Mateusz Markowski

Seminarium - Bazy Danych
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@ Acorn - czym jest?

e Acorn w dziataniu
e VAApp - budowa

e Praca magisterska
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@ Praca licencjacka pod okiem dr Jacka Sroki

@ Czesc¢ biologiczna i numeryczna koordynowana przez dr
Andrzeja Kierzka

@ TAW i Nowoczesne Obiektowe Jezyki Programowania
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Pochodzenie aplikaciji

@ Praca licencjacka pod okiem dr Jacka Sroki

@ Czesc biologiczna i numeryczna koordynowana przez dr
Andrzeja Kierzka

@ TAW i Nowoczesne Obiektowe Jezyki Programowania
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Acorn - czym jest?
Acorn w dziataniu

VAApp - budowa
Praca magisterska

Czym jest amkfba, Acorn i VAApp?

amkfba - program wykonujgcy obliczenia numeryczne. Oblicza
zadania optymalizacyjne - programowanie liniowe.
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Czym jest amkfba, Acorn i VAApp?

amkfba - program wykonujgcy obliczenia numeryczne. Oblicza
zadania optymalizacyjne - programowanie liniowe.

Acorn - system, ktory umoZliwia w fatwy, intuicyjny sposob
wykonywac obliczenia za pomocg amkfby, dodawanie modeli.
Napisany w JEE.
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Acorn - czym jest?
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VAApp - budowa
Praca magisterska

Czym jest amkfba, Acorn i VAApp?

amkfba - program wykonujgcy obliczenia numeryczne. Oblicza
zadania optymalizacyjne - programowanie liniowe.

Acorn - system, ktory umoZliwia w fatwy, intuicyjny sposob
wykonywac obliczenia za pomocg amkfby, dodawanie modeli.
Napisany w JEE.

Visual Acorn Application - aplikacja, ktora umoZliwia
rysowanie czesci modelu i wizualizowanie obliczen dla tej
czesci.
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Acorn - czym jest?
Acorn w dziataniu
VAApp - budowa
Praca magisterska

Gar$c¢ definiciji

Definicja
Metabolit zewnetrzny - substancja. Bierze udziat w reakcjach.
W wizualizacji reprezentowana przez okregi.

Definicja

Strumien(flux) - reakcja. Reprezentowana przez tranzycje w
wizualizacji.
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Acorn - czym jest?
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Gars¢ definicji c.d.

Definicja
Zrédto strumienia - substrat reakcji. Wspdtczynnik, z jakim
metabolit wchodzi do reakcji.

Definicja

Odptyw strumienia - produkt reakcji. Wspotczynnik, z jakim
metabolit wychodzi z reakcji.
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Acorn - czym jest?
Acorn w dziataniu

VAApp - budowa
Praca magisterska

Zatozenia przy jakich wykonujg sie obliczenia

@ W bazie - lista substancji (metabolity)

@ Metabolity sg Zzroédtami i odptywami strumienia
metabolicznego

@ Dla kazdego metabolitu suma strumieni wptywajgcych i
wyptywajgcych jest taka sama (Flux balance)

@ Zmieniajac granice strumieni mozemy okresli¢, ktore
metabolity wezma udziat w symulacji
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Acorn - czym jest?
Acorn w dziataniu

VAApp - budowa
Praca magisterska

Whioski, jakie ptyng z Flux balance

@ reakcja moze nie by¢ nigdy aktywna dla okreslonego
zestawu metabolitow - warunkéw Srodowiskowych
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Whioski, jakie ptyng z Flux balance

@ reakcja moze nie by¢ nigdy aktywna dla okreslonego
zestawu metabolitow - warunkéw Srodowiskowych

@ w modelu moze by¢ btad
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o Acorn - czym jest?

e Acorn w dziataniu
e VAApp - budowa

0 Praca magisterska
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Plan dziatan:
@ tworzymy zadanie - SFBA
@ obliczamy zadanie - worker

@ tworzymy wizualizacje dla modelu stworzonego przez
zadanie

@ ogladamy wyniki, edytujemy wizualizacje
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Acorn - czym jest?
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Praca magisterska

Co chcemy zrobi¢

Plan dziatan:
@ tworzymy zadanie - SFBA
@ obliczamy zadanie - worker

@ tworzymy wizualizacje dla modelu stworzonego przez
zadanie

@ ogladamy wyniki, edytujemy wizualizacje
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@ program zintegrowany z Acornem

@ prostota tworzenia wizualizaciji
@ tatwos¢ weryfikacji, przegladania wynikéw obliczen
@ generowanie plikdw - jpeg, xml
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@ program zintegrowany z Acornem
@ prostota tworzenia wizualizaciji

@ fatwos¢ weryfikacji, przegladania wynikow obliczen
@ generowanie plikdw - jpeg, xml

®QCcorn

«0O0>» «Fr» «E» «E>» E VA



@ program zintegrowany z Acornem
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Acorn - czym jest?
Acorn w dziataniu

VAApp - budowa
Praca magisterska

Po co VAApp?

@ program zintegrowany z Acornem

@ prostota tworzenia wizualizaciji

@ tatwos¢ weryfikacji, przegladania wynikéw obliczen
@ generowanie plikéw - jpeg, xml
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Budowa systemu Acorn

Client

Sysbio3 (server) Acorn-worker

Glassfish

Visual Acorn App
Acorn web (NBM application)
AcornWsClient

AcornData Buffer
(controller)
buffer
i Acorn-db
tructur
r 1] PA structure

Visual Library
Module
(View)

[ ——
Acorn-db
(MysQL)

& QCOorn

Mateusz Markowski Visual Acorn Application



Buffer
Structure

List<Species> )
ReactionsFor Set <Reaction>

Species Sourcg
Species_1 Reactions

Set <Reaction>
Target
Reactions

List <Reaction>

Source
Species_2 Reactions

List <Reaction>

Target

Reactions

Species_n

List <Reaction>

SpeciesFor List<Species>
Reaction Source
Reaction_1 Species
List<Species>
Target
Species

List<Species>
Source
Reaction_2 Species

List<Species>
Target
Species



float flux

| object: VisNode |
Set<VisNode> sourceNodes
Set<VisNode> targetNodes
Point location

String sid
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@ wiedza przyswojona:
e administracyjna - mysq|
o domenowa - biologia
e techniczna - NBP

@ podstawowe funkcjonalnosci - wersja 1.0 (wraz z
instrukcjami)

@ plan dziatan na nastepne kilka miesiecy (praca
magisterska w sierpniu)
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Co zostato zrobione?
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Kamienie milowe:

@ dalsze poprawianie ergonomii programu

© uwierzytelnianie, logowanie przy startowaniu aplikaciji -
bezpieczenstwo

© dodanie smaczkéw - update center, itp
© pisanie pracy magisterskiej
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Co dalej?
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Pytania???

Why are we doing this?
What problem are we solving?
Is this actually useful?
Are we adding value?

Will this change behavior?
Is there an easier way?
What's the opportunity cost?
Is it really worth it?
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