YHUBEP3UTET Y HUILITY
EJIEKTPOHCKU ®AKVIITET

bpanko J. Apcuh

CKAJABUJ/IHA CO®TBEPCKA
IHHITAT®OPMA 3A ITIPETPAXKHUBAIBE
XEMHUJCKHUX U BUOJIOHIKHUX
PEINIO3UTOPUJYMA

JIOKTOPCKA JTUCEPTALIUJA

Hum, 2020.



UNIVERSITY OF NIS
FACULTY OF ELECTRONIC ENGINEERING

Branko J. Arsi¢

A SCALABLE SOFTWARE PLATFORM
FOR EXPLORING CHEMICAL AND
BIOLOGICAL REPOSITORIES

DOCTORAL DISSERTATION

Nis, 2020.



Mentop:

Hacmos:

Pesuwme:

Hayyna oGnacr:
Hayuna
JTUCIUIUINHA!

Kibyune peun:

YIK:

CERIF
KiIacudukammja:

Tun nunenue
KpeaTtusne
3ajeIHUIIe:

Iogaum 0 JOKTOPCKOj IUCEPTALUjH

[Ipod. np UBan 3. MunentujeBuh, peoBHu npodecop, YHUBEP3UTET Y
Humy, Enexrponcku ¢dakynTer

CkanabunHa coprBepcka miardopma 3a mpeTpakuBamkbe XeMH]CKUX U
OMOJIOIIKUX PEMO3UTOPHjyMa

Y oBoj muceprauuju je npencraBibeHa SpPecINT (Spectral Integration)
ckamabuiaHa coTBepcka TuIarGopMa Koja KOPUCTH TPETHOCTH KOje
npyxa Cemantuuku BeO u pesynrare crekrpaiHe Teopuje rpadoBa 3a
WHTETPAIjy U MPETPAKUBAKBE CEMAHTHUKHA 0a3UpaHUX PETIO3ZUTOPH]jyMa.
Kako 0u ce ymreneno BpeMe v pecypcH, CBE MHCTHTYIIU]E UMajy MOTpedy
3a CBEOOYXBAaTHHMM TIPETJIEIOM PENEBAaHTHUX U MOCIENBEe 00jaBJbeHUM
nojanuMa Ha riao0aHoM HUBOY. CTaTHUCTHKA KaXe J1a O]l BHIIE XHUJbaaa
UCTIUTAaHUX CYIICTAHIM, TEK jeJJHa 3aJJ0BOJhaBa CBE KPUTEPHjyMe 3aaare
MPAaBIWJIMMA TPEKIMHUYKUX W KIMHHYKHX TECTHPamka U KOPUCTH Ce Kao
nek. Y 1abopaTopujcKUM yCIIOBUMA pajia, MOTPeOHO je MyHO BpeMeHa U
pecypca ma ce ucnura edekar OBaKO BEIUKOT Opoja CyNCTaHIM, 3aTo je
HeonxoqHa nmpumena in silico monena. Metomonoruja koja je kopuihena
3a TOCTH3ake OBOT IMJba Ce 0a3upa Ha KOOpAMHATAMa COIICTBEHHX
BeKTOpa rpada Koje ce KOPHUCTE 3a ayTOMATCKO TMOBE3MBAHE IMOIYIHTA
(patterns) y Federated SPARQL ymut, mpu uemy ce y 003up y3umajy
caMO HajpeJeBaHTHUJU CKYIOBHM IIOJlaTaka YHYTap perno3UTOpHjyMa.
OBakaB npuctyn omoryhaBa cMamwuBame Opoja Qymiaukata y BpaheHum
pesyaTaTuMa, aau W Jo0Mjame pe3yiTrara KOju HMajy YIoOTpeOHY
BpEIHOCT 3a HUcCTpakuBaue. Ha oBaj HauMuH ce HWHTErpaiuja
peno3uTOpujymMa TOCTIKE 0e3 3ajeTHUYKe OHTOJIOTHje u3Mely Wux u
TaKO CTBapa yTHCAaK O MOCTOjamby LIEHTPATHOT, BUPTYEIHOT CKIIATUIITA
nojaraka koje ce mperpaxyje. IlmaTdopma je pasBujeHa y capaamu ca
uctpaxkuBaunma Jlaboparopuje 3a henuwjcky u MOJIeKyJIapHy OHOJIOTH]Y,
[Tpupogno-maremaTuukor ¢akynrera y Kparyjesmy. Mnak, merogosoruja
ce MOXK€ MPHMEHHUTH W IIHUpe, jep ce Oa3upa Ha ommrte npuxBaheHuM
CTaHJlapJuMa 1 KoH1enTy ,,OTBOpEeHMX MojaTaka’”.

Pauynapcke Hayke

Cemautuuku Be0

WuTerpauuja penosuropujyma, Cemantuuku Beo, coprepcka
wiatdopma, CrieKTpasiHa KllacTepu3alnja, TeopHja rpadosa

[ 004.62/.65:519.177+004.822:576/577](043.3)

P176: Bemrauka MHTEIUT eHIIN]A

CC BY-NC-ND




Doctoral
Supervisor:

Title:

Abstract:

Scientific
Field:
Scientific
Discipline:

Key Words:

UDC:

CERIF
Classification:

Creative
Commons
License Type:

Data on Doctoral Dissertation

Ivan Z. Milentijevi¢, Ph.D., full professor at Faculty of Electronic
Engineering, University of Ni§

A scalable software platform for exploring chemical and biological
repositories

This dissertation is about the SpecINT (Spectral Integration), a scalable
software platform, which benefits from the Semantic Web and from the
results of spectral graph theory for data integration and exploring semantic-
based repositories. In order to save time and resources, institutions are in need
of a comprehensive overview of relevant and most recently published data
globally. According to statistics, only one substance out of thousands satisfies
the preclinical and clinical tests’ criteria and can be used as a medicament.
Laboratory conditions require a lot of time and resources to test the effect of
large number of substances, and that is why application of in silico models is
found necessary. The methodology applied to achieve this goal is based on
the coordinates of graph eigenvectors used for automatic join of sub-queries
in Federated SPARQL query out of which only the most relevant data sources
within repositories are taken into consideration. Such an approach enables
reduction of number of duplicates in the results obtained, but also provides
useful results for the researchers. In this way the integration of repositories
can be effected without a common ontology between them, leaving an
impression there exists a searchable central and virtual storage. The platform
is developed in collaboration with the Laboratory for Cell and Molecular
Biology of the Faculty of Science, University of Kragujevac. However, the
methodology can be applied more broadly, since it is based on the ,,Open
Data” standards and concepts.

Computer science

Semantic Web

Data integration, Semantic Web, software platform, spectral clustering, graph
theory

[ 004.62/.65:519.177+004.822:576/577](043.3)

P176: Artificial intelligence

CC BY-NC-ND




3axBaJITHNIIA

3axBaJIHNIIA, TEKCT KOju ce OOMYHO IIIIIe Ha KPajy, a MIIaK CTOju Ha IIOUETKY CBera, TaMo
rae My je u Mecto. Tekcr koju du Tpedano ma dynme HamycaH Ha GOPMaJIHY HauUMH U KOjU
Tpeda 1a ImOKa)ke OHO IITO je HeMoryhe mokasarn, a To je decKpajHa 3aXBaJHOCT KOjy AyTyjeM
onpehennm pynuma. [la au je mkako Mmoryhe cTaBUTU Ha Tac CBe M3pedueHe peun IOApIIIKe,
caB IIpeJaHU paj, MOTUBALM]Y U caBeTe, cTeueHe 3aciyre? [Ip3Hyhy ce ga oBo nmurame Koje
IIPO’KMMa >KMBOT CBAKOT OJ] Hac HazoBeM Prro3odckumM, jep oAroBop Ha mera HeMaM.

ToxoM n3pazae TOKTOpPCKe qUcepTaliije CBUX OBMX TOAMHA, OHO IIITO CaM BIJIEO0, a MOXKIA
HIICaM >KeJIeo a cedul IpM3HaM, je UMIbeHNIIa a je ITOPOANIia OHA KOja HajBM!IIIe TyOu U Koja
je HajBHUIlIe 3arocTaBibeHa. [Ipe cBera xeyimM 1a ce 3aXBaJIMIM CBOjOj CYIIpy3U JeJleH, CBOjUM
ponurespuma, JyrociaBy n Jodpwnu, u Spaty Hukoou, mito cy Mu St y30p ¥ BEpOBaIN Y
MeHe, Te IPYXIIn de3pe3epBHY MOAPIIKY U oMoh nma nctpajem. Temrko dm mu duto ga He
romeHeM cBojy hepky Huny koja M je, mako He 3Ha HUTHU jeJTHO CJIOBO, IIPYIKIIIA HeCEOUUHY
momoh y nucamy nocieqmux peueHnna ose qucepranyje. Ibeno poheme je yimmio gomatay
CHary MOM AYyXy U IPYKIUJIO YHYTPAIIkbI MUP.

OBa mokTopcka aucepralija je pesysTaT BMUILIETOAUIIEr paja M MCTPaKMBamba IO
MeHTOpCTBOM npodecopa MBana MunenTujeBuha, pemosHor npodecopa Ha EnekTpoHCcKOM
¢dakynrery, Yunsepsurera y Humry. IIpodecopy Munentujesnhy nyryjem najsehy 3axsai-
HOCT 3a KOHCTPYKTUBHE CyrecTyje U IOAPIIKY [Aa MCTpajeM Ha Hay4HOM IIaHy. Iberosnu
caBeTU Cy OMJIM BeJIMIKM MOTUB JJa CBOje OpYKje He II0JI0KMM Ha 3eMiby, Beh na ca jorr Behom
cHaroM KpeHeM Harmpen. ITocedHy 3axBanHOCT n3paxaBaMm npodecopuma [ejany Panunhy u
[Terpy CnianeBuhy 11To Cy MU IPY>KMIIM IIAHCY U OMJIM Y3 MEHe OJf CAMOT II0UeTKa CTyAuja y
Humry. IbuxoBu npujaTesbCKit caBeT ¥ CMEPHIIIE CY Y BEJIMKOj Mepy YTHUIAIN Ha opMupa-
Ibe MOT UCTpaKMBauKor ja. [TocedHo ce 3axBabyjem konernuunu Mapuju Hokuh-Ilerposuh,
jep je oBa mucepraija lbeHUM HajBehuM mesrom HacTasa Kao pe3yJTaT BUILIETOQUIIELET 3a-
jeqHMYKOTr U IpefdaHor pajga. Kao kpyHe Halller paja CcToje Be JOKTOPCKe qucepTauuje 1
NIpHjaTeJbCTBO KOje Tpaje.

Pesynraryu Koju cy npMKasaHH y OBOj AMCEpTaLjy HACTAJIM Cy Kao ILJIOJ YCIIeIIHe ca-
panme MHcTUTyTA 32 MaTeMaTuKy U nHGopMaTtnKy u MIHcTUTYyTa 32 SMOJIOTH]jy 1 €KOJIOTH]Y,
[Ipupoguo-marematuukor dakyiarera y Kparyjesuy. 3axsamyjem ce np CHeskanu Mapko-
Buh, ynpasuuim Jladopartopuje 3a henujcky n monexymnapay duonorujy [Ipupongso-marema-
TH4Kor (pakynrera y KparyjeBuy u pykoBoguouy mnpojekra moj HasuBoM ,IIpekImHmIuIKa yc-
nuTuBama duoaktuBHux cyncraniu (IIMBAC)”, a koju ¢punancupa MuHMICTApCTBO 32 MPO-
CBETYy, HAYKy M TEXHOJIOIIKY pa3Boj, Penydnuke Cpduje (MNM41010). 3axBamyjem ce CBUM
yinaHoBuMa Jladoparopuje, jep cy dmy oTBOpeHN 3a CBaKM BUJ capadibe, IITO Cy MY OMOTY-
hunn xopnurhere BUXOBMX ITOAATaKa 3a UCIIUTHUBAbE IIPEJI0KeHe METOI0JIOTHje U LITO CY
CBOM CHAaroM y4eCTBOBAJIM Y MHTepIIpeTaLlljy U IIpOBepH pe3yiTara. Takohe ce 3axBasbyjeM



n Mapky Kusanosuhy, taga wiany Jladoparopuje, 3a ycIeurny capagimpy U KOHCTPYKTUB-
He nipenyore. [Tocedny 3axBanHOCT nyryjem u npodecopy Bragumupy l[BjerkoBuhy koju je
IIOCTaBMO TeMelbe MH(popManmoHor cucrema Jladopatopuje, Te camum TuM omoryhmuo mo-
TeHLMjaJIHy MHTeTpalljy HaIINX [TofaTaKa 1 pe3yJiTaTa ca pesysiTaTiMa BeJIUKux ¢apma-
1eyTckux kyha u mHULMjaTUBA.

JlomaTHO >keIuM fOa ce 3aXBaIMM akageMuky [paromry I{BerkoBuhy koju me je yBeo y
CBET CIIeKTpaJIHe Teopuje rpadoBa 1 Kojieru u npujaresry Munany Barhy xoju mu je momo-
rao fa Teopujy rpadona 1 0dacT MAIIMHCKOT yUerba CIIOjUM y je[JHY LeJIVHY, U Aa IIXOBY
IIpMMeEHY caryiefiaM Kpo3 apyraunujy npusmy. Ha Kpajy skeqmm na ce 3aXBaJIIM CBUM KoJIe-
rama ca MHcTHTyTa 32 MaTeMaTuKy u nHpopMaTuky IIpupomHo-mareMarnukor ¢axyiarera
y KparyjeBuy xoju cy Mu cBe oBe roguHe OVIIN OCJIOHALL U IPYKaiu de3pe3epBHY MOIPIIIKY.

Bpanko Apcrh
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Ca)xerak

IlnpeBu MHOTMX Jadoparopuja MIMPOM cBeTa ce dasupajy Ha MAeHTU(PUKaIj HOBUX
IIOTEHIMjAJIHNX XeMMOTepalleyTIKa 3a TpeTupame KaHIlepa. YomureHo roopehn, jado-
partopuje 3a xemujcke cuHTe3e 0de3del)yjy HoBocuMHTeTIICAaHE XeMIjCKe CYIICTaHIle, Koje ce
Hajbe UCHUTYjy dmuoomknM Metogama. Mehytum, craructuka xkaxe ga ox 10 000 oBako uc-
NUTAHUX CYIICTAaHLY TEK jeJHa 3aJ0BOJbaBa CBe KPUTEpUjyMe 3ajaTe IpaBUINMa IPeKIIN-
HUYKUX ¥V KIVHIYKUX TECTUpara M KOPUCTY ce Kao JeK. Y JadopaTOpUjCKMM YCIOBUMA
pana moTpedHO je IIyHO BpeMeHa M pecypca Ha ce MCINITa OBAaKO BEeJMKM OpOj CyIICTaHLIM
Ha caMo jeqHoj henujckoj muuuju. OsnakiraBajyha oKOJHOCT je UMIbeHUIIA fa Cy pe3yJITaTu
MHOTUX eKCIIepiMeHaTa CIIPOBeIeHNX Y JadopaTropujama IIIMPOM CBeTa IOCTaIN JOCTYITHI
MCTPaXKMBAUKO]j 3ajemHMIM U papMalleyTCKMM KOMIIaHujaMa. AHann3a OHJIAajH OOCTYITHUX
rojaraka MosKe TOCTa Ja OJIaKIlla OBaj 3aJjaTak U ylITeau BpeMe u pecypce. IIperparom Be-
da ce moxe mohm mo mHpOpMaIyja KaKBy HIUTOTOKCUYHOCT ofipeheHe XxeMujcke CTPYKType
nmokasyjy Ha ogpehenum henmjama kannepa. KacHuje, oBu ce momaim MOry ymoTpeduTu
3a Kpeupame Mojiejia KBaHTUTATUBHOT OJHOCA CTPYKType U akTuBHOCTHU (eHT. Quantitative
Structure—Activity Relationship) xoju cy joir mo3natu nox HazuBoM QSAR momenu, a Koju ce
Beh yBenmko kopucre y komnanujama kao mro cy Novartis, Bayer, Procter & Gamble utn.

Y nocienmoj gelieHuju MHOTU MICTPKMBAUKI IIEHTPU M MeOUIIMHCKe MHCTUTYLMje Cy
TOKOM pajia CTBOpPIJIE U aKyMYyJIpajie OTPOMHY KOJIMUNHY PasINUUTAX OVIIOIIKIX Y XeMj-
CKIX IIOJJaTaKa 11 OBaj TPEH] ce HacTaBba. basupajyhm ce Ha BU3Uj1 OTBOPEHMX IIOBE3AHUX
noparaka (Linked Open Data) TokoM BpeMeHa Cy ce pa3Bujle MHOTe aIllInKaIje Koje ode3de-
byjy nucrpudympauu npucrymn xereporernm RDF (Resource Description Framework) pecypcu-
Ma. OBe arummkamuje ca codoM JOHOCe IodoJbliIarka Koja ce OJJHOCe Ha CMamlBambe Mehype-
3yJITaTa M ONTMMM3AIM]jy IJIaHa M3BpllIaBama ynnuTa. Mnmak, MHOrM 3aXTeBU ce 3aBplIaBajy
HeyCIIeIIIHO ¥ HaKOH 3aBpIlleTKa He Bpahajy Hukakse pesynrate. Takobhe, manac He mmocroje
aIUIMKaLuje Koje pajie ca BUILe PellO3UTOPjyMa UCTOBPEMEHO U Y3Majy Y 093Up HIXOBe
crnenudnuaHocTy 1 MehycodHe Bese. Y 0BOj TOKTOPCKO]j AyICepTAIMjU je omcaHa copTBepcKa
wiardopma SpecINT (Spectral Integration) Koja mpencraBba KOMIPOMICHO pelebe (trade-
off) n3amehy ayromarckmx u pyuHo HaBoheHMX mpuCTyHa, IIOIITO je FheHa OCHOBHA (PYHKITU-
ja ma Kpempa ymmre Koju Mory fa odesdefe pejeBaHTHe pe3yJaTtare, He3aBUCHO O JbYCKOT
yTuiaja. FIHOBaTMBHOCT OBOT IpMcTyna Koju he dmutu omucaH y HapeqHUM ceKIMjama Je-
K Y UMEbeHULY J1a ce KOOpAMHATe COIICTBEHMX BeKTopa rpada VICKOPUICTE 32 ITI0Be3MBAIbEe
IIOAYIINTA TAaKO J1a Ce Y 003Mp Yy3My CaMO pesIeBaHTHM ITOAAI M3 PA3IMUUTUX PEIIO3UTO-
pujyma. Ha oBaj HaumH nperpakuBarbe MOKe OUTU M3BeAeHO Oe3 3ajeJHIUKe OHTOJIOTHje
KOja I0Be3yje Pero3uTopujyMe 1 Kojy je Temrko HampaButu. Kpos ekcriepumenre duhe me-
MOHCTpPMpAaH IOTeHI1jal codTBepcKe rIatpopme Ha CKyIy XeTepOTeHUX U JUCTUOYMPAHUX
XeMUjCKI 1 OMOJIOIIKY OpPUjeHTICAaHNX CKyIIOBa mofaaraka. [JlogaTHo, 3a motpede miatdop-



Me je pa3BUjeHa IocedHa OHTOJIOTHM]ja Koja ce KopucTu 3a paBopm3sanujy ogpehennx ckynosa
IofaTaka y 3aBUCHOCTY OJf KOPMCHUYKOT IMUTamka Koje je nmpocneheno Ha ynasy. Bannmaru-
ja cBuUX moduMjeHUX pe3yJiTara je CIpoBeleHa OJ cTpaHe mcrpaxkupaua n3 JladoparTopuje 3a
henujcky n monexynapuy duosnornujy I[IpuponHo-maremarnuxor ¢axyinrera y Kparyjesuy 3a
unje je morpede, y HEIOCTATKYy OPYIUX pelllerba, IIaTdhopMa 1 pa3BujeHa.

Kbyune peun: Cemantnuku Bed, mHTerpamnuja perosnuTopujyma, ClieKTpajaHa Teopuja
rpadosa, corncrBenn Bektopu rpadosa, Page Rank anropuram, SPARQL ynutu



I'maBa 1

YBOnI

Hoge nndopmarnje o xeMujcKkuM cyIicTaHIlamMa U yTHUIajy Koje OHe uMajy Ha hemujcke
JMHUje KaHIepa, 3aTUM IIOJaI O TeHMMa ¥ IIPOTeMHNMa, TeHeTCKM Bapujarmjama u he-
JINjCKUM ITyTaraMa Ilodesie Cy CTPaxoBMUTO Op30 Ja ce HaroMmjiaBajy HaKOH ILUTO ce dpoj
M3BEJEHNX XeMMjCKMX M OMOJIOLIKMX eKCIIepMMeHaTa APacTMYHO IToBehao y mociemmux
ABafieceT roauHa. VICTpaXMBauKu IeHTPU U JadopaTopuje CBOja MCTPaKMBarba yIIIaBHOM
BpIlle HE3aBMCHO jeJHM OX APYTMX uyBajyhu momaTke y pasamuutum dopmMarnma 1 KOpU-
crehu paznnunre peunuke. Bennka KonmunHa XeTeporeHNx CKyIoBa Iojataka, Koji Cy joIl
DOMATHO M AUCTpUOyMpaHy, CIIpeyaBa MCTPAKMBAUKY 3ajeqHULy (ImocedHO y 0dyacTu mpu-
POIHUX HayKa) aa epukacHMje 1 eeKTUBHUje ITIOCTUTHE jOII OOJbY YUMHAK. Y LVJBY IIpe-
Tpare BeJIMKe KOJMUYMHEe NHPOpManuja, HayUHNIY Tpeda Ja yJI0Ke JOCTa BpeMeHa 1 Tpy/aa
3a IpOHAJIAKEHhE U yIlapUBakbe peJleBaHTHIX I10JMOBA 13 XeTepPOreHIX CKYIIOBa IT0JjaTaka I
pernosuTopujyMa, KperpaHuX ca pa3iInuuToOM CBPXOM I Ha pasjIiMunuTe HauMHe. 3a II0CTI3a-
b€ yCHelTHUX nepdopMaHCcy OMOMEIVIIVTHCKUX MICTPKIBakha U yIITede BpeMeHa, IIpoliec
MHTeTpalyje IofaTaka Ipepacra y BasKaH IIpeycJIOB 3a IIpeBasmakese mocrojehux pasmm-
Ka y pecypcuMa. Y pany [3] ayTopu cy HaBesu 3Hauaj MHTerpalje ogaTaka y XeMIjCcKoj 1
duo-mupopmaruy.

Kaxo 0u ce ymrremenu pecypcu, CBe MHCTUTYLMje NMajy ITOTpedy 3a cCBeoOyXBaTHIM IIpe-
TJIeJOM PeJIeBAaHTHUX U ITOCJIeibe 0djaB/beHIX ITofaTaKa Ha I1odaytHOM HuBoy. Ha mpumep,
aKo ce YHaIIpeJ 3Ha KaKBO he IOHaIIame CyICTaHIa fa VICIIOJbY IPUINKOM XeMIjCKe peak-
11je, Ha OCHOBY Npahema pesystaTa CIMYHOT WIJINM MICTOT eKCIIEPMMEHTa, JladopaTopujamMa
ce Mo)ke oMoryhutu na u3derny ckyme cHTe3e XeMUjCKUX jeUberba MM XeMIjCKIX KOM-
IJIeKca 13 Oumbaka (KOMILTeKca), Kao 1 mpaheme HOBMX XeMMjCKIX peakiuja. McrpakuBama
Koja he dutn npencraBbeHa y 0BOj TOKTOPCKOj aucepTanuju odyxBaruhe pa3Boj cKagadmi-
He codrBepcke mnardopme (y mameM Tekcry Ilmardopma) 3a mHTErpaimjy u mpeTpaKmnBa-
e dnonHpopmaTnuknx u xemujcko-nHpopmarnuknx RDF penosuropujyma. Codrsepcka
maTdopMa je pas3BujeHa y capanmu ca JladopaTopujom 3a henmjcky u MosekymnapHy dumo-
.normjyﬁ] (y masem tekcty Jladoparopmja) xoja je meo MHcTUTyTa 32 OMOJIOTHjY M €KOJIOIU-
jy Ha Ilpupoguo-marematuukoMm ¢akyirery y Kparyjesuy. Mcrpaknsama y Jladoparopnu-
ju ce peannsyjy y OKBUpPY Hay4YHO-MCTPAKMBAYKOT NIPOjeKTa MuHuCTapcTBa IIpOCBETE, Ha-
yKe 1 TeXHOJIOLKOT pa3Boja Penrydnuke Cpduje ([IpexnmHnyka ncnmutuBama OMOAKTUBHUX
cyucranuu — [IMBAC, MU 41010). ['maBua aktuBHOCT JladopaTopuje odyxBaTa MCIIUTUBA-

ICPCTAS-LCMB, Serbia, http://cpctas-lcmb.pmfkg.ac.rs
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1be IIUTOTOKCUUHOCTY pasnmuntux cyncranuy Ha HCT-116 n SW-480 henujckum nuaujama
KaHIepa KooHa nomohy MTT Tecra hennjcke Bujadunuoctu. MTT mecm je KOJIOpUMETPUj-
cKa MeToja 3a oxpehuBame BujadvurHoCcTH heiuja 1 IpolleHy IUTOTOKCUYHOCTY TPeTMaHa
y OHOCY Ha 3ajaTe henmjcke nmHuje (M30JI0BaHe momynanyje heianja criocodHe 3a rajerme
y nadoparopujckum ycnosuma). Federated SPARQL ytiumu Ha kojuma ce [Inardopma dasu-
pa duhe mmsajumpanu y ckinangy ca norpedama Jladoparopuje, any Ha TakaB HaUMH Ja ce
ITIOKa)ke JI IbJIXOBA TeHepalHa Ba)KHOCT U 3a Apyra OMomHQpopMaTUuKa UCTpakuBama. SPA-
RQL npencraBiba yIUTHY je3VK KOjU ce M3BpIllaBa Haj IIoJalyMa IIpeicTaBbeHIM IIoMohy
texHosornja CemanTuukor Beda, a mpeTxomHo nmomenyra peu Federated o3HauaBa fa your
JCTOBPEMEHO IPUCTYIIa IMOJaI(iMa KOjU Cy CMELITeHU Y AUCTPUOYyUpaHOM OKpYyKemy. Y
3aBUCHOCTM OX Aa/bMX IoTpeda mcTpakumBada paauhe ce Ha yHamnpelhemwy KoMIuteTHOr pe-
IlIeka, TeHepycary HOBUX YIIUTA U MHTErPaIMjyl HOBUX CKyIIOBa IT0JaTaKa.

Kaxko ducmo 11ro dosbe odjacHMIN IpodIeMaTUKy U M3a30Be ca KOjiIMa ce CyouaBajy JC-
TpaKMBauM y JadoparopujamMa IIMpoM cBeTa Hajipe he, kao mpumep, dutn odjaribeHn CBp-
Xa ¥I IIPOTOKOJI eKcIlepuMeHaTa Koju ce u3Bofe y JlJadoparopuju y KparyjeBuy. Y ucto Bpeme
duhe yBemeHa 1 dUTHA TepMMHOJIOTHMja KOja ce KOPUCTM KPO3 UUTABY AMCEpPTALIN]Y, a Koja
he durn ox momohu y pasymeBamwy npenioskeHe MeTOHOJIOTYje 32 MHTETPALIjy PEIIO3UTO-

pujyma.

