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INTRODUCTION / PROBLÉMATIQUE 
 



Introduction     

Sélectionner votre niveau : 



Introduction  La problématique 

 
Level 1 

 
 

“Je veux savoir quels métabolites diffèrent 
 entre mes deux conditions” 



Introduction  La problématique 

 
Level 2 

 
 

“Je veux savoir quels métabolites diffèrent 
 entre mes deux conditions” 

“Je sais que je dois importer mes fichiers 
puis annoter mes pics. 

Et finalement, je veux une ACP” 



Introduction  La problématique 

 
Level 3 

 
 
 

“Je veux lancer les outils xcms pour importer et aligner 
mes mzXML, puis CAMERA pour l’annotation de mes 

adduits et un outil de corrélation pour réduire mon jeu 
de données avant l’ACP” 



Introduction  La problématique 

 
Level 4 

 
 

“Je veux un espace projet avec 1To car je pense faire du 
ssh pour lancer mes scripts R et les packages xcms et 

CAMERA en multi-thread 
Je pense interroger ensuite HMDB  

Sinon, pas besoin de vous :P” 



Introduction  La problématique 

 
Level 5 

 
 

“J'ai un tas de scripts et outils sympas ! 
Mais je suis le seul à pouvoir les lancer. 

 
Des commentaires ?” 



Introduction     

Pourquoi ? 







Introduction     
● Les outils avec interface graphique click bouton sous windows 

+ très ergonomique 

– trop ergonomique → manque de souplesse 

– faut pas rêver ! Vous avez déjà vu un thésard trouver le temps pour faire de 
beaux boutons verts ? 

– payant ? 
 

● Les outils en ligne sur Internet 
+ très ergonomique 

– trop ergonomique → manque de souplesse 

– une infime part des outils disponibles 

– réparti un peu partout sur les différents sites universitaires 

– souvent limité en terme de taille de soumission 

– il ne faut pas être parano 



Introduction     

● Les outils en ligne de commande 
+ représente la quasi majorité des outils scientifiques 
+ très complet en terme de paramètre 
+ peuvent tourner sur des clusters de calcul 
+ les g33ks adorent car automatisable, workflowsable, ... 
– nécessite un minimum de connaissance en linux 
– manque cruellement d'ergonomie 
 



Le projet Workflow4Metabo 

• Le projet Worflow4Metabolomics  
– outils et workflows pour l’analyse en métabolomique 

 
• V0(06/2012): Preuve de concept  

– Stage d’une étudiante (1 mois) 
– L’intégration du package XCMS 

 
• V1( 2012/2013)  

– Collaboration entre MetaboMER (Roscoff) & PFEM (Clermont Ferrand)  
– Développement collaboratif 

 
• V2(2013/2014) 

– Collaboration entre MetaboMER (Roscoff) , P2M2 (Rennes) et ABIMS (Roscoff) 
– Développement collaboratif autour du workflow 

 



Le projet Workflow4Metabo 

Data 
Extraction 

Data 
Correction 

Data 
Filtering 

Peaks 
Annotation 

Stats 
Analysis 

Identification 



Le projet Workflow4Metabo 

Data 
Correction 

Normalization 
(batch, internal 
references) 

Data 
Filtering 

Correlation 
clustering, 
Pools filtering 

Peaks 
Annotation 

CAMERA, 
In-house 
adducts DB 

Identification 

In-house or web 
DB (HMDB, 
MASSBANK,…), 
HR2, 
 

 Outils existants 
 

 ABiMS & P2M2 & 
Metabomer projets 
 

 ABIMS & PFEM projets 

Stats 
Analysis 

Anova, 
ACP, 
Hierarchical 
clustering, 
PLSDA 

Quality Control Quality Control 

ACP, Plot situation 

Data 
Extraction 

Xcms 



INTRODUCTION / GALAXY 



Introduction     

● Setup TP 
● http://galaxy.sb-roscoff.fr 

 
● Compte 

– login@sb-roscoff.fr 
– ********* 

 

● Support de cours : 

http://application.sb-roscoff.fr/download/fr2424/abims/lecorguille/cours/galaxy-init-metabo.pdf 

http://galaxy.sb-roscoff.fr/
mailto:login@sb-roscoff.fr
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Introduction     

● Galaxy c'est … 
● Plus besoin de lancer une ligne de commande dans un terminal 

● Plus besoin de connaître la programmation ou le scripting 

● Des jobs soumis de manière transparente sur un cluster de calcul 

● Un gestionnaire d'historique et de données sécurisées 

● Un système de partage de données ou de protocoles 

● Des boîtes à outils dans plusieurs domaines de la bioinformatique 
– NGS   – Chimie 

– Métabolomique – Etc ... 

