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1 Resumo

O primeiro passo para representar dados em um modelo passa pelo pro-
cesso de modelagem. Modelar dados nao é tarefa simples, principalmente
quando temos que trabalhar com estruturas ndo-convencionais, que mantém,
entre si, conexdes com alto grau de complexidade. Neste trabalho, faremos
um breve estudo sobre objetos complexos, seu tratamento, sua formalizacao
e como eles podem ser usados para tratar conceitos de Biologia Molecular
Computacional. Além disso, relacionaremos este estudo com uma possivel
proposta de trabalho de mestrado.

palavras-chave: objetos complexos, comunicacao de objetos, formaliza-
¢ao, Biologia Molecular Computacional

2 Introducao

Um dos motivos da grande disseminagdo da linguagem relacional para
operacoes envolvendo bancos de dados é sua simplicidade sintatica. Em
linguagens relacionais, como SQL, dados sdo agrupados e tratados como
conjuntos, nao sendo necessario definir estruturas de dados complexas ou
tipos compostos para seu tratamento. Além disso, operadores de controle de
fluxo, operadores iterativos e definicdo de variaveis para armazenamento de
resultados parciais nao sdo necesséarios e sequer fazem parte da definicdo de
tais linguagens [1].

Linguagens e operacdes relacionais funcionam bem para modelos de da-
dos simples. Por este motivo, um banco relacional é capaz de trabalhar bem
com grande parte das aplicagbes existentes no mundo real. Entretanto, com
o passar do tempo, aplicagoes mais complexas foram surgindo, envolvendo
tipos de dados mais complexos, de comportamento particular, dependendo
da aplicagao |[2].

Infelizmente, o modelo relacional nao é adequado para manipular ban-
cos de dados cujos elementos possuem caracteristicas complexas. Como a
linguagem relacional trabalha com conjuntos, todos os dados sao tratados
uniformemente, como estruturas primitivas, ndo sendo possivel tratar ca-
racteristicas individuais, como herancas, relagoes hierdrquicas e sub-niveis
de informacdo, dificultando, assim, a manipulacao de dados com estruturas
recursivas ou com alto grau de relacionamentos entre suas sub-estruturas.

Para ilustrar melhor, vamos apresentar um exemplo simples, apresentado
em |[3]. Considere um banco de dados que armazena o layout de uma cidade
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Figura 1: Distribuigao légica de uma cidade

qualquer, como a da figura 1. A cidade é dividida em suburbios, os subturbios
em quadras, e as quadras em prédios. Uma maneira de representar cada
uma destas areas dentro do banco de dados poderia ser com as coordenadas
superior esquerda e inferior direita de cada area, na forma:

area(id, x1,22,Y1, y?):
onde id é o identificador da &rea.

Uma consulta comum poderia ser:

Encontrar todas as dreas dentro de uma dada regidgo, por exemplo, entre as
regioes' A(3, 1) e B(5, 3).

Em SQL [4], esta consulta poderia ser escrita da seguinte forma:

select * from REGIAO? where 1 > 3
andy1 > 1 and xo <5 and yo < 3

Técnicas comuns de indexacao nos gerenciadores relacionais utilizam
arvores-B e tabelas hash. Neste caso, o algoritmo de busca consome um

!Considere area como sendo um subtrbio, uma quadra ou um prédio
2 A partir de agora, utilizaremos letras capitais para representar possiveis tabelas dentro
da estrutura fisica do banco de dados



tempo O(n), onde n é o namero de registros [5] do tipo AREA no banco de
dados. O méximo que poderiamos fazer é indexar um dos registros por umas
das coordenadas, mas mesmo assim a eficiéncia do algoritmo ndo mudaria.
Note que, neste caso especifico, ndo estamos tirando proveito da estrutura
hierarquica que existe entre os elementos dos tipos SUBURBIO, QUADRA
e PREDIO.

Pensando um pouco na disposicao hierarquica dos dados, podemos inferir
que uma 4area w estd contida numa &area v se

Tly 2 L1o A Ylu = Yo N T2y < Zoy A Y2u < You,

em outras palavras, existe um caminho de w para v na arvore da figura
1(b). Utilizando a relacao acima, podemos dividir o processo de busca da
consulta dos elementos contidos na area u (ver figura 1(a)) em duas fases:

a) Busca de todos os elementos que contém a AREA u, ou seja, os “an-
cestrais” de u;

b) Busca de todos os elementos contidos em u, ou seja, os “descendentes”
de u.

