Biologia: BioKepler
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Krotki opis ustugi
Ustuga jest przeznaczona dla biologéw i bioinformatykow.

Ustuga BioKepler skiada sie z kilku elementéw: dostarczane jest cate wirtualne sSrodowisko pracy dostepne poprzez zdalny desktop: maszyna
wirtualna uruchomiona na zasobach chmurowych, a na niej zainstalowany zestaw popularnych narzedzi i aplikacji bioinformatycznych oraz
oprogramowanie BioKepler. BioKepler jest modutem platformy zarzadzania naukowymi scenariuszami obliczeniowymi - Keplera, ktory stuzy do
uruchamiania zestawu narzedzi bioinformatycznych w rozproszonych $rodowiskach obliczeniowych takich jak PLGrid. Uzytkownik moze tworzy¢ cate
scenariusze obliczeniowe (ang. workflows lub pipelines), sktadajace sie z wielu krokéw, a poszczegolne komponenty mogg by¢ uruchamiane na
réznych zasobach obliczeniowych.

Przyktadowe komponenty BioKeplera (tzw. aktorzy): 2bwt-builder, DynamicTrim.pl, RNA_parse.pl SOAPdenovo31mer, blast_rRNA.pl, blastall,
bowtie, bowtie-build, bowtie2-build, breakdancer-max, bwa_align bwa_index, cd-hit cd-hit-454, cd-hit-est, clustalw, clustalx, cuffdiff, cytoscape,
faa_stat.pl, fastq2fasta.py, fraggene_scan.pl, fraggene_scan_parse.pl, hmm_rRNA.pl, hmmsearch.pl, hmmsearch_parse.pl, kegg.pl, kegg_parse.pl,
metagene.pl, mother, muscle orf_2_tbl.pl, orf_finder, qc_filter.pl, qc_filter_fastq.pl, giime rasmol, rpsblast.pl, rpsblast_parse.pl, samtools, soap, ssake,
tRNAscan-SE.pl, tophat, uchime, velvetg, velveth

Srodowisko Kepler, w ktorym scenariusze s tworzone graficznie poprzez taczenie aktoréw (elementarnych cegietek wykonujacych okreslone
zadanie) przy uzyciu kabli (ktére transportujg dane), ma wbudowana biblioteke ponad 400 aktoréw (np. 'wyrazenie matematyczne', 'czytnik danych
tabelarycznych', 'kod Java', 'skrypt Python', 'narysuj wykres'). Gotowe scenariusze moga by¢ uruchamiany w trybie graficznym badz z linii komend.

Aktywowanie ustugi

Aby skorzystac z ustugi BioKepler, nalezy mie¢ aktywne konto w Infrastrukturze PLGrid oraz aktywna afiliacje.

Do ustugi BioKepler moze uzyska¢ dostep kazdy uzytkownik PLGrid, ktory jest uzytkownikiem ustugi Molecular Biology Data Analysis Toolkit . W celu
uzyskania dostepu do tej ustugi nalezy po zalogowaniu si¢ w Portalu PLGrid w lewym menu wybra¢ zaktadke Ustugi. Po przejsciu do tej zaktadki
nalezy klikna¢ zielony przycisk Zarzadzaj ustugami, znajdujacy sie w prawym gérnym rogu. Spowoduje to przejscie do Katalogu Aplikacji i Ustug
(KAiU), gdzie nalezy wyszuka¢ ustuge Molecular Biology Data Analysis Toolkit, a nastepnie o nig aplikowacé.

Przyznanie ustugi nastepuje automatycznie. Gdy ustuga zostanie przyznana, pojawi sie na liscie ustug w portalu PLGrid ze statusem ,active” Status
ustugi bedzie réwniez widoczny w KAIU jako "Status uzytkownika: Ustuga aktywna — ustuga dostepna dla uzytkownika".

Pierwsze kroki
Ponizej przedstawione sg nastepujace kroki:

instalacja oprogramowania x2go

konfiguracja x2go

faczenie ze srodowiskiem pracy uzytkownika BioKepler ( na zasobach chmurowych)
uruchomienie oprogramowania BioKepler

zatadowanie i uruchomienie przyktadowego scenariusza (ang. Workflows)

Instalacja oprogramowania x2go

1. Pobranie oprogramowanie x2go (klient) ze strony: http://wiki.x2go.org/doku.php/doc:installation:x2goclient - na odpowiednig platforme.
2. Instalacja klienta x2go

Konfiguracja klienta x2go:

1. Session name: Bi oKepl er
2. Host: 62. 3. 168. 25
3. login: pl guser nane


https://kepler-project.org/
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626092
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626190
https://portal.plgrid.pl
https://aplikacje.plgrid.pl/
http://wiki.x2go.org/doku.php/doc:installation:x2goclient