– Statistique  – Analyse d'image 

● Une interface web 

 



Introduction     



Introduction     

● Pourquoi Galaxy ? 
● Accessibilité 

– Accès à des outils de bioinformatique sans connaissance en 
informatique 

– Ergonomie à géométrie variable 
– Modularité 

● Reproductibilité 
– Traçabilité des paramètres 

● Transparence 
– Partage des données et protocoles 



Introduction     

[login@n0 ~]$ cdprojet 
[login@n0 login]$ cd 13-07-29-panda/tmp/mapping 
[login@n0 mapping]$ cat tophat.qsub 
#!/bin/bash 
#$ -S /bin/bash 
#$ -M login@sb-roscoff.fr 
#$ -m bea 
#$ -V 
#$ -cwd 
#$ -o qsub.out 
#$ -e qsub.err 
 
tophat2 panda_v121029 ../input/IllR1-1.fq ../input/IllR1-2.fq 
-GTF ../input/panda_v121029.gtf --b2-sensitive -r 100 
–num-threads 8 
 
[login@n0 mapping]$ qsub -q long.q -pe thread 8 tophat.qsub 
Your job 5338969 ("tophat.qsub") has been submitted 



Introduction     

[login@n0 ~]$ cdprojet 
[login@n0 login]$ cd 13-07-29-panda/tmp/mapping 
[login@n0 mapping]$ cat tophat.qsub 
#!/bin/bash 
#$ -S /bin/bash 
#$ -M login@sb-roscoff.fr 
#$ -m bea 
#$ -V 
#$ -cwd 
#$ -o qsub.out 
#$ -e qsub.err 
 
tophat2 panda_v121029 ../input/IllR1-1.fq ../input/IllR1-2.fq 
-GTF ../input/panda_v121029.gtf --b2-sensitive -r 100 
–num-threads 8 
 
[login@n0 mapping]$ qsub -q long.q -pe thread 8 tophat.qsub 
Your job 5338969 ("tophat.qsub") has been submitted 



Introduction     
[lecorguille@n0 ~]$ e-PCR --help 
e-PCR: invalid option -- - 
usage: [-hV] [posix-options] stsfile [fasta ...] 
[compat-options] 
where posix-options are: 
 -m ## Margin (default 50) 
 -w ## Wordsize  (default 7) 
 -n ## Max mismatches allowed (default 0) 
 -g ## Max indels allowed (default 0) 
 -f ## Use ## discontiguos words, slow if 
    ##>1 
 -o ## Set output file 
 -t ## Set output format: 
  1 - classic, range (pos1..pos2) 
  2 - classic, midpoint 
  3 - tabular 
  4 - tabular with alignment in 
comments 
   (slow) 
 -d##-## Set default size range 
   (default 100-350) 
 -p +- Turn hits postprocess on/off 
 -v ## Verbosity flags 
 -a a|f Use presize alignmens (only if 
   gaps>0), slow 
   a - Allways or f - as Fallback 
 -x +- Use 5'-end lowercase masking of 
   primers (default -) 
 -u +- Uppercase all primers (default -) 
 
[...] 
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findPeaks.matchedFilter(object, fwhm = 30, sigma = f 



L'interface de Galaxy 27 



L'interface de Galaxy 
 

le menu 

28 



L'interface de Galaxy 
 

la liste des outils 

29 



L'interface de Galaxy 
 

formulaire / visualisation / information diverse 

30 



L'interface de Galaxy 
 

l'historique 

31 



IMPORT DES DONNÉES 
IMPORT       



IMPORT DES DONNÉES 
IMPORT       

Si fichier < 2 Go 



Import d'un fichier de moins de 2 Go stocké sur votre disque local 

1 

2 

3 

34 



Import par copier/coller dans la zone de texte 
 
Il est aussi possible d'y recopier une url ftp d'un fichier en ligne zippé (zip, tgz, gz) 

ex : ftp://ftp.ncbi.nih.gov/blast/db/FASTA/mito.aa.gz 
Mais attention à la taille ! 

