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Resum.
Aquest projecte consisteix en el disseny i implementaci6 d’una aplicacié web per a

la cerca de péptids bioactius en proteines. Aquesta resol la necessitat d’agilitzar
aquest procés, ja que pot arribar a ser molt laborios i lent. Per a realitzar aquest
projecte s’ha emprat el framework web2py per a crear una aplicacié6 web amb
arquitectura model vista controlador. Addicionalment, s’ha dissenyat i
implementant una base de dades amb MySQL, aconseguint una aplicacio funcional
dissenyada des de zero que resol una necessitat real en el mon de la bioinformatica.
Durant el projecte s’han repassat i aprofundit diferents conceptes apresos durant el

grau com pot ser 1’analisi de requisits i el disseny d’una aplicacio.

Resumen.
El proyecto consiste en el disefio e implementacion de una aplicacion web para la

blsqueda de péptidos bioactivos en proteinas. Esta resuelve la necesidad de agilizar
este proceso, ya que puede llegar a ser laborioso y lento. Para realizar dicho
proyecto se ha utilizado el framework web2py para crear una aplicacion web con
arquitectura modelo vista controlador. Adicionalmente, se ha disefiado e
implementado una base de datos con mySQL, consiguiendo una aplicacion
funcional disefiada desde cero que resuelve una necesidad real en el mundo de la
bioinformética. Durante el proyecto se han repasado y profundizado diferentes
conceptos aprendidos durante el grado como el analisis de requisitos y el disefio de

una aplicacion.

Abstract.
The project consists of the design and implementation of a web application to search

for bioactive peptides in proteins. It solves the need to speed up this process, which



can be laborious and time-consuming. To carry out this project, the web2py
framework has been used to create a web application with a controller view model
architecture. Additionally, a database has been designed and implemented with
mySQL, achieving a functional application designed from scratch that solves a real
need in the world of bioinformatics. During the project, different concepts learnt
during the degree, such as requirements analysis and the design of an application,

have been reviewed and deepened.
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0 Glossari

Per fer més entenedor alguns dels conceptes s’ha decidit incorporar un glossari dels temes

de caracter biotecnologic utilitzats.

Aminoacid: compost organic que conté els grups funcionals amino (-NH>) i carboxil
(-COOH), aixi com una cadena lateral diferent en cada aminoacid. (s'anomenen
residus si forment part d'una sequéncia peptidica).

Péptid: sén un tipus de molécules formades per la unié de diversos aminoacids
mitjancant enllagos peptidics.

Proteina: peptids que generalment tenen més de 100 residus, una complexitat molt
diversa i una funci6 dins del seu entorn metabolic original.

Sequencia peptidica: ordre en qué els aminoacids s’encadenen dins dels péptids i
proteines.

Proteasa / Peptidasa / Enzim de restricci6: enzims (tipus de proteines) capacos de
trencar enllacos peptidics de péptids (hidrolisis) produint peptids més petits o
aminoacids lliures.

Etapa: procés format per una digestié enzimatica i purificacio. Es a dir, hidrolisis
d’un o diversos peptids utilitzant proteases i obtencid dels peptids/aminoacids

d’interés resultants d’aquesta hidrolisis de forma aillada.

In vitro: s'utilitza per descriure experiments bioquimics que es duen a terme en un

ambient artificial (fora d’un organisme viu).

In silico: s'utilitza per descriure simulacions d’experiments biologics dutes a terme

exclusivament amb un computador.



Format FASTA: és un format de fitxer en text per a la representacio de seqiiéncies
tant nucleotidiques com peptidiques, en que els nucleotids i els aminoacids es
representen usant un codi d'una sola lletra. Una sequéncia en format FASTA comenca

amb una capcalera de descripcié d'una sola linia amb el simbol ">" al principi.

UniProt (universal protein): és un repositori gratuit de dades sobre peptids i
proteines que el qual inclou Swiss-Prot (amb proteines confiables associades amb un
alt grau d’anotacions) i TrEMB ( que proporciona anotacions automatitzades per

aquelles proteines que només troben en el Swiss-Prot).[1]

MEROPS: base de dades amb informacié de proteases i les proteines que les

inhibeixen. [2]

PubMed: és un motor de cerca gratuit per a accedir al MEDLINE, una base de dades
bibliografiques de citacions i resums d'articles de recerca en biomedicina i ciéncies

de la vida on cada un dels articles té un codi identificador anomenat PMID associat.
[3]

Unitats i valors:

= Concentracié6 molar (M o mol/L): unitat de concentracié que indica el
nombre de mols per litre de una substancia en dissolucid.

= Massa molecular (Da o u ): dalton o unitat de massa atbmica és una unitat
de massa que equival a la dotzena part de la massa del carboni 12 en el
seu estat fonamental (1,660 538 86 x 10-27 kg) utilitzada principalment per
expressar masses de molecules.

= |C50: equival a la concentracid necessaria d’una substancia per inhibir la
meitat d’un compost determinat. Sovint s’indica com pIC50 calculat com a

-log(IC50 en M).


https://ca.wikipedia.org/wiki/Unitat_de_mesura
https://ca.wikipedia.org/wiki/Concentraci%C3%B3

1 Introduccio.

El projecte consisteix en la implementacié d’una aplicacidé web per a la cerca de peptids
en proteines. Aquest s’ha realitzat durant el curs 2020-2021 en el grup de recerca en
Quimioinformatica i Nutricidé en el Departament de bioquimica i biotecnologia de la

Universitat Rovira i Virgili (URV).[4]

L'objectiu del projecte és implementar una aplicacio web per tal d’agilitzar el procés de
recerca d’obtencié de péptids d’interés biotecnologic i biomédic. Aquests péptids es
poden arribar a obtenir mitjancant processos de tall i purificacié a partir de proteines
procedents de fonts naturals biologiques, com per exemple, residus d"algunes industries
agroalimentaries. Aquest procés de cerca és rellevant per a la valoritzacio de subproductes
proteics d'origen natural com a font d'ingredients actius en cosmetica, veterinaria i

alimentacio funcional i, fins i tot, tractament/prevencié de malalties.

A gran trets, I’aplicacio té dos tipus de funcionalitats:
e La cerca de la possible obtenci6 d’un péptid proporcionat per 1’usuari en
proteines agrupades per organismes.
e Lacercade la possible obtencié de péptids amb activitat biologica d’interés en

una proteina o conjunt de proteines determinades per 1’usuari.

Addicionalment, també s'ha incorporat en la interficie grafica I’administracio de les dades
utilitzades (proteines organitzades per organisme de procedencia i péptids organitzat per
funcid, diana i efecte) per a realitzar aquestes cerques. També s’incloura un manual

d'usuari on s'informa de la procedéncia de les dades usades i com utilitzar I’aplicacio.

Per a dur a terme el projecte, s’ha utilitzat I’entorn web2py. Aquest proporciona eines per
a realitzar aplicacions web seguint 1’arquitectura model-vista-controlador i la utilitzacio

de Python (un dels llenguatges de programacié més emprats en I’ambit biotecnologic i en

-3-



el qual estaven préviament implementades al projecte algunes de les funcions necessaries
per a realitzar la cerca). També s’ha fet Us dels llenguatges de programacié HTMLS5 i
javaScript per la realitzacio de part de la interficie grafica web i mySQL per a la gestio

de les dades relacionades amb les cerques.

Des de el punt de vista formatiu, s espera complementar la formaci6 del doble grau en
Biotecnologia i Enginyeria Informatica cursat implementant una aplicacié d’ambit
bioinformatic. També s’espera dissenyar un projecte informatic des de zero que s'adapti
a les necessitats d'un problema real, aixi com, des d’un punt de vista més personal,
aprendre sobre la realitzacio d’aplicacions web i el maneig de dades biotecnologiques

d’una forma correcta més enlla dels conceptes apresos en el grau.



2 Descripcio General del Projecte

2.1 Entorn, Necessitat i Previsions d’Us

El projecte es realitza en el grup de recerca de Quimioinformatica i Nutricio del
Departament de Bioquimica i Biotecnologia de la Universitat Rovira i Virgili (URV). Un
dels objectius d’aquest grup de recerca és la valoritzacié de subproductes d’origen
biologic, entre ells, peptids i proteines. Una de les formes de revaloritzar aquest tipus de
molécules és obtenir a partir d’ells altres péptids amb activitats d’interés biotecnologic.
Per fer-ho, primer de tot, es realitzen processos de digestié enzimatica utilitzant proteases
(in silico o in vitro). Seguidament, s’estudien els péptids obtinguts per analitzar si alguna
d’aquestes seqiiéncies peptidiques t€¢ activitat d’interés Dbiologic (ja sigui

bibliograficament o in vitro).

En el grup de recerca sorgeix la necessitat d’agilitzar aquest procés mitjangant una
aplicacio, ja que, és repetitiu i laborids. A més a més, s’observa que aquest pot ser Util per
altres entitats i grups de recerca i es planteja realitzar una aplicacié web en la qual realitzar
de forma autonoma aquest procés per tal de poder obtenir possibles resultats d’una forma
més agil. Posteriorment al projecte, es preveu utilitzar el servidor del grup de recerca per
tal de proporcionar el servi web els membres del grup i a altres entitats a les quals els hi

pugui ser d’interes.



2.2 Eines i Material Utilitzat

Per a la realitzacio del projecte es parteix d'un codi base implementat en Python. Aquest
consisteix en un modul amb algunes de les funcions necessaries per a realitzar la cerca
d'un peptid en una proteina a partir del seu codi del UniProt. A més, inclou programari
per a I'obtencio de les seqliencies proteiques d'un organisme a partir del seu nom cientific
també procedent del UniProt (només Swiss-Prot). Cal tenir en compte que durant la fase
d'estudi i compressio d'aquest, s'ha modificat el codi després de trobar alguns errors que
afectava el correcte resultat de les cerques; i s'ha adaptat gairebé en la seva totalitat per a
la seva utilitzacié en I'aplicacié final. També es proporciona dades de peptidases
procedents del MEROPS en un document Excel, utilitzades en la digesti6 in silico de les

seqliencies peptidiques de la cerca, en la qual no s'ha realitzat cap modificacio.

Per altra banda, s’han utilitzat un conjunt d’eines per tal d’efectuar el projecte:

e [’eina MagicDraw per a realitzar els esquemes UML del disseny de 1'aplicacio
(diagrames de casos d’us, seqiiéncies, classes, activitat i seqiiéncies). [5]

e L’eina diagram.net de GoogleDrive per a realitzar els esquemes entitat-relacio
referents a la base de dades. [5]

e El framework PyCharm per a la implementacio i testeig dels diversos moduls en
Python abans d’incorporar-los a I’aplicacio web. Aquest és un entorn de
desenvolupament integrat (IDE) utilitzat especificament per la programacié amb

Ilenguatge Python. [6]

o EIl paquet de programari lliure XAAMP (Apache, MySQL, PHP i Perl), una
distribucio d’ Apache la qual s’ha utilitzat principalment per al maneig i testeig de

la base de dades creada amb del MySQL (MariaDB). [7]



e El framework web2py s’ha utilitzat per a crear 1’aplicaci6 web. Aquest és un
entorn gratuit de codi obert que permet el desenvolupament d'aplicacions web en
Python. L’eleccié de la utilitzacié d’aquest ha estat deguda principalment en
I’experiéncia per part d’alguns membres del grup de recerca emprant aquesta eina.
Addicionalment, el fet que sigui en Python ddna la facilitat d’incorporar el codi

de cerca original d’una forma senzilla.

També s’ha fet servir Git per al control de versions dels moduls implementats amb el
framework PyCharm i GoogleDrive per a tenir copia de seguretat i control de versions de
tot el programari.

Dins de les eines i materials utilitzats també cal mencionar 1’is de dades de les bases de
dades externes de proteases (MEROPS), proteines (UniProtKB) i organismes (NCBI

taxonimy). [1,2,8]



3 Requisits

3.1 Requisits Funcionals

Dins dels requisits funcionals de I’aplicacid del projecte a continuacid es detallen els
guions utilitzats en forma d’enunciat i el diagrama de casos d’Gs i especificacions

d’aquests casos d’us.