1.1 Jlabopartopuja 3a heamjcky u MoJIeKyJIapHYy OMOJIOTHjY

Humwesu Jladoparopuje 3a hennjcky u MmosnexynapHy duosornjy da3upaHy Cy IpBEHCTBe-
HO Ha MAEeHTU(UKAIMjY HOBMX IIOTEHUVjATHIX XeMIOTepaleyTIKa 3a TpeTHpame KaHIle-
pa. Jladoparopuja pyHKIMOHMIIIE HA MPVHINITY MYJITUAMCUUIIIMHAPHOT IIPUCTyTIa MICTpa-
KIBambIMa, jep Jadoparopuje 3a xeMujcke ciHTe3e 00e30el)yjy HoBocuHTeTICAaHEe XeMIjCKe
CYIICTaHIIe KOje ce Jajbe MCIUTY]y OMOJIOIIKMM MeTomaMa. IIpekImnmHmyKa mpaKkca MCINTH-
Bamba HOBE CYIICTaHIle, IOTeHIMjaTHOT XeMIOTepaneyTuKa, IIoApasyMeBa paj Ha MOMEJ CI-
CTeMIMa, T3B. KOMepLUjaJIHIM helujcKkuM JInHujaMa y in vitro ycioBuMa. ‘henmjcka InHuja
MO>Ke ce JedmHMcaTy Kao Kyarypa henuja yandopmuo n3onosana us heimjcke nomyaruje
KOja ITOTMUe U3 PeaylHOT, 0OMYHO XOMOTEHOTI' 13Bopa TKMBa (Kao IITO je opraH). [laHac cy
KOMepILjaJHo focTynHe nedunncane, ongpehene u xracudurosane hennjcke auuHMje cBUX
opraHa y CBOjM HAaTMBHUM (34paBuM) 1 natosoimkuMm (dosmecHnm) crarbnuma. Jladoparopu-
ja KopucTu Mojel cucTeMe hesnnjckux JMHMja KaHIlepa U BIXOBIX 3APaBIUX aHAJIOTA, a IIpe
cBera henujcke nmnaMje Kanuepa konona (HCT-116, SW-480) n nojxe (MDA-MB-231, MCF-7)
(3a Bue metama mortegatu Ciuky [1.1). 3a mcnuTuBame Moen cucrema henujckux TuHMja
ITOTpedHO je OpsKaBaTy yCIOBe Orajarma hennja Ha onTMManaH HauUMH, KOju CUMyJupa ¢pu-
3MOJIOIIKe yciIoBe Y HajBehoj Mepn, koiuko je To moryhe. henuje ce oarajajy y crepmiHnm
yCJIOBMMa Y MHKyOaTopy y CIEeLVjalHUM IIOCyfaMa 3a Ofrajame, y3 JOJaTaK XPaHIbUBOT
MeaujyMa, ofp:KaBame TeMIiepaType Ha 37 °C, BIaKHOCTM BasqyXa I KOHLIEHTpaIuje yIribeH
AVIOKCUIA OX 5%, y3 MoAaTak aHTMOMOTHUKA 3a CIIpeyaBame Moryhe KoHTaMuHamuje dakre-
pHujama.
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ATCC Number: CCL-247 ™ ATCC Mumber: CCL-228
Designation: ~ HCT 116 Designafion:  SW 480

ATCC Number, HTB-24 ™ ATCC Number: HTB-22
Designation: MDA-MB-231 Designation:  MCF-7

L.

Cnnka 1.1: HCT-116, SW-480, MDA-MB-231 u MCF-7 henujcke nununje.
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1.1.1 ExcnepmmenTtu y JlabopaTopujn

[IpBM excnepuMeHT Koju oxpehyje OmosiomIky yTuIaj HoBe CyIICTaHIle Ha MCIIMTYBAHN
MOJIeJI CUCTEM jecTe TeCT IIMTOTOKCMYHOCTH. JlaHac IOCTOju BMIIE TeCcTOBa Koju oxpeby-
jy yTuiaj xeMukainje Ha BUjaOVIIHOCT M LIMTOTOKCUYHOCT, ajly je Hajuellrhe MpMMerbuBa-
Ha T3B. MTT meroma. MTT merona ce 3acHuBa Ha dojeHOj peakumju cymncrasie (3-(4,5-
OVIMETIITIA30II-2-1T)-2,5- A1 eI TeTPas3oaujyM SpoMII) ca eH3MMOM XUBUX hennja, M-
TOXOHJpPUjaJIHOM AexyuaporeHasoM. Cama CyIICTaHIIa je KyTe doje, aji y peakIju ca eH3!-
MOM Jaje JbydudacTto odojeHn kpucran popmasana. OBako cTBopeHU JbyduuacTu popmasaH
oxpebyje ce ciekTpodoTromeTpujcku, Tj. oxpelyje ce MHTEH3NUTET Herose doje KBaHTUDU-
KalujoMm a6cop6aHue Ha TaJaCHO] Oy>KMHI IIPUMeHEHOr cBeTaa of 550 nm. ExcriepumeHT
ce M3BOAM Ha ImomyJyanuju ox Hajuerthe 10 000 hennja mo y3opky (y Bullle IIOHOBJbEHMX
excriepumenata 39or cratuctuuke odpane). IlIto je Behu dpoj skmBux henuja, Behn je nu-
TeH3uTeT adcopdaHile u 0dpHYTO. [pyruM peumma, YKOJIMKO je HeKa CyICTaHI[a TOKCUYHA,
oHa he koHcexkBeHTHO cMamwuTu Opoj hennja, a camum TUM 1 KonmunHy popmasaHa, Tj. Me-
peny adcopdaniry. Kako je Meronma 3acHOBaHa Ha peJIaTMBHOM Iopehemy ca KOHTPOIHUM
— HeTpeTMpAaHUM hennjama, My 3ampaBo JOOMjaMO peslaTMBaH OQHOC TpeTVpaHa/HeTPeT!-
pana hennja. KonkperHo, Kako 81 ce HUTOTOKCUMYHO ejCTBO HEeKe MICIIUTIBAHE CYIICTAHIIE
OJIpenuIo, Keau ce u3MepeHa adcopdaHiia TpeTupanux henanja ca adcopdaHIioM HeraTuBHe
KoHTpoJIe (HeTpeTupaHe hennje) u MmHOXM ce ca 100, modmjajyhm 3ampaBo IpoLieHTe IpesKu-
Besux henmja. IITo je oBaj oguoc Behu, Behu je edexar uroroxcuunocru. IIpumep KoH-
KpPEeTHOT eKCIIepIMeHTa IIpe/ICTaBjba TpeTMaH hennja y 6 KoHLeHTpauuja y oncery ox 0.1 pM
1o 500 M y 6 moHOBaKa. Y3 TO Ha MCTM HAUMH Ce IPUIIPEeMU 1 6 IIOHOBaKa HETPeTUPAHUIX
hennja, 1j. HeraTnBHe KOoHTpOJe. HakoH 3aBpIlIeHOT eKCIIepMMeHTa, Ha OBaj HAUMH J0duje
ce I10 6 MPOILEHTYAIHO U3PaKeHNX BPeJHOCTY BYUjadVTHOCTH 3a CBaKy KOHI[EHTpAIMjy U 3a
KoHTpoury. Pesynraru ce m3pa)kaBajy Kao BpeJHOCT £ cTaHIapHAa I'PELIIKa 32 CBAKy KOHIIeH-
tpauujy. Craructuuka 3HauajHOCT ce oapehyje CrymenroBum t-rectom u ANOVA tecrom
3a mopehema. p-BpemHOCT Mamba ox 0.05 cMaTpa ce 3HauajHOM. 3a modujare MOTIyHe CIIN-
Ke yTUIaja MICIIMNTUBaHe XeMIjCKe CYIICTaHIle Ha BUjadUIHOCT henujcke uHMje, TOTpedHO je
oxpenutu monatHo u 13B. [ Cs BpenHoCT. [ () BpeTHOCT IIpecTaBiba MOTeHIMjall CYIICTaH-
Ile 1a MHXMUOMpa, Y OBOM ciy4dajy, hennjcky nponudepanujy u qedpnHuIie ce Kao IOJIOBUHA
MaKcUMaJHe MHXUOUTOpHe KoHLeHTpauuje. 3a oxpehuBame [(C5) BpemHOCTU KOPUCTE Ce
crenyjanu3oBaHu pauyHapcku nporpamu (Hip. CalcuSyn) miu on-line rutargopme. IIto je
1C'5y BpegHOCT HIDKA, TO je HUTOTOKCUUYHM edeKaT puMerheHe XeMIjcKe CyIcTaHIe Behu.

CraTucTuka Kake fa OJ BMIIEe XJJbaJa OBAKO MCIIMTAHMX CYIICTAHIM, TeK jeHa 3a70-
BOJbABa CBE KPUTEPUjyMe 3ajare IIpaBIIINMa IMPEKIMHNYKUX U KIVMHUUKUX TeCcTUparma U
KOPMCTH Cce Kao JIeK. Y J1adopaTopMjCcKMM YCJIOBMMA paja, IOoTpedHO je IyHO BpeMeHa U
pecypca yoIILITe a ce MCIIMTa OBAKO BeJIMKY Opoj CyIICTaHIV Ha caMo jexHoj henmjckoj au-
Huju. Kako cy oBa ucnurtuBama y CBOjoj OCHOBYM BPEMEHCKI U PeCypCHO 3aXTe€BHA, IpUMeHa
in silico mopnena je HeonxoqHa. HamMme, aHanmsa nuTepaTypHUX IofgaTaka y MHOTOOPOjHUM
pamoBUMa JOCTYIIHMX Ha MHTEPHETY MOTY OJIaKIIIaTH OBaj 3amarak. [I[paByuIHOM aHaAIM30M
penanje xeMujcKa CTpyKrypa-Ouosoiku edekar (mpeko I Csy BpeJHOCTI) MOXe ce fohu 1o
IIPEeTIIOCTaBKe Koja Oy XeMMjcKa CTPyKTypa Omia LITO IpUOIIDKHIUjA OITUMAIHO] Y LBy
cysdujama pacta ogpehene henujcke muaumje. Axo mocmarpamo oxgpehene hennmjcke nuunje,
yIOTpedOM MHTEJIMUTeHTHNUX ajlaTa MOKeMO VICTPRKUTH Y MICTO BpeMe MHOTO Pa3iINUMTUX
XeMIjCKIX CYIICTaHIM ca HeMHUCAHUM XeMIjCKUM CTPYKTypaMa y CMICIY VCIIMTUBAba
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edexaTa Ha 3amaTuM hennjckuM JuHMjaMa (IpUMep XeMUjCKUX CTPYKTypa je mat Ha Cin-
1 [1.9). IIIto je amanmsa meTabHmja, Tj. INTO je BIIIE XeMUjCKIX CYIICTAHIM MCIIMTHBAHO
Ha oapehenum henmjckum nmHMjama, pacre BepoBatHoha fma nmocroju ogpehenn xemujcko-
CTPYKTYpHU 0dpa3sall Koji HajoIITMMAaJHIje yTIue Ha CMabetbe BujadunHoctu hennjcke nu-
Huje. Y ToM cMucay, rosnadehn ca kpaja mporieca McnuTuBama, in silico ananusa Ham o0des-
dehyje moBparHy nHbOpManMjy 0 dmoouIkoM edeKTy, Koja Jajbe IOBPATHOM CIIPEroM aaje
noTpedHy MHpopManMjy J1adopaTopuju 3a XeMujcKy cuHTe3y. OBakBa KacKaaa IOBPAaTHUX
napopmanuja ynyhyje Hac ka cuHTe3U TayHO celUPNUHNX XeMUjCKUX jeUberba, Koja he
HajBepoOBaTHUje MMaTy 3anoBosbaBajyhu dmomomku epexar. Ha oBaj HaumH, ITOCTIKY ce
3HauajHe yILUTele Y BpeMeHy U pecypcuMa ca Hajsehom BepoBaTHOhOM ycIeIIHMX pe3yii-
taTa. KoHauHO, 0BaKaB NPUCTYN yTUUe Ha CMamemhe rope nomMeHyTor ogHoca 1 : 10000 n
omoryhasa HaM nma y kxpahem BpemeHckoM poky mohemo no moreHmujaixHor jeka. Coamyax
IIPUCTYII MO>Ke Ce yIIoTpedibaBaT! M 32 MHOTe ApyTe OMOJIOIIKE U XeMIjCKe eKCIIepUIMEeHTe
Koju HUCYy npenMet pana Jladopatopuje.

R3

AN

N R?

Rl
OH
R',R>=H,R*-OH 5 R! R?>=H,R’-F
R',R>=H,R’=NO, 6 R'=H,R?=0H,R’=H
R!,R*=H,R*=CH; 7 R!=OH,R? R3=H
R' R?, R*=H

B W -

Cnuxka 1.2: Schiff dase 3a cyncranme. IIpeysero us [[1].

Y HacTaBKy Cy Kpos3 [IBa ClIyuaja KopuIlhera OIVCaHM HauMHU Ha Koje ce IlnaTdopma
MoO>Ke yrorpednuTu 3a yHanpebhemwe uctpaxuBaukux aktuBHocTy. Ha Taj HaumH ce onpasna-
Ba HEOIIXOJHOCT rocTojama [lnardpopme u mokasyje MoTuBaIMja 3a lHEeHO qajbe yHarpehu-
Bambe.

1.2 MoTuBanmuja

[MToganu nodujenn xopuirhemem coprBepcke maThopMe MOTy OUTU OFF BeJIUKe KOPUCTHI
xeMyJapyuMa 1 OM0JI03MIMa, jep Ha 0Baj HauMH MICTPAXMBAUM MIMajy yBUI Y aHTU-TYMOpPCKa
CBOjCTBa XEMUjCKMX KOMILIEKCA KOjM MOTY [a OTKpMjy IOTEeHUVjaJlHy CTpaTernjy y Omusaj-
HUpamky JeKoBa dasMpaHNUX Ha MeTanuma. VIcTpakmBaum MOTy, Ha IIpUMep, Ja KOPUCTe
[Inatdopmy 3a moBe3auBarbe OMOJIOIIKUX (HIIP. IPOTEMHCKE CTPYKType M IMIXOBE IIyTabe)
U XeMIjCKMX TI0JaTaka (JIeKOBHU, MHTepaKLje ca IPOTENHIMA), Ka0 ¥ 32 IbIIXOBO IPUKA3M-
Bame Ha jeqHOM MecTy. Takobe, Ha OBaj HAaUMH ce MO)Ke OTKPUTY KaKaB YTUIA] Majy M3a-
OpaHe cymcranue Ha ogpehene henujcke nuunje xannepa (1j. /Csy BpeZHOCT 3a IPOLIEHY
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" KBaHTUUKAIM]Y UUTOTOKCUYIHOCTM) 1 KoduTu nHbopMaIiuje o reHuMa U MpOTeNHIMA,
dopmupajyhm Tako KOXepeHTHY CIMKY pe3yJITara 1 KOMIUIeMeHTapHux nogataka. OHO IIITO
[Inatdopma npyska je yBUA y MCTpaKMBaUKe TPEHOBE Ha ITI00AITHOM HUBOY Y IIOCIEIHIM
rofyHaMa Koju he mocayXxuTu kao ocHoBa 3a dynyha ucrpaknsarba. Ha npumep, jemas ox
[JIABHUIX I{/JbeBa MOJEPHOT UCTPaXKUBaha Y OMOOPTaHCKO] ¥ MEAUIMHCKO] XeMIJU je pa3Boj
HOBIX JIEKOBa Oa3MpaHMX Ha MeTajanMa ca papMalieyTcKoM akTuBHOIIhy Koja ce pasinkyje
OJf Tepanuja 3acHOBaHUM Ha ItaTuHu [4]. Mebhy Meranckum komiekcuma Koju He cagp-
)Ke IUTAaHTUHY Kao MeTall 3a TpeTuparbe KaHuepa, nepusatu palladium(Il) ce mocra xopucre
3dor cianune crpykrype kao Pt(Il) komiutekcu Koju mokasyjy godpy aHTU-TYMOPCKY aKTIB-
HOCT U Maibe HekelbeHUX peakiuja. Hemasuo cy IlerpoBuh u ap. [[1] mokasanu ma msdop
oxroeapajyhux mmnranma moxe ma gosene mo tora ga palladium(Il) kommiekcn mocrany ex-
CTpEeMHO UUTOTOKCMYHM IpeMa henmjama kauuepa. I[Imardopma tpeda na omoryhm ysun y
KOMILJIEKCe KOjU Cy IOKa3alIy JoOpy aHTUTYMOPCKY aKTMBHOCT U TAaKO yTUUe Ha JabU TOK
UCTpaKMBarba KaKo ce He O TPOIINIIO BpeMe Ha KOMILIEKCE Of KOjUX je TEIIIKO OUeKMBATI
nodpe edexre.

Y Jlabdopatopujn je mokasano ga Pt(IV), Pd(Il), m Rh(Ill) kommiekcu MHAYKYjy OKcuma-
TuBHU cTpec n rurorokcuynoct y HCT-116 henujckum nuunjama kanuepa [5]. Taxobe,
Kusanosuh u np. [6] cy ucnurupann duosnomkn eperar xemujcke cTpykrype bicyclic se-
lenohydantoin (HidSe) u wenor palladium(Il) xommutekca ca osuakom ((HidSe)2Pd) Ha
HCT — 116 hennjcknm nuanjama nedenor upesa yoseka u M DA — M B — 231 hennjckum
smuHujama rpyau. Orkpuiu cy na HidSe n (HidSe)2Pd nokasyjy mpooKCUIaTUBHIA [{ATO-
TOKCUYHM KapaKTep, 11 jaAKO aHTU-MUTPATOPHM IoTeHIjal Ha Metactaze M DA — M B —231
henmja. ¥ oBom ciryuajy IInardopma tpeda ma omoryhu He camo nposepy modujeHux pesy-
TaTa, Beh u mpucTyn pesynrarnMa APYTUX CIMYHUX eKCIepUMeHaTa Kako OV MCTpakKiBaun
MOIJIN [ia IuTaHupajy cienehe kopake y uctpaxupamy. CKynl OBUX ITofaTaka Tpeda KacHMU-
je ma omoryhmu mpasmeme QSAR mopmena koju he Ha OCHOBY CTPYKType cyIcTaHIle Mohu
Ia IMpeaBUIN eHO ejcTBO de3 m3Bohema excrepuMenara. Takobhe, oBM pe3ysTaTu Ipeko
[InaTdopme IOCTajy MHTETPUCAHY Ca APYTUM pe3yiITaTuMa 1 gocTynHu tpehum crpanama.

1.3 IHmmpeBn

[TaBHM IUJB OBOT HAYYHOT MICTPKMBaha je pa3Boj jaBHO AOCTyIHe M (QYHKLOHATHE
codrBepcke mrardpopme koja kopucrehu pesynrare criektpanHe Teopuje rpadosa Tpeda ga
dbopMupa BUPTYyeIHO, LIEHTPATHO CKJIAAVIITE IToJjaTaka Koje odjeubyje BUIIe PEIIO3UTO-
pujyMa u Tako qomymasa rocrojeha pemrersa. [Inardpopma he Hajupe dutu Tectupana Ha pe-
aJTHIM IIpUMepUMa, a lheHe GYHKUMOHATHOCTY 11 BpaheHu pe3ynTaTu mpoBepeH Of] CTpaHe
UCTpaKMBayua KojuMa je oHa 1 HaMemeHa. Hakon Tora, [Imardpopma he dutu mucrannpana
Ha cepBepy M AOCTYITHA MCTPKMBAUKO] 3ajeJHUIM 24/7, Ka0 U CBU Pe3yJTaTy KOOUjeHN Y
TOKY u3paje guceprauuje. Ha oBaj HaumH he uctpaxupaumma durtu omoryheH yBupn y pe-
3yJITaTe XeMMIjCKUX peaKiija Koje Cy CIIpOBeJieHe Y CBETY, a Y KojuMa Cy IToJIa3He CyIICTaHIle
yIIpaBO OHe Koje ce padMarpajy 3a dynyha ucnuruBarba. JemHa o1 OUeKMBAHUX (QyHKINO-
HanHOCcTH [Inatdopme je ma y cBAaKOM TpEeHYTKY MO>KeMO Aa IIPOBEPMMO KoOja CyIICTAaHLA je
nodap nmaxndurop 3a ogpehene henmjcke nmuumnje kanuepa 1j. unja IC5y BpegHOCT (KOHIIEH-
Tpannja Koja naxndupa 50% hennja) sagoBospaBa ImpomnncaHa orpaHnYerba y Ipe-KINHIUKO]
¢dasu ncnutuBama. Takohe, mopen yBuaa y Tako mHTerpucaHe Iogartke, Iogaly ce IOTeH-
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LMjaTHO MOTY VICKOPMICTUTMU 3a IIpaBJbelhe MaTeMaTMUKIX MOMesla Koju HaM oMoryhasajy
na npensugumo [ Csy BpemHocT (perpecuja) 3a HOBY CYIICTaHITY, da CAMYHE CYIICTaHI[E II10-
OeNVMO y KJacTepe IpeMa CTPYKTYpPHU I pe3yiTaTuMa (KjiacTepmsanija), MM IaK aa ce
oxpeheHe cymncraHIle fofese yHarpen 3agaTuM KiacaMa (kinacudukaryja).

[lnpeBU KOju CYy MOCTUTHYTU M3PAZOM OBe JOKTOPCKA Aucepraiuja u Koju he dutu me-
TAJPHO OIVICAHM Y HapeJHUM ceKIrjama cy ciaemehu:

(D)

(I)

(IID)

(Iv)

(VI)

Kpenpana codrsepcka nJIaT<1)opMaE, roxx HasuBoM SpecINT (Spectral Integration), 3a
nHTerpanujy RDF penosutopmjyma kxoja ce dasmpa Ha Ha MaTeMaTUIKOM KOHIIEIITY
rpada rae ce COICTBEHM BEKTOPU rpada ce Kopucre 3a M3d0p peJleBaHTHUX CKYIIOBa
rofaTaka M HaJgoBe3VBambe I1adiioHa (patterns). Cpxa ImiaTdopMe je ma yHampenu
paj MCTPaKMBAUKIX TMMOBA Y 0OJIaCTM IPUPOMHNUX HayKa, a IIpe CBera OMOIOIIKIX I
XEMIjCKIX HayKa.

Y okBupy miargopme je pa3BujeHa poieaypa 3a KOHCTpyUcambe rpada umju cy 4Bopo-
BU pasjMunTe pelipe3eHTalyje ncTe (CIMyHe) CyICTaHIle Y PeIO3UTOPUjyMUMa, TOK
cy rpate pedunucate mocrojehum rpumrernma y RDF rpady koju moBesyjy Te ucre
penpeseHTanyje cyncranue. Caku Tuiniert je odnuka (cydjekar, mpeamkar, odjexar),
rae je cydjekar HasMB UBOpa of Kojer kpehe rpaHa, odjekar Ha3MB UBOpa y KOjeM ce
3aBpllIaBa rpaHa, JOK IIpeMKaT O3HauaBa Be3y nsmehy mux.

PasBujen anropmram 3a ayromarcko kpeupare Federated SPARQL ynmura xoju ody-
XBaTajy BUIIIE PEIIO3UTOPYjyMa Ha OCHOBY M3adpaHe IIyTamke Y IPETXOTHO JOoOMjeHOM
rpady. Ha ocHoBy koopmmHaTa ompeheHux Bexropa rpada, amropuram omoryhasa
Ipelro3HaBambe CKyIlOBa IIOflaTaka y KOjuMa ce peJleBaHTHU IIOoJalyl HajBepOoBaTHMU-
je Hanase, MPUKyIUbajyhyu Tako HOBe U KOMIUIEMEHTapHe IIOfaTKe O CyICTaHLlaMa y
peasnnom Bpemeny (on-the-fly). Koncrantau craructiukn npopauysnn u npaheme Ho-
BOHACTAJINX IIPOMEHA Cy U30eTHYTH.

Kpenpana daza nmogaraka ca ogrosapajyhum nmogynuruma (patterns) xoja omoryhasa
Kpeupame BanmuaHnx u cBpcucxonunx Federated SPARQL ynura. [JomaTHo je pasBu-
jena onronoruja Repolntegration.owl ca kpahyum ommcom cBakor ckyIma IogaTaka Koja
HaM oMoryhaBa ¢aBopm3oBame oapeheHUX cKymoBa y 3aBUCHOCTU OJ ITOCTaBJbEHOT
MITamkA.

CkanadwmrHa apXUTeKTypa Koja omoryhasa Jlaky MHTerpalyjy HOBUX CKyIIOBa II0fa-
taka. Ha oBaj HauMH npyre MHCTUTyLMje MOTY BeOMa jeJHOCTAaBHO [a IIPe3eHTYy]y I
yUMHe jaBHO JOCTYIIHUM CBOja MCTpaKuBama. [logaBarme HOBUX U OpMcame CTapUX
CKYIIOBa II0JjaTaKa je BeoMa jeJHOCTaBHO I He yTude Ha pap [lnardopme, HutH je mo-
TpedHO paguTy JOJATHO KOH(UTypICambe.

Tectupane pyHKIMOHAIHOCTY IIATHOPMe 32 pas3INduTe CyIICTaHIIe Of CTpPaHe UCTpa-
uBaua y JladopaTopujn (momeHCKux ekciiepata). Ypahena mposepa peneBaHTHOCTHI
BpaheHNX pesysiTaTa U BIXOBaA aHATIN3A.

Zhttp://147.91.203.161/specint
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(VII) Usspiueno nopeheme [Ltardhopme ca apyrum goctynHnMm mwiargopmama. 3a mopehe-
e BpaheHux pesynrara dmhe xopuirthena Open PHACTS ninardopma Ha Kojoj Tpe-
HyTHO paau 27 naptHepa. I{ub oBor nmopehema Hitje na ce mokaxe Koja je miaTdopma
dospa, Beh 1a ce ykake Ha IIOCTOjarbe KOMILIEMEHTAPHUX IIOJaTaKa U Ja Cy Jaajba ca-
pamrpa U MHTETpalnja, y cBeTiIy cBe Behe ekcriansuje momaraka Ha Bedy, HeonxomHnm
KOpaLu.

(VII) IMomarm m pe3yaTaTit Cy MOCTANM JOCTYIIHM 32 LEJOKYIIHY UCTPAKMBAUKY 3ajeTHIUILY.
KomIuteTaH Kop je jaBHO JOCTYIIaH U MOJKe Ce pelpoayKoBaTu .

