Databaze v chemické a forenzni analyze

Tereza Uhlikova

March 19, 2024

Tereza Uhlikova Databaze v chemické a forenzni analyze March 19, 2024 1/37



Tereza Uhlikova
Ustav analytické chemie
skupina teoretické spektroskopie
mistnost A277
https://web.vscht.cz/~uhlikovt/

tereza.uhlikova@vscht.cz

Tereza Uhlikova Databaze v chemické a forenzni analyze 2/37



1 | 19.3. | Opakovani databazi, normalizace, ERA

2 | 26.3. | Spektroskopické databaze - atmosférické, vesmirné
3| 2.4.| NIST

4| 9.4.| MS, NMR, krystalografické

5| 16.4. | Al a Kvantové pocitace pro praci s daty

6 | 23.4. | Barvy, laky, sklo, textilie

7 | 30.4. | Pada, hoflaviny, nuklearni materialy

8 | 7.5. | STREDECNI ROZVRH = NENI PREDNASKA

9 | 14.5. | Toxikologické
10 | 21.5. | Zkouska

cvi¢eni: spoleéna databaze volné prodejnych psychotropnich latek
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Par otazek pro zacatek

o Co je to databaze?
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Par otazek pro zacatek

o Co je to databaze?
e Kdo ji tvori?

@ Proc ji tvori?
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Par otazek pro zacatek

o Jaké znate?
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Par otazek pro zacatek

o Jaké znate?
o Jaké pouzivate?
e Kolik stoji?
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Uvod do databaze

Databaze neboli datova zakladna (Data Base)

je misto, kam se ukladaji urcitym zpiisobem organizované a strukturované
adaje.

= data i software

DBMS - DataBase Management System
SRBD - Systém Rizeni Baze Dat
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Uvod do databaze

Databaze neboli datova zakladna (Data Base)

je misto, kam se ukladaji urcitym zptisobem organizované a strukturované
adaje.

= data i software

DBMS - DataBase Management System

SRBD - Systém Rizeni Baze Dat

je softwarové vybaveni, které zajistuje praci s databazi.
Databazovy systém musi byt schopen efektivné pracovat s velkym
mnozstvim dat a spravovat jej.

o Definovat bazi
o Konstruovat databazi
@ Manipulovat s databazi

databazovy systém x programovaci jazyk
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Piiklady DBMS
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Piiklady DBMS

Oracle

DB2

Sybase Adaptive Server Enterprise
FileMaker

Informix

Microsoft Access
Microsoft SQL Server
Microsoft Visual FoxPro
MySQL

PostgreSQL

Progress

SQLite

CsSQL

OpenlLink Virtuoso
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Relace, Tabulka, Entita

je to relace?
- spojeni, souvislost, vztah

- v tabulce jsou data v relaci mezi sloupcem a fadkem
= tabulka

Objekt reality, ktery je zapsan pomoci jedné tabulky = entita

Relace ~ Tabulka ~ Entita

relacs (tabulka)

Nizev sloupce 1 Nazey sioupee N

Tadek
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Vlastnosti tabulky

Kazda tabulka ma jednoznacné jméno.

Kazny sloupec v tabulce ma jednoznaéné jméno.
Vsechny hodnoty daného sloupce musi byt stejného typu.
NezaleZi na poradi sloupct.

Nezalezi na poradi radka.

Tabulka nemaze mit duplicitni radky.

Vsechny hodnoty jsou atomické.

Kazda tabulka musi mit primarni klic.
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Tabulka obsahuje

Atribut: sloupec
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Tabulka obsahuje

Atribut: sloupec
@ urcuji vlastnosti objektd (pfijmeni, fakulta,...)
o jedineény nazev a - nepouzivat diakritiku a mezery, tedy napt.:
nazev_odberatele
@ urceny datovy typ (Cislo, text, logicka hodnota, ...)

Zaznam: radek
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Tabulka obsahuje

Atribut: sloupec
@ urcuji vlastnosti objektd (pfijmeni, fakulta,...)

o jedineény nazev a - nepouzivat diakritiku a mezery, tedy napt.:
nazev_odberatele

@ urceny datovy typ (Cislo, text, logicka hodnota, ...)

