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Préambule
● Cadre
– Pasteur, Unité d’Immunogénétique Cellulaire.
– Identification des résidus encodant la spécificité de la 

reconnaissance de l'IL-2 par ses récepteurs
● Les besoins
– chaîner intuitivement et visuellement des applications 

pour tester des hypotheses de travail.
– partager les procedures.
– faciliter l'apprentissage des outils de bioinformatique.

● Workflow
– "Application qui permet de séquencer des tâches 

suivant un modèle définissant en particulier comment 
ces tâches sont synchronisées".
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Nos besoins

● Principalement
– Glisser/déposer des applications/données/contrôles dans un 

environnement de travail.
– Les relier entre elles  pour définir le workflow.
– Exécutions séquentielles ou concurrentes.
– Exécuter un sous-ensemble du workflow.
– Pouvoir faire des exécutions pas à pas, ajouter des points 

d'arrêt, faire des reprises sur erreur.
– Suivre l'état de l'exécution.
– Pouvoir comparer des résultats entre plusieurs exécutions.
– Définir des opérateurs de comparaison, des boucles.

Nos besoins



Maquette
Nos besoins



... mais aussi

– Permettre à l'utilisateur de rajouter simplement de nouvelles 
applications (intégration de briques PISE par exemple).

– Vérifier la compatibilité des données, les rendre compatibles 
par l'ajout d'adaptateurs.

– Intégrer des services web.
– Permettre l'exécution en arrière plan sans interface graphique 

mais pouvoir ensuite visualiser à chaque moment l'état du 
workflow et le modifier.

– et beaucoup d'autres idées

Nos besoins



Formalisons 
● Elaboration d'un cahier des charges

Nos besoins



 

 

2 - Les solutions disponibles

 



Taverna
● European Bioinformatics Institute (EBI), IT Innovation and the Rosalind Franklin 

Centre for Genomic Research (RFCGR), New Castle Computer Science Faculty 
and for Life, Manchester Science Faculty, Nottingham University.

● Orienté services web et calcul distribué (myGRID, BioMOBY, Soaplab).
● Pas à proprement parler de manipulation directe (seulement une représentation 

graphique).

Solutions disponibles

● Ajout de nouvelle brique pas
  élémentaire.
● 



VipER
● Scripps research Institute, San Diego.
● Écrit en Python, workflow sauvé sous la forme de code Python.
● Essentiellement destiné à la biologie structurale.
● Plus proche du modèle Dataflow.

Solutions disponibles



Pipeline Pilot
● Société Scitegic (San Diego)
● Industrie pharmaceutique
● Langage pour définir des briques
● Exécution à partir d'un formulaire web

Solutions disponibles



VIBE

● Société Incogen (Williamsburg)
● Applications d'analyse de séquences
● Test de la validité et de la compatibilité des données échangées
● Plusieurs espaces de travail

Solutions disponibles

●  Aide  pour chaque brique.
●  Ajout de notes de
    l'utilisateur.



Wildfire
● A-STAR (Agency for Science Technology and Research, Singapour)
● Utilisation d'itérations, boucles, conditions.
● Fortement lié à EMBOSS.
● Ajout de nouvelles applications par définition d'un fichier ACD.
● Plusieurs supports pour les exécutions concurrentes (langage GEL).

Solutions disponibles

●  Communication inter-
   tâches par fichiers.



Ptolemy II
● Département EECS (Electrical Engineering and Computer 

Science, université de Berkeley).
● Initialement pour modéliser des systèmes embarqués.
● Plusieurs modèles d'ordonnancement

Solutions disponibles



Ptolemy II - environnement

 

Solutions disponibles

Briques disponibles :
 - opérations sur les chaînes
 - fonction mathématiques,
 - conversions entre types,
 - affichages textuels et graphiques,
 - lecture/écriture de données 

Vue d'ensemble

Modèle d'ordonnancement Commentaires

Définition de paramètres

Langage d'expressions

Affichage graphique 2DInclusion d'un workflow

Sauvegarde au format XML



Kepler/SPA
● Collaboration entre 

  SEEK (Science Environment for Ecological Knowledge), 
  SPA (Scientific Process Automation), 
  GEON (Cyberinfrastructure for the Geosciences), 
  ROADNet (Real-time Observatories, Applications, and Data Management Network).

● Ajout de briques, essentiellement des services web.

Solutions disponibles

●  SPA



 

 

3 – Choix retenu

 



Choix retenu : Ptolemy II
● Rien n'existe, donc :
– soit partir de zéro,
– soit adapter une application existante.

● Candidats : Kepler ou Ptolemy
● Kepler : 
– pas spécifique à la bioinformatique, 
– essentiellement ajout de briques.

● Donc...
– Partir des sources de Ptolemy
– Ajouter et modifier certains éléments (espace de 

travail, exécutions partielles, briques, ...)

