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1 Présentation du projet

1.1 Contexte

Dans le cadre de 'UE “base de données pour la bioinformatique” enseignée en Master
Bioinformatique, les étudiants réalisent un projet d’intégration de données de
bio-informatique. L’objectif du TP consiste a vérifier les informations d’un article
scientifique qui décrit des interactions entre protéines et de retrouver des informations
supplémentaires (protéomes, génomes, tissus). Pour cela les étudiants doivent créer une
base de données qu’ils peupleront grace aux données de 5 fournisseurs. Le tableau 1
décrit les fournisseurs utilisés et les informations collectées. Les sources de données des
fournisseurs ont des modéles et des formats variés, une organisation différente des
concepts et des incohérences au niveau des valeurs, ce qui complique la tache
d’intégration. L’ensemble des sources de données relatif a un article est appelé ici jeu de
données.

Actuellement, les enseignants de cette UE utilisent le méme jeu de données avec des
variations mineures car il est fastidieux de chercher manuellement les sources de données
que les étudiants du master doivent intégrer. En effet, a partir de I'article scientifique, on doit
idéalement retrouver des informations qui peuvent étre entierement ou partiellement
vérifiées en interrogeant les 5 fournisseurs.’

L’an dernier, un projet de TER a été réalisé. Il a démontré qu’il est possible d’automatiser la
récupération d’un jeu de données.

Tableau 1. Description détaillée du jeu de données

Fournisseur Type d’'information Fichiers du jeu de données

Intact? Interaction protéine-protéine | Fichier d’Interaction entre
deux protéines d’espéces
différentes

PubMed? Article scientifique Fichier associé a un article

(auteurs, titre, résumé, etc.)
qui décrit une interaction ou
des protéines

Uniprot* Protéique Tous les fichiers associés
aux protéines

Ensembl® Génomique Tous les fichiers associés
aux génes

GenBank® Génomique Tous les fichiers associés
aux géenes non présents sur
Ensembl



https://www.zotero.org/google-docs/?zGyiwb
https://www.zotero.org/google-docs/?euDT0x
https://www.zotero.org/google-docs/?810dOO
https://www.zotero.org/google-docs/?FHOla2
https://www.zotero.org/google-docs/?S7VWEy
https://www.zotero.org/google-docs/?5EXA2s

Malheureusement, le code créé lors de cette étude est inutilisable car non générique et les
fonctionnalités sont trop limitées.

Un nouveau projet est donc proposé aux étudiants de M1 afin de développer une application
de recherche de jeux de données et la production de statistiques. Les informations
collectées et générées sont stockées dans une base de données.

1.2 Objectifs.
1.2.1 Objectifs principaux

Le premier objectif du projet est de créer une application python qui permet de générer en
local un jeu de données, c’est a dire de récupérer un maximum de sources de données chez
les fournisseurs mentionnés. Cela nécessite de détecter, a partir d’'un ensemble de départ,
les correspondances entre les sources de données (e.g, a partir d’'un identifiant de protéine
dans le fichier d’interactions, retrouver la protéine correspondance sur Uniprot). Cette
information est importante car un jeu de données avec un faible nombre de
correspondances entre ses sources sera peu formateur pour les étudiants, et n’aura donc
que peu d’intérét pour les utilisateurs.

Un second obijectif concerne la création d'une base de données et elle contiendra au
minimum :
- lidentifiant du jeu de données
- la date de création du jeu de données
- le chemin local vers chacune des sources composant le jeu de données
- Statistiques du jeu de donnée
e La complétude du jeu de données : information générale sur les 5
fournisseurs, combien d’entre eux nous renvoie des fichiers de sortie.
e Le nombre de correspondances entre chaque source de données et
les correspondances elles-mémes.
e D’autres statistiques peuvent étre calculées

Enfin, l'application donne la possibilit¢ de récupérer un jeu de données grace a son
identifiant afin de transférer ses fichiers dans un répertoire différent, renseigné en
parameétre.



1.2.2 Perspectives

Un systéme de versionning sera mis en place afin de gérer les évolutions dans le temps de
données chez les différents fournisseurs questionnés (I'ajout ou la suppression de protéines,
changement de format ou autre). La base donnée gardera en mémoire toutes les versions.

Certaines requétes peuvent se faire en parallele comme par exemple la recherche sur la
base Uniprot pour les différentes protéines concernées par une interaction. On pourrait donc
récupérer les informations simultanément pour réduire le temps de réponse et optimiser
ainsi les performances du script.