Zaznam: radek
o kazdy zaznam je jednoznacné rozlisitelny - jeden fadek reprezentuje
napf. jednoho zaméstnance s hodnotami danych atributi
@ mit sviij jedinecny identifikator

id_zamestnance prijmeni jmeno plat datum_nastupu
1|Novdk | Adam |32000|2013-05-02
2 Nova Jana 45000 2013-06-11
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Navrh tabulek

vicehodnotna polozka

Spatné spravne
strelec zasahy strelec zasah1 |zasah2 |zasah3
Pavel 4,9 2 Pavel 4 9 2
Michal 1,57 Michal 1 5 7
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Navrh tabulek

opakujici se hodnoty — plytvani mistem — hromadné upraveni

Spatné spravne
jmeno |mesto jmeno
Martin  |Praha Martin ~_ [mesto |
Franta |Plzen Franta -~ Praha
Alena |Plzef Alena " Plzei
Jana Plzen Jana P
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Navrh tabulek

vypocitana polozka

— sloupec, ktery se da vytvorit vypoctem z ostatnich polozek v zaznamu, by

nemél byt soucasti tabulky
— vypocet se provede v dotazu

Spatné
obdelnik | sirka vyska obvod obsah
maly 2 4 10 8
velky 30 15 90 450
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Normalizace

Normalizace

Tereza Uhlikova Databaze v chemické a forenzni analyze 14 /37



Normalizace

Slouzi k jasnému vyfeseni problémi s nadbytecnosti.
odstranéni redundance - opakovanych vyskyti stejného daje v databazi

@ eliminovat duplicitni (opakujici se) sloupce v jednotlivych tabulkach;

@ vytvorit pro kazdou skupinu dat s jasné vymezenym vyznamem
samostatnou tabulku a kazdy fadek opatfit jedine€nym primarnim
klicem:

@ obsahem jednotlivych sloupcii tabulky by méla byt jednoducha, dale
nedélitelna informace;

@ podmnozinu dat se shodnou hodnotou pro urcity sloupec tabulky
pfevést do samostatné tabulky a spojit s piivodni tabulkou cizim
klicem;

@ odstranit z tabulky sloupce, které jsou pfimo zavislé na jiné skupiné
sloupcii tabulky nez pouze na primarnim klici
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Pravidla normalizace

R Rttt ittt ke ARt At ¥
M[F---r- - - ---------rf-=--=---=-=- T
! INF 5
::: 1vSechna data v relaci musi byt atomicka ' :::
i L e o (Y]
| 2NF o
1| data zavisi na celém kligi :::
Y i
i 3NF ]
in nekliova data jsou zavisla jen na kli¢i a ne mezi sebou ' 11
R e e e "y
', BCNF n
:: véechna data jsou zavisla jen na kli¢i a ne mezi sebou ',
' 4NF ;
1 sloZeny primarni kli¢ nesmi byt tvofen z nezavislych dat

5NF

trojny a vicery primarni kli¢ nesmi obsahovat parove cyklicke zavislosti
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Uprava databazové tabulky dle normalnich forem

Zaznamy o vypujékach
Gislo | ) meno zakaznika Bydlista Vypujcil si Vratil
zaznamu DVD |Nazev filmu Dne

1 Lukas Pavel Studentska 25, Ostrava Pfivoz, 708 31 21 Pirati z Karibiku 1. 5.1.2012 |9.1.2012
2 Lukas Pavel Studentska 25, Ostrava Pfivoz, 708 31 5 Honza malem kralem |5.1.2012 |8.1.2012
3 Pavel Kvapil Karvinska 4, Karvina-Raj, 73564 21 |Pirati z Karibiku I. 10.1.2012 |11.1.2012
4 Pavel Kvapil Karvinska 4, Karvina-Raj, 73564 22 |Pirati z Karibiku Il. 10.1.2012 [11.1.2012
5 Pavel Kvapil Karvinska 4, Karvina-Raj, 73564 23 Pirati z Karibiku I1l. 10.1.2012
6 Levad Pavla Hornosuiska 24, Horni Sucha, 735 35 51 |Popelka 10.1.2012 [10.1.2012
7 Pavel Lukas Studentska 25, Ostrava-Pfivoz, 708 31 51 |Popelka 15.2.2012 [19.2.2012
8 Leva Pavla Studentska 1, Ostrava-Privoz, 708 31 5 Honza malem kralem |15.2.2012 [16.2.2012
9 Karel Novadk Vnitini 1151, Térlicko, 73565 22 |Pirati z Karibiku Il. 16.2.2012 [16.2.2012

