
第三章：生物信息学编程基础



第一节 Linux操作系统
一、Linux简介

  Linux是一套免费使用和自由传播的类Unix操作系
统，是一个基于POSIX和UNIX的多用户、多任务、支
持多线程和多CPU的操作系统。它能运行主要的UNIX
工具软件、应用程序和网络协议。它支持32位和64
位硬件。

  Linux继承了Unix以网络为核心的设计思想，是一
个性能稳定的多用户网络操作系统。

另外，linux非常高效、稳定：系统本身占有资源少，
而且资源使用合理，很少出现死机现象。



ß 生物信息学数据的分析处理，其特点是：
数据量大（一个文件几十个Gb），计算量
大，计算时间长，使用的计算机配置比较
高，价格贵。一般多人同时使用。或者采
用集群模式，建立云计算中心来进行处理。

ß 所以，生物信息学数据处理服务器一般都
采用linux操作系统。



  Linux操作系统诞生于1991 年10 月5 日（这是第
一次正式向外公布时间）。

  Linux可安装在各种计算机硬件设备中，比如手机、
平板电脑、路由器、视频游戏控制台、台式计算机、
大型机和超级计算机。

  严格来讲，Linux这个词本身只表示Linux内核，
但实际上人们已经习惯了用Linux来形容整个基于
Linux内核，并且使用GNU工程各种工具和数据库的
操作系统。



  

  Linux存在着许多不同的Linux版本，但它们都使
用了Linux内核。

  发行版Linux：由个人，松散组织的团队，以及商
业机构和志愿者组织编写。

  发行版通常包括了其他的系统软件和应用软件，
以及一个用来简化系统初始安装的安装工具，和让
软件安装升级的集成管理器。



  Redhat（小红帽），应该称为Redhat系列，包括
RHEL(Redhat Enterprise Linux，也就是所谓的
Redhat Advance Server，收费版本)、Fedora 
Core(由原来的Redhat桌面版本发展而来，免费版
本)、CentOS(RHEL的社区克隆版本，免费)。

  Redhat应该说是在国内使用人群最多的Linux版本。
所以这个版本的特点就是使用人群数量大，资料非
常多。

  Redhat系列的包管 理方式采用的是基于RPM包的
YUM包管理方式，包分发方式是编译好的二进制文件。

  稳定性方面RHEL和CentOS的稳定性非常好，适合
于服务器使用，但是Fedora Core的稳定性较差，最
好只用于桌面应用。



  Debian，又称Debian系列，包括Debian和Ubuntu。
Debian是社区类Linux的典范，是迄今为止最遵循
GNU规范 的Linux系统。

  Debian最具特色的是apt-get/dpkg包管理方式，
其实Redhat的YUM也是在模仿Debian的APT方式，但
在二进制文件发行方式中，APT应该是最好的了。

  Debian的资料也很丰富，有很多支持的社区，有
问题求助方便。

 



  Ubuntu是基于Debian的unstable版本加强
而来，可以这么说，Ubuntu就是 一个拥有
Debian所有的优点，以及自己所加强的优点
的近乎完美的 Linux桌面系统。

  根据选择的桌面系统不同，有三个版本可
供选择，基于Gnome的Ubuntu，基于KDE的
Kubuntu以及基于Xfc的 Xubuntu。

  特点是界面非常友好，容易上手，对硬件
的支持非常全面，是最适合做桌面系统的
Linux发行版本。



二、Linux常用命令行操作



第二节 生物信息学中的编程语言
一、Perl

1、Perl简介（www.perl.org）



2、Perl基础
数据类型：
字符串($string)、数组(@array)、哈希表(%hash)

正则表达式

m//；

子程序

Sub SUBNAME

{

    code;

}



包
Package package1；

内置函数
abs、sqrt、exp

文件处理
open(FH,”path../filename”);

模块
LWP::Simple
LWP::UserAgent
DBI



3、BioPerl概况
BioPerl是Perl的扩充，专门用于生物信息的工具与函数集。





二、Python

1、Python简介（www.python.org）



Python在线学习（寒假作业）
ß http://edu.51cto.com/course/course_id
-527.html



2、Python安装及开发运行环境的搭建

Windows：

Linux：



Python集成开发环境简介

IDLE

Ipython

Eclipse+pydev

Ulipad

Pyscripter

Komodo和Komodo Edit

WingIDE



3、Python在生物信息学中的应用

（1）Python中生物信息学常用的模块

         NumPy、SciPy、Rpy、Matplotlib

（2）基于Python语言编写的生物信息常用程序

        PyMOL、Modeller



三、Java



四、         语言



R语言中文网（http://www.r-
china.net/portal.php ）



2018-8-29 23

推荐自学参考书：

http://www.highstat.com/



Why R?