3.1.1 Guid: Posada en Context
S'ha de realitzar la cerca de peptids bioactius d'interés en proteines a partir de les seves

seqliencies i una base de dades de proteases (enzims que tallen proteines). Com a resultat
es vol obtenir les proteines que poden donar el peptid d'interes juntament amb les etapes

de purificaci6 (els enzims necessaris per obtenir-lo i I’ordre en qué s hi ha d aplicar).

Es vol una aplicacio en la qual els usuaris podran consultar ajudes contextuals durant la
seva utilitzaci6. També ha d'incloure un manual d'usuari per a més informacié que
contingui una explicacid de la procedéncia de les dades utilitzades i les accions que es

poden realitzar.

3.1.2 Guid: SearchProteins
S’ha de poder cercar una sequiencia peptidica d'interes (en format FASTA) en les

sequencies de les proteines dels organismes elegits per l'usuari, mitjancant una base de
dades amb els punts de tall de les peptidases més frequents. Addicionalment, es vol que
I'usuari tingui la possibilitat de poder elegir diversos parametres de purificacié: el nombre
maxim d'etapes (d'1 a 3) i les diferencies minimes de pes molecular per a poder separar
els fragments amb el péptid d'interes de la resta (amb valors de 3.000, 10.000, 30.000,
50.000 i 100.000 Da). Addicionant s'ha de poder elegir si vol realitzar la cerca utilitzant

totes les proteases 0 només les més habituals (comercials).

El resultat d'aquesta cerca ha de ser una taula de resultats amb: el codi del UniProt de la
proteina, el nom de la proteina, I'organisme d'on procedeix, el nombre d'etapes usades,
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els péptids finals que s'obtenen, els enzims utilitzats en cada etapa i les fraccions de pes
molecular dels peptids obtinguts. Aquests resultats han de tenir I'opci6 de ser filtrats i
ordenats pels diferents parametres o ser descarregats en formats csv. Addicionalment, per
a cada un dels resultats s'ha de poder consultar amb detall, mitjangant un botd accessible
en la mateixa taula, informacié completa sobre el resultat incloent la tragabilitat de les
etapes realitzades. Per cada etapa es demana mostrar la peptidasa usada, la posicio de tall
de la peptidasa, els fragments obtinguts, la fracci6é de pes molecular filtrada i els péptids

retinguts en aquesta.

Per altra banda, es busca tenir les dades amb les seqliencies de les proteines presents en
I"UniProt agrupades per organismes, aixi com el nom comd i un enllag amb més
informaci6 sobre 1’organisme per tal de poder identificar-lo facilment. Es demana tenir
una interficie grafica per administrar aquestes dades. En aquesta s’ha de poder afegir o
eliminar les proteines d'un organisme determinat a partir del seu nom cientific. Es vol
també tenir la possibilitat d"actualitzar tota la base de dades en qualsevol moment creant
una nova versio d'aquesta (actualitzant totes les seqiiencies del UniProt de tots els
organismes que hi ha en la versio anterior). En aquest cas, per a I'administracio es
requereix tenir un usuari administrador amb una contrasenya per tal que només ell pugui

accedir a la gestio de les dades.

3.1.3 Guid: SearchPeptides
S’ha de poder fer una cerca de peptids en una o varies proteines (introduides en format

FASTA o amb el codi del UniProt), mitjancant una base de dades amb els punts de tall
de les peptidases més frequents. El peptids, elegits per I"'usuari segons la seva activitat,
diana i efecte determinat, s’han d’incloure en una base de dades local. També es demana
que I’usuari tingui la capacitat d’elegir que els peptids a cercar tinguin un minim valor de

bioactivitat. Addicionalment, com en la primera cerca, lI'usuari també ha de poder elegir
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el nombre maxim de etapes i les diferencies minimes de pes molecular per a poder separar
els fragments amb el péptid d’interés de la resta. A més a més, s'ha de poder elegir si es

vol realitzar la cerca utilitzant totes les proteases 0 nomeés les més habituals (comercials).

La sortida d'aquesta cerca ha de ser una taula de resultats amb: la seqliéncia, l'activitat,
diana i efecte del péptid, nombre d'etapes usades i els péptids finals que s'obtenen, aixi
com els enzims utilitzat en cada etapa i la diferéncia de pes molecular entre el peptid
buscat i la resta de peptids dels quals s'ha de separar en cada etapa. Aquest resultats han
de tenir I'opcid de ser filtrats i ordenats pels diferents parametres o ser descarregats en
formats csv. Addicionalment, per a cada un dels resultas s’ha de poder consultar amb
detall la seva informacié (incloent informacid sobre la procedéncia dels valors d’activitat

del péptid obtingut) i tracabilitat de les etapes realitzades igual que en la primera cerca.

Per altra banda, es vol tenir una base de dades amb els peptids més usats. Es tenen fitxers
csv amb el nom en format bioactivitat-diana-efecte.csv els quals es volen emmagatzemar
(afegir al sistema), actualitzar o esborrar. Aquest fitxers contenen com a minim la
seqliencia peptidica en una sola lletra, el PMID o DOI de la referencia on s’ha trobat, la
localitzacié d’aquesta informacié en 1’article (pagina, taula...), el valor ICso amb les
unitats originals i el pX (valor de bioactivitat equivalent a —log(ICso) on ICsq té unitats de
M). Els péptids també poden contenir informacié complementaria dels quals interessa
guardar el tipus de inhibici6. Es vol tenir una interficie grafica per administrar les dades
d’aquests fitxers de peptids. En aquest cas per a I'administracio es requereix també tenir
un usuari administrador amb una contrasenya per tal de que només ell pugui accedir a la

gestid de les dades.
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3.1.4 Diagrama de casos d'us
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Figura 1. Diagrama de casos d’us de [’aplicacié PeptideGo.
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3.1.5 Especificacions textuals dels casos d‘Us

A continuaci6 s’indiquen les especificacions textuals dels 11 casos d’as definits en
I’apartat 3.1.4.

00. LoglIn

Resum de la funcionalitat: Identificar I"'usuari com administrador i donar permis
d’accés a la interficie d’administracié de les dades.

Parametres d’entrada: cap.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Administrador.

Precondicid: L’usuari actual no té permisos d’administrador.

Postcondicié: L’usuari actual té permisos d’administrador.

Procés normal principal:

1. L” Administrador indica al sistema que vol fer login.

2. El sistema demana nom d'usuari i contrasenya del administrador de les bases
de dades.

3. L’Administrador introdueix les dades.

4. El sistema comprova que les dades son correctes.

5. El sistema mostra la pagina principal de administracio de les bases de dades.

Alternatives de procés i excepcions:
4a. L’ Administrador posa nom d'usuari o contrasenya incorrectes:

4al. El sistema detecta que les dades son incorrectes.
4a2. El sistema mostra al usuari un missatge d"error.
4a3. El sistema torna al pas 1.

01. LogOut

Resum de a funcionalitat: Deixar d’identificar 1"'usuari com administrador.
Parametres d’entrada: cap

Parametres de sortida: cap

Usuaris: Administrador

Precondicid: L usuari actual té permisos de administrador.

Postcondicio: L usuari actual passa a no tenir permisos de administrador.
Procés normal principal:

1. L” Administrador indica al sistema que vol fer logOut.
2. El sistema retira els permisos d’administracié de l'usuari.
3. El sistema mostra la pagina principal de I'aplicacid.
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02.ManageData

Resum de la funcionalitat: Addicio, esborrat i/o actualitzacié de les dades referents
a proteines i peptids utilitzades durant la realitzacio de les cerques.

Parametres d’entrada: cap.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Administrador, Usuari.

Precondicio: L usuari actual ha de tenir permisos de administrador.

Postcondicio: Modificacions realitzades per l'usuari en les dades referents a
proteines i peptids de la base de dades.

Procés normal principal:

1. Elsistema comprova que l'usuari té permis d’administracio.

2. El sistema mostra les opcions a administrar (proteines o péptids).

3. L'Administrador elegeix la opci6 d’administrar les dades de
proteines/organismes.

4. El sistema executa el cas d"Us 03.ManageProteins_Organisms.

Alternatives de procés i excepcions:

2a. L’Usuari no té permis d’administracio:
2al. El sistema executa el cas d"us 00. Login.
2a2. El sistema torna al pas 2.

3a. L’Administrador vol administrar les dades dels fitxers que contenen els
peptids:

3al. L'Administrador elegeix I’opcio d administrar les dades dels fitxers
que contenen els péeptids.

3a2. El sistema executa el cas d"us 04.ManagePeptides Files.

03.ManageProteins Organisms

Resum de a funcionalitat: Administrar les dades referents les proteines agrupades
per organismes utilitzades en al cerca de proteines (afegir o esborrar proteines d’un
organisme o actualitzar tota la base de dades referent a proteines d’organismes).

Parametres d’entrada: cap

Parametres de sortida: cap

Usuaris: Administrador

Precondicid: L’usuari actual ha de tenir permisos de administrador.

Postcondicio: Modificacions realitzades per l'usuari en les dades referents a
proteines de la base de dades.
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Procés normal principal:

1.

SER A

11.

12.

El sistema mostra la finestra amb dialeg per afegir/actualitzar/esborrar
proteines d’organismes.

L'Administrador proporciona el nom cientific del organisme.
L'Administrador elegeix la opci6 d’afegir organisme.

El sistema cerca el nom/s comu/ns del organisme.

El sistema cerca I’enllag a la taxonomia del organisme.

El sistema afegeix/actualitza 1’organisme (nom cientific, nom comu i enllag
taxonomia) en la base de dades.

El sistema obté els codis de les proteines del organisme del UniProt

El sistema es descarrega els fitxers FASTA de les proteines de I'organisme del
UniProt.

El sistema obt¢ les seqiiéncies d’aquestes proteines.

. El sistema guarda/actualitza les seqiiéncies d’aquestes proteines a la base de

dades.

El sistema crea un relacio per cada una de les proteines amb 1’organisme en la
base de dades.

El sistema mostra a l'usuari que s'ha realitzat correctament la operacid
demanada.

Alternatives de procés i excepcions:

2a. L'Administrador vol actualitzar les proteines de tots dels organismes del

sistema:

2al. L'Administrador elegeix I'opcié d’actualitzar la base de dades.

2a3. El sistema recopila el nom cientifics dels organismes de la versio
actual de la base de dades.

2a4. El sistema cerca les proteines dels organismes en el UniProt.
2ab5. El sistema actualitza la informacio a la base de dades.
2a6. El sistema torna al pas 21.

3a. L’Administrador vol eliminar les proteines d"un organisme:

3al. L’ Administrador elegeix 1'opcid d'eliminar I’organisme.

3a2.El sistema esborra les dades de I"organisme de la base de dades. (nom
cientific, nom comd, enllag i relacio entre proteina-organisme).

3a3. El sistema va al pas 12.

12a. S'ha produit algun error durant el procés d’afegir, esborra o actualitzar:

12al. El sistema mostra un missatge d"error.
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04.ManagePeptides Files

Resum de a funcionalitat: : Administrar les dades referents als péptids agrupats en
fitxer segons activitat, diana i efecte utilitzades en al cerca de peptids (afegir, actualitzar
0 esborrar la informaci6 referent a cada un d’aquest grups).

Parametres d’entrada: cap

Parametres de sortida: cap

Usuaris: Administrador

Precondicid: L’usuari actual ha de tenir permisos de administrador.

Postcondicio: Modificacions realitzades per l'usuari en les dades referents a
proteines de la base de dades.

Procés normal principal:

1. EIl sistema mostra finestra amb dialeg afegir/actualitzar/esborrar fitxer de
peptids.
L"Administrador selecciona un fitxer.
L"Administrador elegeix I'opci6 d’afegir fitxer.
El sistema comprova que no existeix el fitxer.
El sistema guarda el fitxer en les dades locals.
El sistema guarda la informacio referent a les sequencies peptidiques,
referencia, localitzacié d’informacio, IC50 original, pX i tipus d’inhibicié en
la base de dades.

