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RESUMO

A Dbioinformatica surgiu da necessidade de andlise de grandes quantidades de dados
bioldgicos. Considerando o continuo avango das tecnologias para geracdo de dados, como
sequenciadores de DNA, a quantidade de dados produzidos tem aumentado
consideravelmente, requerendo sistemas computacionais para analisa-los. Com a necessidade
de utilizacdo de softwares para executar essas analises surgiram outros pontos preocupantes, a
falta de mdo de obra especializada juntamente com a qualidade dos softwares desenvolvidos.
Fatores como esses dificultam a utilizagdo dos softwares de bioinformatica visto que a
maioria dos pesquisadores da area tem background em biologia e areas afins. Com a
identificacdo destes problemas iniciou-se a procura por novos recursos que facilitem a
execucao de softwares e a andlise de dados; um exemplo dos recursos encontrados sdo 0s
frameworks. Os frameworks voltados para a bioinformética dispdem de recursos que facilitam
a criacdo e utilizacdo de ferramentas, permitindo o desenvolvimento de solugbes elaboradas
através de uma série de funcionalidades intrinsecas. Dentre os frameworks de bioinformaética,
0 Galaxy se destaca por apresentar caracteristicas como interface unificada, validacdo de tipos
de dados, possibilidade de integracdo de novas ferramentas, desenvolvimento de pipelines de
forma grafica e ampla documentacdo. Apesar de o Galaxy oferecer um conjunto consideravel
de ferramentas pré-instaladas, ele e todos os principais frameworks de bioinformatica exigem
0 desenvolvimento de scripts/interfaces para que novos programas sejam integrados ao
framework. Diante dos problemas identificados, propfe-se uma ferramenta, GalaxyX, que
auxilie no processo de desenvolvimento das interfaces para o framework, visando diminuir
sua complexidade. Com o GalaxyX, espera-se facilitar o processo de integracao de interfaces
para o framework Galaxy, refletindo em um aumento no numero de interfaces disponiveis a

comunidade.

Palavras-chave: Bioinformatica. Framework. Interface.



ABASTRACT

The bioinformatics field arose from the necessity of analyzing large collections biologic data.
Considering the recent advances in biological data generation technologies, such as DNA
sequencers, the amount of data is considerably growing and requires computational systems to
perform its analysis. Given the software requirement to execute these analyses other problems
take place, for example, the lack of specialized staff and/or the low quality of the available
software. As an outcome, the utilization of bioinformatics softwares becomes a complex task,
since the most researches have biology-related background. The identification of these
problems has led to the pursuit for new resources that facilitate the software execution and
data analysis; for example, frameworks. The bioinformatics frameworks have resources that
simplify the creation and utilization of tools, allowing the development of elaborated solutions
through its intrinsic functionalities. Within the bioinformatics frameworks, Galaxy stands out
by virtue of its features such as an unified interface, type validation, possibility of the new
software integration, pipeline developing via graphical interface and wide documentation.
Even though Galaxy contains a considerable set of pre-installed tools, it and all other
frameworks require scripts/interfaces development in order to integrate new software. Based
on the identified problems, we propose the GalaxyX tool to facilitate the Galaxy interface
development process, aiming towards simplification. GalaxyX is expected to facilitate the
Galaxy interface development process, consequently increasing the number of available

interfaces to the community.

Keywords: Bioinformatics. Framework. Interface.
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1. INTRODUCAO

Segundo BLANKENBERG et al., com o advento do sequenciamento de DNA
acessiveis e de alto rendimento, o sequenciamento esta se tornando um componente essencial
em quase todos os laboratorios de genética. Dado essa grande quantidade de dados, novatos e
especialistas estdo enfrentando o grande desafio de tentar analisar os dados
computacionalmente.

Conforme GOECKS, NEKRUTENKO e TAYLOR, assim como a quantidade de
dados de sequenciamento de DNA tem crescido, ferramentas computacionais para analise
desses dados vém sido desenvolvidas continuamente. No entanto, a confianga repentina na
computacdo criou uma "crise de informdtica" para investigadores das ciéncias da vida: os
recursos computacionais podem ser dificeis de usar, e assegurar que os experimentos
computacionais sao confidveis e, portanto, reproduziveis ¢ desafiador.

Os problemas de acessibilidade a ferramentas computacionais ha muito tempo tem
sido reconhecidos e estudados, sendo alvo de investimentos macigo de muitas empresas de
desenvolvimento de software atingindo usudrios nas mais diversas areas.

Ainda segundo GOECKS, NEKRUTENKO e TAYLOR, sem conhecimentos de
programacao ou informatica, os cientistas que necessitam utilizar abordagens computacionais
sao impedidos por problemas que vao desde instalagdo de ferramentas, determinar quais
valores de pardmetro para o uso a combinar eficientemente multiplas ferramentas juntas para
executar uma analise. A gravidade desses problemas ¢ fortemente evidenciada pela grande
quantidade de solugdes para tentar solucioné-lo, diversas solu¢cdes como BioPerl (STAJICH et
al, 2002) e frameworks web que disponibilizam interface para ferramentas.

ApoOs andlise de diversas destas solugdes, entendendo a necessidade dos
pesquisadores nas mais diversas areas, ficou claro a necessidade de um framework web para
prover interface a diferentes ferramentas, o framework escolhido para este trabalho foi o
Galaxy, desenvolvido na Universidade da Pensilvania.

O Galaxy é um framework web desenvolvido com intuito de facilitar o acesso as
ferramentas de analises de bioinformatica (TAYLOR et al., 2007). Para alcancar o seu
objetivo, o Galaxy adiciona uma interface grafica extremamente necessaria a pesquisa
genbmica, tornando a andlise de dados acessiveis em um navegador web, e liberando os

usuarios de exames minuciosos dos parametros de linha de comando, formatos de dados e
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linguagens de script. Entradas de dados e passos computacionais séo selecionados a partir de
menus graficos e dindmicos, e os resultados séo exibidos em quadros intuitivos com resumos
que incentivam os fluxos de trabalho interativos.

Como todos os frameworks de bioinformatica para integrar novas ferramentas, o
Galaxy necessita do desenvolvimento de interfaces para os softwares, essas interfaces sdo
desenvolvidas em Extensible Markup Language (XML). Porém, segundo (SCHATZ, 2010),
ainda sdo poucos os informatas que estdo dispostos a dedicar tempo e recursos para O
desenvolvimento de novas interfaces para o Galaxy, restringindo assim o numero de
interfaces disponiveis, sendo esse um dos grandes desafios do framework e da sua utilizacéo.

Vendo a necessidade da comunidade académica com relacdo a desenvolvimento
de interfaces para programas, vislumbrei uma grande oportunidade de contribuir para o
desenvolvimento da pesquisa através da possibilidade de prover o facil desenvolvimento de
novas interfaces, através do software GalaxyX, para serem utilizados pelos pesquisadores sem
grande conhecimento de informética buscando facilitar o procedimento de desenvolvimento e

integracdo de novas ferramentas ao Galaxy.