R是：
ß 一个开放的统计编程环境；
ß 一种语言，是S语言的一种方言之一（另一种是S-plus）；
ß 一种软件，是统计分析与图形直观显示于一体的统计分

析软件。



R缺点是：需要编程，不傻
瓜！！！
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主流生物信息学编程语言的用户量排名
（图片来源：高山等，R语言与Bioconductor生物信息学应用）



（一）、R语言的安装
ß 主程序的下载与安装（http://www.r-
project.org/  ）

Download, 点击
CRAN，选择一个
镜像下载安装







扩展包的下载与安装
ß R语言一个突出特点就是有大量的扩展包存
在，能够实现更为复杂的统计绘图、工程
计算以及与其它语言的相互调用等功能。

ß 扩展包主要有两个来源，一部分来自R的官
方网站CRAN（The Comprehensive R 
Archive Network, http://cran.r-
project.org/）;另一部分是第三方（CRAN）
管理的，如生物数据分析包Bioconductor
（http://www.bioconductor.org）。



ß 在线安装（以下均以Windows平台为例）：在
菜单栏选择『Packages』→『Install 
package(s)…』，出现“CRAN mirror”界面，
选择中国境内的CRAN，在“Packages”选择
要安装的程序包，点击『确定』，下载完成
后自动安装，完成后进入Rgui窗口。

    更一般的是使用命令安装：

    options(CRAN=“http://cran.r-project.org”); #指
定镜像网站

      install.packages(“ggplot2”); #安装很强大的一个
作图工具包



ß 下载到本地安装：在菜单栏选择
『Packages』→『Install package(s) 
from local zip files…』，找到下载的
包，点击确定。

ß 使用第三方提供的脚本在线安装（以
Bioconductor为例）：

    source(“http://bioconducter.org/biocLite.R”)    
#下载安装脚本biocLite到环境中

     biocLite() #利用biocLite函数安装所有
Bioconductor核心包，其它Bioconductor程序包依赖于这
些核心包，所以必须先执行该命令，待安装完成后再安装
其它包，否则某些包将无法使用library命令加载。安装
所需的特定包时，需传入包的名称，如
biocLite(“limma”)。



R语言的集成开发环境IDE：RStudio
ß http://www.rstudio.com/



Ctrl + Enterr运行当前行，或选择代
码后运行选择部分代码。

可以利用Tools→Global options → 
Pane layout 调整面板外观。



交互式使用R





（二）、R语言的对象
ß 向量（vector）：基本类型，可以存放数值、
逻辑和字符等类型数据；

ß 数组（array）:多维向量（数值类型必须一
致）；

ß 矩阵(matrix)

ß 数据框（data  frame）

ß 列表（list）



ß 向量之间可以进行加减乘除在内的各种运
算；



ß 变量（variable）:变量对应计算机的内存
或寄存器地址，用于保存数据；R语言的变
量常常是一个向量。

ß “<-”赋值运算符（也可以使用“=”），
在Rstudio中快捷键是Alt + “-”!



ß 如果从变量x中取出某一元素，可以用方括
号加索引号，如：



函数



ß 在R语言中，所有的操作和运算都是由函数
来完成的。

• 在Rstudio中可以使用函数提示，如输入”ex”
后按”Tab”键。



ß 数组（array）:多维向量（数值类型必须
一致）；



ß 数据框（data  frame）是一种类似Excel
表格的数据结构。数据框非常适合用来进
行数据分析，它的每一列可以代表数据的
每个变量或属性，每一行可以代表一个样
本。

数据可以是不同类项，
但长度必须一致！





ß 列表（list），是最为灵活的数据结构，
它的不同元素可以是不同类型，也可以是
不同长度。





对象和类
ß R是一种基于对象的语言，所以你在R语言
中接触到的每一样东西都是一个对象，对
象中包含我们需要的数据，同时对象也具
有很多 属性（Attribute）。其中一种重
要的属性就是它的类（Class），R语言中
最为基本的类包括数值、逻辑、字符，在
此基础上构成了一些复合型的类，包括矩
阵、数组、数据框和列表。



ß 对于任何一个对象，我们可以用class()函数
来观察它的类，同时可以用attributes()函数
来观察其属性，用str()函数了解一个对象的
底细。。



（三）、R语言中的可视化函数

ß graphics  基本软件包，图形朴素，参数
调整复杂（也可画出比较漂亮的图形）

ß lattice   

ß ggplot2 ( http://ggplot2.org/ )



Why ggplot2 ?