7. El sistema mostra a l'usuari que s'ha realitzat correctament la operacio.
Alternatives de procés i excepcions:

oM wN

2a. L’ Administrador vol eliminar un fitxer:
2al. L’ Administrador escriu el nom del fitxer a eliminar.
2a2. L’Administrador elegeix 1’opcio eliminar el fitxer.
2a3. El sistema comprova que existeix el fitxer.
2a4. El sistema esborra el fitxer localment.
2ab. El sistema esborra la seva informacio referent de la base de dades.
2a6. El sistema torna al pas 5.

3a. L’Administrador vol actualitzar un fitxer:
3al. L"Administrador elegeix I'opcio d’actualitzar fitxer.

3a2. El sistema comprova que existeix el fitxer.
3a3. El sistema sobreescriu el fitxer local
3a4. El sistema actualitza les dades a la base de dades.
3a4. El sistema torna al pas 5.
5a. S'ha produit algun error durant el procés (existeix un fitxer amb el mateix nom
al afegir el fitxer o no existeix un fitxer amb el mateix nom en cas de actualitzar o esborrar
el fitxer):

5al. El sistema mostra un missatge d"error.
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05. SearchProteins

Resum de la funcionalitat: Efectuar la cerca de proteines que content un peptid
proporcionat per 1’usuari tenir en compte els parametres de purificacio.

Parametres d’entrada: cap.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Usuari.

Precondicio: cap.

Postcondicio: resultat de la cerca guardat en el sistema de forma persistent
Procés normal principal:

Procés normal principal:

1. Elsistemademana les dades de input la seqliencia del péptid en format FASTA.

2. L’Usuari introdueix la sequéncia del peptid.

3. El sistema demana la eleccié dels organismes en els quals es vol buscar el
péptid.

4. L’Usuari selecciona els organismes en els quals vol buscar el peptid.

5. El sistema executa el cas d'Us 09.Search.

06. SearchPeptides

Resum de la funcionalitat: Efectuar la cerca de péptids en una o varies proteines
proporcionada per 1’usuari tenir en compte els parametres de purificacio.

Parametres d’entrada: cap.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Usuari.

Precondicid: cap.

Postcondicio: el resultat de la cerca guardat en el sistema de forma persistent.
Procés normal principal:

1. El sistema demana en quin format vol introduir la/les proteines on es vol cercar
codi UniProt o seqliencia FASTA)

2. L’Usuari introdueix la/les proteines en el format escollit.

3. El sistema demana els tipus de peptids que es volen buscar (activitats, dianes i

efectes disponibles dels péptids i minima activitat) .

L’Usuari indica els tipus de péptids a buscar.

El sistema demana la minima bioactivitat dels péptids a cercar.

6. L’Usuari indica el valor de minima activitat dels péptids a cerca segons el seu
interes.

7. El sistema executa el cas d's 09.Search.

ok
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07.Search

Resum de la funcionalitat: Efectuar la cerca de péptids en una proteina
proporcionada per 1’usuari tenir en compte els parametres de purificacié (nombre maxim
d"etapes i minim diferencia de pes molecular).

Parametres d’entrada: cap.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Usuari.

Precondicio: cap.

Postcondicio: el resultat de la cerca guardat en el sistema de forma persistent.
Procés normal principal:

1. El sistema demana les dades de purificacié6 (nombre maxim d’etapes, minim
diferencia de pes molecular i proteases utilitzades ), el nom de la cerca i correu
electronic.

L’Usuari introdueix les dades demanades.

L’Usuari indica que vol realitzar la cerca.

El sistema comprova que les dades introduides tenen el format correcte.

El sistema realitza la cerca de peptids.

El sistema genera i envia la URL aleatoria creada per aquesta cerca.

El sistema guarda la informacio de la cerca al a base de dades

El sistema envia un correu al usuari amb la informacio de la cerca.

Nk WN

Alternatives de proces i excepcions:
5a. El sistema ha trobar errors en el format de les dades:

5al. El sistema indica al usuari les dades amb errors de format.
5a2. El sistema torna al pas 2.

5a. Si la cerca es de proteines:
5al. El sistema realitza la cerca de proteines.

5a2. El sistema segueix al pas 6.

08. ViewManual

Resum de la funcionalitat: Mostrar a I’usuari la informacié necessaria per a realitzar
la cerca.

Parametres d’entrada: cap.
Parametres de sortida: cap.
Usuaris: Usuari.
Precondicio: Cap.
Postcondicio: Cap.
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Procés normal principal:

1. L’Usuari indica que vol consultat el manual.
2. El sistema mostra la informacié del manual.
3. L’Usuari llegeix en el manual la informacié d’inter¢s.

09. ShowResults

Resum de la funcionalitat: Mostrar al usuari els resultats d’una cerca a partir del url
intruit.

Parametres d’entrada: url.

Parametres de sortida: cap.

Usuaris: Usuari.

Precondicié: Cap.

Postcondicio: Cap.

Procés normal principal:

1. El sistema busca les dades associades al resultat de la url.
2. Elsistema mostra les dades generals de la cerca i els resultats en una taula.
3. El Usuari demana filtrar els resultats de la taula o ordenar els resultats
segons un parametre.
4. El sistema realitza I'operacio de filtratge o ordenaci6 indicada pel usuari i
mostra els resultats.
Alternatives de proces i excepcions:

2a. La URL no té cap cerca associada:
2al. El sistema mostra un missatge d’error
2b. La cerca corresponent a la URL no ha acabat

2bl. El sistema mostra les dades generals de la cerca i informa a I’usuari
que la cerca encara no ha acabat.

2b. La cerca corresponent a la URL ha acabat pero no té cap resultat

2bl. El sistema mostra les dades generals de la cerca i informa a | usuari
que la cerca ha acabat pero no té cap resultat.

4a. El Usuari vol consultat la informacid de tragabilitat d’algun de resultats.

4al. El Usuari indica que vol consultat la informacio de tragabilitat d'un
dels resultats.

4a.2. El sistema mostra consultat la informacié de tragabilitat del resultat
indicat per I"Usuari (peptidasa, posicio de tall i fragments obtinguts en cada
etapa).

4b. El usuari vol descarregar-se els resultats en un fitxer .csv.
4b1. El Usuari indica que vol descarregar-se els resultats en un fitxer .csv.
4b.2. El sistema envia a I’usuari el fitxer .csv.

4b3. El sistema torna al pas 2.
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10.RemoveOldData

Resum de a funcionalitat: Un cop al mes eliminar les dades de les cerques amb una
antiguitat superior a un més.

Parametres d’entrada: cap

Parametres de sortida: cap

Usuaris: Sistema

Precondicid: cap

Postcondicio: Eliminacio d'informacio antiga.

1. Elsistema busca els directoris amb els resultats de les cerques realitzades mesos
anteriors.

El sistema elimina aquestes cerques.

3. El sistema realitza una actualitzacio de la base de dades d’organismes.

-19-



3.2 Requisits no funcionals
Referent als requisits no funcionals s’ha decidit dividir aquests en dues categories:

requisits no funcionals del producte i del procés. En la primera s’indiquen algunes
puntualitzacions dels principals trets (usabilitat, fiabilitat, portabilitat, seguretat i
rendiment i eficiencia) i en la segona categoria una breu descripcio dels requisits

addicionals gue no tenen a veure amb el producte final.

3.2.1 Requisits no funcionals del producte

e Usabilitat: L’aplicaci6 sera utilitzada principalment per persones familiaritzades en
altres aplicacions de caracter biotecnologic com per exemple UniProt o NCBI. Es
demana un disseny similar per a facilitar la seva usabilitat i ajudes contextuals per tal
de guiar a I’'usuari en aspectes com per exemple el format de les dades a introduir. A
més a més d’accés a un manual i a contacte amb el grup de recerca.

e Fiabilitat: L’aplicacio ha de proporcionar a 1’usuari la informacié valida (millor no
donar resultats que donar resultats erronis o no valids).

e Portabilitat: Inicialment s’espera que sigui exclusivament un aplicaci6 web
accessible i funcional des dels diferents navegadors més freqlients. També s’ha de
destacar que I’aplicacio s’ha de poder executar des d’un servidor amb sistema operatiu
Linux.

e Seguretat: La part de I’administrador ha d’estar protegida amb, com a minim, una
contrasenya per a que no es pugui accedir a les dades aixi com a la manipulacio
d’aquestes. En el cas dels resultats s’espera que no es pugui realitzar una tragabilitat
mitjangant I’URL per tal de reduir el risc de que un altre usuari pugui accedir als
resultat de cerques no realitzades per ell (es proposa realitzar URL amb caracters
aleatoris associats a una cerca mitjangant codificacio). A més a més, com es logic,

totes les dades sensibles han de tenir proteccio front a un intent d’accés no permes.
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e Rendiment i eficiencia: No s’espera un rendiment ni eficiencia elevat sind una eina
amb fiabilitat, tot i que, es valora qualsevol aportacié per a millorar el rendiment i
només en cas necessari si s’observa que pot afectar la usabilitat o fer inviable 1’us del
sistema. La implementacié ha de permetre paralelitzar el codi ja que les cerques

realitzades tenen un temps d’execucio elevat.

3.2.2 Requisits no funcionals del procés
El llenguatge de programacio principal ha de ser Python ja que el codi inicial esta en

aquest llenguatge de programacié, a mes a més, és un llenguatge molt utilitzat en I’ambit
biotecnologic amb moltes eines lliures adaptades per les diferents taques que es volen

realitzar dins del tractament de les dades.

Les dades s"han d’emmagatzemar i/o poder descarregar en fitxer excel i csv per una
posterior facil gestio i consulta per part de persones no familiaritzades amb el sistema.
El codi ha d’estar comentat 1 acompanyat d’un manual d’usuari amb el contingut que

s’acordi en les reunions.
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4 Analisi dels Requisits Funcionals

En aquest apartat del treball es mostren els diagrames realitzats durant el disseny de
I’aplicacio, concretament, els diagrames d’activitats, classes 1 seqiiéncies dels 11 casos

d’us descrits en el diagrama de casos d’as i especificats anteriorment.

00.LoglIn
factivity 00.Login | @ ActwvityDiagram_00.Logln ]) B
Admins itrator 2 System
- Us erDataWin D ".requestAdminDala.\l
L ——
( inputUs erData ) edatastores
userfMame. passw ord >|':| e Data : iead} Admin
. Us erDataWin o |w rongAdminData]
[corrrectAdminData)
| currentUser : Admin O |
|'-allnwAdminPer )
misions
(. A

Figura 2. Diagrama d’activitats del cas d’us 00.Logln.

package PeptideGo [ ClassDiagram_00 Logln ]J

Logln (&)
D attributes
Us erDataWin -userMame : String

-passowrd : String -
-wrongData : Boolean Admin

Figura 3. Diagrama de classes del cas d’us 00.Logln.
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interaction 00.Legin[ [#ff) SequenceDisgram 00.Lagh ],J

: Adminsitrator - «boundary s wooniroks
: UserDataWin :Login
1: c}nLogin T
I
!

[1oap ] i

[
[if w renginputData]
|

| 2: requestidminDats

3 inputlserDataus erMame, passw ordl

4 checkData(userMName, passw ord]_

[a ] |

[w rong hputDaLia]
I

8: w rengDataMessage

5 wrongDataSignal

1
L

.
|
|
|
| I
- - — — _— — — = = = = = _— = = = = = - - - - - - - - - - - - = =
[correctinputData] |7 create «Entitys 8
~ currrentUser : Admin

T
|
B Allow AdminPerme s ions :

01.LogOut

Figura 4. Diagrama de segiiéncies del cas d s 00.LogIn.

