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CILE PRACE

Vypracovani literarni reSerse v oblasti datového modelu sémantického webu a
jeho vyuziti v bioinformatickych databézich.

Vybér, popi. vytvoieni, vhodnych ontologii pro vyjadieni dat z databaze
MolMeDB v modelu sémantického webu pomoci metod Resource Description
Framework (RDF).

Implementace pifevodu dat MolMeDB z rela¢niho modelu do modelu
sémantického webu.

Propojeni databdze MolMeDB s ostatnimi databazemi.

Provedeni testu funk¢nosti a uvedeni ptiklad mozného vyuziti sémantického

propojeni MolMeDB a ostatnich databazi.



1. UVOD

Moderni védecké metody produkuji velké mnozstvi dat, ze kterého plyne problém s jejich
uchovavanim, systematickou organizaci a vibec s moznostmi efektivni orientace
v zaplavé dostupnych meéteni a udaji. Z téchto divoda jsou ziizovany elektronické
databaze, ve kterych jsou obvykle data uchovavana v jednotnych strojové Eitelnych
formatech umoziujicich zna¢nou miru automatizace provadéni operaci nad daty nutnych
pro efektivni praci snimi. Toho je vyuzivano naptiklad pii vytvafeni nastroju
usnadiujicich praci v datovém prostoru (napi. v piipadé biologickych databazi
vyhledavani sekven¢nich motivil), nebo externich aplikaci pfistupujicich k ulozenym

udajim za pomoci programovacich rozhrani (API).

V souéasnosti je mnoho databazi volné pfistupnych z internetu, ¢imz umoziuji
komunikovat vysledky v ramci $ir$i védecké obce a zpfistupnuji je pro dalsi vyzkum.
Uz jen v oblasti biologickych dat toto mnozstvi stale nartista. To pfinasi nové piilezitosti,
ale i vyzvy, které v mnoha ohledech nejsou nepodobné tém, jaké piineslo mnozstvi
ziskdvanych dat. Bioinformatické databaze shromazd’uji rtzné druhy informaci,
napt. sekvence, trojrozmérné struktury nebo interakce proteinti. Kombinace informaci
Z riznych databazi pak umoziuji z jiz ziskanych dat odvozovat nové zavéry, srovnavat
dostupnd data z riznych zdroju a vyuzivat tato data v aplikacich usnadnujicich orientaci

odbornikdm i laikiim v danych problematikach.

MV

Vyzvu pak predstavuje roztiisténost riznych druhti informaci ulozenych mezi riznymi
databazemi, vyuzivajici rizné datové formaty, coz ztézuje nejen orientaci lidského
uzivatele, ale hlavné i strojové zpracovani dat napfi¢ databazemi. V poslednich
desetiletich provozovatelé databazi usiluji o zvyseni interoperability vyuzitim datového
modelu sémantického webu. Ptikladem mohou byt databaze ChEMBL (Willighagen et
al., 2013) a PubChem (Fu et al., 2015).

Cilem této prace je aplikovat technologie sémantického webu pro zvyseni
interoperability databdze membranovych interakci Molecule on Membrane Database
(MolMeDB) a nasledné vyuziti propojeni dat se z&znamy v jinych databazich

vyuzivajicich model sémantického webu.



2. SOUCASNY STAV RESENE PROBLEMATIKY

2.1 MolMeDB

MolMeDB (Molecules on Membranes Database) je databaze interakci malych molekul
s membranami a membranovymi transportéry vyvijena na Univerzit¢ Palackého

v Olomouci, ktera je vefejné dostupna na adrese https://molmedb.upol.cz/. Udaje o t&chto

interakcich byly pied vznikem této databaze dostupné v roztiisténé formé v literatute, coz
znaéné ztézovalo praci snimi. Databdze MolMeDB byla zfizena za ucelem
shromazd’'ovani téchto dat a jejich vefejného poskytovani ve standardizovanych

formatech.

Krom zéznamu o vysledcich méfeni ¢i vypocti zminénych interakci obsahuje tato
databaze také udaje o malych molekuldch, membranach, transportérech, metodach méfeni
a zdrojich dat. Zaznamy jsou uloZeny v relatnim databdzovém systému MySQL.
Vyhledavéni je mozno provadét pomoci nazvi molekul, metod a transportéri, SMILES
molekul a Uniprot ID transportéra (Juracka et al., 2019). Ke kvétnu 2022 MolMeDB
obsahuje udaje o téméf milionu interakci pro pal milionu molekul méfenych ¢i

vypoétenych na 40 riznych membranach za uziti 52 riznych metod.

Webova aplikace MolMeDB je postavena na MVC (Model-View-Controller)
architekture (Juracka, 2020), kdy Controller je hlavni ¢ast zpracovavajici pozadavek
ptichazejici na server. Tato ¢ast mize vyuzit Model komponenty k ziskani pozadovanych

databazovych dat a je poté zobrazen pomoci posledni komponenty View (Pitt, 2012).

Pro MolMeDB bylo vytvofeno REST API za G¢elem umoznéni automatizovaného
pfistupu k datim (Juracka, 2020). V soucasnosti je REST API roz§ifovdno o nové

funkcionality, mimo jiné i v souvislosti s vytvafenim RDF reprezentace dat.


https://molmedb.upol.cz/

2.2 Sémanticky web

Vyraz sémanticky web, podobné¢ jako uméla inteligence, miize oznacovat jak oblast
vyzkumu, tak informacni artefakt, ktery by mél byt jejim cilem (Hitzler, 2021). Svou vizi
pro sémanticky web predstavili Berners-Lee et al. (2001) ve svém ¢lanku pro Scientific
American, kde jej popsali jako nastavbu klasického webu, kdy klasicky web je siti
dokumentii a sémanticky web by mé¢l byt siti dat. Ta by méla byt pfistupna ve strojove
Citelnych formatech a jejich sémantika by méla byt popsana za pomoci ontologii,
ve smyslu kolekci strojové citelnych tvrzeni, které udavaji vztahy mezi koncepty a
logicka pravidla pro rozhodovani nad nimi. Ve své finalni podobé by pak mélo jit o
masivni decentralizovanou sit’ dat prochéazejici celym webem, umoznujici zodpovidani
komplexnich dotazi a dokazovani fakta z distribuovanych informaci. Tuto sit’ by pak
vyuzivali softwarovi agenti, ktefi by mohli bez lidského zasahu sami plnit slozité ukoly

vyzadujici vzajemnou propojitelnost dat.

Tato vize je stale otdzkou budoucnosti, nicméné jiz existuji dil¢i vysledky v této
oblasti, ¢asto umoznéné snahou komunit, které vzaly tuto vizi aspon ¢aste¢né za svou.
Velky vliv na rozvoj technologii sémantického webu mélo vydani standardt jako RDF,
OWL a SPARQL konsorciem W3C (World Wide Web Consortium), které polozily
syntaktické (a Caste¢né sémantické) zaklady pro préci s daty v sémantickém webu
(Hitzler, 2021).

V oblasti vytvareni ontologii a vyuZiti technologii sémantického webu pro integraci a
management dat byla komunita okolo oblasti Life Sciences jednou z prvnich aktivnich
(Shadbolt et al., 2006). Zde nékteré projekty jako Gene Ontology a SNOMED-CT
dokonce Casoveé predchazeji sémanticky web (Hitzler, 2021). Nadale aktivni zistavaji
komunity okolo ontologii jako napi. OBO Foundry (Smith et al., 2007) a prominentni
bioinformatické databaze jako napt. PubChem (Fu et al., 2015), ChEMBL (Willighagen
et al., 2013) nebo ChEBI (Hastings et al., 2016) nabizeji sva data ve formatu RDF.

Mimo oblast Life Sciences nachéazi technologie sémantického webu uplatnéni
napf. v rozvoji umélé inteligence, internetu véci, nebo v pramyslu (Patel & Jain, 2021),

avsak stale pred timto odvétvim stoji cela fada vyzev (Hitzler, 2021).

Architektura sémantického webu se Casto znazornuje jako diagram nazyvany veéZz
sémantického webu (semantic web tower, nékdy také cake nebo stack), kde kazda cast
3



| dikaz I| :
______—_____________________________________'| |

| sjednocujici logika I

o S| 5|
dotazovani & pravidla schéma & ontologie T :
(SPARQL & RIF) (RDFS & OWL) ® |
)

o |

model dat (RDF)

syntax (XML/Turtle/XHTML/ISON)

L o o o o

identifikatory (URI/IRI) znaky (Unicode)

Obr. 1. Vé&z sémantického webu popisujici architekturu sémantického webu. Pfevzato a
upraveno z Hogan (2016).

reprezentuje technologicky dil podilejici se na stavbé sémantického webu. Tento diagram
se Casto objevuje v textech zabyvajicich se sémantickym webem v mnoha podobach
reflektujicich aktualni stav odvétvi, nebo tihel pohledu autora. Na obrazku 1 je uvedena

verze a popis dle Hogana (2016).

Dvé spodni vrstvy jsou spole¢né s klasickym webem. Zahrnuji kodovani znaki
pomoci Unicode a systém pro identifikaci zdroji. Strojova Citelnost je umoznéna
forméalné definovanymi gramatikami s definovanou syntaxi. Casto se vyuzivaji jiz
zavedené formaty (XML, JSON, XHTML) umoznujici kompatibilitu s nastroji

klasického webu, ale zavadéji se 1 formaty specializované (Turtle).

Vyssi vrstvy jsou specifické pro sémanticky web. Pro vyménu dat mezi stroji
generickym zplsobem musi byt zaveden obecny model dat popisujici reprezentaci
informaci nezavisle na jejich doméné ¢i charakteru a na zvolené syntaxi zapisu.

Zé&kladnim modelem sémantického webu je RDF (viz dalsi kapitola).

Schémata a ontologie davaji zapsanym datim vyznam a umoziuji vytvaiet o nich
tvrzeni. Pro jejich popis jsou definovany formalni jazyky (RDFS a OWL) poskytujici

metaslovniky s dobfe definovanou sémantikou.

Pracovat s takto ulozenymi a popsanymi daty umoziuje dotazovani a vytvafeni
pravidel. Jejich vysledkem muze byt vyhledani informace v obsahu, generovani noveho
obsahu z jiz existujiciho, stanoveni omezeni na dataset, ¢i definovani operaci nad daty.

Soucasnym standardem pro dotazovani je jazyk SPARQL a pro vyuzivani pravidel RIF.

4



Ostatni vrstvy jsou stdle ve spekulativni fdzi a neexistuji pro né¢ zadné obecné
pfijimané standardy. Sjednocujici logika by méla zajistit interoperabilitu dotazovani,
pravidel a ontologii, tak aby napf. bylo mozné dotazovani zohlednujici ontologické
interpretace. Agenti samostatné pracujici na sémantickém webu by pak méli byt schopni
vydat diikaz popisujici, jak ke svym vysledkiim dosli pro validaci klientem. Z n¢&j vychazi
vrstva diavéry, coz vtomto kontextu znamend, identifikace davéryhodnych zdroja,
coz umoznuje validovat vysledek pomoci dikazu. Agenti by méli byt schopni sami

odhadnout miru daveéryhodnosti ostatnich podle dostupnych informaci.

Kryptografie prorista ostatnimi vrstvami. Bezpe¢né Sifrovani, ovéfovani identity atd.
jsou pro vizi sémantického webu stejné dulezité jako pro web klasicky. Mnohé existujici
kryptografické technologie jako RSA nebo TSL/SSL jsou pouzitelné i pro sémanticky

web.



2.3 RDF

Resource Description Framework (RDF), ¢esky ,,systém popisu zdroju‘, je model
popisujici informace v siti. Ustiedni strukturou abstraktni syntaxe je mnoZina trojic

skladajici se ze subjektu, predikatu a objektu. Kolekce trojic tvoii RDF graf.

RDF graf mize byt znazornén jako diagram, kde je kazda trojice reprezentovana
dvojici uzli spojenych orientovanou hranou, kde hrana piedstavuje predikat a vede
od subjektu Kk objektu. (Obr.2). Uzly je mozné rozdélit do 3 skupin: IRI
(Internationalized Resource Identifier), literal nebo anonymni uzel. Subjekt muize byt
IRI nebo prazdny uzel, predikat musi byt IRI a objekt mize byt IRI, prazdny uzel nebo
literdl.

IRI slouzi jako textové oznaceni prvkl uvazovaného univerza kterym se fiké zdroje
(referent). Zdrojem muze byt cokoli o ¢em muzeme néco tvrdit, véetné fyzickych objektu,
abstraktnich konceptl, dokumentt, ¢isel a znakovych fetézct. IRI je znakovy fetézec
v Unicode majici globalni platnost. Jedno IRI tedy vzdy znaci stejny referent (Cyganiak

etal., 2014). IRI jsou napf. i internetové odkazy (Bernes-Lee et al., 2004).

Literalem je konkrétni hodnota datového typu urcujiciho, jakych hodnot muze
nabyvat, jako napf znakovy fetézec, Cislo, nebo datum. Specidlnim druhem literalu je

znakovy fetézec znacici text v pfirozeném jazyce (Cyganiak et al., 2014).

Anonymni uzel oznacuje zdroj bez toho, aby jej ptimo jmenoval.

predikat
subjekt @

\ rdfs:label
https:identifiers .org.’molmw

Obr. 2: RDF graf se dvéma uzly (subjektem a objektem) spojenymi hranou (predikatem)
(nahofe). Vyjadieni vztahu mezi zdznamem URL v databdzi MolMeDB a jeho
anglickym nazvem v RDF. (dole)

"Caffeine"**xsd:string

[e)]



Ptikladem, jak by mohla vypadat trojice z RDF databdze MolMeDB, je vyjadieni
vztahu mezi IRl zaznamu pro kofein a nazvem latky (Obr. 2 dole), kdy subjekt je IR,

predikat ma zkracenou IRl rdfs:1label aobjekt,Caffeine* je literal typu string.

Kolekce RDF grafii tvoii RDF dataset. V datasetu se nachazi vzdy pravé jeden
vychozi graf, ktery mtze byt prazdny a dale libovolné mnozstvi pojmenovanych grafii.
Pojmenovany graf je tvofen svym jménem (IRl nebo anonymni uzel) a obsahem (RDF
graf) (Cyganiak et al., 2014). Nékdy se pro praci s pojmenovanymi grafy rozsifuji trojice
na Ctvetice, kdy posledni prvek urcuje graf, nékdy téz nazyvany kontext (Allemang et al.,
2020).

RDF je samo o sob¢ abstraktni format bez definované syntaxe. K zapisu dat slouzi
formaty jako napif. RDF/XML nebo N-Triples. Tato data mohou byt ptechovavana
databazovymi systémy nazyvanymi triplestores (ptipadné quadstores). K dotazovani
nad datasety se pak pouzivaji dotazovaci jazyky, napiiklad SPARQL (Allemang et al.,
2020).


http://www.w3.org/2000/01/rdf-schema#label

2.4 http URI

V sémantickém webu se obvykle vyuziva podmnozina IRI nazyvana http URI (Universal
Resource Identifiers) (Allemang et al., 2020). Http URI (dale jen URI) hraji vyznamnou
roli pii integraci dat z raznych zdroji. Pokud se ve dvou grafech vyskytuje stejna URI,
mizeme tvrdit, Ze jde o stejny zdroj. Toho je mozné vyuzit i pii propojovani datasetd.
S jednim zdrojem se miZze pojit i vice URI a v takovém piipadé je ur¢ovani identity
problemati¢téjsi. Muizou se vyuzivat odvozovaci pravidla (jako napt. pokud uzel s URI1
je chemicky prvek a ma protonové Cislo X a uzel URI2 je také chemicky prvek se
stejnym protonovym ¢islem X, pak URI1 a URI2 identifikuji stejny prvek), nebo miize
byt nutny lidsky zéasah.

Zakladni forma URI je definovana dokumentem RFC 3986 (Berners-Lee et al., 2005).

Ve zkratce je URI fetézec v US-ASCII dodrZujici tento vzor:
scheme: [// [user:passwordQ]host[:port]] [/]path[?query] [#fragment]

kde schéma znaci specifikaci, které URI podléha. Volitelnd je identifikace autority
S moznymi piistupovymi udaji a ¢islem portu. Povinna je pak cesta k referentu, za kterou

muze byt poloZzen dotaz nebo odkaz na fragment upiesiujici vysledek.

Http URI podléhaji HTTP schématu, coZ jim umoziiuje vyuzivat DNS k asociaci jmen
se vzdalenymi webovymi servery, nebo vyjednavani formatu obsahu a presmérovavani
pomoci http protokolu. Bézné se vyuzivaji i URI podléhajici HTTPS protokolu. URL
(Universal Resource Locator) jsou podmnozinou URI. Zatimco referenty URL jsou

zdroje na webu, referentem URI muze byt jakykoli zdroj (Allemang et al., 2020).

IRI dodrzuji syntax definovany v dokumentu RFC 3987 (Duerst & Suignard, 2005).

Oproti URI, umoziuji IRI pouzivat $ir§i mnozinu znakd Unicode/ISO 10646.
2.4.1 Perzistence URI

URI obecné by mély byt navrhovany tak, aby byly perzistentni. Zmény URI identifikujici
néjaky zdroj obecné piindseji problémy napf. pro uZivatele a systémy pouZzivajici URI
piuvodni (Berners-Lee, 1998). V piipadé sémantického webu vyvstavaji specificke
hrozby v podobé ztrat propojeni mezi datasety, nebo omezeni, ¢i ztrat funk¢énosti systéma

pouzivajicich slovnik, ve kterém doslo ke zménam (Allemang et al., 2020).