ß Hadley Wickham读博士期间作品
(2005)，现在Rice University当教
授；

ß Hadley Wickham说ggplot2是一个强
大的作图工具，它可以让你不受现有
图形类型的限制，创造出任何有助于

解决你所遇到问题的图形。（一点
也不谦虚。）         ）

ß H.W.还说了另外一句话，“学习
ggplot2你得忘记一些东西”，所以
也有人说ggplot2是作图软件中的太
极功。



ß install.packages("ggplot2")  #安装
ggplot2包

ß qplot()函数

    Hadley Wickham很善解人意，知道我们
接受一种新事物不会太容易，所以设计了
个qplot函数。qplot 即“快速作图”
（quick plot），顾名思义，能快速对数
据进行可视化分析。它的用法和R base包
的plot函数很相似，主要作用是让读者/用
户在不知不觉中洗脑。



ß qplot(x, y = NULL, ..., data, 
facets = NULL, margins = FALSE, 
geom = "auto", stat = list(NULL), 
position =list(NULL), xlim = c(NA, 
NA), ylim = c(NA, NA), log = "", 
main = NULL, xlab = 
deparse(substitute(x)), ylab 
=deparse(substitute(y)), asp = NA)



ß x, y： 意义明确，不用说了
ß data： 这个可以有，为数据框（data.frame）类型；

如果有这个参数，那么x，y的名称必需对应数据框中某
列变量的名称。

ß facets： 图形/数据的分面。这是ggplot2作图比较特
殊的一个概念，它把数据按某种规则进行分类，每一类
数据做一个图形，所以最终效果就是一页多图。

ß margins： 是否显示边界。
ß geom： 图形的几何类型（geometry），这又是ggplot2

的作图概念。ggplot2用几何类型表示图形类别，比如
point表示散点图、line表示曲线图、bar表示柱形图等。

ß stat： 统计类型（statistics），这个更加特殊。直
接将数据统计和图形结合，这是ggplot2强大和受欢迎
的原因之一。

ß position： 图形或者数据的位置调整，这不算太特殊，
但对于图形但外观很重要。

ß xlim, ylim, xlab, ylab, asp： 初步可以按照plot函
数的相应参数来理解。



qplot做散点图

ß 使用向量数据和plot函数一样，如果不指
定图形的类型，qplot默认做出散点图。
对于给定的x和y向量做散点图，qplot用
法也和plot函数差不多。





ß 使用数据框数据：数据框可以用来存储数值、
字符串、因子等不同类型等数据；把数据放在
同一个R数据框对象中可以避免使用过程中数
据关系的混乱；数据外观的整理和转换方便。

ß ggplot2中使用数据框作图的最直接的一个效果就是：你可以直
接用数据的分类特性（数据框中的列变量）来决定图形元素的
外观，这个过程在ggplot2中称为映射（mapping），是自动的。

ß 在演示使用数据框作图的好处之前我们先了解以下ggplot2提供
的一组有关钻石的示范数据 diamonds（测试数据集是ggplot2
中的data(diamonds)，具体可以用?diamonds查看）。



ß 可以看到这是数据框（data.frame）类型，有10个变量
（列），每个变量有53940个测量值（行）。第一列为
钻石的克拉数（carat），为数字型数据；第二列为钻
石的切工好坏（cut），为因子类型数据，有5个水平；
第三列为钻石颜色（color），为7水平的因子；后面还
有其他数据。由于数据太多，我们只取前7列的100个随
机观测值。







ß 但如果要按切工进行分类作图，plot函数的处理就
复杂了，你首先得将数据进行分类提取，然后再一
个个作图。虽然可以用循环完成，但作图后图标的
添加还得非常小心，你得自己保证数据和图形外观
之间的对应关系。但用ggplot2作图你需要考虑数
据分类和图形元素方面的问题就很少，你只要告诉
它用做分类的数据就可以了：



ß 如果不喜欢它默认的图形背景，要改变也相当简单，
ggplot2预置了几个模板，这些内容我们在后面再详细
说：



ß 数据框可以存储不同的数据，而这些数据是有
类型差别的。ggplot2作图对各类数据的要求
也非常严格，用于分类的数据必需是因子类型，
否则就出错，例如下面的语句就会出错：



qplot做曲线图
ß 和plot函数一样，qplot也可以通过设置合适的参
数产生曲线图，这个参数就是geom（几何类型）。
图形的组合非常直接，组合表示几何类型的向量即
可：



qplot做统计图
ß qplot是名副其实的qplot（quick plot）函数，通过改

变几何类型geom参数的值你可以获得各种图形。geom参
数可以设置的值和意义是：

ß point：散点图
ß line：曲线图
ß smooth：平滑曲线
ß jitter：另一种散点图
ß boxplot：箱线图
ß histogram：直方图
ß density：密度分布图
ß bar：柱状图