Neste exemplo simples, podemos perceber o quanto pode ser valioso (e
muitas vezes necessario) fazer uso de relagbes hierarquicas em muitas op-
eragoes envolvendo um banco de dados. O algoritmo de busca, neste caso,
utiliza as coordenadas, como no modelo relacional, mas é capaz de rastrear
uma estrutura de arvore, como na figura 1(b), diminuindo o tempo de ex-
ecugao consumido para O(logn) [5]. O segredo para a sensivel melhora do
desempenho nas consultas é o tratamento de cada item do banco de dados
com um objeto, que conserva suas relagoes hierdrquicas com outros objetos.

Nem todas as aplicages sao tao simples e, na grande maioria das vezes,
é dificil enxergar relagdes entre as varias classes de objetos. Além disso, é
dificil formalizar uma linguagem que se adeque bem & maioria dos casos que
envolvam alguma relagdo entre objetos.

Neste trabalho, estamos interessados em estudar um pouco mais das
caracteristicas particulares de objetos complexos, bem como as tentativas de
formalizagao de linguagem para representar fielmente ndo somente a natureza
destes, mas também as relagoes envolvidas.



3 Definicao de Objetos Complexos

Definiremos objetos como instancias de tipos abstratos de dados. Tipos
abstratos de dados (TAD) sao classes de elementos que modelam uma estru-
tura real em um ambiente computacional, encapsulando dados e operacoes,
apresentando algumas propriedades, tais como:

1. O TAD exporta um tipo;
2. O TAD exporta um conjunto de operagoes (interface de tipo);

3. A interface de tipo € o inico mecanismo de acesso a estruturas internas
do TAD;

4. Axiomas e precondicoes definem o dominio de aplicacao do TAD.

A modelagem orientada a objetos trata objetos e seus relacionamentos.
Os dois tipos mais importantes de relacionamentos entre objetos sdo as re-
lagoes “é-parte-de” e “esta-associado-com” [6]. Relagbes do tipo “é-parte-de”
modelam composigoes entre objetos, ou seja, objetos que sdo formados por
objetos. Chamaremos objetos complezos estes conjuntos de objetos que man-
tém, entre si, relagoes do tipo “é-parte-de”. Consideraremos, neste caso, que
0s objetos componentes podem ser objetos simples, compostos por atributos
de tipos primitivos, ou mesmo outros objetos complexos.

3.1 Abstracao de Agregacao

Um conceito fortemente ligado ao de objeto complexo é o de agregacao.
S¢ faz sentido falar em objetos complexos se estamos trabalhando com ob-
jetos que mantém, entre si, alguma relacao de agregacao, seja ela légica ou
fisica.

Agregacao fisica diz respeito ao grau de agregagao em nivel de implemen-
tacdo. Objetos agregados fisicamente ndo mantém, necessariamente, relagoes
de dependéncia conceitual. H4 casos onde temos objetos conceitualmente in-
dependentes, mas que, por conveniéncia, mantém, entre si, uma relacao de
interdependéncia. Neste caso, falamos em associagado.

Agregacao logica diz respeito a propria dependéncia conceitual que existe
entre os tipos agregados, que podem ser tipos simples ou outros tipos com-
plexos. Normalmente objetos possuem agregacao légica também possuem
agregacao fisica. Em termos de agregacdo logica, podemos ter relacdes de
agregacao relacional, agregacao referencial, especializacoes, agregacoes cicli-
cas e aciclicas [1].



Especializagoes representam um tipo especial de agregacdo. Na especia-
lizacao, podemos verificar a existéncia de uma interseccao entre objetos e as
operacoes destes. As especializacGes ocorrem quando o modelo exige sepa-
racao de classes de objetos que mantém, entre si, um mesmo grau de heranga
em relacdo a uma outra classe de objetos, ou possuem, entre si, uma forte
relagdo conceitual.

4 Formalizagao de Modelos

O objetivo desta secdo é fornecer conteudo formal para definir objetos,
relacionamentos e estruturas sobre as quais eles trabalham. A maioria das
formalizages que serdo apresentadas a seguir estao disponiveis em |1, 7, §].

Todas as defini¢oes e provas que apresentaremos nesta secao sao baseados
nas seguintes premissas:

(i) Existe uma colegdo de dominios bésicos finitos e nao-vazios, represen-
tados por Dy, Ds, ..., Dy, n > 1;

(ii) Existe um conjunto de identificadores contéveis e infinitos, chamado
Oid,

(iii) Estao disponiveis construtos, tais como listas, tuplas e conjuntos;

(iv) Existe um conjunto de nomes contéveis e infinitos que podem ceder
valores para nomear tipos e atributos (por exemplo), denominado N

Todo v € Uj=12,... »D; € um valor atémico, tal como todo elemento per-
tencente ao conjunto Oid. Todos os valores gerados a partir do construto
set sao chamados valores conjunto e todos os gerados pelo construto tupla

sao chamados valores estrutura.

