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Wissensmanagement in der Bioinformatik

e Neuer Lehrstuhl seit 10/2002

e Schwerpunkte
— Algorithmen der Bioinformatik
— Management molekularbiologischer Daten
— Datenintegration
— Text Mining
e Laufend moglich
— Studienarbeiten

— Diplomarbeiten
— ... oft in Kooperation mit Bioinformatikfirmen

— ... oft in Kooperation mit Bioinformatikinstituten
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Mein Teil

e Vorlesung
— Stringvergleiche
— Suffixbaume
— Dynamische Programmierung
— BLAST + friends
— Multiples Stringalignment

e Praktikum: 23.2.2003 — 27.2.2003
— Mit Silke Trissl
— Programmierung Dotplots & Smith-Waterman
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Informationen

e Zu Vorlesung und Praktikum

e Bei Fragen
— , Tel. 2093 3902
- , Tel. 2093 5487 (tw)
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http://www.informatik.hu-berlin.de/wbi/teaching/ws0304/bioinfo_bpi/index.html
http://www.informatik.hu-berlin.de/wbi/teaching/ws0304/bioinfo_bpi/index.html
mailto:Leser@informatik.hu-berlin.de
mailto:Trissl@informatik.hu-berlin.de

Literatur

e Primar

— Dan Gusfield: , Algorithms on Strings, Trees, and
Sequences”, Cambridge University Press, 1997 (ca. 60
Euro)

o Weltere

— Joachim Bockenhauer, Dirk Bongartz: , Algorithmische
Grundlagen der Bioinformatik™, Teubner, 2003 (ca. 30
Euro)

— David Mount: ,Bioinformatics. Sequence and Genome
Analysis", Cold Spring Harbour Press, 2001 (ca. 70
Euro)

— Gibson & Muse: ,A primer of genome sciences", Sinauer
Associates, 2001 (ca. 50 Euro)
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Wichtiger Begriff: Komplexitat

e Ziel: Angabe der Effizienz eines Algorithmus unabhangig
von
— Rechner, Programmiersprache, Hauptspeicher, ...
— Erfassen der ,Essenz" eines Algorithmus

e Komplexitat hat viele Facetten

— Speicherplatzverbrauch, Laufzeit
— Average-Case, Worst-Case

e Komplexitat wird gemessen in der Lange der Eingabe n
— Anzahl Zahlen, die es zu sortieren gilt
— Anzahl Knoten eines Graphen, den es zu durchsuchen gilt
— Lange Sequenzen, die es zu vergleichen gilt

— [Nicht immer einfach zu bestimmen ...]
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e Naives Verfahren c

— Alle Wege ausprobieren
e Ausgehend von a
e Alle Wege a-X beschreiten
e Rekursiv weitermachen und Wegsumme dabei addieren
¢ Kleinstes Ergebnis merken

— Komplexitat: Exponentiell
e Dijkstra

— Wege abbrechen, wenn
e Kosten hoher als bisher bestes Ergebnis
e Erreichter Knoten schon auf kiirzerem Weg erreicht wurde

— Komplexitat: O( (n+m) * log(n))
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O-Notation

e Komplexitat wird angegeben als O(g(n))

e Das hat folgende Bedeutung

— Algorithmus A ist O(g(n)), gdw. es eine Funktion f(n) gibt, die die
Laufzeit von A berechnet, und es gilt:

e Es gibt positive Konstanten K und n, mit:
e |[f(n)] = K*|g(n)| fir alle n = n,
e Beispiel
-8+ n2+76 ist O(n3)
— Da8n3+n2+ 76 <85n3 firallen=1
e FUr g wahlt man i.d.R. nur den Grad des Polynoms bzw.
den hochsten Exponenten
— 0(1), O(n), O(n3), o(n3), O(2M, O(log(n)), ...
e Ein GroBteil der Informatik widmet sich
— der Suche nach Algorithmen mit geringerer Komplexitat
I — Der Suche nach beten Algorithmen flr Klassen von Problemen



Unterschiede
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1. Stringalgorithmen

e Gegeben ein Template T und ein Pattern P. Finde alle
Vorkommen von P in T in moglichst kurzer Zeit
— Exaktes Matching

o 7-Box Fundamentaler linearer Algorithmus
e Boyer-Moore Schnellster Algorithmus in der Praxis
e Knuth-Morris-Prath Elegante Analyse; Erweiterbar
e Varianten

— Suche nach mehreren P: Aho-Corasick, Keyword Trees
— Suche mit Wildcards
— Suche mit regularen Ausdricken (= endlichen Automaten)
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Beispiel

T ctgagatcgcgta

e Ziel: Statt P gagatc

gagatc
gagatc
gagatc
gagatc
gatatc
gatatc
gatatc

cabaabgbaa

e ... lieber ...