1.2 Organizacao do trabalho

O seguinte trabalho foi organizado da seguinte forma, incialmente seréa
apresentado uma introducdo a bioinformatica, focando principalmente nos seus desafios e na
importancia dos frameworks para ultrapassa-los. Posteriormente sera discutido um pouco mais
sobre os frameworks de bioinformatica, discutindo sobre o seu surgimento e aspectos da sua
utilizacdo. Assim que discutido sobre os principais frameworks de bioinformatica, o foco sera
0 Galaxy, onde aspectos da sua plataforma serdo analisados, juntamente com caracteristicas e
especificidades. Entendido o funcionamento do Galaxy e aspectos de sua implementacdo, sera
discutido sobre o GalaxyX, programa gerador de interfaces para o Galaxy através de interface
gréfica. Apoés discorrer sobre 0 GalaxyX, serdo apresentados os resultados e discussdo do
projeto a fim de levantar dados para analise final do projeto. Finalmente, apos a anélise de
resultados e discussdo, a conclusdo sera apresentada e sugestdes para trabalhos futuros

aludidos.
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2 OBJETIVOS

2.1 Objetivo Geral

Estudar o framework Galaxy (GIARDINE et al, 2005), artigos e documentacéo, de
modo a obter embasamento tedrico necessario ao desenvolvimento de um software gerador de
interfaces XML, de modo grafico, para que assim, pessoas com pouco conhecimento
especifico em informética ou programacédo possam desenvolver novas interfaces de softwares

para integragcdo no framework.

2.2 Objetivos especificos

e Realizar levantamento bibliogréafico do framework Galaxy;

e Aprofundar conhecimento sobre meios de integracdo de programas no framework;

e Analisar técnicas de validacdo de interfaces;

e Estudar a linguagem XML utilizada para o desenvolvimento das interfaces dos
programas.

e Definir tecnologias a se utilizar para o desenvolvimento do software.

e Desenvolver software gerador de interfaces;

e Validar software gerador de interfaces através de integracdo de programas no
framework;

14



3. ABIOINFORMATICA

A bioinformatica é uma area que vem crescendo constantemente nos principais
centros de pesquisa devido ao seu papel de integrar os problemas bioldgicos as solucdes
computacionais. Mas o que é a bioinforméatica? Em que aspectos ela pode ajudar no
desenvolvimento da pesquisa e quais os principais desafios desta area que promete tanto?

Nesse topico iremos discorrer sobre a bioinformatica e sua importancia.

3.1 O que é Bioinformética

O termo bioinformatica foi utilizado pela primeira vez por Paulien Hogeweg and
Ben Hesper em 1978 para o estudo de processos de informética aplicado a sistemas bioldgicos
(HOGEWEG; HESPER, 1978). Em seu trabalho a bioinformatica foi definida como a
aplicacdo de estatistica e ciéncias da computacdo no campo da biologia molecular. A
multidisciplinaridade da bioinformatica hoje pode ser vista pela abrangéncia da sua aplicacao,
sendo utilizada também em biogquimica e genética principalmente.

Existem inimeras outras defini¢cdes para a bioinformatica, todas elas explicitando
seu papel no armazenamento e relacionamento de dados bioldgicos, utilizando para isso

métodos computacionais e algoritmos matematicos.

3.2 Como surgiu a Bioinformatica

Apesar do pouco tempo de plena utilizacdo da bioinformatica, j& se faz presente
normalmente em qualquer discussao relacionada a biologia, principalmente, pelo seu papel
essencial na analise de dados bioldgicos, sejam eles de pequeno ou grande porte.

Para se explicar o surgimento da bioinformatica basta analisar o crescente avanco
das técnicas  biotecnoldgicas, principalmente do  sequenciamento de  Acido
Desoxirribonucleico (DNA), figura 1. Este que, por sua vez, foi o estopim para a utilizagdo da

computacdo no auxilio a anélise de dados bioldgicos.
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Desde que os sequenciadores capilares surgiram na década de 90, a quantidade de
dados biologicos alcangou niveis inimagindveis a sua analise manual; montagens de genomas
ou o transcriptoma de um organismo se tornava cada dia mais viavel, entretanto a sua analise
era custosa e principalmente demorada, justificando assim o uso da computacao
principalmente na genética.

Com o avango do sequenciamento capilar e de outras tecnologias que provem o
sequenciamento de DNA gerando mais dados, de forma mais rapida e barata, a velocidade de
dados gerados com necessidade de analise cresceu exponencialmente, assim, entendendo-se a

utilizacdo e crescimento constantes da bioinformatica.

Growth of GenBank
(1982 - 2008)

100 100

90 - 90

80 - 80
70 1 70 —
7]
- 5
e #- 60 =
9 3
% <
E 501 50 Z
2 &
(o]
g 40 A 40 )
Q |
S ‘©
g o
o 301 30 g
©
11]

20 - 20

= Base Pairs
—+—Sequences
10 A 10
04 0

1982 1986 1990 1994 1998 2002 2006

Figura 1. Crescimento do GenBank (Banco de dados de genomas de organismos).
Fonte: GenBank (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/genbank/ genbankstats.html.), 2009.
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3.3 Principais desafios

Os desafios da bioinformatica vao desde a quantidade de dados gerada até a mao
de obra qualificada para andlise dos dados. Neste tdpico vamos entender algumas das

principais dificuldades e porque elas existem.

3.3.1. Analise dos dados

A tecnologia refletiu diretamente na bioinformatica, todas as maquinas
anteriormente utilizadas no inicio da bioinformatica evoluiram, assim a quantidade de dados
com necessidade de analise continua a crescer exigindo cada vez mais dos sistemas de analise.
Com a facilidade de geracdo de dados, os dados tendem a aumentar muito rapidamente, e 0
crescimento do nimero de profissionais dispostos a trabalhar na area e as ferramentas de
bioinformatica ndo cresciam na mesma proporcao.

Maior quantidade de dados implica em maior complexidade de andlise. A
complexidade das analises é resolvida através dos programas computacionais, entretanto,
qguanto mais complexos os dados, mais eficiente necessita ser o software para lidar com o0s
dados, e mais robusto o hardware, para responder as necessidades do software.

Segundo Pennisi, 0s computadores sdo essenciais para analise e armazenamento
de dados, mas seu poder ndo estd aumentando rapido o suficiente e seus custos estdo

diminuindo muito lentamente para acompanhar a geracao de dados.

3.3.2 Méo de obra especializada

A bioinformatica ainda é considerada uma area nova no Brasil, visto que o seu
crescimento esta ligado diretamente & evolugdo das tecnologias, principalmente para geracdo
de dados, como os sequenciadores. A medida que a quantidade de dados gerados crescia,
observou-se a necessidade de mao de obra especializada para analisa-los, pois os biélogos e

bioquimicos se empregavam em procedimentos de bancada, assim surgiam 0s primeiros
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indicios de uma aproximagao da biologia e da informatica.

