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一个基于软件设计模式的生物信息存储模式
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摘　要： 为了消除各生物信息学数据库之间的模式异构问题，根据生物信息的存储现状，提出了一种存储模式。
该模式从物种、类别、基本信息、功能和测序方法五个方面对数据中的信息进行抽象。 运用了软件设计模式的思
想，通过“派生”“组装”等面向对象的方法生成与模式对应的 ＸＭＬ ｓｃｈｅｍａ文件。 抽象出的存储模式不但能使数
据之间的关系更加紧密，而且可以形成交叉索引的完整生物信息体系。
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　　目前，越来越多的生物基因（组）已测序完成，生物信息学

数据呈指数增长。 当前主流的生物信息数据库包括核酸序列

数据库（ＧｅｎＢａｎｋ、ＥＭＢＬ、ＤＤＢＪ 等）、蛋白质序列数据库（ＰＩＲ、
ＰＲＯＳＩＴＥ等）、三维分子结构数据库（ＰＤＢ、ＳＣＯＰ等）［１］ 。 由于

这些数据库中数据的存储模式千差万别，使得生物信息学数据

中存在严重的模式异构现象。 模式异构是指同样的生物信息

在不同的数据库中采用不同的属性集与不同的结构。 因为目

前国际上还没有形成生物数据存储模式的统一标准，对于模式

异构问题尚无很好的解决方法［２］ 。 关于生物信息学数据的整

合也存在大量的讨论和研究，文献［３，４］中阐述了生物信息学

数据整合的困难所在。 但绝大多数研究都是在现有数据存储

模式的基础上加以整合，争取较大限度地对其进行数据挖掘，

虽然在一定程度上解决了数据的语法和语义异构，但所得结果

并不能完全满足大多数领域学者的要求。 本文提出了一种基

于软件设计模式思想的生物信息学数据的存储模式 ＳＣＩＦＳ，其
代表从五方面抽象生物信息学数据中所含信息（ ｓｐｅｃｉｅｓ，ｃａｔｅ唱
ｇｏｒｙ，ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｆｕｎｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｅｑｕｅｎｃｉｎｇ），能最大程度地解决
数据存储的模式异构问题，随之从根本上避免了非同源数据间

的语法及语义异构问题。 本文使用 ＸＭＬ（ ｅｘｔｅｎｓｉｂｌｅ ｍａｒｋｕｐ
ｌａｎｇｕａｇｅ，可扩展标记语言）描述 ＳＣＩＦＳ的具体实现。

1　生物信息学数据与 XML
1畅1　XML在生物信息学中的应用

ＸＭＬ是一种半结构化的数据模型，以一种开放的自我描

述方式定义数据结构在描述数据内容的同时能突出对结构的

描述， 从而体现出数据之间的关系［５］ 。 这正是当前生物数据

所需要的描述语言，使用 ＸＭＬ可更好地规范生物数据的结构，

方便数据之间的交流与集成。 当前流行的生物信息学数据库

中大多都已提供了 ＸＭＬ 格式的数据下载［６，７］ ，但均为“单方

向”的，即只有当用户需要 ＸＭＬ 格式的生物数据时，各大数据

库才提供 ＸＭＬ文件，但在各数据库之间仍然存在着“数据鸿

沟”。 而要从根本上解决这些问题，就必须充分发挥 ＸＭＬ的特
点，从数据的存储层面杜绝数据异构现象。

1畅2　XML在新型存储模式中的优势
本文提出的 ＳＣＩＦＳ存储模式（下文将进行详细描述）借用

了软件设计模式的思想，将数据结构模块化，利用派生、继承等

手段生成灵活多变且结构统一的数据存储模式。 ＸＭＬ对数据
结构的描述和本身灵活多变的特点，使其十分适用于这种组装

模式，为新型存储模式的应用提供了技术基础。
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2　生物信息学数据的模式抽象
2畅1　软件设计模式思想

软件设计模式简单来说就是在一个环境中，将遇到的问题
抽象出来，提出解决方案，当在其他环境中遇到类似的问题时，
可直接利用已有的方案来解决当前问题。 将设计模式的思想
引入生物信息学数据存储，可为数据中信息的抽象提供理论依
据，并使之更加规范。