Tereza Uhlikova
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nejednoznaénost udaji — vyhledavaci anomalie — neni jednoznacné urceno,
co je jméno a co pfijmeni zakaznika (viz zaznamy 1, 2 a 7),
nazev mésta v zaznamech 1, 2 a 7 je odlidny i pfesto, Ze jde o
stejné mésto;

redundance zaznami — kdyz si zakaznik vypijci vice filmi najednou, pak

se pro kazdy zaznam opakuji pole bydlisté a datum vypijcenti,
totéz pfi dalsich vypajckach stejného zakaznika;

nekonzistence zaznami — pokud zakaznik zméni bydlisté (viz zaznamy €. 6
a 8), pak je nutné provést zménu ve vsech zaznamech.
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Relace je v prvni normalni formeé, pokud kazdy jeji atribut obsahuje
Jjen atomické hodnoty.
Resenim je rozklad poli Jméno zakaznika a Bydlisté na nékolik dalsich poli

Zaznamy o vypljckach
Cislo | Jméno | PFjmeni . VypUjéil si Vratil
zaznamu | zakaznika | 2akaznika Ulice Cislo Mésto psC | DVD |Nazev filmu Dne

1 Lukas Pavel Studentska |25 Ostrava Pfivoz [70831 [21  |Pirati z Karibiku I. 5.1.2012 [9.1.2012
2 Lukasd Pavel Studentskd (25 Ostrava Pfivoz (70831 |5 Honza malem kralem |5.1.2012  [8.1.2012
3 Pavel Kvapil Karvinska 4 Karvind-Raj 73564 |21  |Pirati zKaribiku I. 10.1.2012 |11.1.2012
4 Pavel Kvapil Karvinska 4 Karvind-Raj 73564 |22 |Pirdti zKaribiku II. 10.1.2012 |11.1.2012
5 Pavel Kvapil Karvinska 4 Karvind-Raj 73564 |23 |Pirati z Karibiku 11 10.1.2012

6 Pavla Leva Hornosudska|24 HorniSuchd  |73535 (51 |Popelka 10.1.2012 |10.1.2012
7 Lukas Pavel Studentska |25 Ostrava-Privoz|70831 |51  [Popelka 15.2.2012 |19.2.2012
8 Pavla Leva Studentska |1 Ostrava-Piivoz|[708 31 |5 Honza malem kralem |15.2.2012 [16.2.2012
9 Kare! Novak Vnitfni 1151 |Térlicko 73565 |22 |Pirati z Karibiku Il 16.2.2012 [16.2.2012
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2 NF

Kazdy neklicovy atribut je plné zavisly na primarnim klici
Rozlozeni tabulky pro data s jasné vymezenym vyznamem

Zakaznik
Cislo Iméno | Prijmeni
zaznamu | zikaznika|zikaznka|  Ulice Cislo Mésto pPsc Polozka
1 Luka3 Pavel Studems‘ké 25 Dstrav?- Pfivuz 70831 ﬁ\'sl? ovD Nazev filmu Vypiitka | Vriceno
2 Pavel Kvapil Karvinska 4 Karvina-Réj 73564 | poloik
3 Pavla Levd Studentskd (1 Ostrava-Pfivoz |708 31 1 21 |Pirdti z Karibiku | 1 9.1.2012
4 Karel Novak  [Vnitfni 1151 |Térlicko 735 65 2 5 Honza mélem krdlem |1 8.12012
5 3 21 |Pirati z Karibiku I. 2 111.2012
— 4 2 2 11.1.2012
= Vipijtka 5 23 |Pirati z Karibiku lll.__ |2
vipdicky |Zskaznik_|Dne b S |Popelka 2 10.1.2m2
1 1 512012 7 51 Popelka 4 19.2.2012
) 3 10.1.2012 8 5 Honza mélem krdlem |5 16.2.2012
3 B 0.12012 9 22 |pirati zKaribikull. |6 16.2.2012
4 1 15.2.2012 10
3 El 15.2.2012
6 4 16.2.2012

