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Co je cilem projektu?

Vytvorit databazi integrujici ruzné existujici databaze malych
molekul a zpristupnit je pomoci technologii Sémantického webu.
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Integrovana databaze malych molekul

Language files blank comment code
Java 477 18776 1533 62244
C 88 4153 543 12803
SQL 143 1728 419 6118
Velocity Template Language 84 316 32 3727
JavaScript 23 461 66 2367
XML 16 279 24 1745
CSS/Sass 13 205 22 684
Bourne Shell 14 224 75 503
HTML 6 85 20 410
Markdown 2 66 %) 327
make 9 18 %) 257
SUM 875 26311 2734 91185
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Co je Sémanticky web?

e predstaven Timem Berners-Leem v roce 2001
e mel prinést posun od , web of hypertext” k ,,web of data“

* “The Semantic Web will bring structure to the meaningful
content of Web pages, creating an environment where
software agents roaming from page to page can readily carry
out sophisticated tasks for users.”

e “The Semantic Web is not a separate Web but an extension of
the current one, in which information is given well-defined
meaning, better enabling computers and people to work in
cooperation.”
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Resource Description Framework

* umoznuji vytvaret tvrzeni o zdrojich (resources)

e pro identifikaci zdroju a jejich vlastnosti se pouzivaiji IRI
* je jednoznacna
e tvrzeni maji nasledujici formu:
* <subject> <predicate> <object> .
* v noveé verzi volitelné jesté <graph>

* logické schéma je mnohem blizsi konceptualnimu

e pro dotazovani se vyuziva jazyk SPARQL
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Resource Description Framework

Leonardo Da Vinci

Alice http://dbpedia.org/resource/

http:/fexample.org/alicetime Leonardo_da_Vinci

dcterms:title

>

» “Mona Lisa”

The Mona Lisa
http://www.wikidata.org/entity/Q12418

La Joconde a Washington

http://data.europeana.eu/item/04802/243FA
Person "1990-07-04""xsd:date 8618938F4117025F17A8B813C5FOAA4D619
foaf:Person

elixiar
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Cesta k projektu

e 2002-2008: magisterské studium na MFF UK
e 2004-2009: prednasky z biologie na prirodovedé
e 2008: diplomova prace o Sémantickém webu

* téma: dotazovaci jazyky pro Sémanticky web

* 2008-2012: doktorat z bioinformatiky

* téma: podobnostni vyhledavani v databazich proteinovych struktur

e 2012-soudasnost: nastup na UOCHB

* prace na IDSM (Integrated database of small molecules)
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Faze |: Testujeme data (2013)

* testujeme moZnost propojit riizné databaze
* ChEBI, DrugBank, PDBeChem, HMDB, NPC

* data se nacitaji do databaze Oracle jako RDF Semantic Graph
* pouzita v predeslém projektu

* nacitame jen
* InChl identifikatory

* reference do databazi
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Faze |: Testujeme data (2013)

XY XY
typ odkazi
CHSI  CHsl  Chsl Ch-I C--- CHSI  CHsl  Chsl Ch-I C---

HMDB > PDBeChem 1.26| 093 093 0.84 0.59 126 093 093 084 0.59
HMDB > DrugBank 7.12| 5.11 446 1.88 1.55 705 505 440 181 1.49
HMDB > ChEBI 13.84| 7.06 6.79 451 3.33 13.71 692 6.63 429 3.09
ChEBI > PDBeChem 9.64| 8.21 6.51 4.62 1.69 9.64 8.21 6.46 4.56 1.54
ChEBI > DrugBank 33.18| 28.85 2795 1896 17.85 2299 17.77 13.74 454 3.25
ChEBI > HMDB 25.80| 1040 6.38 3.05 291 2510 9.71 555 222 208
DrugBank > PDBeChem 27.04| 2549 2517 4.04 2.11 27.02 2547 25.13 4.00 2.01
DrugBank > ChEBI 18.33| 15.08 13.98 3.13 1.91 18.10 14.85 13.69 2.84 1.57
NPC > DrugBank 23.26| 13.13 1290 6.90 5.63 22.73 1245 11.25 465 3.15