IIpe Hero mto dmto mta kaxkemo o SpecINT codrBepckoj mardopmu koja je pa3BujeHa,
OUTHO je ma Hajpe 00paTMMO MKy Ha HAUMH Ha KOjU Cy IIOJAIly CMELITeHN ¥ II0Be3aH,
Kao 1 Ha MHPPACTPYKTYPY KOjU ce KOPUCTU 3a IIPUCTYI TUM Itomanuma. HapemHux Heko-
JIMKO ITOTJIaBiba Omhe ycMepeHO ymnpaBo Ha mperiieq TexHosoruja CemaHTumukor Beda kako
ducMo crexyn mpeacraBy o GopMaTy y KojeM ce IOAalyl Hajlase, O Pelo3UTOpUjyMIMa ca
IofaIyiMa y TakBOM OQJIMIKY, Kao ¥ M3a30BJMMa Ca KOjiIMa ce CyodaBajy OHM KOjU Te ITOJaT-
Ke JKeJle J1a MpounTajy u mHrerpuiry. Hakon rora duhe mpencraBibeHe GyHKIMOHATHOCTI
mratdopMe, MaTeMaTUUKa 1033V HA KOja ce KOPUCTU y eHOj OCHOBU 11 deHepUTH Koje Ibe-
HO Kopnurherne JOHOCI.

1.4 Ilpernen camprkaja

[Inardopma Koja je pa3BujeHa y OKBUPY OBe JOKTOPCKe AVICepTalllije je BeoMa KOMILJIEK-
CHa M 3aCHUBA Ce Ha IIMPOKOM CIIEKTPYy 3Hama Koje je Tpedano mHTerpmucaru y ¢yHKINO-
HAJIHY LEeJINHY KOja JOHOCU KOPMCT MCTPaKMBAUKO] 3ajeJHNLN. 3a IIOoYeTaK je HEOIXOJHO
yIIo3HATU ce ca mojMoM ,OTBOpeHNUX IojaTaka’, TeXHOJIOTMjaMa ¥ HaUMHOM Ha KOjU ce II0-
maiy Ipeacrasibajy Ha Bedy. 3arum Tpeda mpermnosHaTy IpegHOCTU KOje OBaKaB IIPUCTYII
DOHOCHU Yy OJHOCY Ha HeKe paHuje IIPIUCTYIIe, ajlil M YOUNTH HBIXOBe HeJoCTaTKe Koje He Tpe-
da mcnymtati 13 BUAOKpyTra TOKOM pana. Kako du momarm mocraiy JOCTyIHUJU U jaCHUjU
OHII Ce TPYIINMIIY Y CKyIIOBe II0JjaTaKa, a CKYIIOBU Yy pelo3uTopujyMe, cTBapajyhm tako dasy
3Hama 3a ogpehene odimactu Ha Bedy. OduuHO perno3uTopujyMn HacTajy Kao pesyJiTar IIo-
cTojara ofpeheHNx nurama 13 HeKe 00IacTH, Ie ce oAl II0Be3yjy Ha TaKaB HauuH Ja
ce IPIJIMKOM IIMIXOBOT IpeTpakKMBarba MOXKe JIaKo Hohu 10 0groBopa. YIo3HaBarbe CBAKOT
pernosuropujyMma IogpasyMeBa KOMILUIETHY HeTOBY aHAIN3Y, JeTeKTOBahe IOTEHIIVjaTHUX
YCKUX I'pJia Ha Koje ce Moyke Hamhy TOKOM pajia, Kao 1 M3HANaKee aJITepHATIBA 32 HBIXO-
BO IIpeBaswIaKeme. Takohe, SUTHO je younTn pasiuke Koje mocroje uaMehy camux cKyrmosa
IojaTaka y OKBUpPY jeQHOT PellO3UTOPMjyMa, a OHJA U pasjlKe y HaulMHYy IIpeJCTBIbatba 1
IIOBe3MBama IojgaTaka nsMehy pemnosuropujyma.

[TocedHa maxiba y 0BOj JOKTOPCKO] AucepTanuju je mocsehena muTerparmju HOBUX CKy-
IoBa mmopaTaka ca Beh nmocrojehum Benmkum mHunujatuBama. Maie madoparopuje Mopajy
[a ce IpIUIaroje IpaBIIMMa UIrpe Koje IIPOMICYjy Beluky urpaun Ha Bedy ykommko xeire
[1a MM Ce IPUKJbyUe ¥ CBOje IOJaTKe yUIMHe jaBHO AOCTYIIHUM IIMPO]j UCTPAKMBAUKO] 3ajeI-
HUIM, aly U Ja DoOujy IPUCTYII APYTUM IIoAaliMa Ha IJI0daIHOM HUBOY. Y jeJHOM Heiy

*https://github.com/malibanekg/SpecINT
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auceprauuje duhe, Ha peaJlTHOM IpMMepy, OINICaHa IpoleAypa 3a jeqHo moryhe mpencra-
BJbaEbe ITOfIaTaKa y odIuKy ,OTBOpeHNX IojjaTaka M HauMH Ha KOjU ce HOBM CKYII IT0JJaTakKa
MOKe II0Be3aT! ca JPyTUM CKyIIOBUMa.

Haxon nHTerpamuje nogataka OUTHO je yIIO3HATHU Ce ¥ Ca HAUMHIIMA BUXOBOT IIpeTpa-
KIBarba, 3aTO Cy OBJiE€ MPeCTaBbeHa TPEHYTHO JOCTYIIHA pelllekba 3a IPeTPaKIBarbe ce-
MaHTMUKM 0asupaHUX CKyIloBa IToOflaTaKka. 3a CBAaKO pelllerse Cy HaBe[eHe CBe IIX0Be IIpejl-
HOCTI I MaHe, T0OpOjaHM 13a30BY Ha KOje ce MOske Hanhy IPMIINKOM BIXOBOT KopuIthema,
Kao M JaTy IpeasIo3N 3a BIXOBO IIpeBasmiakeme. CaMa UMibeHNIIA 1a He IIOCTOj! CIMYHa
miaaTgopma Koja ce daBM ,0HJIAJH MHTETPALVjOM PEIIO3UTOPYjyMa M BBUXOBUM IIpEeTPasKI-
BarbeM je HIT Koja IIpOKIIMa OBY AVICEpTalujy.

VHOBaTMBHOCT IPUCTYIIa, KOju he duTu onmcaH Kpo3 HapegHe CEeKI[Hje, Ce CacTOju y ToMe
Ia ce KOOpAMHATE COIICTBEHNX BEKTOpa rpada JMCKOPICTE 3a I0Be3NBarbe noaynnrTa. [lose-
31Bame Ce BPIIM Ha TaKaB HAUMH TaKo Aa ce y 003Mp y3MMajy caMo peJIeBaHTHU ITOJAIN
U3 pasINYnUTIX perioduropujyma. Ha oBaj HauUMH mpeTpa)kuBarme Mo)Ke OUTHU U3BeHeHo Oe3
3ajeJHIUKe OHTOJIOTHje KOja II0Be3yje pero3nTopujyMe 1 KOjy je TelIKko Hanmpasutu. Pemre-
e je MMILIEMEHTIPAaHO Ha OCHOBY ofpeheHux pesynraTa U3 CIIeKTpalHe Teopuje rpadosa,
3aTo he HemocpemHO Ipe mpeacTaBbama apxurekrype Ilnmardpopme dutu mar nperien Mate-
MaTIMUKIX OCHOBA KoOje Cy OMTHe 3a HeHO pasyMeBame. HaKoH IITO cBa HEOIIXOJHA 3HaHa
dyny merasbHO ommcaHa, duhe nmpukasaHa apxurekrypa Ilmardopme 1 cBM BeHU [EJIOBIU.

Apyro moriasspe omucyje texuosnoruje Cemantuukor Beda ca mocedHUM ocBpTOM Ha
RDF (Resource Description Framework), OWL (Web Ontology Language) n SPARQL ynuTHu je-
suk. RDF je duraH, jep mpukasyje HauMH Ha KOjU Cy IOJalM IIpeacTaBbeHN U MehycodHo
IOBE3aHM LITO je Of 3Hauaja 3a HBUXOBY KaCHUjy MHTepIpeTtanujy u nperpary. OHTOJO-
ruje ce KOpUCTe 3a IpolnpuBame ceMantnke RDF-a u Hajuenthe 3a mpencraBpbambe HOBUX
IojlaTaka ca JOZAaTHOM CeMaHTMKOM, JOK ce Kao m3na3 n3 codprepcke riatpopme moduja-
jy Federated SPARQL ynutnu. HakoH m3BpuIaBarba OBMX YIIUTa KOPUCHMK A0OUja IIPUKa3
pelleBaHTHIX IIOJaTaKa 3a XeMIjCKy CTPYKTYPY Koja je 3ajjaTa Kao yJa3 ImIaThopMu.

Tpehe nmorsaBsbe yBoaU KOHIIENT ITIOBe3aHMX ITofaTaka Ha Bedy kpo3 LOD Cloud n npu-
Kasyje TPEHyTHO AOCTYITHe, CEMAaHTUUKM dasyupaHe, pelo3UTOpMjyMe UMju je JOMEH Be3aH
3a XeMUjCKe CTPYKType ¥ IbUXOBe OMOJIOLIKe aKTMBHOCTH (jemaH meo odiaka). Pemosmro-
pujymu moBesyjy ogpehene ckymnoe nmomataka ¢opmupajyhu Tako ¢Boj MMEHCKU IIPOCTOP.
Onpehenn penosutopujymu cy mpeacTaB/beHN ca BIUIIIe feTakba, jep he ce mposepa mpemiio-
’KeHe MeTOJ0JIOTHje paAUT YIIpaBo Haa TUM IIOoJalyIMa.

YeTBpTO IOTIJIaBJbe IIPMKa3yje jelaH HaulH Ha KOjU Ce CKYII IIoJlaTaKa MOsKe IIpeacTa-
BuTH nnomohy TexHosnoruja Cemantnukor Beda Ha nmpumepy dase rmogaTaka Koja IoTHUe 13
Jlaboparopuje 3a henujcky u monexymnapuy dmonorujy y Kparyjesiry.

ITeTo morasipe npezcrasba nocrojeha perera 3a nmperpakusarmbe RDF ckynosa moma-
Taka (perosuropujyma). CBako pelrrerse je pokycupaHo camMo Ha ogpeheHnM cKyIr rmogaTaxa,
jep je Behmua myx HampaBibeHa ca CBPXOM TeCTMparba Op3uHe yINUTa, a He Jodujarbe yIo-
TpedbMBMX IIOJaTaKa Ha OCHOBY KOjUX Ce MOTY JOHETM BaJbaHU 3aKJbYULIV U IIAHUPATY Ha-
penHa ncTpaskmBara. [locedan ocBpr he duru HanpaBibeH Ha ayTOMATCKE TeHEPATOpe YIIUTA
U KOPUCHIYKI OpPUjeHTUCAHE TIPUCTYIIE, jep IpeIioKeHa coPpTBepcKa miargopma Impeacra-
BJba pelllebe Koje y3uma Kodpe cTpaHe oBa JBa IPUCTYIIA.
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IITecTo morxaBJbe IpuUKa3dyje MaTeMAaTUUKY arnapaT Koju ce KOPMUCTH 3a MMILIeMeHTa-
11jy Joruke miaatgopme. Y oBoM geny duhe nate mepuHMIMje M TEOPUjCKU pe3yJITaT 13
Teopuje rpadoBa. JemaH meo OBOT ITOIJIaBJba je IocBeheH oxpeheHNMM COIICTBEHUM BpeqHO-
CTUMa U COIICTBEHUM BeKTopuMa rpadoBa Koju Hoce MHpopMalje o CTpyKTypu rpada.

Y cemMoOM IIOTIJIaBIBY je IIpeJCTaB/beHA apXUTeKTypa copTBepcKe ILTatdopMe Koja 3a
yHeTy xemujcky cTpykrypy (InChlKey je ynas) remepuiie SPARQL ymut (13na3) xoju mpe-
TpaXyje IoAaTKe ca BUILIE PEIO3UTOPUjyMIMa, U3BpllIaBa ra ¥ KOPUCHUKY IIpMKasyje pe-
3yJITaTe mpeTpare. ApXUTeKTypa IoApa3yMeBa U II03UB IIpoLieqype Ha OCHOBY Koje ce, KO-
punrhemem UniChem API-ja, kpenpajy rpadoBu Koju 0ATOBapajy pero3uTopujyma, I Io3nB
aJIropuTMa Koju 1ardopMa KOpIUCTHI 33 M300p HajpesieBaHTHI]MX CKYIIOBa II0JaTaKa 3a I0-
CTaBJBEHO IIUTaIbe U Kpeupare GUHAIHOT YIIUTA.

Ocmo moriassbe je onpeheHo 3a mpencraBipame T0OMjeHUX pe3ylITaTa Ha OCHOBY IIpOBe-
pe Kojy cy ypagwiu uctpaknusauy u3 Jladoparopuje. Y oBom nery Suhe npnkasane xeMujcke
CTPYKTYpe Koje cy KopuiirheHe 3a Ipoliec eBayalje pesyiTara, XeypUCTIKe Koje Cy TeCTI-
paHe 3a IodoJbliIathe TAUHOCTU pe3yJiTara, Kao M HauMH 1300pa MHUIMjAIHIX YBOPOBA Y
anroputmy. 3arnMm he dutn odjaiireHa mpolleaypa 3a BaIUAALM]y U IPOBEPY pes3yJiTara,
U Ha Kpajy NMpuKa3aHu qoOMjeHM pe3yJITaTu 3a CBaKy XeMIjCKy CTPYKTYPY, 3a CBaKy Xeypu-
CTUIKY ITI0CEJHO.

HeBeTo moriaBJbe CaaApKM KPUTUUKY AMCKYCHjy KOja HAaBOOM CBE IPEIHOCTH, aju I
HeJ0CTaTKe IpeJCTaBbeHe IuIaTdopme, a YIOpeao ca TUM I IIpefyioTe 3a HheHO Jajbe YHa-
npeheme. [lomaTHo cy ommcaHe jour Heke moryhe Bapujanumje ratgpopme Koje ce ogHOCe
Ha HaulHe ITI0Be3VBama rpadoBa pero3uTopujyMa, a Koje MOTy Ja moBexy a0 oxapehenmx
MamIX IIpOMeHa Y IIaThOpPMIL.

Haxkxon onmcanux morsiasipa y 3akbyuky (IlorimaBmse 10) je mat nperiien pesyJiraTa GOK-
TOpCKe [ycepTalije U Ipeasio3n 3a qajbe yHampeheme miargopme.

Ha xpajy nuceprauuje ce Haja3 I jejaH AOAATaK y KOJeM Cy JaTU MaT€MaTUYKI TOKa3U
HEKNX TeopeMa Koje MOr'y OMTH 3HauajHe 3a YHaIpehere McTpakMBarba.
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Texnonoruje CemanTuukor Bebda

Kaxko dmcmo dosbe pasymesnnt HaumH Ha KOjU ce IIOJallyl UyBajy y CEMaHTUUKY da3MpaHUM
CKJIAAMIITIMA [TOfaTaKa, KaKo Cy KOHLenTu MehycodHo moBe3aHn u MHGPACTyKTypy Koja
ce KOPUCTH 32 HBUXO0BO IIpeTpakiBame, HeOIIXOMHO je [a ce Hajlpe yII03HaMO ca T'OTOBO
cBuM TexHosornjama CemanTuukor Beda. Y mpBom feiny morjaBiba gajeMo KpaTak yBOX Y
nmapagurmy koja ce soBe CemanTuuky Bed, merose KoHIleIITe 1 HAMeHY, Ka0 ¥ MOTMBALI]Y
3a HeroBo yBoherme. HakoH Tora ce yrnosHajeMo ca OCHOBHUM IpaJiBHIM OJIOKOBUMA KOjuU
nepUHUIITY HeroBe KOHIIEITe, Kao U HbUXoBe GpopMaiHe gepuHUIje 1 HOTALH]e.

2.1 CemanTuuku BeO

[Ipojexar World Wide Web (WWW) je mokperyo Tim Berners-Lee Tokom panux 80-ux, a
caM IIpojeKar je OCHOBaH Kao cucteM MehycodHO moBesaHux pecypca koju popMupajy Mpe-
XY K0joj ce MOske IIpuCTynuTu rnpeko MutepHera [7]. [JJokyMeHTIMa KOju Cy CMeIITeHN Ha
yAaJbeHIIM CepBepUMa ce MOyKe IMPUCTYIuTy rmomohy rirodajHe jequHCTBeHe anpece - Uni-
form Resource Locator (URL), koja mpys>ka JIOKalujy IpeKo Koje ce MOKe IIPUCTYIINTH PeCypCy
Ha UHTepHeTy. Y BehuHM crydajeBa oBU JOKyMEHTH Ce cacToje Of XMUIlepTeKcTa [8] Koju je
HammcaH Ha OCHOBY crienudukanuje 3a Hypertext Markup Language (HTML). Kaxo je Untep-
HeT I10CTajao Op’KM ¥ JOCTYIIHVJU TaKo je M paciia kberosa momynapHoct. Jbyan cBe Buiire
BpeMeHa IpoBofie Ha lHTepHeTy xmBehu y ucto BpeMe y “mapajiesHOM CBeTy KOjU ITOCTaje
IbIIXOB M3BOP HajHOBMjuX MHPOpManuja. [JlaHac ce MHOTM BedCajTOBY KOPUCTE 3a APYIITBeE-
HO yMperKaBaibe Kao LITO Cy Twitterd, Facebook? u LinkedInf urx; sa cmermrame Bumeo cru-
Maka Kao IITO CY dailymotiong, YouTubef; satum sa npaheme onena Ha VHTepHeT da3u mo-
nmaTaka 3a gpuiamMoBe (IMDbE); YNTabe OHJIAjH eHIMKIONeqja Kao IIITO je WIKIPEDIA# WUTH.
Cse HadpojaHU €ajTOBY Cy 3aIIpaBO ITOCTAJIN IIPABM CEPBICU 3a pa3MeHy I0JaTaKa I MHTep-
aKIMjy ca KOPUCHIUKYM FeHepUCaHUM CaJp:KajeM y KOPUCHIUKI OPMjEHTIICAHOM OKPYKelby

'https://twitter.com/
Zhttps://facebook.com/
*https://linkedin.com/
*“http://www.dailymotion.com/
Shttps://youtube.com/
Shttp://www.imdb.com/
"https://www.wikipedia.org/
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Korisnicki interfejs i primena

Proof

Unificirana logika

Ontologije: Pravila:
Upit: OWL RIF/SWRL
SPARQL

Taksonomija: RDFS

Razmena podataka: RDF

Identifikatori: URI J Skup karaktera: UNICODE

Cruxka 2.1: CnojeBu CemanTtuuxkor Beda.

[7]. MehyTim, tperyTru Be§ campsxu orpoMHY KommanHy nHGOpMAIja Koja je TeHepaIHo
pasyMibMBa caMo JbyAVIMa, a TO II0CTaje BeJIMKU IIPodjieM Y epl BeJIMKe KOIMUIHE IT0faTaKka
(Big Data). Jbynu Buille He MOTY fa IIperjiefiajy TOJIMKY KOJMUNHY TeHepUCAHOT cagpikaja
KOjU Ce aKyMYJIMpPao Yy IOCJIe k0] e eHj I U Taj TPeH €KCIIOHEeHIMjaJIHO pacTe.

Omnurruju kouteker of WWW je Cemantuuku Bed xoju npencrasmpa Bed momaraka (Web
of data) xoju ce 1ako MOTY IIPOUMTATI ¥ OOPATUTH OX CTpaHe MalllMHa. [ 1aBHa CBpXa I10CTO-
jama CemaHTHUKOT Beda je ma mo3Boiu u JpyauMa U MalinHama fa ypehyjy momarke xoju
ce mory Hahu Ha Bedy. Ha oBaj Haunu oHu nmajy moryhHocT na moHecy 3akbydak o 3Haue-
by IojaTaka 13 nHpopManmja u TaKo aCUCTUPAjy KOPUCHUKY Y TOKY HeTOBIX aKTUBHOCTH
("T'me ce Hanasu Hajdmoke Takcu crajanuimre?”). Tpeda mmaru y Buay na Cemantuuku Bed
HUje 3ameHa 3a Bed 2.0, Beh camo mweroBa excrensmja mro norBphyje m Tim Berners-Lee,
unejuu Topar; CeManTiukor BeSa, koju je mpsu yBeo oBaj Tepmus 2001. rommse [9]:

“Cemantnuky Bed Huje onBojeH oxx Beda, Beh mpencrapipa leroBy ekcreH3mjy y Kojoj cy
napopManujama aara godpo gepmHUCaHA 3HAUeHa, oMoryhasajyhu oy KoMyHMKaLujy
nsmeby mynu u pauynapa.”

CBu muspeBn CemanTmukor Beda cy ycmepeHM Ka IpefcTaBibalby 3ajeTHUUKOT OKBUpPA
Koju omoryhasa ma ce moganm Kopucre u meie usMely arumkanuja u 3ajeqauna. [la ou
ce IIOCTUIJIV OBY LIVIJbeBU IOTPedHO je HAIpaBUTV HEKOJIVMKO KOpaKa y CTaHAapIM3alliju.
Pagna rpyna y oxBupy World Wide Web Konsopuujyma (W3C)E je HampaBMJIa HEKOJIKO
IperopyKa I cTaHfapja Koju onucyjy geiaoe CemanTtmukor Beda ox kojux je oH usrpaben.
CemanTtnuknu Bed ce Hajuenrhe HedopmanHo pencTaBba Kao CKyII HacJaraHUX CJI0jeBa (BI-

Shttps://www.w3.org/
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netu Ciuky ) Koju je kpempao Tim Berners-Lee, a cBakm o BIX je JeTajbHO ONNCAH y
[10]. OBa pemnpesenTaruja npukasyje ocHoBHe KoHIlente CemanTnukor Beda xao n 1uxoBy
XUjepapXMjCKy CTPYKTYpPY, jep CBAKM CJI0j KOPUCTY (PYHKUMOHATHOCTY OHUX CJIOjeBa MICIION
wera. Ha ciuim ce MOTy IpMMeTUTH TpU OCHOBHA OJIOKA IIPM UeMy Cy Ha JHY CJIOjeBU KO-
ju mpencrasmpajy 6asy Cemantmukor Beda URI [[11], Unicode [12] u XML [13]. ¥V cpennun
ce Hajase CJIOjeBM KOju UMHe CTAaHAApAM KOjU ce KOPIICTe 3a Kpeuparbe aIlulnKanmja (mpema
W3C): RDF [114], SPARQL [115, 16], RDFS [[17], OWL [18] u RIF [19], nok ce Ha Bpxy Hanasu
Jlerie3a TeXHOJIOTYja KOje joIlI yBeK HIUCY cTaHaapau3oBaHe: Kpuntorpaduja (Cryptography),
“Trust”-cojeBu 1 KOpucHIUKY MHTepdejc. Y HacTaBKy OBOT Ioriaeiba duhe ommcanu cko-
po cBu cTaHmapan koje je passuo W3C mto he monpuaetn dosbeM pasymeBamwy popmara y
KOjeM ce IToany uyBajy u MehycodHo moBesyjy, a mocedHa naxkma duhe nocsehena naunny
Ha KOjU ce IToJalyl IIpeTpaxKyjy.

2.2 Resource Description Framework (RDF)

Resource Description Framework (RDF) je je3suk koju je cranmgapausosas ox crpane W3C
Koju Tpeda ma ctpykrypHe uHdopmainje Ha Bedy npencrasu y odnuky rpadosa [[14], ca mo-
cedHIM aKI[eHTOM Ha MeTarofarke o pecypcuma. OHO WITO je, MOXKAa M OUTHU]jE, Y OBOM
TPEHYTKY je ummeHuna aa ce nocrojehu Bed canprkaj (Web 2.0) morke nporuputu kako du
ce omumcase cTBapu Koje ce Beh Mory umeHTnpUKOBaTI Ha HeMY, Ka0 IIITO je OIIC MCTPasKI-
Baua, yiu Besde u3Mehy wmux. RDF je Buiirte HamerseH 3a ayToMaTCKy odpaay rmomaTaka, mpe
Hero fa dyze NpujeMunB JbyAMMa, IITO Ce MOXKe 3aK/bYUNUTH I10 CAMOj KOHTPYKLIMjH, ITOIIITO
1BeroB popmanmsam yormurre Huje kopucHnuku opujentucan (“user-friendly”). IIrasuire,
bpejMBODK je 11 AM3aHUPAH 3a [ebelbe U pa3MeHy Iofaraka usMehy armimkaruja u cKymosa
IojiaTaka.

Y ocuosu, RDF o3nauaBa ctBapu u KoHiente kopuiitherwem Uniform Resource Identifiers
(URIs), xounuent koju he y Ioxcexuuju duTu merajbHUje oINCaH, a Bese U3Mehy mux
omucyje momohy jeqHocraBHux cBojcraBa. Tpernyraa RDF cnienudnkanmja [[14] je mogemena
Ha 11ect W3C npenopyxka. Hajsasxkuuju nokymeHT je RDF Primer xoju yBonu RDF konienTe
U cCaap>Ku OCHOBHe mH(popManuje Koje cy morpedHe 3a ycrerrno kopuurhewe RDF-a. [lo-
natHo, RDF Primer onucyje kako na ce nepuuniry peunuim koputrhewem RDF Vocabulary
Description Language (ro3Hator joiir kao RDF Schema).

2.2.1 RDF moTuBanuja u mmbeBNI

PasBoj RDF-a je duo motnBucan ciaenehum ciryuajeBuma kopuiirhemma:

+ Be6 meramomamu: Ilpysxame nudopmanuja o Bed pecypcuma u cucremmnma Koju ux
KOpICTe y CIIyuajy Ja OHU >Kejle Ja Te MHQopmaiuje o cedu dymy mocTymHe (OImmmc
cagpskaja, IPUBATHOCT, ayTOpH, AaTyMe Kpeuparba MiIu Moaudukayje, 1a JOGaTHO
ONMIIY MOTYNHOCTU KOje Ipy’Kajy 1 CIIMYHO).

« ®dekcuOILITHOCT: AIUTUKALMje KOje 3aXTeBajy OTBOpeHe MHpopMalnuje, IIpe Hero na
Te MH(popMalje dyay orpaHmnueHe (yroBopeHe aKTUBHOCTY Y pacIiopeyiMa, OpraHu-
3aI[VIOHN IIPOIIECIL,...).
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« HesaBucHocT: AyTopm Mory ma mosBoiie faa ce momaim odpabyjy BaH okpyxema y
KojeM cy KpeupaHIL.

+ IToBe3uBame: KomOuHOBame Iofara 13 pasiiMunTAX pecypca aa Ou ce modmie HOBe
nHbopManuje.

« JImarsa ¢ppanka (Lingua Franca): CodrBepckn arentu mory ma odpabyjy momat-
Ke ayTOMaTCKI ¥ TaKo Kpeupajy IIodajHy Mpexy Ipoueca Koju capahyjy aupekTHo
yMecTo Ja Mopajy Ja pasyMejy caapskaj Koju je caMo JbyAMMa jacaH.

Y3umajyhu cse oBo y 0d3up, RDF je nusajaupan ma npencrasu nmHpopManmje Ha MIHN-
MaJHO OorpaHnYeH 1 ¢uekcndmnad HaunH. 3ancTa, RDF ce Moe KOPUCTUTM 3a M30I0BaHe
arIMKanmje, I u3Mel)y HeKOIMKO pasiMUuNTUX, MM YaK Y PAIMUNTIIM IIPOjeKTIMa KOju
He JieJIe McTe HIubeBe. BpeqHocT camux nmHpopMaiuja je modospirana kopumrhemeMm RDF-a,
jep mopmanu nocrajy goctynHu npeko Mureprera. Jour npenusHuje, RDF je nusajamupan ga
nocturHe ciaenehe mubese:

+ IIpefICTaBjba jeJHOCTABaH HAUIH 3a IIPe/CTaB/bambe II0JaTaKka KaKo OM ce JIaKIle KOpH-
CTIJIN Y aIlIMKalujaMa.

