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PROGRAMOWANIE W BIOINFORMATYCE

Programowanie:

O umiejetnos¢ wydawania polecen w zrozumiatym dla
komputera jezyku

O utatwia prace, automatyzuje jq i pozwala spojrzeé na
(ogromnych rozmiaréw) dane z innej perspektywy
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DON'T WORK HARD.
WORK INTELLIGENT.
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PROGRAMOWANIE W BIOINFORMATYCE

Programowanie:

O umiejetnos¢ wydawania polecen w zrozumiatym dla
komputera jezyku

O utatwia prace, automatyzuje jq i pozwala spojrzeé na
(ogromnych rozmiaréw) dane z innej perspektywy

W bioinformatyce przydatne sq m.in:

O Python - jezyk programowania

O Bash - srodowisko programowania, jezyk programowania
O R — pakiet do analizy statystycznej, jezyk programowania
o i wiele innych...
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PYTHON




PROBLEM 1: JAKA JEST LICZBA N W GENOMIE?

hromosome 19: 12,571,690-12,571,788

<<=

r.19

Region in detail @

Gene Legend

Location: 19 B¢ 71788

DA<EREED

tein coding
AGTGGT CCTCCCAGGAGECT GGAGGAGNRNNINNMMNNRIMRMNMNNWNRNNRNNNWMNRNRWNRNRNRNNNRNWNNRMNRNRNNRNRNNRMNRNRNNRNNRNRNNRNRNRNRNRN
DAAADZO48403.1 >
TCACCAGGAGGGTCECT CGACCT CCTCNNNRNNBMNNRIMNMNMNNWNRNNRNNNNNRNRNNRNNNNRNWNNNMNRNRMNNRNNNRNRNNNNNRNRNNRKNRNRNRNNLHR N N

Ensembl Bos v [ ) Chromosome 19: 12,571,690 - 12,571,788

HA<EEET
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A Y BASES

Indeks — /pub/release-87/fasta/bos_taurus/dna/

Nazwa Rozmiar Data modyfikacji
[katalog gldwny]
| Bos_taurus. UMD3.1.dna.chromosome.1.fa.gz 456 MB
301 MB
31.0MB
26.2MB
24 4 MB
243 MB

24 5MB
72 AR

08.12.2016.
08.12.2016.
08.12.2016.
08.12.2016.
08.12.2016,
08.12.2016.

08.12.2016.
nR 17 7016 1

5:29:00
5:29:00
5:29:00
5:29:00
5:29:00
3:29:00
5:29:00

2Q-0N

| Bos_taurus. UMD3.1.dna.chromesome.10 fa. gz
] Bos_taurus. UMD3.1 dna.chromesome.11 fa.gz
| Bos_taurus.UMD3.1 dna.chromosome.12 fa.gz
| Bos_taurus. UMD3.1.dna.chromesome.13 fa. gz
] Bos_taurus UMD3.1.dna.chromesome.14 fa gz
| Bos_taurus. UMD3.1 dna.chromosome.15 fa.gz
| Bos_taurus.UMD3.1 dna.chromosome. 16 £ o=

>19 dna:chromosome chromosome:UMD3.1:19:1:64057457:1 REF

ACGTGCACTCTCCTGAGACGCTGAGCGGAAAGGGTTCATCTTGCGATGACGGGAAACAAT
CTGGTTTTTCTCGAGTTGCGECEGEEATTCTCCGAGTTACGACGGGGAATTCAGGATGCCTC
TTETGTTGGCCCAGGCGAAGTCGAATCTTCCATTCGAGTTGCGAAGGARAAGCTGGGEGEATTG
CTCTCGAGTGACTGCAGGGCCAATAGACCTCATCTAGGCTTGTGTCCAGAAGCCGAGCTT
CCTCTCCAGGGGCGACCGGEATCTCGEGETTGCATTCCAGACGCACCCGEEEGAGACAGGT
ATTCATCTCGAGTGGAAGCARAAGAACCCCGCTCTGCTCTCGAGTCGCGACGGGETATCTCT
TGEAGCTCACTGEETGGACTARAAGGGAGTCAAGCCTCCTGAGGCETTTGGAGAGAGETCG
CGAGATTGGCCTCTAGGCCATGAAGGAGACGAAGGTCCTCATCTCCGCGATGACGGGGGA
GTCTCGTGETGETTCTCGAGCGGTGGCCCCAGGGTGCGETTTCTCACGAGGTACGACGGEC
GAGGTCAGTGAGCCTCTCGTGGEGECGCCAGGGAAGTCGGETCTCCATGCGAGTGGCGAGS
GGGAGCACGTCATTGCTCTCGAGT CATGGTAGGGGAATCTGGCCTCGAGACGTGTTGARG

