versién 1.6.0.01,
véase la figura B.6, el cual puede ser descargado desde la pagina
http://java.sun.com/javase/downloads/index. jsp. Una vez que se ha descarga-
do el software se deben crear dos variables de ambiente en el sistema operativo, las
cuales son utilizadas para personalizar el manejo de los programas y la comunicacién
entre ellos, sus nombres y valores se describen a continuacion.

JAVA_HOME

con el valor:

C:\Archivos de programa\Java\jdkl.6.0_01;C:\Archivos
de programa\Java\jdkl.6.0_01\1lib\tools. jar

y
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CLASSPATH

con el valor:

%CLASSPATHY,; C: \postgresql-8.2-505. jdbc3. jar;C:\Archivos
de programa\PostgreSQL\8.2\jdbc ;c:\Archivos de programa\Apache
Software Foundation\Tomcat 6.0\lib\servlet-api.jar;c:\Archivos
de programa\Apache Software Foundation\Tomcat 6.0\1ib\jsp-api.jar;
c:\Archivos de programa\Java\jdk1.6.0_01\jre\lib.

Finalmente, el manejador de base de datos POSTGRESQL, el cual puede ser
descargado desde la pagina http://www.postgresql.org/. La version utilizada para
este sistema es PostgreSQL 8.2.

Una vez instalado POSTGRESQL el Script “ScriptINICIO.txt” debe ser ejecutado
de lo contrario el sistema no tendra un correcto funcionamiento. El contenido de este
archivo puede ser visto en la figura B.7.
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Programas realizados

7 Biologia JoEd
Archivo Edicén Ver Favoritos Herramientas Ayuda ";’
e Atrds - e - lﬁ P ) Biisqueda H:‘ Carpetas -

Carpetas X Nombre Tamafio | Tipo

@ Escritorio | [Chadmin Carpeta de archivos
@ Mis documentos [C)imagenes Carpeta de archivos
= vj Mi PC [Eimg Carpeta de archivos

=) e SQ003998P01 (C:) [C3) WEB-INF Carpeta de archivos
@ 7222411233d5228362512f E] RELEASE-NOTES 7KB Documento de texto
= |3) Archives de programa | @] buid 3KB Documento ¥ML
[C5) Adobe 3 ﬁjindex 8KB HTML Document
I25) Alwil Software @fﬁ\fimn 22KB Icono
=1 |25 Apache Software Foundation I:'] asf-ogo-wide 6KB Imagen GIF
= 3 Tomeat 6.0 C‘] tomcat 2KB Imagen GIF
) bin %] tomeat-power 3KB Imagen GIF
) conf (@ arribam 2KB JavaSaipt Source Code
&) b @ ComposicionTablas 4KB JavaScript Source Code
) logs '@ ComposicionTablas2 4KB JavaScript Source Code
) temp @ ComposicionTablas3 2KB JavaScript Source Code
= [C5) webapps i@ Consulta 5KB JavaScript Source Code
= | Biclogia @ Consulta2 1KB JavaSaipt Source Code
I25) admin i@ ConsultaValores 6KB JavaScript Source Code
IC5) imagenes i@ DependendaFundonal 6KB JavaScript Source Code
I5) img '@ DependendaFuncional2 4KB JavaScript Source Code
=1 |C5) WEB-INF (@ DependendaFundional3 5KB JavaScript Source Code
= ) dasses (@ DependendaFundonalEmphe. .. 2KB JavaScipt Source Code
[25) commen '@ Dependencias 4KB JavaScript Source Code
3 @ ElegirRegistroSimiitud 3KB JavaScipt Source Code
) sistema '@ ElegirRegistroSimilitud2 4KB JavaScript Source Code
S lb (@ ElegirRegistroSimilitud3 5KB JavaScript Source Code
) docs @ ElegirRegistroSimilitud4 2KB JavaScript Source Code
[ examples '@ EliminarRedundanda 4KB JavaScript Source Code
|23 host-manager i@ EliminarRedundandia2 2KB JavaScript Source Code
IC5) manager @ index 1KB JavaScript Source Code
) rOOT @ menu 4KB JavaScript Source Code
125) work i@ VisualizarSubtabla 5KB JavaScript Source Code
IZ5) Archivos comunes 1@ VisualizarSubtabla2 3KB JavaScript Source Code
I5) ComPlus Applications 1@ VisualizarSubtabla3 2KB JavaScript Source Code
|C5) Datalode i@ white 1KB JavaScript Source Code
) DIFx —= |#] tomeat §4KB SVG Document
< I > [%] I | >

La figura muestra la estructura de directorios que debe llevar el sis-
tema para su ejecucién. También muestra el directorio principal lla-
mado “Biologia” el cual contiene todos los programas realizados en el
sistema. Como puede verse dentro de “Biologia” se encuentran todos
los “JSPs” programados en el sistema.