*
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Faze |: Testujeme data (2013)

e zaver: nelze se plné spolehnout ani na manualni ani na
automaticky generované reference; problém s verzovanim

* rozhodli jsme se data neslucovat, ale pouze propojovat

e zajimavost: chlor ménici se na uhlik v PDBeChem

L
elixir 5 | | _ |
Galgonek, J., Vondrasek, J. On InChl and evaluating the quality of cross-reference links.
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Faze Il: Webova aplikace (2013-2014)

* je treba prezentovat vysledky obecného SPARQL dotazu

* IRl identifikator entity neni pfilis uzivatelsky privétivy

* reSeni by mélo byt maximalné flexibilni

* nemélo byt napevno zadratované v kodu
* feseni: entity jsou spojeny s Sablonami definujicimi, jak je
generovana jejich vizualni reprezentace

e vybran sablonovaci systém Apache Velocity

* jednoduchy, snadno rozsiritelny

* nevyhoda: vysledek je staticky
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Faze Il: Webova aplikace (2013-2014)

1.  #sparql($roles)

2. SELECT ?ROLEREF ?NAME WHERE

3. {

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

7. #end

8.

9. <ul>

10. #foreach($role in $roles)

11. <1li>

12. #url($role.ROLEREF)

13. #escapeHTML ($role.NAME)

14. #end

15. </1i>

16. #end

17. </ul>

EI?{E
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Faze Il: Webova aplikace (2013-2014)

e aplikace je naprogramovana pomoci Google Web Toolkitu
* dnes jiz zastaraly
 JavaScriptu se ¢lovék stejné plné nevyhnul

* typovou kontrolu by slo zajistit i jinak
* samotny dotaz je psan pomoci CodeMirror

» data: vlastni RDF reprezentace ChEBI

* usnadnili jsme si tim praci, ale chyba to byla uz tehdy
e zavér: zakladni navrh aplikace zustal jiz neménny

e https://bioinfo.uochb.cas.cz/projects/chemRDF

*

\ CZECH
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Faze Il: Webova aplikace (2013-2014)

HOW STANDARDS PROUFERATE:
(62 AJC CHARGERS, CHARACTER ENCODINGS, INSTANT MESSAGING, ETC)

7! RiDIcuLoUs! SOON:

WE NEED To DEVELOP
SITUATON: || SEUSERAL SR | | SiTUATION:
THERE ARE USE CASES. e THERE ARE

4 COMPETING [H COMPETING

smoreos. || O STANDPRDS.
A A

*»

EILIF https://xkcd.com/927/
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Faze lll: Testovani na lidech (2013)

e chemici chtéji zacit nécim , jednodussim®
* vznesen pozadavek na substructure search
e pouzit OrChem chemistry plug-in
* dostupny pro Oracle
° open-source
e zaveér: integrace OrChemu se SPARQL neni primocare mozna

* standardni SPARQL neumoznuje volat ulozené procedury

eli xir
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Faze IV: Problém s rychlosti (2014)

e rychlost Oracle je problémova
» teoreticky to mohl byt dlisledek nedostatku nasich zkusenosti
* byly zde ale i jiné problémy (cena, neuplna podpora SPARQLu)
* data prenesena do databaze Virtuoso
* jeho rychlost je skvéla
* webova aplikace podporuje oba backendy
* je mozné primé uzivatelské srovnani
e zaver: je treba se soustredit na Virtuoso

* podpora Oracle zahozena zacatkem roku 2015
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Faze V: Port OrChemu pro Virtuoso (2015)

e OrChem nepodporuje Virtuoso
e Virtuoso ale podporuje Javu

e port OrChemu do Virtuosa

* odstranéni zavislosti na Oracle

* OrChem nevyuziva pokrocilé moznosti Oracle databaze, pouze se
potrebuje pomoci SQL dostat k datlim

* optimalizace

¢ problém: OrChem ve skutecnosti neimplementuje stereochemii

eli xir
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Faze VI: OrChem z Virtuosa (2014-2015)

