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Anotace

Prace se zabyva instalaci a administraci Galaxy serveru s naslednou konfiguraci
a implementaci programi vyvinutych na Ustavu molekularni biologie rostlin
Biologického centra Akademie véd Ceské republiky, v. v. i.. Konfigurace ob-
sahuje upraveni vychoziho nastaveni serveru pro spravnou spolupraci Galaxy
serveru s ProF'TPD serverem, PostgreSQL databazového serveru a Portable
Batch System. Kazdy bioinformaticky program byl zaveden pomoci konfigu-
race XML souboru, ktery je pouzit pro definovani vstupt a vystupt programu.
Kombinace XML souboru s bioinformatickym programem byla nasledné tes-

tovana na datech poskytnutych Laboratofi Molekularni Cytogenetiky.

Abstract

This work describes the installation and administration of Galaxy server and
following configuration and implementation of bioinformatic programs develo-
ped by Institute of Plants Molecular Biology of Biology Centre of the Academy
of Sciences of the Czech Republic, v. v. i.. Configuration required modification
of default server settings to ensure correct co-operation of Galaxy server and
ProFTPD server, PostgreSQL database server and the Portable Batch System.
Each bioinformatic program was implemented through XML tool configuration
file which is used to define user web interface, types of the input and output
data and additional options. Each combination of XML configuration file and
bioinformatic program was subsequently tested on data files provided by La-

boratory of Molecular Cytogenetics.
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1 UVOD A CILE PRACE 1
1 Uvod a cile prace

1.1 Uvodem

Rozvoj biologie s sebou pfinasi ¢im dal vétsi zapojovani informatickych na-
stroji pro rtizné biologické vypocty. To m4 za nasledek rozvoj novych projekti
jez jsou vytvareny s myslenkou vytvoreni programti umoziujicich vypocty po-
tfebné pro ziskani riznych biologickych informaci a zprostredkovani téchto pro-
gramul uzivateliim,jimz jsou tyto programy napomocny. Jednim z takovychto
projekti je i open source projekt Galaxy.

Hlavni naplni préace je zprovoznéni Galaxy, coz je oteviend on-line plat-
forma pro dostupnost, reprodukovatelnost a transparentnost vypocetniho bio-
medicinského vyzkumu[l]. Galaxy je pojat jako webovy server, ktery obsahuje
programy pro ruzné biomedicinské vypocty a také je mozné do néj zavést
vlastni vypocetni programy. Galaxy server vychézi z toho, ze jeho funkce jsou
prezentovany pomoci webového rozhrani. Toto rozhrani je rozdéleno na tii
casti a listu, jak je vidét na obrazku 1. Levy sloupec ,,tools“ obsahuje seznam
vSech dostupnych programt, které mohou byt pouzity uzivateli pro vypocty.
Stiredni oblast slouzi pro zobrazeni stranek programi, jez slouzi jako hlavni
rozhrani predavajici parametry od uzivatele programu. Pravy sloupec rozhrani
,history* obsahuje seznam vsech vstupi a vystupt jiz vykonanych programii.
Kazdy vystup je reprezentovan jednim blokem, ktery obsahuje nazev vystup-
niho souboru, moznost zménit atributy, stru¢ny vypis programu, moznost pfi-
dani popisku, uloZeni vystupniho souboru, prohlédnuti vystupniho souboru.
Je-1i obsah vystupniho souboru podporovaného typu, pak je také mozny rychly
nahled vystupniho souboru zobrazujici prvnich pét radkd. Lista obsahuje od-
kazy ,,User” —kde je moznost spravy uzivatelova profilu, ,, Admin“ — pro spravu
administratorskych nastroju, ,,Help“ — poskytujici ndpovédu o pouziti Galaxy

a nastroji obsazenych. Odkaz ,,Shared data“ — slouzi pro ptehled sdilenych
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stranek, workflows, historii, ,,Workflow“ — umoznuje vytvaret vlastni workflow,
grafické nastaveni propojeni jednotlivych programu pro dosazeni automatizo-
vaného vypoctu. Kazdy program ma vstupy a vystupy, pomoci workflow lze
programy pospojovat a definovat, co ma byt na vstupu, jaky vystup ma byt
priveden na jaky vstup. Uzivateli takto definovany proces usetii praci, kterou
by predstavovalo ¢ekani na vystup jednoho programu, jez je vstupem pro pro-
gram druhy a podobné. Odkaz , Analyze data“ odkazuje na hlavni rozhrani
webové stranky, tedy zobrazeni sloupce nastroju, stranky a sloupce s historii.
Pomoci webového rozhrani Galaxy serveru jsou prezentovany biomedicinské
programy, coz prinasi moznost pouziti téchto programt pro uzivatele, kteii

nemaji zkuSenosti s programovanim, které jsou vyzadovany pii pouziti samo-

statnych programi, jez se ovladaji prevazné pomoci piikazové tadky. Dalsi

- Galaxy! RepeatEprorer ): ata W S Data  Admin  Help  User
Tools Options ~ — | History Options
Welcome to RepeatExplorer
GetData W= &
Text Manipulation Welcome to PepeatExplarer (eI BB“ZEII)
FASTA manipulation y :
. " i This is the testing version of RepeatExplorer. RepeatExplorer includes utilities for Graph-
e based clustering and characierization of repetitive sequences in nexi-generation | 32: abular output {from ® [ 1
Repeat Explorer sequencing data and tools for the detection of transposable element protein coding 3 output fasta and domain INT. with B
CLUSTERING TOOLS domains. For unregistered users, the available disk space is limited. To register, contact sensitive c-60 d-40 s0.81-3)
SErE e g server administrator at petr@umbr cas.cz
= Graph Based Sequence Clustering .
e o 31: fasta output Ty3 (frf]m— * 02
characterization using graph based Data upload output fasta and domain INT. with
seguence clustering sensitive: c-60 d-40 s-0.8 1-3]
To start click on the GetData tah in the left menu to import sequencing data. Small datafiles = 40 sequences
= Cluster merger This tool enable to can be uploaded directly using HTML browser. Huge files (=2GB) should be uploaded to the format: fasta, database: 2
merge selected clusters into ane and galay server via fip server. We recommend usining Filezilla fip client. To connect use server Info; keys: Tyl-
re-run the cluster analyzes sefling FTPES - FTP over explicit TLS/SSL and address galaxy.umbr cas.cz. Use the same INT  Wicker Anika At cons
user name and password thatwas used to access galaxy server. Alternativelly, curf - - -
PROTEIN DOMAINS TOOLS
command line can be used Tyl-INT__Wicker_Echidne_Os_cons
= protein domain search scan your .
DIMA sequences with protein curl -Tomy file -k -v --ftp-ssl -u user:passwd fip://galaxy. TyL-INT__Wicker_Anika_Al_cons
domains database L L
Afterfiles are uploaded on ftp server you can access them through galaxy Get Data/Upload Tyl-INT__Wicker_Anika_At cons
= Filter fasty36 raw output and extract
Eilter fastv36 (aw output and exract Filte menu. For help on fip upload visit Galaxy Wik
positive protein sequences Filter TyL-INT__ATCOPIA43I
fasty36 and extract positive -
sequences Tools available TYL-INT__Wicker_Anika_At_cons
= Create free Create phylogenetic free Tools available in NGS: QC and manipulation menu are suitable for the preparation of TyL-ANT  THNTL |
from set of sequences P ¥ —_ =
seguences for clustering. They can be used for the conversion of fasigto fasfa B
UTILITIES =] i = [ ) Tyl-INT__Wicker_0Osrl0_0s_cons
= Tool for random selection Tool for Tyl-INT__COPIA3
random selection sequences c LU S TER S TATI1I S TI1C Ln]"i"w:: Z
" Sﬂ%ﬂ'%?wnﬂm Node State Number of | Number | Netoad | physical load physical | Sw =
zzgszn‘cnisn“ar'::‘s" DIENKD name procesors | ofjobs memory average memory | us: =CL15Cont1ig7_85-1012
usage HRSKFNIQPRTTKMYRDLCONYx x HGMKRD
[*] TAEFVSKYLICQHVKVEYRY
Workflows v FUPUURUUURR ISR WS PO
_ LAGKLQRILIPEWKWEQWTMDFVIGLPKTA
galnodl | free 8 0 1.1415 16471056kh |11 4.2 8z K GYDRIWVVVDRLTKSAHFL
PINKKYSLDKLASLYIKKITRYHGVPVSIT
galnod2 | job- 8 8 Ll.oe 16471120kh | 17 54.7 154 SYRDLRFTFKPWGSLQKSLG
exclusive +12 [~ IQLKFSTAFHPQTDGQSERTIOTLEDLLRA
[ u I [2) CTLDFGGSWDMHLHLIEFSY