Figura B.3: Estructura de directorios para el funcionamiento del sistema.
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<]

[l
2] (&l

7 classes
Archivo Edicddn Ver Favoritos Herramientas — Ayuda
e Atrds + @ - lﬁ P ) Busqueda lEi‘ Carpetas -
Carpetas x Mombre Tamafio | Tipo
@ Escritorio | [Ccommon Carpeta de archivos
@ Mis documentos ] ©id Carpeta de archivos
= i MirC [Shsistema Carpeta de archivos
=) e SQO03998P01 (C:) j ActualizaTablas 5KB Jawa Source File
I3 72224112a3d5223362512F j AntecedentesBean 1KB Jawva Source File
= [23) Archivos de programa = j Caracteres 1KB Java Source File
I Adobe j Composicion 3KB Java Source File
I Alwil Software j Conexion 10KB Java Source File
1= [C5) Apache Software Foundation Consecutivos 9KB Java Source File
= |C3) Tomeat 6.0 j ConsultaBase 16 KB Jawa Source File
[ bin ConsultaBean 7KB  Java Source File
) conf I ConsultaPrincipal 3KB Java Source File
=) lib Contiene 1KB Jawa Source File
5 logs | | Dependencias 35KB Java Source File
I temp Esmenorgue 2KB Java Source File
= |2) webapps | 1 Estadisticas 1KB Java Source File
= 23 Biologia j EstructuraFrecuendas 1KB Java Source File
I2) admin j Finales 1KB Java Source File
|C5) imagenes j LeeFinales 2KB Java Source File
1) img j Lista 1KB Jawa Source File
= |C5) WEB-INF | ] MayarFrecuencia 7KB Java Source File
= ) dasses I Msc 3KB Java Source File
I3 common j Ordenacion 3KB Java Source File
s I Ordvectores 4KB Java Source File
25 sistema J ] Principal 13KB Jawa Source File
=) lib J 9 PrincipalDependendas 1KB Java Source File
I3 docs j Prueba 1KB Java Source File
I25) examples | Quicksort S5KB Java Source File
|25) host-manager I Script 13KB Java Source File
[T manager I similitud 7KB Java Source File
) ROCT J ] similitudes 22KB Java Source File
125) work ) ] TablasBean 1KB Java Source File
|5 Archivos comunes | Tiempo 1KB Java Source File
I5) ComPlus Applications j ValoresAdedidir 3KB Java Source File

Q@‘

La figura muestra el contenido del directorio “classes” en el cual se

almacenan todos los programas realizados en JAVA.

Figura B.4: Estructura de directorios para el funcionamiento del sistema.
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Programas realizados

7 lib

Archive Edicén Ver Favoritos Herramientas  Ayuda
@Atrés - -_J l@ pBﬂsqueda H’?‘ Carpetas
Carpetas x
(B} Escitorio i~
ﬂ Mis documentos

= i mirc

2 < 5Q003938P01 (C:)
IC5) 72224112a3d5223362512F
= [ Archivos de programa
I5) Adobe
IC3) Alwil Software
=1 |C3) Apache Software Foundation
= I3) Tomcat 6.0
I3 bin
[T conf
=) lib
£ logs
) temp
= |3) webapps
= 23 Biologia
T admin
&] imagenes
I ima
= [C3) WEB-INF
= ) dasses
I25) common
i
&] sistema
Db
IC5) docs
IC3) examples
|Z5) host-manager
IC3) manager
) ROOT
T wark
IC5) Archivos comunes
|C5) ComPlus Applications
£ ] . 11l

4 postgresql-8.2-505.jdbc3

.g-_.l Executable Jar File

418 KB

M=

La figura muestra el directorio “lib” el cual contiene el JDBC de
POSGRES para comunicar la base de datos con el lenguaje JAVA.

Figura B.5: Directorio donde se almacena el JDBC de POSGRES.
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B Simbolo del sistema | ﬂ

Microsoft Windows XP [Uersidn 5.1.26HH]
(C> Copyright 1985-2081 Hicrosoft Corp.

C “Documents and Settlngﬂ\ELIZHBETH)_]aua —uersion
ljava version "l .6.8_@A1"

Jaua(TI‘I) SE Buntime Environment (huild 1.6.8_81-bB6>

Java HotSpot(THM> Client UM <bhuild 1.6.8_B1-hB6, mixed model

C:“Documents and Bettings“ELIZABETH>_

Prompt de WINDOWS donde se ejecuta la instruccién java -version
una vez que se tiene intalado JAVA

Figura B.6: Versién del JDK instalado.

b ScriptINICIO - Bloc de notas E]@

Archive Edicdn Formato Ver Ayuda

CREATE TABLE tablas(
id_tabla serial PRIMARY KEY (id_tabla),
nombre text,
atributos text[],

< b

Script de incio para la ejecucién del sistema una vez instalado PoST-

GRESQL.
Figura B.7: Contenido del “Script ” de inicio.
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