Tereza Uhlikova
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3 NF

Zadny z jejich atributii nevykazuje tranzitivni zavislost, tzn., ze
vsechny neklicové atributy jsou navzajem nezavislé
vytvoreni novych tabulek Mésto a DVD

Vypijcka
Mésto 1D
Zékaznik vypljcky |Zakaznik |Dne
Cislo | Jméno | PFjmeni pst Mésto 5.1.2012
zéznamu |zakaznika|zdkaznika|  Ulice Cislo | PsC 70831  |Ostrava Piivaz| |2 2 10.1.2012
1 |lukas  [pavel  [Studentska |25 [70831] 73564 |KarvindREj 3 3 10.1.2012
2 |pavel  [kvapil |Karvinska |a 73564| [73535  [Hornisucha 4 1 15.2.2012
3 |pavia |[leva studentska |1 70831 [73565  [Térlicko s 3 15.2.2012
4 |karel _ |Novak _|vnitini 1151 |73565 6 4 16.2.2012
5
DVD Poloika
. Nazev filmu Kategorie Cislo DVD | Vypijtka | Vraceno
DvD poloik I
1 21 1 9.1.2012
5 Honza malem kralem|Pohadka 2 5 1 8.1.2012
3 21 (2 11.1.2012
21 Pirati z Karibiku I. Komedie | |4 22 |2 11.1.2012
22 Pirati z Karibiku Il.__ |Kemedie | |5 23 |2
23 Piratki z karibiku Ill. |Komedie | |6 51 |3 10.1.2012
7 51 |4 19.2.2012
51 Popelka Pohadka | |8 5 5 16.2.2012
9 22 |6 16.2.2012
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Navrh rela¢ni databaze

Model reality
Myslenka
Spousty otazek

KONCEPTUALNI
UROVEN
Technologicky
ER diagram
Tabulky TECHNOLOGICKA
Relace UROVEN

Normalizace

Implementaéni Fiow

model ﬂ\._,'
Zapis do pocitace e
SRR — FYZICKA UROVEN
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ERA model

o Entity (objekt z realného svéta) — tabulka
e Relationship (vztah mezi entitami) — vztahy mezi tabulkami

@ Attribute (vlastnosti entit) — sloupecek tabulky

Modeluje ,,oblast zajmu" (napf. podnik) jako kolekci entit a vztahi
(relationships) mezi nimi

- graficka reprezentace struktury databaze

déla se pred vytvarenim databaze!! a slouzi k rozmysleni, jak bude

databaze vypadat
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ERA model

Klasicky format

Atribut

Adresa

Entita

Pfedstaveni

vztah mezi entitami
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Klice a Integrita
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Klice a Integrita

Integrita Entitni — jedineéna identifikace kazdé entity - pomoci primarniho
klice (PK)

Primarni klic
@ zajisti jednoznacnost zaznami v tabulce,

e AUTO INCREMENT - zajisti automatické Cislovani => hodnota
primarniho klice se v tabulce nesmi opakovat

data nesmi obsahovat duplicitu nebo hodnotu Null.

teoreticky miize byt libovolného typu

miize byt slozeny z vice sloupcii — unikatnost je pak brana ze viech
najednou, v jednotlivych sloupcich se tedy mohou opakovat stejné
hodnoty
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Klice a Integrita

Integrita Referencni — pomoci ciziho klice (FK)
Cizi klic
@ odkazuje se na primarni kli¢ v jiné tabulce — odkazuje se na pravé 1
tabulku
@ dvojice primarni a cizi kli¢ tvofi vazbu (relaci) mezi tabulkami
@ cizi kli¢ musi byt stejného typu a velikosti jako primarni
if primarni klic AUTO INCREMENT => cizi klic dlouhé celé ¢islo
if primarni kli¢ slozeny => struktura ciziho klice stejna
Do sloupce s definovanym cizim kli¢em nelze vlozit hodnotu, ktera neni
vlozena v nadfizeném sloupci primarni tabulky.
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Klice

cizi kli¢
1
id |jmeno | mesto_id
1 [Martin |1
2 |Franta |2
3 |Alena |2
4 [Jana |2
)/