Obrazek 1: Uvodni internetova stranka Galaxy s pfihlaSenym uZivatelem.

prednosti Galaxy je moznost reprodukovatelnosti vysledki. Reprodukovatel-

nost je zajisténa ukladanim vysledkd v nezménéném formatu, a tedy se tento
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vysledek da pouzit znovu nebo pro jiny vypocet. Dalsi napomahajici véci jsou
metadata, ktera jsou obsazena u kazdého vystupu a nesou stru¢né informace
o datovém souboru, pouzitych nastrojich a parametrech, jez byly zadany pro
dosazeni takového vysledku. Pomoci téchto dat lze v Galaxy spustit opako-
vané vykonani programu, které bude mit ty stejné parametry, pripadné chce-li
uzivatel zjistit, jaky bude vystupni soubor po zméné jediného parametru, je
mu umoznéno predvyplnéné parametry zménit|2].

Galaxy miize byt rozsifen nejen pridanim vlastnich programi, ale také vyu-
zitim sluzeb typu FTP!, PostgreSQL?, Portable Batch System? pro jesté vetsi

zefektivnéni a usnadnéni uzivatelim vyuzivat sluzeb Galaxy.

1.2 Cile prace

Ziskéani a instalace Galaxy, nasledné seznameni se s fungovanim a konfiguraci
Galaxy.

Konfigurace Galaxy pro vyuzivani sluzby Portable Batch System.

Instalace PostgreSQL a konfigurace, ktera obsahuje vytvoreni nového uzi-
vatele spolu s novou databazi, jez bude nasledné vyuzivana Galaxy.

Instalace ProFTPD*[3] spojena s konfiguraci, ktera splituje pozadavky pro
bezpecnost Sifrované komunikace mezi serverem a klientem.

Uprava a vytvofeni programt tak, aby bylo mozno zavést bioinformatické
nastroje vyvinuté na Ustavu molekularni biologie rostlin do jiz zprovoznéné
Galaxy.

Vytvoreni dokumentace k serveru.

Iprotokol pro pfenos souborti mezi poéitadi s vyuzitim poéitacové sité
2objektové-rela¢ni databézovy systém
3software vyuzivany na clusteru pro planovani tloh, tedy rozdéleni vipodéetnich tiloh na

vypocetni zdroje
4yysoce konfigurovatelny software pro FTP server s GPL licenci
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2 Metodika resSeni

Operacnim systémem byl zvolen Debian GNU/Linux na zdkladé poznatk, ze
je pro tento systém mnoho dostupnych programu slouzicich k bioinformatic-
kym v§poctiim, s ¢im7 také souvisi jeho hojné nasazeni na Ustavu molekularni
biologie rostlin (dale UMBR). Pro ziskdni Galaxy bylo pouzito verzovaciho sys-
tému Mercurial, pomoci néhoz je Galaxy server distribuovan, ¢imz je zajisténa
aktualnost ziskanych soubori oproti stazeni souborti v archivu z internetovych
stranek Galaxy. Mercurial je rychly snadno pouzitelny verzovaci nastroj pro
softwarové vyvojare[4], ktery umoziiuje udrzovat stale aktuélni verze soubort,
jez jsou pomoci jeho sluzeb distribuovany. Dalsi funkci Mercurial je moznost
vidét starsi verze a zmény provedené mezi verzemi. Shodou okolnosti je na
UMBR pouzivan verzovaci systém Mercurial, takZe jeho pouziti nepiedstavo-
valo zadny problém. Databazovy server zajistuje PostgreSQL. Galaxy pod-
poruje jak PostgreSQL, tak MySQL. Volba PostgreSQL byla provedena na
zakladé tvrzeni tvirct Galaxy, Ze jejich abstraktni databazova vrstva zajisto-
véna programem SQLAlchemy lépe pracuje s databazi PostgreSQL[10]. Funkci
FTP serveru obstarava ProF TPD. Galaxy primo nevyzaduje zadny konkrétni
server, ale tvirci Galaxy vyuzivaji sluzeb ProFTPD, které poskytuji veskeré
potfebné sluzby pro spravnou komunikaci mezi ProFTPD, PostgreSQL a Ga-
laxy. Po zjisténi téchto véci a malé zkusenosti s FTP servery, bylo rozhodnuto
o vyuziti sluzeb ProFTPD, jez jsou vyuzivany tvirci Galaxy, coz naznacuje

funkcénost spolecné se stabilitou toho spojeni.
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3 Instalace a konfigurace

3.1 Instalace a seznameni se s Galaxy

Instalace bude provedena na Linuxovém operacnim systému Debian GNU /-
Linux, jehoz verze je v dobé instalace 6.0.3, ktery je instalovan na cluster
zatizeni, to bude pouzito pro ucely Galaxy. Dale bylo tfeba vytvoreni uzi-
vatelského G¢tu na daném systému, ktery nemé opravnéni spravce, aby byla
zajisténa bezpecnost. Je vhodné pojmenovat uzivatelsky tcet jménem Galaxy,
snadnéji se pak urcuje, jaké procesy jsou vykonavany pod danym uctem, ¢i
zda nedoslo k ndhodnému napadeni Galaxy serveru a tim spusténi nechténého
programu.

Ziskani Galaxy bylo provedeno pomoci repozitafe Mercurial, ptikazem jez
zaddme do termindlu ¢ konzole (zélezi na jazykové verzi distribuce)
hg clone https://bitbucket.org/galaxy/galaxy-dist/. Ten provede sta-
zeni nejnovejsi verze Galaxy serveru a ulozi vSechny soubory Galaxy do adre-
sare ,,galaxy-dist“, jez se vytvori v domovském adresari. Instalace je provedena
prvotnim spusténim souboru run. sh.

Struktura adresaie galaxy-dist je nasledujici.

adresare
contrib cron database
display_applications external_service_types lib
locale scripts static
templates text test-data
tool-data tools

soubory
create_db.sh extract_dataset_parts.sh | manage_db.sh
run_functional test.sh | run.sh run_unit_tests.sh
tool_conf.xml universe_wsgi.ini
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database — obsahuje slozky:
files — ve vychozim nastaveni urcena pro ukladani vyslednych soubort pro-
gramt spusténych pod Galaxy. Oznaceni soubori a slozek je zajisténo Galaxy,
kdy néazev obsahuje cislo, které bylo pridéleno jako poradové ¢islo.
job_working_directory — zde jsou ve vychozim nastaveni vykonavany pro-
gramy spusténé pod Galaxy, slozky zde vytvarené jsou oznaceny ¢islem procesu
a maji charakter docasnych slozek, které jsou po vykonani programu vyma-
zany.
pbs — slozka bude pouzita pro zapis standardnich vystupt a souboru obsahu-
jiciho chyby pfi pouziti clusteru.
tmp — slouzi pro docasné ukladani soubort.
tool-data — zde se nachézi soubory, které jsou pouzivany programy Galaxy,
konkrétné pti zadavani definovanych parametri.
tools — obsahuje slozky, ve kterych se nachazi jednotlivé programy, jez mu-
zeme pomoci Galaxy pouzit.

Dalsi slozky v domovském adresaii Galaxy.
static — obsahuje soubory spojené s fungovanim html stranek Galaxy serveru.
scripts — zde jsou skripty, které kontroluji podprogramy vyuzivané Galaxy
a také skripty pro mazani souborti vytvorenych uzivateli.
test, test-data — slozky obsahujici testovaci soubory pro podcasti Galaxy
a soubory pouzité pii tvorbé testovacich ¢asti programi, tedy pfi definici tes-
tovaci ¢asti v XML souboru daného programu.

