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Abstrakt

Tato préace se zabyva zpusoby a technologiemi vyhodnocovani dotazu v jazyce
SPARQL na rozsahlych RDF datech pochézejicich z projektu PubChemRDF.
Soucasti publikace je popis jednotlivych nastrojt, pouzitych optimalizaci, mé-
feni vykonu a celkové zhodnoceni.

Klicova slova databaze, SPARQL, RDF, OWL, r2rml mapovani, grafova
databéze, postgreSQL, méreni vykonu

Abstract

This thesis examines different ways and technologies for evaluating SPARQL
queries upon extensive RDF data provided by PubChemRDF porject. Decrip-
tion of tested tools, optimizations, performance and overall evaluation are also
a part of this publication.

Keywords database, SPARQL, RDF, OWL, r2rml mapping, graph data-
base, postgreSQL, performance
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Uvod

Sprava a vyuzivani dat nejriznéjsiho charakteru se stava velmi kli¢ovou po-
tfebou pro stale vice uzivatelli, organizaci a firem. Ulozisté dat, a nastroje pro
praci s nimi, je potifeba zvolit, navrhnout a dimenzovat dle konkrétnich potieb
daného subjektu. Od fyzickych, papirovych zdznamt ukladanych do Sanonti,
pres klasické rela¢ni databaze az po rozsahlé datové sklady. O tom, ktery ze
zpusobt zvolit rozhoduji faktory jako napriklad

e mnozstvi ukladanych dat - jedna se o desitky zaznamu ¢i stovky miliont?

e frekvence - archivuji se data pouze jednou mésicné jako report ¢i jsou
generovana nékolikrat za sekundu?

e duvod ukladani dat - Pro vlastni potfebu, pro splnéni pravnich norem,
business analyzy...

e operace, které nad daty potfebujeme vykonavat - historizace, vyhleda-
vani, agregace, MDM, data quality, sdileni, archivace..

e financni rozpocet, technické a personalni zazemi subjektu

e ocekavany prinos - marketing, efektivita procesi, podpora rozhodovani,
splnéni pravnich norem

Tato prace se vénuje problematice efektivniho ukladani a vyuzivani dat
z oblasti chemie (databdze PubChem) v Ustavu organické chemie a bioche-
mie Akademie Véd CR (UOCHB). V textu se zabyvam zejména praci s re-
la¢nimi (tabulkovymi) databidzemi a grafové orientovanymi databazemi, re-
spektive zpisoby zpracovani ,Linked Dat“[6] (kde jsou data pfimo vzdjemné
propojena pomoci vazeb).

Kazdy typ mé své vyhody i nevyhody, a je vhodny pro jiny druh dat a
jinou kategorii dotazt.



Uvob

Relacni a grafové databaze

Tradi¢ni rela¢ni databéze se skladaji ze (vzédjemné propojenych) databazovych
tabulek. Radky v tabulce piedstavuji jednotlivé zdznamy, sloupce pak atributy
téchto zdznamu (napiiklad ,jméno“, ,vék®).

Klasické relacni databdze jsou efektivni predevsim pokud predem zname
strukturu zpracovavanych dat, a lze ji dobre popsat tabulkami s radky a
sloupci[l9]. Dotazy, které vyzaduji ¢asto vyhodnocovat vazby mezi vice ta-
bulkami (join operace), mohou byt vypocetné velmi nédroéné a nékdy je ani
nelze provadét v redlném case, ale pouze davkové (s vysledky dotazu v fadu
minut nebo hodin).

Na druhou stranu grafové databaze maji data ulozena v podobé grafu, tedy
uzlii a vztahtl mezi nimi (napiiklad format RDF[]) [5]. Diky této struktute je
snazsi provadét operace vyuzivajicich vazeb mezi daty. Nejsou jiz potieba na-
rocné join operace nad celymi tabulkami (pokud jsou data uloZena ve vhodné
strukture), ale staci pouze ,nasledovat hranu* mezi dvéma zaznamy.

Grafové databaze jsou vhodné predevsim tam, kde dopredu nezndme presné
strukturu dat, nebo tam, kde nas zajimaji rizné vztahy mezi daty. V grafo-
vych databazich jsou informace o vztazich pfimo soucasti hlavnich entit (hran
grafu), a lze tedy priddvat nové uzly i vztahy bez nutnosti upravovat stéva-
jici strukturu databaze (pfidavaji se nové uzly a hrany do stavajiciho grafu).
Tento druh uloZeni dat je vhodny predevsim pokud potiebujeme prochézet
data v zavislosti na jejich vazbach, objevovat nova spojeni a celkové vyuzivat
jejich grafovou strukturu[I3]. Jedna z hlavnich vyhod se skryva také v lepsi
interoperabilité mezi vice datovymi zdroji. Jednotlivé entity jsou oznacovany
identifikdtorem IRI (Internationalized Resource Identifier), aby bylo mozné
sledovat vazby i do dalsich databazi a jinych zdroji dat. Pokud jsou v obou
systémech pouzity stejné IRI pro danou entitu, ¢i je lze snadno vzajemné
prevést, usnadni to propojeni dat z téchto systémau.

Bohuzel jsou grafové databaze stile pomérné nové, a tak nemusi nutné za-
rucovat standardy, na které jsme zvykli z rela¢nich databazi. Jako napriklad
transakcnost, ACID principy, obnovu po havarii[13]. . . Navic jsou nékteré gra-
fové databaze implementovany na backendu jako nékolik relac¢nich tabulek,
takze ve vysledku stejné pro prochédzeni grafu probihaji klasické relac¢ni join
operace.

MozZnost mapovani dat

Dalsi zkoumanou moznosti, jak s daty pracovat, je origindlni grafova data
(napriklad ve formatu RDF[5]) prevést do relaéni podoby. Tedy z grafové po-
doby navrhnout (nebo nechat automaticky vygenerovat) databdzovou struk-
turu tvorenou tabulkami a rozdélit zdrojova data do jednotlivych tabulek,

'RDF = Resource Description Framework
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které jsou vzajemné propojeny pomoci cizich klica. Napriklad z grafu extra-
hovat data o lidech, a ulozit je do jedné tabulky, idaje o smlouvach do druhé
atp. Pro tato relaéni data je pak mozné vytvorit takzvané mapovani[10], umoz-
nujici k nim pristupovat i pres grafové SPARQL dotazy. Data jsou tak ulozena
v tabulkdch v relaéni podobé (lze vyuzivat napiiklad indexace tabulek), ale
mame moznost se na né dotazovat jako kdyby byla stile v grafové podobé
SPARQL dotazy. Mapovani umozni tyto dotazy prelozit do SQL podoby, a
vykonat je nad relacni databazi.

To se muze hodit napiiklad v situacich, kdy jsou zdrojovd data v RDF
formatu, a je potfeba k nim zachovat pristup pres rozhrani pro SPARQL
dotazy, ale efektivnéjsi je uchovavat tyto data v relaéni databdzi. Nebo pokud
mame zdrojova data v relacni databézi, ale potfebujeme s ulozenymi daty
pracovat jako s grafovymi.

Ukézka tohoto pristupu je vidét na obrazcich a

O projektu PubChem

Projekt PubChem[I5] shromazduje a poté verejné poskytuje podrobné infor-
mace o chemickych slouceninach (Compounds), chemickych latkach (Substan-
ces) a experimentech na biologickych vzorcich (Bioassays). Navic poskytuje
dalsi informace o vztazich mezi témito zakladnimi slozkami, a o vazbach na
externi systémy dalsich védeckych instituci. Data z internich databazi systému
PubChem jsou dostupnd dvéma riznymi zpusoby. Jeden zpusob je s témito
daty pracovat online, pfes webové rozhrani a vyuzivat vestavéné vyhledavaci
néstroje[15], zaroven je vsak mozné diky projektu PubChemRDF [16] stdhnout
zdrojova data v RDF forméatu.

Cil prace

Tato préace navazuje na prototyp vytvoreny v ramci UOCHB a cilem je pro-
zkoumat, jak lze efektivné ulozit data poskytovand prostfednictvim projektu
PubChemRDF, a jak s nimi nejlépe pracovat. Idealné s moznosti vyhodnoco-
vat dotazy v jazyce SPARQLI]J] na téchto rozséhlych datech.

Pro méreni vykonnostnich rozdili je treba vytvorit reprezentativni sadu
testovacich dotazi. Tato sada bude pokryvat typické dotazy pro databazi ma-
lych molekul.

Jeden ze zkoumanych pristupii spoc¢iva v ulozeni ptiivodnich RDF dat pifimo
do hybridni databdze Virtuoso[20] (v grafové podobé). U této varianty je po-
treba provést analyzu riznych nastaveni a vhodneé zvolit dodatecné indexy pro
dosazeni co nejlepsiho vykonu.

Dalsi pristup spociva v prevedeni dat z origindlni RDF podoby do vhodné
relacni formy (tedy tabulky, funkce) a poté namapovéani této relacni formy
zpét na pivodni RDF formu. Tedy mit data uloZena v relaéni podobé, ale s
moznost{ dotazovat se na né i v jazyce SPARQIJ0.2] (pro grafové databdze).

3



UvoDp

SPARQL je pomoci mapovani automaticky prevadén na dotaz v jazyce SQL
(pro relacni databaze), ktery je nasledné nad rela¢nimi daty vyhodnocen.

Vysledkem préce bude srovnani efektivity dotazovani v SQL pfimo nad
relacnimi daty, ve SPARQL nad nativnimi daty a ve SPARQL nad mapova-
nymi daty. A na zdvér srovnani efektivity s dalsi relaéni databazi (napiiklad
postgreSQL) umoziujici mapovat relaéni data do RDF formy.

Vyuziti R2RML mapovani pro export dat

Mapping

h
RZRML
mapaovaci

Data storage soubor
.‘r
r
relaéni —+—
Databaze ‘ . RZRML
» Mapping >

Engine

oWL /
Ontologie

Obrazek 0.1: Schéma prabéhu mapovani rela¢nich dat do RDF podoby béhem
exportu
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Vyuziti R2RML mapovani pro vyhodnoceni SPARQL dotazi

Data storage

Mapping

relaéni
Databaze

owL
Ontologie

saL__

I RZRML "
mapovaci

soubor

4
i

/ RormL S
Mapping $—

»,_ Engine

—SPARQL SPARQL

Obrazek 0.2: Vyuziti R2RML mapovani pii online prekladu dotazu ze
SPARQL jazyka do SQL






KAPITOLA 1

Analyza a navrh

1.1 Forma dat, a moznosti prace s nimi

1.1.1 Data jako nositel informace

Dtlezité informace a poznatky z vyzkumu je uzitetné a potfebné uchovavat,
archivovat a aktualizovat. O tom, jak naklddat s informacemi ziskanymi bé-
hem vyzkumu a experimenti, je potfeba rozhodnout idedlné jiz na zacatku,
a zvolit patficné datové ulozisté a néastroje pro praci s nim. Rozhodnuti by
meélo reflektovat zejména mnozstvi ziskanych informaci, zdroje informaci (od-
kud, v jakém formdatu), a dalsi vyuzitelnost téchto informaci (kdo a jak ¢asto
je bude potifebovat, jakym zptisobem s nimi bude pracovano, zda budou ak-
tualizovana). Pokud chceme ziskané tidaje pouze archivovat, staci ndm ulozit
informace v néjakém jednoduchém formatu (napiiklad textové soubory, mul-
timédia, adresére...). Kdyz budou data ale dédle vyuzivina, je potieba tomu
prizpusobit predevsim jejich strukturu. Zejména pokud budeme chtit v da-
tech napriklad efektivné vyhledavat informace, propojovat jednotlivé zaznamy,
hledat souvislosti. Dale uvadim nékolik zptisobu jak s daty pracovat, a které
v zavérecné praci zkoumam.

1.1.2 Relac¢ni podoba dat

Relac¢ni databaze je model, ktery uklada data do jednotlivych, vzajemné pro-
vazanych, tabulek. Dnes je naprostd vétsina pouzivanych databazi rela¢ni[14],
casto se tedy pojem ,databize“ pouziva jako synonymum k ,relacni data-
béazi.

Kazd4 tabulka v relaéni databézi se sklada ze sloupcu (atributi) a radku
(jednotlivych zédznami) viz piiklad tabulky

7



1. ANALYZA A NAVRH

Tabulka 1.1: ukazka relacni tabulky

ID Title description
653499 | LGALS7B galectin 7B
44409 Cbp8&0 cap binding protein 80

729979 | LOCT729979 | hypothetical LOC729979

V ukazkové tabulce je zndzornéna sada tdaju o tfech genech. Kazdy gen
je jednoznacné identifikovan pomoci svého ID (prvni sloupec - ID). Déle je
v tabulce uloZena ke kazdému genu informace o jeho nazvu (druhy sloupec -
title), a popisu daného genu (tfeti sloupec - description). Kazdy sloupec je vzdy
néjakého konkrétniho typu, a podle toho se s nim pak zachazi. Sloupec miize
podle typu uchovavat textové retézce, ¢iselné hodnoty, datum, ale i napriklad
cely soubor.

V rela¢nich databézich se ¢asto vyuziva také takzvanych primarnich a ci-
zich kli¢d. Primédrni kli¢ (tzv. Primary key, PK) jednoznacné identifikuje
konkrétni instanci/zaznam z databdzové tabulky (napiiklad rodné ¢islo v ta-
bulce osob). Primarni kli¢ musi byt unikitni v rdmci celé tabulky, a nesmi
mit NULL (nevyplnénou) hodnotu. Primarni kli¢ obvykle byva unikatni ¢i-
selnd hodnota, ale muze to byt napiiklad i textovy retézec, ¢i dokonce slozeny
primarni kli¢ z nékolika sloupecki dohromady (naptiklad adresa + jméno).
A pokud se chceme z jedné tabulky ,odkdzat“ na néjakou instanci v jiné
tabulce, pouzijeme k tomu cizi kli¢ (tzv. Foreign Key, FK). Ciz{ kli¢ v jedné
tabulce je v podstaté hodnota priméarniho klice v druhé tabulce. Pomoci ciziho
klice vytvorime tedy ,spojeni“ z prvni tabulky do druhé tabulky.

Primarni a cizi klice slouzi pro efektivni praci s daty. Napriklad pro rych-
lejsi vyhledavani v tabulce ¢i k tomu, aby nebylo nutné duplikovat data ve
vice tabulkach, ale stacilo se pres cizi kli¢ odkézat na jednu tabulku, ve které
se potfebna data nachazi.

Standardni zpusob prace s daty v rela¢ni databazi probihd pomoci SQL
dotazu (Structured Query Language). Se SQL dotazy lze vytvaret, upravovat
a mazat tabulky, vkladat do tabulek data, nacéitat je i mazat. Zédkladni dotaz
pro vybér dat z tabulky je ve formatu:

SELECT sloupecl sloupec2 ....
FROM tabulkal ...
WHERE sloupecl > 5

V dotazu je ptikaz SELECT, popisujici ze kterych sloupeck chceme ¢ist data,
lze zadat i ,*“ pokud chceme hodnoty ze vSech sloupcu. Piikaz FROM 1ik4,
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1.1. Forma dat, a moznosti prace s nimi

ze kterych tabulek chceme pozadovanad data. WHERE je podminka ¢i filtr,
popisujici, které zdznamy chceme. Pokud dany zdznam podmince vyhovuje,
je vracen, pokud nevyhovuje, je ignorovan. V tomto prikladu naptiklad dosta-
neme pouze ty zaznamy, kde je hodnota ve sloupci s ndzvem ,sloupecl® vétsi
nez b.

Pomoci SQL piikazi lze tabulky i vytvaret ¢i s nimi jinak pracovat a mé-
nit jejich strukturu. Nasledujici jednoduchy piikaz vytvori tabulku s nazvem
ytabulka3“, skladajici se ze tii sloupcu. Kazdy sloupec musi byt néjakého typu
(napriklad ¢iselnd hodnota).

CREATE TABLE tabulka3
(sloupecl typSloupcel,
sloupec2 typSloupce2,
sloupec3 typSloupce3);

Pokud mame ve vice tabulkich sloupce se stejnymi nézvy, rozlisime je
pridanim nazvu tabulky. Naptiklad zamestnanci.jmeno a zakaznici.jmeno.

1.1.3 Sémanticky web

Organizace W3C definuje sémanticky web jako ,,web pro dat“, na rozdil od kla-
sického ,,webu pro dokumenty “[6]. Cilem tohoto pfistupu je predevsim doséh-
nout moznosti efektivnéjsitho pocitacového zpracovani dat na webu a jejich in-
teraktivniho propojovani. Sémanticky web prolinkovava (propojuje) vzajemné
data pomoci IRI a umoznuje lidem vytvaret datové struktury, slovniky a pra-
vidla pro vyuzivani téchto dat. Jelikoz jsou v praxi IRI ¢asto velmi dlouhé, pro
zkraceni zapisu IRI je mozné definovat si takzvany ,prefix“, kterym miizeme
nahrazovat spole¢nou ¢ast IRI.

Linkovani dat slouzi predevsim k zefektivnéni strojové prace s daty, zachy-
ceni rtuznych zdvislosti mezi nimi, a celkové integrace dat s jejich kontextem[7].
Napriklad v jedné databazi jsou ulozend data o chemickych slou¢enindch a ma-
Iych molekuldch. V dalsi databazi (pod spravou jiné instituce) jsou zase infor-
mace o patentech, norméch, védeckych ¢lancich atp. Pokud je nékterd slouce-
nina patentovana, lze u této slouc¢eniny mit pouze IRI pattiéného patentu, a po
pripojeni databaze patentii propojit snadno na data o patentech. Rovnéz po-
kud se o nékteré slouc¢eniné psalo v ¢lanku ¢i na konferenci, sta¢i nam pristup
k témto dattim a pouziti stejného slovniku, aby slo data spravné napojit.