4.1 Funcoes

1. Funcoes: f é uma funcao com dominio S(f) e co-dominio T'(f) se, e
somente se (sse) f é um conjunto de pares ordenados (x,y) e, para
todo par (z,y) € fe(@,y)ef:x=a"=y=1;

2. Funcgao sobre conjuntos: f é uma funcao sobre conjuntos sse Vax €
S(f): f(z) € um conjunto;

3. Funcao sobre estruturas: f ¢ uma funcdo sobre estruturas sse Vx €
S(f) : f(z) é uma tupla;




4. Funcao sobre fungoes: f é uma funcdo sobre fungoes sse Vo € S(f) :
f(z) & uma fungao;

5. Restricao de funcao: Seja f uma fungdo e R um conjunto, tal que
R C S(f), entao f[R] =g4es {(z,vy)|(z,y) € f,x € R}. Chamaremos
f[R] de restri¢io de f sobre R

6. Fungoes compativeis: Sejam f e g fungbes. Falamos que f e g sdo

fun¢oes compativeis se S(f)NS(g) # e f[S(F)NS(g)] = g[S(f)NS(g)]

7. Composicao de fungdes: Sejam f e g funcoes, tais que T'(f) C S(g) e
T(f) # 0, entdo go f =ger {(z,9(f(2)))|z € S(f) e f(z) € S(g)}. gof

é chamada funcao composta.

4.2 Objetos

Dado um conjunto 7 de tipos. Podemos definir um objeto como o = (i, T, v)
onde ¢ & um identificador de objetos, T' € um membro de 7 e v € D. D
representa a uniao dos seguintes conjuntos de valores:

(i) um valor vazio (null) é elemento de D;

(ii) todo v € Uj=1 2, »nD; € um elemento de D;

)
)
(iii) todo elemento i € Oid, conjunto de identificadores, é elemento de D;
(iv) {v|v € D} & um elemento de D;

)

(v

(Ay :vy, A2 tv9, ..., Ay 1 vy), v; € D é um elemento de D.

Objetos podem ser compostos por outros objetos através da relacdo “é-
parte-de”, originando objetos complexos. As identidades de objetos com-
plexos sao tratados de forma independente de seus objetos constituintes. Na
criacdo de nosso modelo, em particular, um objeto complexo é utilizado nao
somente como unidade de versao, controle de concorréncia e autorizacao,
mas também como uma unidade para realizacao de consultas, uma carac-
teristica que necessita de extensoes nao-triviais no modelo convencional de
buscas baseadas em algebra relacional.

4.3 Meétodos

Um método pode ser descrito por um cabecalho e um corpo. O cabecalho
é composto por um nome, tipo dos objetos de entrada, niimero e tipos dos



pardmetros e o tipo do objeto de saida. O corpo do método descreve a
semantica de seu algoritmo e sua implementagao.

Podemos considerar um método como uma funcdo que mapeia o produto
dos dominios de sua entrada e seus parimetros no dominio de sua saida.

Defini¢ao 4.3.1 (método):
Um método € descrito como uma tupla < mn, f, mb>, onde mn € N ¢
o nome do método, f é uma func¢do n-dria da forma

f:SxXPx...xP,1—=T

tal que S é o argumento de entrada para o qual f é definido, P; (i =
0,..., n—1en > 0) sao os pardmetros do método e T é o pardmetro de
saida.

A semdntica da funcdo f € definida pelo corpo do método, mb.

Dessa forma, dividimos um método em cabegalho < mn, f > e corpo
<mb >.

H4 casos em que a execucdo de um método produz, direta ou indireta-
mente, alteragdes de valor ou comportamento sobre outros objetos. Nestes
casos, falamos em “efeito colateral”.

4.4 Tipos

Tipo é um conceito utilizado em um dado dominio para agrupar elementos
de acordo com seu uso e comportamento. Um tipo denota uma estrutura e
um dominio de todas as possiveis instancias de elementos que obedecem a
esta estrutura.

Defini¢ao 4.4.1 (tipo):

Um tipo T' € descrito como uma tupla (TN, T fn, Struct, dom), onde
TN(T) representa o nome do tipo T, T fn(T') uma lista de fungées em que T
é o argumento de entrada, Struct(T) uma estrutura para o tipo T, incluindo
0s supertipos imediatamente acima de T e dom(T) o dominio das instdncias
desta estrutura.

Recursivamente, podemos definir tipos como:

(i) string, inteiro, real, booleano (verdadeiro ou falso) e data sdo tipos
primitivos;
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(i) se T,...,T, sdo tipos e Ajy,..., A, sdo nomes distintos, entdao (A; :
Ty,..., A, : T,) também & um tipo, chamado tipo tupla;

(iii) se T & um tipo, entao {T'} também é um tipo, chamado tipo conjunto;
(iv

(v

(vi

se T' é¢ um tipo, entao < T > também é um tipo, chamado tipo lista;

)
)
) se T & um tipo, entdo ref T' também é um tipo, chamado tipo referéncia;
) se S e T sdo tipos, entdao f:S — T também ¢é um tipo, chamado tipo
funcao.

