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RESUMO

Os recursos hoje disponiveis na area da informatica e a necessidade de se
trabalhar com os dados gerados por pesquisas na area de biologia molecular, como
0 projeto genoma humano, tornaram possivel o surgimento de uma nova ciéncia
chamada Bioinformatica. Muitas ferramentas ja foram criadas nessa area, portais
que acessam informacdes geradas pelas pesquisas realizadas na area da biologia
molecular sdo exemplos dessas ferramentas. O grupo de Bioinforméatica da
Universidade de Caxias do Sul sentiu a necessidade de criar um banco de dados,
denominado PromotoresDB, para armazenar sequéncias de nucleotideos de regides
promotoras de organismos procariontes, ja que os portais atualmente disponiveis
nao atendiam a esta demanda. Posteriormente, foi criado o Portal IntegenicDB para
realizar consultas usando o banco de dados PromotoresDB. Contudo, é necessério
qgue o portal seja verificado e validado quanto as suas funcionalidades, além de
necessitar de uma ferramenta que seja capaz de buscar dados de outros bancos de
dados para carrega-los constantemente. A partir desses requisitos, foi feita a
modelagem e a geracdo dos artefatos necessérios para o desenvolvimento do
projeto. Depois de concluido o desenvolvimento da nova ferramenta e implementado
0S novos requisitos do portal, foram realizados testes utilizando as consultas do
IntergenicDB para validar os dados importados. Com a concluséo do projeto, o portal
IntergenicDB possuira um ambiente mais agil para navegacéao e populacao do banco

de dados.

Palavras-Chave: IntergenicDB, Biologia Molecular, Bioinformética, Regides

Intergénicas, Promotores, Banco de Dados de Biologia Molecular.
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1 INTRODUCAO

A biologia molecular € a &rea da ciéncia pertencente a biologia que estuda a
estrutura celular e os seus constituintes moleculares com suas interacdes e
localizac&o. Apesar de existirem similaridades entre as células, esses organismos
mantém diferencas fundamentais, sendo organizados em dois grandes grupos: 0s
procariotos, que sdo sempre unicelulares; e os eucaribticos, que em sua maioria sdo
constituidos de seres multicelulares, com alguns organismos unicelulares (ZAHA,
2001).

Tanto em um procarioto quanto em um eucarioto, 0 genoma tem a funcéo de
repositorio replicativo da informacéo codificada pelo DNA (acido desoxirribonucleico)
que a constituiu (ZAHA, 2001). O genoma € composto por duas regiées principais:
as génicas, normalmente codificadoras de proteina; e as intergénicas, chamadas de
regides nao-codificadoras (LESSA, 2012).

Um gene é uma sequéncia de nucleotideos do DNA que € expresso em um
produto funcional. Assim, o DNA é a molécula formadora dos genes (ALBERTS et
al., 1997; JUNQUEIRA et al.,, 2005). DIAS CORREIA (2007) define RNA nao
codificante (ncRNA) como “ o RNA que nao codifica proteinas, embora este ncRNA
contenha na sua estrutura informacdes variadas podendo pois ter funcdes
especiais”. OS ncRNAs eram chamados de “junk DNA” por se acreditar que néo
possuiam funcbes importantes. Descobriu-se ao longo dos anos exatamente o
oposto, os NncRNA sdo importantes para as mais diversas fun¢cdes do mecanismo
celulares (LESSA, 2012).

A biologia tradicionalmente € uma ciéncia de observagdo. Nos Ultimos anos
os dados biologicos se tornaram muito mais discretos. Grande parte da atividade
organizada da bioinformatica procura analisar os dados de um organismo. O fluxo e
o controle dessas informagfes sdo o estado da arte da bioinformatica. Com o
avanco da computacdo e a o aumento da capacidade de armazenamento e
processamento de dados na area de hardware e software a bioinformatica se tornou
possivel (LESK, 2005).

Com a necessidade de se armazenar os dados biologicos, de processa-los e
consulta-los de forma simples e eficiente, surgiram os BDBM (bancos de dados de

biologia molecular), principalmente com o0 surgimento de sequenciadores



automaticos de DNA a partir da segunda metade da década de 90. Nos BDBMs séo
armazenados dados biolégicos como sequéncias de nucleotideos no GenBank®
(GenBank Sequence Database), sequéncias de aminoacidos no PIR? (Protein
Identification Resource), estruturas terciarias da proteina no PDB?® (Protein Data
Bank), entre outras (SEIBEL et al, 2000; CASTRAVECHI, 2004).

Além dos dados biologicos citados anteriormente, os BDBM podem
armazenar informacfes de sequéncias de DNA denominadas promotores. Essas
sequéncias sinalizam onde a sintese do RNA deve ser iniciada (ZAHA, 2001;
JUNQUEIRA, 2005). Utilizando métodos computacionais de predi¢do, € possivel
avaliar as chances de uma regiao ser ou ndo promotora (SEIBEL et al, 2000).

1.1 O PROBLEMA

O portal IntergenicDB € um portal de consultas por regifes promotoras
(DAVANZO, 2010; PICOLLOTO, 2012). Sua criacdo aconteceu atraves de uma
demanda do grupo de bioinformatica da UCS para a criagdo de uma ferramenta para
pesquisa e armazenamento de informacdes sobre Biologia Molecular (PICOLLOTO,
2012).

As informacdes acessadas pelo portal estdo armazenadas no banco de dados
PromotoresDB, que foi criado com o objetivo de armazenar e estudar as sequéncias
intergénicas com possivel funcdo biolégica de DNA de organismos procariontes
(DAVANZO, 2010).

Através do portal é possivel fazer buscas usando os dados de regides
intergénicas. Estas buscas podem ser refinadas usando-se como parametros de
pesquisa o0 gene, fatia de regido intergénica e por organismo. O resultado da
pesquisa pode ser salvo. Além disto, o usuério do portal podera submeter arquivos
com informagdes a serem armazenadas no banco de dados (DAVANZO, 2010).

E preciso fazer modificagdes no IntergenicDB, visando aperfeicoa-lo e
melhora-lo, tais como:

e Melhorias na forma de consulta e exibicdo dos métodos de predicao;

! http://www.ncbi.nIm.nih.gov/Genbank/index.html
2 http://www-nbrf.georgetown.edu/
3 http://www.rcsb.org/pdb
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e Oferecer uma alternativa para que os usuarios cadastrados possam
recuperar sua senha;

e Garantir que as consultas atualmente disponiveis no portal estejam
funcionando;

e Realizar testes de busca e validacbes, garantido que os dados
retornados pelo IntergenicDB estejam de acordo com os filtros usados
na busca;

e Testar as funcionalidade do portal e sanar qualquer inconformidade
encontrada.

e Popular o banco de dados PromotoresDB utilizando os dados ja
existentes em outros portais de biologia molecular. Os portais que
serdo utilizados para a busca de informacées serdo o NCBI* (National
Center for Biotechnology Information) e o JCVI — CRM® (The
Comprehensive Microbial Resource) (PICOLLOTO, 2012).

1.2 QUESTAO DE PESQUISA

Baseado no problema de pesquisa descrito anteriormente e dentro do
contexto apresentado surge a questao de pesquisa:

Quais as melhorias que o portal IntergenicDB necessita e quais sdo as novas
ferramentas que precisardo ser criadas para fazer do portal um ambiente mais

acessivel de usar e mais agil para efetuar cargas de informacéo no banco de dados?
1.3 OBJETIVOS

O objetivo deste trabalho é desenvolver casos de teste para validar as

funcionalidades do portal IntergenicDB, valida-los e fazer a carga dos novos dados

para o banco de dados.

1.3.1. Objetivos Especificos

4 http://www.ncbi.nlm.nih.gov/
> http://cmr.jevi.org/tigr-scripts/CMR/CmrHomePage.cgi
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Para alcancar o objetivo apresentado, o presente trabalho se orientard pelos
objetivos especificos apresentados abaixo:

e Definir os requisitos e gerar os artefatos de software da nova
ferramenta de importacao de dados;

e Implementar a nova ferramenta de importacéo de dados;

e Definir e especificar as melhorias que deverdo ser implementadas no
portal IntergenicDB.

e Implementar as novas funcionalidades do portal, utilizando os padrbes
ja empregados no IntergenicDB,;

e Definir a metodologia que seréa utilizada para aplicacdo dos casos de
teste;

e Criar casos de testes a serem aplicadas as consultas do IntergenicDB;

e Aplicar os casos de testes;

e Avaliar os resultados;

1.4 ESTRUTURA DO TEXTO

O capitulo 2 apresenta uma introducdo a biologia molecular, conceituando a
estrutura celular de organismos procariotos (DNA e RNA) e alguns de seus
processos. Também sao definidos conceitos de bioinformatica, bancos de dados
bioldgicos e os portais de bioinforméatica.

O capitulo 3 apresenta o portal IntergenicDB e o banco de dados
PromotoresDB.

O capitulo 4 apresenta 0s novos requisitos que serdo empregados no
IntergenicDB ou na nova ferramenta de importacdo de dados.

No capitulo 5 é apresentado o desenvolvimento dos requisitos do portal e
desenvolvimento da nova ferramenta de importacdo de dados propostos no capitulo
4. Também €& apresentado o resultado dos testes efetuados na ferramenta de
consulta do IntergenicDB com as informacfes obtidas através dos dados fornecidos
pela nova ferramenta de importacao

O capitulo 6 apresenta a conclusdo do trabalho e sugestdes para futuros

trabalhos.
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2 BIOLOGIA MOLECULAR

A biologia molecular é a area da ciéncia pertencente a biologia que estuda a
estrutura celular e os seus constituintes moleculares com suas interacbes e
localizagdo (ZAHA, 2001). E tradicionalmente uma ciéncia de observacdo. Nos
altimos anos os dados bioldgicos se tornaram muito mais discretos, como no caso
do sequenciamento de nucleotideos e aminoacidos. Grande parte da atividade
organizada da bioinformatica procura analisar os dados de um organismo e entender
seus processos em nivel moleculares. Com 0 avang¢o da computacdo e a 0 aumento
da capacidade de armazenamento e processamento de dados na area de hardware
e software a bioinformatica se tornou viavel, assim €& possivel fazer inferéncias a
partir de um grande volume de dados de biologia molecular, fazer conexdes e
posteriormente derivar predi¢des (LESK, 2005).

O objetivo deste capitulo é apresentar os componentes biolégicos e as
reacdes que ocorrem entre eles. Além disso, serdo apresentados os bancos de
dados de biologia molecular e os portais que fazem acesso a esses bancos de

dados, tornando compreensiveis as proximas se¢des deste trabalho.

2.1 GENE, DNA E RNA

JUNQUEIRA E CARNEIRO (2005) define gene como “uma sequéncia de
nucleotideos do DNA que é expresso em um produto funcional”. Deste modo o gene
€ constituido por polimeros lineares de nucleotideos, unidos por ligacdes
fosfodiéster (ZAHA, 2001).

O DNA é uma molécula em forma de dupla hélice (Figura 1), sendo suas
bases unidas por pontes de hidrogénio (JUNQUEIRA E CARNEIRO, 2005). Existem
quatro tipos de bases, a adenina (A), a citosina (C), a guanina (G) e a timina (T). As
pontes de hidrogénio se formam em nimero maior entra pares de bases compostos
por G e C ou entre A e T. A fungdo do DNA é a de comandar todo o funcionamento
da célula e de transferir informacéo genética para as células filhas (ALBERTS et al.,
1997).

13
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Figura 1: Estrutura do DNA

Fonte: (ALBERTS et al., 2011).

Diferente de um DNA que é formado por duas cadeias de polinucleotideos, o
Acido Ribonucleico (RNA) é uma molécula formada geralmente por um filamento
anico (Figura 2). A fita de RNA simples é criada através da transcricado de DNA, com
0 RNA retendo toda informacdo da sequéncia de DNA ao qual foi copiado
(ALBERTS et al., 1997).

Figura 2: Estrutura do RNA

Fonte: (ALBERTS et al., 1997)
14



JUNQUEIRA E CARNEIRO (2005) distingue o RNA em trés variedades
principais do ponto de vista estrutural funcional:

e RNA mensageiro (mMRNA), que tem a fung¢ao de determinar a posi¢cao
dos aminoécidos nas proteinas;

¢ RNA de transferéncia (tRNA). Sua funcéo é transportar os aminoacidos
unindo o seu anticodon ao cédon do mRNA e determinar a posi¢céo dos
aminoacidos nas proteinas;

e RNA ribossémico (rRNA), que combinado com o mRNA forma os
polirribossomos;

A regido intergénica é a regido do DNA que nédo possui informagfes para a
sintese do RNA. E dentro da regidio intergénica que estéa localizada a sequéncia de
DNA denomina promotor. A funcdo do promotor é a de indicar o local que indica a
sintese de RNA deve ser iniciada (Figura 3). As moléculas de RNA sao sintetizadas
por enzimas denominadas RNA polimerase, que se liga fortemente a regido
promotora (ALBERTS et al., 1997).

Figura 3 - Regido promotora
Fonte: (ALBERTS et al., 1997)

No processo de transcricdo (Figura 4) uma das fitas de DNA atua como um

molde para o pareamento das bases.
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Figura 4 - Processo de sintese do RNA
Fonte: (ALBERTS et al., 2011).

A molécula de RNA polimerase se desloca pausadamente através da fita de
DNA exposta. O processo continua até local onde esta localizada uma cadeia de
DNA especial, que sinaliza a parada da transi¢cdo. Ao final o RNA polimerase libera
as duas fitas de DNA e a recém-sintetizada cadeia de RNA (ALBERTS et al., 1997).