(activity 00.Logln [@ ActivityDiagram 00 Login ]J

Adminsitrator

X

System

-

: Us erDataWin [« ]

inputUs erData )

userh

: Us erDataWin <)

- 3 ™
requestAdminData

[corrrectAdminData]

«datastorex»
Admin

‘ currentUs er : Admin

o]

-

misions

ko

‘ allowAdminPer

Figura 5. Diagrama d’activitats del cas d’is 01.LogOut.
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package PeptideGo[ @ ClassDiagram_01.LogOut ])

o)

MainAdm inWin

9

AppMainPageWin

@)

Admin

Figura 6. Diagrama de classes del cas d iis 01.LogOut.

interaction 01.LogQOut[ @ SequenceDiagram_01.LogOut ]J

02.ManageData

«boundary» «controls O «Entity»
: MainAdm inWin :LogOut currentUs er : Admin
|
! | I |
: 1: doLogQut | | |
| |
| l
2: logQOut{currentUser) 1 l
l
3: denyAdminPermissions 3, | #
FAN
«boundary» 4: create A ppMainPageWWin
: AppMainPageWin e B
T
5: show AppMainPage\Vin :
-
X .
T ]
| |
- . vy . 57
Figura 7. Diagrama de seqtiéencies del cas d’us 01.Logln.
™

rat:tivity 02 ManageData [ @ ActivityDiagram_02 ManageData ]J

[Peptides-Files Option Proteins-Organisms Option

p

07. 03.
ManagePeptide ManageProtein
s-cs vFiles s-Organis m
th th

Adminsitrator E System
: MainAdm inWin B |/ 77777 Chizl:lﬁn?ln 777777 \‘
|test
[] |
(‘chooseAdminO | | Admin not logln ‘
ption | ‘
[ |
| body

D/s howMainAdminWin

@®)

Figura 8. Diagrama d activitats del cas d’uis 02.ManageData.
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package PeptideGo [ @ ClassDiagram_02 ManageData ]J

AppMainPageWin ManageData

Figura 9. Diagrama de classes del cas d’iis 02.ManageData.

interaction 02 MenageDats | |ﬁﬁ SequenceDiagram 02 MenageDats ]J

:Adminsitrator ;'?: aconiroh
: ManageData

1: checkLogin

2 checklLogin_res ponse

[ opt |

[admin nat login]

= ref

00.Login

& th

aboundarys D 5 create MainAdminiVin
i E e — — — — — 4
: MainAdminWin

_ B show MeinAdminWin |

7: chooseAdminOption

8: chos enOption| option)

alt
[Feptides -Files Option]

[Froteins-Organis me Option]

15— -1

ref |

07.ManagePeptides-cswFiles

th

ref

03.ManageProteins-Organism

th

Figura 10. Diagrama de seqiiéncies del cas dus 02.ManageData.
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03.ManageProteins_Organism

(al:tivity 03.ManageProteins-Organism| @Activi‘tyD\agram_ﬁﬂ ManageProteins_Organisms ]J

Adminsitrator

&

System

: AdminProteins OrganimWin D

[admin w ants update]

"‘ ChooseUpdate ——
Option
{update}

[admin w ants add or delete

‘f update_

db F error

N
(" showAdminProteins
Organis mWin

{read}

|/ WriteOrganis m

Name

organigmilame

«datastores
Organis msProteins

[admin w ants delste] /ChuoseDeIOrga
;q nis mOption

{delete}

)ll:( del_organism errar
)

| newOrganis m : Organis m O ‘

[admin w ants add]

rganims‘lnfu
searchProtei
nSequences

( searchURL_co
mmunName

/ChauseAddOrg
anis m Option

{read

commpnNama (arganism)

{read} unipratOrganismFastaSequences 1

,AddOrganisumleins

«datastores adatastore» «datastores
NCBITaxonomy UniProt Organis ms Proteins
f"m
" (message)

: MessageWin

® F

CheckError |
®

Figura 11. Diagrama dactivitats del cas diis 03.ManageProteins_Organism.

package PeptideGo|[ @ ClassDiagram_03.ManageFroteins_Organism ]J

Organis m

]
attributes

-communName - String
-proteins : String [0.*]
-scientificName : String

-URL : String

ManageProteins _Organis m G

attributes
-error : int
-option : String
-organisminfo : String
-organismName : 3tring

AdminProteins OrganimWin

MessageWin

Figura 12. Diagrama de classes del cas d’'us 03.ManageProteins Organism.
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interaction 03 ManageProteins-Organism| [} Sequenceliagram 03 P.|anagePrmems-Orgamsm])

acontrols ‘ ‘ «Entity »

OldOrganism : Organism

:ManageProteins_Organism
T

how A dminFroteinsOrg:

«boundary »
:AdminProteinsOrganimWin

alt

12 chooseA ddOrganismOption

13: addOrganism(organism name)

7. (error)

14 seacrhURL_commonhiame

15 searchProteinSequences

7777777777777 ity »
e newOrganism : O

T
I
i
I
i
I
I
I
|
[adrin warts updale] - |
I I
| |
T i i
| i i
4: choose updateQptions I | |
i i
I I
i i
I I
5 update_db | |
I
I
77777777777777777777 6: (error) [ S
[admin wants add qr delete] i
|
I
7: writeQrganismiame - |
| |
i i
I I
| i
alt T T |
| I I
[admn w3nis delete] 8: chooseDelOrganismOption | ! !
9 delDrganismorganism name) | |
|
|
|
10: (error)1 11 \l/
I S ) I\
[admin w 3nls add]

|
20: showMessage !

X

19: checkBrror

B

Figura 13. Diagrama de seqiiéncies del cas d’us 03.ManageProteins_Organism.
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04. ManagePeptides_Files

ractivity 07.ManagePeptides-csvFiles | @ ActvityDiagram_04 ManagePeptides_csvFiles ]J

Adminsitrator

X

System

-

[ Select File

peptidesFile

[w ants add file]

\j,ShowAdm inPep
7| tidesFiles Win

: AdminPeptides Files Win g |(—U
output

peptidesFileName

e N y-
WriteFileNam e ChooseDelete0
w ants add or update] ‘\—MJM

(Choos eAddOpti
on
P —
Choos elUptade
Option 3
: Mes s ageWin [ ) -

del file

«Entity»s
currentFile : Peptides File

{create/update}

¥

CheckError

Figura 14. Diagrama d’activitats del cas d iis 04.ManagePeptides_Files.

Figura 15. Diagrama de classes del cas d s 04.ManagePeptides_Files.

package PeptideGo[ @ ClassDiagram_04 ManagePeptides_csvFiles ]J

AdminPeptidesFiles Win

ManagePeptides_cs vFilss (%)

I Peptides File
-peptidesFileName : String
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interaction 07 ManagePeptides-csvFiles [ @ SequenceDiagram_04 ManagePeptides_csvFiles ]J
:Adminsitrator -2~ «controh 6 «Entity»
: ManagePeptides _csvFiles currentFile : Peptides File
|
! 1 | |
I
«boundary» &) 2 :
: AdminPeptides Files Win :
3: i :
alt
4: WriteFileName : :
[w ants getete} | |
5: ChooseDeleteOption | \
1 I
6: del_file(fileName) 1 '
I N/
N\
8: (error)
[wants pdd/update] g- SejectFile
- T
10: ChooseAdd/UpdateOption 11: addFie(fiie) i
12: (error)
13: checkError
T
i L. s ge «boundary» ¢ ) |
15: ( ge) : MessageWin :
1
1
1
16: show Mg |
! i
! 1
! 1
! 1
LJ |
i i i i
! | | 1

Figura 16. Diagrama de sequiencies del cas d iis 04.ManagePeptides_Files.

05.SearchProteins
I . - ™~
activity 05.SerachProteins [ [-£] 05 SerachProteins ]J
User 2 Sysyem 2
. ShowSearchPro
teins Win
: SearchProteins Win D
Input peptide {read}
FASTA
sequence
: Organis m (e ] I
I
[ ]
peptideSeq, organismList,searchType
07.Search >©
th
- v

Figura 17. Diagrama d’activitats del cas d’us 05.SearchProteins.
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class 05.SerachProteins [ @ 05 SearchProteins ])

SearchProteins O

D attributes Q
-organismList : String [1..%]

SearchProteins Win -peptideSeq - String Organis m
-search Type - String

Figura 18. Diagrama de classes del cas d s 05.SearchProteins.

interaction 05.SerachProteins | @ 05.SerachProteins ]J

«boundary» econtrol» «Entity»
: SearchProteins Win : SearchProteins : Organism

: 1T T T
t . |
X 2: {read} X

: 3: Show SearchProteinsWin

4:

. . ]
5: Input peptide FASTA sequenc |
|
|
6: select organisms :
) . L I
V: (peptideSeq, organismlist, searchTyp |
I
|
ref :
L a: 07.Search |
- |
X g _ bl |
|
I
|
I
Ll |
|
X |
I
I

Figura 19. Diagrama de seqiiéncies del cas d s 05.SearchProteins.
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06.SearchBiopeptides

factivity 06.SearchBiopeptides | @ 06.SearchBiopeptides ]J

User 2 Sysyem ES
@ P —
Show SearchBio
[k : SearchBiopeptides Win | ‘ peptideWin
(Choos eProtein
DataType {read}

( InputProtein Seque
nce

ataType, proteinSeq

( SelectPeptides
Files

dataType, proteinSeq,peptidesFileList

(ChooseMinPe pt\
ideActivity

: Peptides File o

dataType, proteinSeq,peptidesFileList, inActivity serachType

|/ 07.Search |}
Iy

@)

Figura 20. Diagrama d’activitats del cas d s 06.SearchBiopeptides.

class User| @ 06.SearchBiopeptides ]J

SearchBiopeptides Win

SearchBiopeptides

(&)

attributes
-proteinSeq : String
-dataType : String

-searchType : String

-petidesFileList - String [1.7]

Peptides File

Figura 21. Diagrama de classes del cas d s 06.SearchBiopeptides.
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interaction 06 SearchBiopeptides [ @ 06.SearchBiope ptides ])

sUser 2

4:

5. ChooseProteinDataType

6: InputProteinSequence

7: SelectPeptidesFiles

8: ChooseMinPeptide Activity

«boundary» | «controls | ‘ «Entitys
: SearchBiopeptides Win : SearchBiopeptides : Peptides File
T T T T
| 2 [read} |
: 3: Show SearchProteinsWin
!
1
!
1
1
I
i
9: (dataType proteinSeq,peptidesFileList, minActivity, serachType :
1
ref :
10 07.Search(-) :
X < ul
1
1
1
L 1
I
!
1
!

07.Search

Figura 22. Diagrama de seqiiencies del cas d iis 06.SearchBiopeptides.

(‘activity 07.Search() [[Z] 07.Search ]J

User

X

Sysyem

(Choos ePurificat
ionParamas

|f WriteTitle Searc
h

WriteEm ail

(readMess ageW
in

‘f SelectDoSearch

- searchinputinfo
[ showSearchWin j}

: SearchWin B

-

|/duPe ptide Searc
h | doProteinSearc
h

[searchType is peptides] e RandomU

[no error]

checkDataForm
at

s ave Searchinfo

‘r sendEmail

s P 3
[ readEmail jje{ : Email Bk

new Search : Search o

Figura 23. Diagrama d’activitats del cas d s 07.Search.
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class User[ [ 07 Search ])

)

Email

SearchWin

Mes s ageWin

SearchControl G

aitributes
-searchinputinfo String [1..4]
-purificationParams : String [3]
-searchTitle : string
-email : string

Search

Figura 24. Diagrama de classes del cas diis 07.Search.

interaction 07 Search(input) [@ 07 Search ]J

3

1: (searchinputinfo)

4: ChooseRurificationParams

5: WriteTitleSearch

6: WriteEmail

7: SelectDoSearch

8: checkDataFormat

S

[ait ]

[error]

10

L
9:s -messageWin

11: readErrorMessage

[no error]

|
alt !
1
[peptideSearch] !
1
1
1

[proteinSearch]

13: doProteinSearch

17

18: readEmail

16: sendEmail

14: createRandomURL

15: {create}

X

Figura 25. Diagrama de sequencies del cas d iis 07.Search.
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08.ViewManual

(‘activity 08.View Manual[ [ 08.View Manual ]J B
User 2 System
PR
| s howManuallnfo
info
s "
readInformatio
n
A vy

Figura 26. Diagrama d’activitats del cas d s 08.ViewManual.

package Model[ @ 08.View Manual ]J

ViewManual O

attributes
D -manuallnfo - String
ManualWin

Figura 27. Diagrama de classes del cas d us 08.ViewManual.

interaction 08.View Manual[ [f] 08.View Manual ]J

wcontrol» O
:ViewManual

T
|

|
|

|

| aboundary» 1:éh0£w1i1ua£m_nuaginfn
: : ManualWin
|

|

1

T
I
2: show manual |

X

3: readinformation

|

X

Figura 28. Diagrama de seqtiencies del cas d iis 08.ViewManual.
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09.ShowResults