Defini¢ao 4.4.2 (Dominio de tipo):

Seja U o universo de todos os valores atémicos, isto €, U =D UDs U ... U
D, UOid, e seja P(S) um conjunto poténcia sobre S. Para todo R € N, o
dominio de R é denotado por dom(R).

(i) se R é um tipo bdsico, entao dom(R) é um conjunto de valores atémicos
daquele tipo, ou seja, dom(R) CU;

(i) se R é um tipo conjunto, dito {T}, ou tipo lista, dito <T>, entdo
dom(R) € P(dom(T)) =ges {v|v C dom(T')};

(iii) se R € um tipo tupla, dito (A1 : Th,As : To,..., A, : Ty), entao
dom(R) = {(A1 :01,...,An 1 0p)|0; € dom(T;), i =1,...,n};

(iv) se R € um tipo referéncia, ref T, entao dom(R) C Oid é um conjunto
de objetos identidade, onde cada um destes referencia uma instdncia
de um objeto do tipo T;

(v) se R € N ¢ um nome de fungio, e seu tipo de saida é T, entdo
dom(R) = dom(T).

Sejam O um conjunto contavel de objetos e 7 um conjunto contavel de
tipos. Se, para cada T € T, existe um subconjunto X; de O associado, pode-
mos definir (7, X;) como classe de objetos implementando T'. Dessa forma,
X¢ ¢ um conjunto de objetos do tipo T', construido através do agrupamento
de objetos, em O, que pertencem a 7.

Note que, se X; for vazio, entao (7, X;) representa uma classe sem im-
plementagdo, muito conhecida na literatura como classe abstrata.
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4.5 Subtipos e Heranca de Subtipos

Definig¢ao 4.5.1 (Relagao de Subtipos):

Sejam T e S tipos e = o0 simbolo que denota o relagdo de subtipos. Se T <X S,
entao dizemos que S € subtipo de T e, de forma equivalente, T € supertipo
de S. Assuma Ai,..., Apim € N sdo nomes distintos (n > 1,m > 0).

(i) T <XT para todos os tipos bdsicos;

(i) (A Ty, ..., An:Ty) < (A1 :S1,.. . Ap  Spy Aptr 2 Snty oo Anpm ¢
Snam), em>0,n>1;seT; <S;,i=1,...,n.

(i1i) se T =S, entao {T} < {S}, <T >=<< S >, eref T <ref S;

() (S—=T)=(8—T)seS=85eT' T

Dessa forma, temos que, por (i), todos os tipos bésicos sdo subtipos de
si mesmos. Dado um tipo rotulado, A : T por exemplo, se T' < S, entao,
também podemos dizer também que A : S. Além disso, seja uma funcgao
f:S — T eoum objeto, tal que 0o : S" e S < 5, entdo f(0) é um valor
valido e f(o) : T. A relagdo (iv) indica uma relagdo muito conhecida na
literatura por covaridncia de tipos.

Defini¢ao 4.5.2 (Hierarquia de subtipos):
Uma hierarquia de subtipos (T, <) é um sistema de tipos resultante da apli-
cacao da relagdo = sobre o conjunto T .

Exemplo 4.5.1 :
Considere o sequinte conjunto T = {veiculo, avido, veiculo terrestre, carro,
trem}. A hierarquia de subtipos (T, <) é formada por:

veiculo = avido;
veiculo < veiculo terrestre = carro;
veiculo = wveiculo terrestre < trem.

Proposicao 4.5.1 A estrutura (T, <) é um grafo aciclico dirigido sobre a
relacdo <.

Prova 4.5.1 Se provarmos que a estrutura (T,=<) é uma estrutura fechada
para reflezividade, anti-simetria e transitividade, provaremos que existe, en-
tre seus elementos, uma ordem parcial, que pode ser representada através de
um grafo aciclico (ver [1]).

12



De acordo com a defini¢ao 4.5.2, para dois dados tipos, Se T, em (T, =),
hd uma relagdo de subtipos entre eles. Suponha T= S, entdo, pela defini¢do
4.5.1, T XT, para qualquer T € (T,=), provando a reflexividade.

Para dois dados tipos S e T, se TS, e T # S, pela definicio 4.5.1, § =<
T ¢é uma operacao invdlida (anti-simetria).

Assumindo S, T e P tipos em (T,=), e T XS, S =< P, pelos itens (i), (i1)
e (iii) da definicao 4.5.1, podemos inferir que (T, =) € transitiva.