Hlavni divod, pro¢ toto na klasickém webu jednoduse nejde provést, spo-
¢iva v tom, Ze web je tvoren predevsim aplikacemi, nikoliv samotnymi daty.
Tyto aplikace potirebnd data sice vyuzivaji a pracuji s nimi, ale ,nechévaji
si je pro sebe“[7]. Tudiz nelze pfilis snadno propojovat informace z riznych
systémi, a navzajem je kombinovat.

Klicovym prvkem sémantického webu jsou dva zdkladni predpoklady[7].
Za prvé spoleény format pro integraci a kombinaci dat z ruznych datovych
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http://schema.org/Person http://schema.org/Place

Paul Schuster Dresden

http://schema.org/birthPlace o
http:/mwww.wikidata.org/entity/Q1731
e

Obréazek 1.1: Priklad propojeni RDF dat na sémantickém webu. Autor: Denny
Vrandecié

zdroju. Na rozdil od klasického webu, kde vyména dat probihd obvykle na
urovni celych dokumentt. A druhym predpokladem je spoleény jazyk pro popis
zavislosti mezi daty a redlnym svétem. Tak lze zacit zpracovavat data v jedné
databdzi, a pokracovat napti¢ raznymi dalSimi prolinkovanymi databazemi
diky jejich propojeni.

Napriklad v pripadé rozbitého mobilniho telefonu méa tento telefon svij
typ. Typ telefonu je propojen s vyrobcem telefonu, vyrobce telefonu je propo-
jen s autorizovanymi servisnimi misty, servisni misto mé svou adresu a otviraci
dobu. Timto zpusobem lze na zdkladé dat projit nékolika systémy (prodejce
telefonu, vyrobce, autorizovaného servisu) a automaticky zjistit kam muze
zanést zdkaznik mobilni telefon do servisu.

Pokud se pouzije naptiklad standardizovany slovnik FOAF[23], kde se en-
tita osoby oznacuje instanci z domény <foaf:Person>, jméno osoby <foaf:name>,
email jako <foaf:mbox> a podobné, je mozné zajistit interoperabilitu mezi
systémy. Diky témto standardim muizeme sndze rozpoznat, ze osoba v jed-
nom systému je shodné s osobou ve druhém systému. V pripadé sémantického
webu umozni seznam takovychto pravidel automatické zpracovani a vyhleda-
vani informaci napfi¢ systémy.

Naproti tomu u klasického webu je pro toto potfeba, aby nam dané in-
formace a linky zpristupnil ve své aplikaci kazdy poskytovatel obsahu (jed-
notlivy ¢lanek v fetézu). Navic pokud uz potfebné informace zverejni, déld to
nyni kazdy jinym zptisobem, obvykle nevhodnym pro strojové zpracovani. Né-
které firmy maji kontakt na hlavni strané webu, nékteré v zalozce ,kontakty*,
nékteré v zalozce ,,0 nas“ atp. Priorita u této formy poskytovani informaci
je totiz aby byly citelné a snadno dohledatelné ¢lovékem, nikoliv strojovym
zpracovanim. A pristup pfimo k samotnym dattm v relac¢ni databazi by ndam
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1.1. Forma dat, a moznosti prace s nimi

v tomto pripadé také nepomohl, protoze nevime, v které tabulce a pres které
vazby potfebnd data najit. Ani jednotlivé databdze nejsou navzajem nijak
propojeny, takze nemame jak pokracovat z jedné databaze do druhé (V data-
bézi prodejce najdeme podle typu napriklad vyrobce telefonu, ale uz nemame
informaci, kde se nachazi databdze vyrobce, a kde v ni jsou potiebné tabulky).

Zakladnim stavebnim prvkem sémantického webu je Resource Description
Framework, RDF, standard pro popis a vyménu dat na webu. Jeho zakladni
soucasti jsou trojice subjekt-predikat-objekt, tzv. triplety, popisujici v pod-
staté vazbu zdroj-vazba-cil[5]. Nad daty v této podobé se potom muZeme
dotazovat v jazyce SPARQLI[Y], coz je obdoba SQL dotazovaciho jazyka pou-
zivaného v prostredi relac¢nich databéazi. Jazyk SPARQL ale vyuziva konceptu
grafu a vztahti mezi daty. Vysledkem dotazu mohou byt dalsi RDF grafy ¢i
primo tabulka vysledki.

Jazykem standardné pouzivanym pro popis véci, skupin a jejich vzajem-
nych vazeb v prostredi sémantického webu je tzv. Web Ontology Language
(OWL) vyvijeny W3CIg]|.

1.1.4 RDF podoba dat

Resource Description Framework (RDF[5]) je standard pro uklddani a vy-
ménu sémantickych dat v prostfedi internetu, Vyuziva linkové struktury po-
dobné webovym adresam (URL), takzvané IRI (Internationalized Resource
Identifier).

RDF model mé vlastnosti, které mimo jiné usnadnuji slucovani a propo-
jovani dat z riaznych zdroju (nevyzaduje shodné schéma uloZeni dat v obou
zdrojich)[5]. Navic velmi dobfe podporuje zejména postupny vyvoj schémat,
bez nutnosti jakychkoliv tprav na strané zadatele o data.

Zakladnim stavebnim prvkem jsou takzvané triplety, neboli trojice: ,,subjekt
- predikat - objekt“. Diky této struktuie je mozné data reprezentovat
i v grafové podobé, kde ma predikat funkci orientované hrany od uzlu ,,subjekt“
do uzlu ,objekt“. Jednoduchy triplet predstavujici vztah mezi dvéma entitami
muze vypadat napriklad takto: ,,person:Petr* - ,relationship:friendship* -
sperson:Karel*“. Coz znazornuje, ze se Petr prateli s Karlem, neboli osoba:Petr
ma vztah:pratelstvi s osoba:Karel.

Tento zakladni model umoznuje praci jak se strukturovanymi, tak pouze
casteéné strukturovanymi daty. Data lze také snaze kombinovat, vystavovat
a sdilet mezi vice aplikacemi. Struktury slozené z jednotlivych uzli a oriento-
vanych hran vytvari orientovany a popsany graf (uzly a hrany jsou popsané
IRI). Hrany v tomto grafu potom reprezentuji néjaky druh spojeni
mezi dvéma uzly[5].

Pokud chceme naptiklad osobé kromeé jména a prijmeni zaznamenat i misto
trvalého pobytu, tak jednoduse pridame jeden triplet s touto informaci.

Dale je také mozné pomeérné jednoduse propojovat rizné zdroje dat na za-
kladé spole¢nych ¢i obecné znamych slovnika. Pro entitu z jednoho zdroje dat
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(databaze A) dokézeme nalézt odpovidajici entitu v dalsim zdroji (databézi
B) pomoci IRI. Tim se rozsiti dostupné informace o dané entité.

RDF lze serializovat pomoci riznych formatu, V této praci je vyuzivana
predevsim turtle notace[l1], kde se v zakladni podobé oddéluji subjekt, pre-
dikat a objekt mezerami a triplet se ukoncuje teckou. Prakticka ukazka s vy-
svétlenim bude uvedena pozdéji v praktické ¢asti. jsou ale také podporovany
i dalsi forméaty jako napiiklad RDF /XML, N-Triples, N-Quads a N3.

vvvvvv

s Karlem:

@base <http://example.org/>.

O@prefix foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/> .

@prefix rel: <http://www.perceive.net/schemas/relationship/> .
@prefix rdf: <http://www.w3.org/1999/02/22-rdf-syntax-ns#> .

<#Petr>
rel:friend <#Karel> ;
rdf:type foaf:Person ;
foaf:name "Petr Novak"

<#Karel>
rdf:type foaf:Person ;
foaf:name "Petr Zabijak".

Zde jsou v ukazce na zacatku pouzity prefixy pro zkraceni zapisu dlouhych
IRI, pouzivanych v tripletech.

Dale nasleduji jiz jednotlivé triplety s popisem grafu. Stfednik na konci
tripletu znaci, ze v dalSim tripletu se pouzije stejny subjekt, a nemusi se
znovu psat. K subjektu <#Petr> se tedy vztahuji vsechny tii dvojice objekt-
predikat pod nim. Posledni triplet vztahujici se k tomu samému subjektu je
ukoncéen teckou.

1.1.5 Mapovani

Relac¢ni databaze maji tu vyhodu, ze jsou pfi nékterych operacich velmi efek-
tivni a rychlé. V grafovych databéazich se zase lépe zjistuji nezndmé vazby,
a Castéji jsou pouzity standardizované slovniky, coz usnadnuje orientaci v da-
tech ziskanych z jinych systém.

Data lze ovSem mit také ulozena v klasické, rela¢ni podobé, a pridat k nim
navic tzv. prekladovou ¢i mapovaci vrstvu. Jak je vidét na obrazku ,
kde je mapovéani zndzornéno sipkou RDB2RDF (relational database to RDF)
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Consumer
(WaCs EZIT
Relational Database RDF Graph
(RDB) o seiscr « | — — 04
J— WHERE {
} client

RDB2RDF
<
|_— —_—— _a_ — r
Browser/crawler

S —— ™™ client
) “‘--.
—_—
-

o query access (SPARQL)

a entity-level access (HTTP GET)

RDF store

B) access-via-dump (HTTP GET)

Obrazek 1.2: mapovani v pohledu business usecase. Zdroj: https://
www.w3.0rg/TR/rdb2rdf-ucr/

Diky této vrstvé se navenek ,virtualizuje“ pozadovand Cast grafu na za-
kladé relacnich dat. Pak dokazi specializované nastroje i nad rela¢nimi daty
ulozenymi v tabulkich vykondvat SPARQL dotazy, a vracet vysledky v po-
dobé, kterou by vracela grafova databédze.

Mapovani mizeme tedy chapat jako soubor pravidel a vzorud, které defi-
nuji vztah mezi relacnimi daty v databazi, a tim, jak maji vypadat navenek
v grafové podobé. Tato vrstva je schopna tvorit (simulovat) na zdkladé databa-
zovych schémat sablony grafii a vazby mezi nimi. Z idaju ulozenych v databazi
poté tvorit podle zadefinovanych pravidel IRI a triplety. V mapovani se na-
chazi napiiklad informace, ze IRI ve tvaru protein:id lze vytvorit za pomoci
dat z tabulky ,,protein__bases‘ a sloupecku ,,id*. Pak pro hodnotu 725
z protein__bases.id muze vygenerovana IRI vypadat napiiklad protein:725.
Déle lze v mapovani pouzivat dalsi konstrukty jako jsou podminky (obdoba
WHERE podminek v relacnich databézich), ale i pfimo SQL piikazy i join
tabulek.

Uzivatel nebo program, ktery pracuje s daty tak v idedlnim ptipadé ani

nepozna, zda je v pozadi stale grafovd databéze, ¢i relacni databaze s online
mapovanim.
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1.1.5.1 R2RML standard

Standardem pro tento druh prace s daty je jazyk R2RML (RDB to RDF
Mapping Language) [10]. Samotné R2RML mapovani je tvoreno RDF grafy
zapsanymi v Turtle notaci, a umoznuje razné implementace. Mapovani dle
tohoto standardu je implementovano naptiklad v néstrojich Openlink Vir-
tuoso, DB2Triples, Capsenta Ultrawrap a dalsich. Standard také specifikuje,
jak spravné preklddat/mapovat data z jednotlivych tabulek v relaéni formé,
a vztahy mezi tabulkami.
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Mapovani muaze byt vyuzito vice zpisoby:

e napriklad pro jednorazovy export vSech dat z relacni databaze

do grafové podoby/souboru. Tento zpusob je oznacovan jako RDF
dump rela¢ni databaze. Vysledny soubor lze poté importovat do grafové
databéze, a dotazovat se na data pifimo pomoci SPARQL jazyka, jeli-
koz jde jiz o grafovou podobu. OvSsem dump databaze neni interaktivni
operace, a je tedy vhodny spiSe pro neménici se databaze nebo muze
byt vyuzit v nékterych pripadech pro zalohu/distribuci dat. Také pokud
chceme databdazi prevést do RDF databaze, tak miizeme tuto moznost
vyuzit.

Déle je mozné na SPARQL dotazy diky mapovani vratit z relaénich
dat zkonstruovany graf v RDF (¢ jiném podporovaném) formétu
a ten napriklad ulozit na disk nebo s nim dale pracovat. Tento zpusob jiz
neexportuje kompletné celou databdzi, ale pouze podmnozinu dat, na
zékladé pravidel vytvori novy graf odpovidajici vysledku SPARQL
dotazu. Tento zptsob vyuziti mapovani mize byt vhodny napiiklad pro
zélohy jen urcité c¢asti databaze, nebo pokud nechceme mapovani pou-
zivat pii kazdém SPARQL dotazu (tfeba z vykonnostnich divodu), tak
potfebnou ¢ast muzeme na zacatku prace ,prevést z relacni do grafové
podoby“.

Zptsob pouzity v ramci této prace spociva ve vyhodnocovani SPARQL
dotazi online nad relacnimi daty za pomoci mapovaciho sou-
boru. Tento zptsob vrati primo vysledky ve formé tabulky a je nej-
vhodnéjsi pro praci s daty v redlném case, bez potreby vytvaret mezi-
soubory. V diplomové préaci se budu vénovat predevsim tomuto zptisobu
prace s mapovanim, mimo jiné kvuli navaznosti na jiz existujici systémy
a webové sluzby pracujici s online dotazy.

Direct mapping - automaticky vygenerované mapovani. Toto
mapovani je vhodné pokud chcete sdilet rela¢ni data v prostiedi séman-
tického webu. Nazvy uzld a hran se automaticky odvodi od nazvt tabu-
lek a sloupcii. Zakladni struktura pak vznikd tak, ze se triplet , Subjekt -
vazba - Objekt“ odvodi jako ,Hodnota primarniho klice - nazev atributu
- hodnota atributu®.
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Na obrazku [I.3] z www.rdb2rdf.org je vidét vysledek pfimého mapovini
v praxi na jednoduché ukazce. Jedna tabulka obsahuje informace o oso-
béach, jejich ID, jméno, vék a identifikdtor mésta, ve kterém ziji (cizi
kli¢). Druha tabulka pak obsahuje zékladni informace o méstech, atri-
buty s identifikdtorem jako primérnim klicem, a celé jméno mésta.

Z primarniho klice tabulky se vytvoii sémanticky uzel, a atributy se
k nému poté z kazdého sloupecku s hodnotou navidzou pomoci dalsich
triplett. navic zde diky znalosti o cizim kli¢i dojde i k propojeni uzla
reprezentujicich osobu s uzly reprezentujicimi mésto.

NULL hodnota ve véku Boba se projevi neexistenci tripletu/vazby v grafu

boba s jeho vékem (na rozdil od Alice, kterou reprezentuje <Person/ID=1>,
a mé vazbu na vék s hodnotou 25).

Direct Mapping Result

Person <Persond#NAME>

Person#NAME:=

ID | NAME | AGE | CID

1 Alice 25 100

2 Bob NULL | 100

<Person/ID=1> <Person/ID=2>

City <Personfiref-CID>
<Personffref-ClD>
CID | NAME
100 Austin
<Person#NAME>
200 | Madrid <City/CID=100> '@

<Person#NAME>
<City/CID=200> » Madrid |

Obrazek 1.3: Ukdzka mapovani pomoci direct-mapping. Zdroj:
www.rdb2rdf.org
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1.2 Nastroje

Béhem prace jsem zkousel rtizné postupy a nastroje implementujici RDB2RDF
standard[12]. Pfi reSersi se zpocatku zdélo, Ze je k dispozici mnoho vhod-
nych néastroju pro tuto problematiku, bohuzel tomu tak ve vysledku nebylo.
Velké mnozstvi nastroji jsou pouze ve fazi raného vyvoje alfa a beta verzi,
implementuji jen minimélni funkénost, ¢i nepracuji se standardnimi formaty-
/databdzemi. zde uvadim strucny vycet nejzajimavéjsich nastroji s nejvétsim
potencidlem s odivodnénim jejich vhodnosti ¢i nevhodnosti.

e OpenLink VirtuOS(ﬂ - Néstroj s podporou hybridni architektury da-
tabdze. Dokaze operovat jak se standardni relacni databazi na bazi ta-
bulek a sloupci, tak i spravovat grafové ulozisté (SPARQL RDF based
Quad Store), coz je v podstaté databédze uchovavajici triplety (navic s in-
formaci do kterého grafu patii) misto klasickych sloupcovych tabulek.
Déle umoznuje praci s rela¢nimi daty SPARQL jazykem za pomoci
mapovani. Virtuoso také umoznuje praci se zakladnimi formaty jako
jsou HTML, TEXT, TURTLE, RDF/XML, JSON a XML. Déle také
poskytuje webovy aplikacni server umoznujici praci pomoci SOAP nebo
REST api. Tento systém je navic schopen nékterych optimalizaci béhem
prevodu dotazu ze SPARQL do SQL podoby, coz ¢asto zvysuje rychlost
vykonani dotazu a snizuje zatéz databaze oproti naivnimu prekladu.
Tento nastroj se bohuzel ukazuje v nékterych situacich nestabilni.

° XSPARQIE] - nastroj pro praci s XML a RDF soubory jako ulozistém
dat. XSPARQL dokaze pomoci XSLT transformaci a dalsich postupt
provést konverzi mezi daty ulozenymi v XML a RDF formétem. A¢ se
tento nastroj hodi pro extrakci dat z XML souboru a jejich prevod do
grafové podoby, v nasem pripadé nemame zdrojova data v XML formatu,
a potrebujeme nastroj pro praci nad rela¢ni databazi, idedlné s moznosti
online dotazi v jazyce SPARQL.