cabjalab gbaa

cabafvgBaa

. cabaabgbaa

Humboldt
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2. Suffixbaume

e Z-Box Algorithmus ist schnell flr ein T und ein P

e Es geht noch schneller, wenn man viele T und ein
P hat

— Oder viele P und ein T - Keywordtrees

e Gegeben ein festes T und dauernd wechselnde P.
Finde eine Datenstruktur fur T, die die Suche nach
P's in moglichst kurzer Zeit gestattet
— Grundlegende Datenstruktur: Suffixbaume
— Ukkonen's lineare Algorithmus
— Verschiedene Anwendungen
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Beispiel

12345678901
e S= BANANARAMAS

n ramas
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Suche im Suffixbaum

.
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3. Approximatives Stringmatching

e (Gegeben ein Template T und ein Pattern P. Finde
alle Vorkommen von Substrings ahnlich zu Pin T
in moglichst kurzer Zeit

— Approximatives Matching

e Was heif3t Uberhaupt ahnlich?
— Edit-Abstand, Alignierung

e Naiver Algorithmus benotigt exponentielle Laufzeit
— Verbesserung durch dynamische Programmierung
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Dynamische Programmierung

di,j-D)+1 |
d(i—-1,j)+1
d(i-1j-D+t(,)),

d(i, j) = min<
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o Inkrementeller Aufbau einer Tabelle mit Abstandsmafen
e Suche nach Wegen in dieser Tabelle

e Quadratische Komplexitat
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4. BLAST

e Quadratische Laufzeit

Ist zu teuer 2
— Genomanalyse bendtigt
Suche auf allen bekannten
Sequenzen K
________ -III

— Celera Sequenzierung:

All-against-all Vergleich von =
28.000.000 FEEFEP FE PSSP FFE FFEE I

Teilsequenzen

e Grundidee von BLAST
— Suche nach ,Seeds" mit exakten Matches
— Verlangerung und Zusammenflgung der Seeds zu Matches
— Findet nicht alle Hits, aber die meisten ,interessanten™
— ,,BLAST" ist fast Synonym fir ,Bioinformatik™ geworden
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5. Multiples Alignment

e Gegeben eine Menge von Strings. Ein Multiple Sequence
Alignment (MSA) ist eine Anordnung der Strings mit Spaces

unterelnander ) S ) O T F IR ETEGHNED TEHAE S -

¥FYRECFR.ENMNCD. . . RETY¥TTEFMNLKESHILT. .FH

rreey . rece . | rrrrammeeneea. . .n | QUElle: Pfam, Zinc finger domain
YRCE. . . KOG . . . KFKMYETERCLEVHNMNLY . . . H
FoCcs. .. .oCD . . LESFVORSELELHROL . . . H
FPCE. .. .oCD. . . EFKFETEEQOLERHVET. . . H ° 5
FoorT., . .G . - ASF TOKGHNLLEHIKL . . - H h - %
FECH. . .LCY. . .RCFGOOTHNLDEHLER. . . H :\\.._~‘,__ =
FRCE. . .FCEFR. .. TEFROOSELEFEHMET. . . H \%". -t,m.__‘:‘l"
FECH. . .WiCE. . . SAFRLOLYLSEHQKET. . . H LI oy ) ‘\-.'\
MSCFW. . .CD. . . RWFYRLDMNLESHLEC2. . . H - f‘-z"
FZCoQ. . . HCH. . . RAFADRSMNLELHLOT. . . H A L Y 8
FRCG. . . ¥Co.. . . RAFTVEDYLWNMEHLTT. . . H - --""‘_-\ '
HYCWF . PGCH. . . RAFSESDNLITAHYTE . . TH i ;“ \\]5&
LTCAoH. . Ch. . WSFDIVHMELWEREHRGY . . . H . J

&

e Hauptziel von MSA's: Finde das ,Gemeinsame" der
Sequenzen
— Funktionen werden oft von sehr kurzen Sequenzstiicken bestimmt
— Welcher Teil eines Proteins bestimmt die Funktion?
— Wie kann man Proteine in Familien anordnen?
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Bioinformatik@Informatik

Seminare

Seminare

Seminare

Seminare

Molekularbiologische
Datenbanken
VL, 2+2 SWS, SoSe
Halbkurs in Kombination

Projektvoriesung
Bioinformatik
Projekt, 4 SWS, SoS
Halbkurs

....
....
N

e

Algorithmen in der
Bioinformatik I/II
VL, 4 SWS, SoSe
Halbkurs

.
.
s

Bioinformatik
VL 4 SWS, WS
Halbkurs
evt. mit Praktikum

q Voraussetzung

amEm } Gunstige, aber nicht notwendige
Voraussetzung

Bioinformatik

- Voraussetzung

Humboldt
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