("activity 09 Show Results [ |2 09 Show Results ])

User 2

System

:MessageWin D
A

y Ny

[ ObtainSearchFrom URL {read}

[invalidURL]

[validURL]

[searhNoFinish] | yRL Search : Search Q ‘

show Searcinfo
NoFinish

[searchFinished]

veResults]

Show Searchinf showResultsin

oNoResults
[haveResults]

Table

|

| ResultsWin : ResultsWin D ‘

FilterOrderByRe
sults

[]
DoFilterOrderBy
Results

Figura 29. Diagrama d’activitats del cas d s 09.ShowResults.

package Mude\[ 09.Show Results ]J

ShowRes ults O
MessageWin &
-messageToShow : String
-url : String Search
Res ults Win

Figura 30. Diagrama de classes del cas d s 09.ShowResults.
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interaction 0%.Show Rzsults | m 09.Show Results :)

=controls
: Show Re s ults

| 1: URL: String

[in vaIF URL]

8: {searchinfo, resultsihfo) I
T -:searcr\l\lol-_lnieressa-;e.searchh"c} L
|
i H
| 1
i Ll — — — — — _ - - - - - — — — - — ————————————+ —————
i | |
segchFinish 1
e b 4 7
alti | | | I
[ . | &: {sgarchWithMNotResultsinfo) | I
[sefrchNIhOutﬂasnlls_ 1 :
1
i ! i
1 1 :
| X | |
1 I
- — - — — — — £~ _ _ _ — :_ __________ 4 - — - - - - - — - — = + - — — -
[eqa] | !
1 [ 9: {searchResulis)
10:
1

1|1: CoFiterCrderByResults{params, alResulig)

12: FiterOrderBy params
14- 13: {fiteredResults)

Figura 31. Diagrama de sequéncies del cas d s 09.ShowResults.
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10.RemoveOldData

(‘activity 10.RemoveOldData[ [ 7] 10.Remov eOldData ])

Sysyem 2

{read}

(" searchOldInfo
p,

{delete}

|/ rem oveOldData F

dat
|rupdatBOrganisms {up ate}

h. A
Figura 32. Diagrama d’activitats del cas d iis 10.RemoveOldData.

package Model] @ 10.Remov eDldData ]J

¢

Search
RemoveOldData Q

Organism

Figura 33. Diagrama de classes del cas diis 10.RemoveOldData.

interaction 10.RemoveOldData [@ 10.Remov eOldData ]J

«controle <Entity» o «Entity»
: RemoveOldData old Search : Search : Organism

T

| 1: {read} :
2

3: SearchOldinfo

|

4: reamov eQldData

5 {delete} AN
FAN

6: update_db

T
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
1

T: {update}

X

Figura 34. Diagrama de sequiencies del cas d s 10.RemoveOldData..
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5 Disseny

5.1 Arquitectura i organitzacio de fitxers de ’aplicacié

L’aplicacio web implementada en el framewerok web2Py té una arquitectura model-

vista-controlador (MVC) intrinseca en aquesta. EI MVC és un patr6 de disseny utilitzat

per a la implementacio d'interficies d'usuari. Aquest patr0 de desenvolupament

de programari divideix I'aplicacio en tres parts interconnectades: el model de dades, la

interficie usuari i la logica de control.

shceduler.py

admin.html

adminPeptides.html

adminOrganism.html

I

appadmin.py
default.py

layout.html

index.html

searchProteins.html

searchBiopeptides.html

results.html

contactUs.html
documentacio.html

details.html

l

aplication_paht.txt

'H
7

global_functions.py

peptideGo_database.py

def_organisms.py

def peptides.py

find_peptides.py

search.py

searchBiopeptidesModule.py

searchProteinsModule.py

Figura 35. Estructura dels directoris i fitxers de |’aplicacié PeptideGo.




A continuacid es defineixen, a grans trets, els fitxers i directoris que inclou I’aplicacio per
tal de poder complir els requisits funcionals i no funcionals definits en la seccio de
Requisits. Posteriorment es comentara amb més detall en la seccié de Implementacio

algunes de les seves caracteristiques.

En els models (directori models), trobem els fitxers python:
e db.py predeterminat per web2py per al creacié i maneig de la base de dades dels
usuaris registrats i els seus permisos (auth) amb funcions utilitzades pels
controlador appadmin.py i default.py. Aquest fitxer forma part de la solucié dels

casos de Us 00. loglIn i 01. logOut, aixi com per a complir el requisits no funcionals

de seguretat de control d’accés per a la gesti6 de les bases de dades.

e menu.py on es defineix el contingut i estructura de la barra de navegacié mostrada
en les vistes (consultat pel fitxer de vistes layout.html) per a millorar la usabilitat
i I’acceés a les diferents seccions.

e shceduler.py per a les funcions realitzades periodicament pel cron referents a la

base de dades.

Dins de les funcions que s haurien d’incloure als models, cal destacar que els fitxers de
gesti6 de dades de les cerques (peptideGo_database.py def organism.py i
def_peptides.py) s’han decidit implementar com a moduls externs no inclosos en el

directori models sind en modules.

Per altra banda, dins dels controladors (directori controllers) trobem el fitxers python:
e appadmin.py predeterminat per web2Py per al control de les dades referides als
usuaris i associat a les vistes predefinides de web2Py per al maneig d’usuaris (part

de la soluci6 dels casos de Us 00. logln i 01. logOut).
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default.py amb al control d’accés i accions a realitzar en les vistes de 1’aplicacié
detallades en I’apartat Implementacié Aquest conté una funcié per cada una de les

vistes amb el mateix nom que la vista.

Finalment, en les vistes (directori views) trobem el directori default que conté el fitxers

html (amb vistes realitzades amb HTMLS5 i python i funcions de suport en javaScript):

layout.html: capa que conté la base de les diferents vistes (inclouen estil utilitzat,
capcalera, peus i la barra de mena).

index.html: vista de la pagina principal de I’aplicacio (Figura 36).

user.html: vista per a que 1’usuari pugui realitzar logln (Figura 38) referent als

casos d’us 00.logln i 01.logOut.

admin.html: vista de la pagina principal d’administraci6 de les dades (Figura 37).

Aquesta forma part de la soluci6 dels casos d’us 02.ManageData i 01.logOut.

adminOrganism.html: vista de la pagina d’administracié de les dades referents als
organismes (Figura 39). Aquest forma part de la solucio dels casos d’ts

03.ManageProteins Organisms i 01.logOut.

adminPeptides.html: vista de la pagina d’administracio de les dades referents als
fitxers de péptids (Figura 40) per a la soluci6 dels casos d’us

04.ManaqgePeptides Filesi 01.logOut.

searchBiopeptids.html: vista del formulari per a la cerca de peptids (Figura 41 i

Figura 43) per a la solucio dels casos d’us 06.SearchBiopeptides i 07.Search.

searchProteins.html: vista del formulari per a la cerca de proteines (Figura 42 i

Figura 43) per a la soluci6 del casos d’us 05.SearchProteins i 07.Search.

results.html: vista per a mostrar tots els resultats d’una cerca determinada (Figura

44) per a la soluci6 del cas d’ts 09.ShowResults.
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details.html: vista dels detalls d’un resultat determinat (Figura 45) per a mostrar

la tragabilitat d’aquell resultat (addicional al cas d’us 09.ShowResults).

Addicionalment s’ha creat els fitxers conctacUs.html, documentacio.html i
help.html per a unes vistes annexes complint amb els requisits no funcionals
d’usabilitat de I’aplicacid 1 permetre al usuari consultar informacié de Us i

contacte. (cas d’as 08.ViewManual)

També hi ha un seguit de moduls (directori modules) amb les funcionalitats necessaries

per les cerques i la gestio de les dades. Dins de les funcionalitats necessaries s’han creat

els moduls en python:

find_peptides.py: amb les funcions proporcionades pel codi inicial amb les
modificacions pertinents (per al cas d’us 07.Search).

search.py: amb funcions globals per a totes les cerques (per al cas d’s 07.Search)
searchBiopetidsModules.py i searchProteinsModule.py: amb  funcions
exclusivament utilitzades en cada una de les cerques per a la solucié dels casos

d’us 06.SearchBiopeptides i 05.SearchProteins respectivament.

Per altra banda per a les funcions de administracié i accés de dades s’han creat els moduls:

peptideGo_database.py: per a crear i administrar la base de dades de PeptideGo
(crear i inicialitzar les taules definides; inserir, eliminar i seleccionar la informacio
meés  freqlent necessaria per a la solucid dels casos d’us

03.ManageProteins Organisms, 04.ManagePeptides Files, 05.SearchProteins,

06.SearchBiopeptides, 07.Search i 09.ShowResults).

def _organism.py i def peptides.py: per a la implementacié de les principals
funcions de les dades d’organismes-proteines i activitats-péptids respectivament

necessaris per a la solucidé dels casos d’us 03.ManageProteins_Organisms,

04.ManagePeptides Files, 05.SearchProteins, 06.SearchBiopeptides i 07.Search)
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Finalment, algunes de les dades s’emmagatzemen en el directori private (el qual web2py
manté segur referent a 1’accessibilitat a les seves dades). En ell es troben els directoris
organism, peptides i results amb les dades referents a aquests camps a part de tenir-les
emmagatzemades en la base de dades local (complit aixi el requisits no funcionals de

gestio de guardat/accés a les dades i seguretat).

Addicionalment, per tal de tenir una gestié més facil en Us dels fitxers guardats en el
directori private, també s’ha creat un fitxer aplication_paht.txt el qual es pot interpretar
com un diccionari que relaciona una paraula clau i el path del fitxer o directori associat.
Aquest esta localitzat en el directori private i es pot accedir al seu contingut amb les
funcions del modul global_functions.py per tal de obtenir la informacié d’aquest fitxer de
direccions. Aquests dos fitxers han estat creats per a facilitar la programacio i la

flexibilitat d’aquesta aplicacio al canvi de organitzacio dels directoris.

5.2 Disseny de la Interficie Grafica

Com es menciona en els requisits no funcionals, s’espera que I’aplicacio sera utilitzada
principalment per persones familiaritzades en altres aplicacions de caracter biotecnologic,
com per exemple, UniProt o NCBI. Per aquest motiu es demana un disseny similar per a
facilitar la seva usabilitat i ajudes contextuals per tal de guiar 1’usuari en aspectes, com
per exemple, el format de les dades a introduir. Addicionalment, s’ha decidit utilitzar una
plantilla d’estils amb colors neutres referents a I’escala de grisos amb un efecte senzill
pero elegant. S’ha mantingut un format similar dins del procés cognitiu (per exemple a
I’hora d’elegir entre dues opcions o seleccionar quelcom en una llista) per tal de poder

ressaltar les parts importants i que sigui el més intuitiu i facil possible per a 1’usuari.

A continuacid es mostren les captures de la interficie grafica i s’esmenten alguns dels
detalls tinguts en compte principalment per a la usabilitat de I’usuari i estetica de
I’aplicacio.
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Per tal de navegar per les diverses seccions, s’ha inclos una barra de mend amb les opcions
principals de home, cerca de biopéptids, cerca de proteines i ajuda. A més d’un bot6 annex

per accedir a I’administracio de la base de dades.

Per al disseny de seleccidé de dues opcions en les pagines principals de 1’aplicacio i
d’administracié (Figura 36 i Figura 37) s’ha decidit mantenir un format similar amb un

quadre centrat amb botons destacats per a les dues opcions a elegir.

O 0 127001 ERRT R

Choose a search option

Search Blopeptides m

Description of the application

On this web application it is allowed to do two kinds of searches to 1. Search Biopeptides
find out how to obtain bioactive peptides from proteins taking into  Find bioactive peptides from one or more specific proteins

consideration different purification paramelers
2. Search Proteins

Find proteins that contains specific peptide.