| Bos_taurus UMD3.1dna.chromosome 1 B taurus breed Hereford chromosome 19, Bos taurus UMD 3.1.1, whole ‘TGAGRAGTCAGGGAAACTGGAGGTGGG
\ ,Bos_ _UMD_3.1.1,

| Bos_taurus. UMD3 .1 dna.chromosome.1¢
| Bos_taurus. UMD3.1.dna.chromosome. 1¢ genome ShOtgu n sequence
| NCBI Reference Sequence: AC_000176.1
] Bos_taurus. UMD3 1 dna.chromosome 20 FASTA  Graphics
Bos_ taurus. UMD3 .1 dna.chromosome. 2]

Bos_taurus UMD 1 dna chromosome 7

) Bos_taurus UMD?3 1 dna chromesome 2. Goto:

| Bos_taurus UMD3.1.dna.chromosome 2 Locus

DEFINITION

AC_aaelye 64057457 bp DA

Bos_ taurus. UMD3 .1 dna chromosome. 24
Bos taurus UMD3 .1 dna.chromosome. 22

| Bos_taurus UMD3.1.dna.chromosome 2¢ ACCESSION
VERSION

DELINK

whole genome shotgun sequence.
AC_Beel7e GPC_ooeaeelss
AC_meelye.l
BioProject: PRIMA33843
BioSample: SAMNB2898166
Assembly: GCF_088883855.6
WGEs; RefSeq.
taurus (cattle)
s taurus

Bos_taurus. UMD3 .1 dna.chromosome. 27
Bos taurus. UMD3 .1 dna.chromosome. 2§

| Bos_taurus UMD3.1.dna.chromosome ¢
KEYWORDS
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linear
Bos taurus breed Hereford chromosome 19, Bos_taurus_UMD_3.1.1,

ATTGGARAAGGGCCTCATCTCCAGTTG
WCTCCGAACGCCGGGTCCCTGCAGACTG
WGGCATGGAACTCCGCTTGCCTCTCGAG
GTATTTGGAACCTAGGGGTTTTTTGCG
T TGACTTCATTCACAGGGTGGAGTTCG
WGGGGACCGGGAAATCGGGGTGCTTCGC
\TGTCGTCGTGAGACCGGCCTCAACCCG
AGAAAGCAGGGGAGTCGACCCTCCTGT
WGTGETGCCGGAAANCCTCGGTGTTCCT
'GGGGEGCGATCAAGGGTGCCAACTACCG
JTGAGACGCTGTAGCGGGAAGGGCTTCA
JTCGAGTTGCGGCEGGATTCTCGAGTTA
INNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNNN
INNNNNNNNGCATCAAGGGTGTCAAGTA

CON 26-JAN-2816
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A Y BASES

# mielczarek@ui.inula.man.poznan.pl: ~

### Podstawy Bloinformatyki ###
### dla kierunku Biologia ###
chrom=cpen (' /home/miel rek/genomes/bovine/Bos taurus.UMD3.1l.dna.chromosome.19.fa’'

chrom.readline ()

nrocent=(rou 164057457:1 REF

BTA19: tr(n+o) + '
rin) + ' 1
(procent))

BTAl1S: c4057457
500254 pz

Procent N: 0.7809457¢
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A Y BASES

# mielczarek@ui.inula.man.poznan.pl: ~

### Podstawy Bioinformatyki ###
### dla kierunku Biologia 4

rek/genomes/bovine/Bos

chrom.
n=0
o=[)

baﬁp ==
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_taurus.UMD3.1.

dna.

chre

CHRCM 19
Dluq-'r-
iczba N:

hPlﬁP ~nt N:

CHEOM 20
Dlugosc:
Liczba N:

Procent N:

CHROM 21

Dlugosc:
Liczha N:
Procent N:

CHROM 22
Dlugosc:
Liczba N:

Procent N:

CHROM 23
Dlugosc:
Liczba N:

Procent N:

:4]J?4E? ph

491142 pz
0.681737784372
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PROBLEM 2: JAK ZMIENIC ID SEKWENCJI?