Les fournisseurs proposant des formats hétérogenes, il serait utile que I'application dispose
de convertisseurs entre formats, e.g. convertir un fichier xml en json.

Une interface web permettra d’interroger la base de données et de renvoyer a I'utilisateur
les informations et statistiques des jeux de données.

1.3 Description de I'existant

1.3.1 Etude de faisabilité

Une étude de faisabilité réalisée par des étudiants de L3 en projet TER a montré que
I'automatisation de la recherche de jeux de données est possible.

Cette étude est constituée, entre autres, d’'un script python. Le script génére un jeu de
données qui est sauvegardé en local.

Le script original ne sera pas utilisé mais sera ré-implémenté pour les besoins du projet,
notamment parce que le stockage local des fichiers n'est pas optimal (nombreuses
redondances).

Le rapport nous liste également les formats de sortie des différents fournisseurs : tsv, txt,
fasta, xml, rdf, gb, json. La liste des formats conservés pour I'application est détaillée en
section 1.3.3.

1.3.2 Logiciels

Afin de créer notre application, nous utiliserons le langage Python.
La manipulation des différents formats de sortie des sources sera facilitée par I'utilisation de
packages python tels que ceux listés dans le Tableau 2.



Tableau 2: Packages utilisé pour le script python

Module

Utilisation

API REST, requests

Requéte HTTP pour récupérer les fichiers
provenant des différents fournisseurs

json’ Parser des fichiers json, xml et rdf

xml®

rdflib °

sqlite3' Interagir avec une base de données SQL
docopt"’ Gestion des paramétres en ligne de

commande de I'application Python

La base de données concgue utilisera le SGBD SQLiteStudio'.

1.3.3 Fournisseurs

Le jeu de données se base sur 5 fournisseurs différents, chaque fournisseur propose
différents formats de fichier de sortie. Les formats du Tableau 3 sont ceux listés par les

fournisseurs comme étant accessible par programmation.

Tableau 3: Liste des formats accessible par programmation

Fournisseur Format des fichiers de sortie
Intact "3 e PSI-MITAB 2.5 a e xgmml
P2.8 o rdf-xml
e PSI-MIXML 2.5.4 e rdf-xml-abbrev
e count e rdf-n3
biopax e rdf-turtle
Pubmed™ e xml e json
Uniprot™® e html o gff
e xml o ixt
e tab e rdf
e XxlIs o list
e fasta ® rSS
Ensembl™® e json e jsonp
e xml
Genbank™ e xml e json

L’application essaiera de récupérer tous les formats ci-dessus s’ils sont disponibles lors de

la requéte.



https://www.zotero.org/google-docs/?6bTZoJ
https://www.zotero.org/google-docs/?H2vrwj
https://www.zotero.org/google-docs/?lKEdl3
https://www.zotero.org/google-docs/?V0s5UY
https://www.zotero.org/google-docs/?H47MWs
https://www.zotero.org/google-docs/?nJWzmR
https://www.zotero.org/google-docs/?stja8T
https://www.zotero.org/google-docs/?51q4cO
https://www.zotero.org/google-docs/?Ztx53a
https://www.zotero.org/google-docs/?YoTZ3h
https://www.zotero.org/google-docs/?8n4QaL

1.4 Critéres d'acceptabilité du produit

L’application Python sera acceptable si elle génére tous les fichiers en local dans une
arborescence optimisée, c’est a dire, minimiser 'espace utilisé sur le systéme de fichier.

Elle doit aussi fournir la possibilité de récupérer le jeu de donnée souhaité.

La base de données, et en particulier les informations et statistiques, doivent se mettre a
jour a chaque production d’'un nouveau jeu de données par I'utilisateur.

Afin de valider les critéres ci-dessus, des tests avec différentes requétes seront réalisés.

2 Expression des besoins

L’application est un outil en ligne de commande. Elle comprend deux sous-commandes,
'une permettant la création d’'un jeu de données et I'autre sa reconstitution.
Le tableau ci-dessous décrit les arguments de ces sous-commandes :

Tableau 4 : Description des arguments et options de chaque sous-commande de
I'application

Nom_ Outil <subcommand>
Sous Create [OPTIONS] Dump [OPTION] <id jeu de
Commande < -p ID _pubmed | -1 ID prot1 -2 |données> <date> <dossier
ID_prot2 | -t tuple_taxo > de sortie>
Arguments -p Un ou plusieurs 1. id jeu de données
identifiant(s) pubmed 2. date : date de
-1 Identifiant Uniprotkb création du jeu de
-2 Identifiant Uniprotkb données
-t Tuple d’identifiants 3. dossier de sortie :
taxonomique chemin vers un
répertoire
Option -max Nombre de protéines -0 <format> : format de
maximum & prendre en compte dans le | sortie des fichiers du jeu de
fichier d’interaction donnees
i Pour forcer le -| <liste> : retourne la
remplacement des fichiers du jeu de liste deSJel.JX de. QOnnees
données avec leurs |der]t|f|ants, la
i date, la complétude et la
-i Pour prendre en compte les correspondance
d’interactions intra-espéce