No processo de replicagcdo do DNA, tantos as células eucariontes como as
células procariontes possuem enzimas que desempenham esse papel, tais enzimas
séo denominadas DNA-Polimerase. A sintese de uma nova cadeia complementar
obtida através do desenrolamento da cadeia de dupla-hélice. Ao se abrir a dupla-
hélice, duas novas cadeias se formam, sendo uma em cada hélice, originando assim
duas novas moléculas com pode ser visto na Figura 5. Esse processo de replicacao
possui a caracteristica de ser semiconservativo, pois cada nova molécula é uma
copia perfeita de uma molécula preexistente (JUNQUEIRA E CARNEIRO, 2005).
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Figura 5 - Processo de Replicacdo do DNA
Fonte: (ALBERTS et al., 2011).

2.2 BANCO DE DADOS DE BIOLOGIA MOLECULAR

O genoma tem a funcao de repositério de toda informacdo genética, estando
codificada pelo &cido desoxirribonucleico (DNA) que compde esse genoma (ZAHA,
2001). O projeto genoma humano, que teve como propdsito sequenciar e mapear
todos os genes da espécie humana teve suas informac6es armazenadas em BDBMs
(NOTARI, 2012).

Segundo LESK (2008) o proteoma, em analogia ao genoma, “é o conjunto de
proteinas de um organismo”. O estudo desse conjunto de proteinas busca
identificar, localizar e analisar suas funcbes. Essa é uma area de estudos que
trabalha com um grande volume de informacdes que precisam de coleta e analise de
dados em larga escala (LESK, 2008).

Transcriptoma refere-se ao completo de transcritos presentes em uma célula.
Nesse caso, os BDBMs séo utilizados, por exemplo, com o objetivo de coletar e
classificar diferentes tipos de RNA encontrados em organismos. Um exemplo de
banco de dados de transcriptoma € o GEO (Gene Expression Omnibus), que
armazena dados sobre expressdes de gene e arranjos de hibridizacdo (NOTARI,
2012).

Com a necessidade de se armazenar os dados biologicos citados acima, de
processa-los e consulta-los de forma simples e eficiente, os dados biologicos foram

organizados em bancos de dados de biologia molecular (BDBM). Isto ocorreu
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fortemente com o surgimento de sequenciadores automético de DNA a partir da
segunda metade da década de 90 (SEIBEL et al, 2000; CASTRAVECHI, 2004).

Nos BDBMs sdo armazenados dados biolégicos como sequéncias de
nucleotideos no GenBank® (GenBank Sequence Database), sequéncias de
aminoacidos no PIR’ (Protein Identification Resource), estruturas terciarias da
proteina no PDB® (Protein Data Bank), entre outras (SEIBEL et al, 2000;
CASTRAVECHI, 2004).

Um banco de dados é um arquivo de informacfes com uma organizacao
estruturada das informacdes e deve ter ferramentas para seu acesso (LESK, 2005).
Os BDBMs contém sequéncias de &cidos nucléicos e de proteinas, estruturas e
funcdes de macromoléculas, padrbes de expressdo, redes de vias metabdlicas e
cascatas de regulacao.

As proximas secdes descrevem o portal NCBI° (National Center for
Biotechnology Information) e o portal Comprehensive Microbial Resource'® (CMR).
Estes portais fornecem acessos a BDBMs, os quais servirdo de fonte de dados para

o portal IntergenicDB.

2.2.1. NCBI

O NCBI foi criado em 1988 como uma divisdo do NLM (National Library of
Medicine), por iniciativa do senador Claude Pepper (SMITH, 2013). A missédo do
NCBI é desenvolver novas tecnologias de informacdo para ajudar na compreensao
dos processos moleculares e genéticos que controlam a saldde e as doencas
(SMITH, 2013). O NCBI tem a tarefa de criar sistemas para armazenar e processar
informacdes sobre biologia molécula, bioguimica e genética, facilitando o acesso a
esses dados pela comunidade médica (SMITH, 2013).

O NCBI mantem e disponibiliza varios bancos de dados para consulta. Pode-
se citar o PubMed'?, uma ferramenta de busca composta®® por mais de 22 milhdes

de citacbes para a literatura biomédica do MEDLINE, revistas de ciéncias da vida, e

6 http://www.ncbi.nIm.nih.gov/Genbank/index.html
7 http://www-nbrf.georgetown.edu/
® http://www.rcsb.org/pdb
? http://www.ncbi.nlm.nih.gov/
% http://cmr.jcvi.org/tigr-scripts/CMR/CmrHomePage.cgi
1 http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/
"2 Consulta realizada em 23 de outubro de 2013
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livros on-line. Outro banco de dados que pode ser citado é o Genbank'?, sendo parte
da International Nucleotide Sequence Database Collaboration (Colaboragao
Internacional de Banco de Dados de Sequéncias de Nucleotideos) juntamente com
outras duas organizacdes, o DDBJ (DNA DataBank of Japan) e o EMBL (European
Molecular Biology Laboratory). Estas trés entidades trocam dados entre si todos o0s
dias. O Genbank possui'* atualmente mais de 154 milhdes de bases e mais de 167
milhdes de sequencias (MIZRACHI, 2013).

No Genbank sdo armazenados sequéncias de nucleotideos e proteinas, além
de informagbes sobre cada sequéncia com o nome cientifico e a taxonomia do
organismo de origem. Para acessar toda essa informacao é utilizado o Entrez*. As
consultas efetuadas no portal ao banco de dados Genbank utilizam o aplicativo
Entrez como mecanismo de busca (SEIBEL et al, 2000).

E possivel ter acesso aos dados dos bancos de dados do NCBI fazendo um
acesso remoto utilizando um programa cliente, com isso é possivel realizar consultas
baseadas no Entrez. Utilizando programas oferecidos pela ferramenta E-Utilities™® é
possivel ter acesso aos dados de um servidor utilizando uma sintaxe fixa de URL,
com um conjunto de parametros pré-estabelecidos (NOTARI, 2012). Através da
Figura 6 é possivel visualizar os dados retornados de uma consulta no banco de
dados de nucleotideos do NCBI. Nessa consulta foi usada a URL
“http://eutils.ncbi.nlm.nih.gov/entrez/eutils/efetch.fcgi?db=nuccore&id=34577062,244
75906&rettype=fasta&retmode=text”. Os parametros informados foram o banco de
dados(db), a lista de Ids dos registros que devem ser retornados(&id), o tipo de
arquivo utilizado (&rettype) e o formato dos dados (&retmode).

>gi| 34577062 | ref|NM_©01126.2| Homo sapiens adenylosuccinate synthase
(ADSS), mRNA
GGAAGGGGLCGTGGCCTCGGTCCGGEGTGGLGGCCGTTGCCGCCACCAGGGCCTCTTCCTGLGGGLGGTGL
TGCCGAGGLCGGCCTGLGLGRGECAGTCATGGTACCCCCTTGAGCGLGGLTGTGGLGLAGAGCGGGGLGGEG
GACTGGCTGRAGGGTGGCGGCCCGLEGLGLLGGLGLGLGGEGCCGGLCTCTGGCTCCTTCTTCCTCTGCAT
GTGGCTGGCGGCCGCAGAGCAGTTCAGTTCGCTCACTCCTCGCCGGCCGCCTCTCCTTCGGGCTCTLLTC
GCGTCACTGGAGCCATGGCGTTCGCCGAGACCTACCCGGLGGCATCCTCCCTGCCCAACGGCGATTGLGG

Figura 6 - Exemplo de dados do portal NCBI

B http://www.ncbi.nlm.nih.gov/genbank/
' Consulta realizada em 23 de outubro de 2013
 http://www.ncbi.nlm.nih.gov/gquery
16 http://www.ncbi.nlm.nih.gov/books/NBK25500/
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2.2.2. JCVI-CMR

O CMR é uma ferramenta que permite aos pesquisadores acesso a

sequéncia de genomas de bactérias. O CMR instituiu que a atualizacdo dos dados

ocorre de forma trimestral. No inicio de cada trimestre 0S novos genomas

disponiveis no GenBank s&o analisados e entdo séo adicionados ao CMR.

O CMR oferece uma variedade de ferramentas e recursos que Sao

disponibilizadas para acesso através da barra de menu existente no topo esquerdo

do site. As ferramentas oferecidas pelo CMR séo as seguintes (DAVIDSEN et al.,

2009):

Genome Tools: Busca de listas de organismos bem como um sumario
de informacdes e analises por organismo selecionado;

Searches: Permite realizar buscas por gene, genoma, regides de
sequéncia e evidéncias;

Comparative Tools: Compara multiplos genomas baseado em uma
variedade de critérios, incluindo homologia e atributos genéticos.

Lists: Permite listar informacbes sobre organismos como todos 0s
genes de um genoma.

Downloads: Permite o download de sequencias genéticas ou atributos
por organismos. Permite também acessar o diretério FTP.

Carts: Permite ao usuario selecionar genomas ou genes de
preferéncia, ficando armazenado no Genome Cart. E possivel fazer o

download das preferéncias armazenadas no Genome Cart;

As ferramentas listadas acima fazem acesso ao Omniome (Figura 7), que € a

base de dados relacional utilizada pelo CMR (DAVIDSEN et al., 2009). O banco de
dados armazena informacdes de sequéncias de DNA, de proteinas, de genes e RNA

entre outras caracteristicas. Atualmente, o banco de dados possui'’ em sua base

672 bactérias, 48 Archaea (organismos parecidos com as bactérias) e 3 virus.

'7 Consulta realizada em 23 de outubro de 2013
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Figura 7 - Modelo légico do banco de dados Omniome
Fonte: '

2.3 CONSIDERACOES FINAIS

A biologia molecular € uma ciéncia que gera um grande volume de dados.
Para poder armazenar todos esses dados biologicos sdo utilizados bancos de
dados. O acesso a esses bancos de dados se da através do uso de algumas
ferramentas, como portais web. Essas ferramentas possibilitam que qualquer
usuario possa fazer consultas e utilizar as informagdes armazenadas nesses bancos
de dados para realizar pesquisas na area.

Como os bancos de dados até entdo existentes ndo contemplavam as

necessidades de pesquisa sobre o0s promotores realizada pelo grupo de

'8 ftp://ftp.jcvi.org/pub/data/Omniome_Database/tab_delimited_omniome/
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bioinforméatica da Universidade de Caxias do Sul, foi criado um novo banco de
dados. Esse banco de dados denominado PromotoresDB foi proposto pelo aluno
Aurione Francisco Molin (MOLIN, 2009). Posteriormente a aluna Vanessa Davanzo
(DAVANZO, 2010) desenvolveu o portal IntergenicDB para que fosse possivel
interagir com o banco de dados. Em 2012, o aluno Douglas Picolotto (PICOLLOTO,
2012) implementou novas funcionalidades ao portal IntergenicDB, tornando-o mais
robusto. No préximo capitulo sera apresentado o banco de dados PromotoresDB e 0

portal IntergenicDB, para que seja possivel compreender o seu funcionamento.
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3 PORTAL INTERGENICDB

O IntergenicDB™ é um portal que possui acesso a informacdes de sequéncias
de DNA conhecidas como regides intergénicas (ou promotores) de seres
procariotos.

O portal surgiu como uma necessidade do grupo de Bioinformética da
Universidade de Caxias do Sul (UCS) para armazenamento de informacfes sobre
Biologia Molecular, ja que os iniumeros Bancos de Dados de Biologia Molecular
existentes ndo atendiam por completo as necessidades do grupo de Bioinformatica.

O desenvolvimento do portal teve inicio no ano de 2009 pelo aluno Aurione
Francisco Molin (MOLIN, 2009) com a modelagem e implementacao do prototipo do
banco de dados denominado “promotoresdb”. No ano de 2010 a aluna Vanessa
Davanzo (DAVANZO, 2010) deu continuidade com a criagdo do portal IntergenicDB
para que fosse possivel interagir com o banco de dados. Em 2012, o aluno Douglas
Picolotto (PICOLLOTO, 2012) implementou novas funcionalidades ao portal
IntergenicDB, tornando o portal uma ferramenta mais robusta e com maior controle
sobre as informacgdes. Nas proximas secfes serdo apresentadas as caracteristicas e
o funcionamento do banco de dados PromotoresDB e do portal IntergenicDB.

3.1 PROMOTORESDB

O PromotoresDB surgiu da necessidade da professora e doutora Sheila de
Avila e Silva (Avila e Silva, 2012) completar parte de seu trabalho para sua tese de
doutorado intitulada “Redes neurais artificiais aplicadas no reconhecimento de
regides promotora sem bactérias Gram-negativas” (MOLIN, 2009).