2畅2　对于生物信息学数据存储需求的分析
当前生物信息学数据的存储大多根据（以 ＤＮＡ 序列为

例）测序者、参考文献、所在生物体组织、序列本身等信息进行
存储。 虽然这些信息是不可或缺的，但对于要使用此序列的生
物学家或医学家来说，其中很多信息是无用的。 虽然当前有众
多检索系统可以根据不同的关注角度进行查询，如 ＳＲＳ和 Ｅｎ唱
ｔｒｅｚ等，但其采用的方法都是建立分散在不同的异构数据库中
数据之间的简单链接，数据本身没有有机地整合在一起，迫使
用户仍要手动地在大量的查询结果中寻找有用的信息［８］ 。 这
就需要将生物学家甚至于医学家、药物学家等各个领域学者对
于生物信息的不同需求进行抽象，在提交和存储生物信息数据
时对其进行详细的分类描述。 如此一来，用户在搜索数据时就
能更有针对性，并能提高搜索效率。

当然，这只是针对序列功能的单一抽象，本文提出的存储
模式从五个方面抽象生物数据信息，每一方面看做一个“拟
类”，“拟类”中的方法则是把抽象出来的信息用 ＸＭＬ 进行描
述，并根据此“拟类”的特点和内容设计大量“派生拟类”。 然
后对部分“派生拟类”进行组装，形成最终的数据存储模式。
之后的数据提交和存储即看做“拟类”的实例化。 通过这种方
式，不但使数据的描述更加详细、全面，并且可使海量数据形成
层次分明、枝干交错的大型结构体系，便于各领域学者交叉检
索。 同时，因为“类”的封装性，每个“拟类”中描述的信息对其
他“拟类”是独立的，用户对某一或某几方面信息的检索结果
将更加准确，大大减少冗余结果。

2畅3　SCI FS
ＳＣＩＦＳ分别是模式中五个“拟类”的英文名称首字母，包括

物种—ｓｐｅｃｉｅｓ、类别—ｃａｔｅｇｏｒｙ、基本信息—ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ、功能—
ｆｕｎｃｔｉｏｎ、测序方法—ｓｅｑｕｅｎｃｉｎｇ。 这一节将详细介绍 ＳＣＩＦＳ 存
储模式中各“拟类”的设计目的（确定模式中的对象）、抽象过
程（设计对象的类）和具体实现（对象的实现）。

为方便起见，下文中用名词“类”代替“拟类”。 但要注意
的是，“拟类”并非严格意义上的类，这里只是借用面向对象中
“类”的部分概念。
2畅3畅1　物种类

１）目的　设计此类的目的是从来源上区别不同的生物信
息学数据。 生物信息学中的每一条数据均来自某一生物体，这
也是其最基本的特征。 将物种信息单独抽象出来可使生物信
息学数据更加“生物化”，并方便对属于同一分支的生物进行
比较。 同时，从一定程度上将生物演化的理论加入到生物信息
学数据中，方便了对 ＤＮＡ、ＲＮＡ的演化方面的研究。

２）抽象过程　物种类的抽象根据现实中生物学对物种的
分类理论，将其按照物种划分为五界（类）：原核生物界、原生

生物界、植物界、动物界、真菌界，其下又分为门、纲、目、科、属、
种（均视为派生类）。 以“人”为例，如图 １所示。

由于篇幅所限，图中省略了真兽亚纲、真猴亚目、窄鼻猴次
目、类人猿超科、人科。
因为每一种生物最终都属于某一“种”，将界、门、纲、目、

科、属定义为抽象类［９］并包含抽象方法，即对每一层次生物特
点的说明。 要注意的是，物种类的最终实例化与具体实现（应
用 ＳＣＩＦＳ存储数据）有所区别，存储时并不用具体方法覆盖每
条数据所继承的所有抽象方法，而是为不同的界、门、纲等仅进
行一次特征描述，将这些描述与数据本身分开存储，使用户在
需要时可以方便查看。 这就避免了来自相似生物的数据中存
在大量的重复信息。

３）具体实现　物种类中包含的信息对应于生物信息学数
据中的一个模块，此模块由一系列 ＸＭＬ 元素（ ｅｌｅｍｅｎｔ）构成，
准确地描述了与当前数据对应的物种分类。 在提交数据时，用
户选择提交数据所属的“种”后，存储系统自动生成物种类的
ＸＭＬ模块。
以“人”为例，当提交人体的 ＤＮＡ、ＲＮＡ 或蛋白质等序列