° Ultrawrapﬁ se jevi jako velmi mocny nastroj v oblasti prace s grafovymi
databazemi. Podle tdaju na webovych strankich podporuje Ultrawrap
jednorazovy dump (export) databézi/souboru do RDF formétu, wrap-
per, ktery dokéze vykonavat SPARQL dotazy nad rela¢ni databédzi v re-
alném case. Navic proklamuje vylepseny vykon diky pokrocilym optima-
lizacim, podporu SPARQL 1.1 (tedy agregacni funkce, property paths
atp, které jsou také potieba).

2OpenLink Virtuoso - ’https://virtuoso.openlinksw.com,’
aktualné nasazeny systém pro praci s daty pomoci mapovani

3XSPARQL - ’http://xsparql.deri.org/’ Nastroj pro pievod dat ve formatu XML na
format RDF

4Ultrawrap - "https://capsenta.com’ od firmy Capsenta, technologicky asi nejvhodnéjsi
alternativa za dosavadni nastroj Virtuoso
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1.3. Doména projektu PubChem a PubChemRDF

Bohuzel, pro tento nastroj se nam nepodarilo ziskat licenci ani po pri-
mém vyjedndvani s firmou Capsenta. Z telefonatu vyplynulo, Zze maji
prilis mnoho préace s velkymi zdkazniky a my pro né nejsme dostatecné
zajimavi (nezdvisle na cené). Tudiz zustava nezodpovézenou otazkou, na
kolik by byl tento systém vhodny a funkéni v nasem prostiedi.

° RDF—RDB2RDFE]— program v Perlu s podporou direct mapping tech-
nologie a klasického mapovani. Tento program je bohuzel zatim jen ve
vyvoji, s poslednim commitem z roku 2013 a také nepodporuje nékteré
dulezité operace (podminky, join...).

° D2RQﬂ- Nakonec nejvhodnéjsi dostupny nastroj pro pristup ke klasické
relac¢ni databazi SPARQL dotazy za pomoci vlastniho mapovéni. Vlastni
mapovani je potieba ze dvou duvodt, jednim je efektivita, a druhym je
pavodni podoba dat z projektu PubChemRDF, kterym by mélo mapo-
vani co nejvice odpovidat. Coz by automaticky vygenerované mapovani
samoziejmé nesplinovalo.

D2RQ nabizi moznosti jako dotazovani se na negrafovou databédzi po-
moci SPARQL, pristupovat k obsahu databaze jako k linkovanym dattim
pomoci webového rozhrani, vytvorit vlastni dump celé databaze.

Tento nastroj je navic opensource, tudiz lze v pripadé potreby upravovat
jako Java projekt.

V ramci této prace jsem vyzkousSel i nékolik dalsich nastroji, ale zadny
z nalezenych nebyl vhodny svou pripravenosti ¢i funkcionalitou pro nasazeni
do produkéniho prostredi, ¢i nemél akceptovatelné licenéni podminky.

1.3 Doména projektu PubChem a PubChemRDF

Systém PubChem poskytuje od roku 2004 informace o biologickych vlast-
nostech a uéincich malych molekul. Spravuje ho Narodni centrum pro
biotechnologické informace (National Center for Biotechnology Information,
NCBI), které je soucasti Narodni 1ékarské knihovny.

V databézi PubChem lze zdarma zadavat dotazy pres webové rozhrani
na adrese https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/. Pomoci tohoto na-
stroje je mozné vyhledavat napriklad chemické slouceniny podle jejich nazvu,
oznaceni, struktury ¢i chemického slozeni. Déle 1ze vyhleddvat v bioassays (vé-
deckych experimentech provadénych na chemickych latkach) napiiklad proto-
koly, popisy, vstupni a vystupni data. Ale také je zde ¢ast pro hledani v pa-
tentech souvisejicich s chemii, specidlni sekce pro geny, proteiny, a dalsi[15].

"RDF-RDB2RDF - ’https://metacpan.org/release/RDF-RDB2RDF’ Néstroj s pod-
porou mapovani i direct mapping, bohuzel zustal pouze v rozpracované verzi

SD2RQ - ’http://d2rq.org/ Néstroj s podporou mapovani pro relaéni databédze do RDF
podoby
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Cely systém PubChem je organizovan do tii, navzijem prolinkovanych da-
tabazi v ramci NCBI: PubChem Substance, PubChem Compound a PubChem
BioAssay. Coz jsou rela¢ni databédze nesouci informace o chemickych latkach,
slouceninéch a bioassays[24]. Navic jsou tyto databéze propojeny s dalsimi sys-
témy z NCBI, jako jsou napiiklad PubMed[17] (databdze védecké literatury
a citaci) a databaze interaktivnich 3D modelu proteinu[Ig]. Linky z PubChem
do dalsich databéazi poskytuji informace o biologickych vlastnostech.

1.3.1 Uzite¢nost dat a souvislosti

Cely projekt plni funkci velké knihovny nebo databaze chemickych latek (sub-
stances), a jejich biochemickych vlastnosti. Data se daji rozdélit do t¥i hlav-
nich ¢asti, prvni ¢asti jsou samotné chemické latky, které 1ze ziskat od riznych
distributori, plus rizné dalsi informace k témto latkam.

Dalsi velkou c¢asti databaze jsou chemické slouceniny. Sloucenina v tomto
kontextu popisuje normovanou chemickou strukturu. Ruzni distributofi do-
dévaji nékdy tytéz chemické latky pod rtznymi nazvy a s riznym popisem.
Aby bylo mozné snéze urcit, ze konkrétni latka od jednoho vyrobce je shodné
s latkou poskytovanou druhym vyrobcem, kazda latka je popsdna prave jednou
slou¢eninou (normované podoba latky). Kdyz méa vice latek stejnou normo-
vanou podobu (jsou popsany tou samou slouceninou), daji se povazovat za
totozné.

Diky tomu lze poté naptiklad propojit informace z ruznych pokusi na
ruznych latkach, protoze to je ve skutecnosti tatdz chemické sloucenina, jen
pod jinymi obchodnimi nazvy.

Treti velkou ¢asti databaze jsou pak informace o samotnych biologickych
experimentech (bioassays). Experimenty se sklddaji z nékolika measusregroup.
Vysledky (reaguje, a pii jaké koncentraci, nebo nereaguje) téchto experimentu
(endpoints) jsou poté zaznamendny do databéze.

Diky této struktuie muzeme zjistit, kterd chemickd sloucenina ma jaké
vlastnosti (nezévisle na distributorovi a obchodnich znackach), s ¢im a jak
dobre reaguje, ale i dalsi informace, jako kde se o dané chemické slouceniné
psalo, nebo kdo ji ma patentovanou.

Také 1ze v databazi podobnosti zjistovat, zda existuji néjaké dalsi podobné
chemické slouceniny, a jak moc se shoduji s nami zkoumanou slouceninou.
U podobnych sloucenin lze predpokladat, ze by mohly mit i podobné bioche-
mické vlastnosti a reagovat podobné. Mohou byt ale pod jinym patentem, mit
vice dostupnych informaci v literatufe ¢i nemit néjaky nezddouci acinek.

Schéma vztahi v systému PubChem lze dobfe vidét naptiklad na ob-
razku Biologicka méreni bioassay vlevo slozend z testti jednotlivych skupin
proteini (measure groups) proti konkrétnim ldtkdm (substances). Vysledky
jednotlivych méreni proteinu proti chemické latce se ukladaji ve formé tzv.
endpoint.
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Aby vysledky experimentu byly pouzitelné nezavisle na distributorovi la-
tek, jsou latky pfipojeny na svou standardizovanou podobu (compounds). Vét-
sina véci v systému (od measuregroup po jednotlivé ¢asti proteint nebo ruzné
latky) méa také vazbu na reference (publikace, kde se o konkrétnich vécech
pojednava).

1.3.2 O projektu PubChemRDF

Projekt PubChemRDF|[16] vznikl za t¢elem poskytnout uzivatelim ke sta-
zeni obsah databazi PubChem|I5][16]. Webové rozhrani PubChemu sice
umoznuje pomérné komplexni vyhledavani pomoci rtznych dotaz a vraci
pozadované vysledky, ovSsem pouze je zobrazi ve webovém prohlizeci. Tedy
v HTML jazyce (zobrazi vysledky v ruznych oknech na strance), jazyce pri-
marné urc¢enému k popisu vizualni podoby stranky a nikoli datové struktury.
To se hodi pro lepsi orientaci ¢lovéka na strance a ve vysledcich, nikoliv vsak
pro strojové/automatické zpracovani.

Diky projektu PubChemRDF je mozné z FTP serveru stdhnout pozado-
vand data ve formatu RDF (ftp://ftp.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/RDF/).
Tato data lze poté napiiklad nahrat do RDF databdze (databdze specializo-
vané k ukladani RDF triplett ve vlastni interni interpretaci a vyhodnocovani
SPARQL dotazi nad ulozenymi daty). Data jsou na FTP serveru usporadéna
tak, aby nebylo nutné stahovat je kompletni, ale aby stacilo stahnout jen tu
¢ast, se kterou potiebujeme zrovna pracovat, napiiklad informace o protei-
nech, bioassays atp. Pokud nas tedy zajimaji napriklad pouze popisy chemic-
kych vlastnosti sloucenin, a jejich pripadné patenty, mizeme si stahnout jen
tyto podcésti.

1.3.3 Zdrojova data

Samotny projekt PubChem interné uklada data v rela¢ni podobé[24]. Verejné
ale poskytuji zdarma data ve formatu RDF, prostfednictvim PubChemRDF
projektu[16].

Tato data je pak mozné stahovat z FTP serveru, ale kompletni databaze
ma velikost v Ffadu stovek GB. Zde je stru¢ny popis dostupnych datovych sad,
které se daji samostatné stahovat a provozovat. Nebo se daji provozovat jako
jeden celek, pouze nac¢tenim nékolika/vsech RDF soubora[I6].

e bioassay - PubChem BioAssay RDF triplety obsahuji informace o typu,
titulku, zdroji dat a link na measure groups pro dany esej. Jedna se
v podstaté o popis konkrétnich méreni.

e biosystem - Biologické systémy, maji informace o typu, titulku, or-
ganismu ve kterém se nachézi, zdroji odkud informace pochazi, a pri-
padné reference na odbornou literaturu, kde je zminovan. Muze obsaho-
vat cross-linky do databaze Reactome RDF.
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e compound - RDF triplety, popisujici propojeni slouc¢enin a jejich deskrip-
toru, vzdjemné provazanych slou¢enin (pomoci compound identity groups),
sloucenin a inchikeys. Kvtli velkému mnozstvi sousedi znacicich podob-
nost (2D i 3D), je seznam podobnosti ve zvlastnim souboru. Déle jsou
zde i informace o jednotlivych komponentach.

e concept - Subdoména ,concept® popisuje biomedicinské koncepty pou-
zivané pro popis jednotlivych zdroji v PubChemRDF'. Napiiklad WHO
ATC kédy jsou vyuzivany pro oznaceni jednotlivych synonym. Tudiz
jsou zde ulozZeny typy koncepti, schéma, kterym se 1idi, zdroj, rodicov-
sky koncept a popisek konceptu.

e conserveddomain - PubChem conserved domain RDF triplety zachy-
cuji informace o jednotlivych, evoluéné zakonzervovanych (nachézi se
ve stejné podobé ve velkém mnozstvi organismi, nedotéeny evoluci),
Castech proteint, které jsou viceméné autonomni, a mohly by fungovat
i samy o sobé. Jsou zde informace o typu, titulku a pripadnych referen-
cich na danou zakonzervovanou doménu proteinu.

e descriptor - PubChem descriptor RDF poskytuje triplety s typem, hod-
notou a jednotkou daného descriptoru. Napriklad ze se jedna o hmotnost,
s hodnotou 223 a jednotkou jsou mikrogramy.

e endpoint - PubChem endpoint RDF triplety zachycujici vysledky ex-
perimentu jednotlivych proteinii s konkrétni latkou. Triplety odkazuji
na typ, hodnotu a jednotku méfeni, poté konkrétni latku (substanci), se
kterou protein reaguje, a odkaz na referenci (napfiklad ¢lanek), kde se
o vysledku pise.

e gene - PubChem gene RDF nese informace o jednotlivych genech. Jsou
zde zaznamy o typu, titulku, slovnim popisu, organismi, které dany gen
maji, symbol genu a piipadné reference na literaturu.

e inchikey - International Chemical Identifier je zahashovany, 27 znaku
dlouhy identifikdtor standardizované chemické slouceniny. InChlKey ma
hlavni vyznam pii vyhledévani slouc¢enin na webu a je pouzivan jako kli¢
pro hledani.

e measuregroup - experimentalni méfeni (o kterych je pak veden zdznam
v bioassays), a k nim patfiéné endpointy (vysledky meéteni). Tato ¢ast
obsahuje informace o typu a titulku méfené skupiny, proteinech, které
obsahuje a vysledcich testa jednotlivych proteint.

e protein - PubChem protein RDF triplety obsahuji informace o typu
proteinu (z Protein Ontology systému), titulek, podobné proteiny, con-
served domains (uvsobéstacné soucasti ze kterych je cely protein slozen),
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zakodované geny, odkazy na organismy, biosystémy, reference na litera-
turu, a cross-link do databaze UniProt RDF a NCBI Protein. Pokud mé
protein krystalickou 3D strukturu v PDB databéazi, navic obsahuje i link
do RDF-based PDB resource.

e reference PubChem reference RDF jsou zdznamy o jednotlivych odbor-
nych publikacich, které se zminuji od chemickych latkach, slouceninach
a dalsich souvisejicich véci. Obsahuje informace o typu publikace (¢la-
nek...), citaci, titulek, nadpisy z databdze MeSH a PubMed, abstrakt
reference se zminkou latky, nemoc které se ¢lanek tyka a datum publi-
kace.

e neighbor - PubChem neighbor RDF popisuje podobnostni vztahy mezi
jednotlivymi chemickymi zaznamy, proteiny atp. a dalsi souvisejici in-
formace. Tyto triplety popisuji typ podobnosti (2-D, 3-D...), slou¢eninu
se kterou je dany zdznam podobny, a hodnotu ohodnoceni podobnosti
plus typ hodnoceni této podobnosti.

e source - PubChem data source RDF obsahuje informace o zdroji z&-
znamu. Jednak o typu zdroje, titulku, prispévateli a informacich o ném,
a také o kategorizaci latek.

e substance - RDF triplety, popisujici propojeni latek s jejich chemickym
deskriptorem, latek s jejich standardizovanym vzorem slouceniny (com-
pound), a latek s jejich zdroji dat. Pokud byly idaje o latce poskytnuty
ChEMBL nebo NCBI MMDB databazi, je poskytnut cross-link do téchto
databézi.

e synonym - PubChem Synonym slouzi k identifikovani shodnych I4-
tek od ruznych distributort. Muze byt prolinkovano na MeSH concept
a WHO INN databéze.

1.3.3.1 MnozZstvi dat

Velikost jednotlivych datasetii ve zdrojové podobé je nasledujici:

Nejveétsi datasety jsou tedy slouceniny, deskriptory, latky a inchikey iden-

tifikdtory. Celkem maji RDF data PubChemu 401 GB, pro efektivni
praci s databazi je potfeba, aby nebézela z pevného disku, ale idedlné byla
nactena celd v paméti.

V ramci tohoto textu se nepracuje s databdzi podobnosti slou¢enin (com-

pound/nbr3d a compound/nbr2d).
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bioassay 6,3M endpoint 250G
biosystem 24M zene 18M

compound/general 7.8G inchikey 3,36
compound/nbr2d 216G |measuregroup |899M
compound/nbr3d 129G |protein 13M

concept 152K [reference 1,90G
conserveddomain 616K |source 24K

descriptor/compound 200 substance 091G
descriptor/substance 1.3G synonym 120G

total 40106

Obréazek 1.4: Prehled jednotlivych kategorii dat podle velikosti

1.3.3.2 Sémanticka podoba dat

Celkova architektura a struktura dat

Jak je zndzornéno na obrazku[l.5 Sémantickd struktura PubChemRDF se sklad4
ze souboru zdkladnich entit (zde v podobé obdélniki), jako jsou substance,
measuregroup, descriptor, biosystem, protein... Tyto entity jsou pak pomoci
predikitiu (zde Sipek, vztah) propojeny navzdjem mezi sebou, ale mohou
se odkazovat i do jinych databazi a systému (zde ¢erchované obdélniky), jako
napriklad do MeSH RDF, ChEMBL RDF, ChEBI, BAO.