1 

2 

4 
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ftp://ftp.ncbi.nih.gov/blast/db/FASTA/mito.aa.gz


Import 

• Les outils filtrent les données d’entrée suivant leurs 
formats 
 
 
 
 

• Si le format n’est pas correctement détecté 
– ex:   text  tabular 

fastq  fastqsanger 
tabular  gtf 

gtf  gff3 
gff3  gff2 



Si la détection automatique du format échoue ou pour forcer un format : 
 
• tabular → gff 
• fastq → fastqsanger 
• xml → blastxml 

1 

2 

4 

3 
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IMPORT DES DONNÉES 
IMPORT       

Si fichier > 2 Go 



• Création d’une librairie 
– L’import des fichiers supérieurs à 2 Go doivent être 

déposés sur le serveur via le protocole FTP (File 
Transfert Protocol) 
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http://abims.sb-roscoff.fr/galaxyproject 

Import 

Fichiers < 2 Go 

HTTP 

Fichiers > 2 Go 

FTP 



Import 

• Les programmes de FTP 

WinSCP 



Import 

• Les paramètres 
– serveur / host --> ssh.sb-roscoff.fr 
– protocol  --> SFTP ou SCP 
– port   --> 22 
– user / login    --> 
– password 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
42 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
43 

Paramètres de connexion 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
44 

Message de log 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
45 

Arborescence ordinateur local 

Fichiers ordinateur local 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
46 

Arborescence serveur distant 

Fichiers serveur distant 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
47 

Suivi des transferts 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
48 

Paramètres de connexion 

Message de log 

Arborescence ordinateur local Arborescence serveur distant 

Fichiers ordinateur local Fichiers serveur distant 

Suivi des transferts 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
49 

1 

2 

3 
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Import d'un fichier de plus de 2 Go 50 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 51 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 52 



IMPORT DES DONNÉES 
IMPORT       

Si vous souhaitez utiliser xcms.xcmsSet 



Import d'un fichier de plus de 2 Go 
 

              WinSCP 
54 

1 

2 

3 
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IMPORT DES DONNÉES 
IMPORT       

Si les ressources sont conséquentes et publiques 



Pour les ressources conséquentes et publiques 
 ex :  swissprot au format blast 
  chromosome 11 du génome humain au format bowtie2 
 
Faire une demande à support.abims@sb-roscoff.fr 

56 



Import      

● Résumé 
● Si ressource locale : 

– Si < 2 Go : 
● Import depuis Get Data 
● Copier/Coller dans la zone de texte 

– Si > 2 Go : 
● Import via le protocol FTP 

● Si ressource distante : 
– Si < 2 Go : 

● Copier/Coller de l'adresse ftp:// 

● Si ressource type banque publique (brute ou reformatée) 
– Demande à support.abims@sb-roscoff.fr pour mise à disposition 

mailto:support.abims@sb-roscoff.fr


IMPORT 
TP 



Import  TP     

● Import des données 
● local 

– z:\formation\metabo-20140128\ 

 
● distant 

– software : WinSCP 
 

– protocole : sftp 
– host : ssh.sb-roscoff.fr 
– path : /projet/sbr/galaxy/import/user/login@sb-roscoff.fr 

 



OUTILS 



L'interface de Galaxy 
 

la liste des outils 

61 



L'interface de Galaxy 
 

la liste des outils 

62 



Exemple de formulaire : 
• Sélection du fichier d'entrée – filtre sur le type de fichier (ici : fichier fasta) 

63 



Exemple de formulaire : 
• Aide sur l'outil 
 

Dans la limite des stocks disponibles 

64 



Exemple de formulaire : 
• Ici : possibilité de choisir une banque personnelle dans l'historique … mais j'en ai pas ! 

65 



Exemple de formulaire : 
• Possibilité de choisir le format du fichier de sortie 
 

Dans la limite des stocks disponibles 

66 



Exemple de formulaire : 
• Possibilité d'accéder à des options avancées = accessibilité / ergonomie 
 

Dans la limite des stocks disponibles 

67 



Outils  TP 

• Lancement de xcmsSet 



Outils       

● Les statuts 

 

 

 

Job en attente de soumission 
= le job est dans la « queue » de l'ordonnanceur 
 
 
La durée de ce statut dépend du nombre de jobs actuellement 

en attente et du nombre de cpu demandé 



Outils       

● Les statuts 

 

 

 

Job en cours d'exécution 
= le job tourne actuellement sur le cluster de calcul 
 
La durée de ce status dépend complètement de la nature du job 

et de la puissance de calcul allouée 
Certains programmes vont pouvoir tourner sur plusieurs 

processeurs et disposer de 4, 8 ou 16 Go de RAM. Et d'autres 
sont mono-CPU. 



Outils       

● Les statuts 

 

 

 

Job terminé 
 
Son statut est OK mais des warnings ou des erreurs peuvent se 

cacher derrière. Ah hum ! 



Outils       

● Les statuts 

 

 

 

Job terminé mais en erreur 
= le programme renvoie une erreur 
 
Un programme s’il est bien développé renvoie un code d'erreur : 

– = 0 si tout s'est bien terminé 
– > 0 s’il a rencontré une erreur 

Le programme explique souvent d'où vient l'erreur 
et parfois … pas. 