A anélise de dados biolégicos ndo se configura uma tarefa trivial para os
informatas e a aplicacdo da informatica nos dados biol6gicos nem sempre é uma tarefa muito
facil, assim, a necessidade de profissionais com embasamento bioldgicos e conhecimentos de
informatica se fez e faz cada vez mais presente no dia-a-dia dos grandes laboratorios.

Como explicitado por SCHNEIDER, a bioinformética vem se tornando cada vez
mais central para a investigacdo nas ciéncias da vida molecular. Com a escassez de méo de
obra qualificada, a necessidade de treinar ndo-bioinformatas para aproveitar a0 maximo os

recursos da bioinformatica esta crescendo e continuara a crescer.

3.3.3 Ferramentas de bioinformatica

As ferramentas de informatica tem um papel fundamental na analise dos dados
bioldgicos; a quantidade e complexidade dos dados vém tornando a analise dos dados cada
vez mais custosa, assim, a necessidade de analises in silico cresce constantemente, exigindo
cada vez mais dos programas acuracia e eficiéncia na sua utilizacdo, além de interfaces
amigaveis para prover amplo acesso da comunidade.

Além da complexidade dos dados, outro fator determinante para a pequena
guantidade de softwares livres disponiveis € o numero de programadores/pesquisadores
disposto a ingressar na programacao propriamente dita. Os principais provedores de softwares
para analises de dados bioldgicos sdo instituicbes de pesquisa mantidas pelo governo e
universidades, porém, como a bioinforméatica ainda estd em fase de desenvolvimento e
crescimento no mundo, o desenvolvimento e disponibilizacdo desses softwares € lento quando
comparado com a velocidade de geracao de dados.

Acbes como a do grupo de pesquisa (BRYANT, 2011) vém buscando alcancar
uma padronizagdo que possa ser utilizada pelos bioinformatas no desenvolvimento de
ferramentas. Com a padronizacdo de cddigo, o objetivo é acelerar o processo de
desenvolvimento de ferramentas, assim, procurando sanar um dos principais problemas da

bioinformatica, a analise dos dados.
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4. FRAMEWORKS DE BIOINFORMATICA

Os Frameworks surgiram inicialmente na informatica com o intuito de
reaproveitar cddigo, utilizando para isso codigos genéricos que podem ser sobescritos ou
especializados de maneira a adequa-los ao interesse da aplicacdo. Aqui vamos apresentar um
pouco mais sobre qual o seu papel, aspectos do seu funcionamento e quais s@o 0s principais

frameworks na bioinformética juntamente com suas especificidades.

4.1 O que € um framework

Um framework consiste em um conjunto de co6digos genéricos que provem
funcionalidades distintas incorporando caracteristicas como alto grau de reusabilidade e
abstracdo. Os frameworks se diferem das bibliotecas por conter um conjunto de caracteristicas
distintas comparadas com estas ou até mesmo com aplica¢fes normais.

As caracteristicas principais que diferem frameworks, bibliotecas e aplicacGes
normais (criadas pelo usuario) sdo:

Inversdo de controle: o fluxo de aplicacdo ndo é definida pelo programa que faz
a requisicdo como em aplicagcdes normais, mas sim pela estrutura interna do framework.

Comportamento padréo: os frameworks seguem um comportamento padréo,
determinados pelo seu fluxo interno, ndo se submetendo a fluxos incomuns.

Extensibilidade: os frameworks tém como principal caracteristica a
reusabilidade, podendo as suas classes ser sobrescritas ou especializadas, provendo
funcionalidade especifica segundo necessidade da aplicacéo.

Cddigo ndo modificavel: Os frameworks, em geral, ndo permitem a modificacdo
dos seus codigos, visto que desde a sua concepc¢do, a reusabilidade seja sua caracteristica
predominante, para isso utiliza codigos genéricos.

Em geral os frameworks sdo utilizados como suporte para o desenvolvimento e
uso de aplicagGes, podendo incluir programas de suporte, bibliotecas de codigo, linguagens de

script e outros.
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4.2 Como funcionam os frameworks na bioinformatica

Os frameworks foram integrados a bioinformética segundo a necessidade de
facilitar o desenvolvimento e utilizagdo de softwares.

Devido ao pouco tempo da area ‘“bioinformatica”, existem ainda poucos
profissionais capacitados ao desenvolvimento de aplicac@es, assim, pesquisadores de areas
afins se aventuram no estudo de linguagens de programacéo e desenvolvimento de softwares;
além da dificuldade no desenvolvimento de software, estes pesquisadores se encontram
constantemente com problema na utilizacdo de alguns softwares, sendo este um grande
problema para a comunidade académica.

Quando observado o cenario atual da bioinformatica e dos usuarios de softwares
de bioinformaética, entende-se perfeitamente a mudanca de foco dos frameworks utilizados
nestes; enquanto que na computacdo os frameworks sdo empregados principalmente para o
desenvolvimento de softwares, na bioinforméatica eles trazem consigo outro papel
fundamental, a possibilidade de integracdo e execucdo de softwares através de uma interface
unificada.

Os frameworks que surgiram unicamente para integracdo de programas vém
ganhando espaco a medida que a quantidade de software de bioinformatica cresce, assim, 0s
frameworks se tornam cada vez mais importantes como ferramenta facilitadora no uso da

bioinformética.

4.3 Principais frameworks de bioinformaética

Com o avanco da tecnologia, novos dados sdo gerados a todo 0 momento, dados
esses gque necessitam ser analisados. Para a analise destes dados sdo utilizados softwares
especificos a cada area, porém como nem todos 0s pesquisadores que necessitam utilizar estes
softwares tem um background computacional, estes constantemente se deparavam com
problemas na execucdo de softwares, dai comegaram a surgir alternativas para auxilid-los na
execucdo destes softwares.

Os frameworks de bioinformatica surgiram para auxiliar nas analises de dados

biologicos provendo interfaces amigéveis, maleabilidade e, principalmente, integracdo de
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varios programas em um unico universo, conforme BLANKENBERG, caracteristicas
fundamentais no contexto da bioinformética.

Atualmente existem vérios frameworks de bioinformatica disponiveis para
download e/ou utilizacdo web, dentre eles estdo o Galaxy, genePattern, REICH et al, Mobyle
NERON et al, e Taverna, HULL et al.

Com o objetivo de facilitar a vida dos usuarios, todos os frameworks seguem um
mesmo padrédo, provendo integracdo de novas ferramentas e reutilizacdo de resultados, porém
todos eles exigem a programacéo de interfaces na integracdo de novos softwares.