O objetivo do banco de dados € o armazenamento de sequéncias de
nucleotideos de regides promotoras de organismos procariontes. A partir desse
objetivo, foram definidos os requisitos para o funcionamento do banco de dados,
sendo eles (MOLIN, 2009):

e Regibes promotoras entdo ligadas a um organismo, este organismo

possui um nome, um reino, uma familia, e um tipo de molécula;

19 http://www.danlian.com.br/intergenicdb/
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e Os genes sao possui um nome que para identificacdo, um simbolo, o
namero da posicao de inicio (5’), o numero da posicado de fim (3’),
uma fungdo, uma quantidade de nucleotideos “GC”  na sequéncia do
gene;

e Regibes Intergénicas caracterizam pelo niumero da posi¢cao de inicio da
sequéncia (5’), pelo numero da posigédo de fim da sequéncia (3’), pelo
tamanho da sequéncia, pela sequéncia de nucleotideos e o tipo de fita
que pertence;

e Regido Intergénica de teste possuem cadeias de 60 nucleotideos que
serdo usados como fonte de dados usada para a predicdo que definira
se a sequéncia é candidata a ser promotora,

e Algoritmos denominados de métodos preditores sdo usados na
predicdo das chances de uma regido ser promotora, 0 método possui
um nome que o identifica, o percentual de uma cadeia ser promotora e
uma descricdo das suas caracteristicas de funcionamento ou
aplicabilidade;

e Manter informacdes bibliograficas de publicacbes como informacgdes do
autor, titulo da obra, data da publicacdo, instituto ao qual esta
vinculado (exemplo — universidade), cidade e pais ao qual foi
produzido, um endereco web para acesso (caso esteja publicado na
web), e um espaco para informacdes adicionais;

A ferramenta de banco de dados escolhida para o desenvolvimento do
PromotoresDB foi o MySQL por ser o de cédigo aberto e bastante popular no
mundo, além de ser uma alternativa segura e ndo possuir nenhum custo para
obtencéo de licenca de uso (MOLIN, 2009). O modelo ER que representa os dados
do PromotoresDB juntamente com o portal IntergenicDB proposto pelo aluno
Aurione Francisco Molin (MOLIN, 2009), juntamente com as alteracdes feitas pela
aluna Vanessa Davanzo (DAVANZO, 2010) e pelo aluno Douglas Picolotto
(PICOLLOTO, 2012) esta representado na Figura 8.
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Figura 8 - Modelo conceitual do banco de dados PromotoresDB
Fonte: (PICOLLOTO, 2012)

3.2 INTERGENICDB
Para que fosse possivel interagir com o PromotoresDB, verificou-se a
necessidade de criacdo de uma nova ferramenta. Essa nova ferramenta deveria ser

capaz de fazer consultas ao banco de dados, além de realizar upload e download de

arquivos. Com isto foi criado o portal IntergenicDB (Figura 9).
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Intergenic DB

Prokaryotes' Intergenic Regions

Inicio Pesquisar Publicactes Ajuda

Bem-vindo ao IntergenicDB!

O IntergenicDB € um banco de dados que contém sequéncias de DNA conhecidas como
regides intergénicas (ou promotores) de seres procariotos.

Este banco de dados € um resultado do estudo efetuado pela Prof. Sheila de Avila e Silva,
da Universidade de Caxias do Sul (UCS), entitulado "Redes MNeurais Artificiais no
Reconhecimento de Regifes Promotoras em Bactérias Gram-MNegativas". Este estudo
Entrar investiga as regides intergénicas, utilizando redes neurais treinadas por um programa para
identificar se dada sequéncia de DMNA & uma regido promotora. Para ver mais sobre este

JEIETIE estudo, cligue agui.
Senha: O website IntergenicDB € uma ferramenta que prove uma forma simples de efetuar

pesquisar e enviar dados para o banco de dados do IntergenicDB. Este website € um
resultado do estudo dos alunos da Universidade de Caxias do Sul Vanessa Davanzo e
Douglas Picolotto, com a orientagdo do Prof. Daniel Luis Notari.

Entrar

Ainda ndo estd
registrado?

Figura 9 - Portal IntergenicDB

Fonte: %°

Para implementar o portal IntergenicDB, a ferramenta escolhida foi o
ASP.NET, utilizando a linguagem C#. O portal utiliza uma maquina servidora web
com um SGBD MySQL (Figura 10) que recebe as requisicdes de servico e as
encaminha para o Controller, que consulta o Model (modelo de dados) e retorna as
informacBes do banco de dados para a View, onde o0 usuario ira interagir
(DAVANZO, 2010). Ja na modelagem, foram aplicados alguns padrdes de projetos
largamente utilizados como:

e O Model-View-Controller. Consiste em trés objetos. O Model, que
representa informacdes sobre o dominio de negdcio, o View,, que € a
representacdo do Model na tela e o Controller, controla as interagbes
do usuario com a View e o modelo de dados (FOWLER et al., 2002);

e Abstract Factory: Possibilita a criacdo de um interface para um familia
de objetos sem especificar suas classes concretas (GAMMA et
al.,1994);

e Data Gateway: Centraliza as operacdes de acesso aos dados em seu
interior (FOWLER et al., 2002).

20 http://www.danlian.com.br/intergenicdb/
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Figura 10 - Arquitetura do sistema
Fonte: (DAVANZO, 2010)

No ano de 2012 o aluno Douglas Picolloto implementou algumas novas
funcionalidades ao portal IntergenicDB. Entre as melhorias empregadas pelo aluno
Douglas Picolloto (PICOLLOTO, 2012), pode-se citar a nova area de administracéo
criada para permitir a manutencdo dos dados (Figura 12). Essa nova area foi
dividida em trés grandes partes. O grupo Access Control (Controle de Acesso)
permite dar manutencdo nas permissdes e autenticacdes dos usuarios. O grupo
Molecular Biology Information (Informacdes sobre Biologia Molecular) permite a
manutengdo dos cadastros utilizados nas consultas dos sistemas. O grupo Other
(Outros) d& ao usuéario a possibilidade de gerenciar artigos e publicacdes postados
pelos usuéarios do sistema, além de dar acesso a fila de arquivos para importacédo
que foram submetidos pelos usuérios, dando a opcéo de confirmar a importacdo dos
dados ou de descarta-los (PICOLOTTO, 2012).

Os requisitos que deram origem a essas novas funcionalidades, juntamente
com as funcionalidades implementadas pela aluna Vanessa Davanzo podem ser

vistos através da Figura 11.
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f

Figura 11 - Casos de uso das novas funcionalidades
Fonte: (DAVANZO, 2010; PICOLOTTO, 2012)
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Essa nova area de administracdo (Figura 12) esta disponivel através do

endereco do portal, acrescentando “/Admin”?* no final do endereco (PICOLOTTO,
2012).

Usuario: jdalzolchio@ucs.br | Sair

Intergenic DB

Administration

— Controle de Acesso

m o

C’

Grupos Usuarios

— Biologia Molecular

h @ %

Genes Regides Organismos  Métodos de Fungdes
Intergénicas Predicdo
— QOutros
.
O da
Cidades Paises Importacdo Publicagdes Estados

-_—

Figura 12 - Area de administrac&o do portal IntergenicDB

Fonte: 2

Atualmente o IntergenicDB ja conta com algumas informacdes cadastradas
pelo aluno Douglas Picolotto (PICOLOTTO, 2012). Essas informacdes foram
fornecidas pela Profa. Dra. Scheila de Avila e Silva em arquivo texto para importac&o
pelo portal. Uma amostra de como os dados atualmente disponiveis sdo exibidos
pelo portal para o usuario atraves de uma consulta poder ser vista através da Figura
13.

2 Exemplo: http://www.intergenicdb.com.br/Admin
2 http://www.danlian.com.br/intergenicdb/Admin
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Inicio Pesquisar Publicacées Upload Ajuda

Expandir Tudo | Exportar para TXT | Exportar para CSW | Exportar para XML | Nowva Pesquisa

AL ZZprr

Ll

Aeromonas hydrophila ATCC7966

Familia: Proteobacteria
Reino: Bacteria

Amino add biosynthesis
- arginine repressor

GC: 64,39 %

- aromatic amino acid transport protein AropP
GC: 60,27 %

Comprimento: 363
Diregdo: F
Posicdo: 2011610
Sequéncia:

AACTGCATCCTTGT TGCAAAGGAGCGCTTCATAAAACACGAATTGCCGATAGAGTCAACCA
AATCGAGCCCAACTGCTCACAATACAACCAGTCACTTCCCTACCAGCTTCATCGCTCCCT
AAMAMNCCTGCCTTTCGCCGAAAAANCCAGCGAATGATGAGGAAAATAGGTGCATCCTCGA
TEGATTATCACTATTCTGCT TCCGT TGGTAGTCGCCATAMAAAANCAGAANGCGACTCACT
GTAACGAAATAAMAATACGGATTTCGTCACGT TTCAGGCACACTTTGCCGTGCACGGETCACA
TEGAGTGACCCGACGGACGAGAT GACAGACGAATGACT TCAGAAGACGTAAGGAAGGAAG
ANT

Métodos de Predicao

Figura 13 - Consulta no IntergenicDB
Fonte: %

3.3 CONSIDERACOES FINAIS

O portal surgiu a partir de uma necessidade do grupo de Bioinformatica da
Universidade de Caxias do Sul (UCS). Seu desenvolvimento se deu através do
resultado das pesquisas realizadas pelos alunos Aurione (MOLIN,2009), Vanessa
(DAVANZO,2010) e Douglas (PICOLLOTO, 2012) para suas respectivas
monografias de conclusdo do curso. Entretanto o portal e as consultas realizadas
por ele precisam passar por teste. Além da necessidade de teste que devem ser
realizados no portal, surgiram novas demandas através da Profa. Dra. Scheila de
Avila e Silva que precisam ser atendidas. Os requisitos levantados a partir dessas
novas demandas e os testes que devem ser realizado no IntergenicDB s&o o0 motivo
deste trabalho. A modelagem e o desenvolvimento dessas novas demandas serdo

mostrados nas préximas secoes.

2 http://danlian.com.br/intergenicdb/Default/Search
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4 PROPOSTA DE SOLUCAO

Este capitulo apresenta as alteracfes que serdo feitas no banco de dados
PromotoresDB e no portal IntergenicDB. Serdo apresentados 0S novos requisitos
gue devem ser implementados no portal juntamente com a apresentacdo da nova
ferramenta de importacdo de dados seguindo a metodologia de Desenvolvimento

Guiado por Teste.

4.1 DESENVOLVIMENTO GUIADO POR TESTE

O Desenvolvimento Guiado por Teste (TDD) é um estilo de desenvolvimento
de software agil onde os desenvolvedores criam testes automatizados que séo
executados repetidamente durante o desenvolvimento (BECK, 2010). O uso do TDD
resulta numa melhor compreensdo e uma melhor geréncia de codigos mais
complexos (BECK, 2010). Falhas séo identificadas de forma mais rapida, ja que o
programador tem feedback frequente através da execucdo constante dos testes
(BECK, 2010).

Existem algumas etapas que devem ser seguidas em um determinado fluxo
(Figura 14) no desenvolvimento orientado a teste que sao (BECK, 2010):

1. Adicionar um teste rapidamente.
Rodar todos os teste e ver o mais novo falhando.
Fazer uma pequena mudanca.

Rodar todos os teste e ver todos funcionando.

o bk~ 0N

Refatorar e remover duplicacdes

Escrever
Teste

Refinar
Programa e
Refatorar

Escolher
Histdria

Figura 14 - Fluxo do TDD
Fonte: (BECK, 2010).
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Esse ciclo é conhecido como "Vermelho-Verde-Refatora" ("Red-Green-
Refactor"), onde (BECK, 2010):

e O vermelho significa que o teste esta falhando, porém nesse caso a
falha é tratada com um progresso, pois € possivel ter uma medida
concreta de falha. Todavia, € necessario arruma-lo o mais rapido
possivel,

e O verde significa que o teste foi executado com sucesso;

e A refatoragdo, que tem como objetivo manter um cdédigo limpo e que
sempre funcione.

Os casos de testes estdo relatados junto com a explicacdo das melhorias e
alteracbes a serem feitas no banco de dados PromotoresDB e no portal
IntergenicDB, e também a explicacdo do importador de dados para carga de novos
dados no PromotoresDB.

4.2 PROMOTORESDB

O modelo ER existente atualmente para o banco de dados PromotoresDB nédo
esta representado de forma correta a estrutura que esta sendo utilizada no banco de
dados. Entre as inconsisténcias existentes estdo uma coluna denominada
IntergenicRegionLength pertencente a tabela ImportQueueEntry e outra coluna
denominada Year pertencente a tabela Publication. Essas colunas existem no
modelo ER, porém n&do estdo sendo utilizadas pelo PromotoresDB. E necessario
analisar o portal IntergenicDB, verificar os arquivos e métodos utilizados para
realizar o processo de importacdo de dados e verificar se as colunas
IntergenicRegionLength e Year estdo sendo empregados em algum momento neste
processo de importacdo. Caso os campos sejam localizados entdo deve ser feita a
criagdo das colunas no banco de dados, caso contrario, 0 modelo ER deve ser
alterado, removendo os campos IntergenicRegionLength e Year. Esse processo €
necessario para manter a estrutura do banco de dados PromotoresDB igual ao
modelo ER.

Também sera necessario alterar a cardinalidade existente hoje entre as

tabelas Gene e IntergenicRegion, Atualmente, um gene pode existir sem uma
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regido intergénica associada a ele e uma regiédo intergénica pode esta associada a
somente um gene no maximo. Com as alteragbes executadas no modelo ER, um
gene passa a ter obrigatoriamente uma regido intergénica associada a ele e uma
regido intergénica podera estar contida em mais de um gene. Com essa alteracao
de cardinalidade, deve-se alterar a composicdo da chave estrangeira da tabela
gene, acrescentando a coluna IntergenicRegionlD pertencente a tabela
IntergenicRegion.

Outra alteracdo necessaria € a criagdo de uma nova tabela denominada Slice.
Essa nova tabela deve ser uma agregacdo das tabelas IntergenicSlice,
IntergenicRegion e User. Além de colunas com as chaves primarias de cada uma
das tabelas, deve ser adicionado uma nova coluna denominada size.

