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Vsebina

➔ Uporabljivost (Reusability)

➔ Virtualizacija

➔ Okolja za delo z delotoki v ukazni vrstici

➔ Predstavitev okolja Galaxy za delo z delotoki preko 

grafičnega vmesnika

➔ Primer uporabe delotoka v Galaxy – računanje podobnosti 

med aminokislinskimi zaporedji proteinov



Uporabljivost (Reusability)

● Vsaka odprta programska oprema mora biti opremljena z bogato dokumentacijo

● Rezultati zaganjanja morajo biti ponovljivi, ne glede na to, na kakšnem računalniku 

ali operacijskem sistemu je programska oprema zagnana

● Težave z odvisnostjo od različnih zunanjih knjižnic je mogoče rešiti preko 

ustvarjanja izoliranih okolij, ki vsebujejo vse odvisne komponente ali stabilne 

povezave do njih

https://projekt-spoznaj.si/v-okviru-projekta-spoznaj-je-izsel-prvi-prirocnik-o-odprti-znanosti/



Diagram delotoka (peka potice)



Delotoki v analizi podatkov

● Delotok (angl. pipeline/workflow) je zaporedje korakov v procesu analize.

● Osnovni gradnik delotoka je vozlišče - posamezen korak.

● Delotok mora imeti zagotovljen dostop do:

○ orodij, ki so potrebna za izvedbo posameznega koraka,

○ potrebnih vhodnih podatkovnih virov,

○ potrebnih izhodnih podatkovnih virov.



Virtualizacija

● nadomeščanje strojne opreme z navidezno

● virtualizacija računalnikov (Virtual Machine - VM) nam omogoča da na enem

računalniku ali strežniku istočasno deluje več različnih sistemov, ki so med seboj

neodvisni in imajo pripadajočo navidezno strojno opremo

* hipervizor - nadzornik virtualnega stroja (VMM) - virtualizator



Vsebnik (container) in okolje (enviroment)

● skupina procesov z dovolj veliko mero izolacije

● ‘lahka virtualizacija’

● izolacija programov v ločenih imenskih prostorih

● omogoča konsistenco izvajanja poslov: programska oprema + pripadajoče knjižnice

+ sistemske komponente -> možnost ponovitve eksperimentov in izvajanja poslov

tudi v spremenjenem in posodobljenem okolju

https://www.mrdbourke.com/get-your-computer-ready-for-machine-learning-using-anaconda-miniconda-and-conda/



Apollo
urejevalnik anotacij genoma, 
sodelovanje v realnem času



Okolja za delo z delotoki v ukazni vrstici



MINIMUM: uporaba sistemov za upravljanje s paketi 
in orodji

ustvarjanje okolja Conda
na podlagi zapisa YAML

https://docs.conda.io/projects/conda/en/latest/user-guide/tasks/manage-environments.html



OPTIMUM - upravitelji (workflow managers) pri 
pisanju ponovljivih delotokov

Jezik (language) Python Groovy

Podatki (data) datoteke (everything is a file) datoteke in vrednosti (can use 

both files and values)

Izvajanje (execution) delovni direktorij (working 

directory)

več direktorijev (each job in its 

own directory)

‘Dry runs’ + -

Spremljanje spremembe kode - +

● Ponovljivi delotoki - FAIRifikacija

● Nadzor različic in vsebnikov

● Odprta koda, strukturiranost, enostavno vzporedno delovanje

● Povečanje obsega za delovanje, npr. HPC

● Rastoča skupnost,  standardizirani bioinfo delotoki



https://github.com/nadjano/my-first-nextflow-pipeline
https://github.com/NIB-SI/ARMOR/blob/master/README-NIB-SI.md

https://github.com/nadjano/my-first-nextflow-pipeline
https://github.com/NIB-SI/ARMOR/blob/master/README-NIB-SI.md




Okolje Galaxy

● Spletno okolje za uporabo bioinformacijskih orodij in

izvajanje delotokov preko grafičnega vmesnika (Graphical

User Interface - GUI).

● Omogoča uporabo številnih bioinformatskih orodij brez 

poznavanja ukazne vrstice.

● Galaxy je sicer nastal na področju ved o življenju vendar se 

sedaj uporablja tudi na področju drugih ved.



Orodje brez grafičnega vmesnika ...

$ fastqc --help

FastQC - A high throughput sequence QC analysis tool

SYNOPSIS

fastqc seqfile1 seqfile2 .. seqfileN

fastqc [-o output dir] [--(no)extract] [-f fastq|bam|sam] [-c 

contaminant file] seqfile1 .. seqfileN



… in z grafičnim vmesnikom Galaxy:

Osrednje okno: nastavitve, izvajanje, pregled rezultatovOrodja Zgodovina



● Obstaja več odprtih sistemov Galaxy.