O Taverna € considerado um dos precursores dentre os frameworks de
bioinformatica, ele foi desenvolvido em 2006 na Universidade de Manchester. Também em
2006 surgiu o genePattern, desenvolvido pelo Broad Institute. O Instituo Pasteur apresentou o
Mobyle em 2009. Quanto ao Galaxy, Universidade da Pensilvénia, apesar de ter sido
apresentado inicialmente em 2005 apenas se tornou popular a partir de 2007, quando
apresentou uma versdo mais consistente e com suficientes diferenciais para atrair mais

usuérios ao framework.
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5. O GALAXY

O Galaxy é um framework voltado para web, que se apresenta como uma
plataforma de anélise, realizando diversos tipos de analises nos mais diversos tipos de dados
biologicos, podendo ser obtidos de diversas fontes diferentes, como bancos de dados
biologicos e web servers. Além de oferecer interface para varias das ferramentas de
bioinforméatica conhecidas, o Galaxy traz ainda a possibilidade de criacdo de pipelines,
armazenamento de resultados e integracdo de novos programas. Neste topico serd apresentada
a arquitetura do Galaxy, suas principais caracteristicas/especificidades e como novos
softwares podem ser integrados.

5.1 Arquitetura

O framework Galaxy pode ser dividido em duas partes fundamentais, o “core”,
onde estdo presentes as bibliotecas, ¢ “tools”, onde estdo presentes arquivos relacionados as
ferramentas integradas ao framework, figura 2. As bibliotecas do Galaxy foram desenvolvidas
em Python, sendo responsaveis também pelo provimento do servigo de servidor web.

O estudo do core do Galaxy é essencial caso alguma modificacdo seja necessaria
no que se diz respeito ao funcionamento do Galaxy, exigindo conhecimento especifico de
Python e web server.

O modulo “tools” armazena todas as ferramentas nativas do Galaxy. Este modulo
também é responsavel por toda a geréncia de ferramentas. Outra das suas atribuicbes é o
controle dos tipos de dados e dados complementares das ferramentas, como arquivos externos
necessarios a execucao de uma determinada ferramenta.

Para que seja integrado um novo software ao Galaxy normalmente sdo necessarios
dois arquivos além da instalacdo da ferramenta no servidor onde o Galaxy sera instalado, o de
interface, responsavel pela definicdo dos parametros e um de script, para caso seja necessario

adequar os dados vindos da interface a ferramenta.
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Figura 2. Estrutura basica de diretdrios do Galaxy.
Fonte: proprio autor

O Galaxy mantém uma série de arquivos de configuracdo, normalmente escritos
em XML, dentre eles estdo o arquivo de configura¢do das ferramentas, “tool conf.xml”, e o
arquivo de tipos de dados, “datatypes.xml”. O arquivo de configuracdo das ferramentas
contém entradas para todas as ferramentas disponiveis, especificando o caminho para a sua
interface, arquivo XML, o descreve. O arquivo “datatypes_conf.xml” compreende todos 0s
tipos de dados aceitos pelo Galaxy, tais como tabular, texto, dentre outros tipos conhecidos na
bioinformatica como fasta e esd, um exemplo do arquivo de tipos de dados pode ser visto no
quadro 1.

Quadro 1- Arquivo datatypes_conf.xml

<datatypes>

<datatype extension="ace" type="galaxy.datatypes.data:Text"/>
<datatype extension="singlets"
type="galaxy.datatypes.sequence:Fasta"/>

<datatype extension="singlets.qual"
type="galaxy.datatypes.qualityscore:QualityScore"/>

<datatype extension="contigs"
type="galaxy.datatypes.sequence:Fasta"/>

<datatype extension="screen"
type="galaxy.datatypes.sequence:Fasta"/>

<datatype extension="gff3" type="galaxy.datatypes.interval:Gff3"
display in upload="true"/>

<datatypes>
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5.2 Caracteristicas

O Galaxy, como framework, apresenta caracteristicas fundamentais como
reusabilidade e comportamento estavel. Além destas, o Galaxy traz consigo funcionalidades
fundamentais ao desenvolvimento do seu proposito que é prover de forma amigavel e
eficiente acesso a programas de bioinformatica.

Maleabilidade, padronizacdo e a unificada interface de usuério permitem ao
usuéario e desenvolvedores facilidade no manuseio do framework. O Galaxy ainda
disponibiliza um conjunto amplo de caracteristicas que ajudam no desenvolvimento de novas
interfaces, como linguagem padronizada para integrar novos softwares e documentacdo ampla
e detalhada.

Permitir o desenvolvimento de pipelines via interface grafica se apresenta
como caracteristica fundamental ao sucesso do framework, principalmente considerando os
principiantes na bioinformatica, sendo uma alternativa eficaz para a utilizacdo de pipelines
criados anteriormente somente via linda de comando.

O armazenamento de resultados e a possiblidade de reutilizacdo dos dados tornam
0 Galaxy um framework extremamente produtivo. Com a possibilidade da criacdo de
pipelines e da reutilizacdo de resultados, torna-se trivial a re-execucdo de pipelines, tarefa essa
muito comum para andlise de parametros e resultados.

Quando utilizando o Galaxy, o usuério ndo precisa aprender a programar ou se
preocupar com detalhes de implementagéo, o framework prové uma interface unificada para
analise genébmica, o que acredita (GOECKS; NEKRUTENKO; TAYLOR, 2010) ser a sua

principal caracteristica.

5.3 Especificidades do Galaxy

O Galaxy como framework robusto que se apresenta trouxe consigo algumas
especificidades interessantes, tanto do ponto de vista do desenvolvedor, quanto do ponto de
vista do usuario, que sem duvida é o mais beneficiado com essas caracteristicas.

Para viabilizar o desenvolvimento das interfaces, o Galaxy definiu uma sintaxe

especifica para o desenvolvimento dos seus componentes, componentes de interface, seguindo
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padrbes da XML. Com a sintaxe definida, é possivel definir diferentes pardmetros que podem
ser apresentados de modo diferentes, e diferentes tipos de dados, tipos de dados esses nativos
do Galaxy ou integrados posteriormente.

O framework Galaxy permite que o desenvolvedor crie novos tipos de dados
primitivos, tipos esses utilizados no momento de definicdo dos parametros. Além do
desenvolvimento de tipo de dados diferentes, o Galaxy prove a criagdo e integracdo de
mecanismo de valida¢do para “reconhecimento automatico” do tipo de dados que esta sendo
utilizado como entrada, no caso de arquivos.

Permitir criar pipelines via interface grafica talvez se apresente como a
especificidade mais bem recebida pelos usuérios. Através da interface é possivel integrar
programas simplesmente “clicando e arrastando” como pode ser visto na figura 3. No ato do
desenvolvimento, o usuario ainda conta com validacdo de tipos entre as ferramentas, onde
somente tipos de dados compativeis podem ser interligados. 1sso acontece para que 0 USU&rio
no momento do desenvolvimento do pipeline possa ter certeza que os dados sdo compativeis e

que os softwares funcionardo corretamente.