O novo modelo ER contendo as modificacfes citadas anteriormente podem

ser visto na Figura 15.

— OName

Role

Name
|-. OrganismId

=

— 1 @Roleld

(0,n)
'I_O Kingdom GeneOrganlsm
() Symbol
Rela;ao 3 —{0,n)|
Organism _(_:_)_,— Gene . Geneld
Famil O\] DnaMolecuIe; H d}TapeSAddress
b TapeSAddress

GCPercentage
Name

PublishDate
Year
Llnk
rrO ComplementaryInfo

User

Emall

L UserId
FirstName

IntergenicRegionld
1,1 (0,n)
_—@ Publication1d Splits LastName
—_ " = Password
Publication | -O Institute Status O——intergenicRegion|-t 11— Relagdo_2 Active
L O Title Sequence(g)::
Author Length
L,n
(Ln) TapeSAddress 5—‘ L?)Tapem\ddress
Name x
HitPercentage
Info O-LI
(1,n)

(0.n) IntergenicSlice

Writes (1.1) PredictorMethod (0.n) AnalysedBy

PredictorMethodId .—lJ E SSequence Positionla

Figura 15 - Modelo Conceitual do Banco de Dados
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4.3 INTERGENICDB

Nesta secdo serdo apresentados 0s requisitos levantados que devem ser
implementados no portal IntergenicDB. O caso de uso com 0s requisitos levantados

e 0s atores envolvidos pode ser visto na Figura 16.

Recuperagdo de senha

Upload simultaneo de
arquivos

Pais no cadastro de

Usuario usuarios

Troca de dominio ministrador

Acesso a paginas do
grupo de biocirformatica

Visitarte Localizagdio geogrifica

da conexdo

Figura 16 - Caso de uso das novas funcionalidades

4.3.1. Alteragdes do ER do portal

Para atender aos novos requisitos do portal IntergenicDB que seréo
apresentados na proxima secdo, deve-se realizar a criacdo de uma nova tabela
denominada “Connection” essa tabela devera possuir as seguintes colunas:

e Coluna “ConnectionID” como chave primaria;
e Coluna “IPAddress”;

e Coluna AccessDateTime;
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Coluna

“CountryOriginID” como chave estrangeira da coluna
“CountrylD” pertencente a tabela “Country’.
Além da criacdo de uma nova tabela, devera ser adicionada uma nova coluna
na tabela “User” chamada “CountrylD”.
O modelo ER atualizado com as alteragGes propostas pode ser visto na

Figura 17.

Author (O Publicationld ) .
Year O_L - ComplementaryInfo OrganismName Org;msml-(mt::um ,
raisoge O] Pt OGTEE e
Link O———— . OrganismDnaMolecule O—l ,—ro
Title _,—O GeneTapeSAddress
(o,n) InternenicRegionLength OI: O —_(DGeneTape3Address
IntergenicRegionSequence (O GeneGCPercentage
IntergenicRegionStatus 1,1 GeneSymbol
»
IntergenicRegionTape3Address GeneMainRole
IntergenicRegionTapeSAddress
(1,1)
ImportQ vid @ FileSize
! __—OName FileName
City | @cityd ImportQueue Creation
ImportQueueld
|
(0,n) (0,n)
@ PhoneNumber
LocatedIn
l—.UserId
(1,1) FirstName
(1,1) Password Admin
——(Name LocatedIn o.n User OEmail
State  [——CO Symbol :g}istrame =
—— @ statedid —I—O Active om
wn A
(0,n)
EelongsTo
LocatedIn 1,1)
w1 AdminGroupld F,_ AdminGroup
wn Name O— |
Country ~Name ©,1) a,n
(1,1) @ Countryld UserActivationPending (O ActivationKey
PermissionKey O—L (0,n)
— @ Connectionld 3 i
Relaggo_1 Connection O AccessDateTime AdminGroupPermissionId .*AdminGroupPermission
———(O1pAddress permissionLevel O— |

Figura 17 - Modelo ER do portal

4.3.2. Recuperacéo de senha

Atualmente o portal IntergenicDB permite que 0S usuarios gue acessam 0
portal facam um cadastro. Esse cadastro da permissao para o usuario fazer uploads
de arquivos para a base de dados do IntergenicDB, além de manter o acesso as
informacgdes que um usuario ndo cadastrado possui. Apos cadastrar um usuario, é
possivel torna-lo um administrador, dessa forma ele adquire a permissdo para
Neste painel, um

acessar o painel de administracdo citado anteriormente.
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administrador, entre outra coisas, pode alterar o cadastro informacdes de outros
usuérios cadastrados, inclusive de outros administradores.

Entretanto, caso o usuario esqueca a sua senha, a Unica forma de recupera-la
€ acessando o painel de administrac;éo e alterando a senha diretamente no cadastro
do usuério. Nessa situacdo, € necessario que outro usuario do tipo administrador
acesse o0 cadastro do usuario que esqueceu sua senha.

Como solucéo para essa situacéo, sera criado um processo de recuperacao
de senha. Para ter acesso a esse novo processo, sera alterada a home do
IntergenicDB, acrescentando um novo link imediatamente abaixo do link ja existente

para cadastro de usuérios conforme pode ser visto em destaque na Figura 18.

Intergenic DB

Prokaryotes' Intergenic Regions

Inicio Pesquisar Publicacdes Ayjuda

Bem-vindo ao IntergenicDB!
O IntergenicOB é um banco de dados que contém sequéncias de DNA conhecidas como
regioes mtergénicas (ou promotores) de seres procanotos.

Este banco de cuor ¢ um resultado do estudo efetuado pela Prof, Sheila de Avila e Séva,
3 ¢ { ], entitulado ‘"Redes Neurais Artificiais no

_ Reconhecimento de Regides Promotoras em Bacténas Gram-Negativas®. Este estudo
Entrar investiga as regides intergémcas, utiizando redes neurais trenadas por um programa para
identificar se dada sequéncia de DNA é uma regido promotora. Para ver mais sobre este

no:

Usuano estudo, ghque agqur.

Senha: O website IntergenicDB ¢é uma ferramenta que prove uma forma simples de efetuar
pesquisar @ enviar dados para 0 banco de dados do IntergenicDB. Este website ¢ um
resultado do estudo dos alunos da Universidade de Caxas do Sul Vanessa Davanzo ¢
Douglas Picolotto, com a cnentagdo do Prof. Daniel Luis Notan.

Entrar
Ainda ngdo astd
registrado?

sua senha? I

Figura 18 - Exemplo de nova home

Ao clicar no link criado anteriormente, uma nova tela se abrird (Figura 15),
solicitando ao usuario informar o e-mail utilizado no cadastro da conta que deseja
recuperar a senha. Ao clicar em “Ok”, uma mensagem contendo a senha

correspondente ao e-mail informado sera enviada.
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Recuperar senha ®

Informe o e-mail utilizado no cadastro
de sua conta

E-mail

Ok

Figura 19 - Exemplo de tela para recuperacao de senha

Para testar a funcionalidade, serd informado um e-mail com a formatacao
invalida, obtendo assim a barra vermelha do TDD. A partir desta falha sera

construido o cédigo para atingir a barra verde.

4.3.3. Armazenar e visualizar localizacdo geogréafica da conexao

Atualmente o portal IntergenicDB ndo possui nenhuma restricdo para realizar
consultas. Qualquer usuério, independente de localizacdo geogréfica pode acessar o
portal. Tal liberdade de consulta aos dados permanecera como atualmente. Porém,
para fins estatisticos, é necessario armazenar no banco de dados alguns dos
usuarios que acessam o0s dados do IntergenicDB. Entre os dados que serdo
armazenados estéo:

e Endereco IP;

e Data de acesso;
e Hora de Acesso
e Pais de origem.

Para possibilitar o armazenamento desses dados, sera criada uma nova
tabela no banco de dados PromotoresDB. A consulta desses dos acontecera através
de uma nova tela. O acesso a essa tela estara disponivel através de um novo link na

area de administracdo do portal IntergenicDB (Figura 20), na sec¢éo Outros.
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IntergenicD

Administration

— Controle de Acesso

n

Grupos Usuarios

— Biologia Molecular

-3 ,-—"
o 1.":‘\'.
Genes Regides Organismos  Métodos de Funcdes
Intergé&nicas Predicdo
— Qutros
&
LN
Cidades Paises Importacdo  Publicacdes Estados Estatisticas

Figura 20 - Exemplo de acesso a tela de estatisticas

Ao acessar a tela de estatisticas, sera exibido um relatério contendo uma
contagem de acessos agrupados por pais.

Para validar a funcionalidade, deve-se realizar uma consulta no banco de
dados e armazenar a quantidade de registro de total de acesso ao portal. Em
seguida devera ser simulado um novo acesso ao IntergenicDB. Se a contagem de
acessos efetuados teve o total acrescido em uma quantidade o teste ocorreu com

SuUcCesso.

4.3.4. Area de acesso a outros portais do grupo

O grupo de Bioinformatica da Universidade de Caxias do Sul (UCS) possuira
outro portal nos moldes do IntergenicDB que ainda estd em desenvolvimento. E
necessario que 0s usuarios que acessam o IntergenicDB tenham conhecimento da

existéncia desse novo portal e de outros que futuramente possam ser criados pelo
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grupo de bioinformatica da UCS. Dessa forma, serdo avaliadas duas opc¢les de
solucgéo.

A primeira solucdo consiste na criacdo de uma nova aba na pagina inicial do
IntergenicDB (Figura 21) contendo um link de acesso ao novo portal. Atualmente
sera criada apenas a area de acesso, deixando para um momento posterior a
conclusdo do novo portal a criacdo do link de acesso juntamente com uma breve

descricédo desse portal.

" Intergenic DB

Prokaryotes' Intergenic Regions

Inicio Pesquisar Publicagées | Outros links Ajuda

Descricédo do novo portal.
Link com acesso ao novo portal

Entrar

Usuério:

Senha:

Entrar
Ainda néo esta
registrado?

Figura 21 - Pagina do grupo

A segunda solucao é adicionar a descricao deste novo portal juntamente com
seu link de acesso na aba “/nicio”, ao final do texto ja existente. Assim como na
primeira solugcdo, o link sO estara efetivamente funcional quando o novo portal
estiver concluido.

Para validar a funcionamento, sera criada a nova aba com um link, a partir da
criacdo desse link serd desenvolvido o acesso ao novo portal do grupo de
bioinforméatica da UCS, o resultado deve ser o mesmo de digitar o endereco

diretamente em um navegador.

4.3.5. Upload simultaneo de arquivos
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Hoje é possivel carregar arquivos para o IntergenicDB. Para isso, 0 usuario
deve fazer seu login no portal, acessar a area de upload (Figura 22) e selecionar o

arquivo que deseja carregar para o IntergenicDB.

Intergenic DB

Prokaryotes' Intergenic Regions
Bem-vindo jdalzelchio@ucs.br! [ Logout ]

Inicio Pesquisar Publicagties Upload Ajuda

Vocé pode enviar dados para o IntergenicDB postando um arquivo de texto. Para ver o
modelo do arquivo cligue agui.

Arquivo: | Escolher arquivo | Nenhum arquivo selecionado  Enviar

Figura 22 - Upload de arquivos

Com a solucdo atualmente disponivel, é possivel fazer a carga somente de
um arquivo por vez. Quando existe a necessidade de importar um volume maior de
arquivos, o processo acaba se tornando lento e repetitivo, além de gerar possiveis
problemas, como a maior probabilidade de um arquivo passar despercebido e ndo
ser carregado no banco de dados.

Como solucédo para essa situacao, o upload de arquivos passara a contar com
uma nova forma de escolha dos arquivos. Na area onde atualmente se encontra a
possibilidade de enviar arquivos, sera acrescentado um novo campo. Neste campo
sera possivel escolher o diretério onde se encontram os arquivos para importacao
(Figura 23).
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Intergenic DB

Prokaryotes' Intergenic Regions
Bem-vindo jdalzolchio@ucs.br! [ Logout ]

Inicio Pesquisar Publicagées Upload Ajuda

Vocé pode enviar dados para o IntergenicDB postando um arquivo de texto. Para ver o
modelo do arquivo cligue aqgui.

Arquivo: Escolher arguivo | Nenhum arquivo selecionado Enviar

Diretdrio: | Escolher diretério | Nenhum diretdrio selecionado Enviar

Figura 23 - Upload de arquivo através de diretério

Como teste para essa nova funcionalidade, sera criada a importacdo através

de um diretério invalido e de um diret6rio com arquivos que ndo estejam no formato

aceito pelo portal. Ao consistir essas situacdes, sera atingida a barra verde do TDD.

4.3.6. Cadastro de usuarios

Para ter acesso a algumas funcionalidade do portal, como a area de upload

de arquivos, é necessario que 0 usuario esteja previamente cadastrado no

IntergenicDB. Para se cadastrar no portal € necessario que o usuario preencha

alguns dados (Figura 24).

Registrar-se x

Quando esta etapa for concluida,
nos lhe enviaremos um e-mail para
wvocé para ativar a sua conta

Nome
Sobrenome
E-mail
Senha

Confirmar senha

Ok

Figura 24 - Cadastro de usuarios
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Para fins estatisticos, sera criado um novo campo na tela de cadastro de
usuérios (Figura 25). Esse novo campo sera destinado a informar o pais de origem
do novo usuario. Para habilitar esse novo campo sera necessario criar uma nova
coluna denominada Country na tabela User do banco de dados PromotoresDB para

armazenar esse novo dado.