时，用户选择“人种”，提交系统会自动生成类似图 １ 的树状结
构，并以文字形式在 ＸＭＬ 文件中进行描述。 为了突出数据的
结构，以下物种类的部分 ｓｃｈｅｍａ 显示了与数据对应的 ＸＭＬ
ｓｃｈｅｍａ文件（由于篇幅所限，对于 ｓｃｈｅｍａ 文件的描述将省略
ｓｃｈｅｍａ的部分定义，只关注与抽象类的实现相关的内容）。
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⋯
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对于其他物种的 ＤＮＡ、ＲＮＡ序列数据同理，只需知道此生

物所属的具体“种”，物种类即可生成（派生出）精确的物种分
类树。
2畅3畅2　类别类

１）目的　当前生物信息学中包括 ＤＮＡ、ＲＮＡ、蛋白质序列
等不同性质的数据，设计类别类是为了区别生物数据本身。 之
所以用统一的存储模式来存储 ＤＮＡ、ＲＮＡ和蛋白质序列数据，
是因为这三类数据之间存在十分紧密的联系，如 ＤＮＡ是某些
ＲＮＡ合成的模板，而 ＤＮＡ和 ＲＮＡ又载有氨基酸的合成密码
等。 使用统一的存储模式为以后科学家研究这几种数据间的
关系提供了便利。

２）抽象过程　ＤＮＡ、ＲＮＡ 及蛋白质的种类繁多，如信使
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ＲＮＡ、转运 ＲＮＡ、胶原蛋白、球蛋白等。 按照化学成分的不同，
将蛋白质进行分类；ＲＮＡ 则根据其功能分为四类。 由于目前
尚没有 ＤＮＡ的统一分类，在存储模式中只需标注为 ＤＮＡ数据
即可，如图 ２所示。

３）具体实现　此类对应的 ｓｃｈｅｍａ 文件命名为 ｃａｔｅｇｏｒｙ．
ｘｓｄ，使用枙ｃｈｏｉｃｅ枛指示器完成在类别中选择一条派生路径的作
用。 这里的实现与物种类略有不同，由于核酸和蛋白质的分类
深度不一，不像物种类中存在统一的门、纲、目、科、属、种等划
分，而且不断地有新类别蛋白质或核酸被发现，使用枙ｃｈｏｉｃｅ枛
指示器使存储模式更加灵活。
2畅3畅3　基础信息类

此类是沿袭现有生物信息学数据的主要数据域构成的，包
括当前各大生物信息学数据库维护信息中的大部分字段。 如
序列发现者、测序者、组织来源、相关文献、统一索引序号、注
释、序列具体位置等。 设计此类的目的主要是为了让新存储模
式可以兼容旧数据模式，在此前提下，对此类不进行细化派生，
保持其字段的平等性。 此类生成的 ｓｃｈｅｍａ 文件命名为 ｉｎｆｏｒ．
ｘｓｄ。 其格式可参照当前各大数据库的 ｓｃｈｅｍａ文件［１０］ 。
2畅3畅4　功能类

１）目的　功能类在这五部分中较为重要，其目的是描述
不同领域学者对生物信息学数据中所包含信息的不同需求，对
于日后的检索和数据挖掘起着关键作用。

２）抽象过程　对生物信息学数据的研究并不仅仅局限于
序列本身，对其外延信息的研究种类繁多，如 ＤＮＡ序列所包含
的基因功能、与致病基因的关系、蛋白质的作用、如何改变基因
表现型等。 对于所有这些研究（应用），根据领域的不同进行
划分，然后在各领域中再进行细化。 完成这些工作首先要对生
物信息学所设计的各个领域进行调查，了解各领域学者对生物
信息学数据的需求，然后用尽量少的派生类涵盖尽可能多的应
用，如图 ３所示。 图 ３ 中简要列出了生物信息学数据在生物
学、医学、农业等领域中的部分研究方向。