Soubory nachézejici se v.domovském adresaii Galaxy.
datatypes_conf.xml — obsahuje XML® strukturu, ve které jsou definovany
jednotlivé datové typy. Tato struktura je vyuzita pro rozliSovani datovych typtu
pomoci Galaxy, tim dokaze Galaxy rozeznat soubory a uchovavat jejich sprav-

nou strukturu.

Srozsititelny znackovaci jazyk



3 INSTALACE A KONFIGURACE 7

tool_conf.xml — pomoci XML definice jsou urceny programy, jez jsou po
spusténi Galaxy dostupné a viditelné. Pfidani a odstranéni programu je fizeno
pomoci parového tagu <section> vice viz. Implementovani vlastnich programi
na strané (16).

universe_wsgi.ini — slouzi jako hlavni konfigura¢ni soubor pro Galaxy. Zde
se nalézaji sekce pro nastaveni HTTP serveru, filtrii, databaze, slozek, sprava
Galaxy, nastaveni pro PBS.

run.sh — Gstfedni program, ktery zajisfuje spusténi Galaxy. Obsahuje tyto

parametry:
--daemon — slouzi pro spusténi Galaxy pomoci démona na pozadi systému.

--stop-daemon — tento parametr slouzi k zastaveni jiz bézici instance Galaxy,

ktera byla spusténa pomoci démona.

—--reload — slouzi pro spusténi pomoci konzole, kdy jsou standardni vystupy

psany do konzole a béh Galaxy lze prerusit kombinaci klaves CTRL4-C.

3.2 Konfigurace Galaxy pro vyuziti PBS

K zajisténi spravné kooperace mezi Galaxy a clusterem je tfeba pouzit DR-
MAA egg (’'Distributed Resource Management Application API’ soubor spe-
cifikaci API pro Fizeni programového piistupu ke clusteru a cloud systému/[5]),
ten je jiz soucasti Galaxy. Je tedy nutné rici, kde se nachéazi zdrojovy manazer
DRMAA knihovny, toho je dosazeno ptidanim $DRMAA_LIBRARY_PATH do pro-
ménné prostiedi. Na clusteru je cesta ke knihovné /usr/lib/libdrmaa.so.1.0,
staci jiz tedy pridat proménnou. Pfidani provedeme zapisem piikazu

export DRMAA_LIBRARY_PATH=/usr/lib/libdrmaa.so.1.0 do souboru
bashrc, ktery se nachazi v domovském adresafi uzivatele, pod nimz spoustime

Galaxy.
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JelikoZ cluster pouzity pro Galaxy vyuzivé sluzeb TORQUE a MAUI (TOR-
QUE je open source spravce prostiedkt poskytujici kontrolu nad davkovymi
tlohami a distribuovanymi vypocetnimi uzly[6], MAUI je planovac prostiedki
clusteru[7].) podléhaji nasledujici nastaveni tomuto PBS. Dalsi ¢asti nastaveni
je pbs_python egg, ktery je potfebny pro komunikaci s TORQUE. Tohoto na-
staveni docilime spusténim prikazu
LIBTORQUE_DIR=/usr/lib/libtorque.so0.2.0.0 python scripts/scramb-
le.py -e pbs_python z adresafe galaxy-dist.

Nyni je tfeba provést patficné upravy v konfigura¢nim souboru Galaxy.
V sekci Job Execution souboru universe_wsgi.ini nastavime nasledujici pa-
rametry. Pro urceni spoustéce tiloh na clusteru start_job_runners = pbs, na
urceni fronty PBS serveru, do které bude Galaxy posilat tlohy slouzi parametr
default_cluster_job_runner = pbs:///. Témito parametry jsme zajistili,
ze Galaxy bude pro vykonavani tloh pouzivat cluster. Dalsi moznosti nasta-
veni je povoleni obnoveni ulohy, pokud je Galaxy restartovana a na clusteru
byly v té dobé spustény tlohy, jsou tyto tlohy vykonany a po zpétném spusténi
Galaxy ulozeny, dosdhneme toho parametrem enable_job_recovery = True.
Pro omezeni poctu vykonavanych tloh uzivatelem na clusteru slouzi
user_job_limit = 3, kde ¢islo udava pocet povolenych tloh pro uzivatele. Pa-
rametr job_walltime = 600:00:00 urcuje po kolika hodinadch ma byt tloha
bézici na clusteru ukoncena, pokud nebyla do té doby tspésné dokoncena.
Tento parametr je pouze pro nastaveni Galaxy, kdy Galaxy kontroluje, zda
kazda tloha bézici na clusteru neptekrocila tuto dobu. Chceme-li vyuzit
walltime k nastaveni maximalniho casu, ve kterém miize tloha vykonavat vy-
pocet na clusteru, je potfeba toto definovat v parametru default_cluster_jo-
b_runner pridanim parametru -1 walltime = 600:00:00, vysledek tedy bude
default_cluster_job_runner = pbs:////-1 walltime = 600:00:00/. Po-

kud chceme nastavit dalsi omezeni na PBS, je tfeba jej ptridat jako dalsi pa-
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rametry do default_cluster_job_runner. Galaxy v nasem pfipadé obsahuje
nastaveni, které vyuziva nastaveni maximalniho ¢asu béhu tulohy na clusteru
a omezeni vyuziti maximalné 15GB opera¢ni paméti jednou tulohou. V tako-
vémto pripadé vypada konfiguracni parametr takto
default_cluster_job_runner = pbs:////-1 walltime = 600:00:00,

mem = 15G/. Zména slozky, v niz jsou vytvareny docasné soubory se provede
parametrem job_working_directory = /absolutni/cesta/k_adresari, kde
se zada absolutni cesta k adresari, ktery je jiz vytvoren. Veskeré nastaveni pa-
rametrti bylo provedeno pomoci souboru universe_wsgi.ini a podle interne-

tové stranky , Running Galaxy Tools on a Cluster®|8].

3.3 Instalace PostgreSQL a konfigurace Galaxy

Galaxy po instalaci vyuziva integrovaného databazového nastroje SQLite. SQ-
Lite je databazovy nastroj, ktery neobsahuje samostatny server, cela databaze
je tvorena jednim souborem, do kterého zapisuje piimo a z kterého piimo
¢te[10]. Z toho vychazi omezeni, ze veskeré databazové procesy jsou provadény
pod procesem Galaxy. Proces, neni-li volny, nemtize délat nic jiného, pti vétsim
zatizeni roste riziko uzamykani transakénich zamku[10]. Z téchto divodi je do-
poruceno vyuzit databazového serveru, konkrétné PostgreSQL databazového
serveru.

Instalace PostgreSQL byla provedena z repozitaie distribuce Debian, do-
stupnd verze PostgreSQL v dobé instalace z repozitafe byla 8.4.9 (provedeno
pomoci piikazu aptitude install postgresql). Po instalaci je tfeba vytvo-
fit novou databazi, jez bude pouzita pro Galaxy. Také je tfeba vytvorit uziva-
tele, ktery bude moci spravovat databazi. Pravomoc vytvaret uzivatele a da-
tabaze po instalaci ma pouze uzivatel postgres, je tedy nutné se nejdrive jako
tento uzivatel piihlasit. Toho docilime, kdyz jsme ptihlaseni jako root, prika-

zem su - postgres, nyni mame prava superuzivatele v databazovém serveru.
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V ytvoreni uzivatele provedeme pfikazem createuser -P -E galaxy, kde pa-
rametr ”P” slouzi pro nastaveni hesla a parametr ”E” zajisti ulozeni hesla v za-
sifrované formé. Pomoci piikazu createdb -o galaxy galaxy_db se vytvori
databaze se jménem galaxy_db, jejimz vlastnikem je uzivatel galaxy, ¢ehoz
bylo dosazeno parametrem ”-0”[11].