Registrar-se x

Quando esta etapa for concluida,
nas lhe enviaremos um e-mail para
vocé para ativar a sua conta

Nome
Sobrenome
Paiz

E-mail
Senha

Confirmar senha

Ok

Figura 25 - Cadastro de usuarios com pais

Para garantir o funcionamento do novo campo, deve ser testada a navegacao
entre os campos em tela, além de tentar cadastrar um usuario sem informar um pais
valido. Ao final dos testes, a informacao do pais deve estar cadastrada corretamente

no banco de dados.

4.3.7. Otimizacao de procedure

Atualmente existe uma procedure no banco de dados chamada ImportData.
Essa procedure é responsavel por inserir alguns dados em determinadas tabelas do
banco de dados. Esses estdo na tabela ImportQueueEntry, que pertence ao mesmo
banco de dados, ficando a cargo do ImportData replicar essas informagfes de uma
tabela para outra. Porém, conforme a quantidade de dados ja armazenado no banco
de dados for aumentando, o tempo de execucdo da procedure aumenta junto.

A procedure é executada quando é feita a confirmacdo de importacdo de
algum arquivo através da tela de manutencao de importacao (Figura 26). Atualmente

essa execucgao demora mais de 60 segundos.
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Usuario: jdalzolchio@ucs.br | Sair

Intergenic DB

Administration

Usuario Criado em Dados| Arquivo

dinotari@ucs.br [7/11/2013 16:49:02 & |Gene attribute Aeromonas salmonicida subsp. salmonicida A449 Reverse.txt VI |-

Figura 26 - Tela de manutencao de importacéao

Para garantir que as alteracdes efetuadas estejam funcionando de forma
adequada, deve ser importado um arquivo utilizando procedure ja existente e
posteriormente executar a mesma importagdo utilizando a procedure que esteja
otimizada. Ao final do processo, os dados importados devem ser oS mesmos € a
nova procedure deve ter finalizada a importacdo no menor tempo possivel para

garantir uma usabilidade mais adequada ao usuério.

4.3.8. Troca de dominio

Atualmente o portal IntergenicDB estd hospedado em um dominio particular,
pertencente a um dos membros do grupo de bioinformatica da UCS. Como o0 nimero
de pessoas envolvidas com a manutencao do portal vem aumentando, utilizar um
dominio que possua informacdes particulares que ndo devem ser compartilhadas
pode ser tornar um problema.

A solucao proposta é a criagdo de um novo dominio que ndo esteja vinculado
aos dados particulares de nenhum membro do grupo de bioinformatica da UCS.
Para que o novo dominio esteja funcional, € necessario migrar o banco de dados do
portal e o proprio portal IntergenicDB deve ser realocado para o novo dominio.

Como forma de garantir que o funcionamento do IntergenicDB permaneca
inalterado, algumas consultas serédo feitas no dominio atual e repetidas no novo
dominio. O resultado final deve ser o mesmo.

Neste processo, todas as classes do portal IntergenicDB serao afetadas, ja
que a troca de dominio implicara na migracao dos arquivos do portal para um novo

diretério de acesso.
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4.4 IMPORTADOR DE DADOS

Hoje o portal disponibiliza uma area onde € possivel carregar arquivos com
dados de biologia molecular (Figura 27), desta forma €& possivel importar uma
grande quantidade de informag¢des para o banco de dados de forma automatica.
Porém, a geragdo desses arquivos € feita de forma manual em uma interface
caractere, utilizando scripts desenvolvidos na linguagem de programagéo python,

gue acaba gerando apenas um arquivo de um organismo por vez.

r———

Lsuario IntergenicDB Administrador
Seleciona Importa
Arquiva arquivo

Avisa usuario

&

[Erra]

Salva dados

imporados

[Sucesso]

Autoriza importag o I%

[Import3

Descarta dados
importados

|

J

[M&o Impaorta)

Edita dados |

Figura 27 - Processo de importacao de dados do IntergenicDB

Como solugdo para automatizar o processo de geragdo de arquivos para
serem importados pelo IntergenicDB sera criada uma ferramenta utilizando uma
interface grafica. Essa nova interface deve seguir o modelo de tela como mostrado

na Figura 28.
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Bacteria

Diretdrio

Log de eventos

Figura 28 - Protétipo de tela para o importador de dados

Essa ferramenta deve ser capaz de se conectar com o banco de dados do

NCBI e do JCVI — CMR e fazer o download dos dados contidos em cada um dos

bancos de dados. Os dados obtidos devem ser cruzados gerando um novo arquivo

para cada organismo. As informacdes serdo cruzadas da seguinte forma:

O arquivo deve ser gerado utilizando o leiaute aceito pelo IntergenicDB
para realizar a importacdo das informacdes.

Serdo criados dois arquivos para cada organismo, um com
informag¢des no sentido “forward” e outro com as informagdes no
sentido ‘reverse”.

Sera dada prioridade aos dados pertencentes ao NCBIl. Somente sera
feita a procura de uma sequéncia intergénica no JCVI — CMR se esta
existir no NCBI.

O usuario dessa nova ferramenta podera escolher se deseja consultar
todos os organismos em cada um dos bancos ou se deseja fazer o
download dos dados de um organismo especifico. Os arquivos gerados
pelo importador de dados serdo salvos em um diretorio previamente

selecionado pelo usuério.

Apés realizar o processo de geragdo de arquivos através do importador

(Figura 29) o usuario utilizara portal IntergenicDB para realizar o upload dos dados

para o banco de dados. Para auxiliar no processo de upload, sera utilizada a nova

funcionalidade de upload simultaneo de arquivos citada na se¢ao anterior.
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Usuario Importadar

.| Buseca dados do NCEI
#L e JOWI - ChiR

Seleciona

diretario para
salvar arquivos

W

Seleciona .
possiveis fittros -
por bactéria lonita arquivo com os
dados selecionados
sy
Executa
importagdo

P
[Bmo de Conexan] {i}

. .
Emo it d i
. [ na mofjtagem do arquiva] MMudo 0K]

8|
isa usuaria
b Salva arquivos no
diretorio selecionado

[Bmo ao salvarjo arquiva)

o | [Tuda QK]

Figura 29 - Processo do importador de dados

Essa funcionalidade serd desenvolvida para possibilitar a importacdo dos
dados informando apenas o diretério onde se encontram os arquivos. Para validar o
funcionamento adequado desta ferramenta, deve-se criar um arquivo manualmente
ou utilizar um arquivo ja gerado utilizando os scripts em python atualmente
empregados para a geracao dos arquivos. Com os arquivos criados sera feita uma
comparacdo com os arquivos gerados pelo importador de dados. Os arquivos

gerados pelo importador devem estar iguais aos arquivos criados incialmente para
realizar a comparagao.

46



4.5 CONSIDERACOES FINAIS

Com a criacdo de novas ferramentas de auxilio, o IntergenicDB possuird um
ambiente mais agil para navegacao e populacdo do banco de dados. Deverédo ser
implementadas algumas alteracdes no portal e criacdo de uma nova ferramenta que
serédo de fundamental importancia para atingir os resultados esperados.

No proximo capitulo serd descrito o desenvolvimento dos requisitos
apresentados neste capitulo, apresentado caracteristicas da implementacdo, as
dificuldades encontradas entre outras acbes tomadas no processo de

desenvolvimento.
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5 DESENVOLVIMENTO

Neste capitulo serdo apresentadas as principais etapas da implementacao
dos requisitos levantados no capitulo 4. Descrevendo também as dificuldades

encontradas e as atitudes tomadas para contorna-las.

5.1 REQUISITOS DO INTERGENICDB

Nesta secdo serd apresentado o desenvolvimento dos requisitos do portal
IntergenicDB descritos no capitulo 4 (secao 4.3).

5.1.1 Alteracdes do ER do portal

As novas colunas necessarias para armazenar as informacdes, referentes as
alteracdes realizadas a partir dos requisitos levantados, j4 estdo contempladas na
modelo E.R do banco de dados do portal IntergenicDB. A criacdo das novas colunas

foi feita através de comandos excetuados diretamente no SGBD.

5.1.2 Recuperacao de senha

A interface desenvolvida para a recuperacdo de senha se manteve conforme
descrito no requisito levantado para esse projeto (secdo 4.3.2). Porém, devido a
forma como o portal IntergenicDB armazena a senha dos usuarios no banco de
dados, nado é possivel recuperéa-la e fazer o seu envio por e-mail.

Como alternativa a essa caracteristica do IntergenicDB, foi desenvolvida uma
nova solucéo. Ao solicitar a recuperacao de senha, o usuario ira receber em seu e-
mail um codigo que servira como nova senha. Para a recuperacdo de senha foi
criada um nova operacéo no controller®* AccountController (Figura 30) chamada de

ForgotPassoword.

?% Controller: Elemento conceitual do padrao MVC (Model —View-Controller)
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[AcceptVerbs (HttpVerbs.Post)]
public ActicnResult ForgotPassword(ForgotPasswordvViewModel model)

1
if (string.IsNullOrEmpty(model.Email))
ModelState.AddModelError("Email™, GlocbalizaticnHelper.GetLocableString("SignUp_EmptyEmail™));
if (ModelState.IsValid)
1
try
1
using (var gateway = DataGatewayFactory.GetDataGateway<User>())
1
User user = new User(};
(:) user = gateway.Find(Predicate.where("Email").IsEqualTo(model.Email)).First();
if (user != null)
{
EmailService email = new EmailService();
string newpassword = CryptographyHelper.EncodePassword(DateTime.Now.ToString());
user.Password = CryptographyHelper.EncodePassword(newpassword);
gateway.Save(user);
email.SendEmail({model.Email, “IntergenicDB", GlobalizaticnHelper.
GetlocableString("ForgotPassword_Email™) + ": ™ + newpassword);
¥
h
return RedirectToAction("Index™, "Default™);
©
catch
{
return RedirectToAction("Index™, "Default™);
¥
h
else
1
C:) return View("Default™, model);
¥
h

Figura 30 - Detalhes do c6digo desenvolvido para recuperagcdo de senha

Esta nova operacdo recebe a informacdo de e-mail para recuperacdo da
senha através do argumento “model”. Com base no e-mail informado, é verificado se
existe algum usuério cadastrado com esse e-mail (A). Caso o usuario exista, entao €
criada uma nova senha que substitui a atual e é enviada para o e-mail informado (B).
Ao final do processo, o0 usuario é redirecionado para a pagina inicial do
IntergenicDB. Para garantir o correto funcionamento da geragao senhas foi criado o

método de teste CreateNewPassword (Figura 31).
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[Test]
public woid CreateNewPassword()
{

using (wvar gateway = DataGatewayFactory.GetDataGateway<lUser>())

1

C:) User user = gateway.Find(Predicate.wWhere("UserID").
IsNotEqualTo(@)).First();
if (user==null)

{
user = new User()
1
Active = true,
Country = null,
CountryId = 1,
Email = "bicinfoucs@gmail.com",
FirstiName = "FirstName",
LastName = "LastMame",
Password = "c4cad4238a@b9238208dcc589a6T75849b™
I
gateway.Save(user);
}

(:}ST’iﬁg newpassword = EncodePassword (DateTime.Now.Tostring());
user.Password = EncodePassword(newpassword);
gateway.Save(user);

Assert.AreEqual(gateway.Find (Fredicate.Where("Password™).
IsEqualTo(user.Password)).Count(), 1);

Figura 31 - Detalhe do cédigo para geracdo de novas senhas

O teste busca um usuario qualguer do banco (A), caso ndo exista usuarios no

banco de dados, é criado um novo (B). E gerada uma nova senha criptografada para

esse usuario (C). Ao final do teste, é feita uma pesquisa no banco de dados

utilizando a nova senha como filtro (D), caso o banco retorne um registro, significa

que o teste foi executado com sucesso.

5.1.3 Armazenar e visualizar localizagdo geografica da conexao

Para a tela responséavel por visualizar as informacdes de cada novo acesso

realizado ao portal foi utilizada a estrutura ja aplicada para outras telas da area de
manutencdo (PICOLLOTO, 2012), onde cada tela possui uma key, e com base

nessa key, € criado um Gateway (DAVANZO, 2010). Ao final do processo, é

efetuada uma consulta paginada, retornando 14 registros para serem exibidos na

primeira pagina.
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Para armazenar as informacdes de acesso foi realizada uma alteragcdo na
operacdo Index (Figura 32) do controller DefaultController, que por padréo, € a

primeira operagao a ser executada ao acessar o portal IntergenicDB.

public ActicnResult Index()

1
Connection comnection = new Connection();
IPAddress[] localIPs = Dns.GetHostAddresses(Dns.GetHostName()});
foreach (IPAddress addre in localIPs)

if (addr.AddressFamily == AddressFamily.InterNetwork)
1
@ connection.IPAddress = addr.ToString();
h
h
string coutry = CultureInfo.CurrentCulture.EnglishName.
Substring(CultureInfo.CurrentCulture.EnglishName. Index0f ("' (") + 1,
CultureInfo.CurrentCulture.EnglishName.LastIndex0f(')") -
CultureInfo.CurrentCulture.EnglishName.Index0f (" (") - 1};
using (var gateway = DataGatewayFactory.@etDataGateway<Country>())
1

Country ¢ = gateway.Find(Predicate.where("Name").IsEqualTo({coutry)).FirstOrDefault();
if (¢ == null)
{
€ = new Country()};
Name = coutry;

c.
@ gateway.Save(c);

}
@ connection.CountryId = c.CountryId;

}

connection.AccessDateTime = DateTime.Now;

using (var gateway = DataGatewayFactory.@GetDataGateway<Connection>())
1

@ gateway.Save(connection);
h

return View();

}

Figura 32 - Detalhes do cédigo para armazenar informacdes da conexéao

Quando um usuario acessa o portal, seu endereco de IP (A) e seu pais (B)
sdo armazenado juntamente com a data e hora do acesso. Caso o pais de origem
da conexdo néo exista, o portal cria um novo pais (C) e entdo recupera seu ID. Ao
final da operacao Index as informacdes de conex&do sao salvas no banco de dados
(E).