4. sessiontype: GNOVE
5. "OK" doda nowg sesje do listy dostepnych sesji na pasku po prawej stronie

Uwaga: mozna stworzy¢ sobie poprzez X2Go kilka sesji, na raz moze by¢ aktywna tylko jedna z nich.
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X X2Go Client -
Session  Options _ Help

=1 = 1N

L}

Session | Comnecton | Input/Outout | Media | Shared folders

sesionrone: bosaper

Q << change icon

path: [/

Server

vost: (2003

Login: [ pigplociennk

sttpor: 22

Use RSA/DSA key for ssh connection

[ ey auto login (via SSH Agent or default SsH key)
] Kerberos 5 (GSSAPI) authentication

Delegation of GSSAPI credentials to the server
[ Use Proxy server for S5H connection

Session type

GNOME ~ | Command:

iani Qx
£ Udostepnianie zrzutu ekranu o |

tqcze do zrzutu ekranu zostalo skopiowane do schowka
(liknij, aby wyswietli),

Dalsza konfiguracja:

1. Zmiana rozmiaru zdalnego desktopu: wg. preferencji

Session  Options Help

bioKepler

P Piplociennik@s2.3.168.25
€ srovE

™ 18321080

10 Enabled

Deskiop

& Udostepnianie zrzutu ekranu ax
tacze do zrzutu ekranu zostato skopiowane do schowka
(iliknij, aby wyswietlic)




Laczenie ze Srodowiskiem pracy uzytkownika BioKepler (na zasobach chmurowych)

1. Wybor skonfigurowanej sesji
2. podanie hasta
3. potwierdzenie zaufania dla kluczy

X2Go Client

& Udostepnianie zrzutu ekranu Qx
kacze do zrzutu ekranu zostalo skopiowane do schowka
(Kiikni, aby wyswietlic).

Po potaczeniu ze zdalnym $rodowiskiem pracy, powinien pojawi¢ sie zdalny pulpit, na ktérej miedzy innymi znajduje sie ikona do narzedzia
BioKepler: kepler.sh

BS ) 12:16PM

kepler:sh




Uruchomienie oprogramowania BioKepler (poprzez ikone kepler.sh).
"Run in terminal" da mozliwo$¢ obserwowania komunikatéw w konsoli.

Pierwsze uruchomienie BioKeplera bedzie trwato dtuzej ze wzgledu na automatyczne tworzenie katalogéw i kopiowaniu plikéw do katalogu
domowego..

B ) 12:16PM

Linux

kepler:sh

6 Do you want to run "kepler.sh", or display its contents?

"kepler.sh" is an executable text file.

| RuninTerminal | | Display | [/ Cancel | Run

Po uruchomieniu pojawi sie ekran powitalny aplikacji, ktéry nalezy zamknaé(mozna zaznaczy¢ na dole okna, zeby nie pojawiat sie przy nastepnych
uruchomieniach).

B 4) 12:16PM

® ® Q > 01/@ = pm e 0 P @ B Togworkfowect or typetagandpress ented + ‘!I View{WorkFlow] v

Components | Data| Outline Workflow
Search Components
| Search |

kepler.sh |Advanced... | Sources | Cancel
llOntologies andFalders [+
- Demos

- Biokepler

.
e A collaborative environment
for creating and executing
scientific workflows
Documentation

i Ddp
1 Stratosphere

Show this dialog upon startup | Close |

@ results Found,




Zatadowanie i uruchomienie przyktadowego scenariusza

Z zakfadki po lewej stronie przestrzeni roboczej (dashboard) mozna wybra¢ gotowe scenariusze lub utworzy¢ samemu nowy scenariusz. Dla
przyktadu wpisujac "blast" lub wybierajac "Demos BioKepler Alignment Blast.xml"

i klikajac podwdjnie na ikone mozna otworzy¢ przyktadowy workflow

@e@Ea bIe s muD iy e B Towrowkeroropemgadpresate « |l view|workrlow! +

Components | Data| Outline WorkFlow
e e datadir: property("biokepler.workflowdir")+"data"
r s

|Advanced... | Sources |

Q@aEa DIl e = me> Sy ¢ B rowrkiowdectorapetgandpressencer + | [l View workfow| + |

i i Demos Components| Data| Qutline WorkFlow
Linux . Biokepler

AllOntologies andFolders

Search Components

= Ddp
1 Stratosphere

[ Search |

kepler.sh |Advanced... | Sources | Cancel
AllOntologies andFolders
+ L Demos

v 1 Biokepler

v [ Alignment

[ [blast.xmi]

bowtie.xml

bwa.xml
@ samtools.xml
B soap.xml
Assembly
Clustering
JGul
GeneticAndPopulationAnalys!
IntearatedBioinformaticsEnui
| MetagenomicshMetranscripto
MultipleAlignment
NextGenerationSequenceAn:
[ RNA-seq

o
o

> £ Ddp
» [ Stratosphere

» [ Blokepler

> [ Ddp

0 results Found. » & Stratosphere

0 results Found,

= |

Poniewaz workflow jest prekonfigurowany i sg dostepne przyktadowe dane wej$ciowe, mozna od razu przej$¢é do uruchomienia scenariusza.