Struktura dat navic umoznuje mit odkazy do néjakého subsystému, aniz
bychom nutné tento systém potiebovali mit pripojeny.
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Reactome RDF

UniProt RDF
exact match .
refers to neighbor l
has part——> conserveddomain +——————discussed by
GO
close match . . .
I participates in //; biosystem discussed by -
- - participates in \
p:rhcrlpat:s u.\, ‘ ¥ participates in
as function; gene ———discussed by———p

I ; cliaP
ocated at \ _ > reference
encoded by :
5 e

discussed by

PRO '¢«——type

protein
has participant cites

CHEMINF
. discussed by .
- <+—type—— has subject term;
has participant BAO P end pOlnt type dlsjcuss;
Vs
has output ) : descriptor
is abou
measuregroup Iﬁ
— participates in has attribute has attribute
— / e \ v
substance has standardized compeund—» compound ChEBI
ChEBI <«—type— +—type—» NDF-RT
NCIt
has measuregroup solien is attribute of
source hag attribute . i close Match
yattpbute of \
bioassay — po inchikey Wikidata RDF
link to pdb subject

concept | - surpect
-~ )
CHEMINF \ /

Y MeSH RDF
ChEMBL RDF

synonym
exact match subject
¥ ype
PubChemRDF v1.6 beta

L& PDB RDF +——Ilink to pdb

Obréazek 1.5: Obecny prehled sémantickych vztaht v PubChemRDF. Zdroj:
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rdf

Ukazka na konkrétnich realnych datech

Na dalsim obrizku je pak vidét ukazka struktury prolinkovanych dat
na konkrétnich zaznamech z PubChem/PubChemRDEF. Napfiklad chemicka
latka (substance) vlevo s ID 103554720 (zapsdano pomoci zkrécené IRI jako
substance:SID103554720) je zde propojena s entitou standardizované slouce-
niny ,,ID 060823 (zapsano pomoci IRI jako compound:CID060823).
Také je v pravé c¢asti vidét, ze k jedné standardizované chemické slouceniné
je navazano vice ruznych chemickych latek (jesté substance substance:SID26697365,
substance:SID822166 a substance:SID43118161 ze shora). U téchto latek je
vzdy zédznam o zdroji této latky pres vazbu dcterms:source, naptriklad source: ChEMBL.
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U latek v pravé ¢éasti je pak definovan stejny typ obo:CHEBI 39548 pomoci
vazby rdf:type. Z obrézku [L.5] je pak patrné, ze tato vazba na typ vede do jiné
databéaze, a to sice ,,ChEBI NDF-RT NCIt“. Pokud data z ChEBI neméame
k dispozici, zjistime pouze tuto informaci, ale jestlize mame k dispozici ChEBI
databazi, mizeme se dozvédét dalsi informace o typu.

"'54810"@en cheminf:CHEMINF_000405
siozhas-value rdfitype source:ChEBI

[ descr:SID43118161_Depositor_I dl::ltiﬁur} I

source:ChemSpider T determs:source

siochas-attribute

rdfitype siothas-value \ substance:SID26697365
determs:source substance:SID43118161

(cheminf:CHEMINF_000412] [ "CHEMBL1487" @en|

(‘syn0:MDS_bD5d5eaih2409bh28059 1ha5e374028c )

chemin:CHEMINF_000477 \
chcmmeHEMINF 000477 rdfitype

siozhas-attribute \
substance:SID103554720 |—— cheminf:CHEMINF_000477 1D60823 rdflypc——p obo:CHEBI_39548
\ 3

siozhas-attribute siois- :mrlbulc of

determs:source

rdfitype

source:ChEMBL &
: (syno:MDS_9a056460461669F86de312d83abs745a | L M"""““ ol cheminECHEMINE 000477

skos:exactMatch

siohas-value [inchikcy:xUKUURHRXDUEBC-KAVWLYCHSA-N]

/ substance:SID822166

determs:subject

rdfitype

chemblmol:CHEMBLI1487
determs:subject

[nhemblchEmbl:CHEMBLHST] W/ /
cito:di rel’erencc PMID1739744 pdbo:link_to_pdb

[Eh"'ﬂ'“f CHEMINF _{ 000562 conecept:ATC_CI0AADS |— skos:broader conccpl ATC CI0AA
|

skos:prefLabel

determs:source

source: MMDB

("HMG-CoA reductase inhibitors"

Obrazek  1.6:  Struktura  PubChemRDF s  konkrétni  substanci
nsubstance::SID103554720¢ a compound ,,compound:CID060823“, na
kterou se odkazuje. Zdroj: https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rdf

Linkovani dalsich systémi pomoci IRI

Na dalsim obrazku je pak znazornéno, jak se pracuje s daty u propojeni
systému PubChem s dal$imi systémy. V tomto piikladé konkrétné propojeni
s databéazi MeSH RDF pres IRI mesh:M0023430 (uprostied). Pokud bychom
databazi MeSH RDF neméli, tento uzel by byl list grafu, a neslo by z néj
dale pokracovat. V piipadé, ze pripojime dalsi systém, automaticky se ndm
rozsifi moznosti prochézeni grafu a prace i s navazanymi daty z MeSH RDF
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databéaze.

["Anti-Bacterial Agents"@en]

rdfs:label

[mesh :D000900 ]d_meshv:pharmacologicalActEon mesh:D015242 rdfitype mesh:Descriptor

mesh:concept

mesh:M0023430

rdf:type mesh:Concept

rdfs:label

bst :SID5378882
[su stance ’ i 6] determs:subject

sio:has-attribute

dcterms:source

[sync:MDs_fgfd071fc99fc1b1965cdb466fad0582J_rdr:type_p[sio;CHEMINF_ooossgj

(source:ComparativeiToxicogenomicstata base) sio:has-value

\4

"ofloxacin"@en |

Obrazek 1.7: Integrace PubChemRDF a MeSH RDF, od substance
pomoci prolinkovani az k farmakologickému vyuziti. Zdroj: https://
pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rdf

1.3.4 Format zdrojovych dat

Zdrojova data poskytovana v ramci projektu PubChemRDF jsou v RDF for-
matu, zapsaném turtle notaci. Déle v piikladu souboru s latkami (rdf/sub-

stance) je vidét nejzakladnéjsi forma zapisu RDF v této notaci.
O@prefix sio: <http://semanticscience.org/resource/>

Q@prefix substance: <http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/substance/>
@prefix compound: <http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/compound/>
substance:S3ID1049255 sio:CHEMINF_000477 compound:CID814449 .
substance:SID1049259 sio:CHEMINF_000477 compound:CID617052 .
substance:SID1049279 sio:CHEMINF_000477 compound:CID814471
substance:S3ID1049284 sio:CHEMINF_000477 compound:CID814476
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Na prvnich tfech radcich uvozenych , @prefiz“ jsou takzvané prefixy.
Prefixy slouzi ke zkraceni zapisu IRI v pozdéji popisovanych tripletech.
Z prvniho radku vyplyva, ze v dokumentu sta¢i psat ,sio:“ misto celého
,<http://semanticscience.org/resource/>“.

Na dalsich tadcich jsou pak jednotlivé triplety, neboli trojice subjekt-
predikat-objekt. Triplet je rozdélen mezerami na tri casti a ukoncen
teckou.

»substance:SID1049255% jako subjekt predstavuje latku s oznac¢enim SID1049255,
coz je konkrétni chemicka latka prodavana néjakym vyrobcem pod néjakym
konkrétnim obchodnim nazvem.

,sio:CHEMINF _ 000477 jako prostfedni ¢len (predikat) popisuje to, jaky
vztah ma prvni ¢len (1atka) ke tfetimu ¢lenu (slouc¢eniné). Konkrétné napriklad
,CHEMINF 000477 predstavuje vztah ,has PubChem normalized counter-
part“, tedy normalizovany tvar dané chemické latky.

Treti ¢len, ,,compound:CID814449“ popisuje chemickou slouc¢eninu s ozna-
c¢enim ,,CID814449“, kterad predstavuje normalizovany a popsany tvar, neza-
visly na konkrétnich vyrobcich a distributorech.

Dohromady mé tedy triplet vyznam spojeni latky a jejiho normalizovaného
tvaru. Takto jsou postupné popsany vsechny latky, o kterych je v databazi
zdznam.

V dalsich souborech jsou potom timto zptisobem napiiklad propojeny latky
s jejich zdrojem, nebo zdznamy experimentt (bioassay) s konkrétnimi measu-
regroupami, se kterymi byl experiment provadén, a podobné.

26



KAPITOLA 2

Realizace

Cilem této diplomové prace je najit efektivni zptisob prace s daty tykajicich se
chemickych latek a malych molekul z projektu PubChemRDF[I6], za pomoci
diive popsanych metod.

Prvnim krokem je tedy ziskani zdrojovych RDF dat a jejich nahrani do

Virtuosa. Doporuceni jak na to je popsin v projektu PubChemRDF. Tézsi
¢ast spociva v prevodu RDF dat do rela¢ni podoby, a vytvoreni mapovani.

Schéma takto navrzené rela¢ni databaze by mélo byt zvoleno s ohledem
na provadéni zpétného mapovani, to znamend zachovat co nejvice informaci
a vazeb z origindlnich RDF soubort. Zaroven také rozdélit efektivné data do
tabulek.

Mapovani zpét do RDF formy zajisti moznost dotazovat se na PubChem
data pomoci SPARQL dotazu. Toto mapovani by mélo co nejvice odpovidat
puvodni RDF formé ziskané z projektu PubChemRDF, aby s ni byly kompa-
tibilni dosavadni systémy.

Zakladni podoba ulozeni rela¢nich dat do virtuosa a vytvoreni mapovani
jiz byly zhotoveny v rdmci UOCHB mimo tuto praci. Tyto véci jsem vyuzil,
a zopakoval cely postup pro lokdlni testovani. Nakonec jsem pro toto feseni
navrhl nékteré optimalizace popsané v kapitole

Poté se data nahraji v relacéni podobé do zvlastni databédze (postgreSQL),
nad kterou je potifeba také vytvorit nové mapovani pomoci nastroje D2RQ.
Data i mapovani by mély byt pro porovnani vykonu co nejpodobné;jsi.

Nakonec je potieba vSechny tyto pristupy porovnat vykonové a funkéné.

Vlastnosti relacni databaze Virtuosa i postgreSQL jsou rozdilné, od syn-
taxe az k optimalizacim jednotlivych SQL dotaz a jejich planovani. Také
engine D2RQ funguje jinak nez Virtuoso pfi interpretaci mapovacich pravidel
a prevodu puvodni SPARQL dotazu na SQL dotaz.
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2. REALIZACE

2.1 Virtuoso

Openlink Virtuoso je softwarovy nastroj pro spravu a integraci relac¢nich da-
tabazi. Kromé standardniho R2RML mapovani obsahuje také proprietarni
systém pro praci s relacnimi daty SPARQL jazykem. Vlastni ekvivalent
R2RML mapovani nazyvany Linked Data Views, ktery pro mapovani
vyuziva takzvany Meta Schema Mapping Language. Navic disponuje podpo-
rou hybridni architektury databaze. Dokaze tedy operovat nejen se standardni
relacni databazi na bazi tabulek a sloupcit, ale i spravovat grafové ulozisté
(SPARQL RDF based) misto klasickych sloupcovych tabulek. Virtuoso také
umoznuje praci se zdkladnimi forméty jako jsou HTML, TEXT, TURTLE,
RDF/XML, JSON a XML. Také poskytuje webovy aplikaéni server umoz-
nujici praci pomoci SOAP nebo REST API. Tento systém je navic schopen
nékterych optimalizaci béhem prevodu dotazu ze SPARQL do SQL podoby,
coz Casto zvysSuje rychlost vykonani dotazu a snizuje zatéz databaze oproti
neoptimalizovanému, pfimocarému prekladu.

2.2 Ziskani zdrojovych dat

Kompletni databéze chemickych slouc¢enin Pubchem[I5] je zdarma vetejné do-
stupnd diky projektu PubChemRDF[I6]. Data jsou zde na FTP serveru roz-
délena do jednotlivych kategorii, v zavislosti na tom, ktery subjekt popisuji.
Nejvétsi slozky jsou pak compound, descriptor a substance. Uplné celd data-
baze po stazeni v RDF formatu zabird pres 400 Gigabytu, proto jsem lokalné
pracoval pouze s ¢asti dat, podmnozinou o velikosti cca 20GB. Na zprovoz-
néni kompletni databaze jsem posléze potieboval vyuzit ,produkéni® server
s dostatecnym vykonem a paméti (bez nacteni informaci o podobnosti cca 60
GB RAM).

Zdrojova data v PubChemRDF jsou na tento druh prace uzplsobena,
a jsou rozdélena do soubort o velikosti 20 - 100 MB v jednotlivych slozkach.
Pro experimenty s riznymi nastroji a jejich nastavenim jsem tedy vyuzival
malou ¢ast dat. Malé domény jsem nahral kompletni, a z velkych domén, jako
napiiklad compound (fddové desitky az stovky GB), jsem vybral asi gigaby-
tové podmnoziny.

Prakticky chybéjici data pri pokusech na lokdlnim stroji nejsou zase az
takovy problém, ale pouze nedostaneme v nékterych ptipadech vsechny vy-
sledky. Coz na odladovani syntaxe a nastroju nevadi. Pokud je SPARQL do-
taz sméfovan na zdroje (source) tykajici se nahranych ldtek v databazi, tak
zdroje maji necely 1IMB a tudiz mame vsechny. Ke kazdé nasi latce bude tedy
nalezen jeji zdroj, a dalsi informace o zdrojich budou vréceny spravné (kazda
nase ldtka ma v databdzi i svij zdroj). Pokud ovSem budeme prohledavat
graf smérem napiiklad od inchikey (hashovanému identifikdtoru) ke slouceni-
nam, nedostaneme vsechny ocekavané vysledky. V databazi bude totiz velké
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mnozstvi inchikey identifikatort, které budou popisovat chemické slouceniny
(a mit na né IRI odkaz s ID sloueniny), ale tyto slouceniny nebudou fy-
zicky v databazi nahrané. U identifikatoru napiiklad nastésti vime, ze kazdy
identifikator mé svou slouceninu, ale napriklad pokud budeme hledat sousedy
slou¢enin (podobné slouceniny), tak dost dobfe nepozname, zda slou¢enina
souseda nemd, ¢i jen nemame zaznam o podobnosti jesté nacteny.

2.3 Nacteni dat do Virtuosa v relacni podobé

Nacitani a konverze nativnich RDF dat do relacni databdze ve Virtuosu je
realizovano pomoci externiho Java programu vyvinutého na UOCHB. Pro
nacteni nékterych souborti se pouzivd volani moduli z Jeny[2I]. Apache
Jena je free a open source nastroj pro tvorbu sémantického webu a praci
s linked data.

Nejprve je potreba pripravit rela¢ni databézi, do které chceme nahravat
data. Zejména pristupnou adresu a port databaze, pristupové jméno a heslo
s nastavenymi patricnymi opravnénimi pro vkladani a ¢teni zaznamu. Dale je
vhodné nastavit napiiklad také timeouty spojeni a maximalni pocet pripojeni
do databéze, coz umozni paralelni zpracovani.

Ve vlastnich Java tiidach je poté Jena vyuzivina pro nacteni nékterych
komplexnich vstupnich datovych RDF souborii. Poté je tfeba rozparsovat za-
dany RDF soubor, a podle nami uréenych pravidel data zpracovat podle toho,
¢eho se konkrétni zaznamy tykaji. Toho je vyuzito predevsim u soubort zachy-
parsovani i ukladani dat do databéze kvili efektivité bez pomoci parsovacich
moduli Jeny.

Pro kazdou doménu je vytvorena zvlastni Java trida, s preddefinovanymi
vzorci, které se v dané doméné vyskytuji. Poté se béhem parsovani vybere
vhodny pattern, kterému aktudlni zdznam odpovidé, a vykond se potiebnd
operace.

Napriklad pokud je v tripletu u compound predikat se zadanou hodnotou
,http://purl.obolibrary.org/obo/has-role“, t¥ida urcené pro préci se slouceni-
nami pozné, ze se jednd o definici role. Na zdkladé toho je rozhodnuto, zZe
se triplet zpracuje uré¢enym zpusobem, a data jsou ulozena do tabulky com-
pound__roles. Subjekt (oznacujici chemickou slou¢eninu pomoci jejiho ID) je
rozparsovan, a ID slouceniny je ve sloupecku ,,compound“ pouzito podobné
jako cizi kli¢ do zdkladni tabulky sloucenin ,,compound_bases“ (ID ve slou-
pecku compound odpovida slouc¢eniné s timto ID v zékladni tabulce). To kterd
pravidla budou pro rozbor souboru vyuzita se rozhoduje na zakladé nazvu
vstupniho souboru.

Objekt je poté z tripletu také rozparsovan a pouzit pro oznaceni typu role
ve sloupecku ,roleid“. Naprosta vétsina sloupeckt poté neobsahuje IRI, ale
pouze variabilni ¢ast, lisici se v u kazdého prvku v dané skupiné. Napriklad
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z Compounds (ve tvaru compound:CID814449) se uklddd pouze ¢iselnd hod-
nota (814449), podle které lze jedine¢né identifikovat slouc¢eninu. Pti zpétné
tvorbé IRI je na to ale tfeba pamatovat, a ,,compound:CID“ opét na zacatek
pridat.

2.3.1 Struktura rela¢nich dat

Data ze stazenych RDF soubori jsou nacitdna do predem pripravenych da-
tabazovych struktur. Projekt PubChem mé pevné definovana pravidla, jako
naptiklad kterd doména miize byt s kterou propojena a jakym zpusobem. Vi-
ceméné predevsim jen diky tomu lze pripravit databazové tabulky odpovida-
jici vztahtim v linkovanych datech ptivodniho projektu. Sémanticka struktura
PubChem databéze je tedy ,rozebrana“ na jednotlivé vazby, které jsou pre-
neseny do relacni podoby. Diky tomu, Ze je moznost vazeb mezi jednotlivymi
doménami predem specifikovana, je mozné v programu zajistujici load dat
rozhodnout, jak kazdy z téchto sémantickych vztaht interpretovat v rela¢ni
podobé.

Jako zdklad pro kazdou doménu je vytvorena tabulka ,$Domain bases®,
kde ,,$Domain“ ¢ast v ndzvu tabulky znaci néjakou konkrétni doménu z Pu-
bChemRDF dat. Napriklad proteiny maji zakladni tabulku ,protein_ bases*,
slouceniny ,compound_ bases“ a latky ,substance_bases“. V této zakladni
tabulce jsou vzdy obsazeny vsechny entity dané domény.

Zakladni (*__bases) tabulky mohou v nékterych pripadech obsahovat pouze
jeden sloupec s identifikatory vSech entit dané domény. Napiiklad ,,compound_ bases*
obsahuje pouze sloupec ,,id“, ktery obsahuje vSechny zaznamenané chemické
slou¢eniny (resp. jejich identifikdtor), které v databézi existuji.