O teste deste requisito (Figura 33) foi realizado no método
InsertNewConnection (A). Uma nova conexdo € criada (B) e o numero atual de
acessos no banco de dados é armazenado em uma variavel local (C). A conexao é
salva no banco de dados e imediatamente recuperada (D). O teste valida se a
conexao foi salva com sucesso (E) para entéo ser apagada do banco de dados (F).
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[Test]
(:) public void InsertNewConnecticon()
1
using (IDataGateway<Country> gatewaycountry = DataGatewayFactory.
GetDataGateway<Country>»(})

1
Country country = gatewaycountry.Find(Predicate.Where("CountryId™).
IsNotEqualTo(®)).FirstOrDefault();
GetCountryld
using (var gateway = DataGatewayFactory.GetDataGateway<Connection>())
1
Connecticn connection = new Connection()
1
q3> AccessDateTime = DateTime.Now, CountryId= country.CountryId,
Country = country, IPAddress = "999.999.999 993"
i
Assert.That{connection.ConnectionID, Is.EqualTo(@));
(@) long connectionnumber = gateway.Find(Predicate.Where("ConnectionID").
IsNotEqualTo(@)).
Count();
gateway.Save(connection);
Assert.That(connection.ConnectionID, Is.GreaterThan(@));
), Connection connectionsaved = gateway.Find({Predicate.Where("ConnectionID").
IsEqualTo(connection.ConnectionID)).
FirstOrDefault(};
Assert.AreEqual(connection. ConnectionID , connectionsaved.ConnectionID);
Assert.AreEqual(connecticnnumber + 1, gateway.Find(Predicate.Where("ConnectionID™).
IsNotEqualTo(@)).Count());
q;) gateway.Delete(connection);
¥
b

Figura 33 - Detalhe do cddigo de teste de nova conexao

5.1.4 Area de acesso a outros portais do grupo

Para este requisito foi adota a segunda solugcédo proposta. Neste caso, as
informacBes e acessos a possiveis outros portais do grupo de Bioinformatica da
UCS serdo adicionados ao final do texto da tela de boas-vindas do portal
IntergenicDB (Figura ).

Bem-vindo ac IntergenicDB!

O IntergenicDB & um bance de dades que contém sequéncias de DNA
conhecidas come regides intergénicas [ou promoteres) de seres procariotes.,

Este banco de dados € um resultade do estude efstuado pela Prof. Sheila de
Awila & Silva, da Universidade de Caxias do Sul [UCS], entitulade "Redes
Meurais Artificiais ne Reconheciments de Regifes Promeoteras em Bactérias
Gram-Megativas". Este estudo investiga as regides intergénicas, utilizande
redes neurais treinadas porum programa para identificar se dada sequéncia de
DM& & uma regido prometora, Para ver mais sebre este estude, cligue agui.

O website IntergenicDB & uma ferramenta que prove uma farma simples de
sfetuar pesquisar & enviar dades para o bance de dados do IntergenicDE. Este
website € um resultade do estudo dos alunes da Universidade de Caxias de Sul
Vanessa Dawvanzo & Douglas Picolotto, com a eorientagdo do Prof. Daniel Luis
Maotari,

Cligus agui para saber mais sobre ¢ grupe de pesquisa de Bicinformatica da
Universidade de Caxias de Sul.

Figura 34 - Tela boas-vindas do IntergenicDB
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5.1.5 Upload simultédneo de arquivos

Diferente do que foi proposto inicialmente, ndo sera possivel informar um
diretério para upload de arquivos. Para atender a necessidade de poder selecionar
mais de um arquivo para a importacdo por vez, foi aproveitada a estrutura ja
existente, sem que fosse necessario modificar o leiaute da tela. A importacdo de
multiplos arquivos por vez ocorre quando, na tela de escolha de arquivo, mais de um
arquivo é selecionado. E possivel ver na Figura 35 - Detalhe do codigo para upload

de mudltiplos arquivos que foram feitas apenas duas alteracdes no método de

Upload.
[AcceptVerbs (HttpVerbs.Post)]
(::)public ActicnResult Upload(IEnumerable<HttpPostedFileBaser file)
1
StringBuilder slLog = new StringBuilder();
if (!Request.IsAuthenticated)
1
return RedirectToAction("Index™);
¥
foreach (var ¥ in file)
1
try
1
var user = this.SessiocnManager.GetSessionUser();
var queueltem = QueusltemBuilder.BuildFrom(f, user);
var importDirectoryPath = CenfigurationManager.AppSettings[”ImportDirectoryPath™];
ResolvePath(ref importDirectoryPath);
using (var service = new IntergenicDatabaseService())
service.ImportData(queueltem, importDirectoryPath);
¥
catch
1
if (sLog.Llength == @)
sLog.AppendLine(f.FileName);
else
sLog.AppendLine(";" + f.FileName);
¥
h
if (sLog.Length == @)
1
return RedirectToAction("Upload”);
h
else
1
ViewData["Errors"] = new List<string> {
GlobalizaticnHelper.GetLocableString(“Message_ErrorUpload”) + "\n" + slLog.ToString()};
return View();
h
¥

Figura 35 - Detalhe do codigo para upload de multiplos arquivos
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A primeira alteracao foi modificar o parametro file, para que aceitasse receber
mais de um arquivo por upload (A). Desta forma foi necessario apenas criar um lago
de repeticdo (B). Assim o upload ira acontecer para cada arquivo da mesma forma

CcOmo ja ocorria anteriormente.
5.1.6 Cadastro de usuarios

O desenvolvimento deste requisito se deu conforme descrito no capitulo
anterior. Para garantir seu funcionamento foi criada uma classe no projeto
IntergenicDb.Data.Test (Figura 36) denominada UserGatewayTest (A). Nesta nova

classe foi implementado o método de teste InsertUserWithCoutry (B).

(::) class UserGatewayTest
i

[Test]
public void InsertUserWithCountry()
1
using {IDataGateway<Country> gatewaycountry = DataGatewayFactory.
GetDataGateway<Country»())

1
(::) Country country = gatewaycountry.Find(Predicate.Where("CountryId”).
IsNotEqualTo(@)).FirstOorDefault();

if (!gatewaycountry.Exists(country))
{
(:) Country ¢ = new Country (}{Name = “Brasil"};

gatewaycountry.Save({country);

}

using (var gateway = DataGatewayFactory.GetDataGateway<User>())

1

® User user = new User()
1

Active = true,
Country = null,
CountryIld = country.Countryld,

Email = "testeftesc.com”,

FirstName = "FirstName”,

LastName = "LastName",

Password = "c4cad238a0b9238208dcc5@9a6T758490"

ks

Assert.That(user.UserId, Is.EqualTo(@));

gateway.Save(user);

Assert.That(user.UserId , Is.GreaterThan(@));

User usersaved = gateway.Find(Predicate.Where("UserId”).IsEqualTo(user.UserId)).

FirstorDefault();
(} Assert.AreEqual(user.CountryId, usersaved.CountryId);
Ty gateway.Delete(user);

}

Figura 36 - Detalhe da classe de teste para gravagcdo de usuarios
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O método seleciona um pais qualguer no banco de dados (C). Se necessario
€ criado um pais novo para o teste (D). Esse pais € utilizado na propriedade
CountryID do novo usuario (E). O método tenta gravar o usuario criado (F) e busca-
lo no banco (G) para entao verificar se a gravagao ocorreu com éxito (H). Ao final do
teste, o usuério criado é removido do banco de dados ().

5.1.7 Otimizacao de procedure

Conforme pode ser visto na Figura 37, a procedure ImportData transfere as
informacgdes existentes na tabela ImportQueueEntry para as tabelas Organism (A),
Role (B), Gene (C) e IntergenicRegion (D).

C} insert into Organism (Mame, Kingdom, Family, DnaMclecule)
select distinct OrganismMName, OrganismKingdom, OrganismFamily,
OrganismDnaMolecule
from
ImportQueueEntry q
where
(OrganismName not in (select Name from Organism)) and q.ImportQueueld = _importQueueld;

insert into Role (Name)
select distinct GeneMainRole
from ImportQueusEntry q
where
GeneMainRole not in (select Name from Rele) and q.ImportQueueld = _importQueueld;

insert into Gene (OrganismId, RoleId, Name, Symbol, TapeSAddress, Tape3Address, GCPercentage)
select distinct
OrganismId, Roleld, GeneName as Mame, GeneSymbol as Symbol, GeneTapeSAddress as TapeSAddress,
GeneTape3Address as Tape3Address, GeneGCPercentage as GCPercentage
from
ImportQueueEntry q
inner join organism ¢ on o.Name = gq.0OrganismName and o.Family = q.OrganismFamily and
o.Kingdom = q.0rganismkingdom and o.DnaMolecule = g.OrganismDnaMolecule
inner join rele r on (r.Name = q.GeneMainRole or q.GeneMainRole is null)
where q.ImportQueueld = _impertQueueld;

(} insert into IntergenicRegicn (TapeSAddress, Tape3Address, Sequence, Length, Status, GeneId)
select IntergenicRegicnTapeSAddress as TapeSAddress, IntergenicRegionTape3Address as Tape3Address,
IntergenicRegicnSequence as Sequence, q.IntergenicRegionLength as Length,
IntergenicRegionStatus as Status, GeneId
from
ImportQueusEntry q
inner join organism o on o.Name = g.0OrganismName and o.Family = q.0rganismFamily and
o.Kingdom = gq.0rganismKingdom and o.DnaMolecule = q.0rganismDnaMolecule
inner join role r on r.Name = g.GeneMainRole
inner join gene g on g.0rganismId = o.0rganismId and g.Name = g.GeneMName and
g.Roleld = r.Roleld and g.GCPercentage = g.GeneGCPercentage and
g.TapeSAddress = q.GeneTapeSAddress and g.Tape3Address = q.GeneTape3Address
where q.ImportQueueld = _importQueueld;

Figura 37 - Procedure para importacdo de dados

Uma das caracteristicas para inserir os dados nas tabelas de destino € a

existéncia de comandos de juncao utlizando colunas alfanuméricas, sendo a
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insercao na tabela intergenicRegion (D) a mais critica. Além do uso de “not in” para
realizar comparagdes em filtros. Essas caracteristicas impactam negativamente no
tempo de execucdo da procedure, sendo que esse tempo tende a ficar maior
conforme a quantidade de dados existente no banco de dados for aumentando.

Atualmente o tempo de execucao da procedure é, em média, de um minuto.
Esse tempo torna o processo de importagcdo no IntergenicDB significativamente
lento. Pensando em otimizar a execucdo da ImportData, foram feitas algumas
modificacdes na forma como séo feitas as consultas e inser¢cdes de dados atraves
da procedure.

No processo de analise e otimizacdo da procedure, foi verificado que nao
existia uma validacdo da existéncia do gene e da regido intergénica antes da
insercdo de um novo registro no banco de dados. Um mesmo arquivo importado
mais de uma vez resultaria em duplicidade de informagdes.

Para resolver o problema de duplicidade (Figura 38), foi criado um cursor que
avalia cada registro importado, verificando se ele deve ou ndo ser gravado no banco

de dados.

DECLARE pOrganismID INT(12); DECLARE pRoleID INT(18);

DECLARE pGeneID INT(18); DECLARE pIntergenicRegionID INT(12);

DECLARE pIntergenicRegion INT(19); DECLARE v_finished INTEGER DEFAULT

DECLARE pOrganismName wvarchar( ); DECLARE pRoleName varchar( '

DECLARE pGeneSymbol varchar( ); DECLARE pGeneTapeSAddress INT(12);

DECLARE pGeneTape3Address INT(12); DECLARE pIntergenicRegionTapeSAddress INT(11);

DECLARE pIntergenicRegionTape3Address INT{11); DECLARE import_cursor CURSOR FOR
SELECT ImportQueueEntryId, OrganismMame, GeneMainRole, GeneTapeSAddress, GeneTape3Address, IntergenicRegionTapeSiddress,

IntergenicRegionTape3Address, GeneSymbol FROM importqueueentry WHERE ImportQueueld = _importQueueld;

DECLARE CONTIMUE HANDLER FOR NOT FOUND SET v_finished = 1;

OPEN import_cursor;

H get_import: LOOP

FETCH import_cursor

INTO pIntergenicRegion, pOrganismName, pRoleName, pGeneTapeSAddress, pGeneTape3Address, pIntergenicRegionTapeSAddress,
pIntergenicRegionTape3Address, pGeneSymbol;

B IF v_finished = THEN

SET pOrganismID = (SELECT MAX{Organism.OrganismId) FROM Organism WHERE Organism.MName = pOrganismMName);

= IF (pOrganismID IS NULL) THEN

SET pRoleID = (SELECT MAX(Role.RoleId) FROM Role WHERE Role.Name = pRoleNamz);
H IF (pRoleID IS MULL) THEN

SET pGeneID = (SELECT Max(Gene.GeneId) FROM Gene WHERE Gene.Symbol = pGeneSymbol);
B IF (pGeneID IS MULL) THEN

] if ((SELECT M&x(GeneQrganism.GeneId) FROM GeneOrganism

WHERE GeneOrganism.GeneID = pGenelID AND GeneOrganism.OrganismID = pOrganismID) IS NULL) THEN
] if ((SELECT MAX(GeneOrganismRole.GeneId) FROM GeneOrganismRole

WHERE GeneOrganismRole.GeneID = pGeneID AND GeneOrganismRole.OrganismID = pOrganismID
- AND GeneOrganismRole.RoleID = pRoleID) IS MULL) THEN

= SET pIntergenicRegionID = (SELECT Max(IntergenicRegion.IntergenicRegionId) FROM IntergenicRegion
WHERE TapeSAddress = pIntergenicRegionTapeSAddress
- AND Tape3Address = pIntergenicRegionTape3Address);
H IF (pIntergenicRegionID IS NULL) THEM
HEND LOOP get_import;
CLOSE import_cursor;

Figura 38 - Nova procedure para importagcdo de dados
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Essa validacao é feita através de consultas no banco para avaliar a existéncia
do registro. Caso a consulta ndo retorne nenhuma informagéo do banco de dados,
entdo é feita a insercdo. Sendo o resultado da consulta € armazenado em uma
variavel, para que em consultas posteriores seja utilizado o identificador da tabela
como filtro.