Nastaveni Galaxy provedeme pomoci souboru universe_wsgi.ini, kde se
v sekci Database nachazi parametr database_connection, ten doplnime o pti-
slusnou definici pfipojeni k databazi, tedy
database_connection = postgres://galaxy:heslo@localhost/galaxy_-
db. Z c¢ehoz parametr postgres slouzi pro urceni, o jaky databazovy server
se jedna, Cast galaxy:heslo@localhost urcuje jméno uzivatele, ktery pri-
stupuje k databézi, jeho heslo a doménu, ktera miize obsahovat i port, na
kterém databazovy server bézi. Za poslednim lomitkem se nachazi galaxy_db,
coz oznacuje nazev databaze. Dalsi moznosti vyuziti vlastnosti PostgreSQL je
database_engine_option_server_side_cursors = True, diky cemuz jsou
veskeré databazové pozadavky zpracovavany v databazi a Galaxy se predaji
pouze pozadované Fadky, tim se snizi naro¢nost Galaxy na pamét. Jednoho
databazového pripojeni na vlakno Ize docilit pomoci
database_engine_option_strategy = threadlocal, ¢imz se zabrani nad-

mérné rezii[10].

3.4 Instalace ProFTPD a nasledna konfigurace spolu
s Galaxy

Galaxy umoznuje nahravani soubori pomoci HT'TP protokolu, toto feseni je
vSak vhodné pouze na soubory, jejichz velikost se pohybuje v fadech jednotek
megabyti. Nahrani vétsich soubori je vétsinou ukonceno chybovou hlaskou.
Po zjisténi, Ze repozitaf operacniho systému Debian obsahuje zastaralou verzi

ProFTPD, bylo rozhodnuto stahnout zdrojové kédy ze stranek projektu a na-
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sledné provést kompilaci®. V dobé instalace je pouzita aktualni verze 1.3.4a,
jelikoz ProF'TPD ma fungovat na Sifrované verzi FTP a prihlaSeni méa byt pro-
vedeno pomoci uzivatelskych ¢t vytvorenych v Galaxy, je tieba zahrnout pfi
kompilaci moduly mod_sql, mod_tls a parametr enable-openssl.

Po stazeni a rozbaleni zdrojovych souborti dojde ke kompilaci se zahrnutim
modulti, které potiebujeme pro provoz. Kompilaci a instalaci provedeme sa-
dou ptikazi configure, make, make install[l3]. Pii piikazu configure je
tfeba urcit, které moduly chceme, aby byly zahrnuty. Pro instalaci na Galaxy
byl pouzit tento piikaz
configure --enable-openssl --with-modules=mod_sql:mod_sql_postg-
res:mod_sql_passwd:mod_t1s[14|[15]. Z ¢ehoz parametr enable-openssl za-
jistuje funkénost se sluzbou OpenSSL7, mod_sql slouZi pro komunikaci mezi
ProFTPD a databazovym serverem, mod_sql_postgres definuje, jakého da-
tabazového serveru bude vyuzito a mod_t1ls slouzi k vyuziti funkénosti sluzby
TLS®.

Pted samotnou konfiguraci ProF TPD je potfeba zajistit patficnou ¢ast da-
tabaze, pomoci které se budou ovérovat uzivatelské ucty. Dale vytvorit nového
uzivatele databaze, ktery bude mit pristup k uzivatelskému jménu, heslu, pro
moznost overeni skrz ProFTPD. Nového uzivatele vytvorime pouzitim jiz zmi-
néného prikazu createuser galaxyftp. Ten nam vytvofi nového uzivatele
bez prav vytvoteni databaze a prava na vytvareni roli. Je tfeba nové vytvore-
ného uzivatele pritadit do databéaze a urc¢it mu roli. Toho docilime parametrem
ALTER ROLE, jehoz pomoci nastavime atributy role pro tucet. Nejdiive je po-

treba prihlasit se do databaze Galaxy, na to lze vyuzit psql galaxy_db, nyni

6pieklad zdrojovych kéd@ pomoci piekladade programovaciho jazyka do vysledného fun-

gujiciho programu
"Open Source soubor nastrojii realizujicich Secure Sockets Layer, protokol vyuzivajici

kryptografickych knihoven pro Sifrovanou komunikaci[12]
8Transport Layer Security, protokol vyuzivajici kryptografickych knihoven pro Sifrovanou

komunikaci[12]
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lze zadat ALTER ROLE galaxyftp PASSWORD 'heslododatabaze';[18], timto
ma uzivatel ”galaxyftp” nastavenou roli. Role je v PostgreSQL brana jako
koncepce opravnéni pro piistup k databézi[16]. Dale parametr

GRANT SELECT ON galaxy_user TO galaxyftp; tento prikaz dava zvlastni
opravnéni na objekt databaze, konkrétné opravnéni na prikaz ”SELECT” z ta-
bulky ”galaxy_user”, pro uzivatele ”galaxyftp” [17].

Nastaveni ProFTPD je provedeno pomoci konfigura¢niho souboru
proftpd.conf. V tomto souboru byly nastaveny nasledujici parametry.
Include /usr/local/etc/proftpd-tls.conf slouzi pro nacteni dalsiho kon-
figura¢niho souboru, na néjz odkazuje. ServerName "Public Galaxy FTP"
nastavi jméno serveru, ServerType standalone nastavuje typ serveru, kde
"standalone” je rezim, ve kterém ProFTPD nasloucha prichozim FTP rela-
cim a sam je vyfizuje pomoci podfizenych procesi. Tento rezim je vhodny
pro vysoky provoz, kde veskeré nastaveni se provadi pomoci konfigurac¢nich
soubori pro ProF'TPD. V rezimu "inetd” se ocekava, ze bude spustén pomoci
inetd /xinetd, ktery naslouchd na portu 21, pro pozadavky pfipojeni. Toto je
vhodné pro nizky provoz, obsluhujici malé FTP session. Port 21 nastaven
port, na kterém ProF'TPD nasloucha. User galaxy a Group galaxy slouzi
pro urceni uzivatele a skupiny, pod kterou bude server spustén.
PassivePorts 30000 40000 rozsah porti, jez server vyuzije pro komunikaci
po jiz probéhlé autorizaci. CreateHome on dirmode 700 dovoluje uzivateli au-
tomaticky vytvorit domovskou slozku s danymi pravy. AllowStoreRestart on
pokud dojde k preruseni nahrani souboru, je mozno po znovu obnoveni po-
kracovat od preruseného mista. Umask 037 037 nastavuje nové vytvorenym
souboriim prava, v tomto pripadé "umask” zahrnuje plna prava pro vlast-
nika souboru, pravo ¢ist pro skupiny a vsichni ostatni nemaji zadné pravo.

MaxInstances 30 timto omezujeme pocet soubéznych piipojeni v jednom case,
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ochrana proti DoS ttoku”. DefaultRoot ~ omezeni uzivatele, aby mohl byt

pouze ve své slozce.
ListOptions "-A" umoziuje vypis adresaie i souboru vyjma ”7.” a ”..”.
Vyuziti SQL v ProFTPD je dosaZzeno pomoci parametri, jez jsou zadané
v konfigura¢nim souboru. SQLPasswordEngine on spousti modul
sql_password umoznujici SQL pfistup k heslim v databéazi.
SQLPasswordEncoding hex nastavi kédovani, které bude ocekévano ptfi mani-
pulaci s daty uloZenymi v databézi. SQLEngine on zajistuje spusténi modulu
pro vyuzivani knihovny SQL. SQLBackend postgres urcuje, jaky ,backend!%¢
mé byt vyuzit, pro funkci s PostgreSQL musi byt parametr postgres, pro
funkénost MySQL databaze slouzi parametr mysql.
SQLConnectInfo galaxy@localhost galaxyftp heslododatabaze zde jsou
informace nutné pro pfipojeni do databaze, jako prvni je uzivatel, pod kte-
rym je spusténa databize Galaxy spolu se serverem, na kterém bézi, nasle-
duje uzivatel, ktery existuje v databazi a ma pristup k ptihlasovacim tuda-
jum. Predem jiz vytvofeny uzivatel galaxyftp. SQLAuthTypes SHA1 urcuje me-
todu, pomoci niz jsou hesla Sifrovana. SQLAuthenticate users nastaveni ové-
fovacich funkci modulu mod_sql. SQLUserInfo custom:/LookupGalaxyUser
slouzi pro definovani vlastni syntaxe a odkazujeme se na konfigurovatelny pti-
kaz SELECT SQLNamedQuery.
SQLNamedQuery LookupGalaxyUser SELECT "email,password, '1024',
'1024','/home/cesta_ke_slozce/ftp/%U','/bin/bash' FROM galaxy_user
WHERE email='%U"" nakonfigurovatelny prikaz SELECT, ktery méa sloupce:
”e-mail, password, UID - ¢islo uzivatele, GID - ¢islo skupiny, cesta k adresari,
kde se ukladaji soubory z FTP, kde %U znac¢i proménnou, jejiz hodnota je