« mocenyje popMasHy CeMaHTIKY 3a OCHOBHO 3aKJ/byUlBaibe (€HT. reasoning); moceayje
npaBmIa 3a 3akbyunuBame y RDF nmoganuma.

* IIOCEIyje PEUHUK KOju ce Mo)Kke mpowmputu 3axBabyjyhu xopmnurhewy URI-ja (Uni-
form Resource Identifiers) Tako ma Mo>ke OUTHM KopuITheH 3a MMEHOBame CBUX BpCTa
crBapu y RDF-y.

 IIpy’ka CMHTAKCY 3a €eHKOJMpame Koja ce dasmpa Ha XML-y, nejberme U pa3MeHy CKy-
IIoBa IT0f1aTaka u3Mely arimkanuja.

+ I03BOJbABA CBAKOMeE Ja JOHOCU 3aKJby4Ke/[aje M3jaBe 0 OMIIO KojeM pecypcy.

2.2.2 RDF xoHnenTun

Kao urto je mperxongHo odjarmeHo, 1ib RDF-a je mpe3eHTOBalbe U3jaBa 0 pecypcuma Ha
Bedy. Kako du ce yBesra ocHOBHa 1fieja, MpoCTa YNEbeHNIIA MOXKe, Ha IIpUMep, OUTH MCKa3aHa
Ha cnenehn HaumH: ocoda 1o uMeHy JeleHa je pa3BuUIIa alrOpUTaM 3a CTPYKTYPHY perpecu;jy.
TakBa unmeHNUIIa MOKe OUTHM VICKa3aHa Ha CPIICKOM je3uKy y cienehoj peueHunm:

IIpumep 1: Anropuram "GCRF” nma ayTopa, a To je JeneHa.

Jlako ce MOTY IPUMETUTU TPU OCHOBHA (HATJIAIIIEHA) eJIEMEHTA Y OBOj PEUEHUIIN:
(a) ememeHT Koju peueHuna onucyje (Axropuram "GCRF”),
(b) onmpeheno cBojcTBO Koje Hac ce Tuye (ayTop) n

(c) ememeHT KOju je BpeqHOCT cBojcTa (JemeHa).
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Kopmncrehu uctu Tun peuennite, anropuramMm Mo>keMo JOJATHO Ja OIMIIIEMO Ha ciefehn
HauMH:

IIpumepu 2 u 3:

Anropuram "GCRF” npnnana (1ma) 0dacTu MaIlIMHCKOT yuerha Koja ce Ha3uBa CTPYK-
TypHa perpecuja, a Koja je momgodiact aitropurama dasupaHux Ha rpadoBuMa.

Anropuram "GCRF” uma roguHy pasBoja koja je 2019-ra.

RDF usjaBe mory dmuty KoHCTpyucaHe KopuirhemeM CIMYHUX CTPYKTypa Kao OHe Koje
Cy IIpefcTaBjbeHe Yy IpeTxonHa Tpu npumepa, jep RDF kpehe ox mpermocraBke ma crBapu
KOje ce OINCYjy MMajy CBOjCTBa, KOja ITaK 1Majy cBoje BpegHocTu. Y ucro BpeMe, RDF yBonn
rmocedHy TEpMMHOJIOTH]Y 3a ofgpehuBame pasanunTUX qesioBa M3jaBe, YIIpaBO OHMUX JeJI0Ba
KOju Cy Omim HarJalreHu (Kao IITO je TO ciydaj y IPUPOSHUM je3uiuma): cydjekam je He-
IIITO O UeMy je M3jaBa, Upegukam ce OTHOCK Ha CBOjCTBO cydjeKTa Koje ra diinke oxgpebyije,
a odjekam je meroBa BpemHocT. [a du duo y mmpokoj yrorpedu, RDF tpeda na ce odpamgu
rmomohy MaIliyHa, IITO IIOBJauM [a peueHnIle Mopajy SuTu HegBOCMMCIeHe (IITO je MHaue
cilyuaj ca IPUPOMHNUM je3MIyMa), a u3jaBe IIpecTaBbeHe jeTHOCTABHOM CHHTAKCOM 300T
marnHa. Bed Beh nma naunn na unentudunkyje crpanuiie Ha urepuery momohy URL-oBa
(Uniform Resource Locators), cTpuHroBa Koju IpecTaBibajy MeXaHI3aM 3a IPUCTYII pecyp-
cuMma Ha Bedy (oduuHo Kpo3 Mpesxy). nak, BeoMa je BayKHO 1a II0CTOje pedpepeHIie Ha CTBapuU
n odjexTe Koju HeMajy Bed crpanne, ma camum Tum Hu URL. M3 Tor pasiora, RDF kopuctu
reHepalHIju KOLlenT 3a uneHtndukanujy - Uniform Resource Identifiers (URIs) koju odyxBa-
ta URL. URI uma cBOjcTBO [a HUje OorpaHMUeH MPUCTyIIOM mpeko Beda, ma tako moxke ma
pedepenImpa duio ITa, HIp. IporpaMepe, MaTeMatuuape, ApBehe y yiauum, ancTpakTHe
KOHIIeNTe Kao mTo cy doja, gorahaju utn. RDF xopmcetu camuHy cMHTAKCy Kao jesuuu 3a
03HavaBame npiminkoM ynorpede URI-ja.

2.2.3 URI 6asupanu RDF mopnen

URI (Uniform Resource Identifier) mpencrasiba ocHoBy CemaHTmukor Beda (Bupetu Cin-
Ky @), jep RDF xopmctu URI pedepenne 3a npentudukanujy kouuemnara. URI ce moxe
IToCMaTpaTy Kao CTPMHT KOju Ipatu rpeaegmHUCAaHY CKYII CMHTAKCHUX IIpaBuJIa 11 KOju He-
ABOCMIICIIEHO uaeHTNMKyje ogpehenu pecypc. Ha mpumep, oH ce Moke KOPUCTUTHI Kao 3a-
MeHa 3a eHTUTeT MM KOHIenT (ocoda, MecTo, ncTopujcku gorahaju, BpcTa >KMBOTUbA, ITA.)
KOjI1 ce aJbe I0Be3yjy ca OpyruM KoHIlennTuMa u eHTutetuma. Kopunrhemwe URI-ja HenBo-
cMucieHo aeduHuIe u pedepeHIpa aliCTpaKTHe ¥ KOHKpeTHe KOHI[eIITe Ha INI00aHOM
HuBoy. RFC 39861 cranmapp nedmHuire reHepuuky cuHrakcy 3a URI-je xoja cagpsxku xumje-
papXMjCcKM HI3 KOMIIOHEHTH Kao IIITO Cy CXeMa, ayTOPUTET, IIyTara, yIUT U pparMeHT Koju
ce Mory Buaetu Ha Ciaumnm @ [Ilema n XujepapXmjcKy OPraHM30BaHU OEeJIOBY Cy 00aBe3HN,
IIpU YeMy Cy ynuT u pparmeHT onuymonu. ¥ konrekcrty Cemantuukor Beda, URI ce xkopuctnu
na meduHUIIE KOHIEIITe Kao LITO Cy MecTa, OpraHusalje i ocode, ajlyu MCTO TaKo U 3a
neduHNCambe Be3a U3Mely KOoHIenaTa, Ha IpuMep, ocoda-je-pohena-y-rpany, riodanHo u
HeJIBOCMIICJIEHO.

*http://tools.ietf.org/html/rfc3986
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http: //cpctas—lcmb pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS=5#target
N/ 7\ /" \ /N

CcXeMa ayTopusaumija nytara ynuT dbparmMeHT

Cnuxa 2.2: IIpumep URI-ja n merosux komnoneHTn npema RFC 3986.

[Ipumep 1 U3 mpeTXOHE MOICEKIMje Ce Cajla Ha OCHOBY HAIleT MMEHCKOT IIPOCTOpa U
Dublin Core Metadata Initiative (cnerndukanuja 3a ogpehene meranogarke) Moxke Harmuca-
TH Ha ciaefehu HaumH:

+ cy6jekar: http://imi.pmf.kg.ac.rs/algorithm/GCRF
« mpepukar: http://purl.org/dc/elements/1.1/creator

« o0jekar: http://imi.pmfkg.ac.rs/saradnici/Jelena

Y HacTaBKy fajeMo HEKOJIMKO popManHMx nepuHMIM]ja TPEeTXOXHO IIOMEHYTIX TepMIHA
KaKo OMCMO IIpelM3HO 3HAJM IIITa CBe MOXKe fa dyme meo m3jaBe. Ha moueTky yBoammo gBa
KOHIIEIITa Koja Cy AupeKTHO nose3aHa ca RDF cranmapnoM Koja ce ogHOCe Ha pasindnTe
CKyIIOBe eHTHTeTa Koju Mory na dyay RDF usjase [20, 21].

Hedpmuannuja 2.1 (RDF tepmunn). Osnaunmo ca U, L u B mehycodno nucjynkrae, decko-
HauHe cKkymose rfe je U je ckyn cBux URI-ja, L ckyn cBux jaurepaia, a B CKyIl CBUX IIPa3sHUX
yBopoBa. Tana ce ckym cBux RDF tepmuna, y o3nanm RD Fr, neduHnIe Kao yHIja CKyIIoBa
U LuBrj RDFr=UULUB.

Hedununuja 2.2. RDF mpuiinem ce nepuuuiie kao ypehena tpojka (s, p,0) € (UUB) x U x
(UU BU L), rae je s cySjexar, p npegukar u o odjexar ypehene tpojke (Bumern Ciuky .3).

npeavkar
[cyﬁjeKaTJ 0 » objekaTt ]

U B UBL

Cnuxa 2.3: RDF tpumner.

Tpeda numatu y Buay aa ce kopuithere IIpa3HNUX YBOPOBA He IIPENopyuyje 3a KOHIIEIT
"TloBe3aHux nogaraka’, jep IpeaCcTaBibajy pecypce 3a Koje ce He crieruduiipa uMe u Koju
ce npeHTUNUKYjy npeko ID-ja koju He Mopa OuTHK jeqUHCTBEH y cKymy [22].

Y 00nuKy TpuIieTa mpeTxoaHe IpuMepe MOXKeMO 3aICcaTy Kao:
(<http://imi.pmf.kg.ac.rs/algorithm/GCRE>,

<http://purl.org/dc/elements/1.1/creator>,
<http://imi.pmf.kg.ac.rs/saradnici/Jelena>)

(<http://imi.pmf.kg.ac.rs/algorithm/GCRF>,
<http://purl.org/dc/elements/1.1/isPart0Of>,
<http://imi.pmf.kg.ac.rs/area/StructuralRegression>)
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(<http://imi.pmf.kg.ac.rs/algorithm/GCRE>,
<http://purl.org/dc/elements/1.1/date>, "2019")

Jmcrunr 2.1: [Ipumepu Tpumera.

Kao mTo ce Moxe IpMMETUTH U3 IPETXOJHNUX IIpUMepa, IpaBUJIaH 3aIVC jeJHOT TPU-
rwtera caapsxu komrutetHe URI-je 3a cydjekar, mpenmkar u odjekar, IITO pe3yiTyje y jako
OyruM 3anmucuma usMeby yrimactmx sarpaga <’ u ~>". RDF Primer yBogu ckpahenu ommc
TpuILleTa IoMohy npedukca kako Ou 3amuc dmo jacHmju u unTHUBUjU. Heku mpumepu

npedukca cy Hasegenu y Tadenn .1, a maunms muxose ymorpede y Juctunry 2.2,

Tadena 2.1: Ilpumepu RDF npeduxca.

IIpedpuxc | ImeHcKM mpocTop

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

pibas: http://cpctas—lemb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS#
foaf: http://xmlns.com/foaf/0.1/

PREFIX imi: <http://imi.pmf.kg.ac.rs/>

PREFIX dc: <http://purl.org/de/elements/1.1/>
imi:algorithm/GCRF dec:creator imi:saradnici/Jelena
imi:algorithm/GCRF dec:isPartOf imi:area/StructuralRegression
imi:algorithm/GCRF dc:date "2019"

JInctunr 2.2: Kopunrhemwe npednxkca.

Hedununuja 2.3. RDF ckyu tiogamaka je ckyn RDF tpumera n moxe ce nedmHmucatu Kao
D = {(517p17 01)7 <S2ap27 02)7 R (Smpm On)}

AnTepHaTMBHI HauMH 3a ITprKasusaibe tpuirieta cy RDF rpadosu (mpumep je mpukasan
ma Cruru .4). RDF rpad je mymrurpad y kome cy URI-ju moBesasy rpaHama Koje Cy HCTO
o3HaueHe URI-juma mpeysetux u3 npenedunucanor ckyna. OBe 03Hake cy Takohe mmo3Hare
U Kao IpearKaTIL.

Hedunuuuja 2.4. RDF ipag G je opujentucanu myirurpad (N, D, E) rae je N koHauHn
CKyII uBOopoBa TakaB fa je N C U U L, D je koHauaH CKyII IIpeamnKara Takas ga je D C U,
a I/ xoHauaH cKyn odejie;KeHUX TEKMHCKUX TpaHa y ¢opmu ((S,p,0),c) TaKo [a je U3BOP
(cydjexar) rpane uop s € N N U, a monop (odjexar) usop o € N, o3Haka rpane p € D u
TEKIHA TPaHe ¢ je HeHeraTuBaH dpoj.
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(http://imi.pmf.kg .ac.rs/area/StructuraIRegressionj
A
http://purl.org/|dc/elements/1.1/isPartOf

(http://imi.pmf. kg.ac.rs/algorithm/GCRFJ

http://purl.org//dc/elements/1.1/creator
http://purl/org/dc/elements/1.1/date

Y
"2019" [http://imi.pmf.kg.ac.rs/saradnici/JeIena}

Cnuxka 2.4: IIpumep RDF rpada.

2.3 RDF Schema (RDFS) u Web Ontology Language (OWL)

Jegna on rimaBHux cHara RDF-a je ma Mosxe a ce KOPMCTHU Kao je3VK 32 MOJEJI0OBame MeTa
mopmaraka (eur. meta-modeling). World Wide Web Consortium (W3C) je npencraBmo peuyHUK
koju je mosHat kao RDF-Schema, ckpaheno RDFSH, KOj! IIpy’Ka OCHOBHMU je3UK 3a OHTO-
JIOTHje U KOjU je HaMemeH 3a gomaTHy ceMaHTKy RDF ckynoBa nopmataka. RDFS peunnk
neduHMIIIe fogaTHA CBOjcTBa Kao wto cy: Classes, SubClasses, Properties, SubProperties, Ran-
ges u Domains. Taxobe, o mpyxa craHmapaHM peuHUK 3a qedMHICAIbe TUIIOBA ITOaTaKa,
nucre (collections) n xourejuepe (containers). Takohe, mocroje u gBa cBOjcTBa KOja ce mocTa
YecTo KOPYICTe 3a ITOBE3VBAbE pecypca ca OICOM U MMeHOM, rdfs:comment n rdfs:label, xoju
Cy IpMjeMUNBIjI YOBEKY.

RDF-Schema (RDEFS) je npennoxena ox crpane W3C kao ceMaHTH4Ko npommperne RDF-
a, ca mubeM HedmHMCarba peuyHuKa Koju ce kopuctu y RDF rpady, kao u ga ommiie Bese
usmely pecypca u Bese usmely pecypca n cBojcrasa [23]. RDFS je TeMesr OHTOJIOIIKOT 3a-
kbyunBama y CemantuukoMm Bedy. [pyru jesunm xoju npommpyjy RDF-Schema cy Henas-
HoO neduHMCcaHy, Iae ca nmocedHUM ocBpToM nomumemMo W3C jesuk Web Ontology Language
(OWL LT ). Muore nummiemenraiuje 3a RDFS u OWL cy pasBujene moapskaBajyhu esaiy-
anmjy n sakpyunBarbe Hag RDF momanmma [24, 25]. Hcro xao u RDF rpad, RDF-Schema
je Takohe mynTurpad 3a mpemeduHMCcaHUM CKYyIOM o3Haka 3a rpaHe. Ilomohy RDFS cana
je moryhe meduHmcatu xiace kojuma oxpehenn pecypeu nmpumnanajy. Ha mpumep, pecypce
“Mauka’ IpuMafa Kilacu >KUBOTUIbA WM kiacu ~nopoauna mauaka . Ca RDFS je takobhe
Mmoryhe mepunucatu Bese nsmehy xinaca u nmpenukara RDF rpada (rdfs:range, rdfs:domain,
rdf:type utn). Y HacTaBKy je marta meduHMIMja OHTOJIOTHje Koja je moBe3aHa ca RDF ckymom
noparaka kopucrehn RDFS peunnk. OHroJsornuje npencranmbajy ¢popMann3oBaHe peuHIKe
TepMIHA Koje uecTo odyxBarajy ogpehenn nomen. OHe camprke nedpuHMIMje TUX TepMIUHA
onucyjyhu y ucro Bpeme u ssuxoBe MelycodHe Bese.

Hedunuuuja 2.5. Onomonoiuja K je opjertucann rpad (Ng, Ex ) Tine cBaku uBop U3 CKyIa
N mpencraBiba Kiacy WM CBOJCTBO, a CBaka rpaHa us Fy uma o3Haky us ckyna {rdfs :

https://www.w3.org/TR/rdf-schema/
Thttps://www.w3.org/TR/owl2-syntax/
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subClassO f,rdfs : subPropertyO f,rdfs : domain,rdfs : range} xoju npencraspa jemas
¢dparment RDFS peunnxa.

JlaHac je MCTpaKMBAUKOj 3ajeHMUIM OOCTYIIaH BeJuKu dpoj dmo-oHTONMOTMja. CBe OHe
Cy pasBujeHe Kako Oy ce oMoTyhuia Jlakilla MHTerpalyja ogaTaka s JuTeparype 1 jaBHO
OOCTyIMHUX droMenuMUMHCKUX Oa3a moparaka. [Ipema BioPortal-y, Hajsehem penosuropnjy-
My OMOMEIMIIMHCKIX OHTOJIOTH]a i cpe OHTOJIOTMje CYy CBpCTaHe y Buile o 30 KaTeropuja
Kao 11To cy: ['enepuuke u "Han-onrtosoruje” (eHr. upper ontology), Chemical, Gene Product,
Health, . .. Ilopen mperiyieqa OHTOJIOTHja, PEIIO3UTOPUjyM Haje M CTATUCTUUKI IIperyies Hbi-
XOBUX KJlaca 1 cBojcraBa. Hang-oHTONOTMje ce hoKycupajy Ha OIILITe KOHIIENITe KaKO OM MO-
IJIe 1a UX KOPUICTe Apyre OHTOJIOTHje 3a IIpe/CTaBjbaibe U Jejberbe 3Hama. CBeodyxBaTHU
IIperyel SMOJIOIMIKMX OHOTOIOTMja 1 Sasa mofaTaka ce moxe Hahu y [26]. ¥V Iormasmy H
duhe mpukasaH IpuMep Koju ITOKasyje KaKo ce CKyII ITofaTaka MO)Ke IIpUKasaTu Imomohy
texHosoruja CeMmanTmukor Beda 1 kako ce Hag-OHTOJIOTHMja MOKe MCKOPUCTUTH 3a IIOCTU3a-
mwe Behe rimodanne BupuBoCcTY cKyna. HakoH mITO je mpukasaHo Ha KOjyu HAUMH ce ITOAAI
IIpeICTaBJbajy ¥ IOBe3Yjy Y CEMaHTMUYKM 0a3MpaHOM OKpYyXKemy, ciemehm duran Kopak ce
OHOCHU Ha IIpeTpa’kKUBarbe OBAKBUX ITofaTaka. 3a nperpaxkusamwe RDF ckmanuiira moagara-
Ka KOHCTpyUcaH je rmocedaH ynutHu je3suk, SPARQL, o xojem he dutu Hemito Buiite peun y
HapeJaHOj CEKLUjIL.

2.4 Simple Protocol and RDF Query Language (SPARQL)

Y oBoj cexuju cy npukaszaHe ocHoBe 1 cumHTakca SPARQL ynuTHOr jesnka Ha unjuM je
ocHOBaMa pasBujeHa codrBepcka maardopma. M3 ror pasmora hemo SPARQL-y mocBetntu
HellITO Behy Makiky Hero ImpeTXoJHNUM TeXHOJorujama. Ha moueTky yBOOUMMO HEKOJIMKO
KOHIleIlaTa unje ce meguHULMje IPUPOTHO Oociamajy Ha oHe n3 Cekija @ n @, HaKOH
yera he dutu npukasana renepuuka ctpykrypa SPARQL ynura.

SPARQL Protocol u RDF yuumnu jesux (SPARQL) [27] je IpOTOKOJ 1 YIUTHMU je3UK 32 IPU-
cryn u nperpaknBatbe RDF mogaraka. SPARQL ynut 3anpaBo mpencraBba KOMOMHAL]Y
ypebenux tpojku (Tpumiera) xoje ce modujajy momohy muxoBe KOHjyKIUje, AVICjYHKI]je
/MU CKyTla ONIMOHMX I1adioHa Koju he durtu mocedHo onucanu y HactaBky. Kao pesy:-
taT pana Data Access Working Group (DAWG) rpy1ie mocrao je omiire npuxsahenu crangapa
3a mpetpaknBarbe RDF ckymoBa nmomaraka. Y janyapy 2008. roguue [15] mocTaje 3BaHUY-
Hyu W3C cranpapn, na Om y mapty 2013. rogmse dmta IpeacTaBjbeHa Heropa IodoJpIIaHa
Bep3uja o HasuBoM SPARQLI1.1 [16].

Kao mTo je Beh peueno, msppmaBame SPARQL ymura ce meduHuire kao Hu3 Kopaka
koju mountbe o SPARQL ymmnra kao crpmara. HakoH Tora cieny meroBo mnpedaiupame y
arcTpakTHy ¢popmy, a 3aTuM npedanypame arncrpakrae popme y SPARQL ancTpakTHu ynuT
Koju odyxBara oneparope 13 SPARQL anredpe. OBakaB alicTpaKTHI YIIUT Ce 3aTUM U3BpIIIa-
Ba Hag RDF ckymom momataka. RDF ckyn momgaTaka mpepcrasiba mHpopmaiije y BULy rpada
KOjU CafipXU TpUILIeTe ca cydjeKToM, rmpeaukaroM un odjekroM. Y mpakcu, RDF ckimaguiira
rmojaraka Hajuerrrthe uyBajy mogatke ox Buiite RDF rpadosa mo3BospaBajyhu ammkanujama
Ia Kpeupajy ynmure kKoju odyxsarajy mHpopmarje ox Buie rpadosa.

2https://bioportal bioontology.org/ontologies
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Haxne, SPARQL ynut ce nsspmasa Ha RDF ckyny nmomaTaka Koju IpeacTaBiba KOJIEK-
unjy rpadosa. RDF ckyn nmomartaka odyxBara jema rpad de3 mmena (default) m vyna min
BIIlle IMeHOBaHUX rpadosa rae ce cBaku ox rpagosa uneHtudukyje kopucrehu URI man
IRI (International Resource Identifier). OHo 11110 je dutHO momeHnyTH je ma RDF ckym momaraka
He Mopa Ja Ma IMeHOBaHU rpad, anu aa ysek caapxu default rpad. SPARQL ynur mosxe
na ynapu (eHT. match) BUIlle pa3IMUYNUTUX JeJIoBa yIINATA Ca PasIUMUUTUM IpadoBmuMa ITOMO-
hy xipyune peun GRAPH. ¥ camoMm ynury ce default rpad He momumse, 1ok ce MMeHOBaHU
rpadoBM MOpajy HaBeCTH.

Hedununuja 2.6. RDF ckyi tiogamaka ce nedyHMIIE Ka0 CKYII:
{G, (< uy >,G1), (< ug >,Ga), ..., (<u, > G},

rae cy G n G; rpadosu, a u; je pasmmuutu IRL, 3a ¢ = 1,...,n. G ce Ha3MBa OCHOBHUM
(default) rpadom, a maposu (< u; >, G;) umeHOBaHUM rpadoBUMA.

I'pad Hag KojuM ce BpLINM IIpeTpakuBaibe OCHOBHUX rpadoBckux madiaoHa (eHr. basic
graph pattern) ce Ha3uBa akTuBHU rpad (eHr. active graph). [lakie, CBU yIIUTH ce U3BPIIABajy
Hapx jeqauM rpadowm, default rpadpom RDF ckyna nmopmaraka Koju mpepcraBiba akTUBHY Tpad.
Kpyuna peu GRAPH ce y ynuty xopuctu fa ce jegqaH MMeHOBaHU rpad y CKyIy yUUMHU
aKTMBHIM 3a HEKU [le0 yIIMTa. Y HACTaBKy TeKCTa JqajeMo u opmanHe medpuHmiuje xoje
3a0KPY’Kyjy IIPETXOAHY IIPNUUY O yIapyUBamwy YIINTa ca II0JalIMa.

2.4.1 Omnmre gedunnnuje

Hedwnunuja 2.7. [Ipomenmwuse y ytiumy ce nepuHuUIIy Kao exeMeHTH ckymna V, roe je V
decKOHAaYHM U [AVICjYHKTHMU CKyIl y ogHOCy Ha ckynt RD Frp.

3a pasnuky on Hedmauuuje R.9, cana ce madnon tpummera Koju ce KOPMCTH y yIuTy
neduuuire Ha cienehu HaunH:

Heduuunuja 2.8. [[labnon mpuiitema (eHr. triple pattern) je enemenr ckyna (RDFrUV') x
(IUV) x (RDFprUV), rue je I ckym cBux IRI-ja.

Moske ce mpuMeTUTH Aa 3BaHNYHA AepuHMIM]ja 3a IA0JIOH TPUILIETa yKIbyuyje Moryh-
HOCT Ja utepai dyze cydjekar nmpu uemy je To, npema RDF-y, mperxonHo dmio Hemoryhe.
OsBa medmHUIMja ce cafa MoXe IPIUIArOAUTU (POPMAIHOj M HAIIMCATH Ja je IIAdJIOH TpMU-
IIeTa eJeMeHT CKyIa:

(IUBUV)x (IUV)x (RDFrUV).

Hedmuunuja 2.9. OcHosnu wadnon ipaga (eHr. basic graph pattern) je ckym radiona Tpu-
rrera. [Ipasan madmnoH rpada je ocHoBHU 11adJI0H rpada Koju je mpasaH CKyIL.

Heduannuja 2.10. Solution Mapping je Manupame cKymna npoMeHmpnBux y ckym RDF rep-
MuHa. PopMaHO ce IpeTXOMHA peueHNIIa MoXKe 3amucartu Kao pyukuuja @ V' — RDFrp.