Z tohoto divodu je nutné systém vytvaieni URI dobfe zvazit. Existuje celd tada
doporuceni pro vytvareni novych URIL Obecné by nemély obsahovat informace, které se
mohou ¢asem ménit a neni vhodné uvadét informace poukazujici na softwarovou
implementaci, koncovky formatu dokumentt, autorstvi nebo verzi dokumentu (Berners-
Lee, 1998). Naopak naptiklad pro vytvareni URI zdroju z jiz existujicich datasett je
vhodnym feSenim vyuzit jiz existujici stalé¢ identifikatory, jako napf. primarni klice
z rela¢nich databazovych systému (Allemang et al., 2020), nebo vyuziti webovych sluzeb
poskytujicich perzistentni URL a pfesmérovani na adresu dokumentu (Hyland et al.,

2014).

Sporné je ¢lovékem Citelné oznaceni referenta v URI. Vyznam vyrazi ptirozeného
jazyka a pojmenovani zdrojii se mohou ¢asem meénit (Berners-Lee, 1998). M¢ni se i
odborné nazvoslovi, coz miize byt problém specializovanych slovnikl. Na druhou stranu

byvaji Citelné IRI uzivatelsky daleko piivétivejsi (Allemang et al., 2020).

2.4.2 Dereference URI

vvvvvv

umoznuji zacit interakci se vzdalenym serverem. Vysledkem dereference by mél byt
dokument popisujici referent (Cyganiak et al., 2014). V ptipad¢ sémantické webu je
vhodné, aby byl dereferencovany dokument ve form¢& RDF trojic v né&jakém
neproprietarnim strojové Citelném formatu. Dokument by se mél odkazovat na dalsi

zdroje formou jejich URI a tam kde to dava smysl i dalSich dataseti (Berners-Lee, 2009).

Spravné by se mélo rozliSovat mezi URI zdroje a URL dokumentu, ktery jej popisuje.
Referent a dokument jsou v takovém ptipadé dva rtizné zdroje, o kterych je mozné néco
tvrdit a v ptipadé pouziti spole¢né URI by bylo problematické rozlisit, jestli se tvrzeni
vaze k referentu nebo dokumentu. Z toho divodu se pouzivaji jako feseni hash URI nebo

slash URI. Obé feseni umoznuji vyjednavani formatu vysledku pomoci HTTP protokolu.

Hash URI jsou URI obsahujici ¢ast odd€lenou od zbytku fetézce oznacenou
symbolem (#) nazyvanou fragment. Fragment identifikuje néjakou ¢ast dokumentu.
Pti dereferenci hash URI pozaduje HTTP protokol odstranéni fragmentu ptfed zaslanim
pozadavku na server. URI bez fragmentu pak jiz mize byt URL dokumentu. Hash URI
se stejnym prefixem pied fragmentem mohou byt popsany jednim souborem. Agent tak
muze vyhodnotit 1 vice URI zaslanim jednoho pozadavku na dereferenci. Nevyhodou je
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niz§i prehlednost dokumentu a nutnost stahovat pro referenci cely n€kdy dosti objemny
dokument i pro jedinou URI. Navic pfidani, ubrdni nebo uprava popisu nékteré URI

znamena zménu celého dokumentu.

Slash URI vyuzivaji funkci pfesmérovani pomoci HT TP statutu 303 see other a nékdy
se kvili tomu mluvi i 0 303 URI. Pii dereferenci dostane agent od serveru odpovéd’ se
statutem 303 a URL na které se dokument popisujici zdroj nachazi. Agent pak
automaticky zaSle pozadavek pro dereferenci URL a vyhodnoti vysledek. Slash URI
umoziuji piehlednéjsi popis referenti a pozadavek na dereferenci zpracovava jen
konkrétni zdroj, ktery zrovna agent pozaduje. Nevyhodou je nutnost zasilani minimalné

dvou pozadavku pro dereferenci kazdé URI.

Obecné jsou hash URI vhodné pro mensi datasety, kde se neptedpokladaji ¢asté zmény
V popisu referentll nebo kde ke zméndm dochéazi najednou (Casto jsou takto feSeny
slovniky), zatimco slash URI jsou vhodné pro praci s velkymi datasety. Stazeni celého
datasetu by ale pak mélo byt umoznéno jinym mechanismem, aby nedoslo k zahlceni
serveru, napf. za pomoci protokolu FTP, ¢i jinych alternativ (Sauermann & Cyganiak,
2008).

Jako ilustrace pro vyuziti téchto moznosti dereference mize slouzit PubChem RDF
(Fu et al., 2015). PubChem udrzuje svtj vlastni nepfili§ rozsahly slovnik pro ktery
vyuziva hash URI. Napt. http://rdf.ncbi.nIm.nih.gov/pubchem/vocabulary#encodedBy je

URI pro vlastnost, ktera proteinové sekvenci pfitazuje genovou sekvenci, ktera ji koduje.

Jeji derefence vede k URL.: https://rdf.ncbi.nIm.nih.gov/pubchem/vocabulary.owl.

Pro samotna data pak PubChem vyuziva slash URI. Kofeinu je napfiklad ptifazena
URI http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/compound/CID2519 jejiz dereference vede na
dotaz REST API S vysledkem
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/rdf/compound/C1D2519.  Format  vysledného

dokumentu muze byt upfesnén pomoci suffixu URI (napf.

http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/compound/CID2519.ttl) nebo v piiznaku Accept

V hlavi¢ce Zadosti o dereferenci.
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243 CURIE

Pouzivani celych URI v textu i formatovanych dokumentech se ¢asto ukézalo byt pro
lidské Ctenare a uzivatele nepraktickym a nepiehlednym. Z tohoto diivodu byl zaveden

syntax CURIE umoznujici zkraceny zépis tzv. kompaktnimi URI.

Pro jejich pouziti se nejprve definuji jmenné prostory spoleénych prefixit URI.
Naptiklad typ a vlastnost maji v RDF slovniku URI
http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#type a #Property.

Pro tento slovnik se bézné pouziva prefix rdf a psat tyto URI pak jako rdf:type a
rdf:Property. Prvni Cast je nazev jmenného prostoru a druha c¢ast je lokalni

identifikator (Birbeck & McCarron, 2010).

Nékteré standardy pro zapis RDF dokument jako Turtle, RDF/XML nebo JSON-LD
a jazyky pro paci s RDF jako SPARQL umoziuji pouziti CURIE, vzdy vsak s nutnosti

definice jmenného prostoru (Allemang et al., 2020).
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2.5 Ontologie a modelovani dat

Pti popisu ontologii se asto pouziva Gruberova (1993) definice oznacujici ontologie jako
formalni explicitni specifikace sdilené konceptualizace. V zasad¢ to znamena, Ze
ontologie jsou hierarchické struktury téid popisujici uvazované pojmy. Hierarchie je
tvofena relaci is-a (subsumpce). Plati Ze A is-a B pravé kdyz téida A je uz$im vymezenim
tiidy B. Ontologie umoziuji klast ptfisnéjsi pozadavky pro relaci subsumpce. Ttidy

mohou byt popsany pomoci atributl, na které mohou byt kladena dal$i omezeni.

Cilem ontologii byva spiS snaha postihnout obecnéjsi znalosti o néjaké problematice
nez popsat konkrétni instance tohoto problému a poskytnout tak obecny nastroj pro préaci
s nimi (Zdrahal, 2013). V rdmci modelu sémantického webu jsou ontologie hlavnim
prostiednikem zajist'ujicim integraci, sdileni a nalézani dat. Jednou z hlavnich ideji je

znovu pouzitelnost riznymi uzivateli (Hitzler, 2021).

Naptiklad ontologie CHEMINF poskytuje terminy pro vyjadfeni chemickych

informaci, jako je tfeba sio:CHEMINE 000088 pro tfidu molekulovd hmotnost

(Hastings et al., 2011). Tento termin je pouzitelny v libovolném RDF datasetu, kde se
vyskytuje uzel, ktery je instanci zdznamu pro molekulovou hmotnost. Pouziti stejné
ontologie zvySuje vzajemnou srozumitelnost dataseti a ¢ini ontologii atraktivnéj$i volbou
pfi vytvareni nového datasetu. Nic vSak nebrani tomu, aby se k jednomu zdroji vazalo
vice pojmu, a tedy aby jind ontologie definovala vlastni termin pro molekulovou
hmotnost (Allemang et al., 2020). Stim se vaze komplexni problém vzijemného
mapovani ontologii. Na tomto poli stale probihaji Zivé diskuse a prosazuji se rtuzné

pfistupy (Harrow et al., 2019).

Ontologie byvaji vyjadiené také v RDF. Pro vyjadfeni vyznami pojmi, jejich
hierarchie a pravidel pro praci s nimi byly sestaveny jazyky RDFS a OWL 2, na které je

mozno nahlizet také jako na ontologie.

RDFS (RDF Schema) je sémantickym rozsifenim RDF. Definuje zakladni pojmy pro
konstrukci ontologii, jako tfidy a vlastnosti (predikaty) (Brickley & Guha, 2014). Tento
systém ti'id a vlastnosti byva asto prirovnavan k objektové orientovanému programovani
(Allemang et al., 2020). Rozdil vSak je vtom, ze neni definovano, jaké vlastnosti
(predikaty) muze ttida mit, ale jakou tfidu zdroju pfijima vlastnost jako subjekt (vlastnost

rdfs:domain) a objekt (rdfs:range). Také neni pevné definovano, jak by mél
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systém reagovat Vv ptipadé nesouladu mezi typem objektu nebo subjektu a defini¢nim
oborem, ¢i oborem hodnot predikatu. Naptiklad nastroj kontrolujici konzistenci dat mtize
upozornit na chybu, ale néstroj pro inferenci mize ptiradit problémovému objektu nebo

subjektu dalsi tfidu.

Zékladni definovanou tfidou je rdfs:Class jejimiz instancemi jsou vSechny tiidy

RDF objektd, vcetné¢ ji samé. Dalsi zékladni tiidy jsou tfidy vSech zdroju

(rdfs:Resource), predikatt (rdf:Property), literali (rdfs:Literal)a

vSech jejich datovych typt (rdfs:Datatype). Dale jsou definovany tiidy pro nékteré

typy literald (rdf:langString, rdf :HTML, rdf:XMLLiteral) jako instance

rdfs:Datatype (Brickley & Guha, 2014).

Zde by bylo vhodné zminit, Ze a¢ naptiklad instancemi rdfs : C1ass jsou tiidy, ¢asto

se za instance povazuji individua. Zalezi na pouziti ontologie, kdy bude pojem povazovan
jesté za tiidu a kdy za individuum. Typicky se udava piiklad s biologickou taxonomii
zvifat, kdy napiiklad ontologie popisujici obecné vlastnosti druhd bude pracovat s druhy
jako individui n&jakého rodu ¢i vyssi taxonomické jednotky. Oproti tomu ontologie pro
potieby zoologické zahrady bude pracovat s druhy jako tfidami a individui budou
jednotlivé kusy zvitat. Existuji i nastroje pro vyjadieni tiid jako individui, obecné se to

vSak za dobrou praxi nepovazuje (Allemang et al., 2020)

Pro popis tfid a jejich hierarchii zavadi RDFS nékolik vlastnosti. Hierarchie tfid je

vyjadifena pomoci predikatu rdfs: subClassOf, ktery vyjadiuje, Ze vSechny instance

subjektové tiidy jsou zaroven instancemi objektové téidy. Napi. v pomysIné ontologii pro
gorily v prazské ZOO by tfida gorila byla podtfidou hominid. Gorildk Richard by byl
instanci tfidy gorila a tim padem i tfidy hominid. Pfislusnost prvku t¥idé vyjadiuje
rdf:type, kdy subjekt je instanci objektové tfidy. V ptikladové ontologii by tedy
platilo zoo:Richard rdf:type zoo:Gorila. Samotné predikaty maji vlastni

hierarchii vyjadienou rdfs: subPropertyOf, ktery vyjadiuje, Ze pro vSechny prvky

propojené subjektovym predikatem plati i propojeni objektovym. Napi. ZOO musi
evidovat rodokmeny zvifat. Ontologie z piikladu by tieba obsahovala vlastnost
zoo:maPredka apodvlastnost zoo:maOtce. Mladétem gorily Richarda je Ajabu a

v systému je tedy uvedené zoo:Ajabu zoo:maOtce zoo:Richard, z éehoz se
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pomoci rdfs:subPropertyOf da odvodit zoo:Ajabu zoo:maPredka

zoo:Richard.

Mimo vySe zminéné obsahuje RDFS také pojmovy aparat pro definici kolekei, jako

JSOu napf. seznamy a pro anotaci, jako napf. rdfs : 1abel pro vyjadieni lidsky ¢itelného

popisku a rdfs: comment pro zaznam poznamek (Brickley & Guha, 2014).

Pro konstrukci komplexnéjsich ontologii se pouziva jazyk OWL 2 (Web Ontology

z jednodussich a pro inferenci nad daty vyjadfenymi za pomoci ontologii z tohoto jazyka.

Zavadi napriklad predikaty pro ekvivalenci tfid (owl:equivalentClass),

individui (ow1 : sameAs) a vlastnosti (owl :equivalentProperty). Dale definuje

mnozinové operace, ¢imz umoziuje napi. konstruovat nové tiidy jako ekvivalentni
vysledku néjaké mnozinové operace. Restrikce pak umoziuji definovat tfidy pomoci
jejich vlastnosti a hodnot kterych mohou tyto vlastnosti nabyvat, pfipadné jejich

kardinality.

Podobné OWL 2 definuje pojmy pro popis predikatii jako binarnich relaci. Naptiklad

zavadi podtiidy ow1 : Property podle (i)reflexivity, (a)symetrie nebo tranzitivity. Také

se zavadi symetricky predikat owl : inverseProperty pro inverzni vlastnosti.

Tyto a dal$i pojmy se pak vyuzivaji v inferen¢nich systémech k odvozeni novych dat
z explicitné zadanych (Hitzler et al 2012). Napt. kdyz se vratime k fiktivni ontologii
prazské zoo, mohli by mit vontologii definovino zoo:maPredka

owl:inverseProperty zoo:maPotomka aV systému uvedeno ze zoo:Ajabu

zoo:maPredka zoo:Richard, ale ne ze Richard ma potomka Ajabua. Inference
pomoci uvedeneho vztahu inverze tento vztah snadno doplni. Podobné je mozné

napiiklad odvodit piisluSnost individua k tfid€, pokud spliiuje jeji definici.

OWL 2 je velice silny nastroj modelovani dat a inference, kvili ¢emuz vyzaduje
vysokou miru opatrnosti (Hitzler et al., 2012). Neopatrna definice mize snadno vést
k odvozeni chybnych zavért v podobném duchu, jako Platonova definice ¢lovéka jakozto
dvojnozce bez pefi vedouci k Diogenovu odvozeni, Zze oskubana slepice je ¢lovék
(Laértius & Hicks, 1925).
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Zavedeni RDFS a OWL 2, jakoZto i dal$ich nastroji vedly k publikaci novych verzi
starSich ontologii (jako Gene Ontology) kompatibilnich s nimi i k publikaci ontologii
novych (Hitzler, 2021). Dnes existuje velké mnozstvi nejriznéjSich ontologii. Jen

v oblasti biomediciny uvadi NCBO BioPortal téméf tisic ontologii.
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2.6 SPARQL 1.1

SPARQL 1.1 (SPARQL Protocol and RDF Query Language) je systém specifikaci
poskytujici jazyk a protokol pro dotazovani a manipulaci s obsahem v podobé RDF grafu
na webu, nebo v triplestore. Specifikace predstavuji dotazovaci a manipula¢ni jazyky
SPARQL a standardy poskytovani vysledku dotazi a federované dotazovani a protokol
transfer dotazi pomoci http protokolu. Dalsi specifikace upravuji moznosti vypocétu
vysledku pro polozeny dotaz a zptisob jakym mohou byt sluzby zalozené na SPARQLu
anotovany. Nakonec SPARQL 1.1 uvadi specifikaci pro minimalni zptisoby nakladani
s RDF grafy pomoci operaci HTTP protokolu a nékolik testi pro implementace systému
zalozenych na SPARQLu (Aranda et al., 2013).

Dotazovaci jazyk SPARQL poskytuje aparat pro poklddani komplexnich dotazl
nad daty v RDF grafech. Jak mtze vypadat jednoduchy SPARQL dotaz ukazuje kod 1.
SPARQL umoziiuje pracovat s kompaktnimi URI. Jmenné prostory jsou uvedeny
na zacatku dotazu klicovym slovem PREFIX a poté nasleduje nazev jmenného prostoru
a prefix URI pouzitych terminii. URI se v nezkracené podobé zapisuji mezi Spicaté

zavorky.

Nésleduje dotaz, kde je uvedeno, pro které dotazové proménné chce dotazovatel znat
odpovéd’ zde vyjadieny kliCovym slovem SELECT. Za klicovym slovem WHERE
nasleduje ve sloZzenych zavorkach vzor, se kterym se bude RDF dataset prohledavat.
Klicové slovo LIMIT udava maximalni mnozstvi vysledkt k navratu (Harris &
Seaborne, 2013).

K zadavani dotazti webovym aplikacim slouzi tzv. SPARQL klienti. Ti pfevedou

dotaz na HTTP zadost a ptes tzv. SPARQL endpoint ji poslou sluzbé. Endpoint je URL

PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/coret#>
PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>

SELECT ?alternative name WHERE {
?node rdfs:label "CAFFEINE"
?node skos:altLabel ?alternative name

} LIMIT 2

Kod 1: SPARQL dotaz na alternativni nazvy uzlu s ndzvem ,,CAFFEINE*.
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rdfs:label /_,_,.—-—-—___‘\
node }\TE/

skos:altLabel /r""'_'_'““\

Obr. 3: Podgraf odpovidajici vzoru z dotazu v kédu 1.

na které sluzba ocekava zadost zaslanou klientem. Ta je po piijeti vyhodnocena a sluzba

vyda HTTP odpoveéd (Feigenbaum et al., 2013).