Do ponto de vista seméantico, podemos encarar a estrutura hierarquica de
subtipos como uma importante caracteristica do modelo, uma vez que conduz
& identificacdo de elementos reutilizaveis, que mantém propriedades e carac-
teristicas de seus subtipos. FEste estudo gera, em nivel de implementacao,
modelos mais poderosos no ponto de vista de mapeamento de informagao,
programacao e simplicidade.

4.6 Hierarquia de Agregacao

Objetos podem ser compostos por outros objetos através da relacao “é-parte-
de”. Um conjunto de objetos que mantém relagdes do tipo “é-parte-de” é
coletivamente chamado de objeto composto. Objetos compostos podem ser
formados, na maioria das vezes, por construtores set e tupla aplicados sobre
objetos primitivos, ou outros objetos compostos. Dessa forma, considere

01,09, ...,0, Objetos dados e Aj, Ag, ..., A, nomes distintos, entdo:
(i) o=[A1:01,A2 :09,..., A, : 05] € um objeto composto (tupla) e o; a
projecao do objeto o sobre A;, i =1, 2, ..., n;
(ii) o= {o01,02,...,0,} € um objeto (conjunto).

Postulado 4.6.1 Seja O um conjunto ndo-vazio de objetos. FExiste uma
operacio  sobre O, chamada conezdo, tal que:

(i) O € fechado sob &, ou seja, Vax,y € O, se xdy € aplicdvel, entdo
Oy € O;

(ii) Objetos em O sao idempotentes sob &, ou seja, Vo € O, xx = x;
(i1i) <& € uma comutativa, ou seja, Vr,y € O, x{y = ydu;

(iv) & € associativa, ou seja, Vx,y,z € O, zd(ydz) = (xdy) 2.

13



Este postulado nos mostra que objetos podem se combinar e formar ou-
tros objetos, através da operacéo <. A ordem de combinacéo entre os objetos
ndo é importante, e novos objetos ndo sao originados através da combinagao
de um objeto com ele mesmo.

Além disso, quando temos uma conexédo < entre dois objetos x e y, onde
x # vy, entao (i) xQy = z, ou (ii) zOy = y, ou existe um outro objeto z,
tal que (iii) zQy = 2, onde z # x e z # y. A situagao (i) ocorre em casos
onde existe conexao entre objetos x e y, sendo que y é subtipo de x (relaco
“é-parte-de”). De forma equivalente, podemos analisar o caso (ii). Em (iii),
temos que x e y sdo objetos diferentes e um nao é subtipo do outro; nestes
casos, nos referimos & conexdo entre ambos como uma associacao.

Defini¢ao 4.6.1 Seja O um conjunto néio-vazio de objetos e x € O. x é dito
objeto composto se, e somente se, existem objetos y,z € O, tais que y # z ¢
x = y$z. Caso contrdrio, x € um objeto simples em O.

Como a relacao { é idempotente, entdo (i) z = x{x, ou seja, um objeto x
é formado por, no minimo, um objeto (ele mesmo), que pode estar associado
a um outro objeto, que é bésico ou resultado da conexado de outros objetos.

Definicao 4.6.2 Seja z,y € O. Entdo x tem uma relacio “é-parte-de” com
y se, e somente se, Y = .

Dessa forma, abrangemos um caso particular da composicao de objetos,
onde um objeto é um subtipo de outro objeto. Mais que isso, a relagdo
x{x = x, ilustra que todo objeto é parte de si mesmo.

Proposicao 4.6.1 Uma relagio “é-parte-de” apresenta ordem parcial.

Prova 4.6.1 Provaremos que existe a relacdo “é-parte-de” é parcialmente
ordenada, provando as propriedades reflexiva, transitiva e anti-siméirica.
Pela definiciao 4.6.2, temos que:

(i) a relagao “é-parte-de” é reflexiva, ou seja, xOx = x (reflexividade);
(ii) se xQy =y e yOa = x, entdo y = xQy = yOx = x (anti-simetria);

(i17) se xQy =1y eydz = z, entio vz = O (yOz) = (xQy)Oz =ydz =2
(transitividade).
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5 Biologia Molecular

Como vimos na secdo anterior, objetos complexos nos fornecem uma
maneira de modelar elementos e relacdes em um nivel de abstragao acima da
modelagem relacional de dados. Particularmente, este raciocinio serd muito
util para a modelagem de estruturas em Biologia Molecular Computacional.
Cadeias de elementos, estruturas proteicas, elementos de analise de microar-
ray, clusters funcionais, conjuntos resultantes de operagoes de classificacao,
entre outros, sao estruturas que, em funcdo de sua complexidade seméan-
tica, ndo podem ser modelados, em sua plenitude, através da abordagem
relacional.