Figura 36. Pagina principal de l’aplicacio (model selecci6 de 2 opcions principals )

« c O D 127001 o ® =
Peptide ptich Admin

Databases administrator
Choose database:

Figura 37. Pagina principal de I'administracio de dades (model seleccié de 2 opcions principals )

Per a I’administracio de la base de dades, s’ha utilitzat la estructura de login
implementada per defecte per web2py en la qual es demanen les dades per accedir (Figura
38). En les pagines d’administracié de cada una de les parts de la base de dades es mostra
un botd per a fer logOut, les opcions que es poden realitzar en les dades i un llistat de la

informacid que es té amb enllacos per a tenir més detalls (en el cas dels organismes enllag
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al NCBI taxonomy i en el cas dels fitxer enlla¢ per a poder descarregar-se el contingut)

(Figura 39 i Figura 40).

< c O O 127.0.0.1:8000 Jefault/user/login?_next=/test/default/admi p o =
Peptide GO Admin
Login

Usermname

Password

0 Remember me (for 30 days)

Figura 38. Pagina de login.

« e} O D 127.0.0.1:8000/test/default/adminOrganism | < e =

Peptide GO Admin

Proteins/Organism database administrator

Organism or genus scientifc name B

(Lasnrpaam-:ﬂ?} -04-30 17:20-30.401658)

Database organism list

an. fava bean)

ine grape)

Figura 39. Pagina d’administracio de dades referents a organismes-proteines (model accions bases de
dades).

“ C QO D 127.0.0.1:8000/test/default/adminPeptides

Peptides/Activity database administrator

File to add or updatel Browse...:\ No file selected. Update file
o, delete file: | | oeicte i

Files list
Al-D1-Fl.csv Antidiabetics-DPP4-inhibitors.csv A2-D2-F2.csv

Figura 40. Pagina d’administracio de dades referents a péptids (model accions bases de dades).
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Per altra banda, en els formularis per a introduir les dades les cerques (Figura 41, Figura
42 i Figura 43) s’ha elegit el tipus de figura grafica idonia per a cada tipus de informacio:
Tipus radio per a la seleccio entre els formats de les dades a introduir (Figura 41); quadre
de text per a la introduccio de seqtiencies (pero també la possibilitat d’afegir la informacio
a partir d’un fitxer i actualitzant posteriorment el contingut del quadre de text per a no
crear ambiguitats) (Figura 41 i Figura 42); quadre amb llistat de termes en checkbox per
a I’eleccid de subconjunt de molécules de les base de dades (organismes o funcions de
péptids) amb les opcions de seleccionar tots o cap mitjancant un bot6 annex (Figura 41 i
Figura 42) i selecci6 mitjangant desplegables d’una Unica opcid per cada un dels
parametres de purificacio (Figura 43). En aquest camp també cal destacar la introduccio
del valor minim d’activitat en la cerca de péptids amb la restriccié d’indicar un valor
numeric amb 3 decimals (Figura 41) i I’eleccio dels valors per defecte de tots els camps

amb el valor més comu o d’interes.

« C O D 127001 [GJE+3 ® =
R»p(ide(p « dmin
Search Biopeptides

Find bioactive peptides from one or more specific proteins.

‘

1. Input
Choose protein/s input data format (UniProt code or FASTA sequence)

1 input data format selected )

Or, upload fi
Browse...

rmation (with protein input data format chosen ).

Choose the file names whit activities, targets and effects of the peptides you want to search and write the minimum peptide bioactivity: @
& AL-D1-Flcsv Antidiabetics-DPP4-inhibitors.csv € A2-D2-F2.csv

Fiter by minimum peptide bioactivity: @

Figura 41. Formulari per a introduir la informacié referents als péptids en la cerca de peptids. (model
formulari).
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€ (¢] O D 127001 test/de e e [51R+} @ =

Search Proteins

Find proteins that contains specific peptide.

1. Input
Fill the text area with the sequence of the peptide in FASTA format. @

Or, upload file wath the sequence of the peptide in FASTA format. @
Browse... | No file selected

Choose the organism and/or genus where you want to search proteins containing the peptide. @

B

<]
<]

a

a
a o

2

(!SH@
oo

<]
i<

(v | coen

Figura 42. Formulari per a introduir la informacio6 referents als peptids en la cerca de proteines (model
formulari).

2. Purification params
Choose:
Maximum number of purification steps.
Minimum molecular weight difference (Da).

Proteases
Max steps Minimun MW diference (Da) Proteases@
[2 v| |3.000 ~| | Commercial only v |

3. Run
Write a descriptive title for your search.
Write and confirm the email where you want to receive the results.
Clik on RUN button to start search.

Search Title | |(descnptive title for your search)

Email | |

Repeat Email | |

Figura 43. Formulari per a introduir la informacié referents als parametres de purificacié i la (model
formulari).

Finalment, en les figures Figura 44 i Figura 45 es mostra una captura amb un exemple de
disseny de la finestra per a visualitzar els resultats en una taula i amb un cercador per tal
de buscar, ordenar i filtrar aquest resultats pels camps que es mostren. Addicionalment,

en aquesta taula s’ha afegit un boté de mes informacio que porta a I’usuari a una pagina
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amb text on principalment es mostra de forma organitzada en etapes la informacid

necessaria per coneixer la tragabilitat d’aquell resultat en questio (Figura 45).

O D 127.00.1:0

Peptide (p

Results of the search PA

Search information

searchName = searchPA

date of the search = 2020-08-03 11:40:23.049610
Peptide = PA

Organisms = Allium - Bos taurus

Maximum number of purification steps = 3
Minimum molecular weight difference (Da) = 3.000
Proteases = All

Filtering options

Res

CcoP9
oazpm CSN9_BOVIN  signalosome

copg
oazpm CSN9_BOVIN  signalosome

copPg
B oo cswsom oo

Figura 44. Pagina de taula de resultats i informacié de la cerca.

Q O 127.0.0.:800

h:(p

Results search [id=1]

Accession= Q32PD7

Protein Name=COP9 signalosome complex subunit 9
Organism= Bos taurus

Steps=2

Proteases= trypsin 1 S01.151 (EC: 3.
Molecular weigth difference = <10.0kDa-><3.0kDa
Peplide_Occurrences= 1

End_Fragments= [PA]

Step 1
Protease: S0L.151
Cleavage sites: [2-3] [37-38] [40-41]
Number of fragments: 4
Eragment 1;
Sequence: MK
Molecular weight: 277.38 Da
Size: 2 AA
Has peptide: No
Eragment 2;

test/default/proteinsDetails,

Search | Clear

Accession Accession Name Protein Name Organism Peptide Occurrences Number Of End Fragments End Fragments Steps

Bos

1 [PA]
taurus
Bos

1 PA'
taurus [PA]
Fos 1 [PAY
taurus

21.4)] -> granzyme A [ S01.135 (EC: 3.4.21.78) ]

Sequence. PAVDEMFPEGAGPYVDLDEAGGSTGLLMDLAANEK

Molecular weight: 3580.90 Da
Size: 35 AA
Has peptide: Yes

Fragment 3
Sequence: AVH
Molecular weight: 325.36 Da
Size: 3 AA
Has peptide: No

Fragment 4

Figura 45. Pagina de més informaci6 sobre un resultat.
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<10.0kDa-><3.0kDa

<10.0kDa-><3.0kDa

<10.0kDa-><3.0kDa

&Accession_Name=CSNS

112 records found

Molecular Weigth Difterence Pep p

Ec Pep! Peptidase
S01151->S01.135 typsin1 34214 granzyme
S01.151->501.223 typsin1 ~ 34.21.4 acrosin

plasma
4 4214
S01.151->S01.212 typsin1  3.4.21 s
BOVIN&EC_Peptidase1=3.4.21.4&Ec_Peptida: o ¥




5.3 Disseny de la base de dades
Per a realitzar la base de dades primer de tot s’ha dut a terme un esquema entitat-relacio

de totes les dades de les quals es vol tenir persisténcia. En aquest s’indiquen les entitats i
relaciones entre elles aixi com la multiplicitat esperada i la obligatorietat/opcionalitat
d’aquesta per cada relacid/entitat. També s’indiquen els atributs de les relacions en cas

de haver-hi.

claverage_site

N
o
MfE  peptideseq @

mw_Fraction o,

1 | ¥ protease

)
Mg

avoid proteases

N
0
L
/‘\ * gearch
/ LL’______;.__.-_,_,,."' AVE IEsU Total
Result Disjoin
A 4 Y
£3) - + _
Total ProteinsSearch Peptides Search
Disjoin
Y Y
ProteinResult PeptideResult

Figura 46. Diagrama entitat-relacié en el que es representen les entitats i relacions comuns en totes les
cerques.
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® peptidesSearch M

e
T~

have bioactive
peptides
\< N

have protein input

= BioactivePeptides N
‘o N * PeptideSeq
_—F
PeptideResult @Bphde
N
/ \ .
ref activityValue

Figura 47. Diagrama entitat-relacio en el que es representen les entitats i relacions particulars de les cerques
de péptids.

ProteinSearch

have peptide
input

have organism
proteins

PeptideSeq

=

OrganismProteins

M (o}

Figura 48. Diagrama entitat-relacio en el que es representen les entitats i relacions particulars de les cerques
de proteines.

ProteinResult

Les dades de les quals es vol tenir persistencia son principalment les dades relacionades
amb les entrades i els resultats de les cerques. Per a tenir una visié mes simplificada de
I’esquema s’han realitzat 3 esquemes parcials. Per una banda, la representacio de les
dades comunes per a les cerques i els resultats dels dos tipus de cerca i per 1’altra banda,
un esquema per cada una de les cerques amb les dades particulars de cada una. A més a
més, com es pot observar en les Figura 46, Figura 47 i Figura 48 s’han destacat en color

blau les entitats en comu d’aquest diagrames.
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A partir d’aquests esquemes de models-entitats i els atributs que s’han anat mencionat en
els requisits funcionals s’ha definit la necessitat de les segiients taules amb els respectius

atributs i claus primaries i foranes:

search(id, search_name, url, min_mw, max_steps,search_type, proteases, user_email, date)
Primary Key: id

result(search, id_result)
Primary Key: search, id_result
Foreign Key: search REFERENCES search(id)

step(search, id_result, step, protease, claverages, all_fragments, final_fragments, fractions)
Primary Key: search, id_result, step
Foreign Key: search, id_result REFERENCES result(search, id_result)

peptideSeq(sequence, aa_seq. uniprotCode, all_cuts)
Primary Key: sequence

bioactivePeptides(id, bioactivity, target, effect)
Primary Key: id
Unique: bioactivity, target, effect

havePeptide(ref, sequence, activity, original_bioactivity value, peptide_info_place,
inhibition_type, activityValue)

Primary Key: ref, sequence, activity

Foreign Key: sequence REFERENCES peptideSeq(sequence)

Foreign Key: activity REFERENCES bioactivePeptides(id)

peptidesSearch(search, min_activity)
Primary Key: search
Foreign Key: search REFERENCES search(id)

haveProteinlnput(search, sequence)
Primary Key: search, sequence
Foreign Key: search REFERENCES peptidesSearch(search)
Foreign Key: sequence REFERENCES peptideSeq(sequence)

haveBioactivePeptides(search, activity)
Primary Key: search, activity
Foreign Key: search REFERENCES peptidesSearch(search)
Foreign Key: activity REFERENCES bioactivePeptides(id)

isPeptideResult(doi, sequence, activity, search, id_result)
Primary Key: doi, search, sequence, id_result, activity
Foreign Key: search, id_result REFERENCES result(search, id_result)
Foreign Key: doi, sequence, activity REFERENCES havePeptide(ref, sequence, activity
Foreign Key: search REFERENCES peptidesSearch(search)

organismProteins(scientificName, communName, nchiURL)
Primary Key: scientificName
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haveProteins(sequence, organismName)
Primary Key: sequence, organismName
Foreign Key: sequence REFERENCES peptideSeq(sequence)
Foreign Key: organismName REFERENCES organismProteins(scientificName)

proteinsSearch(search)
Primary Key: search
Foreign Key: search REFERENCES search(id)

haveOrganismProteins(organismName, search)
Primary Key: organismName, search
Foreign Key: search REFERENCES proteinsSearch(search)
Foreign Key: organismName REFERENCES organismProteins(scientificName)

havePeptidelnput(search, sequence)
Primary Key: search, sequence
Foreign Key: search REFERENCES peptidesSearch(search)
Foreign Key: sequence REFERENCES peptideSeq(sequence)

isProteinResult(search, id_result, sequence, organismName)
Primary Key: search, sequence, id_result,organismName
Foreign Key: search, id_result REFERENCES result(search, id_result)
Foreign Key: organismName REFERENCES organismProteins(scientificName)
Foreign Key: search REFERENCES proteinsSearch(search)
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6 Implementacio

En aquest apartat s’esmenten els detalls més destacables de la implementacio. Com es
comenta en 1’apartat Arquitectura i organitzacio de fitxers de I’aplicacio, s’ha generat el
fitxer de text aplication_paths.txt el qual es pot interpretar com un diccionari que
relaciona una paraula clau i el path del fitxer o directori associat. Aquest fitxer esta
localitzat en el directori private i es pot accedir al seu contingut amb les funcions del
modul global_functions.py. L’estructura del fitxer aplication_paths.txt exemplificada en
la Figura 49 es defineix amb una paraula “clau[espai]path” separats per salt de linia.
Aquest fitxer es interpretat com un diccionari python en la funcio
obtain_application_path(dire) del fitxer private/global_functions.py (Figura 50)

utilitzada pels diversos moduls que necessiten accés a aquest directoris i fitxers.