Choix retenu



Avantages et inconvénients
● Application aboutie, pérenne
● Architecture bien conçue (packages, design patterns)
● Application graphique peu dépendante du moteur de workflow.
● Documentation détaillée, diagrammes statiques.
● Réutilisation des composants de Kepler (pour les services web par 

exemple).

● Grosse application, beaucoup de concepts à assimiler
● Effort à faire pour intégrer proprement les nouveaux 

développements (ne pas tout casser pour profiter des évolutions 
futures).

Choix retenu



 

 

4 – Fonctionnalités développées

 



Méthodologie
● Une contrainte : vite !

● Suivi des développements : cahier électronique.

● Environnement :
– Linux 2.6
– Java JDK 1.4.2
– Sources de Ptolemy II 3.0.2 puis 4.0.1
– Eclipse (environnement de développement)

– Poseidon (diagrammes UML)

Fonctionnalités développées



Briques : CmdLineApplication
● But : 
– Exécuter des applications locales (binaires, scripts, etc)
– Valeur des paramètres définie par :

● une valeur classique   
– blast -p blastp -i monfichier -d nr -m8

● un port d'entrée
– blast -p blastp -i in{nom_port} -d nr -m8

● des paramètres de l'espace de travail
– blast -p blastp -in in{nom_fichier} -d nr -mexp{format}

– Envoi sur des ports de sortie
– blast ... -o out{port_sortie}={/home/franck/resu/il2.blast}

Fonctionnalités développées



Briques : CmdLineApplication

– souplesse ! :
– blast -p blastp -i exp{repertoire+in{monfichier}} ...
      -o out{port_sortie}={exp{repertoire+"fichier_resu"}}

– Suivre l'exécution de la brique.

Fonctionnalités développées



Briques : CheckPoint
But : Visualiser le contenu des fichiers échangés 

entre les briques.
– pendant ou après l'exécution du workflow
– en choisissant l'application de visualisation

Fonctionnalités développées



Briques : MobyleApplication
● But 
– Configurer des applications via le formalisme de 

Mobyle
● Mobyle (évolution de Pise)
– Définition en XML de l'interface du programme
– Génération de l'interface de configuration

Fonctionnalités développées



Briques : MobyleApplication
Fonctionnalités développées

Configuration

Choix fichier XML

Création de la page html

Définition des champs du formulaire 
(valeur, port, expression)

Exécution du programme
(cgi, service web, application locale)

Exécution
Résultats (page html, fichier XML)

Extraction des données de sortie

Envoi sur les ports de sortie

Choix fichier d'une url

Envoi de la page sur 
un port de sortie



Briques : MobyleApplication
● Limitations 
– Beaucoup de sites incompatibles
– Restriction à HTML 3.2, sans frames, sans 

javascript
– Développements importants pour MOBYLE.

Fonctionnalités développées



 

 

5 – Application à la reconnaissance de l'IL-2

 



Rôle et importance de l'IL-2

● Rappels
– IL-2 : cytokine sécrétée par les lymphocytes CD4

➔ Structure connue
– reconnue par plusieurs types de récepteurs (IL2R)

➔ 3 chaînes membranaires αβγ
➔ Structure inconnue
➔ pré-assemblage, rôle de l'assemblage non démontrés

● Importance médicale
– Réduction du développements de tumeurs
– Reconstitution du taux de CD4 (cas VIH)
– Effets secondaires

Application à la reconnaissance de l'IL-2



Application à la reconnaissance de l'IL-2

● Laboratoire IGC
– Mécanisme de transduction induite par l'IL-2sur les NK.
– Molécules de substitution de l'IL-2

Application à la reconnaissance de l'IL-2



● Que reste-il à faire ?

Futur et réflexions
Futur et réflexions

 
- Corriger les bogues - Ajout de jeux de tests avec Junit
- Menus spécifiques a la bioinformatique - Affichage des logs, voir la bibliothèque log4j
- Execution partielle sur une partie du workflow - Definition de points d'arrêts
- Architecture de la brique MobyleApplication - Prendre en compte les pages html 4.0 avec javascript,...
- Definition de fichiers XSLT pour Mobyle - Ajout des types de données
- Choix d'applications en fonction des données - Integration des services BioMOBY
- Integration des services SoapLab - Découverte des services web 
- Integration des services web dans les menus - Intégrer un outil de repartition de charge
- Alternative lors de l'exécution d'un acteur - Definition de plusieurs workflows dans l'espace de travail
- Prise en compte des collections de données - Integration de briques de visualisation internes
- Integration des sources de plusieurs projets - Gestion des sources et des versions
- Execution en arrière plan - Execution d'un workflow en tant que service web
- Compilation avec Ant - Procedure d'installation
- Definition et execution dans une applet - Tester les nouvelles briques de Kepler/SPA
- Flux d'entrée, de sortie et d'erreur pour 'CmdLineApplication'