Tyto zakladni tabulky mohou ale mit i dalsi sloupce, napriklad tabulka
vSech proteini ,protein_bases“ se skldadd ze ¢tyf sloupcu. [,id“ | ,name*
| ,organism*“ | ,title“]. V zdkladni tabulce proteinu je tedy navic zdznam
0 nazvu proteinu, organismu ve kterém se vyskytuje, a jeho popis.

Zaznam takového proteinu (¢ast ze zdkladni tabulky) pak vypadéd napri-
klad nésledovné: id = ,1“, name = ,GI2624488“, organism = ,9913% (coz
je tieba v tomto pripadé dobytek), title = ,,Chain B, Gamma-Chymotrypsin
L-Naphthyl-1-Acetamido Boronic Acid Acid Inhibitor Complex

Do zékladnich tabulek se v podstaté mohou kumulovat informace, které
predstavuji vazbu 1:1 nebo N:1. Kde kazdy element v doméné ma pritazenou
maximalné jednu takovou vazbu. Vhodné je tedy do zakladni tabulky zazna-
menat napiiklad nazev (pravé jeden, vazba 1:1) ¢ zdroj dané véci/zdznamu
(prave jeden, ale vazba N:1, vice riznych zdznamu se mize odkazovat na stejny
zdroj, ktery poskytl data) nebo jejich typ/kategorii.

Timto zptsobem se ovSem nedaji fesit vztahy, které maji kardinalitu M:N,
coz je napriklad vztah konkrétni chemické latky a reference (védecké préce,
panelu, ¢lanku). O jedné chemické latce se mohlo psat ve vice ruznych védec-
kych publikacich, a zaroven v publikaci mize byt zminéno vice chemickych
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latek. Pro tyto pripady je potfeba v relacni databazi vytvorit specidlni vazebni
tabulky. V téchto tabulkach je pak obvykle pouze informace o vztahu dvou en-
tit ze dvou rtiznych domén, tedy pouze dva databazové sloupecky. Napriklad
substance | reference. V prvnim sloupecku jsou chemické latky, a v pravém
k nim prislusné reference.

2.4 Mapovani relacnich dat do RDF podoby ve
Virtuosu

Mapovani je v podstaté presné opacny proces, nez ktery byl pouzit pri nacitani
dat z ptivodniho RDF formatu. Pfi nac¢itani dat bylo potieba ulozit informace
o sémantické strukture do jednotlivych tabulek, mapovani ndm na druhou
stranu umoznuje z relacnich tabulek vytvaret zase zpét sémantické konstrukce
a vazby na zakladé nami definovanych pravidel.

Cilem mapovani je vytvorit rozhrani, které bude v redlném case vyhodno-
covat SPARQL dotazy, ale nad relacnimi daty misto nad grafovou databazi.
Navic je potieba, aby se nami vytvorené rozhrani co nejvice podobalo pavodni
strukture sémantického pohledu. Jednak, aby byl novy systém kompatibilni
s jiz pouzivanymi systémy, a ty bylo mozno prepojit, ale také aby se spravné
provazala potrebnd data na lokalni drovni. Naptiklad pokud se IRI generuje
dynamicky na rtznych mistech z riznych tabulek, je potieba, aby se vysledna
podoba IRI shodovala, pokud na pocatku v origindlnich PubChem RDF da-
tech oznacovala totoznou entitu. Pro vétsi efektivity jsou misto IRI pouzity
jednoduché SQL typy. Mezi témito typy a IRI je pak definovana bijekce. To
znamena, ze IRI se da jednoznacné vytvorit pouze jednim zptsobem ze zada-
nych parametri, a zaroven jsme zpétné z IRI schopni zjistit hodnotu téchto
parametru.

Pokud bijekci spravné nedefinujeme, pfi mapovani je potfeba opét slozit
cely textovy retézec a identifikator z databaze pouzit naptiklad formou pro-
ménné a vlozit ji do generované IRI. Bez bijekce se tedy zbytecné vytvari
Tetézce a porovnéavaji se stringové, misto aby se hledalo v celo¢iselnych hod-
notach (s vyuzitim indexu), a ty se pak porovndvaly rovnou jako ¢islo s ¢islem.
Diky bijekci engine pozna, ze konkrétni IRI se generuje jen timto zptisobem na
zékladé toho a toho atributu, a muze pak porovnavat/joinovat primo hodnoty
atributt.

Virtuoso umoznuje pro mapovani pouzivat SQL skripty, je tedy mozné
rozdélit mapovani do vice souborii podle tcelu a domény. Mapovani témeér
kazdé domény je zde rozdéleno do nékolika zakladnich c¢asti. V principu
se ale jednd o samotné mapovani jako seznam pravidel, které popisuje pro
které sémantické vztahy se berou data ze kterych tabulek a sloupci, a jak

vvvvv

vztahy a funkce pro danou doménu.
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2.4.1 Mapovaci soubory

Vhodné ukézka takového zdkladniho mapovaciho souboru je naptiklad bio-
system.sql2.1] na kterém jsou dobfe patrné nejcastéjsi konstrukce pouzivané
pro definici mapovani. Prvnich 9 fadku je ivodni hlavicka mapovéani (pouzité
syntaxe podobna SPARQL a nastaveni pojmenovéni, zdrojovych tabulek). Na
radku 10 jiz poté zacind vlastni mapovaci funkce definovand pomoci tri-
plett. Na rddku 10 je popis subjektu, na fadku 11 pak popis predikatu
(rdf:type) a objektu (bp:Pathway). Jelikoz neni fddek 11 ukoncen teckou,
ale stfednikem, znamena to, ze pokracovani na radku 12 se stale vztahuje
ke stejnému subjektu (iri:biosystem na fadku 10). Toto zkracovani pomoci
stredniku se pouziva, aby nemusel byt stdle dokola opisovan stejny subjekt.

Rédek 10 konkrétné popisuje, ze toto mapovani (a nac¢itani dat z patiicnych
¢éasti databdze) se provede pouze pokud subjekt naseho SPARQL dotazu bude
odpovidat Sabloné pro iri:biosystem(). Pokud je do SPARQL dotazu po-
tfeba najit jiny subjekt nez ten popsany sablonou, tato ¢ast se zcela preskoci.
Na radku 11 se nachazi definice predikatu ,rdf:type“ a objektu ,bp:Pathway“.
Tyto tii ¢asti (subjekt z fadku 10 a predikét s objektem z fadku 11) dohro-
mady definuji sablonu pro jeden triplet, tedy popisuji jeden vztah. Subjekt
je zde popsan funkci, to znamena, ze cely tvar IRI je parametrizovan,
a muze se lisit i ve vice nez jednom misté. objekt a predikat jsou konstantni
IRI. Tento triplet tedy jinymi slovy fika, ze vsSechny biosystémy jsou typu
,,bp:Pathway “.

Na radku 12 je pak situace obdobné, pouze objekt jiz neni konstantni,
ale vybira se pro kazdy subjekt hodnota ze sloupecku biosystem_ bases.title
(prislusici hodnoté subjektu ze sloupecku ,biosystem_ bases.id“). Toto je pfi-
klad vazby s kardinalitou 1:1, kde kazdy biosystém mé nejvyse jeden nazev,
tedy je mozné nédzvy mit piimo v zakladni tabulce.

Na radku 13 je také nekonstantni objekt, ale pro zménu tvoren funkci
siri:source()“.

Na radku 14 je pak stejna situace jako na predchozim fadku, ale navic ma
omezujici podminku (viz fadek 15), Ze se tento vztah vygeneruje pouze po-
kud pro zadany biosystém v databézi existuje organismus ( ,biosystem__bases.organism “
neni NULL). Pokud je hodnota NULL, triplet se nevygeneruje.

Radek 17 ndm pak popisuje dalsi triplety. Tentokrat se vak na rozdil od
prvniho piipadu na tfadku 10 tykaji vazeb typu M:N, tedy kazdy biosystém
se muze skladat z nékolika komponent. Hodnoty subjektu se proto tentokrat
berou z ,biosystem__components.biosystem® - viz parametr funkce.

Toto bylo nékolik zakladnich konstrukti, pomoci kterych se tvori mapovaci
soubory. Dalsi mapovaci soubory (pro ostatni domény) jsou také zaloZeny na

.....
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Ukézka kédu 2.1: mapping/biosystem.sql

sparql

alter quad storage virtrdf:PubchemQuadStorage
from DB.rdf.biosystem__bases as biosystem_ bases
from DB.rdf.biosystem_components as biosystem_components
from DB.rdf.biosystem__references as biosystem__references
from DB.rdf.biosystem_matches as biosystem_matches

create map:biosystem as graph pubchem:biosystem
{
iri:biosystem(biosystem__bases.id)
rdf:type bp:Pathway ;
dcterms:title biosystem_ bases.title ;
dcterms:source iri:source(biosystem_ bases.source) ;
bp:organism iri:taxonomy(biosystem_bases.organism)
where (" {biosystem_bases.} ".organism is not null) .

iri:biosystem(biosystem_components.biosystem)

bp:pathwayComponent iri:biosystem(biosystem_components.component) .

iri:biosystem(biosystem__references.biosystem)
cito:isDiscussedBy iri:reference(biosystem__references.reference) .

iri:biosystem(biosystem_matches.biosystem)

skos:exactMatch iri:wikipathway(biosystem_matches.wikipathway) .

2.4.2 TIRI-classes soubory

Dalsi cast potiebnd pro efektivni zajisténi mapovani jsou soubory s popisem
jednotlivych IRI tiid, tedy Sablona nebo pattern, podle kterého vznikéd vy-
slednd IRI. Na tento soubor se odkazuji mapovaci soubory (viz vyse), pokud
neni IRI konstantni, ale je tfeba ji vytvorit na zdkladé dat z relacni tabulky
néjakou funkei. Pro piiklad jsem tentokrat zvolil souboi2.2] popisujici IRI t¥{dy
bioassays.

Dalsi vyznam tohoto souboru je optimalizacni, pri prekladu SPARQL do-
tazu se engine podiva na tento soubor, a zjisti, jestli pozadovana IRI odpovida
nékteré z masek, a lze ji tedy timto zptisobem ziskat. V tomto souboru by hle-
dand IRI musela byt v podobé zacinajici timto fetézcem
http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bioassay/AID (viz fadek 2 a 12-14). Po-
kud pozadovana IRI timto fetézcem nezacina, pak vime, ze IRI class nemiize
toto IRI vytvorit pro zadna svoje vstupni data. Pokud ovsem pozadovand IRI
skuteéné odpovidd masce, zde zjistime, jakym zptsobem se ma vygenerovat
z relacnich dat spravna hodnota.
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Ukézka kédu 2.2: iri-classes/bioassay.sql

1 sparql

2 create iri class iri:bioassay "http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bioassay/AID%d"

3 (in bioassay integer not null) option (bijection) .;

4

5

6 sparql

7 create iri class iri:bioassay_ data using

8 function db.rdf.iri__bioassay_data (in id1l integer, in id2 integer) returns varchar,

9 function db.rdf.iri_bioassay_data_INV_1 (in id varchar) returns integer,

10 function db.rdf.iri_bioassay_data_INV_2 (in id varchar) returns integer

11 option (bijection,

12 returns "http://rdf.ncbi.nIm.nih.gov/pubchem /bioassay/AID%d_Description"
13 union "http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bioassay/AID%d_Protocol"

14 union "http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bicassay/AID%d_Comment" ).;

2. fddek v prikladu predstavuje IRI v zadaném tvaru a %d nakonci znadi,
ze Tetézec kondi celym cislem, které se vezme ze vstupniho parametru funkce.
Jedna IRI tak muze byt slozena i z vice proménnych. Pokud tedy bude pozado-
vand IRI pfesné tohoto formatu, vyhodnocovaci engine pozné, ze v mapovacich
souborech ho maji zajimat triplety, které odpovidaji IRI class iri:bioassay().

druhé sekce (fddek 6-14) potom znaci, ze pokud hledand IRI m& takovy za-
catek, ale nakonci mé navic jedno z klicovych slov ,,_ Description“, ,, Protocol“
nebo ,, Comment“, bude to odpovidat funkci iri:bioassay_data() v mapova-
cim souboru.

Tento typ soubort s IRI tfidami se tedy pouziva s dvojim tcelem. Jednim
smérem jako predpis, jak tvorit IRI z rela¢nich dat (a naopak) podle potteby,
druhym smérem pro optimalizaci vyhodnoceni SPARQL dotazi. Klicovym
slovem bijection u definice Ssablony se navic zefektivni vyhledavani, protoze
optimalizdtor vi, ze tento tvar IRI si odpovidd navzdjem pravé s jednou ma-
povaci funkci s jednémi parametry.

Jak je vidét z fadku 8, tak méa funkce iri:bioassay_data() dva vstupni
parametry. Jaké varianty IRI mtizou vzniknout nam ukazuje napovéda pro
optimalizator na fadcich 12, 13 a 14, ale jak konkrétné se o konkrétnim vy-
sledku rozhodne? Pro tuto informaci musime jit do posledni kategorie souboru
potiebnych k mapovani, a to sice IRI funkeci.

2.4.3 IRI-functions soubory

IRI-functions soubory jsou u nékterych domén potieba, pokud maji IRI téchto
domén néjaky netrivialni format, nebo pravidla s jakymi jsou tvofeny. Ve
treti ukdzcd2.3] je ¢ast souboru s funkcemi pro bioassay. Mapovaci funkce

vvvvvv

odvodit, proto neni popsidn pfimo v iri-classes, ale az zde, mezi funkcemi.
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2.5. D2RQ

Hlavni motivace pro takto slozité generovani IRI je potieba co nejvétsi shody
s originalnimi daty.

Ukézka kédu 2.3: functions/bioassay.sql

create function iri_bioassay_data (in bioassay integer, in type integer) returns varchar

{

vectored:;

if(type = 136)
return sprintf ('http://rdf.ncbi.nim.nih.gov/pubchem /bicassay/AlID%d_Description’, bioassay);

if(type = 1041)
return sprintf ("http://rdf.ncbi.nIm.nih.gov/pubchem /bioassay /AID%d_Protocol’, bioassay);
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if(type = 1167)
return sprintf ("http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bicassay/AID%d_Comment’, bioassay);

=
w N

return null;

15}

V této doméné je nastésti prevod pomérné jednoduchy. Prvni proménnd pred-
stavuje ID bioassaye, druha proménné potom typ bioassaye. Pokud je hod-
nota proménné typ rovna 136, vytvori se IRI s ,,  Description“ na konci. Pokud
mé typ 1041, IRI ma na konci ,,_ Protocol®“. V piipadé, ze je typ 1167, bude se
jednat o komentar, a tedy na konci IRI bude retézec ,,_ Comment“. Samotna
promeénné bioassay se dosadi za ,,%d“ jako obvykle, viz z4pis funkce pro vypis
sprintf().

-
'S

vvvvvv

tvorbu IRI. Kombinuji se riizné prefixy a c¢ésti celych IRI. Tvar vysledné IRI
muze zaviset i na nékolika riznych proménnych. Navic jsou pouzivany i riizné
forméatovaci filtry, tfeba jako zarovnani ID na 8 ¢islic, doplnénych zleva nulami,
ziskani absolutni hodnoty parametru a podobné.

2.5 D2RQ

D2RQ Platform[22] je jeden ze systému, poskytujici moznost pracovat s ob-
sahem relaéni databaze jako s ,linked data“ pomoci SPARQL bez potieby
data duplikovat. D2RQ je free opensource projekt[22] napsany v jazyce Java,
takze jej lze v pripadé potieby ménit a optimalizovat. V ramci této prace je
pouzita jako relacéni databize postgreSQL D2RQ umoznuje vytvorit také
samostatny dump rela¢ni databaze do RDF formatu, a tim umoznit vyhodno-
covat SPARQL dotazy pfimo proti grafové podobé dat. Ale pro nasi potfebu
je vhodnéjsi, stejné jako u Virtuosa, vytvorit mapovani, které bude moci za-
jistit preklady dotazi ze SPARQL do SQL a mit pouze jedno ulozisté, a to
sice to v relaéni podobé.
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Mapovani mtizeme vytvorit bud rucné, za pomoci vlastntho D2RQ Map-
ping Language, nebo si ho nechat vygenerovat pomoci D2RQ funkce generate-
mapping. Funkce generate-mapping je implementace direct mapping, ktery po-
pisuje jak ze schémat a dat relacni databdze automaticky vygenerovat séman-
tické struktury. Zékladni myslenka je takova, ze se triplet slozi jako trojice
wprimarnd klic - ndzev atributu - hodnota atributu*. Napriklad z tabulky uzi-
vateli by vypadal triplet tfeba takto ,uzivatel ID:5 - Jmeno - Karel Novdk“.

D2RQ pridava rtuzné moznosti pii tvorbé mapovani jako naptiklad vyne-
chani nékterych schémat, tabulek ¢i sloupcii. Bohuzel, nasim cilem je, aby
rozhrani poskytovalo co nejpodobnéjsi format dat, jako maji originalni data
z PubChemRDF projektu. Navic takto provedené automatické mapovani je
vhodné napriklad pri vystavovani jednoduché databazové struktury na webu,
kde jsou pouze jednoduché atributy a vazby, a jsou ¢itelné a pochopitelné jiz
z metadat v rela¢ni databazi. PubChem data jsou bohuzel velmi komplexni
a uz jen aby bylo mozné je do rela¢ni databédze ulozit je potieba nékteré in-
formace ruzné zakédovat do pridanych sloupct a podobné.

Proto v ramci prace pouziji opét moznost manualné vytvorenych pravidel
pro mapovani z rela¢ni podoby do RDF.