* neumoznuje ze SPARQLu volat funkce vracejici tabulku
e umoznuje ale kombinovat SPARQL a SQL

* feseni: je napsat prekladac ze extended SPARQLu do SQL
* vypsan jako softwarovy projekt na MFF UK
* dokud to jde, nechava dotaz ve SPARQLu, pak prechazi do SQL
* teoreticky je schopen prelozit do SQL vse kromé basic pattern

* neni zadouci pozménit syntax SPARQLu

eli xir
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Faze VI: OrChem z Virtuosa (2014-2015)

PREFIX sachem: <http://bioinfo.uochb.cas.cz/rdf/v1.0/sachem#>
PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#>

SELECT * WHERE {
[ sachem:compound ?COMPOUND;
sachem:score ?SCORE ] sachem:similaritySearch [
sachem:query "CC(C)Cclccc(ccl)C(C)C(0)=0";

sachem:cutoff "0.8"""xsd:double ].

eli xir
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Faze VI: OrChem z Virtuosa (2014-2015)

e zaveér: jde to, ale odhaluje to mnoho chyb ve Virtuosu
* nutnost riznych workaroundd
* komercni podpora ze strany Virtuosa je tristni
* 8 hlaseni béhem roku 2016

* zadné neni uzavrené

L

i
-y e
)
Ehl J‘r Galgonek, J., Hurt, T. et al. Advanced SPARQL querying in small molecule databases.
. CZECH J Cheminform 8, 31 (2016). https://doi.org/10.1186/s13321-016-0144-4
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Faze VI: OrChem z Virtuosa (2014-2015)

select ?X where

{

bind ("-5"*"xsd:nonPositivelnteger AS ?X)
filter (?X = "-3"Axsd:nonPositivelnteger)

}

el%‘if‘. .
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

e otestovani velkych dat
* nactena RDF databaze PubChemu
* fadové vétsi nez ChEBI
* projevily se vykonnostni limity Virtuosa
e resenim je ulozeni dat do tabulek
* je tfeba prevést sémanticka data do tabulek

* je treba napsat mapovani tabulek zpét na sémanticka data
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

"J Med Chem "Mxsd:string —[ chem bI_document:CHEMBL3856203]7

|
¢ dctermsttitle
bibo:shortTitle ¢
|

chembl_journal :CHEMBL_JRN_222](— cco:hasJournal— "B-Lactamases: Why and How.""xsd:string

rdf:type

—[ chembl_document:CHEMBL4007394]7

I

dcter$ s:title

"Type | DNATopoisomerases ."Mxsd:string

rdf:type
chembl_journal:CHEMBL_JRN_31 ](icco:hasJournalg[ chem bI_document:CHEMBL3758182]*
I I
bibo:shortTitle dctermsttitle
"J Nat Prod"Mxsd:string "Synthesis of Alocasin A ."Mxsd:string

o®
E’II H'
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"PDB Ligands"Mxsd:string (—dcterms:titIeA[ chembI_document:CHEMBL1229341]7




Faze VII: Big data,

chembl.documents:

big problem (2016-2017)

chembl.journals:

id | title journal_id id | title
1229341 | PDB Ligands NULL __.-v 31| JNatProd
3758182 Synthesis of Alocasin A. 31 --"" - B ,/_,—,v 222 J Med Chem
3856203 | B-Lactamases: Why and How. 222 - -7 ':::’ g
4007394 | Type I DNA Topoisomerases. 222 -~ )

@
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

iri classes:
iri:journal = http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/journal/CHEMBL_JRN_%i
iri:document = http://rdf.ebi.ac.uk/rescurce/chembl/document/CHEMBL%1

quad mappings:
from table chembl. journals:
iri:journal (id) rdf:type cco:Journal.

iri:journal (id) bibo:shortTitle (short_title)*"xsd:string.

from table chembl.documents:
iri:document (id) rdf:type cco:Document.
iri:document (id) dcterms:title (title)“"xsd:string.

iri:document (id) cco:hasJournal iri:journal (journal_id).

elixiar
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

SELECT 7?document ?title WHERE {
?document dcterms:title ?title.
?document cco:hasJournal ?journal.