３）具体实现　使用与类别类相似的实现方法，在用户提
交数据时，在功能类对应的 ＸＭＬ文件模块中选择一项或多项
功能域进行描述，在日后的研究中，还可由其他领域专家为此
数据添加其他应用。 如此一来，生物信息学数据所含信息从传
统的以基本信息（基础信息类）为主过渡到了以功能描述为
主。 功能类生成的 ｓｃｈｅｍａ文件为 ｆｕｎｃｔｉｏｎ．ｘｓｄ。
2畅3畅5　测序类

１）目的　当前对于核酸测序技术虽已较为成熟，如已用
Ｓｈｏｔｇｕｎ法测得了人类基因组［１１］ ，但许多测序算法仍存在不可
避免的误差，如基于 Ｈａｍｉｌｔｏｎ 路径的拼接算法、基于 Ｅｕｌｅｒ 路

径拼接算法［１２］等，这些算法中所涉及到的 ＮＰ完全问题，以及
克隆 ＤＮＡ序列 ｒｅａｄ的过程中所产生的变异或测序误差，都会
导致最终数据有所偏差。 设计此类的目的一是可以使研究序
列拼接算法的学者更方便地查询及比对实验结果；二是若某种
算法大大提高了精度，可轻易地检索到所有用此算法测序的核
算或蛋白质序列，可进行比对甚至更新数据。

２）具体实现　生成的 ＸＭＬ 模块仍以选择的方式为主，列
出当前对于 ＤＮＡ、ＲＮＡ和蛋白质的主要测序手段，用户在提交
数据时进行选择。 因为测序算法的不断改进，将此模块设计为
可扩展的也尤为重要。 与测序类对应的 ｓｃｈｅｍａ 文件为 ｓｅ唱
ｑｕｅｎｃｉｎｇ．ｘｓｄ。
3　模式的组装规则

在提交数据时，由物种类、类别类、基础信息类、功能类、测
序类共同派生出一个类。 此时“调用”类中的方法，即形成五
个包含多个数据域的 ＸＭＬ模块，等待用户选择或填充信息，同
时将五部分的 ｓｃｈｅｍａ文件按目标数据的要求集成到一起。 但
此时所形成的存储模式并不是完整的 ＳＣＩＦＳ 存储模式，ＳＣＩＦＳ
还应满足以下规则及约束：

ａ）为保持最终数据格式的统一性，须严格规定模块和数
据域的顺序。

ｂ）为避免重复提交相同数据，需要为数据设置由多个数
据域组成的“主键”（ｐｒｉｍａｒｙ ｋｅｙ）。 选择类别和基础信息组成
数据的“主键”，惟一地标示一条生物信息学数据。 当用户提
交数据时，如果数据库中已存在此数据，用户只需更新现有数
据的功能类、测序类或者基础信息类中的部分数据域即可。

ｃ）因为模式中存在可扩展的类，如类别类、功能类等，当
用户针对某一数据的某些 ＸＭＬ模块进行扩充时，所添加的数
据域对于其他数据域应是透明的，即不会影响原有的存储模
式。
在满足以上三条约束的情况下，生成的才是较严格的

ＳＣＩＦＳ存储模式。
此外，在之前的五个类中，最后注明的 ｓｃｈｅｍａ只是合并时

所用到的 ｓｃｈｅｍａ 文件，但对于每个类生成的 ＸＭＬ模块，与其
对应的并不只是单一的一个．ｘｓｄ文件，如类别类，其本身按照
不同派生路径可建立多个．ｘｓｄ 文件，最终组装时再根据目标
文件确定属于此类的哪些．ｘｓｄ文件合并成所需要的 ｃａｔｅｇｏｒｙ．
ｘｓｄ。 这样可以保证与生成的 ＸＭＬ 文件对应的 ｓｃｈｅｍａ规模最
小，也使存储模式更具有灵活性。

4　模式规则的有效性证明
对于 ＤＴＤ 文件来说，ＸＭＬ 模式存在两个主要约束：ａ）模

式的结构有效性。 要求 ＸＭＬ模式是能够被实例化的。 ｂ）模式
的结构良好性。 要求模式定义中的所有元素定义是有意义的，
即元素定义都能被实例化［１３］ 。 而由于 ｓｃｈｅｍａ与 ＤＴＤ的差别，
仅需要给出一种针对 ｓｃｈｅｍａ 方式的基本约束———结构有效
性。 需要明确的一点是，这里所提到模式中存在的问题完全由
模式结构的设计所产生，而与语义无关。
定义　给定一个 ＸＭＬ模式 S，当且仅当 S 中不存在嵌套