2.1 Sous commande Create

Dans un premier temps le programme interrogera la base Intact a partir des arguments
d’entrée. Ensuite pour chaque interaction trouvée contenant au moins une protéine
différente, les fournisseurs suivants seront interrogés : Uniprot, Ensembl ou Genbank et
Pubmed.

Les Fichiers de sortie sont stockés dans 4 répertoires. Afin de limiter la génération de
répertoire, 'arborescence de la Figure 1 sera utilisée :

Figure 1: Arborescence de stockage

, Dossier d'Interaction
* Intact_Id
o % Fichiers Intact
? Dossier Pubmed
.;* Pubmed_Id
. % Fichiers Pubmed
? Dossier Protéine
-;F Protéine_lId
:% Fichiers Uniprot
* Dossier Géne
Géne_Id

.

= I Fichiers Ensembl ou Genbank

De plus les informations citées en 1.2.1 seront stockées dans une base de données
relationnelle.



2.2 Sous commande Dump

Cette sous commande permet a l'utilisateur de récupérer un jeu de données dans le
répertoire de son choix. En effet, la hiérarchie de stockage en protéines, interactions, articles
et génes permet de limiter les redondances d’information, mais elle rend plus complexe la
récupération d’'un jeu de données complet .De plus, I'utilisateur peut préciser le format des
fichiers qu’il souhaite récupérer.

3 Contraintes

3.1 Délais

Plusieurs échéances sont prévues tout au long du projet.

Tout d’abord la version définitive du cahier des charges est a envoyer le 5 février.

Ensuite un premier prototype de I'application python fonctionnelle est a proposer pour le 13
février.

La version finale de l'application sera a communiquer le 2 avril, avec le code source de
I'application web si réalisé.

Enfin le 3 avril, une présentation orale sera effectuée et conclura le projet.

3.2 Autres contraintes

Des réunions hebdomadaires avec les porteurs du projets seront effectuées.
L’application python doit étre développée sous la version Python 3 et utiliser les modules
précédemment cités.



4 Déroulement du projet

4 .1 Planification

Le diagramme de Gantt ci-dessous présente les grandes phases du projet durant les 5
prochaines semaines.

Figure 2 : Diagramme de Gantt du projet
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Implémentation commanda dump

Voici le déroulé détaillé du projet :

Rédaction du cahier des charges (27/01/2020 au 03/02/2020)

Liste des formats pour chaque fournisseur (28/01/2020)

Récupération des fichiers pour chaque fournisseur (03/02/2020 au 02/03/2020)
Analyse des fichiers (parsing) pour établir la correspondance entre les fournisseurs
via les identifiants (03/02/2020 au 02/03/2020)

Création de la base de données et insertion des données (12/02/2020 au
11/03/2020)

Calculs de la complétude du jeu de données et des correspondances par fournisseur
(24/02/2020 au 05/03/2020)

Implémentation commande Dump (02/03/2020 au 20/03/2020)

Rédaction de la documentation (23/03/2020 au 27/03/2020)
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4.2 Délivrables

Le rendu final sera constitué de:
- L’application python
- La base de données (fichier .db et dump en sql) et au moins un jeu de données
collecté via 'application

Le rendu final sera accompagné d’une documentation utilisateur et d’'une documentation
développeur afin de faciliter la reprise des outils par d’autres développeurs.

4.4 Responsabilites

Le projet développement d’'une application pour I'automatisation de jeu de données est porté
par Fabien DUCHATEAU , Enseignant-chercheurs a Université Lyon 1 au Laboratoire
d'InfoRmatique en Image et Systéemes d'information et Guillaume LAUNAY,
Enseignant-chercheurs a Université Lyon 1 a I'Institut de Biologie et Chimie des Protéines.

Afin de réaliser I'application, le travail ici présenté est soumis comme projet aux étudiants du
master de bioinformatique dans la cadre de I'UE « Projet En Bioinformatique 2 »
(UE-BIO1282M). Les étudiants participants sont MOULLE Pauline, KORALEWSKI Alexis et
THALAMAS Thibaut.
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