Mozna to osiagna¢ poprzez nacisniecie ikony "press"

® Applications Pl B ) 12:17PM

& i

sample Data @e®@a > Ie »mud iy ¢ B roawriowketoropetagandoresental « | [l view|workilow] «|

Components | Data| Outline Workflow

file:/home/plgrid/plgplociennik/Keple. . .iokepler-1.0/demos/Alignmentblast.xml

Search Components
| Search |
|Advanced... | Sources | Cancel
AllOntologies and Folders
= Demos
= Biokepler

= Ddp
= Stratosphere

e datadir: property("biokepler.workflowdir")+"data"
kepler.sh SDF Director @ outputdir: $datadir/output

e query: $datadir/blast/testQuery.fa

o reference: $datadir/blast/Ocean_Alaska.fa

Query File File Reader Display

Reference File
> $reference

This is a demo workflow to run BLAST program. It has multiple execution
choices: local execution, Map only, Map Reduce, Cross Reduce, and Job
Submission.

NOTE: The Map only, Map Reduce and Cross Reduce choices only work
with the tabular output format (namely -m8). Also, Map Reduce and
Cross Reduce choices have scripts that only work on Mac and Linux.

0 results Found.

@ results Found,




Wynik uruchomienia tego scenariusza powinien sie pojawi¢ w osobnym oknie (blast.Display)

12:38PM

sample Data @a@Ea PI@»mmcD [ & B Towrkkowserorgpergandpressencer | [l View| Workdow]| +

. Components | Data| Outline WorkFlow
e datadir: property("biokepler.workflowdir")+"data"
SDF Director e outputdir: $datadir/output

Cloud Bio-Linux Search Components

Homepage e

. |Advanced... || Sources | Canc o query: $datadir/blast/testQuery.fa
AllOntologies and Folders o reference: $datadir/blast/Ocean_Alaska.fa
File Reader

Getting Started
with Cloud Bio- i Demos

Ouors Eilg
.blast.Display

Linux » . Biokepler
» £Ddp

2 Stratosphere

69.7233679 17539182
69.7233679 17534724
69.7237027 17550370
69.7237027 17546601
69.7237027 17545076
69.7240509 17544901
£9.7240509 17538493
69.7240509 17525674
69.7243158 17544866
69.7243158 17536071
69.7246439 17525209
69.7246439 17546412
69.7246439 17525202
69.7246749 17542322
69.7248173 17549965
69.7248173 17540078
69.7248173 17531612
69.7248173 17529086
69.7248173 17523468
69.7248173 17522675
69.7253771 17522617
697261661 17532552

0 results Found, e

execution finished: 3674 ms. Memory: 464960K Free: 341684K (73%)

0results found,

Zaawansowane uzycie
Analogicznie do przyktadu przedstawionego w sekcji pierwsze kroki, mozna uruchomié kilkanascie innych gotowych scenariuszy.

Ponizej przyktadowe wyniki uruchomien przyktadowych scenariuszy:

Soap

® Applications Places

Qa@aEa DPIle = mm oy ¢ B ToaworkowkHetor gpetagandpressental « B view{vioriiiow] ~

Components | Data | Outline WorkFlow
Cloud Bio-Linux ir: "bi ir")+" " -
Homepage Search Components SDF Director @ dataDir: property("biokepler.workflowdir")+"data’
@ outputDir: $dataDir/output
@ querySequence: $dataDir/soap/test.fna

[ Search |

|Advanced... || Sources | Cancel

° l‘BfEI‘enCES(:‘queggg $dataDir/soap/NC_009513.fna

All Ontologies and Folders

trigger,

Query File

.s0ap.Soap alignment display

TTTATTTAAA CATTATTAACAAAATCGGCAAAATAATC CACAGCGTTGTGTAANTTCATAATT hhRhhhRRRRRRRRARRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRR
kepler.sh TGTGGACAAATTATCAACAGCG CCGAGATTATCCCCAGATTCACACCTGTTGATAAAGTTATCCA hhkhRhhbhRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRRR 1
CRAGCAGTC AGGTGTTGATAACTCTCTAGTTTACTGCTGTGTCAATATCATATATCAACACAATTC hhhhhhhhRhhhhbhbhhhbhRhhbhbhbhhhbhRhhbhbhihhhbbkhhbhbRRhhhRbhbhbhbRRhR 1