Em Biologia Molecular Computacional, a modelagem de informacao é
uma dificil tarefa. Muitas vezes, organismos diferentes, mesmo advindos
de ancestrais comuns, apresentam diferencas fisioldgicas e comportamentais
dificeis de identificar, até mesmo para especialistas. Dessa forma, é dificil
encontrar pesquisadores que conhecam profundamente as caracteristicas de
comportamento de cada organismo, podendo associd-lo a seus ancestrais.

referéncias usuarios
bibliogréficas

(G

(L.m)

informagio | (LD @ ) @n)

adicional experimentos

sequéncia ‘

(L.n)

(6]

caracteristicas

Figura 2: Relacao entre sub-dominios na representagdo de dados de Biologia
Molecular

Uma vez estudados os conceitos basicos para a definicao de relagoes e
objetos complexos, podemos tentar modelar o dominio de aplicacao de Biolo-
gia Molecular sob o ponto de vista de modelagem orientada a objetos. Este
dominio é constituido de seis subdominios, sejam eles usuarios, sequéncia,
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dados experimentais, referéncias bibliograficas, dados experimen-
tais, caracteristicas e informacoes adicionais.

Os subdominios se relacionam de forma associativa, tal como ilustramos
na figura 2. Cada um dos sub-dominios é representado por um conjunto
de objetos relacionados entre si, que descreveremos com mais detalhes nas
sub-secoes a seguir.

5.1 Usudarios

Este sub-dominio é responséavel pelo controle de acesso de usuérios aos
dados do sistema.

Defini¢ao 5.1.1 (usudrio)

Podemos definir usudrio como o ator devidamente cadastrado no sistema
através de uma identificacdo unica, que possui autorizacdo para fozer uso
dos recursos e servigos oferecidos pelo mesmo.

E facil verificar a existéncia de dois niveis de usuarios: pesquisador e
administrador. Os usuérios pesquisadores mantém vinculo de propriedade
com o dominio de dados experimentais, ou seja, somente os proprietéirios
dos experimentos tém poder de acesso a seus dados. Existe a possibilidade
de liberagao de regras de restricdo para outros usudrios, entretanto, estas
autorizagoes devem partir dos responsaveis pelo experimento. Os usuérios
administradores possuem permissao sobre todos os dados do sistema e sdo
responséveis pela sua manutencao, tanto do ponto de vista de servicos quanto
de estrutura.

Cada usuario pesquisador pertence a um grupo de pesquisa. Normal-
mente, experimentos sao acessiveis a todos os integrantes do grupo, que
possuem interesse direto no seu desenvolvimento. O sistema deve prever re-
gras de restrigdo de acesso baseadas na identificagdo de cada usuério e cada
grupo.

Usuérios e grupos mantém, entre si, uma relacao de conexao associativa,
ou associagdo. Esta associa¢do possui cardinalidade n —m [9, 10] e, do
ponto de vista de orientacao a objetos, é uma relagdo associativa simples.

5.2 Dados experimentais

Dados experimentais sdo informacoes resultantes de processos de anéalise
sobre dados iniciais. Durante a fase de sequenciamento, varias operacoes
de agrupamento, filtragem, purificacdo e comparagdo sdo realizadas sobre

16



as sequéncias. Cada um destes resultados possui um determinado signifi-
cado seméntico dentro do experimento, que pode variar de acordo com a
interpretacdo do pesquisador.

Dessa forma, os dados experimentais sao resultado da aplicacdo de al-
goritmos e da interpretacdo dos resultados por parte do pesquisador. A
propria escolha dos algoritmos influi diretamente nao s6 no resultado, como
na qualidade do trabalho final.

Dados experimentais sdo altamente dindmicos, e semanticamente var-
idveis. Dessa forma, é dificil definir estruturas genéricas para cobrir este
sub-dominio. Mesmo assim, podemos utilizar alguns conceitos que tornam
possivel generalizar porcoes deste ambiente. Por exemplo, a idéia de agru-
pamento é um conceito muito presente e que pode ser usado como objeto
generalizador, tal como o estudo feito em [11, 12].

5.3 Sequéncia

Sequéncia é o sub-dominio mais estruturalmente mais simples, e seman-
ticamente mais importante do modelo. Basicamente, todas as operagoes
realizadas em algum experimento, envolvem a manipulagido de informacao
completa ou parcial da sequéncia de nucleotideos.

Defini¢ao 5.3.1 (sequéncia):

Uma sequéncia s é uma cadeia de caracteres que representa o encadeamen-
to de bases de nucleotideos formadoras de DNA (dcido desozirribonucleico).
ou RNA (dcido ribonucleico). Estruturalmente, a sequéncia pode ser rep-
resentada por uma cadeta de nucleotideos, representados pelos caracteres a
(adenina), ¢ (citosina), g (guanina) e t (timina).