2.6 Nacteni dat do postgreSQL v relac¢ni podobé

Pro nacteni do postgreSQL databéze jsou pouzita stejnd data z PubChemRDF
projektu, ktera byla pouzita v nastroji Virtuoso. Nacitani a konverze nativnich
RDF dat do relacni databaze postgreSQL je realizovano opét pomoci mirné
upravenych Java t¥id za pomoci Apache Jena. Tyto t¥idy zajisti rozparsovani
vsech potfebnych RDF soubori, a triplety ulozi do rela¢ni databaze ve spravné
formé. Kazdad doména PubChem dat ma opét svou vlastni t¥idu a vlastni
zpusob jak se spravné zkonvertuje.

Opét je zde tieba rozlisSovat vazby typu 1:1 a M:N, a podle toho pripravit
dopfedu vsechna potfebna databdzova schémata a tabulky (doménové *_base
tabulky a tabulky vazebni pro N:M vztahy).

2.7 Mapovani relacnich dat do RDF podoby v
D2RQ

Mapovani opét slouzi ke kompozici sémantické struktury z rela¢ni podoby roz-
délené do jednotlivych tabulek a sloupcti. Cilem je priblizit se co nejvice struk-
tufe origindlniho RDF reporzitére poskytovaného projektem PubChemRDF[16]
a zajistit tak zpétnou kompatibilitu.

Jako vysledek potfebujeme rozhrani interpretujici SPARQL dotazy co nej-
podobnéji origindlnimu rozhrani, ale s postgreSQL relacni databazi jako ulo-
zistém dat.

36



© 00 N O U W N =

=
o

2.7. Mapovani rela¢nich dat do RDF podoby v D2RQ

Ukézka kodu 2.4: D2RQ-prefixes

@prefix map: <http://example.com/test/> .
@prefix : <http://annotation.semanticweb.org/iswc/iswc.daml#> .

@prefix vocab: <vocab/> .

Qprefix rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22— rdf—syntax—ns#> .
Q@prefix d2rq: <http://www.wiwiss.fu—berlin.de/suhl/bizer/D2RQ/0.1#> .
@prefix dcterms: <http://purl.org/dc/terms/> .

Qprefix conserveddomain: <http: //rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/conserveddomain/>.
@prefix compound: <http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/compound/>.

D2RQ ma4 vlastni jazyk popisujici mapovani SPARQL dotazti. Na rozdil
od Virtuosa lze ovSem pouZit pouze jeden soubor (v Turtle notaci) a nelze
vyuzivat slozitéjsi funkce pro pokrocilejsi forméatovani a vyhodnocovani pod-
minek. Nelze zde tedy rozdélit mapovani do vice soubort jako ve Virtuosu,
ale vSechno musi byt v jednom mapovacim souboru pouze za vyuziti D2RQ
konstrukei.

2.7.1 Mapovaci soubor pro D2RQ

Na néazornych ukéazkach predvedu opét klicové zdkladni konstrukce v mapo-
vacim souboru. Jelikoz samotné mapovani se sklada z nékolika tisic radk,
ukazky jsou jen vynatkem nékolika fadkt z téhoz mapovaciho souboru.

Definice prefixt

na ukdzce ze zaCatku mapovaciho souboru2.4] vidime ¢dst prefixti. Prefixy
slouzi ke zkracovani zapisu IRI. Spolecnd ¢ast pro vSechny prvky z jedné do-
mény se muze oznacit timto zpisobem jako @prefix a definuje se jeji zkracend
podoba, poté Ize ve zbytku souboru pouzivat tuto zkracenou podobu, a ruéné
psat pouze konec IRI, tedy c¢éast, kterd se u jednotlivych element v doméné
bude ligit. Na prvnim fadku je prefix (@prefix map:) oznacujici celé mapovani
jako jeden velky graf zajistujici preklad.

V prostredni ¢asti (fddek 4 az 7) jsou pak globalné uznivané a standar-
dizované IRI z ruznych oblasti zkracené pomoci prefixi. Plus D2RQ m4 také
vlastni IRI pro interni popis objektl a vztaht.

Posledni ¢astf2.4] v prikladu (¥ddek 9 a 10) popisuje jiz identifikdtory z do-
mény PubChem, viz plny tvar IRI. Tyto identifikatory se ridi bud standardem
a nebo jsou primo prevzaty z projektu PubChemRDF.
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Ukézka kédu 2.5: D2RQ-initialisacion

map:Configuration a d2rq:Configuration;
d2rq:useAllOptimizations true. #umozni optimalizace behem prekladu

map:database a d2rq:Database; #zalozeni promenne map:database s nasledujicimi vlastnostmi

d2rq:jdbcDriver "org.postgreSQL.Driver"; #soubor s driverem pro nasi DB
d2rq:jdbcDSN "jdbc:postgreSQL://address.com"; #adresa, na kterou se posilaji dotazy
d2rq:username "username"; #prihlasovaci jmeno

d2rq:password "password"; #heslo

jdbc:keepAlive "3600"; #timeout

d2rq:resultSizeLimit 20; #omezeni poctu vracenych vysledku na strane SQL databaze

Konfiguracni cast

Po seznamu prefixti nasleduje konfiguraéni ¢dst mapovani - viz ukdzka2.5
Konfigurace zac¢ind dvéma radky pro aktivaci vSech optimalizaci pri prekladu
ze SPARQL jazyka do SQL.

Nastaveni databazového pripojeni probiha na tadcich 4-9, kde se konfigu-
ruji zékladni parametry pro pripojeni. Pouzity driver (v nasem piipadé pro
postgreSQL), adresa vzddlené (nebo lokdlni) databédze, prihlasovaci tdaje .
Daéle je dulezity nazev/entita spojeni, pod kterym se na néj budeme odkazo-
vat, coz je na rfadku 4 ,map:database*.

Velmi dulezité pro ladéni je u velkych dat také omezeni na radku 11, které
za kazdy prelozeny dotaz v SQL jesté prida LIMIT 20. V praxi je omezeni vy-
sledkt spise nezddouci, tudiz se tento parametr ve findle nepouzije. LIMIT lze
pouzit na omezeni poctu vysledki i piimo ve SPARQL dotazu, ale tento limit
se bohuzel v mapovani neptelozi. SQL dotaz se tak vyhodnoti bez limitu, a cely
vysledek (klidné stovky tisic zdznami) se posild z databédze do enginu D2RQ.
A7 ten pak ofizne a vrati pozadovanych 20 vysledki. U malého poctu dat to
ziejmé moc nevadi (i kdyZ to neni optimdlni a plytva to zdroji serveru), ale
v rozsahlych datech ze systému PubChem to ¢asto znamena zbytecné posilani
gigabytu dat po siti.

Mapovani tripleti

V mapovani se vysledny triplet sklada ze dvou ¢asti. Cést se subjektem, jak
ukazuje priklad a potom c¢ast s predikdtem a objektem dohromady, jak

ukazuje

V subjektové ¢asti (2.6) je opét patrné pojmenovani subjektu jako map:Bioassay

(toto pojmenovani je pouze interni, a mé funkci jako ndzev proménné, na kte-
rou se pozdéji diky tomu lze odkézat).
Déle se definuje databaze, odkud se data berou.
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2.7. Mapovani rela¢nich dat do RDF podoby v D2RQ

Ukézka kodu 2.6: D2RQ-mapping subject

map:Bioassay a d2rq:ClassMap; #nazev mapovani

d2rq:dataStorage map:database; #pracuje se s tabulkami z vyse definovane databaze
d2rq:class bao:BAO_0000015; #typ generovanych entit

d2rq:uriPattern "http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem /bioassay /AID@®@bioassay_ bases.id@@";
#pattern pro generovani IRl s promennou uvnitr

d2rq:class je specialni konstrukce jazyka D2RQ pro popis typu subjektu.

A na poslednim fadku se nachézi nejdulezitéjsi ¢ast, a to sice vzor pro
generovani IRI. Prvni ¢ast je konstantni fetézec, ¢ast mezi dvojitymi zavinaci
oznacuje sloupecek v databézi (bioassay_ bases.id). Tento vzor ikd, ze pokud
bude SPARQL dotaz pozadovat napriklad titulek bioassay s IRI

http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/bioassay/AID 75528,

D2RQ vyhodnoti, Ze souhlasi s touto maskou, a ve sloupecku bioassay bases.id
se pokusi najit hodnotu 75528.

V objektové ¢asti je na prvnim raddku opét ndzev tohoto elementu ma-
povani. Druhy radek urcuje, ke kterému subjektu se dané informace vztahuji
(mé na né v RDF datech vazbu). d2rq:property ur¢uje typ vazby mezi subjek-
tem a objektem, neboli predikit. V tomto pripadé se jedna o dcterms:title,
neboli vazbu na nazev. Posledni dvé hodnoty column a datatype oznacuji
zpusob, jakym se ziskd objekt. Tedy Ze je to primo hodnota sloupce bio-
assay_bases.title, ktery je typu string. V IRI identifikdtoru objektu lze také
pouzit néjaky zakladni vzor stejné jako u subjektu, ale pro predikat lze pou-
zivat pouze konstantni IRI bez proménnych.

Toto jsou pouze zakladni konstrukce, které 1ze pouzit pro popis tripletu.

Nejcastéji z dalsich konstrukti je také pouzitd konstrukce objektu s pod-
minkou, takze subjekt mé néjakou vazbu na objekt pouze v zadaném pripadé.
Jelikoz zde nejde pouzit IF podminku jako v programovacich jazycich, fesim
timto zpusobem naptiklad rozliseni, zda se jednd o popis bioassaye, proto-
kol, ¢i komentar. IRI jsou stejné, pouze maji na konci _ description, _ protocol
nebo __comment. RozliSeni zajisti tfi ruzné definice objekt, kazdé s jinou pod-
minkou, napf [d2rq:condition "bioassay__data.type = 1167";] Tedy Ze dotycény
objekt se vygeneruje pouze pri patficném typu vazby v databazi.

Nedostatky mapovani

Cilem mapovani je, priblizit se co nejblize originalni podobé RDF dat z pro-
jektu PubChemRDF. Jelikoz je to ale velmi komplexni doména chemickych
sloucenin a malych molekul, nékteré IRI jsou pomérné slozité a skladaji se
z nékolika ¢asti.
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Ukézka kédu 2.7: D2RQ-mapping object

map:BioassayTitle a d2rq:PropertyBridge; #nazev mapovani
d2rq:belongsToClassMap map:Bioassay; #ke kteremu subjektu nalezi
d2rq:property dcterms:title; #IRI adresa predikatu

d2rq:column "bioassay_ bases.title"; #hodnota objektu je primo hodnota sloupce
d2rq:datatype xsd:string; #sloupec je typu string

Jelikoz je v jazyce D2RQ jen pomérné omezend podpora napiiklad pro
praci se stringy a vyhodnocovani podminek, nékteré komplexnéjsi IRI bylo
potieba zjednodusit, a tedy se lisi od origindlu. Pokud je v IRI napiiklad
vice proménnych ¢i hodnota proménné néjak ovliviiuje celkovou podobu IRI,
je pomérné problém tuto situaci zachytit omezenou vyjadiovaci sadou jazyka
D2RQ. Napriklad nékterd IRI jsou parametrizovana tfemi proménnymi. Jedna
proménnd urcuje, zda je na konci IRI napsano __comment ¢i jiné klicové slovo.
Dalsi proménnd urcuje naptiklad jaky bude zacatek IRI, a zda se néjaka cast
identifikdtoru viabec vygeneruje. Treti hodnota pak muze byt vypsana v ab-
solutni hodnoté, nebo jinak upravena.

V SQL funkci je toto oSetieno par radky s podminkami, ale v D2RQ by
v lepsim ptipadé bylo potieba duplikovat pro kazdou moznou kombinaci celou
cast s objektem a napsat k ni rozsahlou podminku. Pocet téchto duplikati
(ruznych sablon IRI), kazdy se svou unikatni podminkou, by se zvétsoval na-
sobné spolu s poctem proménnych. Nékteré proménné maji navic jesté raznd
pravidla, podle toho jakou maji hodnotu. Napriklad zda jde o pozitivni, ne-
gativni, nulovou respektive maximalni ¢i minimélni hodnotu Integeru.

Jelikoz je Virtuoso momentalné primarni systém, pro tcely zdkladnich
testi v ramci prace nékteré odchylky od formatovani zdrojovych dat nebudu
opravovat k dokonalosti. Klicové je, zda dotazy vraci spravné vsechny poza-
dované vysledky (jen trochu jinak naformatované) a za jak dlouhou dobu.

Dalsi problematicka ¢ast je specidlni formatovani ¢isel. V originalnich da-
tech jsou napriklad vygenerovana c¢iselnd ID entit v IRI zarovndna na pevny
pocet ¢islic (6-9 ¢islic, v zavislosti na konkrétnim IRI). Toho ale bohuzel nelze
na rozdil od SQL funkci v jazyce D2RQ jednoduse dosdhnout, a ¢iselné ID ge-
neruji bez uvozovacich nul. Napriklad ,,d2rq:class bao:BAO _0000015;“ se vy-
generuje pouze jako IRI ,bao:BAO __15;“, ¢imz se bude tato entita lisit od
origindlu. V pripadé, ze s tim ale budeme pocitat, a vsude jsou IRI genero-
vany stejné, tak se data lokdlné provazou bez problému (ofezané pocatecéni
nuly budou mit vSechny entity, takze na sebe budou zase pasovat).

Tyto nedostatky se ovsem tykaji pouze nékolika malo predikatt a objektt
(soubor s kompletnim vyc¢tem zmén je prilozen na CD u této prace).
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KAPITOLA 3

Sada testovacich dotazu

3.1 Vybér vhodnych dotaza

Sada testovacich dotazi by méla predstavovat typické pozadavky na databazi
malych molekul a chemickych slou¢enin PubChem.

Jelikoz nejsem odbornikem v oblasti biochemie, pro testovani a optimali-
zaci vykonu jsem vyuzil doporuc¢enou sadu SPARQL dotazi pfimo z projektu
PubChemRDF[16].

Nejcastéji se jednd o vyhledavani latek s urcitou vlastnosti, ¢i latek, které
reaguji s konkrétnimi proteiny za pozadovanych podminek. Napiiklad vy-
hledani vSech uc¢innych latek inhibujicich jeden z proteint nachdazejicich se
ve zkoumané bakterii. Dédle pak vyhledavani rtuznych podobnosti v chemic-
kych vlastnostech a slozeni.

Kdyz hleddme ac¢inné latky fungujici proti konkrétnimu proteinu, mohou
nam pomoci latky G¢inné proti podobnym proteintim. Nebo naopak nechceme,
aby latka poskodila néktery z proteini potrebnych pro lidsky organismus, ale
kvili podobnosti by k tomu mohlo dojit.

Poté jsou také z dat agregovany ruzné statistiky o poc¢tu provedenych
méreni, kolik latek bylo proti danému proteinu testovano atp.

Testovaci sadu dotazti bylo potreba nejprve upravit tak, aby obsahovala
pouze funkéni IRI popisujici aktudlné poskytovand data. Bez toho nékteré
dotazy nevrati zadné vysledky. Dale pak byly primo na dotazech provedeny
optimalizace popsané ve zvlastni kapitole Optimalizace.

Na téchto vzorovych dotazech probihalo méfeni vSech nastroji. Virtuosa
s nativnimi RDF daty i s mapovanim do rela¢ni formy a D2RQ s mapovanim.
Nakonec z téchto dotazi byla odvozena i ruéné optimalizovana SQL podoba.

e Query 1: Které proteiny z databéze inhibuje donepezil (v databazi ulo-
zen pod oznacenim CHEBI 53289) s IC50[4] mensim nez 10 mikromolu
na litr?
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Ukazka kédu 3.1: SPARQL testing query 1

SELECT distinct ?protein ?title
WHERE { ?sub rdf:type obo:CHEBI_53289 ; obo:BFO_0000056 ?mg .
?mg obo:BFO_0000057 ?protein ; obo:OBI_0000299 ?ep .
7protein rdf:type bp:Protein ; dcterms:title ?title .
7ep rdf:type bao:BAO_0000190 ; obo:IAO_0000136 ?sub ; sio:has—value ?value .
filter (?value < 10) }

[ A

Donepezil je medikament pouzivany naptiklad pri paliatické 1écbé Al-
zheimerovy choroby. Query 1 nam zjisti, které vsechny proteiny je tato
latka schopna inhibovat alespon o 50% pfi koncentraci této latky mensi,
nez 10 mikromol® na 1 litr[7]

e Query 2: Které farmakologické role jsou v . ChEBI definovany pro sub-
stanci SID46505803 7

Ukazka kédu 3.2: SPARQL testing query 2

SELECT DISTINCT 7Zrolelabel

WHERE { substance:SID46505803 sio:CHEMINF_000477 ?comp .
7comp rdf:type ?chebi .
?chebi rdfs:subClassOf [ a owl:Restriction ;
owl:onProperty obo:RO_0000087 ; owl:someValuesFrom ?role | .
?role rdfs:label ?rolelabel . }

[ A

e Query 3: Ktera slou¢enina mé farmakologickou roli NSAID (,,Nonsteroidal
anti-inflammatory drug* definovanou v ChEBI) a zaroven molarni hmot-
nost mensi nez 200g/mol?

Ukéazka kédu 3.3: SPARQL testing query 3

SELECT distinct ?compound
WHERE { ?compound rdf:type ?chebi .
?chebi rdfs:subClassOf [ a owl:Restriction ;
owl:onProperty obo:RO_0000087 ; owl:someValuesFrom obo:CHEBI_35475 | .
?compound sio:has—attribute 7MW .
?MW rdf:type sio:CHEMINF_000334 .
?MW sio:has—value 7MWValue .
filter (?MWValue < 200 ) }

0 N O Utk W N

e Query 4: Ktera substance ma farmakologickou roli NSAID (definovanou
v ChEBI) a kdo o ni poskytl informace do systému?