uzivateliv e-mail, cesta ke shellu FROM z tabulky ”galaxy user” WHERE

9DoS - utok provedeny vytvorenim spousty dotazii, které se sméfuji na danou sluzbu

s cilem zahltit ji pozadavky a ucinit ji tak nedostupnou
0halik, ktery v sobé nese informace o p¥istupu a p¥ikazech dané databéze
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kde ”email=je roven uzivatelovo e-mailu”. Nastaveni cesty, kam FTP uklada
soubory, je také tfeba nastavit v souboru universe_wsgi.ini parametrem
ftp_upload_dir =/home/cesta_ke_slozce/ftp ¢imz zajistime, aby Galaxy
mohl pristoupit do této slozky pro nahrani ulozeného souboru.

Nastaveni souboru proftdp-tls.conf pro pouziti SSL/TLS komunikace.
Jelikoz se jedna o rozsitfujici modul ,je tieba psat veskeré nastaveni mezi para-
metr <IfModule mod_tls.c> a uzaviraci parametr </IfModule>. Pouziti TLS
zajiStuje parametr TLSEngine on, parametrem
TLSLog /var/log/proftpd-tls.log se urcuje, kam se bude zapisovat log. Vy-
uziti SSL verze 3 a TLS verze 1 zajisti parametr TLSProtocol SSLv3 TLSv1.
Vynuceni pouziti komunikace pomoci TLS pti kontaktovani FTP klienty pro-
vede TLSRequired on. Parametry
TLSRSACertificateFile /usr/lib/proftpd/openssl-cert/server.crt
TLSRSACertificateKeyFile /usr/lib/proftpd/openssl-cert/server.key
se definuje kde je certifikat serveru a kli¢. Ovétovani klienti, ktefi chtéji pouzit
FTP pies TLS vypne parametr TLSVerifyClient off. Vypnuti vyzadovani

1” se provede pomoci TLSRenegotiate required off.Pro

”SSL renegotiation®
vygenerovani certifikdtu byl pouzit prikaz

openssl req -new -x509 -days 365 -nodes -out /usr/lib/proftpd/op-
enssl-cert/server.crt -keyout /usr/lib/proftpd/openssl-cert/serv-

er.key.[23]

Hymozituje modifikovat Sifrovaci kli¢ pro zabezpecenou relaci bez ukondeni existujiciho

spojeni[22]
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4 Implementovani vlastnich programii

4.1 Zobrazeni programu v Galaxy

Zobrazeni programil je zajisténo diky definici pomoci XML souboru
tool_conf.xml, ten ve své definici nese odkazy na programy, jez se zobrazuji
na webové strance Galaxy. Jak je vidét na obrazku 1. XML soubor obsahuje
nasledujici strukturu.
<?xml version="1.0"7>

<toolbox>

<section name="Nazev sekce" id="oznaceni">

<label text="Popisek" id="oznaceni_popisku" />

<tool file="cesta/k_souboru.xml"/>

</section>
</toolbox>

Parovy tag <toolbox> oznacuje hlavni oblast, jez se zobrazuje na strance

Galaxy. Uvnitf se nachazi parovy tag <section>, ten slouzi pro zobrazovani
kategorii, oteviraci tag obsahuje parametr name="", do néjz se zadava nazev
kategorie, ten se zobrazi v Galaxy a ma funkci rozklikavaci nabidky. Dalsi
parametr je id="", pomoci néjz se identifikuje dana kategorie. Zadany iden-
tifikdator musi byt jedinecny, mél by obsahovat mald pismena a dislice. Pro
snadnéjsi organizaci programt v jedné kategorii, pokud je v této kategorii vice

programi, pricemz urcité programy vytvareji specifické skupiny, je mozno vlo-

zit popis a to pomoci tagu <label />, ten obsahuje parametr text="", do
néjz se zada text, ktery chceme, aby byl zobrazen. Parametr id="" slouzi pro

identifikaci popisku a mél by zase splnovat pozadavky na jedinec¢nost spolu se
zapisem malymi pismeny, ¢islicemi nebo podtrzitkem. Zobrazeni programu je
zjisténo pomoci tagu <tool /> jehoz parametr file="" slouzi pro odkaz na

hlavni XML soubor daného programu, do parametru se zadava cesta k onomu
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souboru. Ve vychozim nastaveni se vychazi z toho, ze hlavni slozka obsahu-
jici programy, je slozka jménem tools, tudiz se zadava cesta v podobé ad-
resait obsazenych v adresari tools. Pro priklad je v adresafi tools adresar
umbr_programs, ktery obsahuje adresai seqclust uvnitf néhoz je program
seqclust spole¢né s hlavnim souborem seqclust.xml. Vysledny parametr tak
bude <tool file="umbr_programs/seqclust/seqclust.xml">, tim je dosa-
zeno odkazani na hlavni XML soubor programu, jez v sobé nese nazev, popis
a dalsi adaje. Diky tomuto je na webové strance Galaxy v oblasti programi
zobrazen nazev programu spolecné s popisem a zaroven slouzi jako odkaz na

stranku programu.

4.2 Tvorba XML souboru vlastniho programu

Hlavni véci, kromé vytvoreni samotného programu, ktery se bude starat o po-
tfebné vypocty, je vytvoreni XML souboru. Pomoci definic XML souboru Ga-
laxy zajisti zobrazeni webové stranky, pomoci které komunikuje s uzivatelem
a nasledné programem. Struktura XML souboru je nasledujici.

<tool id="seqclust" name="Graph Based Sequence Clustering" versi-
on="1.0.0">

<description>Repeat discovery and characterization using graph
based sequence clustering </description>

<command interpreter="bash">

seqclust-main.sh -s $input -m $mvstup -o $ovstup -v $vystupl -w
$vystup2 -y $vystup3 -x pdffile.pdf -z RMSKtable -r $__root_di-
r__ -t $output_html -u '$output_html.extra_files_path'

</command>

<inputs>

<param format="fasta" type="data" name="input" label="input DNA

sequences" help="sequences from shotgun genomic sequencing" />
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<param name="ovstup" type="integer" size="6" value="50" label="
minimal overlap for assembly" help="this parameter affect assem-
bly but not clustering" />

<param name="mvstup" type="integer" size="6" value="100" label="
Number of reads in a cluster to make its directory" />

<param name="paired" type="boolean" truevalue="true" falsevalue=
"false" checked="False" label="All sequence reads are paired"
help="check if you are using pair reads and and input sequences
contain both read mates and 1left mates alternate with their
right mates"/>

</inputs>

<outputs>
<data format="zip" name="vystupl" label="Archive with cluster-
ing results from ${input.namel}" />
<data format="fasta" name="vystup2" label="Contigs from ${inp-
ut.name} based on clustering" />
<data format="txt" name="vystup3" label="Log file from (from
${input.name}" />
<data format="html" name="output_html" label="HTML summary of
graph based clustering of ${input.name} " />

</outputs>

<help>

**kWhat it doesx**

All to all sequence comparison of sequence reads is performed
using megablast.

