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sPor gué una base de datos
relacional?

Distribution of modification dates in fdatabases

Over 10years [|291.2 MB
6-10years [ |17GB
3 - GSyears
£ - Jyears

1-2years | 15.0 GB
181 - 365 days | 9.9 B
91 - 180 days | 576 GB |
31 - 90 days | 552 Gf |
8 - 30 days .

festerday
Today | 5.3
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iQué grandes!
5COmMo las consultoe

Distribution of sizes in fdatabases

Over 1 CB | 21 files
256 MB - 1 CB | 94 files
64 MB - 256 MB [| 375 files
16 MB - 64 MB [ | 1,714 files
4MB-16MB [ ]3,003files
IMB-4ME | 7965files |
256 KB - 1M | 20,377 files |
64 KB - 256 KB | 49,634 files
16 KB - 64 KB | 39,404 files
4KE-16KE | 3
LKB-4 KB | 23,079 files. |
OKE-1KE | 5,348 files

-
Distribution of sizes in fdatabases

Cver 1 GE | 28808
256 MB-1CB | 43.6 GB
64 MB - 256 M | 35.9 GB
16 ME - 64 MB | 45.5 GB
4 MB - 16 M | 28 4 GB
1 ME - 4 ME | 14.5 Gh
256 KB - 1ME | 9.8 GB |
64 KB - 256 KB | 6.1 B |
16ks-64k8 [ J14GB
4KB-16 KB [J215.6 M
1KE- 4 KB |60.5 M
OKE-1KB |3.2 M
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Demasiado grandes para un
cutre-script, 5no0¢

Mumber of files in fdatabases

Other

GenBank

BlaztDE 35,643 filez

hszp
26,735 files 4

pdb-all
31,899 files
Total:
235,128 files
dszp
26,961 files
pdb-divided
31,3035 files

pdb-xml
30,157 files

pdb
30,255 files

José Maria Fernandez Gonzalez (jmfernandez@cnb.uam.es)

File sizes in fdatabases

10.6 Gh

ElaztDE
49.1 CE

EMEBL
38.0 Gh
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5Qué es un SGDBR?

® Sistema Gestor de Base de Datos Relacional (SGDBR).
Software que gestiona el uso de las bases de datos
relacionales, y optimiza y controla el acceso al
contenido de las mismas.

® E] almacenamiento fisico de los datos lo gestiona unica
y exclusivamente el gestor de la base de datos. El
usuario solo debe preocuparse de la estructura 1ogica de
los mismos.

® [a manipulacion de la estructura y contenido de una
base de datos relacional se realiza mediante el lenguaje
de consultas SQL (Structured Query Language)
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Structured Query Language

Es el lenguaje estandar que se emplea para
consultar y modificar bases de datos relacionales.

SQLS6, SQLS9, SQLI2, SQLIY, SQL200X.

® (Cada una de las versiones SQL clasifica las
distintas operaciones por su complejidad: entry,
, advanced.

Por ello, podemos encontrar hoy en dia gestores
de bases de datos que implementan SQLS9,

algunas caracteristicas de SQL92 y otras pocas
de SQL99

José Maria Fernandez gonzélez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Algunos SGBDR

Actualmente existen decenas de sistemas
gestores de bases de datos relacionales.

Sistemas open source: PostgreSQL, MySQL, ...

Sistemas de pago: Oracle, Sybase, DB2, ...

A pesar de que SQL es un estandar, cada gestor
de bases de datos implementa sus propias
extensiones, con lo cudl nos encontramos con un
dialecto SQL por cada gestor de bases de datos.

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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5Cual es el mejor SGBDR?

® Si1 buscais el mejor SGBDR, la respuesta corta es:
depende.

® En Bioinformatica, tanto PostgreSQL como MySQL se
han vuelto muy populares. Ello es debido a que pueden
ser instalados en practicamente cualquier plataforma
hardware sin ningin coste adicional (la licencia de uso
es gratuita).

® El principal éxito de PostgreSQL: la simplicidad y
muchas de las caracteristicas y potencia de los SGBDR
de pago.

® FEl principal exito de MySQL: la gran stmplicidad y su

'gagege acceso a ta;blas sencillas,

José Maringrnggé on rso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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5Que hay dentro de una BDR®?

Datos. @ @ @
Tablast+columnas. 2% == EE

Tipos de datos. INTEGER, VARCHAR, DATE, REAL

Usuarios.

Restricciones.

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Tablas: Infroduccion

Una base de datos relacional esta compuesta de
varias tablas relacionadas entre si.

Cada tabla tiene un nombre, y esta estructurada en
una o mas columnas.

Una entrada de datos de una tabla es una tupla, y
esta compuesta por los valores asociados a cada
columna de la tabla.

En cada tupla, una columna puede tener asociado a
lo sumo un valor.