"Mol je jednotka SI, popisujici mnozstvi chemické latky (pocet Gastic). 1 mol latky
odpovidé zhruba 6%¥10%% &astic (atomi, molekul, ionti) = Avogadrova konstanta. Toto &islo
reprezentuje mnozstvi atomii ve 12 gramech uhliku C'2[I].
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3.1. Vybér vhodnych dotazii
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Ukéazka kédu 3.4: SPARQL testing query 4

SELECT DISTINCT ?substance ?source

WHERE { ?substance dcterms:source ?source .
?source dcterms:subject concept:Chemical__Vendors .
7substance rdf:type ?chebi .
?chebi rdfs:subClassOf [ a owl:Restriction ;
owl:onProperty obo:RO_0000087 ;
owl:someValuesFrom obo:CHEBI_35475] . }

Query 5: Které proteiny z databéze jsou inhibovény ldtkami s IC50[4]
mensim nez 10 mikromold na litr, které maji zaroven v ChEBI roli
,cholinesterase inhibitors“?

Ukézka kédu 3.5: SPARQL testing query 5

SELECT distinct 7title
WHERE { ?chebi rdfs:subClassOf [ a owl:Restriction ;
owl:onProperty obo:RO_0000087 ; owl:someValuesFrom obo:CHEBI_37733 ] .
?sub rdf:type ?chebi ; obo:BFO_0000056 ?mg .
?mg obo:BFO_0000057 ?protein ; obo:OBI_0000299 7ep .
7protein rdf:type bp:Protein ; dcterms:title ?title .
7ep rdf:type bao:BAO_0000190 ; obo:IAO_0000136 ?sub ;
siochas—value ?value .
filter (?value < 10) }

Query 6: Které chemické latky (substance) jsou schopny inhibovat pro-
teiny podobné proteinu GI1548481 (=Prostaglandin G/H synthase 1)
s funkéni doménou PSSMID188648 (=Prostaglandin endoperoxide syn-
thase)?

Ukéazka kédu 3.6: SPARQL testing query 6

select distinct ?substance ?protein (avg(?value) as ?valueX)
where { ?substance obo:BFO_0000056 ?measuregroup .
?measuregroup obo:BFO_0000057 7protein .
protein:GI129900 vocab:hasSimilarProtein ?protein .
?protein obo:BFO_0000110 conserveddomain:PSSMID188648 .
?measuregroup obo:OBI_0000299 7endpoint .
7endpoint obo:lAO_0000136 ?substance .
7endpoint rdf:type bao:BAO_0000190 .
?endpoint sio:has—value ?value . }
group by 7substance ?protein

Tento protein (hormon) je soucdsti témér vSech organickych tkani clo-
véka i vétSiny zvirat. Ovliviiuje lokalné radu jevi, jako prokrveni, srazeni
krve a zanétlivé procesy[3]. Tyto proteiny jsou tvoreny béhem chemic-
kych reakei probihajicich v misté poranéni, ¢i jinych problému.
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3. SADA TESTOVACICH DOTAZU

e Query 7: Které proteiny z databdze jsou inhibovany ldtkami s IC50[4]
mensim nez 10 mikromolt na litr, a maji stejnou standardizovanou struk-

turu (CID3152)7

Ukézka kédu 3.7: SPARQL testing query 7

1 select distinct 7sub ?protein 7title

2 where { ?sub sio:CHEMINF_000477 compound:CID3152 ;
3 obo:BFO_0000056 ?mg .

4 ?mg obo:BFO_0000057 ?protein ;
5 obo:OBI_0000299 ?ep .

6 ?protein rdf:type bp:Protein ;

7 dcterms:title 7title .

8 ?ep rdf:type bao:BAO_0000190 ;
9 obo:IAO_0000136 ?sub ;

10 siochas—value ?value .

11 filter (?value < 10 ) }

12}

Zde se pracuje s konkrétnimi chemickymi latkami (substances) od kon-
krétnich distributorti, které jsou odvozeny od standardizované slouce-
niny CID3152 (compound donepezil). Zajima nés, které vsechny pro-
teiny jsou tyto latky schopné inhibovat s IC50 pfi koncentraci mensi
nez10 pMol/litr.

e Query 8: Které chemické latky inhibuji proteiny zapojené do biologic-
kého procesu pathway:prostaglandin (biosynteticky proces GO:0001516)
s IC50 pri koncentraci této latky mensi nez10 pMol/litr?

Ukézka kédu 3.8: SPARQL testing query 8

select distinct ?substance ?protein

where { ?substance obo:BFO_0000056 ?measuregroup .
?measuregroup obo:BFO_0000057 ?protein .
?protein obo:BFO_0000056 obo:GO_0001516 .
?measuregroup obo:OBI_0000299 7endpoint .
7endpoint obo:IAO_0000136 7substance .
?endpoint rdf:type bao:BAO_0000190 .
7endpoint sio:has—value ?value .
filter (?value < 10) }

© 0 N O Ut W NN

e Query 9: Jaké farmakologické role definované v ChEBI maji latky, které
inhibuji protein s oznacenim GI17531135 s IC50 pri koncentraci této
latky mensi nez10 pMol/litr?
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3.1. Vybér vhodnych dotazii
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Ukézka kodu 3.9: SPARQL testing query 9

SELECT distinct ?rolelabel
WHERE { ?sub obo:BFO_0000056 ?mg .
?mg obo:BFO_0000057 protein:GI7531135 ;
obo:OBI_0000299 7ep .
7sub rdf:type ?chebi .
?chebi rdfs:subClassOf _:I . _:I a owl:Restriction .
_:l owl:onProperty obo:RO_0000087 .
_:l owl:someValuesFrom ?role .
?role rdfs:label ?rolelabel .
?ep obo:1AO_0000136 ?sub ;
rdf:type bao:BAO_0000190 ;
sio:has—value ?value .
filter (?value < 10) }

e Query 10: Statisticky souhrn celkového poctu chemickych latek testo-

© 0 N O Ut W N

vanych v rdémci PubChem databéze proti kazdému proteinu. (toto muze
byt casové velmi néro¢né operace)

Ukazka kédu 3.10: SPARQL testing query 10

select (count(?sub) as ?subcnt) ?protein
where { ?sub obo:BFO_0000056 ?mg .
?mg obo:BFO_0000057 ?protein .
7protein rdf:type bp:Protein .
?mg obo:OBI_0000299 7ep .
7ep rdf:type bao:BAO_0000190 ; obo:lIAO_0000136 ?sub ; sio:has—value ?value .

group by ?protein
order by desc (count(?sub))
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KAPITOLA 4

Optimalizace

Prevést puvodni data do rela¢ni podoby lze vice riznymi zptsoby, stejné tak
poté Tesit jejich mapovani a ulozeni v databézi.

Také presné znéni dotazu ve SPARQL muze ovlivnit vysledny preklad do
SQL (nebo nativni vyhodnoceni) a tedy i vykon celého procesu. V této kapitole
se pokusim popsat nékteré z moznych a provadénych optimalizaci.

V rédmci diplomové prace se zaméruji zejména na nasledujici optimalizace:

4.1 Optimalizace vykonu na trovni prekladu
mapovani

Preklad ze SPARQL dotazu na SQL dotaz provadi enginy virtuosa a D2RQ
ruznym zpusobem. Navic maji oba nastroje jiny popis mapovani i vyjadrovaci
prostredky.

4.1.1 Eliminace nadbytec¢nych uniona

Nékterym tripletim ze SPARQL dotazti miazou odpovidat data z vice tabulek,
to vede prirozené na union téchto tabulek. Obvykle ale diky blizsi specifikaci
dalsich tripletti 1ze nékteré z téchto tabulek tplné vynechat.

Napriklad triplet

?X :has_label 7L

popisuje vlastnost ,has_label“, kterd podle mapovani odpovidd datim
z tabulek protein_label a gene_ label.

Kdyz se ale ve SPARQL dotazu nachazi navic triplet

7X rdf:type :Protein

vime, ze ?X je protein, a ma tedy smysl hledat label pouze v tabulce
protein__label.

Naivni mapovani vyhodnoti kazdy triplet zvlast, a vysledky zjoinuje:

(PROTEIN_BASES) N (PROTEIN_LABEL U GENE_LABEL)
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4. OPTIMALIZACE

Nejprve se provede sjednoceni (union) tabulek labelti obou entit, a nakonec
se provede join s tabulkou protein_ bases.

Pokud se ovsem ,roznasobi“ vypocet na jednotlivé join operace dvojic ta-
bulek, lze provést optimalizace na zakladé pravidel mapovani. Nebudou se tak
zbytecné hledat labely v tabulce gene_label, protoze engine pozné, ze hleda
label pro protein, nikoliv pro gen.

(PROTEIN_BASES N PROTEIN_LABEL) U {PROTEIN-BASES-A-GENE-_LABEL)-

Nékteré joiny je tak mozno uplné vyloucit, a snizit tim znacné vypocetni na-
rocnost vyhodnoceni celého dotazu. Tyto optimalizace byly aplikovany v ru¢né
prevedenych SQL dotazech, a i oba nastroje je do jisté miry provadi.

4.1.2 Nadbytecné selfjoiny

Béhem prekladu pomoci mapovani dochazi také k tomu, ze se pri ziskdvani
vice atributu téhoz zdznamu (v jedné tabulce) pouzije selfjoin celé tabulky,
namisto aby se vzaly rovnou oba atributy najednou.

Napriklad:

Ukéazka kédu 4.1: Preklad s nadbytecnym selfjoinem

select A.name, B.value
2 from Table as A, Table as B
3 where A.id == B.id and A.criterion == 10;

—

Zde jsou obé hodnoty, ,name“ i ,value“ v tabulce ,table“, a tedy je
zbytecné provadét selfjoin nad touto tabulkou, Protoze join probiha na zakladé
klice.

Optimalizovany dotaz bez zbytetného joinu vybere obé hodnoty naraz:

Ukézka kédu 4.2: Optimalizace bez zbytecného selfjoinu

select name, value from Table where criterion == 10;

Prebytecné selfjoiny jsou v rucéné vytvorenych SQL dotazech odstranény,
a D2RQ i Virtuoso se je snazi nevytvaret, kdyz k tomu maji dostatek informaci.

4.1.3 Nevyuzivani znalosti o cizim klic¢i

Dalsi castd neoptimalni situace nastava pri praci s vazebnimi M:N tabul-
kami. Pokud chceme ID entity, a vysledek méreni, které jsou ulozeny v ta-
bulce TABLE MEASUREMENT, kontroluje se stejné existence entity proti
zékladni tabulce (TABLE_BASES). A to i kdy?z je ID cizim klicem do zakladni
tabulky, a tedy uz vime, Ze existuje. Vznikaji tak proto dalsi nadbytecné join
operace, kvili redundantnimu ovérovani existenci entity. Naptiklad:
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4.1. Optimalizace vykonu na trovni pfekladu mapovani

Ukézka kédu 4.3: nevyuziva se znalost o cizim klici

1 select TABLE_MEASUREMENT .value, TABLE_MEASUREMENT.id
2 from TABLE_MEASUREMENT, TABLE_BASES
3 where TABLE_MEASUREMENT .id = TABLE_BASES.id

A pritom staci vzit obé pozadované hodnoty pfimo z tabulky s méfenim,
protoze diky FK vazbé (a vyznamu tabulky méfeni, kde nemé smysl mérit
neexistujici entity) mame jistotu existence entity v BASE tabulce.

Viz:

Ukézka kédu 4.4: zde uz se ID bere z tabulky méreni

1 select id, value
2 from TABLE_MEASUREMENT;

Cimz se opét useti{ dalsf join operace.

V ru¢nich SQL dotazech je toto eliminovano, a zakladni tabulky jsou po-
uzivany pouze v pripadé potreby. Virtuoso ani D2RQ tento druh optimalizaci
neprovadi.

4.1.4 IRI generovana vice zpusoby

Prevod pivodnich RDF dat do rela¢ni podoby je mozné provést ruznymi zpu-
soby, a je tfeba zvolit vhodnou interpretaci/ulozeni jednotlivych informaci.
Puvodni IRI (textové fetézce) lze do tabulek napfiklad vétsinou ulozit jen
jako jedno ¢i vice ¢isel nebo retézcu, a puvodni IRI zase zpétné slozit podle
predem definovanych pravidel. Tim se usetii jednak misto na disku/v paméti,
ale také lze s ¢isly dobre pracovat, indexovat je atp.

V nékterych pripadech se ovSem stejné IRI miize generovat z riznych tabu-
lek riznymi zpusoby. Napiiklad informace o ChEBI ontologiich lze uchovavat
v jednom sloupecku relac¢ni databaze v podobé chebi ID, coz je vyhodné z hle-
diska prostorové narocnosti, i rychlosti vyhledavani v indexu. Problém miize
nastat, kdyz nékteré entity maji moznost mit i jiny typ ontologie nezli ChEBI.
V tom pripadé je potieba brat ohled nejen na ID v dané ontologii, ale také na
typ ontologie (zda odpovidd ChEBI, a nebo je to ID z jiné ontologie). Protoze
vSak engine neznd vztah mezi témito dvéma mapovanimi (tedy ze staci pouze
porovnat hodnoty ID, a ovéfit, ze typ mé pripadné konstantni hodnotu odpo-
vidajici ChEBI). Proto engine nejprve vygeneruje pro kazdy zéznam celou IRI
v textové podobé, a az poté porovnava takto vygenerované IRI jako textové
Tetézce, coz je samoziejmé pomalejsi, nez porovnat dvé celociselné hodnoty.

V tomto pripadé pomuze rozdélit mapovani na vice Casti tak, aby méla
kazda ontologie vlastni pravidlo, pouzité pouze v pripadé, Ze hodnota atri-
butu typ odpovida pravé pozadované ontologii. Engine tak muze porovnavat
jiz pouze celociselné hodnoty ID. Tim, Ze uz neni nutné vytvaiet celou IRI
a porovnavat textové retézce, dochézi opét ke zrychleni.
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4. OPTIMALIZACE

V rucéné vytvoreném mapovani se porovnavaji rovnou celoc¢iselné hodnoty,
a nepracuje se s IRI, pokud neni potieba. Virtuoso umoznuje tuto dpravu,
a byla provedena pro ChEBI ontologii, kde dochazelo ke zbyteénym vypo-
¢tum navic v ukazkovych dotazech. V praxi by bylo vhodné vytvorit zvlastni
mapovani pro vsechny pripady. Tato optimalizace byla provedena i v D2RQ
pomoci condition konstrukce.

4.2 Optimalizace vykonu na trovni databazovych
struktur

Jelikoz Virtuoso ani D2RQ neoptimalizuji dotazy na zakladé cizich kli¢t, vy-
plati se pro snizeni poc¢tu zbyteénych joini data presunout do jedné tabulky
pokud to jde.

U atributt, které jsou nepovinné, a maji kardinalitu 1:1 ¢i 1:N (vice entit
mé stejnou hodnotu atributu) muze byt vhodné udrzovat tyto atributy ve
zvlastni tabulce. Jelikoz ale testované nastroje nepracuji efektivné s cizimi
klic¢i, joinuji zbytecné zékladni tabulku * bases.

Tudiz byly v rdmci optimalizace dany dohromady data z tabulek end-
points__bases a endpoints__measurements do nové tabulky endpoints_ merged,
ktera obsahovala data z obou tabulek. Kvili tomuto kroku se sice tabulka
zvétsi, a nékteré atributy jsou casto NULL, ale snizi to pocet provadénych
join operaci pfi praci s endpointy. Po zméné bylo potieba také patriéné upra-
vit mapovani pro oba nastroje, aby reflektovalo novou strukturu a nazvy ta-
bulek. Vysledek této tipravy na mapovani ve Virtuosu je pak vidét v tabulce
b.2| s porovnanim obou variant.

Tento druh tprav dokaze ¢asteéné odstranit problém s cizimi kli¢i popsany
vyse. Ale to pouze za predpokladu, Ze se jedna o vazebni tabulku s kardinalitou
vztahu 1:1 a 1:N, pokud jde o M:N vazbu, do jedné tabulky jiz timto zptsobem
atributy nevmeéstname.

Optimalizace byly také provedeny indexaci databéze (jiz od prvni verze
mapovani z UOCHB). V relac¢nich databazich byl pfidan index a sdruzeny
index na vSechny potfebné sloupce, v RDF ulozisti Virtuosa pak byly pouzity
zékladni indexy plus doporuceny index z projektu PubChemRDF.

4.3 Prizptsobeni dotazu

Podoba vysledného SQL dotazu, vygenerovaného za pomoci mapovani, a jeho
exekucni plan se muze liSit nastroj od nastroje. Ovsem i drobné Upravy piimo
v puvodnim SPARQL dotazu mohou velmi ovlivnit vypocetni ¢as celého po-
zadavku.

V réamci performance testil pracuji zejména se dvéma rtznymi variantami
dotazu. Jedna varianta je se specifikaci ,FROM“ na zacatku dotazu (podobné,
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4.4. Dalsi upravy

jako v SQL urcuje FROM klauzule pozadovanou tabulku, ve SPARQL ozna-
¢uje FROM klauzule pozadovany podgraf).

Jak je patrné z vysledktt méteni v dalsi kapitole, tato iprava miize mit po-
meérné zasadni vliv na rychlost zpracovani dotazu. Zatimco v D2RQ a Virtu-
osu s mapovanim tato zména nemad témér métitelny vliv na vykon, u Virtuosa
s nativni podporou SPARQL dotazi naopak FROM klauzule ovlivni rychlost
vypoctu negativné.

Pokud FROM klauzuli u nativniho virtuosa vynechame, je sice rychlejsi
(nemusi ovérovat, Ze jsou data z pozadovaného grafu), ale v nékterych pii-
padech diky tomu muze vratit jiné vysledky, nez jsme pozadovali. Proto je
potieba v takovych pripadech nékteré FROM klauzule zachovat.