(] a] AFA a7 laa, Ursius TT'I:I.T"'IT'HT'IH_ 1501 M g R __,-tlzl':'lr'l_lml-'
|||r'||:ir"'| :LT gene for rT]'ItI:I'j'II'Ir'II'“"'I al pr-—"
LA T TALT A AT
' Z '_TJ-I.I il
gh | AFZ257168.1 |
gh|AF257169. 1|

57169.1| Ursus mariti
;hﬂﬂﬂr
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LZMIANA ID SEKWENCJI

Hrsu_ miFTTTWH_ 1501 CHSd 2 Cytochrome gene, partia
aroduct

n('Sekwencje.fasta')

zmienna = plik.read()

plik.close()

out ("Poda] nazwe pliku, do ktorego be

isolate CHs42 cytochrome b

+ o0.join(zmiennal[i]))

CTGEEAATC

CCTACTTC
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Install Documentation Learn Community AboutUs News Contribute English

’0

The fundamental package for scientific computing with Python

P W
N u m y LATEST RELEASE: NUMPY 1.26. VIEW ALL RELEASES

NumPy 2.0 release date: June 16 2024-05:23

Powerful N-dimensional arrays Numerical computing tools Open source

Fast and versatile, the NumPy vectorization, NumPy offers comprehensive mathematical Distributed under a liberal BSD license,
indexing, and broadcasting concepts are functions, random number generators, NumPy is developed and maintained

the de-facto standards of array computing linear algebra routines, Fourier transforms, publicly on GitHub by a vibrant, responsive,

today. and more. and diverse community.

Nearly every scientist working in Python draws on the power of NumPy.
NumPy brings the computational power of languages like C and Fortran to Python, a language much
easier to learn and use. With this power comes simplicity: a solution in NumPy is often clear and elegant.
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Quantum
Computing

QuTiP
PyQuil
Qiskit

PennylLane

Bioinformatics

BioPython
Scikit-Bio
PyEnsembl
ETE

Statistical
Computing

i

Pandas

statsmodels

Xarray

Seaborn

Bayesian Inference

TAY

PysStan
PyMC3
ArviZ

cImcee
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Signal Processing

SciPy
PyWavelets

python-control

Hyperspy,

Mathematical
Analysis

SciPy
2ymPy,
cvXpy,
FEnIiCS

Image Processing

.

Scikit-image
QOpenCV
Mahotas

Chemistry

Cantera
MDAnRalysis
RDKit
PyBaMM

Graphs and
Networks

st

NetworkX
graph-tool

igraph
PyGSP

Geoscience

®

Pangeo
Simpeg
ObsPy

Fatiando a Terra

Astronomy

£

AstroPy
SunPy
Spacepy

Geographic
Processing

Shapely
GeoPandas

Folium

Cognitive
Psychology

PsychoPy

Architecture &
Engineering

H;

COMPAS

City Energy Analyst

Sverchok
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BASH (LINUX)




