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con nimero elevado de instancias y atributos

ABSTRACT
]
A program called Big-Datasets Manager designed to manage large text documents with information structured in
instances and attributes is introduced. The program has a friendly graphical interface, is free and multiplatform.
Big-Datasets Manager allows editing text datasets for data mining analyses, common tasks are related to selecting
and ordering attributes, filtering and replace data, concatenate files, etc. The program is aimed to specialists in me-
dicinal chemistry, economic, social science specialists or other specialists who employ large files of data structured
in rows (instances) and columns (attributes).

KEYWORDS: CSV file, big-data file, data mining, file manager.

RESUMEN
]
Se introduce un programa denominado Big-Datasets Manager destinado a la gestién de documentos con grandes
volimenes de informacién estructurada en instancias y atributos. El programa posee una interfaz grdfica amigable,
es libre y multiplataforma. El software permite dar solucién a problemdticas usuales en la edicién de documentos
que se han de emplear en andlisis de minerfa de datos cuya base implica seleccionar y ordenar atributos, filtrar y
remplazar datos y concatenar documentos, entre otros. El programa estd dirigido a especialistas de la quimica me-
dicinal, econémicos, especialistas de las ciencias sociales y otros especialistas que empleen grandes ficheros de datos
estructurados en filas y columnas.

PALABRAS CLAVE: fichero CSV, archivo con gran volumen de datos, mineria de datos, gestor de archivos.

INTRODUCCION

La gestién de grandes voldmenes de datos en investigaciones relacionadas con bioinformdtica, quimioinformdtica, medicina o

economfa, entre otras, es un problema creciente, debido al aumento continuo de la informacién publicada en bases de datos rela-

cionadas con las distintas temdticas. El uso eficiente de técnicas de minerfa de datos es un factor determinante en la inferencia de

conocimiento y realizacién de predicciones a partir de tales voldmenes de datos.
Los principales softwares para minerfa de datos y reconocimiento de patrones, como Weka (1), SPSS (2) y STATISTICA (3)
emplean conjuntos de datos estructurados en instancias (filas) y atributos (columnas) como fuente de informacién. La edicién y

cribado de tal estructura de datos se convierte en un problema al emplear volimenes muy elevados de informacién que pueden
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conformar ficheros compuestos por decenas de miles de atributos y/o cantidades atin mayores de instancias, de tal forma que
modificaciones como unir dos o mds conjuntos de datos, adicionar instancias o atributos, seleccionar un subconjunto de estas o
cambiar el formato del fichero de datos, entre otras, se vuelven operaciones casi irrealizables con editores grificos de texto como
NotePad++ y TextPad en Windows, y gedit en Linux, o con gestores de datos como Excel.

En quimioinformdtica son varios los programas de cdlculo de descriptores moleculares empleados para obtener un vector de
atributos para una molécula dada (por ejemplo: DRAGON, TOMOCOMD-CARDD, PADEL, CDK descriptor calculator,
ADRIANA CODE, CODESSA-PRO y CERIUS) (4-15). De modo similar, para aplicaciones bioinformdticas relacionadas con
proteinas, recientemente en nuestro laboratorio se implementd un programa de nombre ProtDCal capaz de generar del orden de
decenas de miles de descriptores por secuencia o estructura de proteinas (16, 17), lo cual se une a los varios miles de descriptores
que es posible obtener, para proteinas, con servidores web como PROFEAT (18, 19), PROTEIN RECON (20) y PseAAC (21).
En la préctica el nimero méximo de descriptores posibles por generar, para cada instancia de un conjunto de moléculas orgdnicas
o proteinas, puede dar lugar a ficheros con elevado requerimiento de memoria, lo que limita su visualizacién y gestién con editores
de texto.

La solucién comun para tales problemas implica la implementacién de algoritmos especificos en lenguajes de programacién
como PERL, Python y Shell Script, los cuales poseen baja capacidad de reutilizacién, debido a que se implementan para dar
solucién a problemas puntuales y con cédigos personalizados cuyo uso por otros investigadores requiere el dominio del lenguaje
empleado a fin de ajustar el cédigo a otras condiciones de uso.

De modo general, la utilizacién de cualquier informacién requiere poseer un sistema de gestién de datos que garantice calidad
y eficiencia en las operaciones sobre los datos que se han de gestionar (22). En este sentido se introduce en el presente trabajo una
herramienta computacional denominada Big-Datasets Manager (BDM) destinada a facilitar la edicién de grandes y/o multiples
ficheros de texto estructurados en filas y columnas.