Workflow Canvas | Pipeline_Galaxy Options «

Cross Match X

Filter sequences by length X
Reads

Fasta file

Mask Library

output (fasta) output (fasta)

b outScreen (screen)

Generate plleup X

Select the BAM file to
generate the pileup
file for

output1 (tabular)

Figura 3. Exemplo de criagéo de workflow. Fonte: proprio autor.

5.4 Integracao de novos programas

A integracdo de novos programas no Galaxy € feita de maneira padronizada.
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Todos 0s passos necessarios para integrar um novo software podem ser encontrados através
do site oficial do projeto (www.usegalaxy.org).

Nas subsecOes seguintes serdo apresentados 0S passos necessarios para a
integracdo de novas ferramentas ao framework, focando essencialmente no desenvolvimento

das interfaces.

5.4.1 Como integrar

Para que um software seja passivel de integracdo ele deve ser permitir sua de
execucdo via linha de comando, visto que o papel do Galaxy é prover interface ao software. A
partir do momento em que a ferramenta atende ao requisito de execugdo via linha de
comando, pode-se definir como ela serd apresentada no framework, discriminando tipos de
dados, parametros e arquivos de saida.

Como medida para prover padronizacdo os desenvolvedores do Galaxy adotaram
XML como linguagem padrdo para arquivos de configuracdo e interfaces de softwares.
Basicamente para a insercdo das ferramentas é necessario desenvolver a interface utilizando
XML e alterar o arquivo de defini¢do de ferramentas “tool conf.xml” inserindo uma entrada
para a interface desenvolvida, uma amostra deste arquivo pode ser visto no quadro 2 onde foi
inserida a ferramenta “exemplo.xml”.

No ato do desenvolvimento das interfaces, casualmente podem se fazer
necessarios scripts intermediarios que realizem o papel de parsear 0s dados entre a interface e
0 programa propriamente dito, esses scripts sdo chamados de parsers. Falaremos mais sobre

eles na sessdo 4.3.
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Quadro 2 - Arquivo tool_conf.xml

<?xml version="1.0"?>
<toolbox>
<section name="mytools" id="mytool">
<tool file="data source/upload.xml"/>
<tool file="data source/upload.mod.xml"/>
<tool file="data source/ucsc_tablebrowser.xml" />
<tool file="data source/ucsc_tablebrowser test.xml" />
<tool file="data source/ucsc browser archaea.xml" />
<tool file="data source/bx browser.xml" />
<tool file="data source/microbial import.xml" />
<!--ferramenta inserida -->
<tool file="minhasFerramentas/exemplo.xml" />

</section>
</toolbox>

Nos topicos seguintes serdo apresentados um pouco mais sobre a linguagem XML

e as especificidades do XML adotado pelo Galaxy.

5.4.2 A linguagem XML e o Galaxy

Para aplicacbes grandes que envolvem grande quantidade de pessoas, definir um
padrdo é necessario. O XML foi o padrdo adotado para o desenvolvimento de novas interfaces
para o Galaxy, provendo um padrdo de desenvolvimento consolidado e funcional aos
desenvolvedores. Ainda conforme (HOULDING, 2001), vale destacar a extensibilidade
provida pela linguagem.

A XML é a recentemente introduzida metalinguagem padrdo na Web. Ela prové
um conjunto de regras para o desenvolvimento de metadados para transferéncia de
informagdes em campos especificos. A XML ainda permite o desenvolvimento de linguagens
de marcacdo que descrevem qual informacédo e como essas informacdes serdo apresentadas,
caracteristica destacada ja ha algum tempo atras por (HOULDING, 2001).

Utilizada como base para o desenvolvimento das interfaces e arquivos de
configuracdo do Galaxy, conhecer a linguagem XML é de grande importancia aos
desenvolvedores. No quadro 3 € possivel observar um exemplo de uma interface de software

desenvolvida para o Galaxy e da linguagem utilizada que é derivada do XML.
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Para o desenvolvimento das interfaces os desenvolvedores definiram tags
especificas ao framework,
Nas secdes seguintes vamos entender melhor as especificidades do Galaxy e de

sua linguagem de desenvolvimento de interfaces.

Quadro 3 - Exemplo de XML de interface de software

<tool id= name= >
<description>Exemplificar uma interface de software</description>
<command interpreter= >exemplificar.pl S$input
Soutput</command>
<inputs>
<param format= name= type= label=
/>
</inputs>
<outputs>
<data format= name= />
</outputs>
<help>
Gerando um arquivo tabular com os identificadores das
sequéncias em uma coluna e o tamanho em outra coluna.
</help>
</tool>

5.4.3 Elementos basicos de uma interface

Para que uma interface seja integrada ao Galaxy e funcione corretamente ela deve
conter os elementos basicos de uma interface que sdo definidos na documentacdo do
framework. Como dito anteriormente toda a interface é definida utilizando como base a
linguagem XML.

Qualquer interface de programa, por mais basico que ele seja, deve conter as
seguintes se¢des, subsecoes e tags:

e Secdo tool: é a ferramenta propriamente dita, toda a configuracdo da
ferramenta fica inserida dentro da secdo tool, incluindo subsecbes e tags.

Ainda na tag tool definem-se o nome e um id Unico para a ferramenta.
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e Tag description: define a descricdo da ferramenta, descricdo essa que sera
mostrada ao usudrio na interface do framework.

e Tag command: nessa tag sdo definidos o interpretador do programa que sera
executado, por exemplo, Perl, e 0 comando propriamente dito seguido dos
parametros que seréo passados ao software.

e Subsecdo inputs: secdo sem necessidade de parametros de configuracdo onde
séo inseridos todos os inputs, elementos de entrada de dados, para o software
em questao.

e Tag param: tag utilizada para defini¢do de tipo de pardmetro e dado que sera
aceito para aquele determinado parametro de configuracdo do software.

e Tag conditional: elemento opcional utilizado para aplicar expressoes
condicionais do tipo “se selecionada a opcao A entdo faga ISSO” baseadas em
escolha em um pardmetro do tipo select. Dentro de cada opc¢do devem existir
parametros.

e Subsecdo outputs: secdo onde sdo inseridos todos os elementos que serdo
entendidos pelo Galaxy como elementos de saida. Devem ser definidos
elementos do tipo data dentro da subsecéo.

e Tag data: elemento utilizado para definir qual o nome e o tipo de dados que se
espera como saida da execucao do programa.

e Secao help: elemento responsavel por armazenar informacdes referentes a
ajuda do programa como principais parametros, explicacdo do funcionamento

entre outros.

Todos os parametros utilizados para configurar caracteristicas das tags e
subsegoes sao definidas através do sistema “chave=valor”. Um exemplo da utilizagdo desses

elementos pode ser visto no quadro 2 na subsec¢do 5.4.2.