PRZECHOWYWANIE | PRZETWARZANIE DANYCH

# DLACZEGO LINUX?

total 44G 1 genom

—rw-rw-———— 1 . »claw 383M Jan lé 2014 lanel NoIndex LOOL RI 0Z9.fastg.gz
-rw-rw-——— 1 5. rda upwroclaw 37eM Jan le 2014 lanel NoIndex LO01 _RZ 055.fastqg.gz
—-rw-rw-——— 1 szyda upwroclaw 385M Jan 1€ 2014 lanel NoIndex LOO1 RZ 038.fastg.gz
-rw-rw—-——-— 1 szyda upwroclaw 375M Jan 1lé 2014 lanel_ﬂcIniak LOO1 El H—f,faﬂtq+gz
-rw-rw---- 1 szyda upwroclaw 387M Jan le 2014 lanel NoIndex LOOL El 059.fastqg.gz
—-rw-rw-——— 1 szyda upwroclaw 383M Jan 1le¢ 2014 lanel NoIndex LOO1 _RZ ﬁiE+fath+gz
—-rw-rw-——— 1 szyda upwroclaw 385M Jan 16 2014 lanel NoIndex LOOL El _010.fastg.gz
-rw-rw--—-- 1 szyda upwroclaw 380M Jan le 2014 lanel NoIndex LOOL RZ 050.fastg.gz
-rw-rw-——- 1 szyda upwroclaw 378M Jan 16 2014 lanel NoIndex L001 Rl 057.fastqg.qz

surowe

dane  pliki posrednie pliki koncowe
8 TB /7 TB 50 GB

+ dane dodatkowe



PRZECHOWYWANIE | PRZETWARZANIE DANYCH

# DLACZEGO LINUX?

przyréwnanie; 8 rdzeni; 25 GB (genom) - ~20 GB
obliczenia réwnolegte- przyspieszenie obliczen - max 24 rdzenie

czas analiz wszystkich genoméw - dni/tygodnie ?

System Requirements

1. Hardware:
a) 64-bit x86-64 CPUs with SSE instructions.

b) 8 GB main memory ( for a genome as large as human’s). m Short Oligonucleotide

c) 8 GB hard disk (for a genome as large as human’s). Analysis Package
2. Software:

a) 64-bit Linux system  System Req uirement

SOAPdenovo aims for large plant and animal genomes, although it also works well on bacteria and\_<gi genomes. It runs on

64-bit Linux system with a minimum of 5G physical memory. For big genomes like human, about 150 GB memory would be

required.
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PRZECHOWYWANIE | PRZETWARZANIE DANYCH

# DLACZEGO LINUX? DLACZEGO BASH?

Praca na
* Brak GUI

"W praktyce przetwarzanie i przechowywanie danych biologicznych nie bytoby
mozliwe bez komputeréw o duzej mocy obliczeniowej i o duzych zasobach pamieci
dyskowej

* Szybkie przetwarzanie danych
* Pisanie wtasnych skryptéw
* Implementacja programéw

" Wiele programoéw dostepnych jedynie pod Linuxa

Podstawy Bioinformatyki 2024/2025 MAGDA MIELCZAREK



PRZECHOWYWANIE | PRZETWARZANIE DANYCH

# DLACZEGO BASH?

L) 4 .
o PC s s ‘) Poznariskie Centrum Superkomputerowo-Sieciowe O nas v Co oferu;emy <
g p: Jo - sommpan

tucie Chemii Bioorganiczne] PAN

Badz na biezgco v Zobacz w serwisie v Kontakt v

Orzet/Eagle z systemem pamieci
masowej XtremI|O

2016-11-09

B} ATTY Configurason

Samc cptora by your PUTTY sesmon

Spachy the detration you wirt 1 connect 19

Kebosd Host Narwe i P addrens| Fot
Fastures Corrmcton hoe

Wendom fan Tobet Rogn & SSK
A Load save or dewse 3 #ared smascr
......

Toarslater Seved Seawors

Defatt Setegn

Clows sdow on et

- e : Q’:‘; -A' s B
Przy budowie jednego z najszybszych superkomputeréw w Polsce - Orzet/Eagle - zbudowanego przez PCSS, wykorzystano rozwigzania XtremlO firmy Dell EMC. System pamieci
masowych firmy Dell EMC, XtremlO, ktory od poczgtku byt projektowany w architekturze All-flash i dzieki temu charakteryzuje sie bardzo wysokg wydajnoscig i opoznieniem

dostepu do danych ponizej 1 ms, umozliwit uzyskanie bardzo wysokich wydajnosci dzieki ekstremalnie szybkiej obstudze tzw. meta danych zawierajgcych m.in. informacje o
rzeczywistym potozeniu danych uzytkownika na nosnikach pamieci masowych.