?journal rdf:type cco:Journal.

SELECT
'http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/document /CHEMBL' tabl.document AS document,
tabl.title AS title
FROM
(SELECT id AS document, title AS title FROM chembl.documents) AS tabl,
(SELECT id AS document, Jjournal_id AS journal FROM chembl.documents
WHERE Jjournal_id IS NOT NULL) AS tab2,
(SELECT id AS journal FROM chembl. journals) AS tab3
WHERE

tabl.document = tab2.document and tab2.journal = tab3. journal;

..
elixiar
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

SELECT 7?document ?title WHERE {
?document dcterms:title ?title.
?document cco:hasJournal ?journal.

?journal rdf:type cco:Journal.

SELECT
'"http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/document /CHEMBL' id AS document,
title AS title
FROM
chembl .documents
WHERE
journal_id IS NOT NULL;

elixiar
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)
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Faze VII: Big data, big problem (2016-2017)

e otestovani velkych dat
* nactena RDF databaze PubChemu
* fadové vétsi nez ChEBI
* projevily se vykonnostni limity Virtuosa
e resenim je ulozeni dat do tabulek
* je tfeba prevést sémanticka data do tabulek

* je treba napsat mapovani tabulek zpét na sémanticka data

e zaveér: odhaluji se tim dalsi chyby Virtuosa

o @
elixir
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Faze VIII: PostgreSQL (2017-2020)

e Virtuoso bylo definitivné zavrzeno

e byl vybran PostgreSQL
* neni sémantickou databazi
* je treba napsat vlastni preklada¢c SPARQLu do SQL
* vychazime z existujiciho prekladace

e zaveér: vyvoj prekladace zabral vice Casu, nez se zdalo

el%‘if‘. .
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Faze VIII: PostgreSQL (2017-2020)

* je treba naprogramovat basic pattern mattching

* je tfreba navrhnout vlastni systém mapovani

e PostgreSQL nema typ union
* jedna proménnd ve SPARQLuU muzZe odpovidat vice sloupclim v SQL
* pro vyrazy je tfreba vytvorit union typ
* sémantika nekterych operaci se lisi
* vcetné aritmetickych
* nékteré funkce v SQL chybi

* je treba pridat mnoho optimalizaci

eli xir
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Faze VIII: PostgreSQL (2017-2020)
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Faze VIII: PostgreSQL (2017-2020)
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Faze VIII: PostgreSQL (2017-2020)

100
|

—— Virtuoso
—— IDSM SPARQL engine
—— Ontop/PostgreSQL
—— Ontop/MariaDB

—— Jena TDB2

—— GraphDB

—— Blazegraph

— native

— — integer aproach
---- string aproach
-—- combined aproach

queries not completed (%)
40

| | | | | 1 |
0.001 0.01 0.1 1 10 100 1000

query-evaluation time limit (s)

lixir
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Faze IX: Sachem prichazi (2017)

e OrChem je opét portovan
* vétsSina Casti z Javy je prepisovana do C
» celkové urychleni o nékolik radu
e pouziti fulltext indexu
* eliminuje hodné kandidatud, ovSem stravi tim hodné ¢asu
* prejmenovani na Sachem

* doktorandsky projekt

L
EII Ir Kratochvil, M., Vondrasek, J. & Galgonek, J. Sachem: a chemical cartridge for high-performance
CZECH substructure search. J Cheminform 10, 27 (2018). https://doi.org/10.1186/s13321-018-0282-y
REPUBLIC



https://doi.org/10.1186/s13321-018-0282-y

Faze IX: Sachem prichazi (2017)

queries not finished (%)

queries not finished (%)

elixiar
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Faze X: IDSM jde do sveta (2018-2019)

e jednoduché webové kabatky umoznujici ,prodat” aktualni stav
» prekladac stale neni pIné hotovy
* zpristupnujeme ,jen” substructure search skrz SPARQL