Zakladnim mechanismem, kterym SPARQL sluzba hleda v datasetu odpovéd je
subgraph matching. V uvedeném ptikladu z kodu 1 se hledaji vSechny podgrafy datasetu
odpovidajici vzoru (Obr. 3). V ptikladovém datasetu (Kod 2) by takto byly nalezeny tii
odpovidajici podgrafy. Pro vSechny by na dotazovou proménnou byla navazana URI

mol:CHEMBL113. Proménna ?alternative_name by byla v kazdém podgrafu zvlast

navadzana na hodnoty ,,Theine*, ,,.Coffeine* a ,,Methyltheobromine*. Trojice oznacujici

typ mol : CHEMBL1 13 se ve vysledku neobjevi protoze neodpovida zadné trojici vzoru.

Trojice s objektem mol : CHEMBL25 se také neobjevuje, protoze také nesplituje vzor,

tentokrat nemé nikde uvedenou jako hodnotu rdfs: 1abel ,,CAFFEINE®. Pokud by se

v datasetu vyskytoval jiny uzel shodnotou rdfs:label ,,CAFFEINE“ ale nebyl

subjektem Zadné trojice s predikdtem skos:altLabel, tak by se do vystupu nedostal

rovnéz. Pokrodilejsi implementace SPARQL sluzby pak mohou pii hledani vysledki
vyuzit odvozovani pomoci RDFS, OWL nebo pravidlovych systému (Glimm & Ogbuji,
2013). Naptiklad SKOS ontologie uvadi ze skos:altLabel

rdfs:subPropertyOf rdfs:label (Miles & Bechhofer 2009). Pokud by

v dotazu z kddu 1 byl skos:altLabel nahrazen rdfs: label, tak by k podgrafim

spliiujicim vzor pfibyl jeden s proménou ?alternative_name navdzanou na hodnotu
,CAFFEINE®“. Ostatni by zistaly také, protoze by odvozovaci algoritmus usoudil,

7e skos:altLabel jejen specidlni ptipad rdfs:label.
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PREFIX mol: <http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/molecule/>
PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schemat>

PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX cco: <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#>

mol :CHEMBL113 rdf:type cco:Substance

mol :CHEMBL113 rdfs:label "CAFFEINE"

mol :CHEMBL113 skos:AltLabel "Theine"

mol :CHEMBL113 skos:AltLabel "Coffeine"

mol :CHEMBL113 skos:AltLabel "Methyltheobromine".
mole:CHEMBL25 rdfs:label "ASPIRIN"

mol :CHEMBL25 skos:AltLabel "o-acetylsalicylic Acid"

Kod 2: Podgraf datasetu RDF CHEMBL (Willighagen et al., 2013) pro vyhodnoceni
ptikladovych dotazi (kody 1 a 3 az 6) zapsany v syntaxu Turtle.

Odpoved sluzby je klientovi poskytnuta v pozadaném formatu. Server vrati stavovy
kod podle uspéchu ¢i netispéchu vyhodnoceni definovany HTTP protokolem (Fielding &
Reschke, 2014).

V piipad¢ netspéchu je stavovy kdd 40x, pokud byl klientem odeslan nespravny dotaz,
nebo 500, pokud sluzba selhala pfi jeho vyhodnocovani. T€lo odpovédi zalezi na

implementaci sluzby.

Uspé&sna odpovéd’ by méla mit 20x, a v téle odpovédi by mél byt navracen vysledek
dotazu. Pro dotaz uvedeny kli¢ovym slovem SELECT by mél byt vysledek ve formatu
XML, JSON nebo CSV/TSV (Feigenbaum et al., 2013). To by byl i piipad piikladového
dotazu (Kdd 1). Zde by odpovéd’ obsahovala dvé z hodnot navazanych na proménnou
?alternative_name. Bé&zné je, ze SPARQL klienti pro lidské uzivatele prezentuji vystup
jako tabulku (Harris & Seaborne, 2013).

SPARQL umoziuje i jiné typy dotazil, uvedené kli¢ovymi slovy ASK, CONSTRUCT

a DESCRIBE. Kli¢ovym slovem ASK se uzivatel pta na existenci podgrafu spliujici vzor
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PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>

ASK {?node rdfs:label "CAFFEINE"}

Kod 3: SPARQL dotaz na alternativni nazvy uzlu s ndzvem ,,CAFFEINE®.

v datasetu. Vysledkem je booleovské hodnota vydané stejnym zpusobem jako odpovéd’
na SELECT (Harris & Seaborne, 2013). Kod 3 je piikladem dotazu na existenci uzlu ktery
méa hodnotu rdfs:1abel ,,CAFFEINE .V piikladovém datasetu by odpovéd’ byla true.

CONSTRUCT a DESCRIBE slouzi kvytvofeni mnoZiny trojic a télo
odpovédi obsahuje v tomto ptipadé dokument popisujici RDF graf v nékteré syntaxi
(Feigenbaum et al., 2013).

CONSTRUCT maé, jak jiz nazev napovida, konstrukéni funkci. Za klicovym slovem
nasleduje vzor vracenych trojic, ktery mize obsahovat konkrétni hodnoty 1 dotazové
proménné. Po klicovém slové WHERE nasleduje popis vzoru podgrafu datasetu,
ve kterém se maji hledat hodnoty pro navazani na dotazové proménné vyslednych trojic
(Harris & Seaborne, 2013). Kod 4 ukazuje dotaz, ktery vrati trojice pfifazujici uzlim,

Které jsou Vv datasetu subjekty trojice s predikdtem rdfs:label typ

cco:Substance. V pfipadé¢ piikladovych dat se vrati dvé trojice pro

mol :CHEMBL113 amol:CHEMBLZ25,

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>

PREFIX cco: <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#>

CONSTRUCT {?node rdf:type cco:Substance} WHERE {
?node rdfs:label ?name

}

Kod 4: SPARQL pro konstrukei trojic piifazujici typ cco: Substance vSem uzlim které
jsou subjekty trojic s predikatem rdfs: label.
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PREFIX mol: <http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/molecule/>

DESCRIBE ?predicate WHERE {mol:CHEMBL25 ?predicate ?object}

Kod 5: SPARQL dotaz pro vyhledani trojic vSech zdroju, které slouzi jako predikét v trojicich
se subjektem mo1 : CHEMBL25.

DESCRIBE slouzi k ziskani popisu zdroju v datasetu. Za kli¢ovym slovem nasledu;ji
URI zdroju nebo dotazové proménné. Vysledkem je graf vSech trojic, ve kterych se
zadané zdroje vyskytuji. V piipadé pouziti dotazovych proménnych se uvazované zdroje
omezuji na ty vyskytujici se v podgrafu uréeném vzorem za klicovym slovem WHERE
(Harris & Seaborne, 2013). Ptikladem takového dotazu muize byt kod 5, ptajici se na popis

vSech zdroju, které slouzi jako predikat v trojicich se subjektem mol : CHEMBIL25.

Vysledkem jeho aplikace na piikladovy dataset by byl jeho subgraf tvofeny vSemi
trojice i s predikaty rdfs:label askos:altLabel.

Dotazovaci jazyk SPARQL déale obsahuje celou fadu klicovych slov umoziujici tvofit
komplexn¢j§i dotazy napf. pomoci mnozinovych operaci (UNION, MINUS atd.),
nebo agregaci (AVERAGE, COUNT atd.) (Harris & Seaborne, 2013). Hodné téchto
kli¢ovych slov ma stejny tvar a obdobnou funkci jako klicova slova v dotazovacich

jazycich fidicich systémi relacnich databazi, jako napt. SQL (Allemang et al., 2020).

Velkou vyhodou dotazovaciho jazyka SPARQL je mozZnost tzv. federovanych dotaz.
S jejich pomoci se mize uzivatel dotazovat pomoci jednoho klienta nad vice datasety
obsluhovanymi SPARQL endpointy zaroven. Volani vzdéalené sluzby se do dotazu
zadava jako soucast vzoru. Za klicovym slovem SERVICE, nasleduje endpoint vzdalené
dotazované sluzby a vzor podgrafu jejiho datasetu. Trojice z tohoto podgrafu se pak
podileji na vyhodnoceni dotazu spolecné s trojicemi plvodniho datasetu

(Prud’hommeaux & Buil-Aranda, 2013).

Takové pouziti se da ilustrovat ptikladem, kdy uzivatel s pfistupem ke klientovi
pracujicim s ptikladovym datasetem chce znat dalsi informace o molekule kofeinu,
které v pivodnim datasetu nejsou. Pokud ale klient vi o jiné SPARQL sluzbé a jejim
endpointu obsluhujici dataset, kde se nachazeji dodateéné informace a taky to,

ze experiment k molekule poji predikdt bao:BAO 0090012 svyznamem has

participant, muze zkusit vzdaleny dataset prohledat pomoci alternativnich nazvi

z datasetu puvodniho a dodateéné informace tak ziskat (Kod 6).
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PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>

PREFIX bao: <http://www.biocassayontology.org/bao#>

PREFIX mol: <http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/molecule/>

SELECT ?experiment WHERE {
{mol:CHEMBL113 skos:altLabel ?name}
UNION {mol:CHEMBL113 rdfs:label ?name}
SERVICE <http://example.com/endpoint/> {
?experiment bao:BAO 0090012 ?participant.
?participant rdfs:label ?name

}
}

Kod 6: federovany dotaz pro vyhledani experimentd a jejich participujicich molekul ze
vzdaleného endpointu pomoci nazvi pro kofein z ptikladového datasetu.
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2.7 RDF databaze

Moznosti aplikace sémantického webu v oblasti integrace a managementu dat byly mezi
prvnim které zaujaly potencialni uzivatele. Z tohoto pohledu se oblast sémantického
webu piekryva s oblasti databazi a dalo by se fict, Ze jejim cilem je poskytnout efektivni
metody a nastroje pro sdileni, objevovani, integraci a recyklaci dat na, ale i mimo
internetovou sit. Rozvoj standardi a ontologii Vv prvni dekadé 21. stoleti vedl

k publikovani dataseta v RDF formatech (Hitzler, 2021).

Jednim z nejznaméjsich je DBpedia, coZ je komunitni projekt zaméfeny na extrakci
dat z Wikimedia projektd. Zaznamy na wikipedii maji primarn¢ podobu
nestrukturovaného textu, ale mnoho dat je zaznamenano pomoci strukturované syntaxe,
naptiklad pomoci infoboxi, kategorickych vycti, prostorovych koordinat atp. Extrakce
probiha tak, Ze je zdrojovy kod kazdé stranky rozebrdn a pteveden do struktury
abstraktniho syntaktického stromu. Extrakéni algoritmy pak tento strom piekladaji
do RDF trojic, které se ukladaji na triplestore. Pro organizaci dat projekt vyuziva vlastni
ontologii (Lehmann et al., 2015). Diky Sirokému rozsahu pokryvanych oblasti védéni,
slouzi DBpedia casto jako jakysi centrdlni prvek pfi integraci dat z riznych zdroji
(Allemang et al., 2020). Projekt nabizi Sirokou Skalu moznosti pfistupu k datiim
zahrnujici jejich stazeni ¢i online prohlizeni nebo dotazovani pomoci SPARQL klienta a

jinych nastroji. DBpedia je dostupna na URL https://www.dbpedia.org/.

S Wikimedia Group je spojen také projekt Wikidata. Jde o otevieny vetejné pristupny
projekt, podobné jako Wikipedie, zaméfeny na shromazd’ovani tidaji ve strukturované
formé a jejich poskytovani ostatnim projektiim, nejen z Wiki skupiny (Vrandeci¢ &

Krétzsch, 2014). Ptikladem takového projektu je Pokusnice (https://pokusnice.cz/),

online nastroj pro ucitele chemie, ziskavajici pottebné idaje pomoci SPARQL endpointu
Wikidat (Juracka, 2020). Wikipedia vyuziva tento projekt naptiklad pro koordinaci
obsahu mezi jazykovymi mutacemi. Stranky popisujici stejny termin v jiném jazyce
vlastné popisuji stejny zdroj a tim padem se odkazuji na stejny uzel v RDF Wikidat.
To usnadiuje jak vzajemné odkazovani na jazykové verze stejného terminu, tak i sdileni
dat, kterymi se napiiklad plni infoboxy (Vrande¢i¢ & Krotzsch, 2014). Databaze
Wikidata je dostupna na URL https://www.wikidata.org/.
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Specializovanéjsi databaze vznikly napiiklad v oblasti biologickych dat. Nékteré starsi
projekty mély za cil vytvofit spolecné repositdife se Sirokym rozsahem dat.
Napt. Bio2RDF byl projekt zaméfeny na pieklad dat z bioinformatickych databazi
(Belleau et al., 2008) a Chem2Bio2RDF na vytvofeni jednotného repositare
pro chemogenomickd RDF data (Chen et al., 2010). Oba tyto projekty jiz nejsou aktivni
(Galgonek & Vondrasek, 2021). Omezenou funkénost ma i RDF platforma EBI (Jupp et

al., 2014), zde z davodu ukon¢eného financovani (https://www.ebi.ac.uk/rdf/).

Nicméné fada RDF projekta provozovateli bioinformatickych databazi je stale
aktivnich a maji pfinos napft. v oblasti objevovani novych 1é¢iv (Kanza & Frey, 2019).
Mezi né patii napiiklad PubChem (Fu et al., 2015), UniProt (Redaschi & Uniprot
Consortium, 2009) a nov¢ i LIPID MAPS (Bolleman et al., 2021).

2.7.1 Integrace datasetu

AC nejde o definitivni vycet, velké mnozstvi datasetti dostupnych na internetu dobie
ilustruje diagram Linked Open Data Cloud. Ten ke kvétnu 2020 obsahoval
1301 datasetii a mezi nimi vice nez 16 tisic propojeni, coz je definovano tak, ze datasety
mezi sebou sdili aspont 50 URI. Velka cast tohoto cloudu je tvoiena biologickymi daty
(Obr. 4) (McCrae, 2022).

Nicméné sdileni URI neni zarukou dostate¢né interoperability datasetu. Napiiklad
pouzité ontologie nemusi byt vZdy kompatibilni. Mohou obsahovat terminy vztazené ke
stejnému zdroji, a pfitom byt popsané takovym zplsobem, Ze jsou z nich odvoditelné
neslucitelné zavery. V oblasti biologickych ontologii se tento problém snazi fesit OBO
Foundry, iniciativa sdruzujici biomedicinské ontologie dodrzujici pravidla zarucujici
jejich vzajemnou kompatibilitu (Smith et al., 2007, Jackson et al., 2021). Repositaf
ontologii OBO Foundry je dostupny na URL https://obofoundry.org/. Jingym ptikladem

z oblasti ontologii je BioAssay. Hlavni snahou autort této ontologie bylo standardizovat

zpusob popisu experimentt a jejich vysledka (Abeyruwan et al., 2014).

Jiny, avSak kompatibilni pfistup, je integrace na urovni datasett. Rané piiklady
Z biologické oblasti mohou byt jiz zminéné Bio2RDF a Bio2Chem2RDF, které mély
celou oblast sjednotit do jednoho velkého datasetu. V minulosti se také objevily projekty

cilené na integraci jednotlivych jiz existujicich datasetd mezi sebou. LODD (Linking
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Obr. 4: Diagram Linked Data Cloud. Cervené jsou biologické datasety. Dal§imi vyraznymi
skupinami jsou lingvistické (zelené) a vladni (zluté) datasety. Prevzato z McCrae
(2022).

Open Drug Data) byla iniciativa skupiny zaméfené na zdravotnictvi a biologické védy
(HCLS IG) pod hlavickou W3C konsorcia, ktera méla za cil pievést do RDF datasety
poskytnuté ucastniky, propojit je mezi sebou a poskytnout dal$im projektim v oblasti
sémantického webu (Samwald et al., 2011). Iniciativa Open PHACTS (Open
Pharmacological Concept Triple Store) pak méla vytvofit platformu pro zlepSeni
spoluprdce mezi vefejnym a soukromym sektorem v oblasti objevovani 1éki a

farmakologie (Williams et al., 2012).
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Aktivnim projektem zustava IDSM (Integrated Database of Small Molecules),
ktera sdruzuje datasety PubChem RDF, ChEBI a ChEMBL. Ty byly uz puvodné pomérné
dobie propojené, nicméné¢ zadny ztéchto projekti neposkytuje vlastni SPARQL
endpoint. V ramci IDSM byly datasety obohaceny o dalsi vazby spojujici spole¢né zdroje.

Zvlastnosti IDSM je, Ze jde vlastné o relaéni databazi vyuzivajici na pozadi systém
PostgreSQL. Ve spojeni s optimalizovanym databazovym schématem umoznuje tato
databaze velkou vypocetni rychlost a stabilitu pii praci s velkymi datasety (Galgonek &
Vondrasek, 2021). Jednou z vyhod IDSM je, ze se nemusi pro kazdou vlastnost ukladat
trojice a nékteré zaznamy, jako tieba mira podobnosti mezi vSemi dvojicemi molekul,
mohou byt feSeny ulozenou procedurou. V ramci SPARQL pro tyto procedury stale

neexistuje standard.