5.4.4 Tipos de dados dos parametros

O framework Galaxy apresenta uma serie de tipos de dados primitivos possiveis,

desde os mais comuns a qualquer linguagem de programacgdo, como text, integer e float, até
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tipos de dados mais especificos de linguagem web, como select e hidden.
Os tipos de dados sdo extremamente importantes no desenvolvimento e integracéo
de ferramentas devido ao fato do Galaxy prover validacdo de tipos, e principalmente, pela

compatibilidade do tipo de dado com o software em quest&o.

5.4.5 Tipos de dados dos arquivos de entrada e saida

Juntamente com a validacdo de tipos de pardmetros, o Galaxy fornece ao
desenvolvedor das interfaces alguns tipos pré-definidos de dados, tipos esses mais comuns na
bioinformatica. Estes tipos de dados contam com validacdo pré-estabelecida como forma de
prevencao de erros por parte do usuario da ferramenta.

Novos tipos de dados podem ser inseridos facilmente no framework atraves de
derivacdo de tipos ou através de definicdo de tipos novos. Na derivacao de tipos, tipos ja pré-
definidos podem ser utilizados como base para novos tipos, onde o que muda é somente o
contetdo, porém a estrutura continua a mesma, exemplo de um arquivo no formato fasta,
quadro 4, e no formato csfasta, quadro 5. Quando da definicdo de novos tipos é necessario 0
desenvolvimento de um validador para o tipo, para que o tipo possa ser automaticamente
reconhecido no momento da validacdo de tipos. O validador tem de ser escrito em Python e
inserido no arquivo de tipos de dados, assim o tipo inserido podera estar disponivel para
acesso.

Todo o descritivo do processo de desenvolvimento de novos tipos juntamente com
0 procedimento para escrita de novos validadores de tipos de dados podem ser encontrados na

pagina wiki do projeto Galaxy (Galaxy wiki, 2011).

Quadro 4 - Exemplo de arquivo no formato fasta

>SMP 1234
gatcgaagaaaggtcgaagaaaggtagctagatcgaagaaaggaaccaa
>SMP_ 33
atcttattaaatctatggatgctagtgaagaaaggtcgaagaaactcgt
>SMP_323
aaaattcggatggaagctggtcgatggatgctagtgaagaaagcttaaa
>SMP_ 323
aaaattcggaacagtcgtagctagtccttgaattttttcggatcggggt
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Quadro 5 - Exemplo de arquivo no formato csfasta

>SMP_767
£0102201002300220123221223012322122311112111
>SMP_ 690
£2003201022302103021221122220123221223012322
>SMP_ 329
A0320123220111020033332111223021030212211221
>SMP_323
A0301203020201111020200001010001222230202333

O uso correto dos tipos de dados é fundamental a utilizacdo do usuario. Todos 0s
programas que o usuario podera utilizar nos seus dados estdo relacionados diretamente aos
tipos de dados de entrada e saida. O tipo de dado de saida ainda podera ser reutilizado em
outras ferramentas através de utilizacdo simples, aquela em que o usuario executa um
programa ap6s o outro, ou utilizacdo no pipeline, onde uma concatenacdo de programas é
definida em uma ordem especifica para que sejam executados um ap0s 0 outro

automaticamente.

5.5 Parsers

Para que as interfaces do Galaxy pudessem ‘“conversar” com programas
complexos, os desenvolvedores do Galaxy propuseram o uso de arquivos intermediarios de
script, arquivos esses denominados parsers. Os parsers tem o papel de diminuir a
complexidade dos dados advindos das interfaces de modo que o software consiga entender
esses dados e funcione corretamente.

Linguagens de script como Perl e Python sdo altamente recomendadas para o
desenvolvimento dos parsers, visto que essas linguagens tem como ponto forte a manipulagéo
de textos, principal propoésito dos parsers. Um exemplo de parser em desenvolvido na

linguagem Perl pode ser visto no quadro 6.
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Quadro 6 - Exemplo de script parser

#!/usr/bin/perl
use Switch;

#recebendo parametros da interface xml

my S$sequence = @ARGVI[O0];
my Soutput = @ARGVI[1];
my S$log = @ARGV[2];

my SlineExecution;

#fmonta linha de execucdo
$lineExecution = "

",
’

#fexecutando a montagem do programa como linha de
my Sexec = "$lineExecution’;

comando
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6. GALAXYX

6.1 Arquitetura

O Galaxy foi projetado para estar disponivel nos principais sistemas operacionais
como Windows, Unix/Linux e Mac OS, para isso foi utilizada a linguagem Java.

Como o framework Galaxy foi desenvolvido baseando seus arquivos de
configuracdo e interfaces de softwares baseadas em XML, utilizou-se o framework JDOM
para auxiliar no processo de manipulacdo de arquivos XML.

O software foi dividido em dois moédulos principais, o0 mddulo gerador de
interfaces, responsavel por tratar as informacdes inseridas pelo o usuario e gerar a interface
XML propriamente dita e o0 médulo de validacdo de XML, responsavel por validar as
interfaces XML geradas pelo modulo gerador de interfaces. Além das interfaces geradas pelo
GalaxyX, o médulo validador de interfaces podera validar outras interfaces do framework

Galaxy, mesmo que ndo tenham sido geradas através do software aqui proposto.

6.2 Java

A linguagem Java foi escolhida como linguagem de programagdo no
desenvolvimento do GalaxyX por ser altamente portavel. A mesma aplicacdo pode ser
executada no Windows, Unix e Mac OS somente instalando o Java Runtime Enviroment
(JRE).

Caracteristicas como orientacdo a objetivo e vasta documentacdo sdo essenciais a
projetos que envolvam bibliotecas de terceiros e interface grafica. Assim acredito que a
linguagem Java supre todas as necessidades do projeto garantindo ainda portabilidade.

A linguagem Java é mantida atualmente pela Oracle. O JRE esta disponivel para

download através do site (www.java.com).
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6.2.1 O framework JDOM

JDOM é um framework Java para manipulacdo de documentos XML. Suas
funcionalidades se integram com DOM (Document Object Model). O JDOM foi desenvolvido
especificamente para a utilizacdo com a linguagem Java, assim tornando-se uma API
(Application Programming Interface) muito completa para manipulacéo de arquivos XML.

A utilizacdo do JDOM no projeto é justificada pelo fato de ter uma documentacao
ampla e utilizacdo simples. Outras caracteristicas como trabalhar com namespaces XML e
apresentar validacdo para leitura de arquivos XML sdo extremamente importantes a sua
utilizacdo. Estas caracteristicas foram amplamente utilizadas no desenvolvimento dos
maodulos gerador de interface e de validacdo de XML.

O JDOM é um framework open source e estd disponivel para download através

do site do projeto (www.jdom.org).