Hedmuannuja 2.11. Solution sequence je MucTa pelerma.
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2.4.2 Crpykrypa SPARQL ynura

SPARQL cunrakca gocra nmoaceha Ha cunrakcy kojy nma SQL ynuran jesuk. Ha Can-
i R.3 Moxe ce Bumern ympourhena Bepsuja cunrakce SPARQL ynura xoju ce kopucre y
OBOj qucepranuju. 3a BUIlle geTaba untaoua yrnyhyjemo Ha sBannuny W3C qoKyMeHTaI-
jy [16], mox ce Herrro kpahm mperien mesroBa ynmra MoXKe BUaeTn y [28], Ha umju ce cagpixaj
HapeJHU TeKcT ociama. SPARQL ynut ce Mmoske moenuTy Ha IeT OeJIoBa, IpuU ueMy he Kpo3
npuMepe OUTHU JeTa’bHO 0djalllFbeHN 3arvlaBibe U KiIaysyJle yInTa, oK 3a GopMy, CKYIIOBe
1 MoaupUKaTope yIyTa UNTaola ynyhyjeMo Ha 3BaHUUHY JOKYMEHTAI]y.

SPARQLQuery := [Header*] Form [Dataset] WHERE { Pattern } Modifiers

Header := PREFIX value value | BASE value

Form := SELECT [DISTINCT|REDUCED] (joker|var*) | ASK | CONSTRUCT var* | DESCRIBE
Dataset := FROM value | FROM Named value

Modifiers := LIMIT value | OFFSET value | ORDER By [ASK|DESC] var*

Pattern := Pattern . Pattern | {Pattern} UNION {Pattern} | Pattern OPTIONAL {Pattern}
| (value|var) (value|var) (value|var) | FILTER Constraint

var := ("?'|'$")value
joker := "*'
value € String

Cnuxka 2.5: SPARQL cunTakca.

2.4.3 3armasibe ymmura

SPARQL omoryhasa nucame ckpahenuna (npednxca) kako du ynuTy Smiau YU TIBUBIU]I.
OnumoHo ce Ha MOYETKY YIITA MOXe JOJATH JIMCTA IIpedIKca KOjU Cy KOPUCHU Y CUTYalM-
jama kaga cy URI-ju nyraukm. Kibyunoj peun PREFIX ce mopen o3Hake npedukca qomeyje
n URI. Hasus npedukca ce cactoju o o3HaKe npeduKca 11 JOKATHOT Aesa, KOjU Cy OOBOjeHN

3HakoM ~:”. OBOe HaBOOMMO [Be IMpuMepa Bapujaiija 3a opurunarau URL:

# opurunanuu URI: <http://example.org/book/bookl>
# keyword BASE:

BASE <http://example.org/book/>
<book1l>

# keyword PREFIX:

PREFIX book: <http://example.org/book/>
book:bookl

JImcruar 2.3: PREFIX y SPARQL ynury.

2.4.4 Kiaysyie ynura (Pattern)

SPARQL ce dasupa Ha rpadoBckuM 11adaoHmMMa KOju Cy yIIapeH! ca OHIMA KOju Cy CIIe-
uudnnupanu y WHERE neny ynura. Ha oBaj HauuH ce pagu mogaTHO GuiaTpuparme Tpaske-
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HIX pe3yitaTta. Kiaysyse ynura ce kopucre 3a Kpeupame CI0XeHUjIX IpaoBCKIUX 1adI1o-
Ha KoMOUHYjyhu oHe Marbe Ha HEKOJIMKO Pa3IMUUTIX HaulHa:

1. OcHosHu wadmonu ipaga: cKym miadiioHa TPUILIETa MOpPa OUTH yIIapeH.

2. I'pyducanu wadnonu ipaga: cBu rpadoBcKM MIAdIOHN MOPajy OUTHU yIapeHu.

3. Ouyuonu wadnoHu ipaga: fogaTHU MIAOIOHM KOjJI MOTY Ja IIPOILUVpE PelIeHhe.
4. Anmepnamueru wadnoH ipagda: ABa WM BUllle 11adJIOHA MOTY Aa ce KOMOUHY]Y.

5. IllabénoHu Ha umeHosaHuM ipagosuma: IadIOHY Ce YIIapyjy ca MMeHOBaHUM IpadoBu-
Ma.

KonjyHKTHBHOCT

ITocToje nBa HauMHa Ha KOja ce MIadJIOHM MOTY KOMOMHMBATY IIOMOhy KOHjyKI[uje: OCHOB-
HU ma6oHM rpada xoju KoMOMHYje 1adIoHe TPUILIeTa ¥ TPyNMcaHu aboHu rpada
Koju KOoMOUHY]jy cBe Apyre rpadoBcke m1adioHe.

OcHosHu wadnonu ipaga mpencTaBbajy CKymoBe IadioHa Tpuirieta. IIpeTpaxkmuBarbe
SPARQL rpada nomohy 1mradnona ce moxe nepmHmIcaT Ka0 KOMOMHOBaIbE pe3yJiTaTta Ja0-
dujeHNX IpeTpaKMBambeM OCHOBHUX IpadOBCKMX HIadIOHA.

Y SPARQL ynury, ipyducanu wadnoH ipaga je ogBojeH BUTUUACTUM 3arpagama: {}. Ha
npuMep, cienehu madioH ynura je rpynucany 1adioH rpada jeJTHOr OCHOBHOT IpadOBCKOT
1adJoHa.

SELECT “name ?mbox
WHERE {
?x foaf:name ?name

?x foaf:mbox ?mbox

JImctuar 2.4: Tlpumep rpynucanor madiaonHa rpada y SPARQL ynury.

IToTennujan

OcHoBHU 1adnoHu rpada qo03BoJbaBajy alIMKaLyjaMa 1a Kpenpajy ymmre rie eJIoKyII-
Hu 11ad70H yrnura Mopa na dyne nponahen y rpady ma dmcmo mmanu perreme. 3a cBa-
KO pelllelbe YIIUTa Koje cafp Ky rpynucanu madioH rpada, ca HajMamwe jeJHIM OCHOBHUM
rpaoBCKMM IIadJIOHOM, CBaKa IIPOMEHJbMBA U3 pelllesa je Be3aHa 3a ckyn RDFp. Unaxk,
KOMILJIETHA CTPYKTypa He Moxe dutu roppasymeBana y cBuM RDF rpagdosuma. Kopucuo
je mmatu MoryhHoCT [1a ce pellery noaa nHpopMalyja Koja je JOCTyIIHa, a 1a He dyie ox-
daueHa U3 pelllerba aKoO ce HeK Jeo m1adioHa He ynapu. OmnimoHo ynapusarbe omoryhasa
OBaKBY (PYHKIIMOHAJIHOCT Tj. aKO Ce OILMOHM [eo He yIapy, He IPaBU ce CIlajarbe, il Cce
pellierbe He eIMMIHUIIIE.

Omnumonu nenoBy rpadoBCKOT 1m1adjoHa MOTY ce crienuduIupaTy Kopucrtehu KpydHy
peu OPTIONAL xoja je npuMemeHa Ha rpadOBCKM HIAdIOH:
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pattern OPTIONAL {pattern}

PREFIX foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/>
SELECT ?name ?mbox
WHERE { ?x foaf:name ?name
OPTIONAL {?x foaf:mbox ?mbox}
}
#
PREFIX dc: <http://purl.org/de/elements/1.1/>
PREFIX ns: <http://example.org/ns\#>
SELECT *title ?price
WHERE <{ ?x de:title ?title
OPTIONAL {
?x ns:price ?price
FILTER (?price < 30)

#
PREFIX foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/>
SELECT ?“name ?mbox ?hpage
WHERE { ?x foaf:name ?name
OPTIONAL { ?x foaf:mbox ?mbox }
OPTIONAL { ?x foaf:homepage ?hpage }

JImctunr 2.5: OPTIONAL y SPARQL ynury.

AJITepHATUBHOCT

SPARQL omoryhasa komOuHoOBame rpadoBCKMX 1adJIOHA TAKO [1a Ce HEKOJIMKO aJITepHa-
TUBHUX IrpadoBa MOTY yImapuTi. AKO ce jaBU BUIIIE OX jeJTHOT aJITepHATUBHOT yIapyUBamba,
Taja ce IpUKa3yjy cBa Moryha pelirema IIITO IIOTEHIVjaTHO MOKe JOBECTH 0 PeyJaHTHUX

IoJarTaka.

PREFIX dcl0: <http://purl.org/dc/elements/1.0/>
PREFIX dcll: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>
SELECT ?title 7author
WHERE {
{ ?book delO:title ?title
?book delO:creator ?author }
UNION
{ ?book dell:title ?title
?book dell:creator ?author }

JIuctunr 2.6: UNION y SPARQL ynury.
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2.4.5 Federated SPARQL ynutn

Kpyuna peu SERVICE paje mHCTpyKumjy mpoitecopy ynmura ga geo SPARQL ynura us-
Bpiun Ha ynabeHoj SPARQL raukm moBesmBarba (eHr. endpoint). Y qureparypu ce TepMUH
sendpoint” (,eHAIIOMHT”) YIIIaBHOM He IIPEeBOAM, Tako jia he ce uctu repmuH yrorpedpaBaTu
1 y HacTaBKy Tekcra. Cienehu nmpumep mpukasyje HauUMH Ha KOju ce HOOMjeHM pe3yJITaTu
ca ynaseHor ennnounTta (http://people.example.org/sparql) npuapysxyjy momamuma us jo-
kanuor RDF ckymna nmogaraka. Kao pesynrar ynur Bpaha mmena mporpamepa Koju cy Ham
HEOIIXOOHU 3a peajn3alyjy IIpojeKTa.

PREFIX foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/>

SELECT ?name

FROM <http://example.org/myfoaf.rdf>

WHERE

{
<http://example.org/myfoaf/I> foaf:knows ?person
SERVICE <http://people.example.org/sparqgl> {

?person foaf:name ?name

Jluctusar 2.7: SPARQL ynut ca yaajbeHUM U JIOKQTHUM IIPUCTYIIOM IOJAIMMa.

Hapenuu ynur npukasyje kopuirheme qBa eHanonHra. Pe3yiaraT oBor ynura cy umMeHa
IporpamMepa, aau u nHbopManyje 0 BUXOBUM VHTepPeCcOBambIMa I PYTUM IIporpamMepuma
Koje II03Hajy.

PREFIX foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/>
SELECT ?person ?interest ?known
WHERE
{
SERVICE <http://people.example.org/sparqgl> {
?person foaf:name ?name
OPTIONAL {
?person foaf:interest ?interest
SERVICE <http://people2.example.org/spargl> {
?person foaf:knows ?known . }}

Juctunr 2.8: IIpumep SPARQL ynura ca kopuithemeM ABa €HIIIONHTA.

NsBpiraBamwe SPARQL ynnuTa Ha ynaseHOM cepBepy ce MosKe 3aBPIINTY HeyCIelIHO U3
MHOTO pasJjiora: CepBIC HIje QOCTyIIaH, CepBUC Kao pedyirar Bpaha rpemky n cimuno. ITox
OBaKBMM ycJI0BUMa, ynut Koju cagpsku SERVICE m1adnoH ce Hehe nsBpiintu 1j. Hehe Bpatu-
Ti pesynrar. Kako dmcMo mpeBasuIuim oBakBe CUTyallMje KOPUCTU ce KibyuHa peu SILENT
KOja TOBOPU YIIUTY Jla Y CJIyuajy TpelllKe HacTaBU ca JaJbMM M3BpIIaBarkbeM M UTHOPMUILIE Taj
Ieo yImTa.
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SPARQL Bepswuja 1.1 gomatHo ykibyuyje u kopuiitheme kinaysysne VALUES. Ha oBaj HauuH
je moryhe nogatHO ¢uiaTpupaTu mogatke Koje cy BpaheHm ca yJabeHOT eHIIIOMHTA KOPU-
crehm pesynraTte modmjeHe M3BpIIaBameM APYTUX [eJI0BA YIINTA.

PREFIX dbr:
PREFIX dbp:
WHERE {
dbr:
dbr:
dbr:
dbr:
dbr:
}
SERVICE

<http://dbpedia.org/resource/>
<http://dbpedia.org/property/>

SELECT ?country 7?pop

VALUES ?country {

Scotland

England

Wales

Northern_ Ireland
Ireland

<http://dbpedia.org/spargl> {

?country dbp:populationCensus ?pop

JInctunr 2.9: Ilpumep SPARQL ynnra.
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I'maBa 3

CemaHTHUKU Oa3upaHU
peno3uTOPUjyMun

[IpuHOUNIN TOBe3aHUX ITofaTaka cy ommcanu u odjaBibeHu y W3C Design Issues mOKy-
MeHTY [29] v kojeM je Tim Berners-Lee nHaBeo paumonanne u nmpakruute npumepe. OBaj
OOKYMEHT YOIILLITaBa HajOoJby IIPAKCY 3a peUHUKeE, U 3ayIaXKe ce 3a YIOoTpedy IIMPOKO MPU-
xBahenux HTTP URI-ja 3a mmeHOBame U OJaTHO yKibyumBame ekcrepHux URI-ja kao mpo-
CTOT MeXaHI3Ma 3a II0Be3UBabe rnogaTaka. OBo je cBaKaKo ITOKPEHYJIO HeKe II0YeTHe HaIrlope
3a IPOMOLYjY ¥ MOAPIIKY ajaTuMa Kao IITOo cy mperpakmsau Tabulator [29] xoju omory-
hasa nperpary RDF ckynosBa momaTaka koju cy nydiaukoBanu Ha Bedy xao Linked Data. Y
Mapty 2007 W3C Semantic Web Education u Outreach (SWEQ) Interest Group cy HajaBUIu HO-
BII IIpojekara oy HasusoM Interlinking Open Data™l xoju je xacuuje ckpahen nHa “Linking
Open Data” (LOD). OBaj mpojekar je 3a InJb UMao ITOKpeTarbe nmapagurme CemaHnTUUKor Be-
da KpeupameM, Ipe3eHTOBameM U noBe3nBabeM RDF momaraka koju cy qodujeHn us oBUX
“OTBOpeHUX CKYIIOBa, Kao u npuka3s deHeduta koje RDF n npeTrxoqHo onucaHe TeXHOJIOTU-
je Cemantuukor Beda monoce mupoj Open Data 3ajemaunu [30]. IIpojekar LOD je moctao
aTpaKTMBAH IIpe cBera 300T IIPeBeJIMKOT HAIlopa KOjU je yJIOKIIIA aKaJeMCKa 3ajeHUIA Y
UCTPOKMBAUKNM Jadoparopujama gogajyhu cemanTuky nocrojehnm nmoganmma, Kao mITo je
Ha npumep DBpedia mpojekar [31] xoju mpeBoau cTpyKTympaHe mmoparke ca Bukumenmju-
HOT cajTa y CEeMaHTUYKM AonymeHe u MehycodHo nosesane nmoparke. [Ipojexar ce xacHuje
IpouIMpyo U Ha OUTHe KopriopatusHe eHurete kao mro cy BBC, Thompson Reuters, New
York Times 1 pasnuunte BragnHe areHuuje nmajyhu 3a pesynrar xereporenu Bed koju ko-
puctu crangapae CemanTtuukor Beda koju cy modossianu Linked Data npuuauunuma [30].
Linked Data umajy 3a umsp fa momatke yumHe HOCTyIHUM Ha Bedy y dpopmary koju areHTHN
MOTY JIaKO J1a OTKPWU]jY, IPUCTyIIe, KOMOVHYjY M KOPUCTe cagpsKaje 13 pasiIiMuUTUX pecypca
ca BUILINUM HUBOOM ayToMaru3aiuje Hero mrro du aqpyraunje duino moryhe [32]. [Ipemouenu
pesyunratu cBera Tora je “Bed momartaka” (Web of Data) 1j. Bed cTpykrypupaHmx nogaraka ca
doratum ceMaHTMUKIM Be3aMa I'Jie areHTH MOTY [ia Bplile IIpeTpary Ha yHUGUIpaH HaumMH,
IIpeKo BUIIIe pecypca, Kopucrehm crangapan3oBaHe yImTHe je3UKe U IPOTOKOJIE. Y IOCeN-
IUX JeceT TOAVHA, CTOTMHe das3a IToflaTaka ca OTPOMHMM OpojeM UMIbeHUIIA Cy IIoCTalle
nocrymnHe nparehu cranmapae Cemantuukor Beda (kopucrehu RDF xao monmern nogartaka u
RDFS u OWL 3a npy:xarbe ekcrmniutHe cemantuke), n Linked Data npuHInie.

'http://www.w3.org/blog/SWEO/page-2
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Publications.
Life Sciences
Cross-Domain

‘Social Networking
Geographic
Government

Media

User-Generated Content
Linguistics

Linked Datasets as of August 2014 @ @

Ciuka 3.1: LOD Cloud o8nax (mpeysero na Schmachtenberg et al [2]).

WuTerpanmja dSroMe JUIIMHCKIX II0JaTKa Ca MYUHMIMATHUM TPOIIKOBMMA U Y3 MIHUMAJI-
HO YJIO>KeHM HAIIOp Ce Y BeJIMKOj Mepy 3aCHUBA Ha IMIPMMEH HOBUX TE€XHOJIOTM]ja U IIPaKCU
KOja Ha HajOoJpV HAUMH MOJKe [1a ICKOPUCTHI CTPYKTypy Beda 3a moBesmBame doMe AUIINH-
CKIX KOHI[eIIaTa I MAeHTUUKATOpa Y CKyIIoBIMa nofaTaka. [loBesuBame rmogaTaka ce da-
3Mpa Ha [Ba KJbyUHa IIPMHLNIIA KOja Cy yBeqeHa of ctpaHe Linked Data nuanujatuse. [IpBu,
IIpeMa KOMe je CBaKM eHTHUTeT uaeHTudukoBan kopuithewem Universal Resource Identifier
(URI) Taxo ma Moxe JIaKo Aa ce pedepeHiupa Ha Bedy, a mpema gpyrom, tmHKoBu nsMehy
eHTITeTa VU KOHIIeIaTa 13 pa3INduTIX CKYIIoBa IIofaTaka Tpeda Ja ce ycTaHOBe Kopuctehu
Resource Description Framework (RDF) [29].

Richard Cyganiak n Anja Jentzsch cy npukasanu melycodHo rmoBesane ckymose rmogataka
y 08muky 13B. 0dmak crpykrype (Ciuka B.1) mpukasyjyhu kaxo cy onu mehycoSuo mosesarmn
u xopucrehn pasnnunre nasere doja 3a odesexaBarbe pasnUuUUTUX qoMeHa. OBakaB Ipu-
Kas, y KOMe Cy CKYIIOBI KiIac(PUKOBAaHM y OcaM pa3iMUUTUX JOMEHa, je jOIIl IT03HAT U IO
HasusoM Linked Open Data (LOD) Cloud. Tu moMeHU ce 0[JHOCe Ha BIAITH CEKTOP, Iy dJInKa-
1{11je, IPUPOIHE HayKe, KOPUCHIYKI reHeplcaHe CKYIIOBe, CKyIIOBe KOju 0dyXBaTajy BUILIE
pasImunTUX JOMeHa, Meauje, reorpadujy u gpyuirseHe Mpexe. Cinka npukasyje mogarke
Koju cy odjaBbenu y Linked Data popmaty 1 KOju IIOIITYjy IIPETXOTHO HaBeJeHe IPUHI-
re. CBU momany cy mpeacTaBbeHu y okBupy Linking Open Data community npojeKTaE, Kao
UL OHU KOjU [0JIa3e Of CTpaHe APYTMX MHAMBUAYA I OpraHM3anmja.

Zhttps://www.w3.org/wiki/SweolG/TaskForces/CommunityProjects/LinkingOpenData
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3.1 Cxkaagnmre RDF Tpumaera

Cxmaguiura tpurutera (eHr. triplestores) ce xopucte 3a ckiagumutere RDF mopmaraka.
Hpyrum peunma, triplestore je oduuno codTBep Koju MmMa MoryhHoOCT epMKacHOT CKIagu-
mTera 1 nHaekcupamwa RDF nmomaraka 3a \BUX0OBO JIako 1 epeKTMBHO IpeTpakuBame. KoH-
nent triplestore 3a RDF mopaTke je cimyaH KOHI[ENTY 3a pejlaiyoHe dase IOfaTaka, Iipe-
LU3HIje, peJIallIOHOM CHUCTEeMY 3a yIIpaBibakbe dazaMma moparaka (eHr. Relational Database
Management System).

Kao mrro je Beh peueno, SPARQL je yniurau jesuxk 3a RDF y koMe ce mpexianame rpadoB-
CKuX I1adJIOHA, yHHja, ONIVIOHE KJIay3yJle UTJ. MOTY KOPMCTUTH 3a IIOCTaB/batbe YIINTa HaJ
RDF 3namem (Bumetu Cexkunjy @) Behuna cxmapuinra 3a Tpuuiere moap)kasa M3BpIIIaBa-
e SPARQL ynuTHOT je3nka 3a npetpakuBame RDF momataka. Hexonuko modpo mosHaTmx
KOMepLVjaJTHIX IIpUMepa 3a CKIAQgUIITa TPUILIETa CY: Virtuosoll, Sesamell, Fusekifl 1 4Storef.
Kao moromuoct 3a arenre, nacTuTyIinje koje odjaBe Linked Data ckymoBe oduuro omoryhe
n xopuurhese SPARQL enpmonHTa 3a IocraBbaibe YIIUTA HA HBUXOBUM JIOKATHUM Cangp-
xajem [33]. CroTmHe jaBHUX €HIIOMHTA je IpeaCTaBbeHO y IpoTekanx 10 roguHa 3a dase
3Harba pasanMuuTuX BenuunuHa u teMa [33, 34]. Kopumrhemem oBuX eHATIOMHTA KIMjeHTHI
MOTY J1a JoOUjy OroBope 3a KOMILIEKCHe yIIUTe KOpMIThereM caMo jeJHOT 3axXTeBa yIyhe-
HOM CepBepy.

Tadena B.1 mpukasyje nopeheme nsmehy uernpn triplestores (Virtuoso, Sesame, 4store n
Fuseki) y oqHOCY Ha mporpamMcke je3uke Koju ce MOTY KOPUCTUTH ca oBuM anarnma (Hip. C,
C++, Python PHP, Java, Javascript ActionScript, Tcl Perl Ruby, Obj-C, C#) u peneBanTHUM
texHosorujama Cemanruukor Beda (RDF, RDFS, SPARQL, OWL, GRDDL, RDFa, RDB2RDF,
R2RML, Direct Mapping). ITocnenmwux roguaa Virtuoso ce HaMeTHYO Kao HajOoJbe HOCTYII-
Hu triplestore xoju moap:kaBa BehuHy mporpamMckmx jesuka u TexHojoruje CeMaHTUUKOT
Beda. 3a morpede oBe MOKTOpCKe AMCepTaLlje, 3a CEMAHTUUKY pellpe3eHTaljy ITofaTaKa
Jladoparopuje xopurhen je Fuseki, nok je 3a morpede tectupama Hekux RDF ckymnosa mo-
nartaka kopuithen Virtuoso triplestore. Tom npmnukom cy kpeupanu rpadosu 3a DrugBank
v PubChemf CKyIIOBe IToJjaTaka Kojy Majy CBOje jaBHO JOCTyIIHe eHIIIOMHTE.

Tademna 3.1: [lopehemwe cknagumiTa 3a Tpuere.

CKJIAAMIIITE TPUILIETA IIPOTPAMCKIU je3MK TexHoyoruje CB KaTeropuje
RDF, RDFS, SPARQL, Triple Store, Reasoner
Virtuoso C, Python, Ruby, C#, . .. OWL, GRDDL, RDFa, | RDF Generator, SPARQL Endpoint, OWL Reasoner,
RDB2RDF, R2RML RDFS Reasoner, RDB2RDF

Triple Store, Programming Environment,

Sesame Java, Python, PHP RDF, RDFS, SPARQL Reasoner, Parser, RDFS Reasoner
Fuseki Java RDF, SPARQL Triple Store
4store Java RDF, SPARQL Triple Store

Yecro ce He ITpaBu CyLITHHCKA pasiuka usmehy rpagosckux u RDF dasa mogaraka, 3aTo
he y Texcty xoju cienu dutu mata momaTHa odjalrberba Ha Ty TeMy. Tpeda HamoMeHyTH fa
cy cknapuiinra RDF tpurutera, kao u rpadoscke dase mogaraka (Neodj, RedisGraph, Aran-

Shttp://virtuoso.openlinksw.com/
*http://rdf4j.org/sesame/2.8/docs/using+sesame.docbook?view
Shttp://jena.apache.org/documentation/serving_data/
Shttps://www.w3.0rg/2001/sw/wiki/4store
"http://147.91.203.161:8890/conductor/ user/pass: dba/dba
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goDB u npyru), qusajHupaHu Tako Aa cKIaauiiTe nmosesaxe nogarke. [lomrro je RDF moced-
Ha BpCTa ITIOBEe3aHUX IIOJIaTaKa KOjI ce MpeTpaxyjy UcKbyunBo Kopuinhewem SPARQL-a,
tpeda pehu na je RDF triplestore 3ampaBo Bpcra rpadoBcke dase mogaraka, anu u ga mebhy
IIIMa 1ocToje ogpehene pasnuxke:

B I'padoscke dase momaraka npyxajy mogpiuky sehem dpojy ynutHux jeauka. OHe Mory
na nogpskasajy GraphLog, GOOD, SoSQL, BiQL, SNQL, u npyre ynnuTHe je3uke, TOK
RDF triplestores xopucte nckmpyunso SPARQL.

B I'padoBcke dase momaraka MOTy Aa CKIAQUIITE pa3inyuTe BpcTe rpadosa - Heopuje-
HICaHe, TeXMHCKe, xumneprpagose uth., 1ok RDF triplestores ckimamguinre camo RDF
TPUILIETE.

B I'padoscke daze momaTaka cy Buille opujeHTIICaHe Ha UBOpoBe rpada, nok cy RDF tri-
plestores BuIile oOKpeHyTe Ka rpaHaMa rpada.

B I'padoBcke dase momaraka cy dojbe ONTUMIU30BaHE 3a T3B. rpadoBCKe 3a00UTa3HUIE
Tj. Tpakerbe Hajkpahnx myrama y rpady.

B RDF triplestores monprkaBajy 3akipyumBame qOK rpadoBcke dase rmojgaraka He HOAP-
JKaBajy.

