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Outline

* Sémanticky web a linked-data technologie
= Resource Description Framework
= Web Ontology Language
= SPARQL

* nedostatky informacnich systému zalozenych
na téchto technologiich

* nas pristup k reseni téchto nedostatku
* webova aplikace demonstrujici nase reseni
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Sémanticky web

 Tim Berners-Lee (2001)
" umoznit vyuzivat web i programy
= pridélit informacim vyznam
= jdentifikace dat
 globalni identifikatory
= konceptualizace dat

* ontologie
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Resource Description Framework |.

* framework umoznujici vyjadrit informace o
zdrojich (resources)

* informace vyjadruje jako jednoducha tvrzeni

= triple: subject predicate object

= subjekt ma vlastnost predikate, jejiz hodnota je object
* typy zdroju:

= |RI: zdroje s explicitnim jménem

= blank nodes: zdroje bez explicitniho jména

= |iteraly: zakladni hodnoty (fetézce, Cisla, datumy, ...)
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Resource Description Framework Il.

http:fiwww_example.org/staffid/85740

http:fAwww example.org/terms/address

hitp:/iwww.exam ple.:}rgitermss'ci:/ Nﬂp:mwm_exam ple.orgiterms/postalCode

Bedford 01730
hittp: fhwww. example. org/terms/street hittp:fiwww example orglterms/state
1501 Grant Avenue Massachusetts
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Web Ontology Language

* jazyk pro popis ontologie dat

e popisuje tridy zdroju
" subclass hierarchie

* popisuje vlastnosti (properties)
" doména

" obor hodnot
" subproperty hierarchii
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SPARQL query language

* dotazovaci jazyk nad RDF daty
e zakladni koncept: triple vzor

= stejny jako RDF triple, ale muze obsahovat
promenneé

* vysledkem vyhodnoceni je mapovani reseni

e vzory lze kombinovat ruznymi jazykovymi
konstrukcemi
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Nedostatky

* neni podporovano volani procedur

e psani SPARQL dotazu je nachylné k chybam

e prezentace vysledku je bud’ uzivatelsky
nevlidna nebo neflexibilni
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SPARQL: Volani procedur |.

* neni vhodné rozsirovat syntax jazyka
e volani procedury reprezentovano tripletem

» definovany predikat urcuje proceduru
" objekt urCuje sadu parametru

* jeho dilci vlastnosti pak jednotlive parametry
" subjekt urcuje vysledky

 jeho dilci vlastnosti pak jednotlivé slozky vysledku
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SPARQL: Volani procedur ILl.

P P PR R RPRRRRPR
O 00 N O U D WN R O

O 00 N O U1 A W N B

DEFINE input:inference "ontology"

SELECT ?COMPOUND (max(?SCORE) as ?MAXSCORE) WHERE
{
?ATB chebix:isA / chebi:identifier "17334".
?ATB chebix:molFile ?MOLFILE.

[ orchem:compound ?COMPOUND; orchem:score ?SCORE ]
orchem:similaritySearch
[ orchem:query ?MOLFILE;
orchem:queryType "MOL";
orchem:cutoff 0.9 ].

MINUS

{
?COMPOUND chebix:hasRole / chebi:identifier "33281".
}

}
GROUP BY ?COMPOUND
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SPARQL: Volani procedur lIl.

» preklad probihd do SPARQL/SQL

* vyhody naseho pristupu:
" moznost definovat ontologii pro volani procedur
* moznost definovat vychozi hodnoty parametru
" parametry lze uvadét v libovolném poradi
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Sémanticka kontrola I.

* dotazy jsou kontrolovany proti ontologii dat

* kontroly zahrnuiji:
= existenci property IRI
" spravnost typu literalu
" navaznost v property path
= konzistenci pouzitych proménnych

* kontroluje, zda typ proménné odvozeny ze specifické
pozice v dotazu je konzistentni se zbytkem dotazu
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Konzistence promeénnych .

* dotaz je prelozen do syntaktického stromu
* strom je kontrolovan od listu ke koreni

* pro kazdy uzel syntaktického stromu:

= class registr: celkové typy proménnych odvozené z
daného podstromu

= |ocation registr: vyskyty proménnych v daném
podstromu a prislusny lokalni typ
e group pattern uzel: informace ulozena v location
registru libovolného syna je kontrolovana vuci
class registrum jeho sourozencu
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Konzistence proménnych Il.