® Una tabla puede tener una o mas restricciones
José Mariﬁ@%@l%@é&za la misma. ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Ejemplo de fablo

Proteina
AccNumber Nomibre Descripcion

P53905 lsm7 yeast Uo snRNA-associlated
P07260 1fde yeast Eukaryotic translat
P39517 dhhl yeast Putative ATP-depend
Q06819 dibl yeast DIB1 protein

P47017 lsml yeast Sm-like protein LS
P38203 lsm2 yeast U6 snRNA-associated
P20053 pr04 yeast U4/U6 small nuclean
P19735 prO6 yeast Pre-mRNA splicing f
Q06217 smdZ yeast Small nuclear ribon

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Tablas: Columnas

Cada columna tiene nombre, y un tipo de datos.

Cada columna puede participar en una o varias
restricciones.

[as restricciones basicas de una columna son: de
contenido nulo, de restricciones de contenido.

Se puede asignar a una columna una expresion
por omision. Se emplea cuando se guarda una
tupla en la que no se haya dado explicitamente
un valor a esa columna.

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Tablas: Tipos SQL

INTEGER ® NUMERIC 0.03156

CHAR ® REAL = 1=

VARCHAR ¢ CLOB S ii%i‘i?ziﬁii%
® BI.OBs j

BOOLEAN ?‘(
® LtC

TIMESTAMP

DATE 2005-0u-22
®@ TIME 1/:28:338

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Usuarios de una Base de Datos

Al 1gual que en un sistema 1nformat1co ex1ste la figura
del administrador. En casi todos los SGBDRs ¢l

administrador de una base de datos no tiene por qué ser
el administrador del sistema. é

Un administrador crea los usuarios, y les otorga o
deniega privilegios (operaciones que pueden realizar).

® Un privilegio es: crear, modificar o borrar una tabla; T
consultar, insertar, borrar o modificar los datos de una
tabla; consultar o crear una vista; crear usuarios o

rupos; otorgar pr1V1leglos etc...

José Mariaterndndez G’onzalez
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Tabla: Restricciones

® Una restriccion €s una premisa que siempre se
debe cumplir. Por ello, los datos almacenados en
una tabla siempre deben cumplir todas las
restricciones de dicha tabla. =

® Existen varios tipos de restricciones

De columna (explicado anteriormente)

De clave unica

De clave primaria

® De clave externa
® (ftras...

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Restriccidn de Clave Unica

® [Esta restriccion se construye sobre una o mas
columnas, y obliga a que los valores asociados a
esas columnas sean unicos. Por ejemplo:

(nombre, apellidol, apellidoZ2)

podria definir una clave Unica, de forma que no pudiese
haber dos personas con el mismo nombre y apellidos.

® Una tabla puede tener mas de una restriccion de

clave unica. Por ejemplo, una clave unica sobre
el NIF.

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Restriccion de Clave Primaria

® LEste tipo de restricciones es similar en concepto
a las de clave unica. Adicionalmente, los valores
que toman las columnas de la clave primaria en
cada tupla se emplean para i1dentificar dicha tupla
de forma logica.

Solo se puede definir una clave primaria por
tabla. En caso de existir varios candidatos a clave
primaria, lo mas conveniente es elegir el mas
representativo para el contexto de uso.

® Por ¢jemplo, para un coche, tanto la matricula como el
n° de bastidor se podriar} emplear como clave primaria.

José Maria Fernandez Gonzalez ( Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Restriccion de Clave Externo

® [as restricciones de clave externa sirven para mantener la coherencia
entre los datos almacenados en distintas tablas. Se establecen desde
los campos de una tabla a los campos de clave primaria de otra.

Swisstable Rel Swiss PDB
ST U PDE Mode

description

® Por ¢jemplo, una base de datos con la tabla Swisstable y la tabla
PDB Model, que relacionan sus contenidos a traves de la tabla
Rel Swiss PDB. Para mantener la coherencia, los cambios en el
accnumber de alguna entrada de Protein o bien estaran prohibidos,
o bien provocardn un cambio automatico en las entradas de
Modeled by con el mismo accnumber.

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Manipulacion de datos

® [Una vez definida la estructura de la base de

datos, podremos insertar, actualizar, borrar y
consultar datos. %

De todas ellas, las consultas seran las
operaciones mas realizadas, tanto para recuperar
informacion previamente almacenada, como para
calcular estadisticas o extraer conclusiones de los

datos almacenados. @

® Un conjunto de operaciones de manipulacion de
datos se puede realizar en transaccion, para

José Marlgerna gonzaar la COherenCla de las Ilékis%%asnd de Bioinformatica, UCM 2005
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Partes del lenguaje SQL

® DDL (Data Definition Language): Es la parte del
lenguaje que se ocupa de la gestion de la base de
datos: creacion y borrado de los usuarios, tablas,
vistas, etc...; gestion del control de acceso;
manipulacion de la estructura de las tablas;
optimizacion del acceso a los datos; tipos de
datos...