Outils       

● Les statuts 

 

 

 

Job terminé mais en erreur 
Les sources d'erreur : 

– L'utilisateur :P 
– Mauvaise utilisation : fichier d'entrée ou format ou option 
– Mauvais portage du programme sous Galaxy … désolé :/ 
– Plantage non anticipé du programme 



 
Exemple d'erreur 

74 



 
Exemple d'erreur 
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Exemple d'erreur 
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Exemple d'erreur 

77 



HISTORIQUE 



L'interface de Galaxy : l'historique 
 
Contient aussi bien les entrées que les sorties 

79 



 
 
 

Historique 
 
Renommer, tagger et annoter 
 

80 



Historique / Objet 
Information sur l'objet : 
• Code erreur 
• Sorties standard / error 

81 



Historique / Objet 
Visualisation de l'objet 
• Tableau 
• Image 
• HTML 

82 



Historique / Objet 
Modification des attributs 
• Renommer 
• Annoter… 

83 



Historique / Objet 
Ajout de tags et d'annotations 

84 



Historique / Objet 
Modification du type de fichier 
• Tabular → gtf 
• fastq → fastqsanger (phred33) 

85 



Historique / Objet 
Conversion de type 
 
Dans la limite des stocks disponibles 

86 



Historique / Objet 
Visualisation 
• Tabular → graphique de type scatterplot 
• gff/bam → visualisation dans un système de track 

87 



Historique / Objet 
 
Re-ouverture du formulaire à l'origine de l'objet avec ces options pré-remplies 

88 



Historique / Objet 
Suppression d'un objet 

89 



Historique / Objet 
Suppression d'un objet 
 Mais attention, l'objet est dans une sorte de corbeille 

90 



Historique / Objet 
Suppression d'un objet 
 Mais attention, l'objet est dans une sorte de corbeille 
 « Du coup, l'espace disque n'est pas libéré » 

91 



Historique / Objet 
Purge des objets deletés 
  Mais attention, là, c'est pour de bon ! 

92 



Historique / Objet 
Purge des objets deletés 
  Mais attention, là, c'est pour de bon ! 

93 

Mais attention, là, c'est pour de bon ! 



Historique      
● Cycle de vie des données 

● http://abims.sb-roscoff.fr/galaxyproject 

● Gestion par l'utilisateur de son quota 

● Suppression automatique en cours de réflexion 

– 6 mois ou 1 an 

http://abims.sb-roscoff.fr/galaxyproject


Historique / Objet 
Saved history : 
• Renommer 
• Supprimer [définitivement] 

95 



Historique / Objet 
Saved history : 
• Renommer 
• Supprimer [définitivement] 

96 



METABOLOMIQUE SUR    
  

TP 



La Metabolomique par Sophie 



WORKFLOW 



Workflow      

 

 

● Un workflow est un enchaînement d'outils et de paramètres 

 

● Peut correspondre au protocole de l'expérience 

 

● Un workflow est construit pour être rejoué (de manière plus 
ou moins stricte) 



Workflow      

● Notre workflow 

Infile 
fillPeaks 

xcmsSet 

group 

retcor 

group 
annotate 

DiffReport 

anova 
PCA 

hclustering 



 
 
Notre workflow sauce Galaxy 

102 

A refaire :[ 



Monsoor, Gildas 
et al. 

08-01-2014 

Création d'un workflow à partir d'un historique 103 



Monsoor, Gildas 
et al. 

08-01-2014 

Création d'un workflow à partir d'un historique 
• Changement du nom 
• Possibilité de décocher des étapes 

104 



Monsoor, Gildas 
et al. 

08-01-2014 

Liste des workflows 
 
• Possibilité de créer un workflow de zéro 

105 



Monsoor, Gildas 
et al. 

08-01-2014 

Edition d'un workflow 106 



Edition d'un workflow : 
 
Le canevas 
• Glisser-Déposé 

107 



Edition d'un workflow : 
 
• Ajout d'un nouvel outil dans le workflow 

1 

2 

108 

3 



Edition d'un workflow : 
 
• Ajout d'un nouvel outil dans le workflow 

1 

2 

3 - save 

109 



Edition d'un workflow : 
 
• Rendre paramétrable un paramètre au moment de l'exécution 

1 

3 

2 

110 

Faire de même pour xcmsSet : 
 - library directory name 



Lancer un workflow 111 



Lancer un workflow 
 

• Paramètres par défaut 
• Paramètres à renseigner 

112 



Workflow      

● Ce qui est possible dans Galaxy 

 