ß 能做什么样的图形取决于数据，这点我们都很清楚，所以不同
类型的图使用的数据有所不同，参数也有变化。前面我们说
ggplot2可以整合不同类型的图形到一个图中，但很重要的一个
前提是要组合的这些形状要能共享一组数据和参数。道理很简
单，如果某人绞尽脑汁把散点图和密度分布图融合在一个图中
展示，不出一周他就要住进精神病院。



qplot做柱形图

ß 做柱形图很少直接用原始数据，一般都要
通过计算变换如求平均值后再做。这其实
是一个统计过程，所以多数柱形图应该也
是统计类型的图。ggplot2对柱形图的处理
体现了这一思想：柱形图是一种特殊的直
方图。所以ggplot2可以直接用原始数据做
出柱形图，这是它的优点之一。下面按钻
石切工对价格求平均值后做柱形图：



ß stat参数表示统计的类型，而fun.y则表示应用于统计的函数。把
geom参数值换成bar得到相同的图形：
> qplot(x=cut, y=price, data = 
diamonds, fill=cut, geom = "bar
",      stat="summary", fun.y="mean")
如果不嫌麻烦，可以先计算出平均值再柱形图也没什么问题。引物
bar图形的本质是统计图形，所以得设置stat参数为identity，即
不做统计：





ggplot2总结:几个基本概念

















（四）、文档的读写

ß 本地文件（主要介绍，其它2种方式自学）

ß 数据库文件

ß 网页文件

载入数据是进行数据分析的第
一步！学习一个新程序包中最

困难的就是如何载入数据
了！！！



控制台的输入

ß 用户可以通过控制台进行交互输入。
Readline函数可以输入单个字符串数据，
而scan函数可以输入多个数值数据。



本地文件输出
ß 使用file函数建立一个文件连接。使用cat
函数可以直接将数据对象输出到文件连接
中，如果文件已经有内容，可以在cat函数
中设置append参数为真，即表示新增文件
尾部。



本地文件输入

ß 要注意scan函数读入的内容应该是一致的
类型，即不能同时读入字符和数值。



字符串的输入输出

ß 如果只需要处理字符串的输入输出，可以
考虑readLines和writeLines这一对函数。



数据表的读写
ß 可以使用read.table和write.table函数；

ß 另一种更方便的导入方法是利用Rstudio的
功能，在workspace菜单中选现”import  
dataset”。





Excel中数据的载人

两种方式：

ß 第一种：1）准备Excel数据；2）将其提取
到制表符分隔的ascii文件中；3）关闭
Excel；4）使用read.table函数将数据载
入到R中。

ß 第二种：下载一个专门的R程序包，RODBC，
它可以访问Excel中选定的行和列。



第三节 SQL及数据库编程

一、数据库和数据库技术

1、数据库

2、生物数据库

NCBI、KEGG、PDB…



3、数据库技术支持

技术要素：

RDBMS数据库程序（如MS Access、SQL Server、
MySQL）

服务器端脚本语言（如PHP或ASP）

SQL

HTML/CSS



二、MySQL

 1、MySQL安装和客户端

开源（http://www.mysql.com/）





（2）phpMyAdmin



（3）Navicat



2、基本概念

（1）表、行、列与列类型

（2）键

键是特殊的列，通过它可以实现实体间的链接。主
键（primary key）是某些规则必须遵守的唯一标识
符。

（3）表关系

one-to-one、one-to-many、many-to-many



3、数据库设计与范式

数据库设计，就是建立数据库的结构，又称数据建
模（data modeling）。

规范化，就是在数据库设计当中要遵循某些规则，
这些规则被称为范式（normal form）。

1NF、2NF、3NF



4、数据库操作

Create

Insert

Select

Drop

Delete

Update

Alter



三、PHP
1、PHP简介

实用性、可选择性、开源与低成本



第四节 并行计算

并行计算（parallel computing）是一种许
多计算同时进行的计算形式，其基于大问题
常可以分割成较小的问题并同时（并行）解
决的原理。



一、概述

二、硬件









三、软件

共享存储、分布式存储、共享分布式存储

四、并行算法设计

1、基本概念

粒度、加速比、效率、性能

2、基本方法

3、并行计算的实现



五、云计算

云计算是分布式计算技术的一种，是指通过网络将
庞大的计算处理程序自动分拆成无数个较小的子程
序，再交由多部服务器所组成的庞大系统经搜寻、
计算分析之后将处理结果回传给用户。

特点：

超大规模、虚拟化、高可靠性、通用性、高可扩展
性、按需服务、及其廉价。


