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1. Manejos de datos ‘.\.

en la investigacion

El analisis de grandes cantidades de datos
(big data), es una de las razones que
Impulsa el uso de computadoras en Ia
investigacion cientifica

Science

5
research

analysis
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1. Manejos de datos ‘}%
en la investigacion

Algunas de las areas de interes son:

- Gendmica, protedmica, metaboléomica
- Secuenciacion de genes
- Datos de cambio climatico

-Fisica a gran escala (astronomia, fisica de

particulas, etc.)
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1. Manejos de datos %ﬁi
en la investigacion '

Entre los recursos de informacion se encuentran:

- NAR: 1552 bases de datos
- Genbank: 172 millones de secuencias
- WSG: 774 billones de pares base

s

Search Tool
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1. Manejos de datos %ﬁi
en la investigacion '

Los recursos se almacenan y distribuyen en
medios diferentes como:

- Bases de datos locales

- Paginas web estaticas

- Aplicaciones web dinamicas

- Servidores FTP

- En documentos *.txt, *.pdf, *.doc, *.xls o *.ppt

oo

- Servicios web

EE

Catalytic Site Atlas




2. Sistemas de %x

flujos de trabajo cientificos

Una investigadora o Iinvestigador realiza
actividades propias de su rol como:

—Emplear y combinar recursos publicos y propios

—Utilizar programas y computadoras para analizar datos

—Dar a conocer los resultados de su trabajo a
colaboradores y colegas




Registro de

Trabajo en observaciones

laboratorio

PubllcaC|on de resultados

\\~

Calificaciones
8

‘uulllni

& 0 0
B &
é‘ \G c

‘ "@

calificaciones

Seleccion de datos

Elaboracion de
documentos de
divulgacion cientifica

/A LVB

Flujo de trabajo implicito de investigadores

=11 T1 Meoruwsng I] Y00 ™umna
J=0 1<i<j<4 o<1<]x8

v-1Ep)X( )’z ﬂ

X D((pg)% 7, q) / Hlpgfa

QH\I N I<11;1(’\ ﬂ:tl ‘11

N 4 v =9 2
XHHMF ((pg)"so gz s, ) TTis T((pg) 0Py s p
[(z;p.q)

Analisis de datos

4

Cvs. x,u=0.2dm/s, £=0.1

0.08
C,g/L0.06
0.04
002

0.00
0 1 2 3 4 5 6

x, dm
w==( g/L, 3000 s =C g/L, 2700 s “==C g/L, 1500 s *=C g/L, 1200 s “=C g/L, 900 s

Creacion de modelos 8




2. Sistemas de %x

flujos de trabajo cientificos

Algunas de las actividades que se realizan en
un flujo de trabajo implicito son:

—Uso secuencial de herramientas de analisis

—Manejo de formatos no compatibles de entrada vy
salida

—Dificultades para registrar, producir y modificar

parametros, procedimientos, herramientas o datos

intermedios
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2. Sistemas de @Vﬁi

flujos de trabajo cientificos

Un flujo de trabajo implicito es aceptable de
manera ocasional, no asi en escenarios que
requieran analisis de datos a gran escala

10




2. Sistemas de %x

flujos de trabajo cientificos

Un sistema de flujo de trabajo cientifico (SFTC) se
relaciona con:

-Herramientas sofisticadas para analisis de datos
-Representaciones graficas del proceso de analisis

-Combinacion de servicos para analizar y administrar datos
locales y/o remotos

-Iteracion en diversas fuentes de datos

-Ejecucion automatica y repetible
11
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Ejemplo 1: SFTC para obtener el %VB
pronostico del tiempo para una ciudad y ~A‘.

pais utilizando taverna

- Workflow input ports

CountryName || CityName

== LTIy ATy 5

CountryAndCity * La caja verde es un servicio web
GetWeather  Las cajas moradas son serlwcms
* XML locales para organizar vy
GetWeatherResult extraen datos
fWdrkfld»i'ob'tbd{p'o'né'; - Las cajas azules representan
' . puertos de entrada y salida de
Weatherinfo | §{/ datos
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Ejemplos de SFTC
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Avanzados:
Disenan y construyen SFTC
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() Available services
¥ @ Service templates J’
@ Beanshell - A service that allows Beanshell scripts, with

@ Nested workflow - A service that allows you to have one workflow
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LVB
Tipos de usuarios

Y No experimentados: ejecutan flujos de trabajo en
- interfaces simplificadas

W \
Y=
; Foto tomada por Abraham Nieva
_./x.. i
4+
( e ~
X
) N
"’ Bienvenido al Laboratorio Virtual de Biotecnologia de la UPP
W Para soporte técnico y preguntas acerca del Proyecto LVBUPP, por favor visite Pagina de contacto.
f f Tipos de analisis disponibles
£ :
| f- .