</help>
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</tool>
Vyse uvedend definice XML je ze souboru ,seqclust.xml“ (Pfiloha C), jez zajis-
tuje definovani parametri potiebnjch pro program vyvinuty na UMBR, ktery
zpracovava sekvence DNA a jehoZ vystupem jsou grafy, soubory s hity sekvenci
a souboru archivu, v némz jsou vSechny soubory z vystupu obsazeny. V XML
souboru pro program je nékolik parametr Vsechny parametry, které je mozné
zadat jsou zvefejnény na webovych strankach ,Galaxy Tool XML File*[19].
Uvodni parovy tag <tool> obsahuje parametr id="", ktery nese jedine¢né
oznaceni programu. Plati zde stejné omezeni jako pro ”id” v souboru
tool_conf.xml, parametr name="" slouzi pro zadani nazvu programu, ktery
je zobrazen v panelu programi na webové strance Galaxy, a také na webové
strance programu zobrazené v Galaxy. Posledni parametr version="" slouzi
pro zadani c¢isla verze programu. Parovy tag <description> je vyuzit pro
popis charakterizujici program. Tento popis je zobrazen v panelech programi

hned za nazvem programu.

4.2.1 Volani programu v XML souboru

Dalsi parovy tag <command> slouzi pro definovani vytvoreného programu, ktery
se stara o vypocty a dalsi operace, tento tag obsahuje parametr
interpreter="bash", pomoci néhoz se urcuje, jakym programovacim jazy-
kem je napsan program, ktery chceme spustit. Za oteviraci tag <command>
se zada nazev programu, ktery ma byt spustén spolu s parametry. Parametr
__root_dir__ je definovan pomoci proménné v Galaxy a obsahuje cestu k ad-
resari, ve kterém je Galaxy nainstalovan, takzvany domovsky adresar. Dalsi
parametr

$output_html.extra_files_path je definovan také pomoci Galaxy a slouzi
pro vytvoreni slozky se stejnym jménem jako vystupni soubor, kdy je tato

slozka ulozena spole¢né s vystupnim souborem v adresari pro ukladani soubort
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a obsahuje soubory, které je mozno do ni pomoci programu ulozit. V souboru
extractfasta.xml je pouzit parametr

$__app__.config.job_working_directory, pomoci né¢hoz je predana cesta
k adresaii job_working_directory, ve kterém jsou vytvareny docasné slozky
slouzici pro vykonani programi, jez jsou uzivatelem spustény a pomoci Galaxy

predany clusteru.

4.2.2 Vstupni ¢ast XML souboru

Pomoci parového tagu <inputs> se oznacuji vstupy, které jsou zobrazeny na
webové strance, budto jako textové pole, vybiraci seznam nebo zaskrtavaci po-
licko. Na obrazku 2 je vidét, jak Galaxy zobrazi stranku programu, na niz jsou
obsazeny vstupni parametry. Kazdy vstup je jeden tag <param />, tento tag
mé nékolik parametri. Parametr name="" slouzi pro jedine¢né pojmenovani,
které je pouzito jako parametr pro vstupni soubor programu. Parametrem
type="" se urcuje datovy typ vstupnich proménnych, jehoz hodnotou muze
byt ,text“ — urcujici, ze vstupni data budou ve formé textu ziskana z formu-
late, ,integer“ a ,float“ — znaci, Ze vstupni data budou ¢isla ziskana z for-
muléfe, ,boolean” — reprezentuje zaskrtavaci policko a predava logickou hod-
notu, ,data“ — znaci, ze uzivatel vybere soubor z dostupnych soubort, které
ulozil do Galaxy nebo je ziskal jako vystup vykonaného programu pod Ga-
laxy. Obsahuje-li parametr type="data" hodnotu ,data“, pfida se parametr
format="tabular", pomoci kterého se nastavi typ souboru. Dalsi parametr
label="" slouzi pro zadani nazvu ¢i popisu, pomoci tohoto, je znamo o jaky
vstup se jedna. Zaroven je tento text na webové strance zobrazen nad vstupnim
polem tu¢nym pismem. Je-li potieba pridat vysvétlujici popis ke vstupnimu
parametru, provede se to pomoci parametru help="", do néhoz se zapise vy-
svetlujici text, jenz je na webové strance programu zobrazen pod vstupnim

polem. Nastaveni velikosti vstupniho pole je dosazeno pomoci size="". Je-li
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longer sequence are recorded. The information about the similarity hits is used for construction TGTTAATGGCTTCGACCCAARAATATTTG
ofthe graph where nodes represents sequence reads and edges between nodes GG
corresponding to similarity hits (2). Sequences are divided into clusters in a way thatthere is ra TAGGCTATGTTCGTTTAACATGGTTCTTG
elatively high number of similarity hits between the sequences belonging to the same cluster TCATTTCTTGTAAACTCCTATTTTTITCTT
while arelatively low number of similarity hits is present between clusters (3). Each cluster with TC
a size above the threshold is characterized by a similarity search against the databases of AACTACTCCATTTTGTTGTGGGTTTCTTG
ggGTAGAGAAATFATGG’ITATACCCATW

= Toolfor random selection Tool for
random selection seguences

= Sequences names affixer Tool
appending suffix and prefix to
SequUences names

Workflows known repeats and its graphical layoutis calculated (4). Assembly is performed by cap3
program on sequences from each cluster. Output consist of HTML report and also a
downloadable archive with all analysis results (5) Graph layouts can be analyzed using
SeqGrapheR program. The mostrecent version of SeqGraphePR can be downloaded from the
Laboratory of Molecular € website

37: Archive with clusiering @ /-3
results from contigs
[<T m [ [

Obrazek 2: Galaxy a zobrazeni stranky programu.

type="integer" nebo type="float" dalsim parametrem, miize byt min=""
urcujici minimalni moznou hodnotu, ktera smi byt zadana, max="" naopak ur-
¢uje maximalni hodnotu, jez miize byt zadana. Zada-li uzivatel jinou hodnotu,
ktera je mimo dovoleny rozsah, je na tuto skutecnost upozornén pred vyko-
nanim programu pomoci zéervenani vstupniho pole a upozornujiciho textu, ze
zadana hodnota neni v mezich povoleného rozsahu.

Pro ptiklad v programu extractfasta.xml (Pfiloha D) je tento tag
<param name='"cvstup" type="integer" size="3" value="60" min="0"
max="100" label="minimum similarity [%] " /> po zadani Spatné hod-
noty je uzivatel upozornén, ze hodnota mize byt pouze v rozmezi 0 az 100.
Predvyplnéné pole je mozno nastavit pomoci parametru value="", piicemz
hodnota v tomto parametru je nasledné zobrazena ve vstupnim poli na webové
strance, a také predana jako parametr, neni-li zménéna. Pokud je parametr

type="boolean", pak parametr truevalue="" nese hodnotu, jez je zadana
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a tu predava jako parametr, pokud je vyhodnoceni pravdivé, neni-li vyhodno-
ceni pravdivé, pak se predd hodnota jiz obsahuje parametr falsevalue="".
Parametr checked="" nastavuje vychozi hodnotu zaskrtavaciho policka, hod-
nota False zobrazi nezaskrtnuté policko a hodnota True zobrazi zaskrtnuté
policko. Pokud je parametr type="select", musi byt ur¢eny hodnoty, ze kte-
rych se bude vybirat. To se dél4 pomoci parového tagu <option>. Pro priklad
ukazka ze souboru maketree.xml (Pfiloha E), ktery obsahuje tyto hodnoty.
<param name="mvstup" type="select" label="distance method">

<option value="0" selected="true">uncorrected</option>

<option value="1">Jukes-Cantor</option>

<option value="2">Kimura</option>

</param>

Parametr value="" v tagu <option > nese hodnotu, kterd se nasledné

predéa jako hodnota vstupniho parametru $mvstup. Parametr selected="true"
urcuje, ze ta hodnota, ktera tento parametr obsahuje, bude nastavena jako vy-
chozi hodnota. Text zadany mezi oteviracim tagem <option > a uzaviracim
tagem </option>, se bude zobrazovat ve vybérové nabidce ¢imz reprezen-
tuje danou hodnotu. Dalsi moznosti, jak vytvorit vybiraci nabidku, je pouziti
textového souboru, ktery ma podobu tabulek, kde jednotlivé sloupce nesou
pozadované hodnoty, jako je jméno pro zobrazeni a hodnotu, jez bude predana
parametrem. V souboru fastaload.xml (Pfiloha F) je této moznosti vyuzito,
pro ukazku c¢ast kédu, ktera této moznosti vyuziva.