PODSTAWOWE DEFINICJE

Linux — system operacyjny, ktére oferuje kompletne srodowisko programistyczne

Powtoka — interfejs wiersza polecen zapewniajgcy komunikacje z systemem
operacyjnym oraz jego kontrole

Bash — powtoka (srodowisko domysine)
Skrypt powtoki — plik tekstowy zawierajgcy sekwencje polecen

Katalog domowy - folder domowy uzytkownika; zawiera pliki okreslajgce
ustawienia kazdego uzytkownika, przeznaczony na zapisywanie danych, np.
dokumentéw, obrazéw, itp.; standardowo /home /nazwa_uzytkownika
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TERMINAL

-

mielczarek@mielczarek: ~

mielczarek@mielczarek:~$ mkdir katalogl]

nazwauzytkownika@nazwahosta:~$

$ user
# superuser

* Polecenia sq wpisywane i wykonywane w terminalu powtoki

* Terminal — interaktywny program narzedziowy umozliwiajgcy komunikacje
uzytkownika ze srodowiskiem powtoki

* Po otworzeniu okna dostepny jest wiersz polecen
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PROBLEM 3: IMPLEMENTACJA PROGRAMOW
| SuroweDane |

‘ Pipeline = tancuch przetwarzania danych

s ’r N Automatyzacja dziatania wielu programéw np. do
analizy danych NGS

AAAAAAAAAAAAAAA



NISKA JAKOSC | FILTORWANIE DANYCH NGS

base seguence quality

nice gualit

ou should use the fa:
ant to use the zippe

tqc wrapper
ed install fil

5
=)

o run non-interactively
the commandline

you simply ha

somefile.txt someotherfile.txt

fastqc

files to
s th
error if

You can s s many

asult in an you're running in a neon-graph

'ou €an cify

when running non-interac

9 < Babraham Bioinformatics

“iii'" = Galaxy
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~

y platform

o launch llllll“

u don't
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NISKA JAKOSC | FILTORWANIE DANYCH NGS

'Q FastQC
File Help

bad_sequence.txt | good_sequence_short. bt

@ Basic Statistics

Per baze sequence guality

@ Per sequence guality score

Per baze sequence content 28

#lfbinfbash

#SBATCH --ntasks-per-node=6
#SBEATCH —--time= :
#SBATCH —-mem=4G

c=/home/users/mielcza C v0.11.7/fastqgc
/home/users/mielczarek/ =z lata/PRJINA403969/RNA/trimmed/RNA 1ist.txt
Jut=/home/users/mielczarek/RNA data/PRJNA417068 study/out files/fastgc out/
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NISKA JAKOSC | FILTORWANIE DANYCH NGS

Trimmomatic: A flexible read trimming tool for Illumina NGS data

Citations

del, B. (2014). Trimmomatic: A flexible trimmer for lllumina Sequence Data. Bioinformatics,

I-rI|||IrT|Ir|-1[-1II'-'-1-'-'I|I| and single ended data.The st

e quality within the window falls

MINLEN: D
TOPHREDS
TOPHREDG4: C
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NISKA JAKOSC | FILTORWANIE DANYCH NGS

Trimmomatic: A flexible read trimming tool for Illumina NGS data

Citations

114). Trimmomatic: A flexible trimmer for lllumina Sequence Data. Bicinformatics,

Paired End:

java -jar trimmomatic-8.35.jar PE -phred33 input_forward.fg.gz input_reverse.fg.gz
output_forward paired.fg.gz output forward unpaired.fq.gz output reverse paired.fg.gz
output_reverse unpaired.fg.gz ILLUMINACLIP:TruSeg3-PE.fa:2:3@8:1@ LEADING:3 TRAILING:3
SLIDINGWINDOW: 4:15 MIMLEN:26

This will perform the following:

pters (ILLUMINACLIP: TruSeg3-P
uality or |

age quality per base drops below 15

MAGDA MIELCZAREK



IMPLEMENTACJA PROGRAMOW

15_lecture

— T L] "

=/home /mielczarek/nolfsElEs s

for readl in /home/mielcd
do output_for

- output_reverse i
SLIDINGWINDOW: 4:15 MIMNLEN:36

=/home/miel
mkdir -p This will perform the following:
— / ase
= /
= /
= /
java —jar /trimmomatic —phred33 \

SLIDINGWINDOW: - :

1~ L4 ] mn mn "
done
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