Dalsi vyhodou je moznost pouzit dalsi funkcionality implementované pro relac¢ni
databaze. V piipadé¢ IDSM je takto pouzit Sachem (Kratochvil et al., 2018), rozsiteni
PostgreSQL pro vyhledavani molekulovych substruktur a vypocet podobnosti
(Kratochvil et al., 2019). Databaze IDSM je dostupna na URL https://idsm.elixir-

czech.cz/.
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3. PRAKTICKA CAST

Prakticka Cast prace se zabyva samotnym zvySenim interoperability databaze MolMeDB
s dalSimi databazemi pomoci technologii sémantického webu. Tohoto cile bylo dosazeno
piekladem rela¢niho datasetu MolMeDB do RDF formatu a jeho zvefejnénim. Aby
k tomu mohlo dojit, muselo byt vytvofeno RDF schéma databaze reflektujici schéma jeji
relacni Casti a pro toto schéma musely byt nalezeny, ¢i vytvofeny vhodné terminy
z ontologii. Nakonec bylo potfeba zajistit pfistup k datim a nastroje pro efektivni

nakladani s nimi.
3.1 Pouzité technologie

3.1.1 Ontology Lookup Service

Ontology Lookup Service (OLS) je repositai biomedicinskych ontologii provozovany
SPOT (Samples, Phenotypes and Ontologies) tymem EBI. Piistup k ontologiim je
zajiStén pomoci REST API a webové vyhledavaci sluzby. Vyhledavani je mozné pomoci
nazvu ¢i zkratek ontologii, zkracenych URI termint, ¢i jejich ndzvi. Hierarchie pojmi
jednotlivych ontologii jsou znazornény pomoci stromovych diagrami. Sluzba je

piistupna na webu https://www.ebi.ac.uk/ols/ (Jupp et al., 2015).

3.1.2 Ontologie

Pti vytvareni schématu RDF datasetu hraji zasadni roli terminy pfifazujici zdrojim jejich
ttidy a vlastnosti. Pfehled pouzitych ontologii uvadi tabulka 1. Pouzité terminy jsou
uvedeny v diagramech RDF schématu v ¢asti 3.2 Schéma RDF datasetu. Nésleduji kratké

popisy ontologii.

RDF Schema (RDFS) je jazyk a ontologie slouzici ke konstrukci hierarchii ontologii
(Brickley & Guha, 2014). Blizsi popis je uveden v ¢asti 2.5 Ontologie a modelovani dat.

Ontologie byla pouzita pro anota¢ni Gcely (rdfs:label, rdfs:comment) a pro

tvorbu slovniku.

OWL 2 je vysoce expresivni jazyk a ontologie slouzici ke konstrukci ontologii (Hitzler
et al., 2012). Blizsi popis je uveden v Casti 2.5 Ontologie a modelovani dat. Ontologie

MolMeDB byla zkonstruovana pomoci OWL.
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Tab. 1: Ontologie pouzité pro vytvoieni datového modelu RDF MolMeDB.

Jmenny URI prefix néazev ontologie

prostor

rdf: http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema# RDF Schema 1.1 (Brickley & Guha,
2014)

rdfs: http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#  RDF Schema 1.1 (Brickley & Guha,
2014)

owl: http://www.w3.0rg/2002/07/owl# OWL 2 (Hitzler et al., 2012)

xsd: http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema# XML Schema Definition Language
(Peterson et al., 2012)

skos: http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core# Simple  Knowledge Organization
Systém (Miles & Bechhofer 2009)

sio: http://semanticscience.org/resource/ Semanticscience Integrated Ontology
— SI10 (Dumontier et al., 2014)
Chemical  Information  Ontology
— CHEMINF (Hastings et al., 2011)

bao: http://www.bioassayontology.org/bao# BioAssay Ontology (Abeyruwan et al.,
2014)

repr: https://w3id.org/reproduceme# REPRODUCE-ME  (Samuel &
Konig-Ries, 2019)

obo: http://purl.obolibrary.org/obo/ The Information Artifact Ontology —
IAO (Stoeckert et al., 2020)
NCI Thesaurus OBO Edition — NCIT
(Balhoff et al.)
The Phenotype And Trait Ontology —
PATO (Tan et al., 2021)
eagle-i resource ontology — ERO
(Torniai et al., 2011)

cito: http://purl.org/spar/cito/ Citation Typing Ontology (Shotton &
Peroni, 2018)

dc: http://purl.org/dc/elements/1.1/ The Dublin Core (DC) ontology
(DCMI Usage Board, 2020)

dcterms: http://purl.org/dc/terms/ The Dublin Core (DC) ontology
(DCMI Usage Board, 2020)

dcmitypes:  http://purl.org/dc/dcmitype/ The Dublin Core (DC) ontology
(DCMI Usage Board, 2020)

bibo: http://purl.org/ontology/bibo/ Bibliographic Ontology (D’Arcus &

Giasson, 2016)
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XML Schema Definition Language (XSD) definuje datove typy (Peterson et al.,
2012) pouzivané pro literaly (Cyganiak et al., 2014).

Simple Knowledge Organization System (SKOS) je RDF slovnikem pro vyjadieni
Castecn¢ formalnich systéml organizace znalosti jako jsou thesaury, taxonomie ¢i
klasifikaéni schémata. Ke zdrojim SKOS pfistupuje jako ke konceptim. Mimo jiné
umoziuje mapovani konceptli mezi riznymi schématy (Isaac & Summers, 2009). Toho
bylo vyuzito pfi mapovani molekul na jejich protéjsky v jinych databazich pomoci

predikatu skos:exactMatch.

Semanticscience Integrated Ontology (SIO) je jednoduchou ontologii tfid a
predikati pro popis objektd, procesu a jejich atributi v oblasti biomedicinského
vyzkumu. Pivodné tato ontologie vznikla jako sémanticky zéklad projektu Bio2RDF
(Dumontier et al., 2014). Pouzity byly predikaty pro vyjadieni vazeb atributd molekul,

hodnot a jednotek.

Chemical Information Ontology (CHEMINF) ma za cil vytvofit standard pro
reprezentaci chemické informace, zejména ve vztahu k chemickym strukturdm a
vlastnostem (Hastings et al., 2011). Pouzity byly tfidy molekularnich deskriptorti a

identifikator( pro rtizné databaze.

REPRODUCE-ME Ontology je ontologic zaméfena na popis védeckych
experimentl a jejich celého prubéhu (Samuel & Konig-Reis, 2019). Pouzit byl predikat

repr:hasExperimentalCondition pro vyjadfeni teploty a ndboje molekuly

métenych membranovych interakci a terminy pro pozitivni a negativni vysledek detekce

inhibi¢ni aktivity a vazby substratu transporteru.

BioAssay Ontology (BAO) popisuje screeningové testy a jejich vysledky véetné high
througput screeningu (HTS) (Abeyruwan et al., 2014). Pojmy této ontologie tvoii
sémanticky zaklad popisu vysledki méfeni a vypoétu hodnot membranovych a
transportérovych interakci. Dale tato ontologie poslouzila jako zaklad vlastniho slovniku

MolMeDB, kde je valna vétSina termint definovéna jako podtiida n€které tfidy BAO.

Ostatni biologické ontologie spadaji do skupiny ontologii OBO Foundry (Open
Biomedical Ontologies). Jde o otevienou platformu vzniklou za Gc¢elem koordinace
vytvareni biomedicinskych ontologii. Ontologie patfici do této skupiny dodrzuji urcita

pravidla, ktera zajist'uji mimo jiné jejich vzajemnou kompatibilitu (Smith et al., 2007).
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Information Artifact Ontology (IAO) zaméfena na praci s informacnimi entitami
(Stoeckert et al., 2020) byla pouzita pro mapovani zastaralych identifikator molekul na

aktualni a definice pojmu ze slovniku MolMeDB.

NCI Thesaurus je slovnik zaméfeny primarné na 1écbu a vyzkum riznych druhd
rakoviny (Sioutos et al., 2007). Z jeho OBO edice (Balhoff et al.) byly pfevzaty terminy
pro jednotky.

Z Phenotype And Trait Ontology (PATO), slovniku vytvoieného ptivodné za ucelem
popisu fenotypovych projevi (Tan et al, 2021), byl pfevzat termin
obo:PATO 0000146 pro teplotu.

Eagle-i Resource Ontology (ERO) je ontologie vyvinuta pro potieby eagle-i,
softwarové platformy zaméfené na vytvafeni a sdileni sémanticky bohatych dat
v biomedicinské oblasti (Torniai et al., 2011). Pouzit byl predikat obo : ERO 0000547
(has_uniPROT_ID).

Dale byly pouzity ontologie obecnéjsiho zaméteni pro anotacni terminy.

Citation Typing Ontology (CiTO) je ontologie zamé&fena na citovani a parafrazovani
praci (Shotton & Peroni, 2018). Byla pouzita ke spojeni zaznamd pro membranové a

transportérové interakce s jejich zdroji.

Ontologie Dublin Core (DC) poskytuje jednoduchy slovnik pro popis metadat (DCMI
Usage Board, 2020). PouzZity byly anota¢ni terminy pro popis a citace metod a membran.
Mimo to byla tato ontologie pouzita pro anotace zdznamu literarnich a databazovych

zdrojti.

Poslednim pouzitym slovnikem je Bibliographic Ontology (BIBO). BIBO je
ontologie pro vyjadieni citaci a bibliografickych referenci (D‘Arcus & Giasson, 2016).
V RDF schématu MolMeDB byly pouzity predikaty ke spojeni bibliografickych zdroju
s jejich DOI a PMID identifikatory.

3.1.3 R2RML

R2RML (RDB to RDF Mapping Language) je jazyk slouzici k pfizptisobenému
mapovani relacnich dataseti do RDF datasetti. Umoziuje zvolit schéma vysledného RDF

datasetu a slovniky vyjadiujici vzajemné vztahy (Das et al., 2012). K vytvareni RDF
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datasetu z relaéniho muze slouzit i pFimé mapovani, ale to ve vysledném schématu i
slovniku vychazi Cisté ze struktury relacni databaze a neumoziuje dalsi upravy béhem

generovani RDF datasetu (Arenas et al., 2012).

Mapovéni pro R2RML se vyjadiuje jako RDF graf zapsany v Turtle syntaxu a je
uzptsobeno konkrétnimu relaénimu schématu, na kterém ma probihat a slovniku
vysledného datasetu. Pro vyjadieni toho, jakou roli bude ve vysledku mit ktery Udaj, je

zaveden vlastni slovnik s prefixem http://www.w3.org/ns/r2rml# (jmenny

prostor rr). Vstupem je relacni databaze dodrzujici piislusné relacni schéma a vysledkem

je RDF dataset s predikaty, typy z vybraného slovniku (Das et al., 2012).

Kratky ptiklad je mozné ukazat na mapovani zaznamu UniProt ID a ndzvi transportért
z tabulky transporter_targets do RDF grafu vyjadiujiciho, ze transportér s danou IRI

v UniProt ma tento ndzev (Kod 7).

Na zacatku jsou definovany prefixy a pak néasleduji samotna mapovani. Kazdé z nich
je soubor trojic se subjektem odpovidajici danému mapovani, zde <#TriplesMapl>.

Knému se vazi predikdty rr:logicalTable, rr:subjectMap a

rr:predicateObjectMap.

Objektem rr:logicalTable je uzel piedstavujici logickou tabulku, ktera se

vytvaii bud z SQL tabulky, SQL pohledu nebo vysledku SQL dotazu. Konkrétni moZnost
urcuje predikat vedouci od uzlu logické tabulky na fetézec, kterym je nazev tabulky nebo
pohledu, ¢i databdzovy dotaz. V uvedeném ptikladu jde o dotaz, jehoz vysledkem je
tabulka 2. Za pomoci logické tabulky se dopliiuji udaje do ptislusnych trojic vysledku

mapovani.

Objektem rr:subjectMap je uzel vyjadiujici tvar subjekti trojic vysledku

mapovani. Z uzlu vede predikat urcujici, jestli bude subjektem konstanta, hodnota
atributu tabulky nebo jestli vznikne zaclenénim hodnot néjakych atributii do fetézce.
V prikladu je uveden posledni jmenovany zpusob, kde je vysledkem URI vznikla
zasazeni hodnoty atributu uniprot_id do vzorového fetézce. Mozné je i pfipojit predikat
rr:class jehoz objekt je URI subjekti vysledku mapovani. V ptikladu se piifazuje

subjektum typ transportér.
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Néasleduje jednou nebo vicekrat predikdt rr:predicateObjectMap jehoz

objektem je uzel pro predikat a tvar objektl trojic vysledku mapovani. Na tento uzel je

navazan predikat rr : predicate, jehoz objektem je URI predikatu trojic vysledku, a

predikat rr:object S objektem urcujicim tvar objektu trojic vysledku. Ten je urcen
stejnym zpasobem jako tvar subjektu. V uvedeném ptiklad¢ je vybrany predikat nazev a

objekt je hodnota atributu name logickeé tabulky.

Generovani trojic pak podle mapovani probiha zvlast nad kazdym fadkem logické
tabulky. Trojice se nevytvaii v piipadé, Ze je hodnota n¢kterého atributu nutného pro jeji
vytvofeni NULL. Vysledek mapovani zuvedeného piikladu nad tabulkou
transporter_targets uvadi kod 8.

@prefix rdfs: <http://www.w3.org/2000/01/rdf-schema#>.
@prefix bao: <http://www.bioassayontology.org/bao#>.
@prefix rr: <http://www.w3.org/ns/r2rml#>.

<#TriplesMapl>
rr:logicalTable [ rr:sqlQuerry """
SELECT name, uniprot_id FROM transporter_targets LIMIT 2
s
rr:subjectMap [
rr:template "http://purl.uniprot.org/uniprot/{uniprot_id}";
rr:class bao:BAO_0000283;
15
rr:predicateObjectMap [

rr:predicate rdfs:label;

rr:objectMap [ rr:column "name" ]

Kod 7: Mapovéni Uniprot identifikdtori a jmen ze selekce a restrikce tabulky
transporter_targets na trojice vyjadiujici, ze transportér (bao:BAO 0000283)
s konkrétni IRI vytvofenou z atributu uniprot_id ma jméno (rdfs:1label) jaké je
uvedné pro atribut name.
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Tab. 2: Logicka tabulka z dotazu v kodu 7

name uniprot_id
varchar(150) varchar(50)
SLC22A2 015244
SLC22A1 015245

<http://purl.uniprot.org/uniprot/015244> rdf:type bao:BAO_0000283 .
<http://purl.uniprot.org/uniprot/015244> rdfs:label "SLC22A2" .
<http://purl.uniprot.org/uniprot/015245> rdf:type bao:BAO_0000283 .
<http://purl.uniprot.org/uniprot/015245> rdfs:label "SLC22A1" .

Kaod 8: RDF trojice vyjadiujici vysledny graf z mapovéani v kodu 7 aplikovanym na tabulku
transporter_targets zapsané za pomoci syntaxe Turtle.

3.1.4 SPARQLIib

SPARQLLIib je velice jednoducha PHP knihovna umoziujici pokladani SELECT dotaza
SPARQL endpointii obsluhujicich RDF datasety. SPARQL lib je soucasti SirSi PHP
knihovny pro praci s RDF daty jménem Graphite PHP Linked Data Library a je vefejné
dostupné na webu http://graphite.ecs.soton.ac.uk/spargllib/ (Gutteridge, 2012). V rdémci

projektu MolMeDB RDF byla tato knihovna zvolena pro jednoduchost jejiho zapojeni do
webové aplikace MolMeDB a byla pouzita pro implementaci HTTP dereference URI
RDF datasetu na popis referentu v HTML formatu.

3.1.5 REST API

Pro ptistup k datlim se vyuziva REST API webové aplikace MolMeDB (Juracka 2020).
Néazev vychazi ztzv. REST (Representational State Transfer) architektury pro
distribuované systémy, jako napf. internetova sit’. Tento styl architektury specifikuje, jak
pfistupovat ke zdrojim v systému a pracovat snimi. Nezabyva se vSak detaily

implementace téchto zdroji nebo protokoly (Fielding, 2000).

Kazdy zdroj v systému je identifikovan pomoci URI a ke zdrojim se pfistupuje pomoci
metod HTTP protokolu: GET, POST, PUT a DELETE (Benatallah & Motahari Nezhad,
2008). Ty jsou definovany dokumentem RFC 7231 popisujicim sémantiku a obsah HTTP
protokolu (Fielding & Reschke, 2014).
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Metoda GET vysila zadost o transfer vybrané reprezentace cilového zdroje. Zptisob
vybéru a zaslani vhodné reprezentace zalezi na konkrétni implementaci. Prikladem miize

byt zadost o dereferenci URI RDF datasetu. Napt. dereference mmdbint :membrane3

vyda reprezentaci membrany DOPC. Pro detailn&jsi rozbor dereference viz. cast

3.4 Dereference.

POST je metoda vysilajici zddost o vytvotfeni nového zaznamu cilovym zdrojem. Tim
muze byt napt. konstruktor zodpovédny za vytvoreni zdznamu dle vlastnich specifikaci.
V téle zadosti je umistén popis zdroje, pro ktery ma byt zaznam vytvoien. Piikladem

muze byt tieba zaslani komentare na webové strance.

Metoda PUT zasild zadost o zménu reprezentace cilového zdroje. Mize tak byt
vytvoren i novy zaznam, avsak oproti metodé POST je vysledna reprezentace explicitné

uvedena v téle zadosti a nedochazi k jejimu zpracovani jinym zdrojem.
DELETE je metoda zasilajici zddost o smazéani zdznamu cilového zdroje.