<param name="domains" type="select" label="Choose protein domain
type">

<options from_file="protein_domains.txt">

<column name="name" index="2" />

<column name="value" index="0" />

</options>
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Parametr from_file="protein_domains.txt" urcuje, Ze se hodnoty pro vy-
bérové menu budou brat ze souboru protein_domains.txt, ktery se nachézi
ve slozce tool-data. To je vychozi slozka, do které je potieba zadat veskeré
soubory, které by mély byt pouzity pro sluzby vybérové nabidky. Tato slozka
se nachazi v domovském adresaii Galaxy. Kazda polozka ve vybérové nabidce
reprezentuje jeden radek ze zdrojového souboru. Parametr name="name"

index="2" urcuje, ze tato hodnota se bude zobrazovat jako hodnota jed-
notlivych polozek vybérového menu a ¢islo v parametru index="" oznacuje
¢islo sloupce zdrojového souboru, ve kterém jsou obsazeny néazvy. Parametr
name="value" index="0" urcuje hodnotu, jez se bude predavat parametrem,
pfi¢emz tato hodnota se nachazi v nultém!? sloupci zdrojového souboru. Zdro-
jovy soubor mé nasledujici strukturu. Rédek oznacen symbolem # je vyhod-

nocen jako komentar.

#Code  Name Nick
GAG TE_domains newest GAG GAG
CHDCR TE_domains newest CHDCR CHDCR
CHDII  TE_domains newest CHDII ~ CHDII

INT TE_domains_newest_INT INT
PROT TE_domains_newest PROT PROT
RH TE_domains_newest_RH RH
RT TE_domains_newest_RT RT

4.2.3 Vystupni ¢ast XML souboru

Dalsi ¢asti XML souboru je definovani vystupi, tuto tlohu zajistuje parovy tag
<outputs>, vystupni data se definuji pomoci tagu <data />. Vystup v Galaxy
je pojat tak, ze vystup je soubor a co vystup, to samostatny soubor, coz ve

skutecnosti znamend definovat kazdy vystup zvlast. Ma-li program tii vystupni

120znacdovano feci programéatora
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soubory, naptiklad jeden PDF!? soubor s textem, druhy PDF soubor obsahujici
grafy a tfeti textovy soubor obsahujici log!* programu, je nutno definovat
ve v¥stupni ¢asti XML souboru t¥i vystupy. Programy vytvorené na UMBR
produkuji desitky az stovky vystupnich souborti, proto byla zvolena moznost
vSechny tyto soubory vlozit do jednoho souboru, jehoz datovy typ je archiv,
¢imz se zajisti ziskani jednoho vystupniho souboru. Druhou moznosti je pouziti
parametru extra_files_path pro ukladani soubort do slozky pomoci extra
cesty (zminéno v podsekei 4.2.1). Kdy se soubory uloZené do této slozky zobrazi
za pomoci jednoho HTML vystupniho souboru, ve kterém se vytvori odkazy
tak, aby odkazovaly na soubory ve slozce.

Tag <data /> méa parametr format="", ktery slouzi pro uréeni typu, jez
bude mit vystupni soubor. Parametr name="" slouzi pro jedinecné oznaceni,
které je pouzito jako parametr pro vystupni soubor programu. Parametrem
label="" se urcuje text, ktery bude zobrazen na webové strance v c¢asti vy-
stupnich soubort. Pomoci tohoto textu se identifikuji jiz provedené vystupy
z programu. V tomto parametru je mozno pouzit proménnych a vnitinich
funkci Galaxy pro jesté lepsi upfesnéni, o jaky vystup s jakymi parametry
se jedna. Pro priklad ¢ast kodu ze souboru extractfasta.xml.
<data format="fasta" name="vystupTyl" label="fasta output Tyl
(from-${input.name}, with sensitive: c-${cvstup} d-${dvstup}
s-${svstup} r-${rvstuph)" />
Zde proménna input.name slouzi pro pridani nazvu vstupniho souboru, kon-
krétné nadzvu vstupniho souboru, jez ma name="input". Dalsi moznosti upfes-

néni je pridani hodnot vstupnich proménnych. Pridanim proménnych ${cvstu-

3Portable Document Format - formét vyvinuty firmou Adobe Systems je globalnim stan-
dardem pro vytvaieni a prohlizeni soubori s libovolnym obsahem. Zajistuje stejné zobrazeni

na jakémkoliv opera¢nim systému, ¢imz jej tvor{ snadno sdilnym s kymkoliv a kdekoliv.[20]

z4znamy programu obsahujici vypisy programu o pritbéhu programu, chybovych hlsen,

¢i vlastnich prikazi nastavenych pro zapis do logu
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p},
${dvstup}, ${svstup}, ${rvstup} docilime zobrazeni vstupnich hodnot
téchto proménnych. V pripadé souboru extractfasta.xml jde o zobrazeni

¢isel, protoze vstupni hodnoty jsou ¢iselného typu.

4.2.4 Zbyla ¢ast XML souboru
4.2.5 Céast pro HELP

Jako dalsi soucast XML souboru je parovy tag <help>, ktery slouzi pro zob-
razeni napovédy pro uzivatele. Tato napovéda miize popisovat jak samotny
program, tak praci s programem, piripadné vysvétlit, co zptisobi jaké chyby,
které se mohou vyskytnout. Napovéda je zobrazena pomoci webového roz-
hrani programu pod sekci vstupnich parametri. Definovani struktury textu se

t15

provede pomoci parametri z reStructuredText . Pro ukazku prehled nékte-

rych parametri.

prosty text vyuzivajici jednoduché a intuitivni konstrukce pro vytvoreni dokumentu[21]
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parametr

vyznam

.. class:: warningmark

zobrazi zluty trojuhelnicek s vy-

ktiénikem

.. class:: infomark

zobrazi modry ctverec se zaoble-

nymi rohy a symbolem i

.. image:: ./static/images/obrazek.png

zobrazi obrazek, cesta musi byt
do adresafe static/images, ktery

je v domovské slozce Galaxy

.. _ukazatel: http://galaxy.umbr.cas.cz

slouzi pro definovani odkazu na

internetovou stranku

jakykoliv text::

vytvori takzvany paragraph, kdy
text psany za timto bude malym

pismem a zarovnan doleva

*text mezi*

tento text bude kurzivou

**text mezi*t*

tento text bude tucny

* text

vytvori seznam, dalsi symboly pro

tvorbu seznamu jsou ”-", 74"

vytvori horizontalni carkovanou

céaru

Dalsi znacky, které je mozné pouzit jsou na strankach projektu ,reStructu-

redText Markup Specification®[21].