1. PREFIX : <http://ex.com>
2.

3. SELECT * WHERE

4. {

5. {

6. ?X rdf:type :Dog.
7. }

8. UNION

9. {

10. ?X rdf:type :Bird.
11. }

12.

13. ?X rdf:type :Mammal.
14. }
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Konzistence proménnych Il.

[ group pattern ]

1.  PREFIX : <http://ex.com> ;

2. \[ triple pattern ]

3. SELECT * WHERE ?X rdf:type :Mammal

4. { 2,

5. { [ union pattern ]

6. ?X rdf:type :Dog.

7. } 5.

8. UNION group pattern ]

9. {
10. ?X rdf:type :Bird. 3. \ 6
11. } L group pattern ) [ triple pattern J
12. ?X rdf:type :Bird
13. ?X rdf:type :Mammal. I \
14. } triple pattern

?X rdf:type :Dog
. J
A B
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Konzistence proménnych Il.

[ group pattern ]

1.  PREFIX : <http://ex.com> -

2 triple pattern

3.  SELECT * WHERE ?X rdf:type :Mammal

4. { 2.

5. { [ union pattern ] ?X € : Mammal

) . .

6 ?X rdf:type :Dog. ?X € : Mammal on line 13

7. } 5.

8. UNION group pattern ]

9. {
10. ?X rdf:type :Bird. 3. \ 6
11. } group pattern triple pattern
12. , ?X rdf:type :Bird ?X € :Bird
13. ?X rdf:type :Mammal. I \ 2X € :Bird on line 10
14. } triple pattern

?X rdf:type :Dog °X € :Dog
A g ?X € :Dog on line 6
A B C
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Konzistence proménnych Il.

[ group pattern ]

1. PREFIX : <http://ex.com> -
2 triple pattern
3.  SELECT * WHERE ?X rdf:type :Mammal
4. { 2,
5. { [ union pattern ] ?X € : Mammal
P . .
6. ?X rdf:type :Dog. ?X € : Mammal on line 13
7. } 5.
8. UNION group pattern ] ?X € :Dog U :Bird
9. { :
. ?X € :Dog on line 6
10. ?X rdf:type :Bird. 3. ¢ \ 6. ?X € :Bird on line 10
11. } group pattern triple pattern
L2 ?X rdf:type :Bird ?X € :Bird
p . .
13. ?X rdf:type :Mammal. 4. < ?X € :Bird on line 10
14. } triple pattern
?X rdf:type :Dog °X € :Dog
N d ?X € :Dog on line 6
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Konzistence proménnych Il.

L [ ] ?X € (:Dog U :Bird) n :Mammal
group pattern
1.  PREFIX : <http://ex.com> 7 ?X € :Dog on line 6
2. triple pattern ?X € :Bird on line 10
3. SELECT * WHERE ?X rdf:type :Mammal ?X € : Mammal on line 13
4. { 2.
5. { [ union pattern ] ?X € : Mammal
6 ?X rdf:type :Dog. ?X € : Mammal on line 13
7. } 5.
8. UNION group pattern ] ?X € :Dog U :Bird
2 { . ?X € :Dog on line 6
le. ?X rdf:type :Bird. > Y s ?X € :Bird on line 10
11. } group pattern triple pattern
12. ?X rdf:type :Bird °X € :Bird
13. ?X rdf:type :Mammal. I N 2X € :Bird on line 10
14. } triple pattern
?X rdf:type :Dog ?X € :Dog
S g ?X € :Dog on line 6
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Prezentace vysledku .

e pro kazdou tridu: Sablony urcujici zpusob
vizualizace instanci této tridy

e pouzivame Apache Velocity
= velmi jednoduchy a rozsiritelny
= Sablony obsahuiji:
* prosty text: primo okopirovan na vystup
 reference: reprezentuji dynamicky obsah
* direktivy: kontroluji generovani obsahu

— definujeme nékolik vlastnich directiv
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Prezentace vysledku Il.

1.  #sparql($roles)

2. SELECT ?ROLEREF ?NAME WHERE

3. {

4. $entity chebix:hasRole ?ROLEREF.
5. ?ROLEREF chebix:chebiName ?NAME.
6. }

7. #end

8.