0results

executig




Assembly/velvet

@ Applicatio

® @ Q Tagwarkflow:glect o type tagandpress enter ~ | [l View:[workFlow |
Components | Data| Outline
Search Components SDEDiroctor ® dataDir: property("biokepler.workflowdir")+"data" y
| Search | © outputDir: $dataDir/output
= ° ile: i test.f
[Advanced.., _Sources | 1 e ¥ i
- velvet.Contig displa . e
All Gntologies and Folders LD — || vew{workfiow
» = Demos
» [ Biokepler I
» & Ddp [>NODE_13_length_86_cov_1.197674 ~
+ B stratosphere |ATTAATAACCCAGCCTTAACCGTAAARACCATAGGACATCAATGATACTGAAGCTATGAG
= TATACAGACTATGAAGACCTCACCTTTGACTCATATATAATCACCA
>NODE_14_length_45_cov_2.022222
(GAAATAGTATTTCATGCTGTGTATGCGTCAGGATAATCGGAGTATCGTCGAGGTATTCCG
IGATAG
>NODE_15_length_54_cov_1.111111
ICCTAGTGCAATGGTGAT GGATAGTGCTTGGATTATGTGTTTTCGGTCCCCTTCTATTAGG
lCTGTGATGGGCTCC
>NODE_16_length_44_cov_1.363636 -
IGGATGATCTGGACCGGAACAAGGACCAGGTGGTGAACTTCCAAGAATATGTCACCTTCTT ‘
666G ‘:
The velvet tool (version 1.2.03) for de novo assembly can be downloaded from:
http://www.ebi.ac.uk/~zerbino/velvet.
0 results found . ¢ )
| execution finished: 400 ms. Memory: 483520K Free: 276136K (57%)
. Blokepler
> = Ddp
» [ Stratosphere

aresules found.

SAMTOOLS

® ~pplicat

]

Sample Data

@ @ Q Tagworkflow:elect or ype tagandpress enter = ‘. View:[WorkFlow | +
Components | Data| Outline

Search Components

| search

e dataDir: property("biokepler.workflowdir")+"data"

e outputDir: $dataDir/output
‘SDNBng‘\/waA554324é\&e§x§00951\3,&\0MMM 1299619 e bamFile: $dataDir/samtools/bwa_aln.bam
0 qil148543243|ref|NC_009513.1] SAMFHE SAM File Display
4 * 0

0 samtools
4 * 0 0

CATAGCCATACGAGGCG|
DICE_READ_000000|

CGACGATCTCTAGCTGG|

GTGGGGAATATTGGA

¥ o o-a-wonrs-wOTkflow to convert to SAM file from BAM file

EEEETKT““MM by SAMTOOLS software (http://samtools.sourceforge.net).
00}

[EeEs T Eey bioKepler team (biokepler.org)

TCGATTAGACAGAATGG|

>DICE_READ_¢ 00} &

GCACAGCGATGGTTGT( April-22-2013

IATGACGAGCCTTCTCCG)

ICE_READ_¢ = R £ N i S
et NOTE: This workflow requires samtools

TCGATTAGACAGAATGG| to be installed and accessible from $PATH.

The samtools package (version 0.1.18) for processing files in
SAM format for can be downloaded from:
http://samtools.sourceforge.net.

0 results found. .

| execution finished: 125 ms. Memory: 444288K Free: 240076K (54%)
0 results Found,

. Exception
0resulEs foare

Zestaw kilkuset najczesciej uzywanych programéw domenowych jest dostgpnych na $ciezce uruchomieniowej, moze by¢ réwniez wykorzystany
poprzez BioKeplera.

Czes$¢ narzedzi bioinformatycznych jest rowniez dostepnych z poziomu menu (na przyktad: Dendroscope, cn3d, sequin, splitstree, tetra, trev, squint,
etc)
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»

e
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W sprawie konstruowania innych scenariuszy/pomocy przy konfigurowaniu obecnych prosimy kontaktowac sig przez helpdesk PLGrid.

Gdzie szuka¢ dalszych informac;ji?

Szczegotowe informacje o uzytkowaniu infrastruktury PLGrid znajdujg sie w Podreczniku Uzytkownika.
Szczegdtowa dokumentacja programu BioKepler znajduje sie na stronie: http://www.biokepler.org/userguide
Szczegdtowa dokumentacja platformy Kepler znajduje sie w pliku: dokumentacja.pdf

Informacje o ustugach dziedzinowych Biologia dostepne sa na stronie: http://biologia.plgrid.pl/

Uzyskanie informacji/helpdesk PLGrid: dokumentacji o pomocy


https://helpdesk.plgrid.pl
https://docs.plgrid.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260592
http://www.biokepler.org/userguide
https://code.kepler-project.org/code/kepler-docs/trunk/outreach/documentation/shipping/2.4/getting-started-guide.pdf
http://biologia.plgrid.pl/
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260602
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