Pro uplnou komunikaci klienta se serverem zasila server vysledky pozadavku klienta
spole¢n¢ s navratovou hodnotou obsahujici HTTP hlavicku. V hlaviéce je uveden
tzv. stavovy kod ktery informuje klienta, zda doslo k uspésnému ¢i neuspé$Snému vyiizeni
zadosti (Fielding & Reschke, 2014). Stavové kody jsou trojciferna Cisla a prvni Cislo

urcuje tfidu odpovédi:

e 1xx (informativni) — Informuje klienta o pfijeti pozadavku. Muze byt vydana
napt. jako soucast odpovedi, ze pozadavek je zpracovavan.

e 2xX (uspéch) — Informuje klienta o uspéSném vytizeni pozadavku.

e 3xX (pfesmérovani) — Pro vyfizeni pozadavku je nutnd dalsi akce, napf.
opétovné zaslani na jinou URI.

e 4xx (chyba klienta) — Nastala chyba v syntaxi pozadavku nebo pozadavek
nemtize byt z jiného diivodu vyfizen

e 5xx (chyba serveru) — Server nezvladl zpracovat validni pozadavek.

Hlavicka mtiZze obsahovat dal$i udaje jako napi. formdat dal$i informace v téle

odpovédi. Tou muze byt tfeba popis zdroje pro ktery byl zaslan pozadavek GET.

V rdmci projektu MolMeDB bylo REST API rozsifeno o implementaci dereference
URI RDF datasetu.
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3.2 Schéma RDF datasetu

Rela¢ni schéma ¢asti databaze MolMeDB zodpovédné za poskytovani dat o interakcich
a souvisejicich informaci uvadi obrazek 5. Tabulka substance_links obsahuje staré
identifikatory molekul a jejich soucasné ID z divodu zachovani starSich odkazii. Obsah

ostatnich tabulek odpovida jejich nazvu.

Pro tuto ¢ast databaze bylo vypracovano schéma RDF reprezentace dat. V piipadé ze
zatim nebyla identifikovana vhodna zavedend URI, byly zavedeny terminy do vlastni
ontologie, rozSifujici jiz zavedené slovniky. Pfi vytvafeni schématu RDF byly
preferovany zavedené ontologie vyuzivané v RDF PubChem (Fu et al., 2015) a
ChEMBLu (Willighagen et al., 2013). V ptipadech, které nepokryvaji RDF modely
téchto dvou databazi, byly zvoleny jiné ontologie vyhledané pomoci Ontology Lookup

Service, nebo vlastni roz$ifeni.

Pro snadnéjsi praci se schématem, byla zpracovavané tabulky rozdéleny do 4 domén
podle vzajemného propojeni tabulek ve schématu MySQL databaze: molekuly,
interakce, transportérova méfeni a zdroje. Pro tucely vytvoteni datového modelu byl

pro kazdou z téchto oblasti zaveden jmenny prostor (Tab. 3).

Systém vytvafeni sufixit URI je inspirovan systémem zavedenym v RDF PubChemu,
kde se naptiklad u URI uzll slou€enin k prefixu jmenného prostoru ptipojuje jako sufix
ID dané slouceniny. Pro uzel odpovidajici vlastnosti sloué¢eniny pak sufix URI vznikne
pfipojenim standardizovaného nazvu oné vlastnosti k ID slou¢eniny. Napf. uzel pro
kofein ma URI sufix C1D2519 a uzel pro jeho molekularni hmotnost ma URI sufix
CID2519 Molecular Weight. V MolMeDB ma kofein identifikator MMO00040,
takze ekvivalentni URI ve jmenném prostoru je

mmdbsub :MM00040 molecular weight. Vyjimkou jsou URI pro molekuly

vyuZzivajici JiZ zavedeny systém perzistentnich identifikatort

https://registry.identifiers.org/registry/molmedb# a pro transportéry vyuzivajici

perzistentni identifikatory UniProtu.

Pro kazdou oblast existuje ustfedni uzel odpovidajici zdznamu molekuly, interakce,
transportérovému meéteni nebo zdroji dat a z tohoto uzlu vedou odkazy na uzly dat
ulozenych v matefskych tabulkach nebo na uzly zdznamu v ostatnich tabulkach, vcetné
tabulek z jinych jmennych prostort.
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note TEXT
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Ki FLOAT O
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name VARCHAR(255)
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MW FLOAT
LogP FLOAT
pubchem VARCHAR(30)
drugbank VARCHAR45)
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pdb VARCHAR(45)
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id INT{11)
type INT(11)
citation TEXT
doi VARCHAR(0)
pmid INT(11)
fitle TEXT
authors TEXT
joumal TEXT
wvolume VARCHAR(50)
issue VARCHAR(SD)
page VARCHAR(50)
year INT(11)
publicated_date DATE

total_passive_interactions INT{11)

total_active_interactions INT(1
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| substance_links ¥

id INT{11)
& id_substance INT{11)

identifier VARCHAR(100)
>

_| interaction
id BIGINT{11)
id_membrane INT(11)
id_substance INT{11)
id_method INT(11)
temperatune INT(11)
charge VARCHAR[45)
id_reference INT(11)
comment TEXT
Pasition FLOAT
Position_acc FLOAT
Penetration FLOAT
Penetration_acc FLOAT
Water FLOAT
Water_acc FLOAT
LogK FLOAT
LogK_acc FLOAT
LogPem FLOAT
LogPem_acc FLOAT
theta FLOAT
theta_acc FLOAT
abs_wl FLOAT
abs_wl_acc FLOAT
fluo_wl FLOAT
flus_wl_acc FLOAT
QY FLOAT
QY_acc FLOAT
It FLOAT
it_acc FLOAT

Obr. 5: Schéma vefejné dostupné ¢asti relaéni databaze MolMeDB.

] membranes ¥
id INT{11)
name VARCHAR(150)
Plm—— description TEXT

references TEXT

_| methods v
id INT(11)
name VARCHAR(150)
Pl———— description TEXT

references TEXT

Tab. 3: Jmenné prostory pro IRI oblasti datového modelu RDF MolMeDB.

prefix jmenny prostor data

mmdbsub: https://rdf.molmedb.upol.cz/substance/ tabulka substances,
substance_links

mmdbint: https://rdf.molmedb.upol.cz/interaction/ tabulky interaction,
membranes, methods

mmadbtra: https://rdf.molmedb.upol.cz/transporter/ tabulky transporters,
transporter targets

mmdbref: https://rdf.molmedb.upol.cz/reference/ tabulka publications

mmadbvoc: https://rdf.molmedb.upol.cz/vocabulary# slovnik termini MolMeDB
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3.2.1 Slouceniny

Vétsina trojic v doméné substanci vychazi z tabulky substances (Tab. 4). Usttednim je
zde IRI molekuly vytvorené kombinaci vzoru perzistentniho identifikatoru sloucenin
MolMeDB a identifikatoru ve formé
https:identifiers.org/molmedb/MM{identifikator}. Typ tohoto uzlu je urcen

jako bao:BRAO 0000076 (screened entity), ktery je podtiidou BAO terminu pro

molekuldrni entitu. Uzel tohoto typu je pozadovan restrikci na predikat

bao:BAO 0090012 (has participant) u BAO termint pro biologickd méfeni pouzitich

v datovém modelu membranovych a transportérovych meéteni.

Schéma RDF pro vyjadieni zaznamu z tabulky substances (Obr. 6) bylo z velké ¢asti
pfevzato piimo zRDF PubChem Compound a PubChem Substance. IRI

si0:ST0 000008 svyznamem has attribute je v RDF PubChemu pouzita pro trojici

od uzlu slou¢eniny k uzlu deskriptoru a od substance k uzlu identifikatoru v jiné databazi.
Stejny postup byl zvolen pro RDF MolMeDB. Popis uzlu deskriptoru v podobné trojic
udavajicich typ deskriptoru, hodnotu a pfipadné jednotku a popis identifikatoru urcujici
typ a hodnotu je také pfevzat z RDF PubChem. Pro typy uzll deskriptort byly vybrany
terminy z ontologie CHEMINF.

Tab. 4: Cast schématu tabulky substances.

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
identifier varchar(100) YES UNI
name varchar(255) YES MUL
SMILES text YES

inchikey text YES

MW float YES

Area float YES

Volume float YES

LogP float YES

pubchem varchar(30) YES

drugbank varchar(45) YES

chEBI varchar(45) YES

pdb varchar(45) YES

chEMBL varchar(45) YES
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has unit universal atomic mass unit S 1 5i0cS10_000300 _
. mmdbsub:MM{id}_logp —rasame—>  {LogP}xsd:double
rdf-type sio. CHEMINF_DD0216
molecular weight descriptor rdftype sio-CHEMINF 000251
logP descriptor
* *
) ) sio:S10_000300 - - i0:810_000300 -
|mmdbsub:MM{ic]_chembl [==="=——"="2 (chEMBLYxsd:string mmdbsub:MM{id)_drugbank [S2:===2te="2 (drugbank} xsd:siring
rdftype [ sio:CHEMINF_000421 rdftype [ sio:CHEMINF_000406
L ChEMBL identifier L DrugBank identifier
* *
- . SioiSI0_000300 : - - 8i0cS10_000300 : : .
- e . Awed - LRl L LS L Ahee -
mmdbsub:MM{id}_chebi has value {chEBI}*xsd:string mmdbsub:MM{id}_mmdbid has valle {identifier}**xsd:string
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“ ™ rdfiype - ]
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has obsolescence reason | terms merged
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Inttps-identifiers org/molmedb/MM{id_substance}]

Obr. 6: Diagram RDF grafu pro slou¢eniny. Ve slozenych zavorkach je uveden atribut z piislusné
tabulky. Uzel <atribut> zastupuje misto uzll pro atributy oznacené hvézdou. Elipsoidni jsou
centralni uzly zaznamd. Zelené uzly jsou organiza¢ni uzly zaznamt MolMeDB, Zluté jsou
literaly a bilé jsou terminy z externich slovnikii a uzly RDF jinych databazi.
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Tab. 5: Céast schématu tabulky substance_links

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
id_substance int(11) NO MUL
identifier varchar(100) NO

Nazev molekuly je textovy fetézec pripojeny predikatem rdfs: label oznacujicim

obecné lidsky citelné nadzvy. Ontologie nabizeji i1 specializovanéjsi oznaceni, jako rtizné
druhy chemickych nazvu, ale vzhledem k rtiznorodosti nazvii ulozenych v MolMeDB

bylo zvoleno obecnéjsi feseni.

Pro zvySeni provazanosti s jinymi databazemi jsou identifikatory ulozené v MolMeDB
vyuzity k vytvofeni vazby molekuly s jejim protéjskem v ChEBI, PubChem, PDBj a
ChEMBL pomoci predikatu skos : exactMatch.

Jmenny prostor mmdbsub je pouzit také pro tabulku substance_links (Tab. 5)
zahrnujici vazby jiz vyfazenych MolMeDB identifikator na aktudlni zdznamy pomoci

predikdtu obo:TA0 0100001 svyznamem term replaced by. Uzel vytazeného

zaznamu je také oznacen predikatem obo:TAO 0000231 (obsolescence reason) na

subjekt obo: TAO0 0000227 (terms merged).

3.2.2 Membranové a transportérové interakce

Datové modely pro interakce mezi molekulou a membranou (Obr. 7 a 8) a molekulou
a transportérem (Obr. 9) jsou casteéné inspirovany RDF PubChem BioAssay,
MeasureGroup a Endpoint. PubChem uchovava data o méfenich jako bioassays které jsou
rozdélené do measuregroups po proteinech, pro které jsou provadény meéteni a ty jsou
rozdélené na jednotlivé endpointy uvadéjici vysledné hodnoty pro interakci substance

S proteinem.

MolMeDB uchovéva zvlast’ zdznam pro kazdé méteni nebo vypocet. Tim padem je
kazdy zaznam zv1ast’ tvofen jednim centralnim zaznamem pro biologické méfeni a jednou

piislusnou measure group propojenymi predikatem bao : BAO 0000209 (has measure

group) a jeho inverznim protéjSkem. Oba tyto uzly odkazuji predikatem

bao:BAO 0090012 (has participant) na piislusnou molekulu a membranu,

nebo transportér. Z centralniho uzlu také vede odkaz na zdroj dat.
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Na naméfené hodnoty se z measure group odkazuje predikat bao:BAO 0000208

(has endpoint) a zpétné jeho inverzni protéjSek. Popis naméteny hodnot (Obr. 7, 8 2 9) je
podobny jako v Pubchem Bioassays — popisuje typ, hodnotu a jednotku. Uzly hodnot maji
typy pro endpointy zBAO nebo zvlastniho slovniku jako podtridy
bao:BAO 0000179 (endpoint). V piipadé existence smérodatné odchylky vede z uzlu

endpointu predikdt bao:BAO 0002858 (has endpoint modifier) na uzel typu

bao:BAO 0002176 (standard deviation) sodkazem bao:BRO 0095007 (has

value) na hodnotu. K uzlim measure group je mozno piifadit komentar jako string,

na ktery se odkazuje predikat rdfs: comment.

Membranove interakce jsou popsany tabulkou interaction (Tab. 6). Centralni uzel pro

interakci s membranou (Obr. 7) mé typ bao:BAO 0002182 pharmacokinetic assay.

Navic oproti RDF PubChemu jsou zavedeny trojice pro teplotu pifi experimentu c¢i

vypoétu a naboj molekuly s predikatem repr:hasExperimentalCondition

s podobnou strukturou jako maji hodnoty méfeni a deskriptory. Pro endpointy

naméfenych hodnot byly vytvoteny typy jako podttidy endpointovych typti z BAO.

V MySQL databazi se zaznamy pro membranoveé interakce odkazuji do tabulek
substances, publications, methods a membranes. V RDF modelu se tento vztah projevuje
jako odkaz z uzlu zdznamu interakce na centralni uzel substance z domény sloucenin,

uzel zdroje dat z prostoru zdrojui. Uzly metody a membrany sdilejici doménu s interakci.
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Tab. 6: Cast schématu tabulky interaction.

Field Type Null Key
id bigint(11) NO PRI
id_membrane int(11) YES MUL
id_substance int(11) YES MUL
id_method int(11) YES MUL
temperature int(11) YES

charge varchar(45) YES

id_reference int(11) YES MUL
comment text YES

Position float YES

Position_acc float YES

Penetration float YES

Penetration_acc float YES

Water float YES

Water_acc float YES

LogK float YES

LogK_acc float YES

LogPerm float YES

LogPerm_acc float YES

theta float YES

theta_acc float unsigned YES

abs_wil float YES

abs_wl_acc float unsigned YES

fluo_wl float YES

fluo_wl_acc float unsigned YES

Qy float YES

QY_acc float unsigned YES

It float YES

It_acc float unsigned YES
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Z tabulky interaction

bao:BAO_0002182 rdftype
pharmacokinetic assay
[« B=1
— [=] o]
[ =]
P ~ Slo
- \, bao:eA0_oosoniz) 8|35
| mmdbint:membranefid_membrane} n———-§ @
\ J has participant 9( =
S|
— o o
ol

mmdbint-int{id}

bao BAO_ 0000426 _|

Is measure group of = |,

cito:citesAsDataSource

»mmdbrefrefid_reference}

bao:BAO_0080012 (o . _
Whﬂps_|denl|ﬂers_urg.fmolmedeMM{|d_suhstance]:__

rdf-type

mmdbint:measure_group_int{id}

bap:BAC_0000212 3

has assay method mmdbint:method{id_method}

bao:BAC_0000040 |
measure group |

{comment}**xsd:string
*

rdfs:comment

¢ bao:BAC_0000208

\_repr-hasExperimentalCondition

»l

has endpoint
=endpoint=

bao:BAO_0000559
is endpoint of

v

mmdbint:measure_group_temperature_int{id} |

rditype | obo:PATO_D000146
temperature

1

mmudbint:measure_mol_group_charge_int{id} |

5i0:S10_000221 | obo:NCIT_C42559

rdf:type

5i0:S10_000300
has value

sio: CHEMINF_000120

has unit degree Celsius

Sio SI0_000300

charge
has value

{temperature}**xsd:int

{charge}**xsd:string

* rdf:type
| mmdbint-endpoint_logk_intfid} —————»{ mmdbvoc:LogK |

* rdf-type
| mmdbint.endpoint_logperm_int{id} mmdbvoc:LogPerm

=5
§§ si0:S10_000221 N obo:NCIT_C70455
§ E has unit Mole per Mole
S|E

= .
ola bao:BAO_0095007 ul e
gg has valie » {Logk}"“xsd.double
=4 w
2|2
4

|mmdhinl:endpoint_logk_stde\r_inl{id}

rditype [bao:BAO_0002176
standard deviation

bao:BAC 0085007

» {LogK_acci**xsd.double

sio:SI0_000221
has unit

o| 0bo:NCIT_C102406
i cmis

bao:BAO_0095007 » {LogPerm}*xsd:double

has value

rdftype -
|mmd bint:endpoint_logperm_stdev_int{id} e g?:h%:rodﬁoenv?St?gr?

bap:BAO 0095007

baoBAO 00002858

» {LogPerm_acc}**xsd:double

has value has value
* rdf-type * rdf-type
| mmdbint;endpoint_position_int{id} mmdbvoc:PositionOfinima ] | mmdbintendpoint_penetration_int{id} I—b[mmdbvoc:F‘enetrationBarrier]
o |5 oS
FH=3 sio:S10_000221 obo:NCIT_C67323 2 E siocSI0_000221
£ - (o) - > mmaocicatio
<|E has unit i Nanometer =S has unit g TIEEEELD
2 = 2 =
L=3 . i=3 .
ola bao:BAO_0095007 e ola bap:BAO_0095007 o P
é z has valie » [Position}*"xsd:.double Eé. g has valie » [Penetration}**xsd:double
= w =4 w
El= B|=

rdf:type -
(MmdDintenapoint_posilion_stdev_inkidy) - -7 g?:h%:rodﬁoe[ir?g;?