Dalsi optimalizace spociva naptiklad u query 8 v odstranéni nadbyte¢ného
tripletu ,,?protein rdf:type bp:Protein“. Tuto informaci lze vyvodit z ostat-
nich tripletl, a kontrola navic jen zptisobovala zpomalovani béhem prekladu
a vyhodnocovani dotazu.

Také bylo potteba pristoupit u query 6 ke zméné hledaného vyrazu, jelikoz
se v ruznych nastrojich pracuje rizné s desetinnymi ¢isly, a bez agregacni
funkce vracel kazdy nastroj trochu jiny vysledek.

Uprava byla provedena i v query 4, kde se misto dotazu na 3D strukturu
ptame na dodavatele.

4.4 Dalsi apravy

D2RQ pri kazdém dotazu nejprve nacte cely soubor s mapovanim, ten zpra-
cuje, a az poté zacne SPARQL dotaz prekladat do SQL podoby. Tato operace
trva fadové sekundy, a ve vyslednych testech neni zahrnuta do vysledného
¢asu. Pokud by bylo D2RQ pouzivino v produkénim prostiedi, bylo by vhodné
zajistit, aby se mapovani nacetlo a rozparsovalo pouze jednou, a nikoliv pri
kazdém dotazu.

Déle D2RQ neptelozi limit na pozadovany pocet vysledki ze SPARQL
do SQL, ale posle do databaze SQL dotaz bez limitu, a az po vraceni vSech
vysledku zpatky do programu se aplikuje na tyto vysledky limit. To je problém
zejména pokud je D2RQ aplikace na jiném fyzickém stroji nez databaze, a musi
se posilat vSechna data po siti zbytec¢né, a oriznou se az v cili.

Toto se da Tesit napriklad nastavenim pevného SQL limitu pro vSechny
dotazy primo v mapovacim souboru, a nebo nastavenim limitu pro jednotlivé
mapované triplety.
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KAPITOLA 5

Vysledky méeni

V této kapitole jsou zpracovany vysledky vSech méfeni vykonu. Jednotliva
méreni byla provddéna na testovacim serveru CERIT-SC (https://www.cerit-
sc.cz/).

5.1 Specifikace serveru a meéreni

Server je virtudlni stroj se 40 procesorovymi jadry, 515 GB opera¢ni paméti
a operacnim systémem CentOS Linux 7.4. Virtuoso ve verzi 07.20.3217, post-
greSQL verze 9.2.23 a D2RQ 0.83.

Vsechny testy a méreni probihaly automaticky. Pro tuto ¢innost byl v ramci
diplomové prace vyvinut javovy testovaci nastroj, ktery se poté spoustél primo
na serveru, a postupné méril jednotlivé nastroje a vytvarel statistiky namére-
nych hodnot. Vysledky by tedy neméla negativné ovlivnit ani latence zptiso-
bena sifovym prenosem.

Testy probihaly v dobé, kdy na serveru nebézely jiné vykonové narocné
aplikace a zaroven byl vzdy spustén jen jeden méreny nastroj s jednou databéazi
tak, aby byly dostupné stejné prostredky pro vSechny testy.

Postupné bylo zkouseno deset typickych dotazi pro databézi malych mo-
lekul popsanych ve zvlastni kapitole Sada testovacich dotazu. Kazdy z dotazt
mél nejprve dva ,zahtivaci“, tedy nemérené béhy, a poté, kdyz byl relativné
stabilizovany vykon a nacashované databazové struktury v paméti, nasledo-
valo teprve deset méfenych béhi. Aby se lépe vyuzila cash (a také eliminoval
rozdil v tom, Ze nékteré véci jsou a jiné jesté nejsou v cashi), provedly se vzdy
vSechna potfebnd méfeni na jednom SPARQL dotazu, a az poté se zacalo
s méfenim dalsiho.
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5. VYSLEDKY MERENI

5.2 Vysledky méreni

5.2.1 Nameérena data

Naméfené (prumeérné) hodnoty pro vSechny testované nastroje a SPARQL/SQL
dotazy ukazuje nasledujici tabulka:

Tabulka 5.1: Méteni vSech néstroju (¢as v ms)

Virtuoso | Virtuoso native | Virtuoso SQL SQL
Query D2RQ mapping bez FROM native postgreSQL | Virtuoso
1 8003.61 1.38 2040.70 2675.85 7.10 0.77
2 16.34 754.44 0.79 0.84 5.08 0.33
3 62.03 749.15 34616.65 | 42517.16 3.53 12.59
4 176.53 36.02 35505.89 | 41625.45 76.57 37.41
5 13920.50 4.25 1535.34 | 95778.15 1040.43 4.00
6 277.35 65.00 63.15 78.62 29.66 17.43
7 185.22 0.76 2007.33 2663.68 5.15 0.57
8 6857.09 21.55 54.82 1234.50 19.35 21.57
9 263.34 4547.65 962.77 45.20 27.24 854.16
10 16315.01 | 214140.82 354.64 712.77 1652.94 446.84

Sloupce v tabulce ur¢uji méreny nastroj. U mapovaného Virtuosa a D2RQ
je pro prehlednost jen hodnota s FROM klauzuli, jeji odebrani nemélo mé-
fitelny vliv na vykon. U nativniho Virtuosa uvadim i variantu bez FROM
klauzuli, jelikoz zde zpusobuje pfidani/absence FROM klauzule zna¢né roz-
dily ve vykonu.

Radky pak znazoriuji jednotlivé SPARQL dotazy (u poslednich dvou slou-
peckil tedy rucné prevedenou a optimalizovanou SQL podobu dotazu).

5.2.2 Virtuoso

Pro srovnéani rtiznych zptisobu price s daty pomoci Virtuosa slouzi graf na

obrazku B.1]
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5.2. Vysledky méreni

méfeni Virtuoso
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Obrazek 5.1: Vysledky méfeni Virtuoso

Kromé query 9 a query 10 dobéhne mapované virtuoso vzdy do jedné
sekundy, a ve vétsiné pripadua i vyrazné rychleji nezli virtuoso s nativnimi
RDF daty. Query 9 i 10 jsou obtiznéjsi na vyhodnoceni v SQL, jak je vidét
z tabulky (i optimalizované SQL dotazy trvaji dlouho).

Zatimco rucné optimalizovana podoba query 9 je oproti automaticky vy-
generovanému dotazu cca 5x rychlejsi, u query 10 byla rucné zoptimalizovand
varianta dokonce 480x rychlejsi nez preklad vytvoreny mapovanim (rucné jde
diky popisovanym optimalizacim snizit po¢et potrebnych join operaci na pouze
2).

U nativnfho virtuosa s RDF je pak v tabulce [5.1] patrné zrychlen{ u vech
dotazu kromé query 9 jen tim, ze se ze SPARQL dotazu odeberou FROM
klauzule, které nemaji vliv na mnozinu vysledki. FROM klauzule urcuji grafy,
ze kterych se data maji brat. Na jednu stranu FROM klauzule omezi pocet
zéaznamu, se kterymi se pracuje, na druhou stranu je ale potieba u kazdého
zdznamu oveérovat, zda spada do urceného grafu, nez se s nim zacne pracovat.
Proto muze dojit i ke zpomaleni oproti varianté bez FROM klauzuli.
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5.2.3 D2RQ

méieni D2RQ
1000

BOO

600

tas (ms)

400

200 I I
1 2 3 4 5 5 7 B 9 10
query

B 501 postgres B D2RG

Obrézek 5.2: Vysledky méreni D2RQ

na obrazku je srovnani D2RQ s ruéné vytvofenou verzi dotazi. Ctyfi
query trvaji déle nez jednu sekundu. 7 grafu i tabulky Ize pak vydcist, ze
u query 1 a 8 se jedna o neefektivni preklad ze SPARQL do SQL, jelikoz ruéné
optimalizovany SQL dotaz vrati vysledky mnohem rychleji. OvSem u Query
5 a 10 trva déle nez jednu sekundu i optimalizovany ruc¢ni preklad, tudiz to
neni nutné nedostatek mapovani.

5.2.4 Rucné optimalizované SQL dotazy

V nésledujicim grafu [5.3] je patrné s jakou rychlost{ 1ze nalézt vysledky, kdyz
polozime dotaz primo v SQL jazyce. Jelikoz jsou zde ru¢né provedeny vsSechny
optimalizace popisované v predchozi kapitole, nedochazi pti vyhodnocovani
dotazu ke zbytecnym jointim a selfjointim. Data se také berou primo z tabulek,
které jsou pro konkrétni dotaz nejvyhodnéjsi.

Naprosta vétsina dotazu vrati vysledek do desitek milisekund, pouze postgreSQL
presahne u dvou dotazu jednu sekundu potrebnou k vyhodnoceni. Pomalejsi
vyhodnoceni je do jisté miry zpusobené tim, Ze nasazena verze postgreSQL
na serveru nepodporuje paralelni zpracovani dotazl, zatimco Virtuoso dokaze
vyuzit v nékterych pripadech vice procesorii naraz.
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méfeni optimalizovaného SQL

8OO
600
400
200
D —— —— —— . | — e —— —— -_—
8 8 1

1 2 3 4 3 6 7

tas (ms)

0
u

query

W 50Lpostgres W SOLvirtuoso

Obrazek 5.3: Vysledky méfeni optimalizovanych dotazii v SQL

5.2.5 Celkovy prehled

Na poslednim grafu jsou pro celkové srovnani vykreslena vsechna méfeni
dohromady v logaritmickém méritku. Zelenou barvu zde maji ru¢né optima-
lizované dotazy v ¢istém SQL, a je patrné, ze v rychlosti jsou na tom velmi
dobre oproti ostatnim mérenym zpusobtim.

V grafu jsou také, stejné jako v tabulce v tivodu, pro zprehlednéni vyne-
chdna méreni bez FROM klauzule u D2RQ i Virtuosa s mapovanim. U Vir-
tuosa s nativnimi RDF daty jsou ponechany obé varianty pro srovnani zptiso-
beného rozdilu.

Tabulka [5.2] obsahuje pocty join operaci v jednotlivych dotazech. Kazdy
pristup generuje SQL dotaz z puvodniho SPARQL dotazu jinym zpisobem,
tudiz se pro jednotlivé nastroje hodnoty lisf. Cim méné join operaci je potieba,
tim rychleji zpravidla dotaz probéhne.

Rucni preklad obsahuje nejméné joint, jelikoz bere hodnoty pouze z tabu-
lek, kde najde potfebna data, a vynechava nadbytecné join operace.

Virtuoso s mapovanim je zde ve dvou verzich. Nejprve s pouzitim ptivod-
nich tabulek, a poté s tabulkami endpointi spojenych do jedné tabulky, jak
je popséno v kapitole [£.2] V dotazech, kde se pracuje s endpointy je v takto
optimalizované verzi méné join operaci, nez v puvodnim navrhu.

Posledni je D2RQ, které uz rovnou vyuziva novou strukturu tabulek a ma
tomu rovnéz prizptisobené i mapovani.

Vsechna méreni vykonu probéhla jiz na takto zoptimalizovanych nastrojich
a datech.
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viechny nastroje - logaritmické méfitko

query

e

01 1 10 100 1000 10000 100000 1000000

Zas (ms)

BSOLvirtuoso  WSOLpostgres M virtuoso native M virtuoso native bez from virtuoso mapping W D2R0

Obrézek 5.4: Vysledky méreni D2RQ

Tabulka 5.2: Pocet jointi ziskany riznymi pfistupy k rela¢nim dattim. Ruéni
preklad by mél byt optimalizovany a tudiz mit nejméné joini

Pocet joina ve vysledném SQL dotazu
Query | ruéni preklad | Virtuoso (neoptimalizované) | Virtuoso | D2RQ
1 3 ) 4 5
2 3 3 3 4
3 2 2 2 5
4 3 3 3 4
5 4 6 b} 6
6 3 5 4 5
7 3 5 4 5
8 2 5 4 4
9 5 6 5 6
10 2 4 3 3

ot
co



5.3. Vyhodnoceni

5.3 Vyhodnoceni

Jak z namérenych vysledku vyplyva, pfi prevodu ptuvodnich RDF dat do re-
la¢ni podoby lze v mnoha pripadech dosahnout znac¢ného zrychleni. Nejvétsi
zrychleni pozorujeme u rucné vytvorenych SQL dotazi, jelikoz jiz neobsa-
huji neoptiméalnosti zplisobené automatickym prekladem, a zaroven vyuzivaji
vyhod rela¢ni podoby. Navic u ru¢niho prekladu mtzeme vyuzit nasi znalosti
ulozeni dat, respektive smyslu dotazu, a tim dosdhnout jesté lepsiho vysledku.

Rucné prekladat kazdy dotaz uzivatele ale v praxi neni mozné, a rucni
preklad zde slouzi spise pro urceni spodni hranice ¢asové slozitosti, abychom
méli srovnani, jak vykonné mapovani je, a které dotazy trvaji dlouho kvuli
mapovani, a které kvuli slozitosti dotazu.

Meérteni tak potvrdila, Ze lze pomoci mapovani piivodnich RDF dat na
relacéni databédzi doséhnout zna¢ného zrychleni, a tedy je vhodné v praxi vy-
uzivat tyto mapovaci nastroje, a snazit se je co nejvice zoptimalizovat.
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Hlavni motivaci pro vznik této diplomové prace byla potfeba najit efektivni
zplisob prace s rozsahlymi daty z projektu PubChemRDEF. Tato data budou
vyuzivina v ramci vyzkumu Ustavu organické chemie a biochemie AV CR.

Cilem diplomové prace bylo prozkoumat efektivitu vybranych pristupt
a technologii umoznujicich praci s témito daty.

Navédzal jsem na jiz existujici (ale nikoliv uspokojivé) feseni vytvorené
pomoci programu Openlink Virtuoso, které umoznuje praci s nativnimi RDF
daty i s mapovanim do rela¢ni databaze. Toto feSeni jsem rozsiril a provedl
v ném nékolik optimalizaci. Virtuoso ovSem v nékterych situacich neni stabilni,
a na nékteré typy dotazil vraci Spatné vysledky.

Dale jsem prozkoumal alternativni programy, které by mohly Virtuoso na-
hradit. V této oblasti neni ale prili§ nastroju fesici danou problematiku, které
by byly zaroven vyvinuty do produkéni verze. Vétsina programu zkousenych
v této préci je ve fazi (zastaveného) raného vyvoje s minimem implementova-
nych funkci.

Proto byl nakonec zvolen jako nejvhodnéjsi nastroj D2RQ. A¢ ma pouze
pomérné zakladni vyjadrovaci schopnosti v oblasti mapovéani, byla zde stale
moznost, ze bude stabilnéjsi nez Virtuoso, nebo bude vhodnéjsi z néjakého
jiného duvodu.

Jak se ukézalo, aktudlné vydana verze D2RQ 0.8.1 nepodporuje témér
zadné automatické optimalizace, a je velmi pomala. Novéjsi, zatim nevydand
verze 0.8.3 méa jiz moznost optimalizace mapovani zapnout, a rychlosti tak
muze konkurovat Virtuosu s uzitim mapovani. Tato verze ve vyvoji byla
pouzita pro finalni testy vykonu. Jako nejvhodnéjsi kandidat na ndhradu
Virtuosa ale nedisponuje takovymi prostiedky, aby bylo mozné namapovat
PubChemRDF data bez tprav v IRI. To znamend, Ze sice samo o sobé fun-
guje, ale neni mozné pomoci néj dosdhnout tplné kompatibility (tj. mapovat
vsechna data do puvodnich IRI).

Z namérenych hodnot v praktické ¢asti pak vyplyva, ze je prevod RDF
dat na relacni podobu s mapovanim efektivni feseni. Pro vétsinu ukazkovych
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dotazu vraci relacni podoba s vyuzitim mapovani vysledky rychleji nez nativni
RDF forma. Je to tedy patrné vhodnéjsi zpisob, jak s takto rozsahlymi daty
pracovat.

Budouci prace

Jak se ukazalo, testované programy nejsou bud vhodné pro nasazeni na pro-
dukéni prostredi, nemaji dostatecné robustni mapovani, nevyuzivaji potencial
k optimalizaci, ¢i jsou nestabilni.

V ramci UOCHB tedy zacal vznikat novy mapovaci néastroj, ktery by mél
tyto nedostatky do velké miry fesit. Byt schopny automaticky provadét po-
trebné optimalizace popsané v této praci, byt stabilni a také musi jit napojit
na ostatni stavajici systémy a zachovat tak kompatibilitu.
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PRILOHA A

Seznam pouzitych zkratek

FK cizi kli¢ v rela¢ni tabulce (odkaz na primérni kli¢ jiné tabulky)

NCBI National Center for Biotechnology Information - provozovatel Pub-
Chem systému

OWL Web Ontology Language
PK priméarni kli¢ v rela¢ni tabulce

RDF Resource Description Framework - popisuje data pomoci trojic (tri-
pleti)

RD Relational Database - rela¢ni databaze, tabulkova struktura

R2RML RDB to RDF Mapping Language - jazyk pro mapovani dat z rela¢ni
do RDF formy

SQL Structured Query Language - jazyk pro ziskani dat z relacnich databazi
triple trojice subjekt-predikat-objekt

UOCHB Ustav organické chemie a biochemie Akademie Véd CR
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PRILOHA B

Obsah prilozeného CD

TEAAME . BXE . o ettt ettt et stru¢ny popis obsahu CD

executable .. adresar s javovym testovacem vykonu, pouzitd mapovéani a
nastaveni

.............................. zdrojové obrazky a dokumenty
..................... zdrojova forma préace ve formatu WIEX i PDF
.......... Vsechny namérené hodnoty z praktické casti
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