4.2.6 Cast pro test

V XML souboru je mozno vytvorit testovaci funkce, které po spusténi zjisti,

zda byl program spravné vykonan. Testovani se provadi pomoci definovani

vstuptd a definici o¢ekavanych vystupt, pfi ¢emz se provede jejich porovnani

s vystupem z programu, kterému byl pfedan definovany vstup. Struktura méa

tuto podobu.
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<tests>

<test>

<param name="input" value="test_soubor_pro_testovani.txt" />
<output name="output" file="test_soubor_pro_testovani_vystup.tx-
">

<assert_contents>

<has_text text="Hlavicka'"/>

<not_has_text text="dneska"/>

</assert_contents>

</output>

</test>

</tests>

V tagu <param />, ktery urcuje vstupni ¢ast testovaci casti je parametr
name="input", ten slouzi pro urceni vstupniho souboru. Jméno musi byt shod-
né se jménem, které je ddno u vstupniho parametru vstupni ¢asti XML sou-
boru. Parametr value="soubor . pripona" slouzi pro identifikovani testovaciho
vstupniho souboru. Tag <output> slouzi pro definovani vystupniho testovaciho
souboru a jeho parametr name="output" musi mit stejny nazev jako vystup
ve vystupni cCasti souboru. Parametr file="vystup_soubor.pripona" defi-
nuje vystupni soubor testovaci ¢asti. Vstupni a vystupni soubory testovaci
¢asti se nachazeji v adresafi test-data, jenz je umistén v domovském adresari
Galaxy. Parovy tag <assert_contents> slouzi pro definovani sekvenci kontrol,

pomoci kterych je mozné detailnéji urcit testovaci parametry.
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5 Testovani

5.1 Testovani Galaxy

Po prvnim spusténi Galaxy serveru je mozno pouzit ptikaz

sh run_functional_tests.sh z domovského adresaie Galaxy. Ten zajisti vy-
konani internich testi, které jsou distribuovany spolu s Galaxy, jez zajisti
otestovani vSech programii Galaxy, které maji definovany testovaci parame-
try v XML souborech. Vystupnim souborem je HTML stranka nachéazejici se
v domovském adresafi, jejiz nazev bude run_functional_tests.html. Tato
HTML stranka podava piehled o vSech provedenych testech, spolecné s jejich
vysledkem. Pomoci tohoto otestovani je mozné zjistit nefunkénost nékterého
programu, kterd se neda zjistit z logu pii spusténi a projevila by se az prii
pouziti onoho programu. Pomoci sh run_unit_tests.sh lze otestovat pouze
Galaxy bez zahrnuti testovacich soucasti programi.

Pro prvotni testovani programt vlozenych do Galaxy spole¢né s otestova-
nim, jak Galaxy server komunikuje s PBS, byly pouzity soubory obsahujici
sekvence DNA, jez poskytl UMBR. Tyto soubory mély piiméfeny pocet sek-
vencl pro zajisténi, ze vypocty budou provedeny v relativné kratkém case,
rfadoveé desitky minut az hodin. Po predlozeni testovaciho souboru programu
se sledovalo, zda se program ukonci bez chyby a zda vystupni soubor méa poza-
dovany obsah. Pfi vykonavani programu bylo pomoci piikazti PBS zjistovéno,
zda je vypocet vykonavan na nodech'® clusteru. Pro ovéieni, ze Galaxy dodr-
Zuje nastavené parametry, bylo spusténo nékolik tloh pod jednim uzivatelem,
ze kterych byly vykonavany soucasné pouze tii, ¢imz doslo k potvrzeni fungu-
jicitho omezeni poc¢tu spusténych tloh na uzivatele.

Po provedeni nékolika testovacich tiloh, které trvaly rtizné dlouhou dobu,

se vyskytla chyba, kdy pfi vykonani programu byla absence vystupu. Tento

16yypocetni uzly clusteru
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problém se projevoval u vypocti, jez mély kratkou dobu vypoctu. Po vylou-
¢eni moznosti, ze je chyba zptsobena programem, bylo zjisténo, Ze se jedna
o chybu, kdy sitova sluzba zajistujici pfenos vypocti mezi jednotlivymi nody,
uklada data. V dobé po vykonani programu vsak Galaxy ulozena data nevidél.
Tato chyba se projevuje pfi pouZiti NFS!” mezi jednotlivimi nody clusteru.
V souboru universe_wsgi.ini je zminén parametr

retry_job_output_collection = 5, ktery urcuje pocet pokust pii divani se
na PBS server pro vysledna data, kdy mezi jednotlivymi pokusy ¢eka sekundu.
Dalsi moznosti je pouziti parametru -noac pfi ptipojovani pomoci NFS. Ovliv-
néni NFS vsak neslo pomalejsi prenos soubori, to bylo posléze pracovniky
UMBR vyhodnoceno jako netinosné a upustilo se od tohoto Feseni. Jako vy-
sledné Teseni se proto do programil pouzilo pfidani funkce cekaci smycky, ktera
je spusténa po vypoctech programu a ma za kol ¢ekat minutu. Tim je zajis-
téno, ze kazdy program bude trvat minimalné minutu, ¢imz by se mélo predejit

vyse zminéné chybé.

5.1.1 Testovani ProFTPD

Pro otestovani, zda ProF'TPD vyuziva nastaveného Sifrovaného pienosu, bylo
pouZito testovani sifového provozu pomoci programu Wireshark. Nejprve byl
ProFTPD server spustén bez Sifrovani. Ve zjisténych paketech, slouzicich pro
FTP, bylo zjisténo snadno citelné heslo, které bylo zaddno pti ptihlasovani.
Po spusténi ProFTPD serveru s vyuzitim Sifrovani se v pfislusnych paketech
nachéazel pouze Sifrovany obsah.

P#i ulozeni souboru pomoci FTP, byly veskeré soubory neviditelné Ga-
laxy serverem. Bylo zjisténo, ze ulozené soubory nejsou vlastnény uzivatelem

ygalaxy*, pod kterym byl ProFTPD server spustén. Zpisobily to parame-

1"Network File System, sitov§ souborovy systém slouzici pro sdileni souborti v siti, nebo

pripojeni sitovych diski.
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try SQLMinUserGID 620 SQLMinUserUID 620, diky nimz byly soubory ukla-
dany pod jinym UID'® a GID!?[24]. Reseni se skryva v nastaveni parame-
trtt SQLDefaultGID 1024 SQLDefaultUID 1024, kdy cisla byla nastavena tak,
aby odpovidala ¢islim uzivatele ,galaxy®.

Funkénost ProF'TPD pfi pouzivani zacala vykazovat chyby pii nahravani
soubort, kdy soubory se nahravaly ve smycce bez ukonceni, nebo nesly na-
hrat vibec. Po prohlédnuti logu z ProFTPD serveru byla nalezena chyba
client did not reuse SSL session, rejecting data connection.
Nekteri FTP klienti neumi opétovné pouzit SSL sezeni, pro vyfeseni tohoto
problému se do souboru proftpd-tls.conf pridal parametr

TLSOptions NoSessionReuseRequired.

6 Zavér

V této praci bylo predstaveno zdkladni seznameni se strukturou domovského
adresafe galaxy-dist serveru Galaxy. Predstaveny byly moznosti konfigurace
a nazorna konfigurace pro vyuziti Galaxy spole¢né s databazovym serverem
PostgreSQL. Také byly ukazany zdkladni prikazy, s jejichz pomoci se vytvo-
fila nova databaze a novy uzivatel databaze v PostgreSQL. Pfedstavena byla
také konfigurace, jez umoznovala pouziti PBS. Dalsi ¢ast prace ukazala, jak
nakonfigurovat ProFTPD server pro spole¢né fungovani s Galaxy.

Druhéa cast prace zabyvajici se implementaci programu predstavila moz-
nosti zakladniho nastaveni soubori XML tak, aby bylo mozno pomoci XML
souboru obsluhovat dany program. Tvorba XML byla rozdélena na ¢ast vstupni,
ktera zajistovala definovani vstupnich parametri, jez se predéavaly programu.
Ve vystupni ¢asti se definovaly vystupy, které program ma a jak je bude Ga-

laxy prezentovat. Posledni ¢asti bylo predvedeni moznosti, jak vytvorit napo-

18¢islo uzivatele, pod kterym je uzivatel identifikovan v systému

¢islo skupiny ve které je uzivatel zafazen a pomoci niz je v systému identifikovan
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védu, ktera slouzi pro objasnéni, co program vykonava nebo jaké jsou potieba
vstupni soubory.

Cile prace byly splnény. Prinos prace pro mé vlastni poznani byl velky.
Prace mi umoznila nahled do déji bioinformatickych vypocti, jez pracuji se
sekvencemi DNA. Dalsim pfinosem pro mé byla moznost prace s clusterem
a FTP serverem. Prace mé také v nékterych pripadech naucila trpélivosti
postupnému pfemysleni, pred zbrklym jednanim a nésledné kolizi v podobé

ztraceni Casti databaze ¢i poniceni konfigurace Galaxy.
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