bao:BAO 0095007
has value

»{Position_acc}*xsd:double

| mmdbint:endpoint_penetration_stdev_int{id}

rdftype _[(bao:BAO_0002176
standard deviation

bao:BAO 0095007
has value

|

»{Penetration_acc}**xsd.double

* ostatni endopointy
na Obr. 8

Obr. 7: Diagram RDF grafu membranovych interakci. Ve sloZzenych zavorkach je uveden atribut
z prislusné tabulky. Uzel <endpoint> zastupuje misto uzll pro endpointy oznatené
hvézdou. Zbylé endpointy jsou na obrazku 8. Elipsoidni jsou centralni uzly zdznamd.
Zelené uzly jsou organizacni uzly zaznamtit MolMeDB, cervené jsou terminy ze slovniku
MolMeDB, Zluté jsou literaly a bilé jsou terminy z externich slovnikl a uzly RDF jinych

databazi.
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*

Z tabulky transporters - ostani endpointy

mmdbint:endpoint_water_int{id}

rdf:type

* rdf:type
mmdbvoc:DepthOfMinima] |mmdbint:endpoint_theta_int{id} I—b[ mmdbvoc:ContactAngle

L sio:S10_000221

has unit

bao:BAO_0095007

» mmdbvoc:kcalMol

has value

bao:BAO 00002858

mmdbint:endpoint_water_stdev_int{id}

L bao:BAO_0095007

» [Water}**xsd.double

rdfype (hao:BAC_0002176
standard deviation

has value

» {Water_acc}**xsd:double

sio:S10_000221

has unit

bao:BAO_0095007

>
»

[ obo:NCIT_CB8557
[Degree Unit of Plane Angle

has value

bao:BAO 00002858
has endpoint modifier

¥ {theta}**xsd:.double

bao:BAO_0002176
standard deviation

rditype
| mmdbintendpoint_theta_stdev_int{id} b
L bao:BAQC_0095007
has value

» {theta_acc}**xsd:-double

o| obo:NCIT_CG7328
7 Nanometer

» {fluo_wi}**xsd:double

bao:BAO_0002176
standard deviation

¥ {fluo_wl_acc}**xsd:double

* rdf:type * rdf-type
|mmdhinl:endpoint_abs_wl_int{id}I—b[mmdbvuc:AbsorbliunWavelength] |mmdbinl:endpoint_fluo_wl_int{id}I—b[mmdhvoc:FIuorescenceWavelengm]
@ ] @ ]
= =
2E sio:S10_000221 o] obo:NCIT_CE7328 2z sio:S10_000221
=4S has unit d MNanometer =41 has unit
Sie Sle
k=] . k=] .
Ol bao:BAO_0095007 . =] =% bao:BAO_0095007
ZE has value g SIS ZI2 has value
S| s|e
sz sz
e —— rdf1ype hao:BAO_0002176 e ——  rdftype
|mmdblnt.endpomt_abs_wl_sidev_mt{ld} standard deviation |mmdblnt.endpomt_ﬂuo_wl_sidev_mt{ld}
L bao:BAO_0095007 L bao:BAQC_0095007
0 has value ¥ {abs_wl_acc}**xsd:.double 0 has value
rdf-type * rdf-type

%*
| mmdbint-endpoint_qy_int{id} I—b[ mmdbvoc: QuantumYield ]

bao:BAO_0095007

| mmdbintendpoint_H_int{id} I—b[mmd bvoc:Fluorescencelifetime ]

has value

bao:BAO_ 00002858
has endpoint modifier

> [QY} xsd .double

- - — - rdftype  (bao:BAO_0002176
| mmdbmte[dpmnt_qy_stdev_lnt{m} standard deviation

bao:BAO_0095007

has value

> [QY} xsd .double

sio:S10_000221

obo:NCIT_CT73767

has unit

bao:BAO_0095007

> - .
»

Nanosecond

has value

bao:BAO 00002858
has endpoint modifier

» {It}*x=d:double

bao:BAO_0002176
standard deviation

rditype
| mmdbint:endpoint_It_stdev_int{id} b
L bao:BAO_0095007
has value

¥ {i_acc}**xsd.double

Obr. 8: Diagramy RDF grafi ostatnich endpointi (viz. Obr 7). Ve slozenych zavorkach je
uveden atribut z ptislusné tabulky. Elipsoidni jsou centralni uzly zaznamu. Zelené
uzly jsou organiza¢ni uzly zdznamti MolMeDB, Cervené jsou terminy ze slovniku
MolMeDB, zluté jsou literaly a bilé jsou terminy z externich slovnikti a uzly RDF

jinych databazi.
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z tabulky transporters
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has endpoint modifier _ has endpoint modifier

) rdftype L | MEvpe (o BAO 0002176
S : bao:BAO_0002176 — o 1 = BAO
mmdbira-endpoint_pkm_rafidy——— "2 SAC_00 7 """“b”a-e”{""’[‘—""'—"a{'d}. standard deviation

L bao:BAO_0095007 bao:BAD_0095007

» [Km_accy"xsd:double » {Ki_acc}"xsd-double

has value has value
* rdf:type . rdf.type
mmdbira:endpoint JecEO_tra{id}: ve DBGZBPEEEUS%D%% mmdbint-endpoint_substrate_trafid} }ﬁb{ mmdbvoc:SubstrateBindingAssay
bao:BAO_0002666 > [EC501 xsd-double bao'BAO_0085007 repr{CASE type

WHEN 1 THEN "PositiveResult’
WHEN 2 THEN "NegativeResult}

has concentration value has value

bao:BAO_D002858
has endpoint modifier

rdfiiype . * rdf-type
Immdbtra-endpoint_pec50_trafid} ';?:th:rOd—doeﬂv?g:i;? 'mmabint:endpoint_inhibitor_trafid} yp mmdbvoc InhibitionAssay

L bao:BAD_0002666
has concentration value

»[EC50_acc}**xsd.double repr{CASE type
WHEN 3 THEN "PositiveResult

WHEN 4 THEN 'NegativeResuli}

has value
*
mmdbira:endpoint_pic50_trafid}

rdttype _|bao:BAO_0000199

pIC50

z tabulky transporter_targets
bao:BAQ_0002666 . e

has concentration value *_{IC503""xsd:double

e T rdftype [
; ; ) . \ bao:BAC_0000283
bao:BAD_0002858 _ http:/ipurl uniprot org/unirproti{uniprot_id} transporter
has endpoint modifier — _— sislabel
) rdfs:labe
Y . -
rdf:type . g Axsd:
fmdbira endpoint_pics0_rafid}——Pe_y| bao:BAQ_0002176 fname}*txsd:string
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obo:ERO_0000547 Y : o
has_uniPROT_ID ¥ funiprot_id}*xsd:string

bao:BAO_0002666 ;
has concentration value T C50_acci xsd.double

Obr. 9: Diagram RDF grafu pro jmenny prostor transportérovych interakci. Ve slozenych zavorkach je
uveden atribut z prislusné tabulky. Uzel <endpoint> zastupuje misto uzli pro endpointy
oznacené hvézdou. Elipsoidni jsou centralni uzly zaznami. Zelené uzly jsou organizacni uzly
zaznaml MolMeDB, Cervené jsou terminy ze slovniku MolMeDB, Zluté jsou literaly a bilé jsou
terminy z externich slovnikti a uzly RDF jinych databazi.
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Tab. 7: Cast schématu tabulek methods a membranes.

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
type int(11) YES UNI
name varchar(150) YES
description text YES
references text YES

Tabulky pro membrany a metody maji stejna schémata (Tab. 7). RDF grafy umozuji
popsat metody a membrany nazvem, opét uvedenym obecnym predikitem

rdfs:label, typem a piipadnym popisem v HTML formatu a citaci na jeho zdroj coz

odpovida moznostem popisu tabulek membranes a methods (Obr. 10). Uzel metody je

uréen typem bao :BAO 0002753 (assay method component), ktery je velice obecny,

avSak jeho podtiidy uz jsou pfili§ tizce vymezené na to aby zahrnovaly SirSi spektrum
vypocetnich a experimentalnich metod. Pro uzel membrany byl vytvofen vlastni typ s IRI

mmdbvoc : MembraneMode 1. Terminy pro membrany v jinych ontologiich jsou zatim

prilis tzce vymezené a obvykle popisuji bunéénou membranu se vSemi jejimi
komponenty, coz neodpovida membranovym modeltim pouzitym ve vypoctech a mnohdy

ani experimentech.

Pro membrany bylo také vytvofeno mapovani na jejich lipidové komponenty
v databazi ChEBI. Jde ale jen o hrubé manualni propojeni uzIli nékterych membran s IRI

molekul v ChEBI ontologii za pomoci predikdtu bao:BAO 0090004 (has part). Pro

nekteré komponenty byly v databazi ChEBI vytvofeny nové zaznamy (CHEBI:183652,
CHEBI:183653, CHEBI:183654).

Transportérové interakce jsou uloZeny v tabulce transporters (Tab. 8). Uzly pro

transportérova méfeni (Obr. 9) jsou typu bao:BAO 0003008 (transporter assay).

Datovy model je organizovan velice podobnym zptsobem jako v pfipadé membranovych

meéreni.
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Z tabulky membranes

rdf type
mmudbint membrane{id} 4)[ mmdbvoc:MembraneModel
l rdis:label .
{ {name}**xsd:string

dc:description

dcterms:hibliographicCitation -

\_bao:BAC_ 0090004 [
has part -

obo:CHEBI_=id*= I

7 tabulky methods

rdf type
mmdbint:method{id}
l rdis:label .
{ {name}**xsd:string

dc:description

» {description}**rdi: HTML

¥ {references}*rdf HTML

*manuadlné dohledano
a dopinéno

bao:BAO_0002753
assay method component

dcterms:hibliographicCitation -

Obr. 10: Diagramy RDF grafii membrana metod. Ve sloZenych zavorkach je uveden atribut
z ptislusné tabulky. Elipsoidni jsou centrdlni uzly zdznamua. Zelené uzly jsou
organizacni uzly zaznamii MolMeDB, cervené jsou terminy ze slovniku
MolMeDB, Zluté jsou literaly a bilé jsou terminy z externich slovnikli a uzly RDF

jinych databazi.

Tab. 8: Cést schématu tabulky transporters.

» {description}**rdi: HTML

¥ {references}*rdf HTML

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
id_substance int(11) NO MUL
id_target int(11) NO MUL
type int(150) NO

note text YES

Km float YES

Km_acc float unsigned YES

EC50 float YES

EC50_acc float unsigned YES

Ki float YES

Ki_acc float unsigned YES

IC50 float YES

IC50_acc float unsigned YES
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Tab. 9: Cast schématu tabulky transporter_targets.

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
name varchar(150) NO

uniprot_id varchar(50) NO UNI

Komplikovangjsi situace je v ptipadé vysledku na typ interakce. Hodnoty pro tento
atribut jsou v tabulce transporters ¢isla a ty jsou namapovana k ndzvu interakce.
Moznych interakci, se kterymi MolMeDB pocita je celd fada a zahrnuji typy jako neurcity
druh interakce nebo neznamy druh interakce, coz vytvoreni jasného datového modelu
komplikuje. Nicméné se v soucasnosti (kvéten 2022) v databazi vyskytuji jen 4 typy —
substrate, nonsubstrate, inhibitor a noninhibitor. K témto typim je pfistupovano jako
k vysledku méfeni, jestli ligand s transportérem vykazuje nebo nevykazuje substratovou
¢i inhibi¢ni aktivitu a vysledek se udava jako pozitivni nebo negativni. K jejich

zaznamum byly vytvofeny tiidy mmdbvoc:SubstrateBindingAssay a

mmdbvoc:InhibitionAssay jako podtiidy bao:BAO 0080024 (binary

endpoint).

Transportéroveé proteiny jsou popsany tabulkou transporter_targets (Tab. 9). RDF graf
pro transportéry sdili jmenny prostor s transportérovymi méfenimi (Obr. 9). Uzel
transportéru ma typ oznacujici transportér a je popsany nazvem na ktery odkazuje opét

predikdt rdfs:1label a PDB ID na ktery odkazuje predikdt obo:ERO 0000547

(has_UniPROT_ID). IRI uzlu transportéru je vytvoien ze vzoru perzistentni URL pro
protein v databazi UniProt a  uniprot_id  transportéru  ve  formé

http://purl.uniprot.org/unirprot/ {uniprot_id}.
3.2.3 Publikace

Datovy model pro zdroje (Obr. 11) byl ¢aste¢né inspirovan RDF modelem pro dokumenty
ChEMBLu a PubChem Reference. Nicméné v prvé fadé bylo zdmérem efektivné

reprezentovat Udaje v tabulce publications (Tab. 10).

Popis databazi ma jiné naroky nez popis publikaci. Vzhledem k tomu ze se v tabulce
publications nachazi jen 5 databazi, které nejsou nijak odliSené od publikaci, byl pro

databaze vytvoren samostatny model a jich dataset vypracovan manudlné.
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Tab. 10: Cast schématu tabulky publications.

Field Type Null Key
id int(11) NO PRI
citation text YES

doi varchar(60) YES UNI
pmid int(11) YES UNI
total_passive_interactions int(11) YES
total_active_interactions int(11) YES
total_substances int(11) YES

z tabulky publications - vée mimo databdze

dft determs biblograpicCitati
dcterms:BibIiographicCitation]< retype mmdbrefreffidy o DD OOTEMELIAION o i toniixsd string

L bibo-doi

{doi}**xsd:string
fmdbtra-tragtransporters igy, C/10-isCitedAsDatasourceBy bibo:pmid
—n WHERE J
transporters.id_reference =
publications.id}

{pmid}**xsd:string

doterms:subject

mmdbintint{interaction.id
WHERE
interaction.id_reference
= publications.id}

cito;isCitedAsDatasourceBy l
A

hitps-identifiers.org/molmedb/MM{substances.id WHERE
(substances.id = interaction.id_substance AND interaction.id_reference = publications.id)
OR (substances.id = transporters.id_substance AND transporters.id_reference = publications.id)}

G
@
=
=3
o rdf:type .
g demitypes:Dataset
T
=
=
dcterms:biblograpicCitation - -
P =nazewv=""x5d:string
cito:isCitedAsDatasourceBy i Al
rdfs:seeAlso
E ™ mmdbref ref<id= »| <URL=
databaze

Obr. 11: Schéma RDF grafu zdroji. Ve slozenych zavorkach je uveden atribut z piislusné
tabulky. Ve S$picatych zavorkach jsou uvedené manualné¢ dopliiované hodnoty.
Elipsoidni jsou centralni uzly zdznami. Zelené uzly jsou organizacni uzly zaznamu
MolMeDB, zluté jsou literaly a bilé jsou terminy z externich slovniki a vnéjsi
odkazy.

47



Centrélni uzel pro databdze ma typ dcmitypes:Dataset. Pomoci predikatu

dcterms:bibliographicCitation se odkazuje na nézev, tak jak je uveden ve

sloupci atributu citation a pomoci rdfs: seeAlso na URL databaze.

Centralni uzel publikace ma typ dcterms:BibliographicResource. Pomoci

predikatu dcterms:bibliographicCitation se odkazuje na hodnotu atributu

citation tabulky publications. Tento atribut je v mnoha ptipadech (mimo primarniho
klice) jediny bez hodnoty NULL. Mapovani relacnich zdznamt na RDF ptedpoklada ze
Vv téchto pfipadech jsou pro tento atribut uvedeny dostatecné tdaje k jednoznacné
identifikaci dokumentu lidskym uzivatelem. Z uzli zdznama s existujicimi pfisluSnymi

Udaji vedou predikaty bibo:pmidabibo:doi nahodnoty ze sloupci atributi pmid a

doi s pfislusnymi identifikatory. Dal$i atributy jako journal, authors, year atd. byly
vzhledem k vysoké variabilité zplisobu zapisu a velmi ¢asté absenci vyhodnoceny jako
Spatné pouzitelné a pro identifikaci publikace vedle citace, doi a pmid jako redundantni a
nejsou tedy reprezentovany RDF modelem. V piipadé Ze by se situace zménila, muze byt

model rozsifen.

Tabulka publications mimo jiné uvadi i pocty interakci a substanci pro jednotlivé
zdroje. Misto toho byl zvolen piiméjsi pfistup kdy se centrdlni uzel pro databaze i

publikace odkazuje na centralni uzly substanci pomoci dcterms:subject a na

centralni  uzly = membranovych i  transportérovych  interakci  pomoci

cito:isCitedAsDataSourceBy.
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3.3 Slovnik MolMeDB

Pro vyjadfeni zdroja, pro které nebylo nalezeno vhodné URI byly zavedeny docasné
terminy. Vesmés se jednd o typy rozsifujici ontologii BioAssays o nové podtiidy. Jeden
termin je individuum jednotky ze tiidy ze slovniku NCIT, ze kterého byly pouzZity ostatni
jednotky v datovém modelu. Slovnik MolMeDB je vyjadien pomoci jazyka OWL 2 a je
soucasti  pfilohy  (V aktudlni  verzi je rovnéz dostupny na  adrese

https://github.com/DominikMartinat/rdf-mmdb). VSechny uvedené terminy patii do

jmenného prostoru mmdbvoc. Slovnik je soucasti ptilohy.
3.3.1 Tridy endpointi transportérovych méreni

e :PKm — Zaporny logaritmus koncentrace substratu pii poloviné maximalni

rychlosti enzymatické reakce. Podtiida bao:BAO 0000477 (Km).

e :InhibitionAssay — Vysledek méfeni zda sloucenina inhibuje enzym.

Podtfida bao:BAO 0080024 (binary endpoint).

e :SubstrateBindingAssay - Vysledek méteni zda enzym vaze slouceninu

jako substrat. Podttida bao : BAO 0080024 (binary endpoint).