● Najpomembnejše so:

○ UseGalaxy.org - ameriški strežnik Galaxy

○ UseGalaxy.org.au - avstralski strežnik UseGalaxy

○ UseGalaxy.eu - evropski strežnik Galaxy (Freiburg, DE)

● Lokalizirane različice: Vsak si Galaxy lahko namesti sam. Izziv je vzdrževanje

ter povezava z lokalno gručo in arhivom, npr. Galaxy na ELIXIR-SI HPC.

Različice okolja Galaxy



Galaxy ZDA

● https://usegalaxy.org

https://usegalaxy.org/


Galaxy Avstralija

● https://usegalaxy.org.au

https://usegalaxy.org.au/


Galaxy Evropa

● https://usegalaxy.eu

https://usegalaxy.eu/


Galaxy Training Network (GTN)

● Če se želite samostojno učiti uporabljati Galaxy, lahko uporabite spletno 

zbirko učnih materialov GTN: https://training.galaxyproject.org/

● Seznam materialov za začetnike v zbirki GTN:

https://training.galaxyproject.org/training-material/topics/introduction/

https://training.galaxyproject.org/
https://training.galaxyproject.org/training-material/topics/introduction/


Domača stran Galaxy EU

Na levi strani je stolpec z

orodji in iskalnik orodij.

V sredini se pojavi obrazec za

nastavitev parametrov orodja.

Na desni strani je

zgodovina korakov.



Praktični primer izdelave in uporabe delotoka v Galaxy 

● V Galaxy EU bomo (iz UniProt) uvozili aminokislinski zaporedji proteinov Bet v 1 in Mal d 1 v

formatu FASTA.

● Z orodjem blastp bomo izračunali odstotek ujemanja med aminokislinskima zaporedjema Bet

v 1 in Mal d 1.

● V vseh motivih treonin – izolevcin (TI) v zaporedju Mal d 1 bomo zamenjali treonin s serinom

in odstranili izolevcin (zamenjava TI v S).

● Z blastp bomo ponovno izračunali odstotek ujemanja med Bet v 1 in “spremenjenim” Mal d 1

(Mal d 1 S).

● Iz zgodovine korakov bomo naredili delotok, ki bo računal podobnost z Bet v 1 pred in po

spremembi TI – S za katerikoli vhodni protein.

● Preizkusili bomo delotok s Pru Ar 1-like kot poljubnim vhodnim proteinom.



Ozadje: Alergijska reakcija

● Proteini so naši gradniki, lahko so receptorji, hormoni, encimi ali 

komponente imunskega sistema.

● Lahko so tudi za telo škodljivi tujki, ki jih prepozna imunski sistem 

in sproži obrambni odziv.

● V nekaterih primerih takšni tujki sprožijo pretirani imunski odziv -

to je alergijska reakcija.



Navzkrižna reaktivnost

● Številni ljudje trpijo zaradi alergij in preobčutljivosti, pri alergijah pa se

lahko pojavi navzkrižna reaktivnost: pri posamezniku, ki je predhodno razvil

alergijsko reakcijo na nek proteinski alergen, lahko pride do alergijske

reakcije ob stiku s proteinom, ki je podoben alergenu.

● Primer: posameznik je alergičen na protein Bet v 1 iz cvetnega prahu breze,

potem pa razvije alergijsko reakcijo, ko zaužije jabolko, ker jabolko vsebuje

protein Mal d 1, ki je podoben Bet v 1.

● Tveganje za navzkrižno reaktivnost naj bi bilo sorazmerno s podobnostjo

aminokislinskih zaporedij med nekim proteinom in znanim alergenom.



Protein Bet v 1

UniProt šifra: P15494

Izvor: cvetni prah breze

(lat. Betula pendula)

Eden od najpogostejših

povzročiteljev alergijske

reakcije.



Protein Mal d 1

UniProt šifra: Q9SYW3

Izvor: jabolko (lat. Malus

domestica)



Aminokislinski zaporedji Bet v 1 in Mal d 1 v formatu 
FASTA

V podatkovni zbirki UniProt (https://www.uniprot.org/) poiščemo aminokislinski

zaporedji Bet v 1 in Mal d 1 v formatu FASTA (enočrkovne oznake aminokislin).

https://www.uniprot.org/


Uvoz podatkov iz UniProt v Galaxy 

V zgodovino v Galaxy uvozimo

zaporedji Bet v 1 in Mal d 1 v

formatu FASTA.



Iz “orodjarne” v Galaxy izberemo orodje blastp

Blastp je orodje (del NCBI

BLAST) za primerjavo

aminokislinskih zaporedij

proteinov.

1. V iskalnik orodij vpišemo

“blastp”.

2. S seznama zadetkov

izberemo “NCBI BLAST+ 

blastp Search protein 

database…”



Nastavitev orodja blastp
1. Kot “Protein query sequence(s)” izberemo

Mal d 1 (ki smo ga pred tem uvozili v našo
zgodovino v Galaxy).