*application_paths.txt

1 directory_path applications/test/private/
2 result_path results/

3 peptides_path peptides/

4 organisms_path organisms/

5 wikipeida_urls wikipieda_organisms.txt

6 last_update last_organism_update.txt

7 protein_db proteins_bd.xlsx

8 peptidases_db peptidase_db.x1lsx

Figura 49. Exemple de Contingut fitxer application_paths.txt.

Figura 50. Funci6 obtain_application_path(dire) del fitxer private/global_functions.py
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6.1 Implementacio de la base de dades
La base de dades s’ha implementat amb mySQL i executat mitjancant la llibreria pymysql

de python. Aquesta esta definida en el fitxer peptideGo_database.py i les definicions
explicites es poden consultar en les seglents captures de codi. Tenint en compte, per
exemple, atributs no nuls, identificadors utilitzant AUTO_INCREMENT en algunes

taules, restriccions de valors en alguns atributs i ON DELETE CASCADE en les relacions

de claus foranes on es necessari especificar.
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6.2 Implementacio de la solucid dels casos d’us

Referent a la soluci6 dels casos d’us 00.logln i 01.logOut aixi com el requisit no funcional

d’autenticacio, s’ha utilitzat la base de dades d’usuaris i estructures de control d’accés i
autoritzacio (auth) definida per 1’eina web2py en el model db.py. Per al control d’aquest
accés s’utilitza el controlador referent a la vista user.html, es a dir, la funci6 user() en el
fitxer controllers/default.py. Aquesta funcio pot rebre per argument les opcions login i

logout i redirigeix a I’usuari segons la opcio i si esta identificat o no (Figura 51).

En les vistes en les que cal estar autenticat per a poder accedir s’ha afegit 1’etiqueta
@auth.requieres_login en les funcions del controlador default.py associades a aquestes

vistes. Per exemple, la mostrada en la captura

Figura 52 en la funci6é del controlador de la pagina principal d’administracio. Amb
aquesta accio es comprova previament si 17 usuari ha realitzat logln abans d’accedir a
aquella vista, en cas negatiu es mostra la pagina associada a user.html restringint ’accés

a usuaris no administradors.

8 def user():

9 if request.args(o)==

10 if auth.user 1is

11 return dict(form=auth())
12 else:

13 redirect(URL( M)
14

15 if request.args(o)==

16 if auth.user is :

17 redirect(URL( )
18 else:

19 return dict(form=auth.logout())
20 return dict(form=auth())

21

Figura 51. Funci6 del controlador referent a la vista user.html
330
331 @auth.requires_login()
332 def admin():

333 return locals()
334

Figura 52. Captura del codi referent a la funcié del controlador de la vista admin.html (pagina principal
d’administracio).
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Respecte la solucio del cas d’s 03.ManageProteins_Organism localitzem el modul
def_organisms.py el qual és una capa d’abstracci6 que utilitza algunes de les funcions del
modul peptideGo_database.py. Entre aquestes funcions de def peptides.py trobem les
funcions show_organisms, add_organism, delete_organism i update_db utilitzades per la
funcié del controlador associada a vista de gestio de la informacio de
organismes/proteines (adminOrganisms.html) segons la interaccié del usuari amb la
interficie grafica per a resoldre els requisits funcionals plantejats. També cal destacar que
aquest modul conté altres funcions de suport per a realitzar aquestes accions, com per
exemple per la obtencid de les seqiiéncies proteiques i noms comuns del organisme a
afegir o la creacio de threads per a reduir el temps d’obtencio d’aquestes dades (complint
amb els requisits no funcionals de rendiment) amb 1’as de un semafor local per evitar
conflictes. Aquest dltim cas, exemplificat en la Figura 53 amb la funcio
add_protein(code), s’executa per cada thread on es realitza la peticio de la sequéncia a
afegir i posteriorment s’afegeix aquesta al dataframe global (df) amb control d’escriptura

mitjancant el semafor local local_sema.

En aquestes funcions cal destacar 1’as de les llibreries 0s i openyx| per al maneig dels
fitxers de proteines que estan en format excel; la llibreria threading per a la creacio i
gestid dels threads; pandas per a la gestié de dades i biopython per a la realitzacio de
diverses accions amb les dades biotecnologiques amb formats estandards. Finalment,
també cal destacar request per a la connexi6 amb les bases de dades externes

(principalment UniProt).
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add_protein(code):

Figura 53. Funcié add_protein del modul modules/def_organism.py.

Respecte la solucié del cas dus 04.ManagePeptides_Files localitzem el modul

def_peptides.py el qual és una capa d’abstraccié que utilitza algunes de les funcions del
modul peptideGo_database.py per tal de donar suport al controlador de la vista associada
(adminPeptides.html). En def peptides.py trobem els métodes show_files_names,
add_file i delete_file utilitzades per la funcid del controlador associada a vista de gestio
de la informacié de péptids/fitxers (adminPeptides.html) segons la interacci6 del usuari
amb la interficie grafica per a resoldre els requisits funcionals plantejats. En aquestes
funcions cal destacar 1’us de les llibreries csv i 0s per al maneig dels fitxers de péptids

que estan en format csv.

Referent a la solucid dels casos d’us 05. SearchProteins i 06.SearchBiopeptides

consisteixen en els fitxers vista searchProteins.html i searchBiopeptides.html
respectivament. Aquests contenen també el cas d’us 07. Search. Referent a aquestes
vistes, cal mencionar el control de les dades introduides per 1’usuari en prémer el boto
RUN en javaScript, mostrant missatges d’alerta en el cas de no ser valides (format
incorrecte, no seleccio, text en blanc...). En el cas de I’analisi de format FASTA o codis
UniProt, s’ha utilitzat la cerca mitjangant correspondéncia amb expressions regulars amb
el contingut de I’area de text. Primer s’han definit aquestes expressions a partir de al

definicio del format i el codis respectivament tenint en compte tots els possibles casos i,
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posteriorment, mitjancant RegExp de javaScript, s'ha analitzat si el contingut de 1’area de
text coincidia amb el format esperat. Un exemple d’aquesta solucio es mostra en la Figura
54 on es veu una captura de la funcio utilitzada en la vista searchBiopoetides.html per a

comprovar si el format és correcte.

searchBiopeptids.html

24 function validateText(){

25 var inputProteins =document.querySelector( i t[ = t t ] ).value;
26 var textArea = document.getElementById( "1 tText");

27 var text=textArea.value

28 var splitText = text.split('\n');

29 if (inputProteins.localeCompare( ' fasta')==0)

30 {

31 var textArea = document.getElementById( i tText");

32 var text=textArea.value

33 var splitText = text.split('\n');

34

35 if (splitText.length<z )

36 textArea.setCustomvalidity( 'l tf t i t t"):

37 else

38 {

39 let regularFirstLine = new RegExp ( A H

40 let regularAA = new RegExp('"[ 1 T 1+8);

41 var correct= regularfFirstLine. test(splltText[ 1)

42

43 for(var 1 = 1;1 < splitText.length-1 ;i++)

44 correct = correct && regularAA.test(splitText[i]);

45 if (correct)

46 textArea.setCustomValidity("");

47 else textArea.setCustomvalidity('I tf t i t t");

a8 3}

a9 3

50

51 if (inputProteins.localeCompare( t )==0)

52

53 if (splitText.length!=1)

54 textArea.setCustomvalidity("1 tf t i t t if t 1 'H
55 else

56 {

57 let regularFirstLine = new RegExp (""[OPQ][ 1[A-Z0-9] [0-9]15");
58 var correct= regularFirstLine. test(spl\tText[ ])

59 if (lcorrect)

60

61 let regularFirstLine = new RegExp ("~[ 10 1([A-Z][A-Z0-9]{2}[@-9]){1,2 F
62 var correct= regularFirstLine. test(splltText[ ])

63 }

64 if (correct)

65 textArea.setCustomvalidity("");

66 else textArea.setCustomvalidity('1 tf t i t t if t 11 );
67 3}

68 1

69 3

70

Figura 54. Funci6 validateText() en el fitxer /views/default/searchBiopeptids.html

En aquestes vistes també és important destacar la incorporacio dels botons selectAll i
clearAll i la relacié en les opcions de pujar un fitxer o introduir text de forma manual. On
si es puja un fitxer el contingut del area de text s’actualitza amb el contingut del fitxer

seleccionat per tal d’evitar ambigiiitats.

Respecte la soluci6 del cas d’us 07.Search inclos en els casos d’us 05. SearchProteins i

06.SearchBiopeptides s’ha decidit crear un modul search.py amb les funcions
search_proteins i search_peptides. Aquestes realitzen les adaptacions de format
necessaries dels parametres i utilitzen les funcions comunes definides del modul

find_peptides.py per tal de realitzar les cerques amb els parametres introduits per 1’usuari.
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A meés, cal destacar que el modul find_peptides.py conté part del codi previ al projecte
amb algunes correccions del algoritme que afectaven el correcte resultat de les cerques

de més d’una etapa i adaptacions per a les especificacions de la plataforma.

Un cop realitzada la cerca es genera I’URL dels resultats d’aquesta, utilitzant el modul de
python secrets, amb la funcio secrets.choice(range(20,40)) per obtenir un nombre aleatori
entre 20 y 40 que sera la llargada (varable len) i secrets.token_urlsafe(len) per obtenir el
URL. Posteriorment, es realitza una codificacio d’aquest mitjangant SHA256 amb la
llibreria de python hashlib per tal d’emmagatzemar aquest codi i utilitzar-lo per a poder
reconéixer si el URL correspon a la cerca. Gracies a aquest mecanisme s’obté un URL
independent a les dades de la cerca i no s’emmagatzema directament aquest a la base de
dades per tal de tenir més seguretat. Si algu arriba a tenir accés a elles no obtindra el URL

sind el resultat de la funcié hash.

Finalment, en aquest apartat de implementaci6 cal mencionar la soluci6 realitzada per al

cas d’aus 09. ShowResults. S’ha creat una vista /default/results.html on s’obtenen els

resultats referent a la cerca a través del seu controlador, consultat la base de dades amb
les funcions del modul peptideGo_database. Aquestes dades es mostren en forma de taula
mitjancant una estructura predefinida en web2py anomenada SQLFORM.smartgrid que
permet mostrar les dades en una taula i ordenar i filtrar segons els diferent parametres

(Figura 44).
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7 Avaluacio.

Per a la realitzacio de 1’avaluacio s’han realitzat proves unitaries de les funcions i accions
implementades dels moduls i1 seguidament s’han dissenyat proves relacionades amb els
requisits funcionals. S’ha decidit separar aquest diferents proves per casos d’us i
especificar les diverses interaccions esperades (correctes i incorrectes) que pot tenir
I’usuari amb la interficie grafica. En les segiients taules s’inclou el disseny i resultat de
les proves amb una descripcid d’aquestes, juntament amb la sortida esperada i la validacid

0 comentari pertinent referent a si es compleix.
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Taula 1. Proves referents a ['accés de [’usuari administrador.