5.4 Caracteristicas (Regi6es Funcionais)

Defini¢ao 5.4.1 (Caracteristicas ou Regioes Funcionais) Caracteristicas sao
regioes da cadeta de DNA que possuem algum papel bioldgico considerado
importante para o funcionamento do organismo, ou que € capaz de provo-
car alteracoes (sejam elas grandes ou nao) no metabolismo por sua ativacao,
desativacdo, presenca, ou auséncia.

Sequéncias de DNA condificam varias informacgoes internas de cada or-
ganismo vivo, entretanto, nem todas possuem algum papel direto no fun-
cionamento efetivo de células ou tecidos [13, 14|. Existem regides fun-
cionalmente ativas e outras nao. As regioes ativas sfo aquelas que codifi-
cam sequéncias de aminoécidos, gerando proteinas, que sdo consideradas as
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unidades funcionais bésicas de todas as operagoes metabolicas, servido como
catalisadores (ou inibidores) de reagdes quimicas, por exemplo. Regides ndo-
ativas podem representar locais sem funcdo, ou que perderam sua capacidade
de codificar aminoécidos durante o processo evolutivo da espécie.

Napo é dificil perceber a particularidade deste sistema, assim como a com-
plexidade associada aos atores do sistema e suas relacoes.

5.5 Referéncias Bibliograficas

Defini¢ao 5.5.1 (Referéncias bibliogrificas):
As referéncias bibliogrdficas sao trabalhos cientificos que divulgam resultados
de um processo de pesquisa desenvolvido por wm pesquisador, ou grupo, bem
como seus fundamentos tedricos e sua evolucdo de raciocinio.

Referéncias bibliogrificas representam um importante item no ambiente
de Biologia Molecular, uma vez que armazenam os resultados de pesquisa, as
técnicas usadas e para obté-los.

Na secao 5.7, veremos, com mais detalhes, como modelar a parte estru-
tural de objetos complexos, com um exemplo direcionado ao sub-dominio de
referéncias bibliograficas.

5.6 Informacoes Adicionais

Definicao 5.6.1 O sub-dominio de informacées adicionais armazena dados
de nivel cadastral da sequéncia, normalmente sdo informacées que ndo sofr-
erdo alteracoes ou remogdes, mas podem ser utilizados como critério para
algumas operagoes importantes (por exemplo, agrupamento).

Do ponto de vista semantico, os objetos que fazem parte deste dominio
apresentam grandes variagoes, entretanto, sua funcao dentro do ambiente
ndo justifica a criacdo de sub-dominios especificos para seu tratamento. Além
disso, sua caracteristica estatica pode ser utilizada para a geracao de objetos
com algum grau de flexibilidade, sem sacrificar, no entanto, seu contetido
semantico.

Um dos principais objetos deste modelo é, sem duvida, a taxonomia
da sequéncia. Dados taxon6micos sao de grande importancia para verificar
algumas propriedades entre sequéncias de familias proximas e ajuda na elab-
oracao de hipoteses e direcionamento de pesquisa. A taxonomia pode levar
a inferéncia de comportamentos ou reacoes baseados em observacoes evolu-
tivas.
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Além da taxonomia, outros dados importantes dizem respeito a origem
da informacao. Métodos, técnicas e métricas utilizados durante o processo
de obtengdo da sequéncia podem ser de grande valia para a reproducgdo do
experimento ou para a identificacado de falhas operacionais.

Este sub-dominio é altamente amplo. Uma das maiores dificuldades é
modelar seus objetos de forma que sua estrutura seja suficientemente genéri-
ca e flexivel, possibilitando a integracdo de novos objetos, no decorrer do
tempo.

5.7 Estrutura dos Sub-dominios

Para ilustrar uma possivel estrutura de um objeto de um dos sub-dominios,
vamos analisar a estrutura de um objeto publicacao, pertencente ao dominio
de referéncias bibliograficas. Este exemplo é tratado com mais detalhes em
[15].

A estrutura de um objeto Publicacao é representada por:

Publicagdo = {
(titulo: string,
autores: < ( nome: string,
inicial: caracter ) >,
revista: [ comentarios: string,
< medline-rev: string,

titulo-rev: string,
revista: string,
issn: string > ]

volume: string,

edigdo: string,

ano: inteiro,

paginas: string,

abstract: string,

palavras-chave: {string} ) }

Este exemplo ilustra um caso onde é necessario realizar o tratamento de
objetos considerando suas relagoes de agregagao. O titulo representa o nome
do trabalho cientifico armazenado no sistema. O atributo aqutores contem a
lista de autores envolvidos no trabalho. A revista armazena as informacoes
do veiculo de publicacao utilizado, normalmente revistas, anais de confer-
éncia, etc. Os atributos wvolume, edicdo, ano e pdginas armazenam dados
sobre o exato local de publicacao da referéncia. Ja abstract e palavras-chave
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armazenam o resumo do artigo e as palavras-chave relevantes, respectiva-
mente.