IMPLEMENTACION

El programa BDM ofrece un entorno grifico amigable, es libre, fue implementado en lenguaje Java (multi-plataforma) (23,
24) y permite gestionar eficientemente los procesos de entrada y salida de datos, manteniendo un bajo consumo de memoria
(25). Se puede descargar gratis el programa y su manual de usuario (http://sourceforge.net/projects/bigdatamanager/files/Big-
Datasets_manager.rar/download).

El software estd disefiado como una aplicacién de escritorio y procesa documentos de texto atributos donde los separadores de
atributos pueden ser los caracteres: coma, punto, punto y coma, tabulacién o espacio(s).

Los requerimientos minimos de hardware y software son: tener instalado un JRE (Java Runtime Environment) igual o superior a
la versién 7 (26, 27) y 512 Mb de memoria RAM.

USOS Y DESCRIPCION

BDM permite realizar tres grupos de operaciones: 7) adicionar instancias y/o atributos; 7z) manipular atributos; 777) remplazar
texto. La aplicacién posee una ventana principal (figura 1) que permite acceder a las demds ventanas de la aplicacién. En esta
primera interfaz se muestran las operaciones que se han de realizar junto con el estado de su procesamiento (en cola, procesando,
terminado o terminado con error).

Una vez seleccionados los ficheros que se han de analizar el programa permite escoger entre diferentes opciones de procesamiento
(figura 2).

A continuacién se describen a modo de ejemplo algunas de las principales funciones de BDM. Para mds detalles consultar el
manual de usuario.
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ADD UPDATE DELETE DELETE ALL
Operation State Input Flles [ Output File [ - -
CONCAT VARIABLES Finish *_match_f14.csv"~_match_f1._|_concal f23.csv = {r Selection of Operations = -ﬁ
PROCCESS FILE Finish _concat_f23.csv
IPROCCESS FILE Finish f14.csv itch_f14.csv = ~
FROCCESS FLE Fiish 15 co maicn-fisco ¥ ® Concat CASES ) Process VARIABLES
CONCAT VARIABLES _____|Finish [*_match_fi4.csv"~_match_f1._|_concat_f2d.csv = &
PROCCESS FILE Finish concal_ 24 csv Racsv () Concat VARIABLES ) Process VARIABLES in mutiple Files
PROCCESS FILE Finish |_match_f14.csv
PROCCESS FILE Finish _match_f15.csv — Z
[CONCAT VARIABLES ____|Finish ~_match_fi4.cev _match_fi..._concal_f25.csv H () Replace in File
PROCCESS FILE Finish |_concat_25.csv |25.csv =
IREPLACE Finish f26.csv f27.csv () il il
REPLACE Finish 28.csv [r29.csv -  Replace in Files
Start ]
= = ACCEPT ‘ ’ CANCEL
X . X - X
Figura 1. Ventana principal. Figura 2. Seleccién de operaciones.

1. Adicionar instancias y/o atributos

Con esta funcién se solucionan dos problemdticas bdsicas donde el objetivo final es unificar en un dnico fichero de datos toda la
informacién, de instancias y atributos, que se encuentre dispersa en multiples ficheros: 7) se posee un conjunto de datos distribuido
en varios documentos donde cada uno de ellos contiene los mismos atributos pero diferentes instancias; 77) se posee un conjunto de
datos distribuido en varios documentos donde cada uno de ellos contiene las mismas instancias pero diferentes atributos. Ejemplos
de solucién a estos problemas se encuentran en el material suplementario (MS) en la seccién 1.

Cuando se desea concatenar casos el usuario debe supervisar que cada fichero que se vaya a utilizar contenga las variables en el
mismo orden; esta verificacién (y modificacion en caso de ser necesario) puede realizarse con el propio BDM segtin se explica en el
epigrafe 2. En el caso de la opcidn de concatenar variables, la verificacién de la coincidencia en el orden de los casos debe ser rea-
lizada por el usuario. Para acceder a estas opciones en la ventana de seleccién de operaciones (figura 2) seleccionamos “CONCAT
CASES” (CONCAT VARIABLES), donde se visualizard la ventana correspondiente a la figura 3.

En el momento de agregar documentos es necesario escoger el separador de atributos que utiliza este (figura 4).

x
1 ADD H UPDATE H DELETE ‘ Delete 15. Firts Cases On:

® None File B Load Files x|

qj\v ) Onlythe First
) All Files Except the First Files:
{1; © Al
4B v

Separator:

Output File:
’ ACCEPT H CANCEL |

Separator: |[TAB

1 3

Figura 3. Concatenar documentos. Figura 4. Cargar documentos.