3.2 CeMaHTHUUYKMU IIOBE3aHU Imoganm 3a IIpMpoaHE HAaYKeE

Y oBoj moxcexuuju duhe HemTo BuIle peuy O CaMUM PeNO3UTOPUjyMUMa U3 JOMeHa
npuponuux Hayka (life science) koju cy dokycy oBe mokropcke mucepraruje. OBme je gaT
IOEeTAJbHIJU OIVC IIIeCT 3HAUajHUX OMOMERMIIMHCKIX CKYIIOBa KOjU UyBajy IIOJATKe O pa-
3IMYUTUM TeMaMa Koje Cy Be3aHe 3a IIPUPOHe HayKe, a MOTy OUTHU Of MHTepeca MHOTUM
UCTPXMBAUKIM LEHTPIMA:

1. ChEMBL

2. Linked Open Drug Data (LODD)
3. Bio2RDF

4. LinkedLifeData

5. Chem2Bio2RDF

6. Open PHACTS

3.2.1 ChEMBL

ChEMBL je pyuHO mpuIlpeMJbeHa XeMIjcKa dasa Iofaraka OMOAKTUBHIUX MOJIEKYJa ca
ocodmHaMa cIMuHMM JekoBuMa. OBa 0asa mojaTaka odjequibyje XxeMujcke, OMOAKTUBHE 1
reHOMCKe II0faTKe Kako OM ce yHampeamio IpeBoherse reHoMcKnx mHpopMaluja y HOBe
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epukacHe 1exoBe. ChEMBL je pasBujena y oksupy Espornckor Buonapopmarmuxkor MucTn-
tyra (EBU) y Benukoj Bpuranuju xoju je meo eBporicke sadopaTopuje 3a MpUPOJHE HAyKe
(EMBL). OxTo0pa 2019. da3a mogaraka cagpxu: 12 000 Taprera, 1.9 MunnoHa cymncranmm, 11
000 nexoBa, 4 700 mexaHusaMa, 1.1 MUIMOH OMOJIOIIKIX TECTOBA, 655 TKIIBA UT.

3.2.2 Linked Open Drug Data (LODD)

LODDA je permo3nToOpujyM IIOBe3aHNUX CKyIIOBa IIOfaTaka Koju je KpelpaH Ja yHalpenu
Ipoliec oTKpuBama Jekosa (Drug Discovery). OH odyxBara HEKOJMKO CKYIIOBa Kao IITO CY
Drugbank (766 920 tpuruiera; 4 800 jekoBa, 2 500 mporemnckux cexenuu), LinkedCT (25
MUINOHA Tpuiulera, 106,000 kiuHNUKuX ekcriepumenata), DailyMed (1 604 893 tpurmrera,
36,000 mpounssoaa), DBpedia (218 munnona tpurieta; 2 300 1exoBa, 2 200 mporenHa), Disea-
some (91 182 Tpururera; 2 600 rena), SIDER (192 515 tpumiera; 63 000 u3BeiTaja o egekTnma,
1 737 rena), STITCH (7 500 000 cymcrannu; 500 000 mporenHa; 370 opranmusama), Medicare
(mapopMaruje Hucy gocrymnHe), RxNorm (Buitre ox 7.7 MunmuoHa Tpuruiera; 165 806 jequs-
CTBEHMX JIeKoBa), UTHA. CKymoBu nmogaTaka koje odyxsara LODD cy nmpukasanu Ha Conim @,
a momaTHU Oetabu Kpo3 Tademe @ n

.

Cnuxka 3.2: Hexu LODD ckynoBu moparaka (TaMHO CUBa), TOBe3aHM OMOMEIUIIHCKY CKY-
moBM (CBETJIO CUBA) U OMIITU CKyIToBH (Oeia), Kao 1 mbuxoBe MehycodHe Bese.

OHo 1ITO je mocTaja CBaKOJHeBHa I10jaBa je KOHCTaHTHA MHTerpalja CIIMUHIX pero3n-
TopujyMa. 300r yllTene pecypca ¥ CMHXPOHM30BaHOT paja BMIIIe TUMOBA, [Be JIJIU BUIIIE
MHILMjaTUBa Ce CIajajy y jenHy yHaupehyjyhu ctpykrypy n cemanTuky nogaraka. Ha raj
HaurH ce [0 oapeheHux momaraka Moxke mohu Ha jeMHOCTaBHMjU HAUMH, a MCTPAKMBAUU

$http://www.w3.org/wiki/HCLSIG/LODD
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BpIlle BUIIECTPYKY IIPOBepy MCIIpaBHOCTU moparaka. [lociemmsa OuTHa IIpoMeHa Koja ce
Joroamia je ycmocTtaBbamwe capaawe LODD mHunmjaruse ca Bio2RDF IIPOjeKTOM Koju je
OIMCaH y HACTaBKy.

Tadena 3.2: LODD ckynoBu mmomaTaka.

Ckyn TemaTuka Omic
DrugBank | Jlexosn Ipysxa mg(bopMaque 0 JIEKOBMMaA Ca [AeTaJbHIM OIIVICOM Taprera Ha Koje
JIeK menyje
LinkedCT KinHnuka ncnnrusama IToBe3aHu cKymoBu mmoparaxa o ypaheunm ucnurusamuma ca ClinicalTrials.gov
DailyMed JlexoBu Csu FDA-omodpenn SPLs 1 NDF-RT
DBpedia JlexoBu/ Bonectn/ Ilporensn Enturern npeysern ca Bukunenuje
Diseasome | Bomectn/ I'enn nopemehaju 1 resu dosrecTy IoBe3aHy 3a acorujannjama mopemehaj-rex
DIKB JlexoBu/MHurepannje sexosa (DDIs) Jlexosu u DDIs tBphema u mokasu 3a MexaHusMe JIeKOBa
RDF-TCM Tenn/Bonectnn/Menuimua Kunecka mequipysa, reHn, acorujannja u Manupame doxecru ca Extrez Gene IDs
RxNorm JlexoBn IToBesuBame peremnara jekosa, cacrojaka 1 NDC kpo3 RXCUI
SIDER Bonecru/Konrpansaukanuje JlexOBU Ha TP)KUILTY U HBUXOBU ePeKTI
STITCH Xemujcke crpykrype/IIporennn XeMujcke CTPyKType, TPOTENHI, U IbIIXOBe MHTepaKIuje
Medicare dopmynapu 3gpaBcTBeHe 3amuTuTuTe | Jlekapy, MeIMIIMHCKI CIIELMjAIVCTI, CEPBUCK
ChEMBL S ———————— VcnuruBarbe ekoBa ca MHPOpMAIjaMa O IBIXOBUM aKTMBHOCTIIMA
y OJHOCY Ha TapreTe
GHO Wndexunone domecrn/Jemorpadpuja | HMupexunje y sempama, Ha pernoHaTHOM I III0OATHOM HUBOY
UPNR Jlexosu/IIponenype/Iujarnose 800 KIMHMYKIX 3adeJIeIKI IIpey3eTux ca YHuBepaurera y Iurcdypry

Tadena 3.3: LODD engnonHTH.

Ckyn Togumua | Bemmumna/IlokpuBeHOCT SPARQL esgmouHT

DrugBank 2010 766 920 Tpuriera; 4 800 seKoBa http://www4.wiwiss.fu-berlin.de/drugbank/sparql
LinkedCT X 25M tpururera, 106 000 McuTHBaba http://data.linkedct.org/sparql

DailyMed 2010 1 604 893 Tpuriera, 36K npoussona http://purl.org/net/nlprepository/linkedSPLs
DBpedia 2009 218M rtpumiera; 2 300 sexoBa, 2 200 mpotenna | http://dbpedia.org/sparql 2.49 million

Diseasome 2010 91 182 Tpururera; 2 600 reHa http://www4.wiwiss.fu-berlin.de/diseasome/sparql
DIKB 2011 Buute of 41K tpumiera http://dbmi-icode-01.dbmi.pitt.edu:2020/
RDF-TCM 2009 117 643 Tpurrera http://www.open-biomed.org.uk/spargl/endpoint/tcm
RxNorm 2011 Buire of 7.7M Tpurutera http://link.informatics.stonybrook.edu/sparql/
SIDER 2010 192 515 tpumera; 63K edexara, 1 737 rena http://www4.wiwiss.fu-berlin.de/sider/sparql
STITCH 2010 7.5M xeMmjcKuX cTpyKTypa; 0.5M nporenna http://www4.wiwiss.fu-berlin.de/stitch/sparql
Medicare 2010 X http://www4.wiwiss.fu-berlin.de/medicare/sparql
ChEMBL 2010 130M Tpurtera http://rdf.farmbio.uu.se/chembl/sparql

GHO 2011 3M rpurutera http://gho.aksw.org

UPNR X 38 664 TpuILIeTa http://dbmi-icode-01.dbmi.pitt.edu:8080/sparql

*http://bio2rdf.org
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3.2.3 Bio2RDF

Bio2RDF (Release 3) nmpencrasiba pojeKaT KOju Cagp Kul BUIIIE IOBE3aHMX OMOJIOLIKIX da-
3a Iojaraka ykpyuyjyhu dase mopmaraka 3a myrtame (eHr. pathways databases), kao mro cy
KEGG, DrugBank n PDB, u Hexonuko dasa nmopmaraka HarmonanHor 1ieHTpa 3a S1oTexXHO-
nomke MEOpPMAIIje, a KOJI je Teo aMepuuKe HAIMOHATHe SUOIMOTeKe 32 MeqUIIHY [B5]
(Cnuxa ). Bio2RDF je jaBHO mocTyIlaH IpojeKaT Koju KOpUCTU TexHoIoruje CeMaHTIYKOT
Beda na xpempa m omoryhm mpucrtyn HajBehoj Mpexn moBe3aHmx momaTaka 3a IpPUPOTHE
uayke (Life Sciences).

Cnuxka 3.3: Bio2RDF y LOD odiaxy.

Bio2RDF me¢mHuIe cKynn IpocTux KOHBeHIMja 3a Kpeupamwe RDF penosuropujyma us
CKyIla pas3jIMUMTUX VM XeTepPOTeHMX M3BOpa IoJaTaka Koji Cy HOoOMjeHM OX BMIIE IIPOBaj-
nepa. Y jyny 2014-te, Bio2RDF Release 3 cagpsxu 11 Munmjapau TpuIuieta Koju Cy AUCIO-
uupann y 35 ckymosa: Chembl, linkedSPL, Pathway Commons, Reactome, WikiPathways,
OrphaNet, clinicaltrials.gov, PubMed, SIDER, dbSNP, GenAge, WormBase, GenDR,. . . (Bune-
i Tadene @ n @) Cse ki1ace, cBOjcTBa 0djeKaTa 1 aHOTaIlje TUX CBOjCTaBa Cy MallMPaHN
ca Semanticscience Integrated Ontology (SIO)E, Ha/l-OHTOJIOTjOM KOja IIpy>Ka OIIITH PeYHUK
3a Bio2RDF. IIpucryn nogarmma je omoryhen npexko SPARQL 1.1 emgmonnTta kopucrehu
Virtuoso 7.2.0.

Ohttps://bioportal.bioontology.org/ontologies/SIO
"http://bio2rdf.org/sparql
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Tadena 3.4: Onuc Bio2RDF ckymoBa nomaraka.

Ckyn TemaTuka Ornc
Affymetrix Y — Probesets- (rpyme THK cexBeniu) kopuurhene y
Affymetrix MuKpo-H130BUMA
BioModel Buosomky 1 MaTeMaTH4KI Crulafuiurerse, IIpeTpara 1 IpuKasyuBame 00jaBbeHNX MaTeMaTUIKIX
1olviodels MOIeIN MojeiIa KOjiI Cy Of MHTepeca 3a OMOJIOrIjy
. Buostorke u dmomenyIHCKe . .
BioPortal . Penozuropujym SMoMeMIIMHCKIIX OHTOJIOTHja
OHTOJIOTHjE
ChEMBL Buosnomike cymncranie BuoakTuBHe CyIICTaHIle, KBAHTUTATIBHA CBOjCTBA 11 OMOAKTUBHOCTI
Clinical Trials KoTyHIKa O TUBATEA JaBHe 1 IpuBaTHO MOApKaHe KIMHMUKE CTyNje ¥ KojuMa cy
YYeCHUL Jby AV
XeMujcke TeH/TIpoTenH . . .
CTD ) XeMmjcKe reH/IPOTENH MHTEPAKIIje, XeMIjCKa CTPYKTypa-reH-dosect
MHTepaKuumje
dbSNP Cyncrurynuje HyKIeoTnaa Cyncrurynuja HyKIeoTuaa, dpucarme I yHOIIee IonMopdusama
DrugBank JlexoBm [leTa/bHU ITOJALIV O JIEKOBIMA Ca CBEOOYXBAaTHIM TapreTiMa JIeKoBa
GenAge - JbyncKu 1 OpraHCKU TeHM KOjI Cy IOBe3aHM! ca Jyroseurourhy u
cTapemeM
GenDR Tenn T'eHu mOBe3aHM ca OTPAaHNIUEIHEM JICXPaHe (IVjeToM)
. Gene Ontology (GO) aHorauuja nporenHa Koju ce Hajase y CKyIIOBIMa
GOA Gene Ontology anoranuja UniProtKB 1 IP1
HGNC Jbyncku reHun CKyH jeJMHCTBEHUX U CMMCJICHNX MIMEHA 33 CBAaKM JbYACKI TeH
HomoloGene O3HayeHU r'eHN AyTOMATCKO IEeTEKTOBaIbe XOMOJIOTje Mehy 03HaueHNM reHuMa
InterPro IIpoTensn 1 reHOMM OrkpuBame ,mormuca” IpoTenHa
iProClass IIporennu, nmyrame, reHn UniProtKB u UniParc mporennu ca IMHKOBMMA 4O OMOJIOLIKMX dasa Imogaraka
iRefIndex IIporenHy, nmyrarme, FeHI Wnrepakuuje mporenHa y dazama BIND/BioGRID/DIP/HPRD/MPPI/OPHID
KEGG Tenn 16 dasa mogaraka Koje cagpike OMOJIOLIKe 11 XeMujcKe MH(popManuje
MGI Tenn I'eHu, HOMEHKIIATYpa, MaIUpaibe, XOMOJIOTrHje, PeHOTUIIOBI, aJeJIOBU
NCBI Gene Tern Homenxinarypa, RefSeqs, manupasse, myrame, Bapujauje, GeHOTUIIOBIH, TOKYC
NDC VpenTndukaTopn gekosBa JlexoBu HaMemeHN JbYACKO] yorpedu y CAJ]
OMIM Mendelian mopemehaj, rean Jbyncku reHM U reHeTCKH (peHOTUIIOBY
Orph Perke domectu Perxe Somectu n Henpodpuradunum nexosu (Orphan drug).
rphanet HenpodUTAdIIHY JTeKOBU HujarHosa, Spura u TpeTMaHu 3a peTKe SoyecTn
PC I Hudopmannje o SMOIOMKIUM ITyTarmaMa Koje Cy caKyIUbeHe U3 jaBHO JOCTYITHUX
yTame Sa3a mogaraka
LinkedSPL JlexoBu TToBe3ann nopmaru ckyna DailyMed
LSR LS TepmuHoIOTMAja CKynoBM ITofjaTaka 1 TEpMIHOJIOTja KOja ce KOPYUCTH Y IPUPOTHUM HayKaMa
MeSH Tlojmonut u TepMuHOTOTIjE OsHauaBame JeCKpUIITOpa y XUjepapXyjcKoj CTPYKTYpH 3a IIpeTpary
crennUIHOCTI
PharmGKB T'enoTun/denorun Tlogaru o renoruiry/eHOTHITy, Bapujalyje reHa, Besa usMely res-yiex-domect
Iuratu u3 MEDLINE u LS uaconmuca 3a duoMeqULIMHCKe WIaHKe HAKOH
PubMed Iuratu
1950-Te romuHe
Reactome ITyrame OCHOBHe ITyTame I peakuuje y SMOoIOrujyu yoBeKa
SABIO-RK Buoxemnjcke peakuuje Buoxemnjcke peakiuje, mapaMeTpu 1 ycJIOBU
SGD Buoxemujcke peakunmjes MounekynapHa d1osIoruja 1 reHeTUKa MUBCKOT KBacia (Saccharomyces cerevisiae)
SIDER JlexoBu Peaxumja Ha srekoBe, yuecTalocT KOHTpAaMHAMKALIja I HUXOBa KiIacupuKaunmja
. OpraHusMn y reHeTCKIM dasaMa II0faTakKa ca jeJHOM HyKJICOTVJHOM VLI
Taxonomy TakcoHoMmja
TIPOTEMTHCKOM CEKBEHIIOM
WikiPathways | Mame 3a nmyTame OTBOpeHe U jaBHO JOCTYIIHE KOJIEKL[VIje Mara 3a OMOJIOIIKeE [Ty Tarhe
WormBase Tenom I'enomuka Caenorhabditis elegans 1 gpyrux camaHmx BajbKaCTUX LpBa
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Tademna 3.5: Bio2RDF engnonuTH.

Ckyn Topuna BennumHza 1 moxpuseHoCT EnpnmouHT

Affymetrix 01/08/2014 | 86 942 371 Tpuneta, 6 679 943 eHTUTETA http://cu.affymetrix.bio2rdf.org/sparql
BioModels 05/06/2014 | 2380 009 Tpumiera, 188 380 eHTHTETA http://cu.biomodels.bio2rdf.org/sparql
BioPortal 20/07/2014 | 19 920 395 Tpurrera, 2 199 594 enturera http://cu.bioportal . bio2rdf.org/spargl
ChEMBL X 409942525 tpumiera, 50 061 452 entuTera http://cu.chembl.bio2rdf.org/sparql
ClinicalTrials 25/09/2014 | 98 835 804 Tpururera, 7 337 123 enrurera http://cu.clinicaltrials.bio2rdf.org/sparql
CTD 09/06/2014 | 326 720 894 tpuiera, 19 768 641 eHTuTETA http://cu.ctd.bio2rdf.org/spargl cross-species
dbSNP 15/07/2014 | 8 801 487 Tpmurera, 530 538 enrurera http://cu.dbsnp.bio2rdf.org/sparql
DrugBank 25/07/2014 | 3672 531 tpumiera, 316 950 eHTHTETA http://cu.drugbank.bio2rdf.org/sparql
GenAge 03/06/2014 | 73 048 Tpumera, 6 995 eHTHUTETA http://cu.genage.bio2rdf.org/sparql
GenDR 03/06/2014 | 11 663 Tpumnnera, 1 129 eHTureTa http://cu.gendr.bio2rdf.org/sparql

GOA 05/06/2014 | 97 520 151 TpumuteTa, 5 950 074 eHTUTETA http://cu.goa.bio2rdf.org/sparql

HGNC 04/07/2014 | 3 628 205 Tpumiera, 372 136 eHTUTETA http://cu.hgnc.bio2rdf.org/sparql
HomoloGene 04/07/2014 | 7 189 769 tpumniera, 869 985 eHTUTETA http://cu.homologene.bio2rdf.org/sparql
InterPro 02/06/2014 | 2323 345 tpumiera, 176 579 eHTUTETA http://cu.interpro.bio2rdf.org/sparql
iProClass 09/06/2014 | 3 306 107 223 Tpuruiera, 364 255 265 enturera | http://cu.iproclass.bio2rdf.org/sparql
iRefIndex 22/06/2014 | 48 781 511 tpururera, 3 110 993 enrurera http://cu.irefindex.bio2rdf.org/sparql
KEGG 13/08/2014 | 50 197 150 tpururera, 6 533 307 eHTHUTETA http://cu.kegg.bio2rdf.org/sparql

MGI 05/06/2014 | 8 206 813 Tpumiera, 924 257 eHTUTETA http://cu.mgi.bio2rdf.org/sparql

NCBI Gene 20/09/2014 | 2010 283 833 Tpurera, 189 594 629 enturera | http://cu.ncbigene.bio2rdf.org/spargl
NDC 02/08/2014 | 6 199 488 TpureTa, 488 146 eHTHTETA http://cu.ndc.bio2rdf.org/sparql

OMIM 19/09/2014 | 8 750 774 Tpururera, 1 013 389 enTuTeTa http://cu.omim.bio2rdf.org/sparql
Orphanet 02/06/2014 | 377 947 tpumueTa, 28 871 eHTUTETA http://cu.orphanet.bio2rdf.org/sparql
PC X 5 700 724 Tpurutera, 1 024 572 entuTeTa http://cu.pathwaycommons.bio2rdf.org/sparql
LinkedSPL X 2174 579 tpumnera, 59 776 entuTeTa http://cu.linkedspl.bio2rdf.org/sparql
LSR 16/07/2014 | 55 914 Tpumera, 5 032 eHTHUTETA http://cu.lsr.bio2rdf.org/sparql

MeSH 27/05/2014 | 7 323 864 Tpumierta, 305 401 eHTHTETA http://cu.mesh.bio2rdf.org/sparql
PharmGKB 27/06/2014 | 278 049 209 tpurrera, 25 325 504 eHTHTETA http://cu.pharmgkb.bio2rdf.org/sparql
PubMed 27/06/2014 | 5005 343 905 Tpururera, 412 593 720 enrurera | http://cu.pharmgkb.bio2rdf.org/sparql
Reactome X 12 487 446 tpumera, 2 461 010 enTuTeTA http://cu.reactome.bio2rdf.org/sparql
SABIO-RK 05/06/2014 | 2716 421 Tpumera, 448 248 eHTUTETA http://cu.sabiork.bio2rdf.org/spargl
SGD 07/08/2014 | 12 494 945 Tpumeta, 957 558 eHTUTETA http://cu.sgd.bio2rdf.org/sparql

SIDER 22/07/2014 | 17 627 864 tTpumuerta, 1 222 429 eHTUTETA http://cu.sider.bio2rdf.org/sparql
Taxonomy 27/05/2014 | 21310 356 TpuruteTa, 1 147 211 eHTuTeTa http://cu.taxonomy.bio2rdf.org/sparql
WikiPathways X 514 397 Tpumera, 71 879 eHTuTeTA http://cu.wikipathways.bio2rdf.org/sparql
WormBase 04/06/2014 | 22 682 002 Tpurrera, 1 840 311 eHTuTETA http://cu.wormbase.bio2rdf.org/sparql
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3.2.4 LinkedLifeData

LinkedLifeData (LLD)@ je ceMaHTUUKM dasMpaHM PENO3UTOPUjYM KOjU MHTETPUIIIe II0-
IaTKe IpeyseTe U3 Bulile ox 25 pasianuntux pecypca (DrugBank, UniProt, Reactome, SIDER,
PubMed, utn).

LLD 2.0 y oBoM TpeHYTKy canp:xu 1 553 620 636 eHTuTeTa, 1 Buie of 10 Munnujapau
MOBE3aHNX TPUILIETA KOjIMa Ce IIPUCTyIa KpPo3 jeJaH €HAIIONHT.

3.2.5 Chem2Bio2RDF

Wuunujatuse kao 1ro ¢y Bio2RDF u LODD ce daBe roBe3mBambeM OMOJIOIIKUX ITOHAaTaKa
u mopaTaka o Jekopuma kKopucrehu RDF, mehytnm moryhunocTu nmosesuBama momgataka us
XeMOTeHOMUKe ¥ XeMIUjcKe OMOJIoTuje, KOju MPUIafajy TOTAJIHO pasIMUUTIM JOMEHUMa
xeMuje 1 d1OJIOTHje, CY U Jajbe OCTajle OTpaHIUeHe.

Chem2Bio2RDF mpojekar je HacTao Kao OATOBOp Ha IIOMEHyTa OrpaHMuea cTBapajyhn
HOBJI PEMO3UTOPUjyM KOjII arperupa nojgaTke ca BUILIE IPYTUX PENO3UTOPUjyMa YKIbYUyjy-
hu PubChem Bioassay [B6], DrugBank [37], KEGG Ligand [38], CTD [B9], BindingDB [40],
PharmGKB [41], MATADOR [42], n muore QSAR (Quantitative structure—activity relations-
hip) ckyTmoBe Koju cy moctymHu Ha Bedy [43], amu y mcro Bpeme ymperxasajyhu Bio2RDF u
LODD (Cuxa B.4).

bindin.ligand
. pharrn.drugs

pubmedZ@émpound

pharmg.iseases
bindingd‘teraction
co nd
ctd_ch'isease .' pharmg‘elations

keg.and
‘ pubche‘oassay

m.or pharmgkb_genes
ctd_il‘ction ‘

kegg_*ction uniprot drugban.teractiﬂn
o

kegg_pat y_protein .

@ chemical 4 chemogenomics Biological A systems B Phenotype [ Literature

Cruka 3.4: CkymnoBsu nogataka unrerpucanyu y Chem2Bio2RDF wuniujatusmu.

2http://linkedlifedata.com
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3.2.6 Open PHACTS

Open PHACTS (Open Pharmacological Concept Triple Store) [44] je eBporcka nnnnujatisa
ocHOBaHa o1 ctpaHe Innovative Medicines Initiative Koja mounBa Ha jaBHO-IIPUBATHOM I1apT-
HepcTBY U3Meby akameMCKUX MHCTUTYIUja, n3naBaua, npenyseha, pamaneyrcknx komma-
HIja U IPYTUX OpraHM3anja Koje Cy ce OKyIIIe OKO 3aje JHIUKOT LIjba Koju Tpeda Ja oMo-
ryhu jedTunuje n dprxe oTKpUBambe JeKOBA. 3a pas3NMKy Of MpeTXOaHUX nHuIujatuea Open
PHACTS je pa3sBujeH 3a morpede dapmarteyrcke naaycrpuje. Ca Te Tauke ryieuIlTa, MHA-
I[MfjaTyBa je pa3BUjeHa Kao OAroBop Ha cBe Behu mpodiem mperpare nocrojehux dasa mona-
TaKa, IIITO II0CTaje CBe BMIIIE YCKO I'PJI0 KaKO KOJIMYIMHA JOCTYyIIHIX ITogaTaka pacre. Open
PHACTS unrerpuiie moparke n3 ckymnosa kao mro cy ChEMBL, neXTProt n DrugBank na
du ce Kpempaso BuIIe o 3 MIUIMjapAe CEMAaHTMUKM ITOBE3aHNX TPUILIETA U3 00IaCTI IIpU-
ponuux Hayka (Cinka @).

Open PHACTS nannujatusa je TpeHyTHO IIOJpsKaHa Of cTpaHe 27 ImapTHepa:

« Axkagemcke uncmumyyuje: Maastricht University, University of Santiago de Composte-
la, University of Vienna, University of Manchester, University of Bonn, Swiss Institute
of Bioinformatics, European Bioinformatics Institute, Vrije Universiteit of Amsterdam,
Technical University of Denmark, University of Hamburg

» Papmayeymcke komuanuje: Pfizer, Merck KGaA, Eli Lilly and Company, Novartis, Gla-
xoSmithKline, AstraZeneca

« [pyie komuanuje: ChemSpider, Biovia, Eagle Genomics, Entagen

« l3gasauu: Royal Society of Chemistry, Thomson Reuters

AT Bt
B TP ATHW/ ENEONTOLOGY . A
H © i | (Bo) eeneanes prot || DRUGBANK
I [
netir-otm ChEMBL i

ChemSpider

Search and share chemistry

% ConceptWiki

L 2V,

).0pen PHACTS

Physicochemical data Identifiers I
| Molecular weight & formula I | Synonyms I Activity type, value, concentration

H-Bond acceptors/ donors SMILES Assay description
Polar surface area, AlogP InChl / InChlkey Target organism
Melting point ChemSpider ID Target name
...and more ...and more ...and more

Cnuxka 3.5: Ckynosu nopataka nHterpucanu y Open PHACTS nHunumjatusm.

a du ce ykioHuIe dapujepe y OTKpMBaIby JIEKOBa Y MHAyCTpuju u akagemuju, Open
PHACTS xoH30puujyMm je pasB1o jaBHO AOCTYIHY IutaTdopmy nox HasusoMm Open PHACTS
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Discovery Platform [45]. OBa matdopma omoryhasa muTerpanujy gapManeyTcKux mogaTaka
13 pasIMUUTUX U3BOpa IIpyskajyhu amare n cepBuce 3a mpeTpakmBarmbe 0BAaKO MHTETPICAHUX
rogaTtaka Kao IOpPIIKY UcTpakuBamwy. [locToje HaroBemraju na he ce y Hapemnom nepmuony
panuty Ha nHTerparuju Chem2Bio2RDF u Open PHACTS unnnujatusa.