3.3.2 Tridy endpointi membranovych méieni

e :LogK — Logaritmus parti¢niho koeficientu mezi oktanolem a vodou. Podtfida

bao:BAO 0002128 (physical property endpoint).

e :LogPerm —  Logaritmus  membranové  permeability.  Podttida

bao:BAO 0002808 (permeability).

e :PositionOfMinima — Vzdalenost minima kiivky potencidlni energie od

sttedu membrany podél normaly. Podtfida bao:BAO 0002118 (graphical

calculation endpoint).

e :PenetrationBarrier — Penetrani bariéra (rozdil hodnoty minima a

maxima na kiivce potencidlni energie). Podtfida bao:BAO 0002118

(graphical calculation endpoint).

e :DepthOfMinima — Hloubka minima uvnitt membrany. Podtfida

bao:BAO 0002118 (graphical calculation endpoint).
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http://www.bioassayontology.org/bao#BAO_0002118

3.3.3

3.34

:ContactAngle —  Uhel kontaktu na membrang. Podtfida

bao:BAO 0080028 (quantified endpoint).

:AbsorbtionWavelength — VInova délka svétla pfi maximalni absorbci.

Podtiida bao:BAO 0002118 (graphical calculation endpoint).

:FluorescenceWavelength — VInova délka svétla pfi maximalni

fluorescenci. Podtiida bao : BAO 0002118 (graphical calculation endpoint).

:QuantumYield — Pocet vyskytl jevu piipadajici na absorbci jednoho fotonu

systémem. Podtiida bao : BAO 0000179 (endpoint).

:Fluorescencelifetime —Doba trvani excitovaného stavu fluoroforu pred

emisi fotonu a navratem do zakladniho stavu. Podtfida bao:BA0O 0002114

(time endpoint).
Ostatni tridy

:MembraneMode 1 —Model biologické membrany pouzity pii experimentalnim

meéfeni nebo vypoctu interakci molekul s membranou. Zahrnuje bunécéné
membrany, modelové lipidové membrany, nelipidové membranové modely

(napf. oktanol) atd. Podtiida bao:BAO 0003114 (assay biology component).

Individua jednotek

:kcalMol — Odvozena jednotka energie odpovidajici 1000 kaloriim na jeden

mol. Instance tfidy obo:NCIT C70444 (Unit of Molar Energy).
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3.4 Generovani a publikace RDF datasetu

Jiz v rané fazi projektu byl projeven zajem o RDF dataset MolMeDB provozovateli
Integrované databaze malych molekul (IDSM), coz je databaze integrujici RDF datasety
(Galgonek & Vondrasek, 2021). Vice o0 IDSM v ¢asti 2.7.1 Integrace RDF datasett. Bylo
tedy rozhodnuto vyuzit pro generovani RDF datasetu a sluzbu SPARQL kapacity IDSM.

Béhem akce Biohackathon Europe 2021 byla v ramci projektu FAIR Lipids vytvofena
prvni verze schématu RDF systému MolMeDB a z n¢j pomoci jazyka R2ZRML mapovani
z rela¢niho do sémantického datasetu spole¢né se slovnikem v jazyce OWL. Mapovani a
slovnik byly spole¢né¢ s relacnim datasetem MolMeDB pieddny Jakubu Galgonkovi,
Ktery spomoci mapovani vygeneroval dataset obsluhovany SPARQL sluzbou

s endpointem v rdmci IDSM (Bolleman et al., 2021).

V IDSM bylo pro MolMeDB vytvoieno relaéni schéma pro PostgreSQL databazi
navrzené s ohledem na zamyslené RDF schéma. Poté bylo vytvofeno mapovani ze
schématu PostgreSQL databaze na zamyslené RDF schéma pro pteklada¢ mezi SPARQL
sluzbou a PostgreSQL. Nakonec byl relacni dataset MolMeDB uloZen do pfipravené
databaze IDSM a byl vytvoten pfislusny SPARQL endpoint.

RDF dataset generovany IDSM byl dale upravovan spole¢né s tim, jak se vyvijelo
schéma RDF MolMeDB do soucasné podoby. Tento dataset je mozno dotazovat pomoci

SPARQL endpointu na adrese https://idsm.elixir-czech.cz/spargl/endpoint/molmedb.

Cely dataset je mozno stahnout ve formatech RDF/XML, N-triples a Turtle na webu
MolMeDB.

Pouzit¢é mapovani je ve formatu R2RML soucasti pfilohy. Aktualizované verze

mapovani jsou piistupné na adrese https://github.com/DominikMartinat/rdf-mmdb.
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3.5 Dereference

Pro URI RDF MolMeDB byla vyhrazena subdoména rdf.molmedb.upol.cz. Veskeré
dotazy zaslané na zminénou adresu budou pomoci reverzniho proxy piedany na REST
API databdze. Samotné funkce pro dereferenci byly tedy implementovany jako nové
endpointy REST API.

Generovani reprezentace zdroje je implementovano pomoci dotazovani SPARQL
endpointu (viz pfedchozi ¢ast). Pro strojové Citelné formaty (RDF/XML, Turtle,
N-Triples, CSV, TSV) je piipravena Sablona URL jednoduchého DESCRIBE dotazu,
do néhoz se dosadi dereferovana URI a dojde k pfesmérovani na SPARQL endpoint.

Format odpovédi je urcen priznakem Accept hlavicky HTTP zadosti.

HTML reprezentace se generuje pomoci jednoduchych SELECT dotazl za pouziti
funkci modifikované PHP knihovny SPARQLIib. Trojice, kde URI figuruje jako subjekt
a kde jako objekt se generuji zvlast, v obou piipadech ale obdobné. Nejprve se pomoci
SPARQL dotazu na predikaty v hledanych trojicich vygeneruje dvojrozmérné pole jejich
popisit (kazdy takovy popis predikatu se sklada z jeho celé URI, zkracené URI a,
v piipadé Ze existuje, nazvu ktery je vontologii K predikatu piipojen pomoci

rdfs:label), poté je pro kazdy predikat zaslan SPARQL dotaz zjist'ujici, které uzly

jsou témito predikaty spojeny s dereferovanou URI. Oproti popisu predikati obsahuje
popis nepovinnou polozku typ literalu. Hodnota literalu se ulozi na stejnou pozici,
kam by se ukladala URI a pole popisii uzlu se pak ptipoji jako soucast popisu piislusného

predikatu. Piiklad takového pole ukazuje obrazek 12.

Pocet generovanych uzli ke kazdému predikatu je omezen pomoci LIMIT ve
SPARQL dotazu, coz znacné¢ zvySuje rychlost vyhodnoceni dotazu a zatéz pii nasledném
generovani HTML dokumentu. V soucasnosti je limit stanoven na 300 uzld na predikat.
Vysledkem této Casti je pole popist predikati doplnénych o popisy uzli a indikator,

zda bylo pro néktery predikat dosaZeno limitu.
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predikat kratka URI | predikat celd uri predikat nazev pole popipsu objektd

ob]elgRl:.lra tka ob]illi'tﬂcela objekt nazev objekt typ
rdis-label http:/hwnw....
'Caffeing” 'Caffeing” - hitpoifwww....
objekl'.JtFZratka objeukélcela objekt nazev objekt typ
_ mmdbsub:MM...| https:/irdf...
sio:S1C_000008 hitp:/fisem...
mmdbsub:MM._. hitps:f/...

Obr. 12: Vicerozmérné pole pro generovani HTML reprezentace kofeinu. Polozkami prvniho
rozmeéru jsou jednorozmeérna pole odpovidajicim fadkiim. Posledni polozkou pole na
fadku je dalsi vicerozmérné pole popisujici objekty, které predikat k URI kofeinu
ptipojuje.

Z takto ziskanych tdaji se generuje HTML dokument v pohledu (Obr. 13). Pohled
dostava na vstupu dvé pole a dva indikatory z predchozi ¢asti popisujici vstupni a
vystupni trojce dereferované URI. HTML reprezentace je generovana formou dvou
tabulek, nejprve pro vystupni RDF trojice a poté pro vstupni RDF trojice. URI jsou
prezentovany ve své zkracené formé a nezkradcené URI jsou pouzity pro vytvoreni
odkazt. Pokud byl nalezen nazev uzlu, je uveden v zavorkach za URI. Literaly jsou

uvedeny v uvozovkéch a jsou ndsledovany URI jejich typu.

V ptipad¢, ze bylo indikovano dosaZeni limitu, je nad piislusnou tabulkou uvedeno
varovani, Ze nejsou zobrazeny vSechny trojice a je nabidnut odkaz na vyhledani vSech

trojic, ve kterych dereferovana URI figuruje pomoci SPARQL dotazu DESCRIBE.
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outgoing triples

‘ predicate || object ‘
‘rd fs:label | "1-octanol""*http:/www.w3.0org/2001/XMLSchema#string ‘
‘rd fitype ||111L11d bvoc:MembraneModel (membrane model) ‘

"n-Octanol is well used as a model solvent mimicking interactions of
de:description compounds with membrane.
"Ahttp://www.w3.0rg/2001/ XML Schema#string

bao:BAO_0090004|obo:CHEBI_16188

incoming triples

WARNING: There are more subjects, than can be shown here.
To see complete resource description refer to SPARQL service HERE.

‘ predicate H subject ‘
bao:BAO_0090012 lmmdbint:int101944 |
mmdbint:int1 25502
mmdbint:int133400

mmdbint:int137778

mmdbint:int142922

Obr. 13: HTML reprezentace uzlu mmdbint:membrane54. V tomto pfipadé byl dosazen limit
poctu objektt vstupnich trojic a bylo vydano varovani.

Ilustra¢nim piikladem mize byt dereference URI pro membranu DOPC

https://rdf.molmedb.upol.cz/interaction/membrane3. Klient posle

zadost o dereferenci URI jako HTTP pozadavek. Dereferenéni funkce rozhodne o dal§im

postupu podle hodnoty v piiznaku Accept v hlavicce.

Pokud je pozadovan strojové Citelny format dojde K pfesmérovani na URL
https://rdf . .molmedb.upol.cz/api/rdf/interaction/membrane3/R
DFXML. Funkce REST API vytvoii URL pro pfislusny DESCRIBE dotaz pro SPARQL

endpoint a dojde k dal§imu pfesmérovani na tuto adresu. Vysledna odpovéd ma
V hlavicce stavovy kéd 200 OK a v téle pozadovany dokument. Uvedeny proces ilustruje

obrazek 14.
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Pokud je pozadovin HTML  dokument,

https://rdf .molmedb.upol.cz/api/rdf/interaction/membrane3/H

prob&hne

piresmérovani

TML a generovani HTML reprezentace podle vySe zminéného postupu (Obr. 15).

Zvlastnim piipadem jsou URI slovniku a molekul. U slovniku probiha dereference

pomoci hash URI a podporovan je zatim jen XML format.

URI molekul se pifi pozadavku vraceni HTML dokumentu pifesméruje na stranku

molekuly v databdzi MolMeDB.

-
metoda: GET

adresa: https:/irdf. molmedb.upol.cz/interaction/fmembrane3
"Accept™"application/rdi+xml"

p

[status: 303 presmérovani

adresa: hitps:/irdf. molmedb.upol.cz/apiirdfiinte raction.-’membrane?,.'RDFXML]

J

(

metoda:GET
"Accept™"application/rdf+xml"

adresa: hitps:/irdf. molmedb.upol.cz/apiirdfiinteraction/membrane3/RDFXM

)

status: 303 pfesmérovani
adresa: <URL DESCRIEE dotazu pro mmdbint:membrane3=

.

& ¢
uzivatelsky l
klient

-
metoda: GET

adresa: <URL DESCRIBE dotazu pro mmdbint membrane3=
"Accept™"application/rdi+xml"

p

.
} v

status: 200 OK
télo odpovédi: <RDF/XML dokument popisujici mmdbint:membrane3=

|

Obr. 14: Dereference URI mmdbint :membrane3 na RDF/XML dokument. Cervend je
znacena komunikace ze strany uzivatelského klienta, modie ze strany webového

serveru MolMeDB a Sedé¢ ze strany serveru IDSM.
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https://rdf.molmedb.upol.cz/interaction/membrane3

PoZadavek na dereferenci je zaslan na
subdoménu rdfs.molmedb.upol.cz a
presmérovan na endpoint REST API.

metoda:GET
adresa: https://rdi.molmedb.upol.cziinteraction/membrane3
"Accept”"texthiml"

status: 303 pfesmérovani
adresa: hitps-//rdf. molmedb.upol.cz/apifrdffinteraction/membrane3/H TML

r,

J

metoda: GET
adresa: https:/rdf.molmedb.upol.cz/apifrdflinteraction/membrane3/(HTML
"Accept”"textmiml”

i%omeDB

=

rdfs.molmedb.upol.cz
subdoména

S

<
«<

uzivatelsky status: 200 OK
klient télo odpovédi <HTML dokument popisujici mmdbint:-membrane3=

@ Z vysledku dotazovani se
vytvofi HTML reprezentace
mmdbint:memrbane3 a
vyda se v téle odpovadi.

SELECT dotazovani na
RDF trojice obsahujici
mmdbint:membrane3.

Obr. 15: Dereference URI mmdbint : membrane 3 na HTML dokument. Cervené je zna¢ena
komunikace ze strany uzivatelského klienta, modie ze strany webového serveru

MolMeDB a $ed¢ ze strany serveru IDSM.
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4. VYSLEDKY

Vyslednym produktem této prace je RDF verze databdze MolMeDB. Systém
obsluhujici RDF dataset MolMeDB je distribuovan mezi samotnou MolMeDB a IDSM

(Obr. 16). Rela¢ni databaze MolMeDB slouzi v tomto systému jako zdroj dat a relacniho

schématu podle kterého se konstruuje RDF schéma a slovnik k jeho vyjadieni.

Rela¢ni dataset a mapovani z rela¢niho do RDF schématu se piedavaji IDSM, kde jsou

data ulozeny do pfipravené¢ho schématu PostgreSQL databaze. IDSM pak umoziuje

dotazovani datasetu pomoci SPARQL endpointu. Pomoci tohoto endpointu jsou také

generovany RDF datasety ptedavané MolMeDB. Ty jsou ke stazeni na adrese webu

https://molmedb.upol.cz. Podporované formaty jsou RDF/ XML, Tutle a N-Triples.

SPARQL endpoint se vyuziva i pti vyfizovani zadosti o dereferenci. Podporovano je

vyjednavani o formatu vydaného dokumentu pomoci pfiznaku Accept v hlavi¢ce zadosti.

?

o
pozadavek
dereference URI
0 HTML
uzivatelsky &
klient
HTML reprezentace
referenta URI

d @ @
@ @ @
RDF/XML N-TRIPLE TURTLE

RDF reprezentace
referenta URI

NI

odpovéd
SPARAQL sluzby

MolMeDB

web server

T

CeqCeqCed

RDF/XML N-TRIPLE TURTLE

RDF dataset
| i

SPARQL
dotaz

RDF schéma
a slovnik

relacéni
schéma

MysSQL
dataset

)

prekladaé

mapovani

Obr. 16: Schéma vysledného systému obsluhujiciho MolMeDB RDF dataset.
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4.1 Propojena data

RDF MolMeDB spliuje vSechna ¢tyfi pravidla ktera Tim Berners-Lee (2009) definoval

pro propojena data:

1. Pouziti URI pro nazvy entit.

2. Pouziti HTTP URI pro umoznéni vyhleddvani téchto nazva.

3. Pfi vyhledani URI poskytnuti informaci za pouziti standarda (RDF, SPARQL).
4

. Poskytnout odkazy na dalsi URI pro moznost objeveni dalSich véci.

Prvni ti pravidla jsou samo popisnd. Prvni pravidlo RDF MolMeDB spliuje jakozto
RDF databéze. Druhé pravidlo spliuje taktéz, vsechny URI datasetu byly vygenerovany
jako HTTPS URI. Terminy slovniku MolMeDB 1 pouzitych ontologii jsou taktéz
identifikovany pomoci HTTP a HTTPS URI. Tieti pravidlo je splnéno diky systému
dereference URI RDF datasetu a slovniku MolMeDB a SPARQL endpointu.

Ctvrté pravidlo je zamysleno primarné pro odkazy na souvisejici externi materialy.
RDF dataset tento pozadavek splituje. Externi odkazy v tomto datasetu navic hraji zasadni
roli pro interoperabilitu s jinymi databdzemi. Zadznamy molekul se odkazuji pomoci
predikdtu skos:exacMatch na URI svych protéjski v RDF databdzi PubChem,

ChEMBL, ChEBI a PDBj. Pro transportérové proteiny byly pouzity URI databaze

UniProt a zd&znamy membréan obsahuji odkaz na své komponenty v databdzi ChEBI.

Pouziti téchto odkazli umoziiuje snadno rozeznat, kdy zdznamy reprezentuji stejny
zdroj a usnadiuji tak praci s propojenymi datasety pomoci federovanych SPARQL
dotazii. Napiiklad RDF PubChem obsahuje informace o vysledcich screeningovych
meéfeni a UCasti v metabolickych drahach pro velkou ¢ast molekul popisovanych
v MolMeDB. Obdobné¢ RDF ChEBI poskytuje informace o jejich struktute, roli,
klasifikaci a vzajemnych vztazich. Tyto a dalsi informace je pak mozno kombinovat

s daty MolMeDB. Piiklady dotazl vyuzivajici interoperability jsou uvedeny v dalsi ¢asti.

Nicméné sémanticka sit’, na kterou je RDF MolMeDB pomoci téchto odkazt napojena
zahrnuje i datasety dalSich databazi. Ty se napf. mohou napojovat do stejnych databazi
pomoci stejnych URI jako RDF MolMeDB. Databaze LIPID MAPS se odkazuje do
databaze ChEBI. Diky tomu je napt. mozné identifikovat v této databazi nekteré

z lipidovych komponent membran v MolMeDB.