00. Logln

Usuari introdueix nom d’usuari i contrasenya

El sistema mostra la pagina principal d’administracio i I’usuari pot realitzar

s L . Correcte
valids. tasques administratives.
Usuari introdueix nom d’usuari i contrasenya no . . ,

<) El sistema mostra un missatge d’error. Correcte
valids.
01. LogOut

C El sistema mostra la pagina principal de 1’aplicacio i I’usuari ha de tornar a
Usuari indica que vol fer logOut. pagtia princip aprieac Correcte
fer login per a poder realitzar tasques administratives.
Taula 2. Proves referents a I'administracio de les bases de dades.

02.ManageData

, ) , ) , .. El sistema mostra la pagina de logln (ja sigui accedint a traves de la interficie
L’usuari no té permisos d’administrador. oo Pag gln (jasig - Correcte

0 accedint directament a qualsevol de les URL de la secci0).

L’usuari té permisos d’administrador. El sistema mostra les opcions. Correcte
L’usuari seleccionar administrar proteines El sistema mostra la pagina per administrar proteines. Correcte
L’usuari seleccionar administrar péptids El sistema mostra la pagina per administrar peptids. Correcte
03.ManageProteins_Organisms
L’usuari intenta afegir un organisme nou valid que | El sistema cerca i afegeix a la base de dades les proteines i el nom comu de Correcte
no es troba en la base de dades. I’organisme afegit.

, .. . . N El sistema mostra un missatge d’error indicant que hi ha hagut un error en
L’usuari intenta afegir un organisme nou no valid. Correcte

afegir.
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L’usuari intenta afegir un organisme es ja troba en

El sistema cerca i actualitza la base de dades les proteines i el nom comu de

; ) . Correcte
la base de dades. I’organisme afegit.
L’usuari intenta eliminar un organisme existent. El sistema esborra les dades referents a I’organisme. Correcte
L’usuari intenta eliminar un organisme que no es | El sistema mostra un missatge d’error indicant que hi ha hagut un error en Correcte
troba en la base de dades. eliminar.
L’usuari intentar realitzar una actualitzacid de les | El sistema actualitza les dades de tots els organismes continguts a la base de Correcte
dades. dades.
L’usuari intenta afegir sense escriure el nom del | El sistema mostra un missatge avisant a 1’usuari que no s’ha introduit cap Correcte
organisme. nom.
L’usuari intenta eliminar sense escriure el nom del | El sistema mostra un missatge avisant a 1’usuari que no s’ha introduit cap Correcte
organisme nom.
04.ManagePeptides_Files
L’usuari intenta afegir un fitxer amb nom valid i no . , .
& El contingut del fitxer s’afegeix a la base de dades. Correcte
es troba a la base de dades.
, .. . i1 El sistema mostra un missatge avisant a 1’usuari que el nom del fitxer no és
L’usuari intenta afegir un fitxer amb nom no valid. valid & e Correcte
L’usuari intenta afegir un fitxer amb nom ja | El sistema mostra un missatge avisant a I’usuari que ja existeix un fitxer amb Correcte
existent. aquest nom.
L’usuari intenta actualitzar un fitxer amb nom que . . . . .
g El sistema actualitza el fitxer amb les dades contingudes al nou fitxer. Correcte
es troba en la base de dades.
L’usuari intenta actualitzar un fitxer amb nom que | El sistema mostra un missatge avisant a ’usuari que no existeix un fitxer Correcte
no es troba en la base de dades. amb aquest nom.
L’usuari intenta eliminar un fitxer que es troba en . y e
Les dades contingudes al fitxer s’eliminen de la base de dades. Correcte
la base de dades.
L’usuari intenta eliminar un fitxer que no es troba | El sistema mostra un missatge avisant a 1’usuari que no existeix un fitxer Correcte

en la base de dades.

amb aquest nom.
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L’usuari intenta actualitzar sense seleccionar cap

fitxer El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha seleccionat cap fitxer. Correcte
L’usuari intenta afegir sense seleccionar cap fitxer. | El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha seleccionat cap fitxer. Correcte
L’usuari intenta eliminar sense escriure el nom del | El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit cap nom de Correcte
fitxer. fitxer.
Taula 3. Proves referents a la cerca de porteines
05. SearchProteins
Validaci6 parametres d’entrada (peptid/organismes)
, . . e < El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit cap seqiiencia
L’usuari no introdueix cap seqiiencia de peptid. N & d P 5eq Correcte
de péptids.
L’usuari no introdueix una seqiiéncia correcta en | El sistema mostra un missatge avisant que el format de la seqtiéncia no és
Correcte
format FASTA. correcte.
L’usuari introdueix una  seqlencia correcta | El sistema llegeix i interpreta la informacio del fitxer i la mostra en el quadre Correcte
seleccionant un fitxer. de text.
L’usuari introdueix una  seqiiencia correcta . L . L
o q El sistema llegeix i interpreta la informacio del quadre de text. Correcte
escrivint en el quadre de text.
L’usuari selecciona tots els organismes. El sistema no dona missatge d’error i selecciona tots els organismes. Correcte
, . . . El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha seleccionat cap
L’usuari no selecciona cap organisme. . Correcte
organisme.
L’usuari selecciona un subconjunt d’organismes
(diversos test: després de ClearAll, SelectAll i | El sistema no dona missatge d’error. Correcte

simplement interactuant amb les checkbox).
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Cerques amb diferents parametres de purificacio

Cerca amb 1 max steps. Els resultats de la cerca son els esperats i nomes tenen una etapa. Correcte
Cerca amb 2 max steps. Els resultats de la cerca son els esperats i tenen una o dues etapes. Correcte
Cerca amb 3 max steps. Els resultats de la cerca son els esperats i tenen una, dues o tres etapes. Correcte
. Els resultats de la cerca son els esperats i només s’obtenen resultats en els
Cerca amb 3.000 min MW. . . . P ; Correcte
quals la minima diferencia de pes molecular és de 3.000 Da.
. Els resultats de la cerca son els esperats i només s’obtenen resultats en els
Cerca amb 30.000 min MW. o . : p . Correcte
quals la minima diferencia de pes molecular és de 30.000 Da.
. Els resultats de la cerca son els esperats i només inclouen els que s’utilitzen
Cerca amb proteases comercials. . Correcte
proteases comercials a totes les etapes.
Els resultats de la cerca son els esperats i inclouen qualsevol proteasa de la
Cerca amb totes les proteases. o . Correcte
base de dades (comercial i no comercial).
Altres (nom cerca, correu i ajudes contextuals)
L’usuari no introdueix titol de la cerca. El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit titol de la cerca. | Correcte
L’usuari no introdueix el correu. El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit el correu. Correcte
L’usuari introdueix quelcom que no té format de . . . .
El sistema mostra un missatge avisant que el format de correu no és correcte. | Correcte
correu en el correu.
. Ny El sistema mostra un missatge avisant que la repeticid del correu no es
La repeticio del correu no es valida. Correcte
correspon.
L’usuari consulta les ajudes contextuals. El sistema mostra les ajudes contextuals. Correcte
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Taula 4. Proves referents a la cerca de peptids.

05. SearchPeptides

Validacio parametres d’entrada (proteines/fitxers)

El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit cap seqiiencia

L’usuari no introdueix cap seqiiencia de proteina. N Correcte
de proteina.

L’ i selecci introduira 1 : : :

Ustat] se ecclona que TIrotuira 1a sequencia e | g ¢istoma mostra un missatge avisant que el format FASTA de la seqliencia
format FASTA i no introdueix una sequéncia N0 és correcte Correcte
correcta en format FASTA. '
L’usuari selecciona que introduira els codis de | El sistema mostra un missatge avisant que el format dels codis UniProt no

. Lo . <) . Correcte

UniProt i no introdueix dades valides. és correcte.
L’usuari introdueix una seqiiencia FASTA correcta | El sistema llegeix i interpreta la informacio del fitxer i la mostra en el quadre Correcte
a partir d’un fitxer de text.
L’usuari introdueix un llistat de codis de UniProt | El sistema llegeix i interpreta la informacio del fitxer i la mostra en el quadre Correcte
correctes a partir d’un fitxer. de text.
L’ 11 i liencia FASTA . L . L,

usuari introducix una seqiiencia FASTA correcta | oy oo llegeix i interpreta la informacié del quadre de text. Correcte
escrivint en el quadre de text.
L usuarn mtro.dl.lelx un llistat de codis de UniProt El sistema llegeix i interpreta la informacié del quadre de text. Correcte
correctes escrivint en el quadre de text.
L’usuari selecciona tots els fitxer de péptids. El sistema no dona missatge d’error i selecciona tots els noms de fitxers. Correcte

: : L El sist t issatge avisant "ha seleccionat cap fit
L’usuari no selecciona cap fitxer de peptlds. pepStIISd:l’na mostra un missatge avisant que no S na seieccionat cap nixer de Correcte
L’usuari selecciona un subconjunt els fitxer de
eptids. (diversos test: després de ClearAll . , .

Pep (. . 1esp ' | El sistema no dona missatge d’error. Correcte
SelectAll i simplement interactuant amb les
checkbox).
Cerques amb diferents parametres de purificacio
Cerca amb 1 max steps Els resultats de la cerca son els esperats i només tenen una etapa. Correcte
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Cerca amb 2 max steps Els resultats de la cerca son els esperats i tenen una o dues etapes. Correcte
Cerca amb 3 max steps Els resultats de la cerca son els esperats i tenen una, dues o tres etapes. Correcte
. Els resultat la cerca son els esperats i només s’obtenen resultats en els
Cerca amb 3.000 min MW quLQ<";1IseIs<':1l rr?ir?ir(:lea gilfeiecr?c?; de pes rﬁolecular és de 3.000 Da. Correcte
. Els resultat la cerca son els esperats i només s’obtenen resultats en els
Cerca amb 30.000 min MW qu?’;tlsels¢':1l n?ir?ir(ilea (?ifceerecr?cisg de pes rﬁolecular és de 30.000 Da. Correcte
Cerca amb proteases comercials, Els resultats de la_ cerca son els esperats i només inclouen els que s’utilitzen Correcte
proteases comercials a totes les etapes.
Cerca amb totes les proteases. Els resultats de la cerca sc_’m els esperats I inclouen qualsevol proteasa de la Correcte
base de dades (comercial i no comercial).
Altres (nom cerca, correu i ajudes contextuals)
L’usuari no introdueix titol de la cerca El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit titol de la cerca. | Correcte
L’usuari no introdueix el correu El sistema mostra un missatge avisant que no s’ha introduit el correu. Correcte
g(;‘rlf;jagn I2|t rcoodrl:eelljx quelcom que no té format de El sistema mostra un missatge avisant que el format de correu no és correcte. | Correcte
La repetici6 del correu no es valida. El sistema mostra un missatge avisant que la repeticid del correu no es Correcte
correspon.
L’usuari consulta les ajudes contextuals El sistema mostra les ajudes contextuals. Correcte
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8 Conclusions.

A grans trets la valoraci6 del projecte ha estat positiva. S’ha pogut realitzar la totalitat de
I’aplicacio web per a resoldre la necessitat del grup de recerca d’agilitzar el procés de

cerca a de peptids amb bioactivitat en proteines.

Dins d’aquesta aplicacio, académicament s han refor¢at conceptes d’analisi dels requisits
funcionals i no funcionals i disseny i implementacio de base de dades de forma autonoma.
Un dels grans reptes d’aquest projecte ha estat saber interpretar el que volien els futurs
usuaris per tal d’adaptar-se a les seves necessitats i el procés d’aprenentatge de com
funciona el model vista-controlador, aixi com la programacié amb HTMLS5 i javaScript
de la qual no tenia coneixements previs. Addicionalment, també s’han ampliat els

coneixements relacionats amb el maneig de dades biotecnologiques.

A nivell personal ha estat satisfactori formar part d’un grup de recerca per a realitzar un
projecte com aquest, que té una repercussio en el mon de la bioinformatica. Aixi com

formar part de en la presa de decisions de totes les parts de I’aplicacio.

Realitzant aquest treball, he pogut apreciar que un projecte informatic en la seva totalitat
¢és un procés complex en el qual s’ha de realitzar un analisi previ a la implementacio, el

qual pot arribar a ser fins i tot més important que aquesta.
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