3.3 Penosuropujymu, CKynmnoB 1 NOAYNIUTU

Kaxo du ce oJ1akIIIao pajg MCTpaKMBaUMMa, 3a CBAKIU PEIIO3UTOPIjyM (CKyIly II0JjaTaKa) cy
cakymbeHe ogpehene nudopmanmje (Bumern nperxogHe tadesie) U Ha OCHOBY HHUX je KOH-
CTpyMCaHa jemHOCTaBHA OHTOJIOTUja, Repolntegration.owl, Koja cagp>kKu OCHOBHE IIOJaTKe O
cBakoj MHUIMjaTuBY (perosuropujymy). [locedHa makiva y oHTOJIOTUjU je ocBeheHa cky-
IIOBMMa KOjVI CY MHTEI'PIICAHN Y OKBUPY PEIO3UTOPMjyMa, Kao ¥ IToJauyMa Koje OHM CKJIa-
OUIITe, KAKO OMICMO y CBAKOM TPEHYTKY 3HAJIM I'ie Ce IIOTeHIMjaTHI OJIOBOPIU Ha IMUTAME
Mmory npoHahm. 3a cBakm of CKyIloBa uyBajy ce TpM HUMa OAroBapajyha momymnmura Koju
ce ogHoce Ha henujcke nnuuje, Taprere u ICyy Bpeguoct. OBM yIUTI IpeACTaBbajy HEKY
BpcTy odpasala (eHr. patterns), jep cy onpeheHn nenoByu 11adioHa TpUILIeTa HEIIO3HATE KO-
je modujajy BpeqHOCT TOKOM Kpeupara I U3BpIllaBarba YIIUTa, JOK Cy IpeINKaTy YHAIpeT
neduHMCaHN KaKo d1CcMO HOOMIIM IIPABY OJTOBOP HA IUTabe KOPUCHMKA. YKOJIMKO ofipehe-
HII CKYIIOBN He UyBajy OBe Iojarke, Ta he mospa octaTu Heromymena. Ha Crmmu B.d je mar
npumep Bese ckymna DrugBank (Bio2RDF) ca cBojum mogymnurom 3a taprere. [Ipema mortpe-
Ou ce Ha jeqHOCTaBaH HAUMH MOTY JOAATM APYTU OATOBapajyhm MogynuTi y ciydajy aa ce
MHTEepecoBama MPOLIVpe Ha HOBY TeMATUKY.

Direct instances: Drugbank-Bio2R[E][0= [ E J Description: Drugbank-Bio2RDF  [E1[ = @& | Property assertions: Drugbank-Bio2RDF
.‘ 3& Types Object property assertions
For: @ DrugBank-Bio2RDF DrugBank-Bio2RDF mm hasTarget TargetsDrugbankBio2RDF---+

Drugbank-Bio2RDF

Same Individual As Data property assertions

W datasetName “drugbank-bio2rdf

Description: TargetsDrugbankBio2RDF 2] =m & § Property assertions: TargetsDrugbankBio2RDF
Types v biect property assertions

Targets
Data property assertions
1 Individual As WutargetSchema "SERVICE SILENT <hitp:iidrugbank.bio2rdf.org/spargl> {

drugbank:%s <http:/bio2rdf.org/drugbank_vocabulary:target> ?target.
Y aaxsd:string

Jifferent Individuals

Cnuxka 3.6: Cxyn DrugBank u meros mogymnur 3a taprere.

Y Ilopcexumjn je mar mpersen mocrojehnx ayToMaTCKUX reHeparopa 3a yImTe KOju
HICY pa3BUjeHN Kao ajaT Koju MMa yIoTpedHY BPeJHOCT ca acleKTa IIpeTpa)KuBamba pero-
3uTopujyMma, Beh 3a ananuay nepdpopmaHcyu usBpiaBama ynnra. OBaksu ynuru y Behnan
cilydajeBa He OAroBapajy norpedama KOpPUCHNKA, a JOCTA UeCTO TeHepaTOPU Kpeupajy yImuTe
KOju HUCy BanuaHM. Yak M Kaja cy reHepyCaHy YINUTY BaJVIHMU, TOTOBO UX je Hemoryhe
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yBe3aTl CBeE Y jelaH yIIUT KOjuU ce M3BpIllIaBa HaJl BUIIIE PEIIO3UTOPUjyMa. Y 0BOj JOKTOPCKO]
AUICepTalVjyl ce KOPYCTe MOAynnTy (II1adI0HM) KOjI Cy JeJIOM CaKyIUbEeHM ca IIopTaja pa-
3MVYNTUX MHUI]aTBa, a JeJIOM PYUHO KperpaHu 1 MOau(UKoBaHM 3a Hallle otTpede, I10-
IIITO CY BaJIMOMHU Pe3yJITaT! jefaH OJ IJIaBHUX I[/JbeBa oBe coprBepcke ruarpopme. Hekn
npumepu kopuithernx mradnona cy matu y Tadenu B.6. Harmarmesn repmusn o3HadaBajy
Hero3HaTe cydjekTe u odjekTe Koju ce oapehyjy y Toxy nmokperata [Inarpopme (on-the-fly)
1 Memwajy ca oarosapajyhum nucranama (URIs), mok npequkaTtu ocrajy duxcupanu (boun-
ded). HemocTaTtak MHTerpucaHuX peuHMKa UMHY Kperparbe YIIUTA jOII KOMIUIVKOBAHIj M,
Hapounto y curyanuju kaga URI-ju y pertosutopujymuma Hucy nctu. Kacauje he dutu odja-
IIIIbeHO Ha KOj¥ HauMH ce ITOAYIIUTH II0Be3yjy y eanHy Kopucrehm T3B. “same as” pejarje
y OKBHUpY pero3uropujyMma, de3 Kopuirhema 3ajeJHIUKe OHTOJIOTHje Koja ux mosesyje. Ha
oBaj HauyH ce dpoj Mmehypesynrara cmamyje, a caMUM TUM CYy I KOHAUHU pe3yJITaTy YHAIIPeX
dbuntpupanm.

Tadexna 3.6: [logynuTu cKynoBa IojaTaka yHyTap perno3uTopujyMa.

Cxyn/penosuropujym  IlogyuTu 3a IpeTpakKMBarbe TapreTa JeKoBa
DrugBank/Bio2RDF ?drugbank_id <http://bio2rdf.org/drugbank_vocabulary:target> ?target

DrugBank/
Chem2Bio2RDF ?isValueOf <http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/DBID> ?drugbank_id .
?isValueOf <http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/CID_GENE> ?target:
Chembl/EMBL-EBI ?activity <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#type> <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#Activity> .

?activity <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#hasMolecule> ?chembl _id .
?activity <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#hasAssay> ?assay .
?assay <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#hasTarget> ?target .

OnTosornja je ckasadyurHa Tako Aa ce JJAKO MOTY JOJATI HOBM CKYIIOBU ITOaTaKa OHMX
MHCTUTYIM]ja KOje >KeJe IIpe CBera a CBoje IIoJaTKe MCTPaKMBaba YUMHE jJaBHO JOCTYIIHUM,
any u fa Syny MHTerpucaHu ca rnocrojehum mHuImjatuBama, orsapajyhu rako moryhuocr
MPUCTyIIA pe3yiTaTuMa APYTUX CINYHUX MHCTUTYLHjA.
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I'maBsa 4

HNurerpannja HoBux RDF ckymoBa

Bp3uHa kojoM ce drtoMe IUUIMHCKY ITOaLM 00jaBibyjy 1 Mebajy, Kao U pasaIndnToct Gop-
MaTa y KOjuMa ce OHMI IIPeACTaBbajy, JOBOAY IO TOTA a Ce CBIM ITOJAIIMa jaKO TEIIKO MOXKe
IPUCTYIIUTHU y ofpeheHoj mHTerpucanoj popmu. PyuHa nperpara BeJuke KOJMUNMHE ITOAA-
Taka je JOCTa HAIlOpHa ¥ KOMIUIMKOBAHA, a IIPUCTYII CBAKOM CKYITy IToceOHO 3axTeBa J0CTa
BpeMeHa I CTPILJbeha. AKO TOBOPMMO O CEMAaHTUUKY dasMpaHMM CKyIIOBMMA II0JjaTaKa, Ty
je cuTyanuja 1 HeILITO HeloBobHMUja. McTpakuBaun Mopajy HajIlpe 1a UCTpasKe CBaKU CKYII
rojaTaka Iloje M Ha4YHO, Tj. 1a Ce YIIO3Hajy ca IbeTOBOM CTPYKTYyPOM, KJbYUHIM €HTUTETIIMA,
NpeauKaT!Ma 1 Koje eHTUTeTe OHU NoBe3yjy. Beoma uecTo ckymoBu nmogaTaka caapske CTO-
TUHE XIbaJa, a Y BehuHu ciyuajeBa u Hekonuko qecetmHa Mmtona RDF tpumiera. Hakon
yIlO3HaBama ca CTPYKTYpPOM, HEOIXOAHO je Hammcatu oxgroapajyhe SPARQL ymute, mito
IIpeficTaBjba JOAATHY dayIacT 3a MCTpaKmBaue. 3aTUM, Te YIIUTe Tpeda M3BPILIUTH, YPEIUTU
nodujeHe pesyJiTaTe y CMIUCIEHO M KOPICHO 3Hame Koje Tpeda ma CIIy>KM Kao IOApIIKa y
IOHOLIEHY OMIyKa Y TOKY paja. Y peaJHIM aluIKaljaMa pe3yITaTi Mopajy Aa ce puiTpu-
pajy u 0odpo opranmsyjy y KpaTKOM BpeMEHCKOM pPOKY, IITO je ToToBO HeMoryhe nmajyhu
y BUAY CBe JjaTe OKOJIHOCTY U ITOTpedHe KopaKe. 3aTo je MHTerpalyja CKyIioBa Iojataka ox
BIUTAJIHOT 3Hayuaja 3a MCTPaXMBAUKY 3ajeJHUILY, jep MO)Ke 3HauajHO Aa yOp3a U yHaIrpemu
sadopaTopujcKe aKTUBHOCTIL.

Kao duran npeyciioB 3a MHTerpalyjy rmogaraka Ha INI0daTHOM HIBOY je MOTyhHOCT i-
XOBOT TpaHC(pOpMICama U3 jeJHOT ¢opMara y Apyru, y BehnHu cilydajeBa U3 peslalyiOHUX
dasa momaraxka (PBII) y ckyn RDF tpumniera. Behuna mongaraka je mamnac cmernrena y pena-
IMOHMUM da3aMa IToflaTakKa ¥ 3aTO ITOCTOjU HEKOJIMKO CTyAuja Koje cy ce daBule pa3BojeM
TeXHMKa U ajaTa Koju Tpeda ma oyakiajy manupame nsmely PBII u 1okanHe oHTONOTHjE.
[erajbHU OIMMC ABa OCHOBHA IPUCTYIIA KOja ce KOPMCTe 3a OBaj 3a/4aTak je mar y [46]. Je-
JaH IPUCTYII je Be3aH 3a Kpelpame IIOTIIYHO HOBe OHTOJIOTVje Ha OCHOBY CTPYKType dase
nojaraka. OBaj IPUCTYII je IPUMEREH y HallleM CJIy4ajy, TJe Cy CBU IOoJallM U3 TPeHyTHe
daze mogaraka murpupanu y ckiaaguiite RDF momaraka y umjoj ce ocHoBu Hamasu PIBAS
(Preclinical Investigation of BioActive Substances) oHTOJIOTIja KOja OCJIMKaBa HauuH paja Jla-
doparopuje. YV HapenHoMm texcty dmhe mpepncraBibeHe Kiiace HOBOpa3BUjeHe OHTOJIOTHje U
odjalImeHo Ha Koje Iojarke 13 dase ImojaTaka ce ogHoce. [[pyru IpuUCTyII ce OMHOCU Ha
Mamupame dase ITofaTaka y OHTOJIOTHjy IoMohy Marie Koja CiIy>ku Kao Meaujatop uaMmehy
wux. Kao npumep osor npucrymna HaBogumo OWL2RDB je3suk 3a manupame Koju Kpeupa
Mmebhycioj uamehy PBII 1 OWL ontonoruje [47)].
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4.1 PIBAS onTOMOrNMja

dyHIaMeHTAIHY IUJb HayKe je GOpMaJIHY OINC eKCIIepuMeHaTa 3a epUKacHy aHaJIu3y,
aHOTaLMjy U JeJberbe pe3yJTaTa, IITo je U cafa ciayuaj. Y Cexkunju [1.1] je onycaH HauMH U3-
Bohema exciepumenara y Jladoparopuju, 3atum Koje ce cyIcTaHIle IIOCMaTpajy, Koja ce mpo-
Lieypa KOPMCTY TOM IIPUIIMKOM, Kao ¥ Ha KOjU HAaUMH Ce MePU [IUTOTOKCMYHOCT CYIICTaHIIL.
[IpBu KOpak Ka ITOTEHIMjaJHOj MHTETpaIMji IToaTaKa ca INI00aHNM MHUIMjaTuBaMa, KaKo
Ou pesyJTaTy IoCTaIy BUAJBMBY CBIIMA, je BbYIXOBO IIpe3eHTOoBae moMohy Texxosornja Ce-
maHTHukor Beda. OBe TexHONMOTUje MMajy HajBehu moTeHIMjan 3a MOeIOBabe CTPYKTYpe
I pesyJiTaTa eKcIlepiMeHara, jep je momohy mux mMoryhe mpukasatm ciokeHe Bese M3Me-
by odjekara, a Koje ce TelIKO IpeaCTaBBajy Y pelalmoHuM dazaMma Imoparaka. Ha mpumep,
kopucrehn npegnoctu OWL cunTakce kinace pibas:Rat u pibas:Fish cy mpencraBbeHe Kao
nucjyukTHe. Cama KOHCTpPYKILUja OHTOJIOTHje KOja ofarosapa mnocioBamwy Jladoparopuje je
dwita mocTa KOMIUIEKCaH M MTepaTUBaH IIpolec nMajyhu y BUAy CI0KEHOCT caMe CTPYKTY-
pe. Tepmunu Koju Gurypuily cy xujepapxmujcKu mopesaHn npukasyjyhu muxose cioxeHe
OJIHOCE U Bes3e.

I[Ipe camor mofenoBama U3BPILEH je Iperie]] CBUX oaroBapajyhux Hag-onronxoruja (up-
per ontology) koje cagpske omiiTe TepMuHe (Kao IITO Cy 00jeKTH, CBOjCTBA ¥ Be3de) KOju Cy
3ajeqHNUKYU 3a Buile foMeHa. OcHOBHA QyHKIIMja OBUX OHTOJIOTHja je ITOAPIIIKA CEMaHTIU-
KOj MHTepoIepadIIHOCTY u3Mel)y Bestmkor dpoja qoMeHcKu creruduuHnx ontosornja. Ha
OBaj HAUNH je HaIlpaBJbeHa 3aje JHIUKA [T0JIa3Ha TaukKa 3a GopMyIaljy HeKux qepuHunmja.
Han-onrosoruja xoja Hajdosbe ocmKaBa paj y ekcrepuMeHTaTHUM Haykama je EXPO onTO-
noruja [48] koja medurmIe Buire ox 200 KOHIEIIaTa 3a Kpenparme CEMaHTUUKM 3HAUAJHUX
eHTHUTeTa 3a HayuHe eknepumerTte. EXPO OHTOJIOTI/Ija je pasBujeHa ca 1yubeM ga popmanu-
3yje 3Hame O AV3ajHy HayYHNX eKCIIepIMeHaTa, MEeTOXOJIOTjI U pellpe3eHTalj i pe3yJiTa-
ta. Kpeupame TakBe 3ajeJHIUKe OHTOJIOTHje je OMJIO HEOIIXOQHO 300T TOra IITO HAyUHNIIN
IIpaTe MCTe IPUHINIIE IIPIINKOM U3Bohema ekcriepuMeHara. KOHKpeTHO, Ha OCHOBY KJIa-
ca expo:ExperimentalResult n expo:ExperimentalGoal xpeupanu cy onrosapajyhm nanpmanm,
OJTHOCHO CBOjCTBa TuIIa rogartaka: pibas:result n pibas:theAimOfExperiment. Taxobe, 3a KOH-
nente “Experiment” u “ExperimentalMethod” koju cy nedbuHucaHM y CTPYKTYypU eKCIepu-
MeHara youeHe cy ogrosapajyhe kiace expo:ScientificExperiment n expo:ExperimentalMethod.
Mebytum, cBaka madopaTopuja nma cBoje crienudpnuHOCTY Kojuma Tpeda ma dynme mocsehe-
Ha nocedHa naxxma. Oppehenu kornentu EXPO oHTOIOTHjE €y yCBOjeHM 1 MOAM(PUKOBAHN
Kao oxrosapajyhm, TOK IIOCTOje ¥ KOHIEIITU KOjU y ¥0j HUCY CaApKaHU U KOjU Cy HOAATU
y Xujepapxujy. YIIpaBo oBaKBJ KOpalyl YMHE CKyIIOBe ITofaTaKa pasiIMUuNTIIM U TeIIKIM 32
Kopuithewe U Jajby MHTETpaInjy.

3axBaspyjyhm mcTpakmBaumma KOjii CBAaKOJHEBHO BpIlle eKCIIepMMeHTe M3BOjeHI Cy
SutHU TepMuHY, puToM HedpuHuIyhn muxoBe MehycodHe omHOCe (Kiaca-moaKiIaca, Kiaca-
CBOjCTBO WMJIM KJIAaca-MHCTAHI[A) KOjI Cy HEOMIXOHU 3a U3rpaamy takcoHomuje. [Ipoitec Ba-
anpanyje je 0daBbeH Of CTpaHe eKcIlepaTa, JOK je Ipoliec 3aK/byulBamba, y IIbYy IIpoBepe
KOH3MCTEHTHOCTM OHTOJOoruje, odaBibeH npumeHoM FACT amara y Protégé emuropy. V Ha-
CTaBKYy je JAeTajbHO IIpeJicTaBibeHa TakcoHoMuja PIBAS onTon0rMjeE.

http://expo.sourceforge.net/
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4.1.1 Konnentu PIBAS onTOMOTHIjE

Y PIBAS onrosoruju Ha BpXy Xujepapxuje ce Hamasy kinaca owl:Thing (CKyn CBUX UH-
cranim), npema OWL cTanmapay, JOK Cy CBe ocTajle Kiace beHe IoakKiace. AKO ce ITocMa-
Tpa IIPBMU XUjepapXujcKu HIBo Mehy kiracama, mocedHy BaxKHOCT UMa Kiaca pibas:Experiment
KOja je HaMemeHa 3a IIpe[iCTaB/balbe KOHIlenTa ekcuepuMmenra. Kiaca pibas:Experimenatal-
Method onucyje ekcriepMeHTATIHy METOLy Kao TEXHIKY 3a MCTpaKMBame (GeHOMEeHa, CTI-
Ilalbe HOBMX 3Hamha JIJIM VICIIPaB/balbe VM MHTErpalyjy IPeTXOMHOr 3Hama. Kiaca pibas:-
TypeOfExperiment nebmnuire Tun ekcuepumenra. Kiaca pibas:ModelSystem o3HauaBa KOH-
IL[eNT Koju mpencrasiba Oumosolike crucreme (HCT-116, MDA-MB-231, utn). Kiaca pibas:-
ActiveSubstance je KOHLIENIT KOjU OINCYje XeMUKAJN]y WU CYIICTaHIy (IIOTeHIMjaTH JIEeK)
Koja yTuue Ha ¢pm3unosorujy, pyHKIujy Tena yoBeKa Wiy KuBoTuibe. OBe CyIcTaHlle MOTYy
Sdutu Bemrauke (pibas:Chemical) ninu npuponue (pibas:Plant). Kmaca pibas:Drug ce xopnu-
cTU 3a JepMHULNjY JIeKa, Iy je 3alpaBo eKBUBAJeHTHa Kiacu pibas:ActiveSubstance, jep je
IoTpedHO Ja ce M3BeJe AOCTa eKCIlepyMeHara Kako 0¥ XeMMjcKa CTPYKTypa Omiia KBasu-
¢uxoBaHa kao yek. Kiaca pibas:Treatment nedunnire tun tpermasa (in vivo miu in vitro).
In vitro, 3a pasnuky opx in vivo, ce OQHOCHU Ha CTYAMjy VUIM eKCIIEpMMEeHT Koju ce 0daBiba
y smadoparopuju y emnpyBerama min JadopaTopujckom nocyhy. ok ce in vitro ogHOCcu Ha
eKCIIepMMeHTe Koje ce 0daBibajy Ha >KMBOM OpPTaHU3My (KMBOTMHbA, UoBeK). Kiaca pibas:-
Material nepunnute anare, ypehaje u xeMujcke CTpyKType Koje ce KOpUCTe 3a CIIpoBoheme
excriepumenTa. Kitaca pibas:SignalingPathways neuHuie TpaHCAYKIMjy CUTHAJIA Koja ce
jaBipa Kaja ekcTpahesmjcky cUrHAIHM MOJIEKYJI aKTUBIpA PeLelIToOp Ha MoBpIHY hemnnje.
Knaca pibas:Pathology nedunuiie npenusHy CTyanjy qQujarHose doIecTy Kpo3 UCIIUTABAbE
XVPYPLIKY YKJIOHEHNUX OpTaHa, TKUBa (y3opLy OMOIICKje), TeJIeCHUX TEUHOCTH, a Y HeKUM
crydajeBuMa U 1esior Tena (ayromcuja). Kiaca pibas:Dose desexyt KOHLIEHTpauyjy HEKOT
TpeTMaHa Koju je KopuiltheH y eKCIIepUMEeHTY.

Ha npyrom xmjepapxmjckom HUBOY cy nedunucane noakiace (owl:subClassOf) onrosa-
pajyhmnx xiaca u3 npsor xmjepapxujckor HuBoa. Msngsojuhemo mogkitace kinaca pibas:Model-
System n pibas:ExperimenatalMethod. Tlomknace, xnace pibas:ModelSystem cy pibas:Animal
(KOHIIenT Pa3HOJIMKOCTY KOja ce Hajasy KO XKMBOTUba), pibas:CellCulture (mpencraBibamme
henujcknx nuumnja) u pibas:Patient (mpeacTasiba ManyjeHTe KOjU YUECTBY]Y y eKCIIepUMEHTH-
Mma). Mehy nogkiacama knace pibas:ExperimenatalMethod uanBajamo pibas:MolecularBiology-
Protocol xoja pencraBiba MpoTOKOJIe (aHaNMM3e) KOju he ce KOPMCTUTI 3a TeCTUparbe OMOJIO0-
mkux cucrema (pibas:DNAandRNAanalysisAssay u pibas:ProteinAnalysisAssay) 1 mogkiacy
pibas:CellCultureAssay xoja medpunnie eceje (henmjcke TecToBe) Koju ce KOPUCTe y eKCIIe-
puMeHTanHUM npuctynuma. Y oksupy PIBAS onronoruje nedpmunmcana cy u ogrosapajyha
oSjexTHa 1 cBojcTBa THIA mofataka. Taderne 4.1 u .4 mpukasyjy muxose moMeHe, OMHOCHO
KomoMeHe. XujepapXujcKu mperyen Kiaca 1o HIBOMMa ce Mosxe Buaery Ha Comu f.1.

3dor cnoxeHe opranmsanuje Jlaboparopuje 1 HauyHa UyBarba IIPETXOOHUX IIOAAaTaKa
(pemaumona dasa momaraka, MS Word n Excel usBeruraju), HajmogecHuje je duino momatke
CBaKOT eKCIIepMIMeHTa CMECTUTH y ITocedHe OHTOJIOTH]je 300T IHUX0Be JIaKIlle MaHUITyJIalyje.
Hasus xoju je kopuirhen 3a ¢aji cBakor ekcriepumenra je explD.owl, rue je ID o3Haka ekciie-
pUMeHTa, [0 IPUHLUITY IPUMapHOT Kbyda y penanmoHuM daszama moparaka. C od3mpom
Ia Cy M3BellTaji II0ceqoBalIy HeKe JojaaTHe nMHdopManuje y oqHocy Ha cTpykTypy PIBAS
OHTOJIOTHje Kao IITO Cy MHpopMalje 0 MCTpaKMBauMMa KOji Cy M3BeJIN eKCIIepMMEHT, 3a
rorpede Koje MHCTUTYLIN]je, Y KOje BpeMe, KO je OATOBOPHO JIMIle UT/. U3BPIIEHO je yBohere
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Cnuxka 4.1: Takconomuja konuernara PIBAS onrtosnoruje.

Tadena 4.1: OdjexTHa cBojcTBa (Object Property) PIBAS onTos0THM]j€E ca JOMEeHUMA U KOJOMe-
HIMA.

Hasus Homen (rdfs:domain) Kopomen (rdfs:range)
pibas:experimentalMethod pibas:Experiment pibas:ExperimentalMethod
pibas:typeOfExperiment pibas:Experiment pibas:TypeOfExperiment
pibas:treatment pibas:ModelSystem pibas:Treatment
pibas:typeOfTreatmentInExperiment | pibas:ModelSystem pibas:TypeOfTreatmentInExperiment
pibas:functionalSystem pibas:TypeOfTreatment pibas:FunctionalSystem
pibas:modelSystem pibas:TypeOfTreatment pibas:ModelSystem
pibas:signalingPathways pibas:TypeOfExperiment pibas:SignalingPathways
pibas:protocol pibas:ExperimentalMethod pibas:MolecularBiologyProtocol
pibas:material pibas:ExperimentalMethod pibas:Material
pibas:activeSubstance pibas:TypeOfTreatmentInExperiment | pibas:ActiveSubstance
pibas:dose pibas:TypeOfTreatmentInExperiment | pibas:Dose

pibas:drug pibas:TypeOfTreatmentInExperiment | pibas:Drug

pibas:patology pibas:TypeOfTreatmentInExperiment | pibas:Pathology

HOBUX KJaca U cBojcTaBa. [lomaTHo je pa3BujeHa oHTosoruja PibasHuman.owl xoja cagpsxu
cBe nHpOpMaIIje KOje HICY Be3aHe 3a caM eCKIIepUMeHT, Beh 3a yuecHuke u Hamoromasiie.
Takobhe, u 3a 0By OHTOJIOTHjY, Cy KpempaHu rocedHM (ajiIoBu 3a CBAKU €KCIIEPUMEHT ITO
HasuBoM expHrID.owl. [lakie, cemantnuku dasmpana dasa nmomataka Jladoparopuje campxu
PIBAS.owl onTosnorujy (koja mpeacraBiba CTPYKTYPy eKCIIEpMMeHTa de3 MHCTAHIN), 3aTUM
onrosoruje ModelSystem, ActiveSubstance, Protocol, PibasHuman u PibasAddress (ca cBojum
MHCTaHIIaMa), Kao 1 oHToJoIIKe ¢ajnose (expID.owl u expHrID.owl) koju cagprke mopgaTke
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Tademna 4.2: CrojcrBa Tumna nogataka (Datatype Property) PIBAS onTonoruje ca nomeHuma n
KOJIOMEeHIMa.