DML (Data Manipulation Language): Es la parte
del lenguaje SQL que se ocupa de las
operaciones de 1nsercion, borrado, actualizacion
...y consulta de datos.

ernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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SQL: Creacion de tablas

CREATE TABLE SWISSTABLE (
id VARCHAR (10) NOT NULL,
accnumber VARCHAR(7) NOT NULL,

secuencia TEXT NOT NULL, ﬁ
molweight NUMERIC (8,2), [ ]

description VARCHAR(255), —— | —
PRIMARY KEY (accnumber), E— e
UNIQUE (1d) E— _
) i - )=

CREATE TABLE REL SWISS PDB (
accnumber r VARCHAR(7) NOT NULL,
pdbcode VARCHAR (8) NOT NULL,
FOREIGN KEY TOSWISS (accnumber r)

SWISSTABLE (accnumber)

ON DELETE CASCADE ON UPDATE CASCADE,
FOREIGN KEY TOPDB (pdbcode) REFERENCES

PDBTABLE (pdb_id) S

ON DELETE RESTRICT ON UPDATE CASCADE S

REFERENCES

) ;

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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SQL: Recuperando datos (l)

Consulta normal

SELECT p.pdbcode, s.id AS "Swissprot ID" .
FROM rel swiss pdb p, swisstable s
WHERE p.accnumber r = s.accnumber
AND description LIKE '%3D%';

o,

o,

José Maria Fernandez Gonzalez (jmfernandez@cnb.uam.es) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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SQL: Recuperando datos (ll)

Consulta de agregacion simple

SELECT COUNT (*)
FROM SWISSTABLE
WHERE LENGTH (secuencia) > 100;

o,

o,

Consulta agregacion con join

SELECT COUNT (*)

FROM rel swiss pdb p, swi able s
WHERE p.accnumber r = s.accnumber
AND description LIKE '%3DS%';

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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SQL: Recuperando datos (lll)

Consulta de agregacion ampliada

_—_—_~

SELECT (s:i_g\, COUNT (p.pdbcode

ER/OM rel swiss pdb p, swisstable s

,.WHERE_KEECEnEmber r = s.ach_nLnge-}
AND(description LIKE '%3D%' ™~
GROUP RY 1; Id COUNT
id A 2
dB 1
ld C 3

Accnumber_r P

(_Blah 3D 7,
(_3DBleh )
(_BI3Dih )

José Maria Fernandez Gonzalez (jmfernandez@cnb.uam.es) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Borrado de tablas. Permisos

DROP TABLE REL SWISS PDB;

GRANT SELECT, INSERT,UPDATE, DELETE
ON SWISSTABLE TO pepe;

REVOKE SELECT ON SWISSTABLE TO PUBLIC;

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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SQL: Manipulacion de datos

Insercion

INSERT INTO SWISSTABLE VALUES
('P9876',NULL, 'LSQSDARESM',18.15, 'ID RAT') ;

INSERT INTO SWISSTABLE (accnumber,id,molweight, secuencia)
VALUES ('P9876','ID_RAT',18.15,'LSQSDARESM');

Borrado

DELETE FROM SWISSTABLE
WHERE accnumber LIKE 'P98%';

Actualizacion

UPDATE SWISSTABLE SET
molweight = molweight + 1.0
WHERE description IS NULL;

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Diseno de

5 AI

29

Jna base de datos

e 0 Cilenclae

® Kl diseno de la base de datos influye tanto en que

se puede almacenar y consultar, como en los
metodos de consulta.

® Existe multitud de herramientas para realizar el

diseno a alto nivel de una base de datos.
Adicionalmente, existen varias metodologias de
disefio, que proporcionan las directrices basicas.

® E] disenador debe conocer tanto el dominio del

problema, como el dominio de uso de la futura

base de datos.

José Maria Fernandez Gonzalez (
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Recomendaciones de Diseno

La base de datos tiene que tener una estructura
con la complejidad necesaria: n1 mas ni menos.

La base de datos tiene que ser funcional: servir
para lo que se ha disenado.

El diseniador debe tomarse su tiempo para
sopesar los pros y los contras del diseno que ha
realizado. Es mas facil cambiar la estructura de
una base de datos cuando no tiene datos :-)

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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Interfaces de programacion

® Toda base de datos necesita de una serie de
programas que realicen las tareas para las que fue
disenada la base de datos.

® Segln el lenguaje de programacion en el que se
encuentre escrito cada programa, habra que usar
uno u otro interfaz de acceso a la base de datos.

® No todos los interfaces estan disponibles para
todos los SGBDRs y plataformas.

® [nterfaces clasicos son: ODBC, JDBC, DBI,
ADQO, etc...

José Maria Fernandez Gonzalez ( ) Curso de Verano de Bioinformatica, UCM 2005
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