2. Pri “Subject database/sequences” izberemo
možnost “FASTA file from your history…”.

3. Kot “Protein FASTA subject file…” izberemo
Bet v 1 (predhodni uvoz v zgodovino).

4. Pri “Type of Blast” izberemo “blastp –
Traditional BLASTP…”.

5. Kliknemo “Run Tool”.



Pregled rezultatov blastp

1. Ko se rezultati blastp (blastp Mal 

d 1 vs…)  pojavijo v zgodovini, 

kliknemo na ikono očesa v koraku

v zgodovini in pregledamo

rezultate.

2. Izpiše se stopnja podobnosti med 

aminokislinskima zaporedjema

proteinov Mal d 1 in Bet v 1 (v 

odstotkih – 56,875 %)



Orodje “replace text”: zamenjava TI s S

1. V iskalnik orodij vpišemo

„replace“.

2. Izberemo „Replace parts 

of text“

3. S seznama izberemo

“Mal d 1” kot vhodni

podatek.

4. “TI” zamenjamo s “S” 

(enočrkovne oznake

aminokislin v zapisu

FASTA).



Orodje “replace text” (nadaljevanje)

5. Izberemo možnost “Replace all 

occurrences of the pattern” 

6. Izberemo možnost “Ignore first line“, 

ker ne želimo, da bi se TI zamenjal s S

tudi v naslovni vrstici, kjer so opisni

podatki (metapodatki).

7. Kliknemo “Run Tool”.



Preimenovanje rezultatov v “Mal d 1 S”

1.Kliknemo na ikono svinčnika v 

koraku v zgodovini.

2.Rezultate (Replace on data…) 

preimenujemo v “Mal d 1 S”.

3.Kliknemo “Save”. 



Ponovimo blastp (z Mal d 1 S kot vhodnim podatkom)

• Podobnost med Mal d 1 S in Bet v 1 je 54,375 %, kar je manj kot pri nespremenjenem Mal d 1
(56, 875 %).



Izdelava delotoka iz zgodovine 

Korake v zgodovini želimo povezati v delotok,

ki ga lahko uporabimo za kombinacijo Bet v 1

s katerim koli proteinom.

1. S spustnega seznama, ki se pojavi po kliku

na ikono s tremi črtami, izberemo možnost

“Extract Workflow”.



2. Delotok poimenujemo: 

“Sequence similarity 

between Bet v 1 and 

random protein”. 

3. Kliknemo na “Create 

Workflow”.

Izdelava delotoka iz zgodovine (nadaljevanje)



Uredimo shemo delotoka

Spremembe v delotoku

shranimo s klikom na

“Save Workflow”.



Različni načini za izdelavo delotoka

Izdelava delotoka iz zgodovine ni

edina možnost.

Galaxy omogoča izdelavo delotokov

na tri načine:

1. Iz zgodovine

2. Uvoz že pripravljenih delotokov

3. Ustvarjanje delotokov v 

urejevalniku (brez zgodovine)



Urejanje uvoženega delotoka

Primer urejanja 

uvoženega delotoka:

Odstranimo korak 

“Select first” (ker želimo, 

da se naslednje operacije 

v delotoku izvedejo na 

celotnem obsegu 

vhodnih podatkov in ne 

samo na prvi vrstici).

Po odstranitvi koraka 

delotok ponovno 

povežemo



Izdelava delotoka v urejevalniku

Iz orodjarne izberemo 

orodje, ki ga želimo 

uporabiti v delotoku.

Okvirček, ki predstavlja 

to orodje, se pojavi v 

urejevalniku.

Ko ustvarimo okvirčke za 

vsa orodja, moramo 

okvirčke povezati v 

smiselno shemo 

delotoka.



Protein Pru Ar 1-like

V Galaxy uvozimo aminokislinsko zaporedje 

proteina Pru Ar 1-like (UniProt šifra: Q6QHU2) v 

formatu FASTA (iz UniProt). To je protein iz češnje 

(lat. Prunus avium).



Zagon delotoka “Sequence similarity…”

1. Kliknemo na zavihek Workflow.

2. Izberemo delotok “Sequence 

similarity…” in kliknemo na ikono

“Run Workflow”.



Zagon delotoka – izberemo Pru Ar 1-like kot vhodni 
podatek

3. Izberemo prvi vhodni 

podatek: Bet v 1

4. Izberemo drugi 

vhodni podatek 

(“Random protein”): 

v tem primeru Pru Ar 

1-like.

5. Kliknemo “Run 

Workflow”.



Spremljanje izvajanja delotoka

V zgodovini se pojavijo vsi

koraki, ki smo jih prej delali

ročno korak za korakom.



Rezultati delotoka

Podobnost med Pru Ar 1-

like in Bet v 1: 56,875 %.

Podobnost med Pru Ar 1-

like S in Bet v 1: 55,625 %.



Zaključek

● virtualizacija, vsebniki, programska okolja, delotoki
● olajšajo analize in poenostavijo ponovljivost
● izziv je poenotenje / standardizacija

○ interoperabilnost vsebnikov
○ izmenljivost delotokov

■ skupni jezik za delotoke

https://www.mrdbourke.com/get-your-computer-ready-for-machine-learning-using-anaconda-miniconda-and-conda/
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