" ) ‘ | s‘% m
Y ' ST I I

Phylogenetics

Population
Modelling
p AN
’
74 ff CONACYT LVB UPP es patrocinado por la Universidad Politécnica de Puebla y por CONACYT como parte del
y | ~Ld o programa de apoyos para el fortalecimiento del posgrado 2015. Este portal usa/adapta software
y desarrollado por I0s proyectos europeos: BioVeL, y Taverna
) ,,ﬁ

Portal version: 1.6.1-4b07e5d 1 S



%VB
2.1 Beneficios de los Flujos de ‘}%
Trabajo

- La transferencia de datos de una herramienta a
otra es automatico

- Las diferencias en formatos de entrada/salida
se solucionan con servicios locales de
procesamiento (shims), lo que facilita la
combinacion de herramientas

16




%VB
2.1 Beneficios de los Flujos de ‘}%
Trabajo

- Los resultados de un flujo de trabajo pueden
servir como entrada otros sistemas o modulos de

visualizacion de datos

- Los flujos de trabajo permiten el analisis de
grandes cantidades de datos

17




%VB
2.2 Barreras al usar los Flujos de ‘}%
Trabajo

- Los flujos de trabajo son creados por expertos en
Tl, generalmente bio-informaticos

- Requieren la instalacion y personalizacion del
software

- Se disenan generalmente para un tipo de
usuarios, expertos

- La curva de aprendizaje para usuarios no
experimentados es muy alta

18




%VB
3. Laboratorio virtual de ‘}’c
biotecnhologia

Propuesta de trabajo:

Contar con un Laboratorio Virtual de
Biotecnologia (LVB), un conjunto de
herramientas y recursos en linea que se
integran para facilitar y enriquecer los
procesos de investigacion que requieren

analisis de grandes cantidades de datos

19
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%VB
3. Laboratorio virtual de ‘Af
biotecnhologia

Propositos:

-Reducir la barrera para nuevos usuarios (no instalar
y no configurar software)

- Adaptar y difundir el LVB para facilitar el analisis de

datos en estudios de biotecnologia




%VB
3. Laboratorio virtual de ‘Af
biotecnhologia

Beneficios principales del LVB:

- Ejecucion en linea de flujos de trabajo
- Analisis transparente, repetible y verificable

- Revision del proceso experimental (informacion de

servicios, resultados intermedios o detalles de
ejecucion)

21




%VB
3. Laboratorio virtual de ‘Af
biotecnhologia

Beneficios principales del LVB:

- Mecanismo de anotacion avanzada utilizando
ontologias para apoyar la formalizacion del
significado de los datos

- Publicacion de flujos de trabajo como objetos de
iInvestigacion

22




%VB
4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

Trabajo actual:

-Adaptar un laboratorio virtual (BioVel) para su uso
por biotecnodlogos de la UPPue

-Verificar la usabilidad del LVB




%VB
4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

Trabajo actual:

-Investigar el uso de ontologias en anotaciones semanticas

*Existe un modelo semantico establecido para creacion de
objetos de investigacion basados en flujos de trabajo. Este

modelo permite anotar las partes del flujo de trabajo vy
agregar informacion adicional

*Se determinara si los objetos de investigacion son utiles
para: difusion, entrenamiento y reutilizacion

24
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4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

Trabajo actual:

-Adaptar y crear nuevos flujos de trabajo para facilitar
tareas de analisis de datos

Dos flujos de trabajo de analisis filogenético

Un flujo de trabajo de modelos de poblacion

Un flujo de trabajo para modelar bio-reactoes
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4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

Herramientas de software:

— R para generar modelos matematicos

— Taverna (SFTC) para automatizar la ejecucion
de scripts R

— El portal LVB para publicar y probar las
versiones del flujo de trabajo
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4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

El LVB ofrece oportunidades de desarrollo como:

Herramienta de investigacion

Medio de difusion de resultados
Complemento a publicaciones académicas
Material para ensenanza

Modificar el portal para mejorar la usabilidad (en
Curso)