58


http://www.w3.org/2004/02/skos/core#exactMatch

4.2 Priklady federovaného dotazovani

Moznost federovaného dotazovani mé zasadni pifinos pro vyuzitelnost informaci
v databazi MolMeDB. Umoziuje filtrovat vysledky podle dalSich udajti, srovnavat naptic¢
datasety a celkové zasazuje informace o membranovych a transportérovych interakcich

do Sirsiho kontextu znalosti z biomedicinské domény.

Nasleduji priklady federovanych dotazii vyuzivajicich tato propojeni. Federované
dotazy zéaroven demonstruji funkénost SPARQL endpointu obsluhujiciho dataset RDF
MolMeDB. Vsechny tyto dotazy mohou byt vyhodnoceny endpointem na adrese

https://idsm.elixir-czech.cz/spargl/endpoint/molmedb .

Prvni dotaz (kod 9) demonstruje spojeni s databazi ChEBI. Pii vyhodnoceni dotazu
jsou nejprve v databazi ChEBI vyhledany slouceniny, které maji roli prolécivo.
Slouc¢eniny jsou v RDF ChEBI vedeny jako tiidy a jejich role se jim prid€luje tak, ze se
definuji jako podtiida OWL restrikce, jejiz prvky jsou spojeny predikatem has_role
s danou roli. V dalsi ¢asti dotazu se pro takto identifikovana proléciva vyhledaji jejich
protéjsky v MolMeDB.

PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>
PREFIX obo: <http://purl.obolibrary.org/obo/>

PREFIX owl: <http://www.w3.0rg/2002/07/owl#>

PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>

SELECT * WHERE {
SERVICE <https://idsm.elixir-czech.cz/spargl/endpoint/idsm>
{
?prodrug rdfs:subClassOf [ rdf:type owl:Restriction;
owl:onProperty obo:RO 0000087;
owl:someValuesFrom obo:CHEBI 50266 ]
}
?substance skos:exactMatch ?prodrug;
rdfs:label ?name
}

Kod 9: Federovany SPARQL dotaz identifikujici proléciva v databazi MolMeDB pomoci
databaze ChEBI. URL dotazu: https://tinyurl.com/29ncs3ec
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Druhy dotaz (Kod 10) demonstruje propojeni s RDF PubChem a strukturni
vyhledavani pomoci funckionality Sachem. Nejprve jsou v RDF PubChem vyhledany
1é¢iva schvélené americkym Utadem pro kontrolu potravina 1é¢iv (FDA). Ty jsou poté
opét identifikovany s jejich protéjsky v MolMeDB. SMILES téchto molekul jsou poté
zadany jako vstup pro strukturni vyhledavani funkcionality Sachem, pomoci které je
zjisténo, ke kterym prolécivim vybranym z vysledku piedchoziho dotazu 1é¢ivo patii

jako jeho substruktura. Vysledkem je seznam 1é¢iv, jejich nazvii a nazva proléciv.

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schemat>

PREFIX sio: <http://semanticscience.org/resource/>

PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>

PREFIX obo: <http://purl.obolibrary.org/obo/>

PREFIX vocab: <http://rdf.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/vocabulary#>
PREFIX sachem: <http://bioinfo.uochb.cas.cz/rdf/v1.0/sachem#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX substance: <https://identifiers.org/molmedb/>

SELECT ?FDA drug ?drug ?drug name ?prodrug name WHERE {
SERVICE <https://idsm.elixir-czech.cz/spargl/endpoint/idsm>
{ ?FDA _drug obo:has-role vocab:FDAApprovedDrugs }
?drug skos:exactMatch ?FDA drug;
rdfs:label ?drug name;
s10:8I0 000008 [ rdf:type sio:CHEMINF 000018;
5s10:SI0 000300 ?SMILES]
VALUES ?prodrug {substance:MM00470 substance:MM00629
substance:MM01437}
?prodrug sachem:substructureSearch [
sachem:query ?SMILES].
?prodrug rdfs:label ?prodrug name
FILTER (?drug !'= ?prodrug)
}

Kod 10: Federovany SPARQL dotaz identifikujici k prolé¢iviim z vysledku ptedchoziho
dotazu 1éCiva schvalend FDA, ktera jsou podstrukturami téchto proléciv. Vyuzity jsou
sluzby  databaze = PubChem a  rozSifeni  Sachem. URL  dotazu:
https://tinyurl.com/drynxxu5
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Databaze ChEMBL mimo jiné obsahuje informace o fazi schvalovani molekul jako
1é¢iv. Toho vyuziva dotaz z kddu 11, ktery zjist'uje, které substraty transportéru QOQUNQO

jsou v klinické fazi testovani.

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>
PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchemaf>

PREFIX cco: <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#>

PREFIX bao: <http://www.biocassayontology.org/bao#>

PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>
PREFIX mmdbvoc: <https://rdf.molmedb.upol.cz/vocabulary#>
PREFIX repr: <https://w3id.org/reproducemei#>

PREFIX uniprot: <http://purl.uniprot.org/uniprot/>

SELECT DISTINCT ?drug ?drug name WHERE {
SERVICE <https://idsm.elixir-czech.cz/spargl/endpoint/idsm>
{

TAN

?drug cco:highestDevelopmentPhase "3"""xsd:int

}
?substance skos:exactMatch ?drug ;
rdfs:label ?drug name
?assay bao:BAO 0090012 ?substance ;
bao:BAO 0090012 uniprot:Q9UNQO;
bao:BAO 0000208 [ rdf:type mmdbvoc:SubstrateBindingAssay ;
bao:BAO 0095007 repr:PositiveResult ].
}

Kod 11: Federovany SPARQL dotaz vyhledavajici substraty proteinu QOUNQO, které jsou ve
fazi klinického testovani za pomoci databdze ChEMBL. URL dotazu:
https://tinyurl.com/2p8c2frp
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Propojeni s RDF UniProt umoziuje napiiklad filtrovani podle taxont organismd, ze
kterych protein pochazi. V tomto piikladu se vyhledavaji lidské transportéry inhibované

Iékem Verapamilem a pfislusné hodnoty pICso (kod 12).

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>
PREFIX skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX bao: <http://www.biocassayontology.org/bao#>

PREFIX up: <http://purl.uniprot.org/core/>

PREFIX taxon: <http://purl.uniprot.org/taxonomy/>

PREFIX mmdbvoc: <https://rdf.molmedb.upol.cz/vocabulary#>
PREFIX repr: <https://w3id.org/reproduceme#>

SELECT ?transporter ?pIC50 WHERE {
?transporter rdf:type bao:BAO 0000283
SERVICE <https://sparqgl.uniprot.org/sparql>
{
?transporter up:organism taxon:9606
}
?assay bao:BAO 0090012 ?transporter;
bao:BAO 0090012 <https://identifiers.org/molmedb/MM00585>;
bao:BAO 0000208 [ rdf:type mmdbvoc:InhibitionAssay;
bao:BAO 0095007 repr:PositiveResult ];
bao:BAO 0000208 [ rdf:type bao:BAO 0000199;
bao:BAO 0002666 ?pIC50 ]
}

Kod 12: Federovany SPARQL dotaz ziskavajici hodnoty plCso pro vsechny lidské transportéry
inhibované lékem Verapamilem. URL dotazu: https://tinyurl.com/4uudae95
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Posledni dotaz demonstruji funkénost jinych typt propojeni. Dotaz z kodu 13
vyhledava k membranam nazvy jejich lipidovych komponent z databaze LIPID MAPS.

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#>
PREFIX bao: <http://www.biocassayontology.org/bao#>

PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#>
PREFIX owl: <http://www.w3.0rg/2002/07/owl#>

SELECT ?membrane name ?component ?lipid name WHERE {
?membrane bao:BAO 0090004 ?component;
rdfs:label ?membrane name
SERVICE <https://www.lipidmaps.org/sparqgl>
{
?lipid owl:equivalentClass ?component;

rdfs:label ?lipid name

}

Kdd 13: SPARQL dotaz vyhledavajici komponenty membréan v databézi Lipid Maps. URL
dotazu: https://tinyurl.com/ywm8m97f
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5. DISKUZE

Zavedeni RDF vyrazné zvysuje vyuzitelnost databaze MolMeDB zejména z pohledu
strojové Citelnosti dat a umoziuje integraci s jinymi projekty vyuzivajicimi RDF.
Moznosti takového vyuziti ukazuji napiiklad SPARQL dotazy v ptedchozi kapitole.
Implementace v rdmci IDSM pak umoznuje vyuzivat projekt Sachem pro strukturni

dotazovéni (kod 4), coz neni obvyklou schopnosti RDF databazi (Kratochvil et al., 2019).

Schéma RDF MolMeDB je dale mozné rozsitovat o dalsi uzly a odkazy, véetné odkaza
do RDF jinych databazi. Naopak RDF jinych databazi se boudou moct odkazovat do RDF
MolMeDB pomoci jeho URI, coz krom& moznosti integrace dat bude mit pfinos i ve

zvyseni viditelnosti databaze a snadnéjSimu ptistupu k datiim.

Do budoucna by bylo vhodné zavést ucelenou ontologii zabyvajici se metodami
méfeni a vypoctl interakci s membranami a modelovymi membranami samotnymi nebo
roz§itit néjakou jiz zavedenou. Z té€ch se nabizi zejména ontologie BioAssay. Samotna
MolMeDB by pak mohla byt rozsifena o tdaje o chemickém sloZeni membranovych
modell, coZz by umoznilo systematic¢téjSi mapovani membran na jejich komponenty

v chemickych databazich.

ZkuSenosti s RDF nékterych databazi ukdzaly na potfebu vytvofeni ptehledné
dokumentace shrnujici datovy model a pouzité slovniky. Bez ni je RDF dataset téZzko
pfistupny lidskému uzivateli, obzvlast pfi hojném pouziti URI tvart dostatecné
nepopisujicich jejich zdroj. Z tohoto divodu je planovano vytvofeni a zvefejnéni

dokumentace také v anglickém jazyce.

Pro vyssi uzivatelsky komfort je v planu vytvofit systém demonstra¢nich dotazu, které
budou ve spolupréci sIDSM umistény u endpointu, podobné jako pro jiné zde
integrované databaze. Tyto dotazy pak mohou tvofit zdkladni kostru, kterou si mize

uzivatel sam upravit tak, aby dotaz vyhovoval jeho potfebam.

Zdrojem téchto dotazii muze byt pouziti RDF MolMeDB v probihajicim vyzkumu
vlivu funkénich skupin molekul na jejich interakce s membranami, kde naptiklad
propojeni s databazi ChEBI umoziuje identifikovat, které latky v MolMeDB jsou 1é¢ivy
nebo prolécivy a prifadit 1é¢iva jejich potencialnim prolé¢iviim pomoci rozsifeni Sachem

(IDSM) pro vyhledavani molekularnich podstruktur.
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6. ZAVER

V této praci bylo popsdno vytvofeni RDF verze databdze interakce molekul
s membranami MolMeDB ke zlepSeni jejich FAIR charakteristik. Pro vyjadfeni
informaci zrela¢ni databaze MolMeDB bylo vytvoieno RDF schéma inspirované
schématy RDF PubChem a ChEMBL. Pro vyjadieni vztahu a tfid v tomto schématu byly
pouzity jiz zavedené ontologie jako BioAssasy, SIO nebo ontologie skupiny OBO. Byl

také vytvoren vlastni slovnik jako extenze BioAssay a NCIT.

Dale bylo vytvoifeno mapovani mezi relaénim a RDF schématem. To pak bylo
spole¢né s relacnim datasetem piedano integrované databazi malych molekul IDSM, kde
byl pro tato data piipraven SPARQL endpoint a piteklada¢ do RDF. Pomoci tohoto
endpointu je zajisténa dereference URI a generovani RDF datasetu, ktery je na webu
MolMeDB voln¢ ke stazeni. Dataset je pfistupny ve strojové Citelnych formatech
RDF/XML, Trutle a N-Triples. Dereference je krom téchto formatu mozna i v CSV a
TSV. Pro lidské uzivatele je zajisténa dereference na HTML dokument.

RDF MolMeDB je pomoci odkazl na jejich URI propojeno s RDF verzemi PubChem,
ChEBI, ChEMBL, PDB;j a UniProt. Propojeni existuje i s dal§imi databazemi, které se na
tyto URI odkazuji, jako napt. LIPID MAPS. Tyto databaze se pak napojuji na dalsi a
propojuji je tak s MolMeDB nepiimo. URI RDF datasetu MolMeDB pak umoziiyji jinym

RDF databazim odkazovani do tohoto datasetu.

Vysledkem je integrace databdze MolMeDB do sémantické sité spojujici biologické
databaze. Diky tomuto zapojeni je mozné provadét komplexni dotazovani vyuZzivajici
zarovein obsah MolMeDB 1 ostatnich databézi. Ptikladem vyuZiti této schopnosti je
vyuziti RDF MolMeDB ve v soucasnosti probihajicim vyzkumu vlivu funkénich skupin

molekul na jejich membrénove interakce.
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7. CONCLUSION

This thesis describes the creation of an RDF version of the molecule on membranes
interaction database MolMeDB to increase its FAIRness. An RDF schema inspired by
the RDF PubChem and ChEMBL schemas was created to express information from the
MolMeDB relational database. Established ontologies such as BioAssasy, SIO or OBO
ontologies were used to express relationships and classes in this scheme. A custom
vocabulary was created as an extension of BioAssay and NCIT ontologies.

After that, a mapping between relational and RDF schema was created. This was then
passed together with the relational dataset to the integrated small molecule database
IDSM, where an SPARQL endpoint and an RDF translator were prepared for this data.
This endpoint is used for URI dereference and RDF dataset generation. Dataset is
accessible from MolMeDB website. The dataset is available in machine-readable
RDF/XML, Trutle and N-triples formats. In addition to these formats, dereference is also
possible into CSV or TSV document. For human users dereference into HTML document

is provided.

The RDF MolMeDB is linked to the RDF versions PubChem, ChEBI, ChEMBL, PDBj
and UniProt using links to their URIs. There are also links to other databases that
reference these URIs, such as LIPID MAPS. These databases are then connected to others
and thus link them to MolMeDB indirectly. The RDF URIs of the MolMeDB dataset then

allow other RDF databases to reference this dataset.

The result is the integration of the MolMeDB database into a semantic network
connecting biological databases. Thanks to this involvement, it is possible to perform
complex queries using both MolMeDB content and other databases. An example of the
benefits of this capability is the use of RDF MolMeDB in the current research into the

influence of functional groups of molecules on their membrane interactions.
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. SEZNAM POUZITYCH SKRATEK

e API — Application Programming Interface

e ASCII — American Standard Code for Information Interchange
e BAO - BioAssay Ontology

e BIBO - Bibliographic Ontology

e CiTO - Citation Typing Ontology

e CSV/TSV - comma-separated values/ tab-separated values

e CURIE - Compact URI

e DC —Dublin Core

e DNS - Domain Name System

e doi — Digital Object Identifier

e ERO - Eagle-i Resource Ontology

e FAIR - Findability, Accessibility, Interoperability, and Reuse
e FDA —Food and Drug Administration

e HTML — HyperText Markup Language

e HTS - High throughput screening

e HTTP - Hypertext Transfer Protocol

e HTTPS - Hypertext Transfer Protocol Secure

e ChEBI - Chemical Entities of Biological Interest
e CHEMINF - Chemical Information Ontology

e |AO - Information Artifact Ontology

e ID —identifier

e IDSM - Integrated Database of Small Molecules

e |IRI - Internationalized Resource Identifier

e JSON - JavaScript Object Notation

e JSON-LD - JavaScript Object Notation for Linked Data
e LODD - Linked Open Drug Data

e mmdbint — MolMeDB interactions

e mmdbref — MolMeDB references

e mmdbsub — MolMeDB substances

e mmadbtra— MolMeDB transporters
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mmdbvoc — MolMeDB vocabulary

MolMeDB — Molecules on Membranes Database
MVC — Model-View-Controller

NCBO — National Center for Biomedical Ontology
NCIT — National Cancer Institute Thesaurus

OBO - Open Biological and Biomedical Ontology
OLS — Ontology Lookup Service

Open PHACTS - Open Pharmacological Concept Triple Store
OWL — Web Ontology Language

PATO - Phenotype And Trait Ontology

PDBj — Protein Data Bank Japan

pmid — PubMed identifier

R2RML - RDB to RDF Mapping Language

RDF — Resource Description Framework

RDFS — RDF Schema

REPR — REPRODUCE-ME Ontology

REST - Representational State Transfer

RFC — Request For COmments

RIF — Rule Interchange Format

RSA - Rivest-Shamir—Adleman sifra

SI10 — Semanticscience Integrated Ontology

SKOS — Simple Knowledke Organization System
SPARQL - SPARQL Protocol and RDF Query Language
SPOT - Samples, Phenotypes and Ontologies Team
SQL - Structured Query Language

TSL/SSL — Transport Layer Security/Secure Socket Layer
URI — Uniform Resource Identifier

URL — Uniform Resource Locator

W3C — World Wide Web Consortium

XHTML - Extensible HyperText Markup Language
XML - Extensible Markup Language
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10. PRILOHY

V ptiloze je zip soubor obsahujici RZRML mapovani z rela¢niho do RDF schématu, 2
Turtle soubory (zaznam databazi do literatury a pfipojeni komponent z ChEBI
k membranam) a slovnik MolMeDB. V aktualizovanych verzich jsou tyto soubory

pristupné i na URL https://github.com/DominikMartinat/rdf-mmdb.
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