* je treba zapracovat na automaticke aktualizaci dat

* nase sluzba je vyuzivana databazi Rhea

eli xir
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Faze XI: Opét Sachem ... (2018-2019)

e vytvarime plugin pro Elasticsearch
* koéd z C opét prepisovan do Javy
* vyuziti nativnich metod
e plné prechazime z Lucy na Lucene
* drzet podporu nepouzivanych metod je stoji zbytecné moc casu
* Lucy se prestava vyvijet
* Lucene indexy jsou mensi

* snaha vyuzit maximum kodu z verze pro Elasticsearch

eli xir
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Faze XlI: Konec! (2020)

e prekladac je konecné dekencen uplny

e problém s aktualizacemi
* struktura dat se neustale meéni

e ukazuje se, ze federované dotazy jsou problémoveé
* prepisovani dotazu
* nedostupnost endpoint(

* nepredikovatelnost volani

L ]
elixir y  SPARGLInE small-
Galgonek, J., Vondrasek, J. IDSM ChemWebRDF: SPARQLing small-molecule datasets.
J Cheminform 13, 38 (2021). https://doi.org/10.1186/s13321-021-00515-1
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Faze XlI: Konec? (2020...)

e prekladac je konecné dekencen uplny

e problém s aktualizacemi
* struktura dat se neustale meéni

e ukazuje se, ze federované dotazy jsou problémoveé
* prepisovani dotazu
* nedostupnost endpoint(

* nepredikovatelnost volani

L ]
elixir y  SPARGLInE small-
Galgonek, J., Vondrasek, J. IDSM ChemWebRDF: SPARQLing small-molecule datasets.
J Cheminform 13, 38 (2021). https://doi.org/10.1186/s13321-021-00515-1

CZECH
REPLEBLIC


https://doi.org/10.1186/s13321-021-00515-1

Faze XIlI: Konec? (2020...)

PREFIX sachem: <http://bioinfo.uochb.cas.cz/rdf/v1.0/sachem#>
PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#>

SELECT * WHERE {
[ sachem:compound ?COMPOUND;
sachem:score ?SCORE ] sachem:similaritySearch [
sachem:query "CC(C)Cclccc(ccl)C(C)C(0)=0";

sachem:cutoff "0.8"""xsd:double ].

eli xir
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Faze XIlI: Konec? (2020...)

PREFIX sachem: <http://bioinfo.uochb.cas.cz/rdf/v1.0/sachem#>
PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#>

SELECT * WHERE {

:bl sachem:compound ?COMPOUND.

:bl sachem:score ?SCORE.

:bl sachem:similaritySearch _:b2.

:b2 sachem:query "CC(C)Cclccc(ccl)C(C)C(0)=0".
:b2 sachem:cutoff "0.8"~"xsd:double.

}

eli xir
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Faze XIlI: Konec? (2020...)

PREFIX sachem: <http://bioinfo.uochb.cas.cz/rdf/v1.0/sachem#>
PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#>

SELECT * WHERE {

:bl sachem:compound ?COMPOUND.

:bl sachem:score ?SCORE.

:bl sachem:similaritySearch _:b2.

:b2 sachem:query "CC(C)Cclccc(ccl)C(C)C(0)=0".
:b2 sachem:cutoff 0.8.

}

eli xir
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Faze Xlll: Co dal? (2023-...)

e zapracovat na lepsi podpore federovanych dotazU
* je treba lépe vyresit aktualizace a nacitani novych dat
e portovat hlavni aplikaci zGWT do Reactu
« oddélit tak pIné backend a frontend
* je treba pridat dalsi optimalizace do prekladace
* hlavné rekurzivnich cest

e podpora soubortd s mapovanim

* aktualné se mapovani vytvari pomoci Java method
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Take-home message

Budte konzervativni v tom, co posilate,
a liberalni v tom, co prijimate.

Standard neni od toho, aby se to délalo dobre,
ale aby se to délalo stejné.

Nepouzivejte Virtuoso.
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