Com o objetivo de estruturar melhor o banco de dados e facilitar no controle
das informacgdes que sédo importadas pelo IntergenicDB, foram criadas duas novas
tabelas denominadas GeneOrganism e GeneOrganismRole. Além disso, a tabela
Gene precisou ser reestruturada.

As colunas que armazenam a regido intergénica nas tabelas IntergenicRegion
e IntergenicRegioQueue precisaram ter seu tipo de dado alterado de Varchar para
MediumText, ja que em alguns arquivos as informacfes excediam o tamanho
maximo permitido.

O resultado das mudangas no banco de dados pode ser visto na Figura 17 -
Modelo ER do portal. Como consequéncia da mudanca da estrutura de tabelas do
banco, a View SimpleSearch responsavel por agrupar as informacfes de varias
tabelas, precisou ser adaptada para que a funcionalidade de pesquisa do
IntergenicDB continuasse funcionando adequadamente.

5.1.8 Criacdo e alteracdo das manutencdes dos dados do gene

A alteracdo da tabela Gene e a criagcdo de duas novas tabelas, como citado
na secdo anterior, resultaram em alteragfes na area de administracdo do portal.
Como foi necessario criar as telas de manutencdo para as tabela
IntergenicOrganism e IntergenicOrganismRole, a tela de administracdo do portal
IntergenicDB agora conta com dois novos acessos, cada um dara acesso a um das
novas tabelas. A alteracédo na tabela de Gene ndo acarretou nenhuma mudancga na

area administrativa.

5.1.9 Trocade dominio e versionamento do cédigo fonte

Com a troca de dominio, o endereco eletronico para acesso ao portal
IntergenicDB foi alterado (http://intergenicdb.bioinfoucs.com). Tanto o antigo quanto
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0 novo dominio possuem a capacidade de servirem como servidor para
versionamento de codigo fonte, pois possuem um sistema de controle de versdo
(SCV) denominado SubVersion. SubVersion é uma ferramenta free/open source que
gerencia arquivos, diretérios e as mudancas que eles sofrem com o passar do tempo
(COLLINS-SUAAMAN et al., 2011). Na maquina cliente foi utilizado o software
TortoiseSVN?®, que dispde de uma interface gréafica para poder realizar o download e
upload de arquivos e assim realizar o versionamento do cédigo fonte. Na Figura 39
pode-se ver o endereco eletrdnico utilizado para guardar os arquivos do codigo fonte
do IntergenicDB através da ferramenta Repository Browser do cliente TortoiseSVN.

|E| = URL: | | svnfbicinfoucs. com bicinfoucs fintergenicdh v| I Revision: HEAD

1 svn:fjbicinfoucs, com/bisinfou | Fje Extension Revision Author Size Date

J branch
:' 1;;: = | branches 1 cronjob 24/11/2013 23:07:19

| trunk 3 tags 2 cronjob 24112013 23:07:19
' L trunk 14  intergenicdb 20/03/2014 22:95:47

Figura 39 - Repository Browser do TortoiseSVN
5.2 IMPORTADOR DE DADOS

Para a geracao de arquivos que serdo utilizados na realizacdo do upload no
IntergenicDB foi criada uma nova ferramenta denominada MMDBImportTool. A
ferramenta MMDBImportTool é composto por cinco projetos(Figura 40).

» http://tortoisesvn.tigris.org/
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( ' MMDBImportTool.exe ]

[ & MMDBImportToolBLLAII ]

[ & MMDBImporiToolDALI ]

[ & MMDBImportToolUtildll ] [ 5 MMDEImporiToolDTOI

[ & MMDBImportToolDAL Testdll ]

Figura 40 - Estrutura do projeto MMDBImporTool

A visualizacdo fica a cargo do projeto MMDBImportTool. O projeto
MMDBImportToolBLL é responséavel por implementar as regras do sistema. Ja o
projeto MMDBImportToolIDAL é encarregado de realizar a leitura e escrita de
arquivos. O projeto MMDBImportToolDAL possui os modelos de objetos que irdo
trafegar entre as camadas. Por fim foi criado o projeto MMDBImportToolUtil,
responsavel por armazenar métodos Uteis a toda solucao.

Ao entrar no sistema, sera exibida para o usuario uma tela com duas abas.
Uma para execucao do processo de importacdo de dados e geracdo do arquivo e
outra para configuracdes. Na aba de configuracdo é possivel definir se o sistema ira
utilizar arquivos locais ou arquivos na pasta FTP do NCBI, além de configurac6es de
diretérios para gravacao dos arquivos baixados e leitura dos arquivos locais.O
sistema nao ira buscar nenhuma informacéo do portal JCVI — CRM, pois durante o
processo de desenvolvimento da ferramenta o portal ficou indisponivel para acesso
aos seus dados.

Na aba para execucéo do processo séo exibidas informac¢des da execucéo da
importacdo além da possibilidade de definir o organismo a ser importado.

A instalacdo do sistema pode ser vista no ANEXO A - Processo de instalagdodo
MMDBImporTool. Na execugcdo da importacdo o sistema ird seguir um fluxo de

processo que pode ser visto na Figura 41.
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Figura 41 - Fluxo para importacdo dos dados

5.2.1 Download de arquivos

Para o processo de download dos arquivos do FTP do NCBI foi criado o
método GetGBKFromFTPNCBI conforme Figura 42. Este método recebe dois
parametros, as configuracdes do sistema (A) e a pasta onde deve ser buscado o
arquivo no FTP (B). Dos arquivos existentes na pasta informada, o sistema faz a
busca daqueles com extensao .gbk (C). Quando um arquivo € encontrado com essa

extensdo é feito o download (D) que serd salvo na pasta informada nas

configuracdes passadas por parametro para o metodo (E).

60



(::) public void GetGBKFromFTPNCBI(ConfigurationDTO configuratioDTO, string folder)

1
string file ="";
List<string> files = ListFileFromFTP(configuratioDTO.FTPFolder + folder);
foreach (string item in files)

1
(:) if (item.TolLower().Contains(".gbk™))

1

file = item;
FtpllebRequest request = (FtpllebRequest)llebRequest.

(::} Create("ftp://ftp.ncbi.nlm.nih.gov/genomes/Bacteria/" + file);
request.Method = WebRequestMethods.Fitp.DownloadFile;
request.Credentials = new NetworkCredential{™ancnymous”, "bicinfoucsf@gmail.com™);
request.UsePassive = true;
request.UseBinary = true;
request.KeepAlive = true;
FtpllebResponse response = (FipllebResponse)request.GetResponse();
Stream responseStream = response.GetResponseStream();
byte[] buffer = new byte[2848];
string _diretorio = configuratioDTO.LocalFolder + "“\Arquivosi\" +

file.Replace(file.Substring(item.Index0f({"/"}), "");

if (!Directory.Exists(_diretorio))

1
h

FileStream newFile = new FileStream(_diretorio + "\\" +
file.Substring(item.Index0f("/") +1), FileMode.Create);

int readCount = responseStream.Read(buffer, 8, buffer.Length);

while (readCount > @)

1
newFile.Write(buffer, 8, readCount);
(:) readCount = responseStream.Read({buffer, @, buffer.Length);
h
newFile.Close();
responseStream.Close();
response.Close();

Directory.CreateDirectory(_diretorio);

Figura 42 - Download de arquivos do NCBI

5.2.2 Mover para pasta do sistema

Uma das a¢fes tomadas pelo sistema, ndo interessando se o0 arquivo veio do
FTP do NCBI ou se ja estava armazenado localmente, € mover 0s arquivos para
uma pasta prépria um nivel abaixo da pasta onde o MMDBImportTool se encontra.
Essa acédo € feita como garantia para que 0s arquivos ndo sejam removidos ou

alterados durante o processo de execucao.

5.2.3 Execucéo dos Scripts e Formatacao dos arquivos Fasta
O script ExecutePytonFileMuchosArquivos é responsavel por gerar um

arquivo do tipo FASTA que sera utilizado pelos outros scripts, porém o arquivo Fasta
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€ gerado com uma formatacdo ndo reconhecida pelos  scripts
ExecutePytonFileSelecionaFoward e ExecutePytonFileSelecionaReverse. Para nao
alterar os scripts em python foi criado um método chamado FormatFasta que se
encarrega de deixar os arquivos FASTA formatos corretamente antes de executar 0s

préximos sripts.

5.2.4 Monta Arquivos do IntergenicDB

O principal método criado é denominado CreatelntergenicDBFiles €
responsavel por ler as informac¢des dos arquivos de origem e monta-los no formato
correto, levanto em consideracdo as diferencas existentes entre as sequéncias
intergénicas do tipo Forward e Reverse.

Os arquivos Forward e Reverse devem ser tratados de forma diferente, pois
como pode ser visto na Figura 43. A forma como deve ser recuperada a informacao

da posicao de inicio da sequéncia génica muda conforme o tipo da sequéncia.

Forward

T
>

5’ IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII l 3
3 | 5

<€

Reverse

Figura 43 - Leitura de fita foward X fita reverse

Dada essa diferenca de tratamento foram criados dois métodos distintos para ler
as informacbes dos arquivos, para o forward foi criado o método
CreatelntergenicDBFileGBKFoward e para o reverse foi criado o método
CreatelntergenicDBFileGBKReverse. Os dois métodos trabalham da mesma forma,
com uma diferenca na forma de se buscar o inicio da sequéncia génica.

O método CreatelntergenicDBFileGBKFoward assume que a sequéncia génica
inicia na posicdo seguinte a ultima posicdo do sequéncia intergénica conforme
Figura 44.

lse if (5.Index0f(" gene "+ (long.Parse(1ineDT0.EndSequencialntergenic) + 1)) »= 0 ||
5. Index0f(" gene complement(" + (long.Parse(lineDT0.EndSequencialntergenic) + 1)) »= @)

Figura 44 - Detalhe do método CreatelntergenicDBFileGBKFoward
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Ja o método CreatelntergenicDBFileGBKReverse assume que a sequéncia
génica inicia na posicéo anterior a Ultima posi¢do do sequéncia intergénica conforme

Figura 45.

lze 1f (s.IndexOf(" gene ") 3= @ &R
5. Index0f(".." + (long.Parse(1ineDT0.EndSequencialntergenic) - 1) + "1") »= @)

Figura 45 - Detalhe do método CreatelntergenicDBFileGBKReverse

5.3 TESTES DE CONSULTA DOS DADOS DO IMPORTADOR

Este teste tem por objetivo validar as informacdes geradas pela ferramenta de
importacdo de dados. Para isso, serdo realizadas consultas através da ferramenta
de pesquisa disponibilizada pelo portal IntergenicDB.

Para iniciar os testes, foi criada uma base de dados especificamente para
isso. Essa base de dados ndo continha nenhuma informacdo de regides
intergénicas.

Na ferramenta de importacdo de dados foram selecionados dois organismos
para importacdo. Séo eles, Escherichia coli 536 e Vibrio cholerae MJ-1236. O
arquivo resultante do processo de importacdo de dados do NCBI de cada organismo
foi importado pelo portal IntergenicDB utilizando seu processo de upload de dados.