1
ER model: 050b4a’N—> mesto

Tereza Uhlikova

primarni klic
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id [ mesto

1 | Praha

2 | Plzen
4
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Klice

databaze nedovoli do ciziho klice vlozit hodnotu, kterad neexistuje v
primarnim kli¢i v cilové tabulce

id |jmeno | mesto_id
1 |Martin | 1 \\_. id | mesto
2 |Franta |2 ~__ *~ |1 |Praha
3 |Alena |2 —# |2 |Pizeii
4 |Jana |2 -
5 |[Jan 3

nejde
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Kardinalita vztahu

vztahu mezi entitami
neboli

Kolik polozek z tabulky A se vaze na kolik polozek z tabulky B?

3 typy
@ 1:1 - na 1 polozku z tabulky A pfipadd maximalné 1 polozka z tabulky
B, ta patfi jen té jediné z A, Zena-muz (CR)
@ 1:N, N:1 - na 1 polozku z tabulky A pfipada libovolné mnozstvi

polozek z tabulky B, na 1 polozku z tabulky B pfipadd maximalné 1
polozka z tabulky A

@ M:N - bez omezeni mnozstvi vazeb v obou smérech, zena-muz (CR) v
Case
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Kardinalita vztahu

1 1

zakaznik: - zatelefonovani
1 N

faktura ——— polozka
M N

¢lovek ——————— autobus
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Kardinalita vztahu

pomuze lepsimu porozuméni ER(A) modelu

.1 1

zakaznik — zatelefonovani
kontaktovani komu
1 N .

faktura - = polozka
obsahuje obsazena v
M N

clovéek — autobus
jezdiv vozi
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Kardinalita M:N

— nékolika (M) entitdm odpovida nékolik (N) jinych entit
— napf. vztah student - pfedmét
@ jeden student studuje vice pfedméti
o jeden predmét navstévuje vice studentd
o nejslozitéjsi pripad vazby
vazbu M:N nelze vytvorit pfimo mezi tabulkami
je potreba rozlozit pomoci nové tabulky na dvé vazby 1:N

M N
osoba —————————— autobus
|
1 N N 1
osoba <« osoba_autobus ———» autobus
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Kardinalita M:N

rozkladova tabulka nemusi, ale méze obsahovat dalsi informace
primarni kli¢ v rozkladové tabulce se €asto sklada z obou cizich klici (ale
mize byt i vlastni sloupec id)

— napf. v kolik kdo jakym autobusem jezdi

— neni nutné kvili tomu vytvaret dalsi tabulku

osoba

id |jmeno

Martin

Franta

Alena

BlW|N|=

Jana

Tereza Uhlikova

osoba_autobus

autobus
id |cislo
6 30

7 21

osoba_id | bus_id | cas
1 6 13:30
3 6 7:15
3 7 20:00
4 > v A
cizi kli¢ 1
prim. kli¢ cizi kli¢ 2

Databaze v chemické a forenzni analyze
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Kardinalita vztahu

doplite vazby a jejich kardinality do ER modelu — zaméstnanci pouzivaji

sluzebni auta a zapisuji do knihy jizd (kazdy zaméstnanec pro kazdé auto
svou knihu jizd)

kniha_jizd

zamestnanci

sluzebni_auta
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Kardinalita vztahu

vysledek - Pro relaci M:N je rozkladova tabulka kniha jizd

N
kniha_jizd - 1

\

\ -
1 ' sluzebni_auta - M
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Cviceni
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Spole¢na databaze volné prodejnych psychotropnich latek

Hledani odpovédi na zakladni otazky:

Pro koho ma databaze slouzit?

- spektroskopiktim, forenznikiim, chemicko-fyzikalni vlastnosti
Co ma byt Géelem?

- spektrum - struktura, sloZeni, koncentrace

- zjisténi vyrobce, prodejce, Gcinek, plivod, identifikace uzivatele
Co vse by méla dat. obsahovat pro konkrétni latky?

- spektrum - IC, MS, NMR, Raman, THz, krystalova struktura
- prekurzory, syntéza
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