定义时，且至少存在一个 ＸＭＬ文档 T，T满足 S，则称模式 S是
结构有效的。
当存在嵌套定义时，ＸＭＬ模式将失去实际意义，即模式中
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某些元素无法被实例化。 不满足结构有效性的 ｓｃｈｅｍａ，元素 A
与 C嵌套引用，导致此 ＸＭＬ模式中存在无限循环，如下所示：

枙 ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ ｎａｍｅ＝“Ａ”枛
　枙ｘｓ：ｃｏｍｐｌｅｘＴｙｐｅ枛
　　枙ｘｓ：ｓｅｑｕｅｎｃｅ枛
　　　枙ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔｎａｍｅ ＝“Ｂ” ｔｙｐｅ ＝“ｘｓ：ｓｔｒｉｎｇ” ／枛
　　　枙ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ ｒｅｌ ＝“Ｃ”ｍｉｎＯｃｃｕｒｓ＝“１” ／枛
　　枙ｘｓ：ｓｅｑｕｅｎｃｅ枛
　枙 ／ｘｓ：ｃｏｍｐｌｅｘＴｙｐｅ枛
枙 ／ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ枛
枙 ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ ｎａｍｅ＝“Ｃ”枛
　枙ｘｓ：ｃｏｍｐｌｅｘＴｙｐｅ枛
　　枙ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ ｒｅｆ ＝“Ａ”ｍｉｎＯｃｃｕｒｓ＝“１” ／枛
　枙 ／ｘｓ：ｃｏｍｐｌｅｓＴｙｐｅ枛
枙 ／ｘｓ：ｅｌｅｍｅｎｔ枛
本文提出的 ＳＣＩＦＳ模式严格按照结构有效性的定义，对于

模式中各部分进行抽象描述，使得其中所有元素均有明确的子
孙或兄弟关系而不会出现嵌套引用的现象。 这不仅使此模式
具有理论意义，而且为下一步根据模式设计具有严格约束的生
物信息数据库打下良好的基础。

5　结束语
将软件设计模式思想引入生物信息学数据存储，借用面向

对象的概念，很好地将各方面的信息抽象为独立的类，使数据
所含信息更加丰富且条理清晰，方便用户进行交叉检索，从而
为海量的生物信息构建起更加发达也更加灵活的体系结构。
由于此存储模式对于信息抽象要求较高，需要对大量领域进行
详细的需求分析，这就要借助许多领域专家的帮助，使信息的
抽象和类的设计更加精确。
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工程与电子技术，２００７，29（１）：７８唱８１．

（上接第 ２５８６ 页）由图２（ａ）可以看出，在支持度阈值达到一定数
值后（本例中是 ０．００５），系统可以获得 １００％与本体没有冲突
的具有一致性规则，这里采用过高的阈值必将导致信息丢失率
的大幅上升，且对于有效性而言并没有太大意义。 这个实验也
表明：通过适当的转换，可以一次性将得到的规则进行批量映
射到本体，而无须再次检测，从而为使用 ＫＤＤ技术自动扩建本
体提供基础。

图 ２（ｂ）主要显示了系统的查全率，在裕度＝０．０１ 的情况
下（支持度＝０时，裕度＝０）得到的测量结果。

以上的实验确实证明了当选用适量的样本及合适的阈值

参数，基于样本空间的规则一致性判则和 ＭＡＲＣＭＡＯ 算法具
有较高的可行性及一定的有效性。

4　结束语
本文通过 ＫＤＤ自动扩建本体过程中出现的规则一致性问

题进行详细阐述，建立数学模型，并提出相应的基于先验规则
优先的 ＭＡＲＣＭＡＯ算法，把本体规则和关联规则的一致性保

持与维护映射到样本空间，利用一定的训练样本去校验新规则
与本体中的先验规则之间的矛盾、冗余、蕴涵关系，解决新规则
和先验规则的规则一致性问题。 实验表明算法可操作性强、精
度高、收敛速度快，具有较高的可行性和有效性。
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