El BDM interpreta cada linea de igual manera, por lo que si el documento en su primera linea tiene los nombres de las varia-
bles, para no repetir esta linea o cuando queremos prescindir de las primeras instancias, es posible emplear la opcién “DELETE

X FIRST CASES (VARIABLES) IN”.
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2. Manipulacidén de atributos

La manipulacién de atributos permite: cambiar los separadores, seleccionar y/u ordenar variables y seleccionar variables entre
multiples ficheros. A las operaciones que se realizan sobre un solo documento se accede en la opcién PROCESS VARIABLES, la
ventana de la figura 2, y en PROCESS VARIABLES IN MULTIPLE FILES se procesan con multiples documentos. En los pdrra-
fos siguientes se explicardn algunos problemas que pueden ser resueltos con estas operaciones.

Se poseen diversos ficheros de datos cuyos separadores entre los campos de cada linea no coinciden con los requeridos para su
interpretacién por un determinado programa de minerfa de datos, se hace necesario cambiar el separador —por ejemplo, el software
Weka puede cargar directamente ficheros estructurados en filas y columnas con los campos separados por coma (CSV)-, pero no
reconoce los mismos datos si estuviesen separados por otros caracteres; en cuyo caso debe indicdrsele al cargar cada fichero el sepa-
rador empleado (ejemplo 3, seccién 2 del MS).

Se necesita conformar un nuevo documento con una seleccidn de los atributos originales (por ejemplo, se desea eliminar de un
documento un conjunto de variables que no son relevantes para el proceso); mds detalles sobre este ejemplo pueden ser consultados
en el MS (seccién 2, ejemplo 2).

Se necesita modificar el orden en que aparecen las variables en un fichero (por ejemplo, el Weka reconoce la dltima como el atri-
buto de clase, por lo que necesitamos mover esta columna para el final). En el ejemplo 1 de la seccién 2 del MS se ejemplifica con
un caso real cémo se soluciona este problema.

Los tres problemas planteados anteriormente pueden ser resueltos en la ventana de la figura 5. Se puede consultar el manual de
usuario para mayor detalle de las operaciones.

All Variables: (20) Selected Variables in order: (20) Delete on file 05

‘Actividad” ‘Actividad

MW Mw = —~ =

AMW AMW ) Only X First

" i ) All Except X First
Mp | Mp -

nBMm nBMm

ARR R ARR

RBF RBF
HNar HNar
GNar GNar
MSD MSD
RHyDp RHyDp

Ms Ms {/

Operation: [ SELECT || From: [SELECT vARMABLES|v| Pattern:

Output File:

Separator: lTAB I - ‘

ACCEPT H CANCEL '

Figura 5. Procesar un documento.

Cuando aplicamos varias técnicas de seleccién de variables necesitamos obtener un nuevo documento donde se encuentren los

atributos de mayor interés. Para ello el programa posee una opcién de seleccidn de variables a partir de multiples documentos
(figura 6) respecto a los siguientes criterios:

¢ Todos los atributos (opcién “ALL”) (figura 7a, equivalente a la expresion: D, U D, U D, = U en teorfa de conjuntos).

* Los atributos comunes en todos los documentos (opcién “EQUAL?) (figura 7b, equivalente a: D, N D, N D,).
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Atributos que aparecen en un tnico documento (opcién “NO EQUAL”) (figura 7c, equivalente a la expresion:

U/(D,~ D)) v (D, " D) v (D,N D,)).

Atributos que no estdn representados en todos los documentos (opcién “ALL EXCEPT THE EQUAL”) (figura 7d, equi-
valente a la expresion: U/(D, N D, " D).

Atributos que coinciden en al menos equis documentos. (opcién “AT LEAST IN X”) (figura 7e, equivalente a la expresién:

(D,ND)v (D ND)u(D,ND,.

Ejemplos sobre estas operaciones se encuentran en el MS en la seccién 3.

BAFiles Proccess 1

l ADD H UPDATE H DELETE I

Select Variables Concat Files
® EQUAL

) NO EQUAL

(2 ALL EXCEPT THE EQUAL

(® NONE

ADD VARIABLES

() ADD CASES

Output Folder:

Separator: |TAB [~]

ACCEPT CANCEL

Figura 6. Procesar multiples documentos.

