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V posledni dobé se zacinaji sémantické technologie uplatfiovat také v oblasti databazi malych molekul.
P¥ikladem muze byt projekt Open PHACTS' nebo RDF databaze Evropského bioinformatického institutu®.
Rovné? probihaji prace na vytvoreni spoleénych ontologii®, které mohou byt sdileny réiznymi databazemi.
Pouziti téchto technologii umozni lepsi interoperabilitu mezi rlznymi zdroji dat. RovnéZz umozni
flexibilnéjsi vyhledavani v takto pfistupnych datech. V nasem projektu se chceme zaméfit predevsim na
uzivatelské hledisko takovéhoto systému a zvysit jeho vyuZitelnost v chemoinformatice.

Klicovou funkci kazdé databaze malych molekul je schopnost hledat slouceniny podle jejich chemické
struktury. To umozriuji tzv. chemické cartridge (napf. OrChem® nebo GGA Software Services Bingo’),
které se instaluji jako doplnék ke klasickym rela¢nim databazim. Pomoci uloZenych procedur je pak
mozné provadét hledani slouéenin podle strukturni podobnosti. Bohuzel jazyk SPARQL®, ktery se pouziva
k zapisu sémantickych dotazd, volani uloZzenych procedur neumoznuje.

Prvnim velkym cilem projektu je tudiZ rozsifit jazyk SPARQL tak, aby umoZnoval také podobnostni
vyhleddvani v datech, tedy obecné aby podporoval volani uloZenych procedur. Toto rozsifeni by mélo byt
co nejvice transparentni - nemélo by jinak ovlivnit syntaxi jazyka a pokud moZno jen minimalné jeho
sémantiku. Ze syntaktického hlediska se nabizi moZnost zapsat volani procedury pomoci anonymniho
uzlu napfiklad takto:

?RESULT ex:procedure name [ ex:paraml "valuel", ex:paraml "value2" ].
Z hlediska sémantiky je vSak tfeba takovyto specialni vzor vyhodnotit zcela jinak.

Je poZadovano, aby veskeré vyhodnocovani probihalo pokud moZno uvnitf databaze. Cilem projektu je
tedy vyvinout preklada€, ktery vstupni dotaz v rozSifeném jazyce SPARQL preloZi do jazyka SQL (ktery
interné umozZnuje pouzit nékteré konstrukce jazyka SPARQL), jenz bude vyhodnocen na cilové databazi.

Soucasti projektu je také poZzadavek na napsani rozsahlé testovaci sady, ktera bude (polo)automaticky
testovat korektnost a Uplnost implementace jazyka SPARQL 1.1 ve zvoleném ulozZisti. U zjisténych
nepodporovanych konstrukci musi prekladac zajistit jejich preklad do podporovanych konstrukci.

! http://www.openphacts.org
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® http://www.w3.0rg/TR/2013/REC-sparqgl11-query-20130321/
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Dalsim podstatnym problémem pfi vyuZiti jazyka SPARQL je ,,nedostatecna” sémanticka kontrola dotaz(.
Jazyk SPARQL umoziuje pokladat dotazy, které nemaji vzhledem k pouzité ontologii dat dobry smysl.
Jazyk SPARQL totiz dotazy v(i¢i ontologii dat vibec nekontroluje. Pokud uZivatel naptiklad pouzije chybny
identifikator (naptiklad kvali preklepu), vysledkem bude validni dotaz. UZivatel v takovych ptipadech
dostane pouze prazdnou odpovéd bez zddného varovani, coz mu opravu jeho dotazu velmi znesnadniuje.
Druhym velkym cilem projektu je tedy navrhnout kontrolu dotazu, ktera urci, zda dany dotaz mUize mit
pfi dané ontologii feSeni. Napriklad ndsledujici dotaz ma feSeni pouze tehdy, pokud obor hodnot
predikatu ex:predl a defini¢ni obor predikatu ex:pred2 nejsou disjunktni:

SELECT ?X ?Y ?Z WHERE

{
?X ex: predl ?Y.

?Y ex:pred2 ?7.
}

Zvoleny ptiklad ukazuje pouze jednu z moznych zdkladnich chyb. PInd implementace bude muset
podporovat bloky, regularni cesty (property chain) a ostatni konstrukce.

Kontrola by méla odhalovat i ¢astecné ,nesmysiné” dotazy. Napriklad:

SELECT ?X WHERE

{
{?X ex:predl ?V1.}
UNION
{?X ex:pred2 ?V2.}
?X ex:pred3 ?V3.

}

Pokud nejsou defini¢ni obory predikatll ex:predl a ex:pred3 disjunktni, pak ma dotaz smysl (tj.
vysledek nemusi byt nutné prazdny). Pokud vsak navic definiéni obory predikatll ex:pred2 a
ex :pred3 disjunktni jsou, pak pouZiti predikatu ex:pred2 neddva v tomto pfipadé dobry smysl, coz
ale mUze kontrola odhalit, az kdyZ kontroluje fadek s predikdtem ex:pred3.

Projekt bude vyvijen v jazyce Java, pro ulozeni dat se po&ita hlavné s uloZistém Virtuoso’ (pfipadné jinym
podle aktudlnich potreb).

" http://virtuoso.openlinksw.com/
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