6.2.2 A APl Log4J

A Log4J é uma API desenhada para a linguagem JAVA voltada a geracdo de logs.
Com essa API ¢ possivel criar logs de diferentes tipos definidos que pode ser definido pelo
usuario. O usuario pode escolher vérias caracteristicas a serem exibidas no log além do tipo
de mensagem apresentada segundo um level de log como error ou debug. No projeto
GalaxyX a Log4J foi utilizada para auxilio a descoberta de erros e principalmente para manter
um padrdo nos logs, visto que esta € uma boa préatica de programacao.

A Log4) é um projeto open-source mantido pela Fundacdo Apache e esta

disponivel para download através do site do projeto (http://logging.apache.org).

6.3 Modulo de Geracéo de Interface

O modulo de geracdo de interfaces é responsavel por transformar em interface

XML os parametros definidos graficamente pelo usuario na utilizacdo da ferramenta
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GalaxyX. A interface foi desenvolvida voltada a prevencao de erros por parte do usuario.
Toda a sequéncia de etapas é baseada nos elementos necessarios para que uma interface
funcione corretamente no framework Galaxy.
Para atingir um universo maior de usuarios o idioma adotada na interface do
GalaxyX foi o inglés, visto que o Inglés é o padrdo da sociedade académica e na maioria dos
paises € tido como segundo idioma, esperando assim alcancar um ndmero maior de USUarios.
Com o objetivo de prevenir qualquer erro do usuario, todos os campos obrigatorios
foram sinalizados e validacdo dos mesmos é feita a cada tela do sistema como pode ser visto

na figura 4.

File Edit

Name*

Title* |

Executable® |

Interpreter® |

Description

* Required fileds

Figura 4. Tela de definicdo de ferramenta.
Fonte: préprio autor.

6.4 Modulo de Validagdo de XML

O modulo de validacdo de interfaces foi desenvolvido para validar as interfaces
desenvolvidas através do GalaxyX sendo utilizado no momento da conclusdo do processo de
desenvolvimento. Além de utilizado neste processo, este modulo apresenta a possibilidade de
ser utilizado para validar outras interfaces ja desenvolvidas, mesmo que elas ndo tenham sido

desenvolvidas através do GalaxyX, provendo assim mais uma caracteristica util ao usuario.
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Para o desenvolvimento do moédulo foi utilizado como base o validar interno
integrado ao framework Galaxy que leva em consideracdo todas as opcbes disponiveis nas
interfaces de softwares.

O processo de validacdo € composto de dois validadores diferentes, o primeiro é
um validador de tags XML, responsavel por garantir a utilizagdo correta do padrdo XML, e o
segundo validador é utilizado para validar a sintaxe propria do Galaxy.

O validador de tags XML foi desenvolvido utilizando a biblioteca JDOM. O
validador de sintaxe € 0 mesmo que ¢ utilizado no framework Galaxy, garantindo assim que o
software possa ser integrado ao framework. A interface do validador XML pode ser visto na
figura 5.

Interface validator

Interface file |

Error log

To validate

Figura 5. Tela de validag¢io de interfaces.
Fonte:préprio autor.

6.5 Desenvolvendo uma interface de software

Para que o software possa ser validado, propde-se a criagdo de uma interface de

programa e posterior teste de integracdo no framework Galaxy. O programa em questdo é o
Blast (Basic Local Aligment Search Tool) provido pelo National Center for Biotechnology
Information, Estados Unidos, popular programa para alinhamento local de sequéncias. Mais
informagbes sobre o Blast podem ser encontradas na pégina do projeto
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(http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi).

6.5.1 Analisando programa a ter interface desenvolvida

Executavel: blastall

Pardmetros principais:

-p: programa a ser utilizado. Opgdes: blastn, blastp, blastx, tblastn, thlastx
-d: banco de dados onde sera realizada pesquisa (arquivo)

-i: query a qual sera pesquisado no banco de dados (arquivo)

-e: probabilidade do alinhamento ter sido ao acaso (logaritmo)

-0: Nome do arquivo de saida

6.5.2 Desenvolvendo interface

6.5.2.1 Escolhendo a opcao definir nova ferramenta

What would you like to do?

To define a new tool

To walidate a tool

Take a look on tutorial

Figura 6 - Menu.
Fonte: préprio autor.
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6.5.2.2 Definindo informac6es sobre a ferramenta

File Edit

Hame* |El|ast

Title* |Simi|arity.-\‘«na|isys

Executable® |b|asta|l

Interpreter* |

Description

Basic Local Aligment Search Tool

* Required fileds

| Cancel || Clear || Next »»

Figura 7- Inserindo informac¢des sobre ferramenta.

Fonte: préprio autor.

6.5.2.3 Definindo parametros de entrada “input”

e

Add input parameter

In] | Type

Parameter

text v | Add || Edit || Remove |

text
integer
float
data pder || Add output >> |
select

Tela 2

conditional

Figura 8 - adicionando parametros de entrada.

Fonte: préprio autor.
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L st o s T = |

Label*

Database

Help

Database to search

Parameter* |databse

Value Default* |null

Prefix |-d

tabular
text

fasta
csfasta
esd

gff

optona

ncel || Clear || Confirm |

Tela 3|

-

Figura 9 - Adicionando parametro de entrada do tipo data.

Fonte: préprio autor.

Add input parameter

D Type Parameter
[ 0 select program
2 data database
I 3 data query
| 4 text evalue
|
l |text | - | ‘ Add ‘ | Edit ‘ ‘ Remaove |
| << Edit tool header ‘ ‘ Add output == |
Tela 2|
h—_—_—

Figura 10 - Tela de parametros de entrada ja definidos.

Fonte: préprio autor.
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6.5.2.4 Definindo

i

parametros de saida “output”

Add output parameter

Parameter* ||

Prefix |

Form

D | Format | Parameter

6 |outputFile [test

Edit | | Remaove |

6.5.2.5 Definindo pasta de destino onde a interface vai ser salva

<= Input Finish =>

Figura 11 - Tela de defini¢do de parametros de saida.

Fonte: préprio autor.

Tela

Building XML interface
i Subject folder CUsers\Eric\Deskiop
:
| Log
|
|
| |
I f
I
I
———

Figura 12 - Definindo pasta onde a interface sera salva.

Fonte: préprio autor.
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6.5.2.6 Gerando arquivo XML

Building XML interface

CUsers\Eric\Desktop

Build interafce

Log

Subject folder

Interface created on folder: C:\Users\Eric\Desktop!

—

Figura 13 - Gerando interface.
Fonte: préprio autor.