 

 

 

● Ce qui n'est pas possible dans Galaxy pour le moment 

If 

For / While 
True 

False 

Super-workflow 



PARTAGE 



Partage      

« biologiste » ↔ « biologiste » 
 

● Partage de datasets 
 
● Historique en entier 

– Avec ou sans workflow associé (Extract workflow) 

 
● Sous ensembles 



Partage      

massiste → « biologiste » 
● Partage de workflows 

 
● Paramètres pré-configués 

 
● Paramètres à configurer (Set at runtime) 

 
● => Suivant le niveau de l'utilisateur 

 

● Partage de pages 
(voir plus loin) 



Partage      

bioinformaticien → bioinformaticien 
 

● Partage de descriptions d'outils et/ou de scripts 
 
Toolshed Galaxy 



Partage de datasets 118 



Partage de workflows 119 



Partage : les modes 
• Via lien url      → communauté restreinte 
• Via les listes de la rubrique Shared Data  → tous les utilisateurs du serveur Galaxy 
• Via l'identifiant d'utilisateurs (login@sb-roscoff.fr)  → communauté restreinte 

120 



Partage      

● Import d'un published * 

 

 

 

 

● Import d'un shared history 



Partage      
 Level 5 

● Partage d'outils et de descriptions via le toolshed 
 Level 4 

● Lancement des outils de manière autonome. 
● Utilisation des options avancées. 
● Utilisation de l'API Galaxy 
● Propose des workflows aux collègues de niveau -- 

 Level 3 

● Lancement des outils de manière autonome. 
● Utilisation d'un workflow plus ou moins préconfiguré 

 Level 2 

● Utilisation d'un workflow préconfiguré 
 Level 1 

● Partage des données avec un collègue de niveau ++ 



BONUS 



BONUS 
Mécanique 



Bonus       

● Comment un outil arrive dans Galaxy ? 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

Galaxy génère l’interface 

 
 
 
 

Description XML des 
paramètres 

Outil  
Installé sur 
le cluster 



Bonus       

● Comment un outil arrive dans Galaxy ? 
[lecorguille@n0 ~]$ e-PCR --help 
e-PCR: invalid option -- - 
usage: [-hV] [posix-options] stsfile [fasta ...] 
[compat-options] 
where posix-options are: 
 -m ## Margin (default 50) 
 -w ## Wordsize  (default 7) 
 -n ## Max mismatches allowed (default 0) 
 -g ## Max indels allowed (default 0) 
 -f ## Use ## discontiguos words, slow if 
    ##>1 
 -o ## Set output file 
 -t ## Set output format: 
  1 - classic, range (pos1..pos2) 
  2 - classic, midpoint 
  3 - tabular 
  4 - tabular with alignment in comments 
   (slow) 
 -d##-## Set default size range 
   (default 100-350) 
 -p +- Turn hits postprocess on/off 
 -v ## Verbosity flags 
 -a a|f Use presize alignmens (only if 
   gaps>0), slow 
   a - Allways or f - as Fallback 
 -x +- Use 5'-end lowercase masking of 
   primers (default -) 
 -u +- Uppercase all primers (default -) 
 
[...] 



Bonus       

● Comment un outil arrive dans Galaxy ? 



Bonus       

● Comment un outil arrive dans Galaxy ? 
[lecorguille@n0 ~]$ e-PCR --help 
e-PCR: invalid option -- - 
usage: [-hV] [posix-options] stsfile [fasta ...] 
[compat-options] 
where posix-options are: 
 -m ## Margin (default 50) 
 -w ## Wordsize  (default 7) 
 -n ## Max mismatches allowed (default 0) 
 -g ## Max indels allowed (default 0) 
 -f ## Use ## discontiguos words, slow if 
    ##>1 
 -o ## Set output file 
 -t ## Set output format: 
  1 - classic, range (pos1..pos2) 
  2 - classic, midpoint 
  3 - tabular 
  4 - tabular with alignment in comments 
   (slow) 
 -d##-## Set default size range 
   (default 100-350) 
 -p +- Turn hits postprocess on/off 
 -v ## Verbosity flags 
 -a a|f Use presize alignmens (only if 
   gaps>0), slow 
   a - Allways or f - as Fallback 
 -x +- Use 5'-end lowercase masking of 
   primers (default -) 
 -u +- Uppercase all primers (default -) 
 
[...] 



Bonus       

● Comment un outil arrive dans Galaxy ? 

 
● Tooshed 
● Description maison 

 
 

● Une seul adresse : 
 => support.abims@sb-roscoff.fr 
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