A continuacién se muestra la figura 7, la cual representa a través de diagramas de Venn (28) las diferentes opciones de seleccidn

de atributos. Cada circunferencia (D) representa los atributos de un documento y las dreas sombreadas corresponden a las diferen-
tes combinaciones de atributos que pueden ser seleccionados.

Figura 7. Ejemplo de procesar 3 documentos: 2) todos los atributos; &) atributos que se repiten en todos los documentos; ¢) atributos que no
se repiten entre los documentos; 4) todos los atributos excepto los que se repiten en todos los documentos; ¢) atributos que se repiten en
al menos dos documentos.
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3. Remplazo de texto

Esta opcién permite reemplazar cualquier cardcter o secuencia de caracteres en una serie de documentos (figura 8). En problemas
de minerfa de datos al trabajar con informacién experimental suelen faltar mediciones para diversas instancias, lo que se conoce
como “valores perdidos”; programas como Weka emplean el cardcter ?° para interpretar tales “valores”, mientras que otros como
STATISTICA utilizan el espacio en blanco, lo cual incide en la necesidad de modificar con facilidad tales caracteres en los ficheros
de datos aun cuando su tamano sea elevado. El BDM permite la busqueda y el reemplazo mediante patrones definidos por una
secuencia especifica de caracteres (expresion regular) que se comentan en el epigrafe 3.1. La aplicacién igualmente permite elegir
el reemplazo de todas las apariciones o de un niimero especifico de ellas. En el MS en la seccién 4 se encuentran ejemplos tiles
de remplazo de texto.

DELETE Find: | __

Replace With: ‘

|
|
TR =

[[] Case Sentive

Output Folder: Path
Separator: ‘ ‘

ACCEPT CANCEL

Figura 8. Remplazar texto.

3.1. Expresiones regulares

El BDM empela las expresiones regulares o regex (29, 30) correspondientes al lenguaje Java. Estos patrones permiten realizar
busquedas complejas de secuencias de caracteres, incluyendo caracteres especiales y considerando su ubicacién en el fichero como
pardmetro en la busqueda.

En Java los caracteres mds utilizados en la construccién de regex son (31, 32):

Tabla 1. Caracteres en las regex

Caracteres Significado

Cualquier cardcter

\. Cardcter punto
a Cardcter a
[abc] Cualquiera de los caracteres a, b o ¢
[Aabc] Cualquier cardcter exceptoa, by c
\s Cualquier cardcter de espacio en blanco
\d Cualquier digito del 0 al 9. Equivalente a [0-9]
\w Cualquier cardcter alfanumérico. Equivalente a [a-zA-Z0-9]

En el manual de usuario se muestra una mayor cantidad de los caracteres posibles que se pueden utilizar para la construccién de
las expresiones regulares. Las expresiones regulares se construyen utilizando caracteres y expresiones lgicas que se muestran en la
tabla siguiente (31, 32):
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Tabla 2. Expresiones l4gicas

Expresién 16gica Significado
ab El cardcter a y seguidamente el b
alb El cardcteraoel b

Capturar un grupo. Puedes referirte al grupo
capturado 7 con la expresién \/

()

Ademds, en las expresiones regulares existen unos caracteres especiales llamados cuantificadores que detrds de otro cardcter espe-

cifican la frecuencia con la que el anterior puede ocurrir. En la tabla siguiente se expresan (31, 32):

Tabla 3. Cuantificadores

Uso de cuantificador Significado
x? X aparece una o ninguna vez
x* X aparece cero o mds veces
X+ X aparece una o mds veces
x{n} X aparece exactamente n veces
x{n,} X aparece como minimo n veces
X aparece como minimo n veces y
x{n,m}

m veces cCOmo maximo

CONCLUSIONES

El programa presentado en este trabajo permite realizar disimiles funciones de edicién con relevancia en problemas de minerfa

de datos en documentos de texto de gran tamafio que se encuentren estructurados en instancias (filas) y atributos (columnas).
Ejemplo de estas son: seleccionar y ordenar atributos, homogenizar documentos, utilizar las expresiones regulares para seleccionar
atributos y remplazo de texto. El programa es libre, multiplataforma y ofrece una interfaz web amigable. Big-Datasers Manager estd
dirigido a especialistas de la quimica medicinal, econédmicos, especialistas de las ciencias sociales u otros especialistas que empleen
grandes ficheros de datos estructurados en filas y columnas.

Anexo material suplementario y programa: el material suplementario asociado con este articulo puede ser encontrado en la ver-

sién on-line. El programa y su manual de usuario pueden descargarse gratuitamente.
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