6.5.2.7 Abrindo arquivo de XML gerado

File Edit Search View Document Project Build Tools Help

<4y [ Search Deskiop

5 y D-&. 8B @ | B R | & & @ @ &
Organize ~  «/Open v  Sharewith > E-mail  Bum  New folder New ~ Open Save  SaveAll | Revert  Close Bzck  Forward | Compile Build Execute
77 Favorites E | praries Blastxm! . .
B Deskiop fd System Folder 1 <?xml version= encoding=" 2> -
Har— 2 <tool id= name= >
% Downloads 3 <description>Basic Local Aligment Search Tool</description>
. Dropbox Eric 4 <command Tnterpreter= >blastall -p Sprogram -d $database
1 Recent Places % System Folder 5 -i Squery -e Sevalue -o SoutputFile</commands
& <inputs>
) www ,
f | Computer 7
O Folder 8 <param name= type= lapel= >
3 Libraries 9 <option value= >tblastx</option>
@ D 2 ﬁ 10 <option value= >blastp</option>
ocuments I ) Network 11 <option value= >blastn</cption>
&' Music | System Folder 12 <option walue=' >blastx</option>
[&5] Pictures 13 </param>
H Videos Control Panel 14 <param name= format= type= label= 7>
=5l 5ystem Folder 15 <param nam format= type= label= /> 4
16 <param name= type=" label= />
1 Computer p— 17 </inputs>
Recycle Bin 18
M el <outputs>
& Local Disk () & system Folder 15 <outpur name= format— 5
20
€ Network = Geany 21 </outputs>
) Shortcut 22 </tool>
103 KB 23
Inbox2
Shorteut
030 bytes
t bagunga
File folder U
% Blast 1 —| r
XML File =
777 bytes 00:14:05: Flle C:\Users\Eric\Desktop\testa.perl saved. -
Stetus  01:11:57: Flle C:\Users\Eric\Desktop\Blast.xml opened(2).
L Blast  Date modified: 7/27/20111:09 AM Date created: 7/27/2011 1:09 AM = 01:12:16: Fle C:\Users\Eric\Desktop\teste.perl closed. i
XML File Size: 777 bytes
= line5/23  cok38 se:0  INS TAB  MOD mode: Win (CRLF) encoding: UTF-8 filetype: XML scope: unkn...

Figura 14 - Arquivo XML gerado.
Fonte: préprio autor.
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6.6 Integrando interface gerada ao Galaxy

6.6.1 Copiando para o servidor

@ root@bagre:/storage/Data/db/eric/galaxyX/galaxy/tools

£

E=E——)

m

— ’

Figura 15 - Interface Blast.xml dentro da pasta tool.

Fonte: préprio autor.

6.6.2 Inserindo entrada para a interface

EP root@b

20T Sorag D O —

o[ B ||

m

Figura 16 - Inserindo entrada para nova interface.
Fonte: préprio autor.
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6.6.3 Abrindo o framework Galaxy

Analyze Data ~ Workflow

Tools ions ~ Histos Options ~
Ot Similarity Analisys . o

soarch tocls =

Program: : v
Get Data thlastx [v]

Send Data Your history is ‘G
empty. Click ‘Get
mytools I)olgb«se : ° Data’ on the left pane to start |
+ Sendarty Analisvs Basi Local »l
Agment Search Tool
Input query :
ENCODE Tools 1

Lift-Over :
Text Manipulation E-value :
Eilter and Sort

Join, Subtract and Group

Convert Formats Exeate
Extract Features

Eetch Sequences

Figura 17 - Visualizando interface inserida.
Fonte: préprio autor.

6.7 Resultados e Discussao

Apbs o desenvolvimento do projeto, o principal e almejado produto resultante foi
o software gerador de interfaces GalaxyX. O GalaxyX contém os elementos basicos
principais para criar interfaces de programas para serem integrados ao framework Galaxy.

O GalaxyX pode ser considerada uma alternativa interessante para a definicdo de
interfaces para o framework Galaxy devido a caracteristicas como interface simplificada,
prevencdo de erros, validacdo de interfaces ja definidas e possibilidade de criacdo de novas
interfaces. Com estas caracteristicas, 0 desenvolvimento de interfaces se torna menos
complexa e com maior chance de sucesso, utilizando um conjunto de restrigdes no
desenvolvimento que visdo garantir que a interface seja compativel com os padrbes do
Galaxy.

Para que o software fique ainda mais amigavel e Gtil aos usuarios, normalmente

sem um background computacional, outras caracteristicas se fazem necessarias, como
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tutoriais mais completos de utilizacdo, possibilidade de definicdo de outros tipos de dados,
mesmo que menos comuns, e principalmente disponibilizacdo de um framework genérico
para substituicdo dos parsers quando estes se fizerem necessarios.

Enfim, o GalaxyX é uma mais uma ferramenta para auxiliar os pesquisadores na
utilizacdo de softwares de bioinformatica. Entretanto sdo necessarios muito mais esforgos
para que novas ferramentas continuem aparecendo com uma qualidade maior, tornando

menos dificil a utilizacdo de software de bioinformatica.
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7. CONCLUSAO E TRABALHOS FUTUROS

7.1 Conclusao

Na escolha do Galaxy como framework alvo do desenvolvimento das interfaces é
nitidamente perceptivel a importancia de uma bolsa documentagdo. Todos o0s aspectos
relacionados ao desenvolvimento de interfaces puderam ser encontrados e os detalhes
técnicos do software puderam ser desenhados sem nenhuma davida a respeito de
compatibilidade.

Com o desenvolvimento do GalaxyX, percebeu-se uma necessidade ainda muito
grande de programas de bioinformatica e de pessoas interessadas a ingressar nessa area.
Ainda existem poucas pessoas dispostas a gastar alguma energia para entender os problemas
bioldgicos e desenvolver ferramentas computacionais que auxiliem nesse processo.

Durante a programacéo propriamente dita do GalaxyX, nota-se a importancia de
ferramentas para auxiliar no desenvolvimento do software, como o framework JDOM, para
manipulacdo de arquivos XML, e a APl Log4J, que € utilizada para gerar logs, muito atil ao
desenvolvedor para “debugar” o programa a procura de erros.

Finalmente apds a conclusdo do GalaxyX foi possivel avaliar, atravées de testes
simples de utilizacdo, que a ferramenta resultante poderd ser de grande ajuda a sociedade
académica, trazendo a simplicidade como uma de suas caracteristicas e um desenho voltado
para a prevencdo de erros. Assim, 0 GalaxyX se mostra uma ferramenta Gtil a diminuicéo de
complexidade no processo de desenvolvimento de novas interfaces de softwares para

integracdo no framework Galaxy.

7.2 Trabalhos Futuros

Acredito que ainda exista muitos aspectos a se melhorar no GalaxyX, desde
questdes de interface, como estudo de usabilidade, até métricas de eficiéncia. Porém, acredito

0s pontos primordiais ao software seriam:
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Desenvolver uma bateria de testes para validacéo estatistica das vantagens da
utilizacdo do GalaxyX no desenvolvimento de interfaces de softwares para o
framework Galaxy.

Portar para a web 0 programa para que atinja um nimero maior de usuarios.
Desenvolver um modulo interno para o Galaxy, para que isso possa ser feito
diretamente no framework.

Desenvolver mddulo/pagina web para compartilhamento de interfaces.
Desenvolver um framework para comunicacgéo entre as interfaces e os programas,

eliminando a necessidade de programacao de wrapers.
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