Note, neste exemplo, que somente os atributos titulo, volume, edicao,
ano, pdginas e abstract sdo formados por tipos primitivos. O atributo autor
é formado por um tipo composto, obtido através da construcao de uma lista
de tuplas. Cada uma das tuplas é formada por dois objetos do tipo string,

(nome: string, inicial: string),

onde nome armazena o ultimo sobrenome do autor e inicial armazena
as iniciais dos pré-nomes deste mesmo autor. Esta tupla, do ponto de vista
semantico, representa um objeto “autor”. O atributo é formado por uma lista
de objetos do tipo autor.

O atributo revista é formado por um tipo variante (ou uniao disjunta)
formado por comentarios ou uma lista de objetos primitivos. KEsta lista
de objetos é formada por medline-rev (abreviagdo do titulo da revista no
padrao Medline), titulo-rev (abreviacdo ISO do titulo da revista), revista
(titulo completo da revista) e issn (International Standard Serial Number).

O atributo palavras-chave ¢ um conjunto de palavras que indica a area de
pesquisa e os tépicos principais tratados na publicagao, sendo representado
por um tipo agregado conjunto de objetos do tipo bésico string.

Abaixo, apresentamos uma das instancias desta classe de objetos, onde
podemos visualizar a relacdo entre os atributos e conseguimos ter idéia do
comportamento das relacoes complexas.

Publicagdo = {
(titulo: "Structure of the human perforin gene",
autores: < ( nome: "Lichtenheld", inicial: "MG" )
(nome: '"Podack", inicial: "ER">,

revista: [ comentarios: "",
< medline-rev:"",
titulo-rev: "",
titulo-rev: "",

issn: "'"]

volume: "143",

edigdo: "12",

ano: 1989,

paginas: 4267-4274,

abstract: "We have cloned the human perforin
(P1) gene ...",
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palavras-chave: {Sequéncia de amino &cidos,
sequéncia de bases,
exons
genes, estrutural} ) }

6 Estagio de Pesquisa

Os conceitos apresentados neste trabalho sdo de grande importancia na
definicao de critérios de modelagem de dados genéticos. Na édrea de bancos
de dados, atualmente, ndo ha grandes contribuigtes cientificas na area de
modelagem de dados para este dominio de aplicacao especifico. Mais que
isto, a visdo de entidades na area de Biologia Molecular Computacional como
instancias de classes de objetos é uma abordagem que pode trazer grandes
beneficios do ponto de vista conceitual e estrutural, uma vez que considera
aspectos semanticamente complexos, como agregacoes, hierarquias, subtipos
etc.

Este estudo é de fundamental importincia para o prosseguimento de
meus trabalhos de mestrado, devido ao seu conteiudo teorico. A definicao de
estruturas e o entendimento de seu comportamento, bem como os meios de
comunicagao, incluindo regras de restricao, servem de base para a elaboracao
de técnicas de modelagem para sistemas integradores de dados.

O principal papel do integrador é possibilitar a comunicagao entre difer-
entes atores do cenario de heterogeneidade. Uma vez conhecidos a natureza
dos objetos, suas propriedades e mecanismos de relacionamento, é possivel
dimensionar melhor as possibilidades de melhoria na definicdo de estruturas
de integracao genéricas e flexiveis [16].

Este trabalho faz parte do projeto de mestrado “Ambiente de Integracgio
de Dados e Processos de Anélise de Genoma”, financiado pela FAPESP, sob
o numero 00/10062-3.
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7 Conclusao

O surgimento de aplicagoes com nivel conceitual mais complexo trouxe
a necessidade de trabalhar com estruturas de objetos. A grande vantagem
da modelagem orientada a objetos é que os objetos sdo capazes de conser-
var algumas propriedades de dependéncia funcional, estrutural e hierarquica.
Além disso, a modelagem através de objetos nos permite encapsular dados
e abstrair a informacao em niveis superiores. Quando falamos em Biolo-
gia Molecular Computacional, dificilmente conseguiremos fugir de estruturas
fortemente relacionadas por niveis de hierarquia e com dados agregados ad-
vindos de varias fontes. Neste sentido, o estudo métodos e métricas de ob-
jetos para representacao de dados de Biologia Molecular representam um
importante fator de sucesso tanto na modelagem quanto na implementagao
de um sistema de dados estavel e eficiente.
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