Genes que possuem ‘oins” na localizacdo da posicdo nos arquivos do NCBI
nao foram importados. Foi realizada uma primeira pesquisa com filtro composto
utilizando o nome do organismo, o simbolo do gene, o comprimento e a direcdo da

regido intergénica para frente (Figura 46).
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Drganismo

Mome: Eschenchea coh 536

Rama: v

Gene

Mo
Simbalo: (3R)-hydroxymyristoyl-

Fungdo Principal:

Regifo Intergénica

Fita: ™ Para a frente Reversa

Fatia de sequéncia

Comprmeanto: 104 Da: Abd:

Famiha:

T GCE

Posicio na fita:

Figura 46 - Condi¢cdes da pesquisa (Escherichia coli 536)

O resultado da pesquisa foi comparado diretamente com o arquivo baixado

pelo FTP do NCBI de forma manual. O resultado da comparacdo pode ser

visualizado na Figura 47, onde é possivel visualizar as informacdes de um dos

genes do organismo Escherichia coli 536.

gane 206309, [Z06TE4 |
Sgene="fabl"
.rlnr_"_'-:_'_lq-"El:;_D:!B"
fdb_sgzef="GaneID:4190370"

chs 206308, 206764
[rgene="2anz"|
flocus_tag="ECP_0OL1B8"
FE0_number="4.2.1.-%
fnote="in Pasudomonas Asrugincsa this mazn
of dimers; ssssntial for membrane formatioc:
chird sceap of cypa IT fatty acid :ﬂlﬁl:.!,.'llhl.
dehydracion of (3R)=hydroxyacyl=ACZE td ¥
foodon_starc=l

ftransl_table=ll

fproduct=" (3R) <hpdroxymyristoyvl=ACP | dehuedr,
fpootain_Ld="RET_goetctingiECPOLlEE~
fprotein_ide=¥YF E668127.1%
fodb_wref="GIl:110840333"

fdb xref="GeneID:4130270"
feranslation="MITHTHTLOIEETLELL SHRFRFLLVDR"
SVNERTFRCHRIPCERIFPEVLILEAMAQAT CILATESVEHLE

Escherichia coli 536

Famila: Proteobactena
Reing: Bactena

Sem info
(3R)- hydroxymyristoyl- ACP dehydratase - [fabZ]
GC: 42,31 %

Compnmeanto: 104
Direcdo: F

Posicdo: 206764

Sequéncia:

CLTTCCATCTTTTGTTCGCCARACTTTACGGCOCTGTCTCA
CGTGTTATTATTGTCGTTTCTTATA GACAGGAAGAC

Métodos de Predicio

RV RGDOMIMEVT FEETRRGLTRFEGVALVDGEVVCEA T

Figura 47 - Comparacéo d

o resultado (Escherichia coli 536)

A segunda pesquisa realizada utilizou o organismo Vibrio cholerae MJ-1236

como parametro na pesquisa. Nesta consulta, foram utilizados os filtros de reino do

organismo, nome do gene e direcdo da regido intergénica como reversa (Figura 48),

direcéo oposta a utilizada no teste anterior com o organismo Escherichia coli 536.
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Qrgamsmo

Mome: Wibrio cholarae MJ- 1236

Reino: | Bactena v Familia:
Gena

Mome: IIdD

Simbolo: S GC:

Fungdo Prncipal:

Reagi ntergéni
Comprimento: De: Até:
Fita: Para a frente ® Reversa Posicdo na fita:

Fatia de sequéncia

Figura 48 - Condicdes da pesquisa (Vibrio cholerae MJ-1236)

As informacdes retornadas pela consulta, assim como no teste anterior, foram
comparadas com o arquivo existente no FTP o NCBI. Na Figura 49 foi feita a

comparacao entre os dados existentes no arquivo com o resultado da pesquisa.

gene complement {411779..412915)

/gene="1140" Vibrio cholerae MJ-1236

/locus_tag="VCD_000354"

/db_xref="GenelD:7854595" Familia: Proteobacteria
cos complement (41177 5422915} Reino: Bacteria
/genes"11d4D"]
/lecus_tag="VCD_000354"
/EC_number="1.1.2.3" - Sem info
/note="flavin RANSANGleAride-dependent dahydss L
functions in aercbic respiraticn and also has L-lactate dehydrogenase - [lidD)]

anaercbic nitrate respiration"” ok
/codon_start=1 GC: 42,86 %
/transl tablew=ll

Compnmento: 69
/product="L-lactate gahvdzcgenase”

/p:o:c*.n_:d-'YP_OOf976i13 1y gg;%gﬁg 1775)

/db_xref="GI:229605414 Sequéncia:

/db_xref="CeneID:7854595"

/translation="MIISASTDYRAAAKAKLPPFLFHYIDGGSYGE TAAAAGTATCCCCTAACCTTAAACGACTTGGA!
IALRQRVLSIMSELSLETELICERMALPIALS PVCLTQIYARRCEY AAAAAGTGAA
FILSTVSVCPIEEVAPSIHRPIWFQLYVLKDRGFMKNVLERAKAAC

PCARYRDMHSGMSCPNAAMRRVIQAMAHPSHANDVGLLGKFHDLGY Métodos de Predicdo

DY ICHLGANFDPSISWKDLEWIRDIWDCPMIIKCILDTEDAKDAVE
GROLDGVLSTVQALPAIADAVKGDLKILVDSGIRTGLDVVRMLALG
ALAAQCRACVENLLOLYZKMRAVANTLTGAKS IAZLSRDSLVKR™

Figura 49 - Comparacao do resultado (Vibrio cholerae MJ-1236)

Com os resultados obtidos através dos dois testes executados, é possivel
observar que as informagfes geradas pela ferramenta de importacdo desenvolvida
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neste trabalho, que posteriormente foram carregadas para o portal IntergenicDB
estdo em acordo com os dados existentes nos arquivos onde os dados foram

extraidos.
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6 CONCLUSAO

O primeiro passo para o desenvolvimento deste trabalho foi realizar um
estudo sobre as ciéncias envolvidas no projeto. Foi realizado um estudo sobre
biologia molecular, com o objetivo de melhor compreender seus conceitos basicos,
gue associado a pesquisas sobre bioinformatica, facilitou o entendimento do portal
IntergenicDB e seu objetivo. O portal ja estava em desenvolvimento no inicio deste
trabalho, portanto foi necesséario ler os trabalhos desenvolvidos até entdo, para
auxiliar na compreensdo das funcionalidades do IntergenicDB e entender melhor
suas necessidades.

A partir das necessidades apresentadas pelo grupo de Bioinformatica da
UCS, foram levantados alguns novos requisitos que foram implementados no portal
IntergenicDB. A maior necessidade apresentada era a criacdo de uma ferramenta de
importacdo de dados de outros portais de bioinforméatica. Os portais escolhidos
foram o NCBI e 0 JCVI - CMR.

Antes da fase de implantagéo, foi necessério realizar um estudo voltado as
ferramentas utilizadas no desenvolvimento do portal e ao préprio codigo fonte. Um
entendimento do framework utilizado no IntergenicDB era necessario antes de
comecar a etapa de implantacao.

Na fase de implementacdo dos requisitos no portal surgiram alguns
imprevistos. A procedure que grava as informacdes temporarias em tabelas
apropriadas ndo estava controlando informacdes duplicadas. Durante o
desenvolvimento do projeto, o servico de hospedagem onde o portal € publicado
alterou suas diretivas de seguranca deixando o IntergenicDB inutilizavel,
consumindo tempo e esfor¢o para resolver esse problema.

Porém as maiores dificuldades foram encontradas no desenvolvimento da
ferramenta de importacdo de dados. No inicio do desenvolvimento foi constatado
que portal JCVI — CRM nao disponibiliza mais acesso aos seus dados. Além criacao
de um arquivo com informacdes originarias da juncdo de dados de mais de um
arquivo também se mostraram um desafio.

Superados os problemas, ao final do projeto, os requisitos foram
implementados com sucesso. Agora o portal conta com uma ferramenta de

recuperacdo de senha, possui a informacao do pais no cadastro de usuario, é capaz
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de importar mais de um arquivo por vez. As mudancgas realizadas no cadastro de
genes, que resultaram na criacdo de novas tabelas no banco de dados e novas
areas de manutencéo no portal tornaram o IntergenicDB mais robusto.

Na implantacéo da nova ferramenta de importacdo de dados, além de realizar
o que foi proposto inicialmente, foram desenvolvidas algumas melhorias para facilitar
0 seu uso. A principal melhoria estd na possibilidade de trabalhar com informacdes
gue ndo estejam no FTP do NCBI, deixando para o usuario escolhar a forma como a
ferramenta ir4 trabalhar, tornando o software mais flexivel no seu uso.

Ambas as ferramentas tem potencial para fornecer novas funcionalidade e se

tornarem ferramentas cada vez mais completas.

6.1 TRABALHOS FUTUROS

Entre os trabalhos que podem ser realizados futuramente estdo a reescrita dos
scripts hoje utilizados na ferramenta de importacdo de python para C#, deixando
integrado ao importador de dados. Além disso, pode-se pensar em comecar a
trabalhar com um banco de dados especifico para a nova ferramenta, tornando-o
mais robusto e ndo deixando mais que ele trabalhe apenas com leitura e escrita de

arquivos texto.
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ANEXO A - Processo de instalacdodo MMDBImporTool

Neste anexo sera demonstrado o processo de instalagdo do MMDBImportTool

em uma maquina com Windows 8.

Instalacdo do Python

Para que seja possivel a execucao de scripts Python pelo MMDBImportTool,
€ necessario que esteja instalada as ferramentas necessarias para executar 0s
scripts escritos em Python. No nosso caso, € necessario instalar um interpretador de
caodigo.

Deveré ser instalada a vers&o 3.3%° para que seja mantida a compatibilidade
com as bibliotecas utilizadas pelos scripts que serdo executados no processo de
importacédo de dados.

Ao executar o instalador sera apresentada uma tela para que seja escolhido o
local de instalacdo da aplicacdo. Em seguida € apresentada uma tela que possibilita
escolher os componentes que serdo instalados. Nesse momento € importante que a

opcao “Add python .exe to Path” seja habilitada para instalacdo (Figura 50).

1 Python 330 Setup (=23l

Customize Python 3.3.0

Select the way you want features to be installed.
Click on the icons in the tree below to change the
way features will be installed.

Reqgister Extensions
Tl Tk
Documentation
Utility Scripts

Test suite

Prepend C:\Python33\ to the system Path
variable. This allows you to type 'python’ into a

command prompt without needing the full path.
thon
pg for This feature requires 0KB on your hard drive.
windows
I Disk Usage ‘ [ Advanced I I < Back H Next > ] [ Cancel I

Figura 50 - Instalagcéo do Python 3.3

2 https://www.python.org/download/releases/3.3.0/
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Caso a opcao ndo seja habilitada ou ja exista uma instalacdo do Python, é
necessario garantir que o diretorio de instalacdo esteja informado na variavel de
sistema “Path”.

As varidveis de sistema podem ser acessadas através da tela de
“Propriedades do Sistema” que se encontra nas configuragdes avangadas do

sistema conforme pode ser visto na figura (Figura 51).

"(_—:J + 4 B » Painel de Controle » Sistema e Seguranga » Sistema
W
Inicio do Painel de Controle I . .. Varidveis de Ambiente
Exibir informacdes basic
%/ Gerenciador de Dispositivos Edigdo do Windows Varidveis de usudrio para Jovani
) Configuracies remotas -
& guras Windows 8.1 Pro Varidwel Valor
) Protecdo do sisterna © 2013 Microsoft Corporatic MOZ_PLUGIN_P... C:\Program Files (x86)\Faxit Software\...
() Cpnfigurar;ﬁes avangadas do Obtenha mais recursos com TEMP YeUSERPROFILE%\AppData\Local{Temp
cistema ™P %USERPROFILE%: \AppDataLocal{Temp
Sisterna
Drccaccador
- - M Editar... Exclui
Propriedades do Sistema ove tar e
Mome do Computador | Hardware | Avangade | Protegdo d Varidveis do sistema
Para tirar o mé&ximo proveito destas ateracdes, & preciso t Varidvel Valor [
administradar.
05 Windows_NT
Desempenho
Efeitos visuai damerto d 4 p » Path C:\Python33Yy;C:\Program Files (x86)...
eitos visuaiz, agendamento de processader, uso de me ) } ) . ) e
meménia virtusl PATHEXT .COM;.EXE; .BAT;.CMD; .VBS;.VBE;.15;. ...
PROCESSOR_A... AMD&4 A
[c
Mowvo... Editar... Excluir
Peris de Usuaro
Corfiguragdes da drea de trabalho relativas & entrada
Cancal
Col
Inicializagdo & Recuperagdo
Irformagdes sobre inicializagdo do sistema, falha do sistema e
depuragdo
Configuragdes...
Wargveis de Ambiente ...
QK Cancelar Aplicar

Figura 51 - Acesso a variaveis do sistema
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Instalag&o do BioPython

BioPython?” é uma ferramenta de cédigo aberto escrita em python criada em
agosto de 1999 que tem como objetivo servir de como central de coédigos de
ferramentas para bioinformatica que pesquisadores possam fazer uso(CHAPMAN e
CHANG, 2000).

A instalacdo é realizada através do instalador que pode ser obtido no site® do
BuiPython. E necesséario apenas seguir os passos exibidos pelo instalador em tela, o
anico requisito que deve ser observado é a versdo do BioPython deve ser
compativel com o interpretado instalado anteriormente. Para o nosso cenario, deve

ser baixada versao do BioPytho 1.64?° compativel com o Python 3.3.

Instalagdo do MMDBImportTool

A instalacdo do MMDBImportTool se resume a manter 0os seguintes arquivos
no mesmo diretorio:

e MMDBImportTool.exe

e MMDBImportTool.exe.manifest

e MMDBImportToolBLL.dll

e MMDBImportToolDAL.dII

e MMDBImportToolDTO.dII

e MMDBImportToolUtil.dll

e 01_intergenic_muchos_archivos.py

e 02 seleciona_foward_intergenic_bac.py
e 02_seleciona_reverse_intergenic_bac.py
e 03 _corrigeSequenciaReversa_bac2.py

%7 http://biopython.org/

8 http://biopython.org/wiki/Download

*® http://biopython.org/DIST/biopython-1.64.win32-py3.3.exe
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