9. <ul>

10. #foreach($role in $roles)

11. <1i>

12. #url($role.ROLEREF)

13. #escapeHTML ($role.NAME)

14. #end

15. </1i>

16. #end

17. </ul>
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Webova aplikace — chemRDF I.

e zalozena na ChEBI konvertované do RDF

* zahrnuje:

* modifikovany OrChem software umoznujici podobnostni
vyhledavani

» ontologie pro sémantickou kontrolu
* sadu Sablon pro vizualizaci vysledk

* http://biocinfo.uochb.cas.cz/projects/chemRDF

* Advanced SPARQL querying in small molecule databases
Galgonek et al. ] Cheminform (2016) 8:31
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Webova aplikace — chemRDF II.

IOCB RDF Platform: ChEBI data .

Query | Result ‘ Details || Properties H About ‘
e e H b.
= =l | an | chehilD:52438
Cpen  Examples  Save Run / @ q> e
DEFTHE input:inference "ontology™ COMPOUND ATB SCORE
- - ChEBI Name temocillin(2.)
s[,m.ECT 2COMPOUND 2ATE ?SCORE WHERE o CHEBI:52438 r ) CHEBIS1817 - bl
# 7ATE is a penicillin antibiotic YX\r j:r._.,x temm:lllln(Z-) L ‘rj:rf emocilin 10 CH st
?ATE chebix:ish / chebi:identifier - Stars: - Stars: " e H ars
173347, s
# PCOMPOUND is similar to ?ATE structure p Il-‘)<'3H
[ orchem:compound ?COMPOUND ; 1},_(\( Z CHEBI:3_1615 flu- CHEBI:S_DQS flu- o
orchem: scors 2SCORE ] {:} j:ﬁ% cloxacillin sadium T cloxacillin 0.9823009 ?-__ -
orchem:similaritySearch [ “ Stars: # Stars: o
orchem:query [ “chebix:molFile
2ATE ]
orchem: queryType "MOL™;
orchen: cutofE 0.9 . 0 CHEBI:51697 0 CHEBI:51691 :
ot L . apaleilin sodium ot L . apaleilin 0.981982 Formula C1BH16N20752
# ?COMPOUND has not the antimicrobial *  Stars *  Stars Met Charge -2
agent I‘IUJ‘E Average Mass 412437
. InChi=1S/C1BH1BN207 S2/c1-15(2)9(12(22)23)16-13(24)16(25-3,14(1
- el i - . CHEBI:51700 . i InChl 8)27-15)17-10(19)8(11 (20)21)7-4-5-26-6-7 /h4-6 B-9 14H,1-3H3 (H 17,
PCOMPOUID chebix:haskole / 2 e s 2 CHEBI. 31631 19)(H,20,21)(H 22 23)/p-2487 9- 14+,16-/m0/s
chebi:identifier "33281". u‘j* e sium u‘j* ¥ I apalcillin 0981982
} - > Stars InChiiey BYVCKFLJARNKCSS-DWPRYXJF SA-L
Stars:
) ars SMILES HIC@1125C(C)(C)IC@@HINI Ci=0)I CRIRINC=0)CTHCIO-)=
ORDER BY DESC (?5CORE) Delecsc)OC)C(O-=0
‘g - CHEBI:34691 di- CHEBI:4511 di-
1«%{ T<  cloxacillin sodium i< cloxacilin 0.98165137 ChEBI Ontolagy
>~ . I . temocillin(2-) (CHEBI:52438) is a dicarboxylic acid dianion
Stars Stars (CHEBI: 28965
Outgoing temaocillin(2-) (CHEEI52438) is conjugate base of temaocillin
(CHEBI:51817)
Q CHEBI:52067 me- q] CHEBI:6919 me- temocillin disodium (CHEBI:52434) has part temocillin{2-)
BALS zlocillin sodium WALL zlocillin i (CHEBI:52438
UYL _ LK _ B Incoming temaocillin (CHEBIS1817) is conjugate acid of temocillin(2-)
Slas Slas (CHEBI:52438)
o CHEBI:532068 me- o CHEBI:6919 me-
Ay zlocillin sodium AL zlacillin
S5 Y% manohydrate "4 g 098165137
" “ Stars:

Stars:
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Vyhled do budoucna

* integrace s dalSich zdroju dat

" PubChem
e soustredit se na konkrétni potreby
* mozné zmeny paradigmatu

" relacni databaze mapovana do RDF
* rozsireni tymu

" zajemci vitani

* diplomky, postdoci, ...
= kontakt: galgonek@uochb.cas.cz
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Konec

Dékuji za pozornost!
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