27
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Los objetos de investigacion creados se publicarian en
el portal del LVB para:

Publicacion de objetos de investigacion:

» Validar el procedimiento experimental
* Reutilizar datos, resultados y metodos de analisis

 Incluir ligas a datos y recursos que enriquecen la
Investigacion

Se espera que asi se acelere y simplifiquen los procesos
de analisis

‘ 28
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%VB
4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

LVB reutiliza software disenado y probado en
los proyectos europeos: BioVel, SEEK vy
Taverna
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4. Estudios de usabilidad ‘}%
para el LVB

Tareas:

Evaluar la usabilidad de la plataforma con usuarios no
experimentados

Determinar requerimientos

|ldentificar oportunidades de desarrollo como:

Herramienta de investigacion

Medio de difusion de resultados
Complemento a publicaciones académicas
Material para ensenanza

Modificar el portal para mejorar la usabilidad (en curso)




A LVB
Pruebas de usabilidad

» Laboratorio de Experiencia m Grupo Tl

de Usuario UPPuebla - _

o Educacion Doctorado: 2 Estudiantes: 3
« Participantes: 10 Estudiantes:
. 3

 Divididos en dos grupos:

expertos del dominio (DE) y

expertos er.],tecnOIOglaS € Experiencia en Competente  Limitada

la Informacion (TI) analisis de datos

« Tiempo de prueba: ~2 hora
por participante

Habilidades en Usuario Expertos en Tl
« Total de tiempo de pruebas: usode regular
5+ horas (agregado) computadora

'« Método: Evaluacioén de sitios
web usando el pensamiento
en voz alta (Krug, Nielsen)

—
=
hd

experiencia de usuario

Laboratorio de ‘ :




Workflows

Home

Runs

About(new)

Contact

Login

Objetivos de Prueba

Runs list

Workflows
list
Create run
Workflow
details Manage
workflow
Upload Ports
workflow details
Run info

(processing)

]< Run details

Run info
(finished)

Mapa del sitio.

Las areas sombreadas son las

Manage run

paginas que se espera sean

visitadas durante la prueba

Evaluar

— Interfaz publica del
portal

— Navegacion

— Informacion
proporcionada

— Complejidad para
usuarios huevos




Conduccion de la Prueba -

About

Home

A LVB

g
4

Se esperaba que los
usuarios visitaran
todas las paginas de
la interfaz publica

Los usuarios solo
visitaron una parte

Workflows
list

Create run

Run info Run info
(processing) 5 (finished) \>O

\

Workflows I/
details

Runs list

Contact

H Run details




A LVB
Evaluacion de Resultados

* Los problemas fueron -+ Problemas Detectados:
clasificados conforme
a las heuristicas de
usabilidad de Nielsen

5

Recognition
rather than recall

— Consistencia

— Sobrecarga memoria del
usuario

Ayuda/Documentacion
insuficiente

S
&S

Consistency
and standards

Retroalimentacion
iInadecuada

Match between
system + real world

@—>®

2]

Help and
documentation

L/

Aesthetic and
minimalist design

Flexibility and
efficiency of use

Help users with
errors




Mapeo de problemas
a requerimientos

c
o 0
© = cC ®)
© % S 9 | 8
'O N O
- c | OD 8 =
Requerimientos ) = — = =
» 5 ®© O | T
- — — ~~
2| E8| 85| ¢
O L o >\ O 0
@) Q= < O
Definir un conjunto de controles estandar X X X
Establecer reglas de diseno para el uso de controles X X X
Traduccion completa X X
Proporcionar acceso a tutoriales X

Revisar y Mejorar la interfaz para listar flujos de trabajo
* Arreglar ligas a detalles del flujo de trabajo. X X
* Arreglar el panel de filtros.

Revisar y Mejorar la interfaz para crear ejecuciones
* Arreglar los controles de Ejecutar/Cancelar.

* Mejorar controles de captura de datos X X
* Mejorar informacidn acerca de tipos de datos

Revisar y Mejorae la interfaz para monitorear ejecuciones
* Resaltar transiciones de estados. X X X
* Predecir tiempo de ejecucion
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iMuchas gracias por su atencion!

Contacto:
Dra. Maria Auxilio Medina Nieto

Coordinadora de la Maestria en Gestidon e Innovacion Tecnoldgica

mauxmedina@gmail.com

http://informatica.uppuebla.edu.mx/~mmedina -

-
g