Ha3zus [omeH (rdfs:domain) Kopmomen (rdfs:range)
pibas:comment pibas:Experiment xsd:string

pibas:ID pibas:Experiment xsd:integer
pibas:protocolld pibas:ExperimentalMethod | xsd:string

pibas:result pibas:Experiment xsd:string

pibas: storingConditionOfActiveSubstance | pibas:Experiment xsd:string

pibas:the AimOfExperiment pibas:Experiment xsd:string

nojenmHaunHMX excriepumenta [49, 50]. Cimka .4 npencrasma nexommosunmjy Sase moma-
TaKa ca J[Be jaCHe ILieJIHE 3a eKCIIEPMMEHT 1 MICTPaK/Baue KOji ra M3BOJe.

Cnuxka 4.2: CPCTAS 6a3a nmonmaraka.

OcnoBuu noparm Bezanu 3a CPCTAS dasy nmoparaka ce caga Mory gomati y Repolnte-
gration.owl oHTOMIOrHjy, Ka0 M OAroBopajyhm MOAYIUTM KOjU ce MOTY JOOMUTM Ha OCHOBY
3Hama 0 caMoj da3u moparaka. Kako Ou ce m30eryio cTajHO yIrio3HaBame MCTpaKuBaua ca
CTPYKTYpPOM HOBIX CKYIIOBa ITOfaTaKa, HallpaBJbeHO je Mallpare n3Mel)y CyIcTaHIM Hallre
dase momaraka u Hekor of ckymoBa, Hup. KEGG, DrugBank, utn. ¥V HacraBky majemo tpu
npumepa SPARQL yniura (JIuctuasn @ @ n @) HaJ KpeupaHoM da3oM ITofaTaka Koju ce
MOTY M3BPILINTH Ha €HANOMHTY: http://cpctas-lemb.pmf.kg.ac.rs:2020/sparql.html.
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PREFIX
PREFIX
PREFIX
SELECT

{

PREFIX
PREFIX
PREFIX
SELECT

{

?Experiment rdf:type pibas:Experiment;

pibas:ID 91;
pibas:experimentalMethod ?ExperimentalMethod.
?ExperimentalMethod pibas:Protocol_name ?ProtocolName.

}

OPTIONAL

{

?Experiment rdf:type pibas:Experiment;

pibas:ID 91;
pibas:experimentalMethod ?ExperimentalMethod.
?ExperimentalMethod rdfs:comment ?CommentOfProtcol.

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

pibas: <http:// cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS#>
?Experiment ?ProtocolName ?CommentOfProtcol

Jluctunr 4.1: Ilporokonn excriepumenTta ID=91 u m1UX0BM KOMEHTAPU.

WHERE

{

}

pibas:105 pibas:sameAs ?mapping_node.
pibas:105 pibas:IC50value ?IC50value.
pibas:105 pibas:hasCellLine ?cellline.

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

pibas: <http://cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS#>
?cellline ?IC50value

Jucrunr 4.2: Tectupane hennjcke munuje u I Cyy BpegHoCT 3a cymncraHity pibas:105.

PREFIX
PREFIX
PREFIX
SELECT

{

?Experiment rdf:type pibas:Experiment;

pi
pi
pi
pi
pi
pi
?b
?c
?d
7e
?2f

bas:ID 83;
bas: manager ?b;
bas:researcher ?c;
bas:responsibleResearcher ?d;
bas:user ?e;
bas:userRepresentative ?f.

foaf:
foaf:
foaf:
foaf:
foaf:

name
name
name
name
name

?Manager .

?Researcher.
?ResponsibleResearcher.
?User .
?UserRepresentative .

rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22 —rdf —syntax—ns#>

foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/ >

pibas: <http://cpctas—lecmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS#>

?Experiment ?Manager ?Researcher ?ResponsibleResearcher ?User ?UserRepresentative

JImctuar 4.3: Ocode koje cy oaroBopHe 3a ekcuepumeHT ID=383.
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4.2 JlomaBame CKyIla MOAAaTaKa y peO3UTOPUjyM

Osga cek1nja je mocBehena odjaBpuBamy HOBIX noaraka Ha Bedy. Kako dmucmo monaTke
ITOTEHIMjaJIHO YUMHIUIY jaBHO JOCTYITHUM, mofary du tpedaso aa Symy IoBesaHM ca ITofaa-
I[IMa APYTUX CKyIlOBa IoBe3uBameM eHTuTeTa. I[Ipema LOD cloud crarueryu? CKOpPO CBU
CKyIIOBM ITOJlaTaKa MMajy BUILIe OJ XMJbady JMHKOBA Ka JAPYTUM pecypcuMa. AJH, IMpolec
Malupama je BpeMeHCKI 3aXTeBaH, IIpM UeMy CBU CKYIIOBU MMajy pa3jIM4uTe IpeanKare y
OKBNPY pasnmuurtux penosuropujyma. Ha npumep, DrugBank nmpenukarm 3a Taprere jexo-
Ba 'y Bio2RDF-y 1 Chem2Bio2RDF-y cy pasnuuntn (http://bio2rdf.org/drugbank_vocabulary:-
target; http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/CID_GENE) mmto Ham ogMax roBopu I Ja
ce ynuTu pasnukyjy. Kopucrehn npunnmn jenuHcTBeHOT naeHTHGMUKaTOpa Ha KOjeM ce da-
31Upajy peranmoHe dase IIO0AaTaKa, OBIE je IIPeJI0KeHO jeJHOCTAaBHO MaIlyparmbe 13adpaHmx
eHTHUTEeTa y CKyIIOBUMaA IToflaTaKka Koje ce MOo)Ke ypaauTu BeoMa Op30. 3a Ipolec Marmypa-
a cy n3adpaHe XeMIjCKe CTPYKType Koje Cy HocuoIy MHPopMaIyja y pero3uTopujyMmuma.
CyyHO ce MO)Ke YpaauTH ca, Ha IpuMep, helujcKuM JIMHMjaMa, TapreTuMa, VI PyruM
BXHIIM €HTUTETUMA. AKO OMICMO peIMo y3eau o0IacT APYIITBEHOT yMpekaBama (13 LOD
odnaka), Tafa OMTHU €HTUTETY MOTY OUTY KOPUCHMUKY Ipoduiy, rpyie, GpaH cTpaHuIle U
cimaHo. Y ciepeheM macycy je mpukasaHo HEKOJIMKO AeTasba KOjU ce TUUY IT0Be3VBamba HO-
BIX CKyIIOBa IIOJJaTaKa ca pero3UTOPIjyMOM.

Kaxko &1 ce mogarm mpeacTaBuiIn NCTPaKMBAUKOj 3ajeXHILI, IPBU IIPEYCIOB KOjII MO-
pa duT; ucnymeH je mpenacTaBbarbe mogataka momohy rexnosnoruja Cemantuuxor Beda,
nparehu npuniune “IloBe3annx nonaraxa™ (Linked Data). Osaj YCJIOB je UCIIYE€eH y IpeT-
XOJTHOM KOpaky. Y 1mby cKaadmrHocTH IutaTgopMe, Ipoliec Manmpama je ypahen rako na
IofaBarbe HOBMX CKYIIOBa IT0JlaTaka He yTUUe Ha eHy QYHKIMOHATHOCT. PerpeseHrarn-
ja jemue cyncranie n3 Jladoparopuje (pibas:102) Tpeda ma ce Mammpa ca perpe3eHTaIjoM
apyre cyrcraHiie nomohy meHor naeHTHduKamoHor dpoja (cid) m3 opurmHamHOr CKyIa
(pubchem:1235), 6e3 od3mpa koju URI joj je momemeH y penosutopujymy. Ha oBaj HaumH ce
rocTipKe (GIIeKCHMOVITHOCT M 3a OpyTe CIM4He Jladoparopuje Koje sKeyle Ja ce MHTEeTPUIY.
[Ipunukom Mamupama ce HUKaKo He Tpeda Be3UBaTH CaMo 33 eHTUTeTe U3 jeTHOT CKyIia I10-
JaTaka, jep CyICTaHIIa MOKE [a IIOCTOjI Y jeTHOM PEeIO3UTOPHUjyMY, ajli He U Y APYTOM.
3dor jeqHOCTABHOCTH, Y €KCIIEPMMEHTIMA je KOpUIITheHO Mamuparbe Koje je OrpaHMYeHo Ha
yetupu ckyna: PubChem [36], DrugBank [37], ChEBI [51] u KEGG [38]. Osa sucta ce 1o mo-
Tpedu Moxe npompuTn. JIncTuHr @ NpuKa3yje IpyMep jeHe TaKBe Malle Koja IoBe3yje
enTutere n3 Jladoparopuje ca xpyrum enrurernma. Ha mcti HaumH ce MOy KpemupaTu Marre
u 3a apyre jadoparopuje. Y eKcliepMeHTIMA Cy 3a IToTpede MeMOHCTpallje MeTOL0IOTHje
kopuurhexe mane 3a PIBAS [49] n CHEMBL [52].

<owl: NamedIndividual rdf:about="&pibas;102”>
<pibas:sameAs>pubchem:1235 </ pibas :sameAs>
<pibas:sourceNumber >22</pibas :sourceNumber >

</owl:NamedIndividual >

<owl: NamedIndividual rdf:about="&pibas;103”>
<pibas:sameAs>drugbank :DB00093 </ pibas : sameAs>
<pibas:sourceNumber >2</pibas:sourceNumber >

</owl:NamedIndividual >

<owl: NamedIndividual rdf:about="&pibas;104”>

*http://lod-cloud.net/state/
*http://www.w3.org/standards/semanticweb/data
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<pibas:sameAs>kegg_ligand:C10107 </ pibas :sameAs>
<pibas :sourceNumber >6</pibas : sourceNumber >
</owl:NamedIndividual >

JInctuur 4.4: Jemau meo PIBAS mare.



I'maBsa 5

IIpeTpakuBame MOBe3aHNX IIOJATAKa -
nperjeq Jureparype

HakoH 1ITO je mpukasaHo Ha KOjy HauUMH ce ITOJAIV IIPeICTaBbajy 1 Kako ¢y MehycodHO
IoBe3aHu, ciefehe nurame Koje ce mpupoaHo HaMmehe je Ha Koju HauUMH ce MoOKe CIIPOBECTU
IIpeTpakKuBarbe Perno3uToprujyma, nmajyhy y Buay ma momauy Mory OUTH SUCTPUOYUPAHU
Tj. CMELUTEeHN Ha je[JHOj JJIM BUIIIe JIOKaLuja.

Haumn Ha Koju cy mopmaiy CMeIITeHM Yy BeJIMKOj Mepu ofpelyje M HaumH Ha Koju ce
IofaIyl MOTy IpeTpaKMBaTy. Y NPBOM Aeiy noryasiba Ouhe ommcane mHppacTyKType 3a
IIpeTpaKMBarbe IIOBe3aHNX II0JjaTaKa ca IMoceOHMM HarjJacKoM Ha HaulHe KaKo ce IpeTpa-
KUBame cripoBoau. 3atuM he OuTu mart cBeoOyxBaTHU IIpervie]] JUTepaType Koja je BeaHa
3a HaulMHe IIpeTpa’kKiBamba pernosuTopujyMma n kpeupamwa SPARQL ynnra.

5.1 UNudpacTpyKTypa 3a mpeTpakuBarme IMOBE3aHNX IIO-
JaTakKa

JlaHac IOCTOjU HEKOIMKO CeMaHTUUKM da3MpaHuX penosutopujyma (initiatives) 3a dmo-
JIOIITKE U XeMUjCKe CKYTIOBe MoJaTaka KOju cy AeTamHo omucanu y Iormasmy B: Bio2RDF
[B5], LODD [53], Chem2Bio2RDF [54], EMBL-EBI [55], Open PHACTS [44], ChemSpider [56]
nta. Behuna RDF nadpacTpykTypa cMerrta mogaTke JOKaJIHO Ha OCHOBY ofpehennx mpa-
BUJIA M TPETUpPA UX Kao jeJaH pero3uTopujyM 3Hamwma. To 3Haun ga cy RDF monenu nokanHo
peIUINIVIpaHy ca yAAJbeHUX pecypca M CIIOjeHN Y jemaH Mojell, de3 0d3upa Ha QUCTpUOyU-
pany npupony CemanTtuuxor Beda. MehyTum, y MHOrMM ciyuajeBuMa CMO NPUCUIBEHU A
MIPUCTYIIaMO YAaJbeHUM CKyIIOBMMa rnopaTaka n3 Hamre RDF madpacrpykrype, de3 moryh-
HOCTH Jla Kpenpamo JIOKaJIHy KOIMjy CKyna Koju caap:xu oxapehene momarke. Ha mpumep,
HeKaJja HeMaMo J03BOJIy JJa yMHOKaBaMo ITOfaTKe, MJIN je CKYII jaKO BEeJIVKI 1a QM ce Kpem-
pao caMo jeaH MOJeJI KOjU Cafp>KI CBe IIofaTKe, mofganu Hucy goctynau y RDF ¢opmary n
tako gaswe [57]. Ha npyroj crpaun, Open PHACTS Discovery tinamgopma [45] yBek Kpeupa jo-
KaJHe Konuje 380r doipux nepdopMaHcH, ocTaBbajyhn mogaTke y opurnHaaIHoOM GopMaty u
¢dbopmn. OBa mraTdopma mpyska MHTETPUCAHY NIPUCTYII 3a 11 cKymoBa rmogataka odyxBara-
jyhm monmaTtke 13 odnactu xemMuje, SMOJIOIIKMX ITyTamkba, U IPOTEMHA. YIIUTU KOjJI HA OCHOBY
3a[aTOr KOHTEKCTa BpIIle eKCTPaKIMjy ofpeleHNX eoBa 13 CKyIIOBa ce 3aCHIBAjy Ha KOM-
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nioneHTu Identity Mapping Service koja roBesyje onpehene mojMose 13 pa3nIMUuUTIX CKyII0Ba
rofaTtaka, HaJMK Manupamy Koje Mu cripooaumo y [Inardopmu. Mnak, Hujeman pernosu-
TOPUjYM He MOyKe 1a 00yXBaTy Ha OBaj HAUNMH CBE CKYIOBe I10JaTaKa, IIITO TOBOPU Y IIPUJIOT
Te3u fa Tpeda OMOTyhnTH U yHoalbeHU AUCTPUOYMPaHY IPUCTYII IIOJAIIMa Ca Pa3INMUNTIX
smokanmja. Ha oBaj Haumu ce ode3dehyje ma momaru dyay yBek ,cBexxu u omoryhasa ce
CKaTadMIIHOCT caMMX aIUInKaluja (Jlaka MHTerpaluja HOBIUX II0JaTaKa).

Y 3aBUCHOCTHM OJ JIOKaIMje ITofaTaka, MHPPACTPYKTypa 3a IIpeTpaKMBambe ITOBE3aHUX
IofaTaka Moske OMTU Iofe/beHa Ha ABe KaTeropuje, Kafa MIMaMo IIPUCTYII LIeHTPAJIHOM pe-
IIO3UTOPUjyMy, U CIyUaj KaJa Cy perno3uTopujymu auctpudyupanu. KoHIenT neHTpannso-
BAHOT PEIO3UTOPUjyMa je CIMUaH OHOMe KOjI ce KOPMCTH 3a IPUKYIUbakbe II0JaTaKa (eHT.
data warehousing) y TpaguumnoHanrHuM da3aMa II0/iaTaka, IJie ce IOJaly HajIpe CaKyIbajy
U CKJIQAMIIITE Y OKBUPY jeJHOT PENO3UTOPMjyMa IIpe HEro LITO ce NPUCTYIU HBUX0BOj JaJb0)j
odpanu u npetpaxkuBamy (Cinka EI) [Topen Beh momenyte Open PHACTS Discovery mnart-
dopme, mpumep jorrr jemHOr TaKBOT perosuTopujyMa je Sindice [58], Koju cakyruba mogaTke,
MHJEeKcUpa ux u omoryhasa mpuctyn nogauuma mnpeko API-ja, anu u npucrym npexo SPA-
RQL enpmonnra. llentpanun perosutopujym trakohe nma u LinkedLifeData naunujatusa.

Peno3nTopujyMm

- _—r

Cnuxa 5.1: IIpeTpaskuBame LIEeHTPaJIHOT PEIIO3UTOPNjyMa.

SPARQL eHANOWHT

SPARQL ynuT

['aBHa IIpeJHOCT OBAKBOT HAUMHA CKJIAQMINTERa IIOJaTaka je e(pUKacHO BpeMe U3Bp-
IlIaBama YINUTA IITO IMPOMCTAYUE U3 YMIbeHUIIE A je KOMyHMKalMja IIpeKo MpeKe eIMMI-
HIICaHa, Kao 1 u3dop pecypca. Mehyrum, 3dor uectnx nmpomena nmopgaraka, Iporec CMHXOP-
HI3aIMje oJaTKa Moe [[a TTocTaHe Beuku mpodiem [59]. Ha mpyroj crpanu ckmamminte
3a ITOfIaTKe 3aXTeBa ITyHO CIOOOMTHOT IpocTopa fa Oy CBU MOJaIy OMIM Ha jeJHOM MeCTy.
Y3Mmumo Ha mpuMep KoMIaHujy Seven Bridges Genomicsl KOja CKJIaAMILITH BuIle of 1.5 me-
tadajTa mojgaTaka Ha CBOjUM cepBepuMa. Takolbe, mopen IIpoCTOpa MHTE3UBHO Ce TPOILIE U
APYTU pecypcu, jep UCTOBpeMeHO Tpeda 00paaiTy BeJIMKY KOJMUNMHY IT0JaTaKa.

3a pas3nuKy of IeHTPaIM30BaHOT CKIANNIIITA, IpeTpaKIBatbe II0Be3aHNX moxaraka (Lin-
ked Data) y nucTpudynpaHoM oKpy»Kemy He 3aXTeBa CaKyIlbarbe IIofaTaka Ha mouerky. OBa-
KaBYI IIPUCTYIIN Ce MOT'y JOaTHO rpynucaryu kao Link Traversal u Federation mpucrynm. Link
traversal cucremu ce dasmpajy Ha oTkpuBamy nogaraka nparehu HTTP URI-je. [dakie, oe3

'https://www.sevenbridges.com/
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SPARQL ynut Federation Engine

SaAPI

T

RDF noaaum

ZaAPI

RDF nogauu RDF nogauu

Cruxka 5.2: $enepanyja Ha jexHUM penosuTopujymom Kopuurhemem API mosusa.

OWJIO KaKBOT IIOUETHOT 3Halba, peJIeBaHTHY CKYIIOBU II0JlaKa Cce OTKPMBAjy 3a BpeMe U3Bp-
masasa [60]. JoSpa cTpaHa 0BaKBOT IPUCTYIIA Cy YBeK HajcBexxumju moparm. Mehyrum, y
CHCTeMIMa OBAaKBOT TUIIA M3BpIIaBaIbe yINTA IOUNIbE jeJHNM HIadJIOHOM TPUILIETA IIITO
CTBapa BeJIMKY 3aBYICHOCT OJ] IIOYETHOT KOpaKa U MoTeHIijarHoM yBehamwy MebhypesyiraTta.
Jour jegaH HegocCTaTak OBOT CHUCTEMA je OTPAHUUEHE Y TUILY YIINTA KOjU Cé MOTYy KOPUCTU-
TU, Kao LITO je MoryhHocT Kopuiithemwa nedmHMCAHNX IpeaNKara y adjloHNMa TpUILIeTa
OoTrpaHIYeHa.

Ha npyroj ctpanu, cucremnu 3a peneparnjy (eHr. federation) Kopucre rmocpegHmuka aa ou
ce KOPMCHIYKI YIIUT TPaHCPOPMUCAO Y BUIIIE IIOAYIINUTA VI BPATUO pe3yJiTaTe U3 NHTETPI-
caHUX M3Bopa moparaka. C 0d3mMpoM ma mojgauM IPeTXOTHO He MOpajy OUTU CaKyIlJbeHU
y jelaH pemno3suTOpUjyM, CBU IOJALM CYy YBeK HajHOBUjer AaTyMa, ajll caMO M3BpIlIaBabe
yINTa je HEeILITO AY»e OJ OHOT KaJa ce paiy ca MHQPPaCTPyKTypoM Koja MMa I[€HTPaTHO
ckiapuire. [lodpe cTpaHe OBOT IPUCTYIIA Cy Mayio Kopuiheme pecypca, ajau cama KoMy-
HMKalyja nsMehy mocpegHmKa 1 cKyIa rnopgaraka je yBehana, jep ce m3dop pecypca BpIIu
y TOKy U3BplIaBarba ynura. [logaTHO, IIOCTOje ABe BpCTe cucTeMa 3a demepaunjy: degepa-
yuja Hag jegHum peuosumopujymom (Ciamka @) n pegepayuja Hag suuie SPARQL engiiounma
(Conka E) denmepaniuja Hax jeTHUM PEIO3UTOPUjYMOM ce OOMUHO 00aBJba KOpUIIhemheM
n3BopHor API-ja mweroBor pernosuropujyma rje ce yIuT Ieiy Hax IOAYIIUTe KOjiU ce [ajbe
npocnehyjy API-jy. Ilpumep jemmor oBakBor mpuctyma je Sesame Sail Federation [61]. Me-
hyrum, He moxp:kaBajy cBu ckynoBu moparaka API mosuse, na je oHga MoTpedHO mMoceSHO
NIpUKyIbakbe ITofaTaKa I CMellITarbe Ha perosutopujyM. Pemeparuja Hax BUIIe PeIO3UTO-
pujyma ucroBpemeHo 3axteBa SPARQL eHnmouHT Koju ce KopmcTu Kao Moct n3mely dene-
panuje u ckymnosa nojgatka. CBeodyXBaTHIU IIperJie]] OBMX IPUCTyIIa Ce MOXKe BUAETHU Y paxy
[62]. Behuna codreepckux mrardopmu 3a demeparujy je KOMIATUSIIHO ca OBAKBIM IIPH-
CTYIIOM, jep Cy pelo3UTOPHUjyMMI 3a TPUILIeTe yIriaaBHOM noap:xkaHu SPARQL enanonHTIMA
(3a merame Bumeru Cexumjy @). 3a Hac cy o mocedHOT MHTepeca cucTeMu 3a dhemepanujy
Han Buiite SPARQL ennnounrta, jep [lnardopma kopuctu 0By MHGOPACTPYKTYPY 32 IPUCTYIT
rmojaryumMa. Y TeKCTy Koju ciaeny duhe MOMeHYTI HEKM HajBaKHUJU OJf FbMIX.
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SPARQL ynuTt

Federation Engine

RDF noaauwm RDF nogaum RDF nogauwm

Cnnka 5.3: Pemepanuja momohy SPARQL enamonHT-a.

5.2 IIperpakuBarme cCEeMAaHTUUYKUX PEIIO3UTOPIjyMa IIOMO-
hy dpenepanuje

3a epmKacHO IpoLecupame yIINTa Y CEeMaHTUYKI OPUjEeHTIICAHOM OKPY>KekbY pa3BUjeHN
cy copucTUUMpaHy reHepaTopu ynura u deHumapk (eHr. benchmark) cucremu 3a eBanya-
11jy BUuxoBux neppopmancu. Ca Hallle Tauke IVIEAMINTA, HELOCTAIM YIIUTA U3 OeHUMApPK
CHUCTeMa IIPOMCTIUY 13 UMIbeHNIIE 1a Ce OCNIahajy Ha IpefeduHIcaHe cTaTUUKe YIINTE KOju
ce M3BpIIaBajy Haj TauHO onpeheHuM cKymosuMa mogataka [63][64][(65] Tako ma cy Temrko
ynoTpedspuBY 32 [0OMjarke OATOBOpA Ha INTAE, jep HICY Ca TOM HaMepOM HY HaIllpaBJbEHI.
Ha npyroj ctpanu, 1 ayToMaTCKU reHepaToOpy YIINTa Ce CyodaBajy ca MHOTMIM IIpodjieMyMa 1
HegocranmMa. IIpBo, mpoirec rocrapipara IapaMerapa 3a aJiIlOpUTMe ¥ rpaHulle (eHr. thres-
holds) mo>xe dutn mocTa ciokeH 0e3 IPeTXOJoT 3Hama o momanymMa. CBe OBO BOOM Ka ca-
KYyIUbamy PasIMYUTUX CTAaTUCTHUKA KOje Ce Memajy TOKOM BpeMeHa. [Ipyro, y Tako BeJIMKOM
dpojy reHepucaHux ymnmuTa, MHOTHM OJ BbUX He Bpahajy pesyirate, JOK MHOTM Kao pe3yJTar
Bpahajy HenorpedHe mogaTke. Y 1CTO BpeMe, IIpOLeCH TpakKerwa ~HajOobMX  YIIUTA, HBIXO-
BO M3BpIIIaBarbe 1 eBajyallyja, 3aXTeBajy JocTa BpeMeHa. [pehe, oBU mpucTynu He MOry
Ia IIpeTpakyjy BUILIE PEIIO3UTOpHUjyMa (cagprKe BUIIIe CKyIIOBa ITofiaTaka) nparehn mIUxoBy
cuernduUHN HAUMH NHTerpanyje. Beoma uecro ce merraBa fa MHTerpanuja perno3uTopu;jy-
Ma Huje moryha, jep He mocroju mana (eHr. mapping schemes) Koja ux mosesyje. [lomatHa
oTexaBajyha oKOJIHOCT ImIpomcTiue U3 YMIbeHNIIe 1a Ce CBe BpeMe pajal ca CKyIIOBUMA Yuja
je CTpyKTypa y IOTIyHOCTM pa3iIMuyTa, IIPM UeMy Cy U caMe Bede u3Mel)y cKyIloBa yHyTap
perosuTopujyMa pasimmunto gedunucane o ueMy je seh Suo peun y Cexrquju .

AyTOoMaTCKM TeHepaTopy YIUTa Cy Makbe OpMjeHTHMCaH! Ka TauHo oxpeheHoM mmby n
3aTO Kao pe3yJsTaT MOTY JAa MeHepMIly MHOTO YIINTa KOjU Cy KOPMCHI CaMO 3a eBaJyalujy
HauyHa 1 Op3MHe IHUXOBOT U3BPIIIABaha, Al He I 3a Kpajibe KOPVICHMKE U HIIXOBE 3aXTeBe.
YnorpedbuBY 1 peasiHM YIIUTY MOTY OUTI reHepucaHy caMo pyuHo (user-guided) ynaxyhn
[PV TOMe JOCTa HAIIOPa, jep cajpskaj CKyIIoBa Itofaraka Mopa qa dyie yHaIpe aHaIM3IpPaH.
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Wmax, mpodieM MHTerparyje ojgataka 13 BUIIIe CKyIIOBA Y PEIIO3UTOPIjyMa jOII YBeK ITpe-
CTaBJba OTBOPEHM 1M3a30B Ha KOjI Ce MCTPKMBAUKa 3ajeqHMIIA POoKycupaia 1 KOju aKTUBHO
pemaBa. CBe IpeTXOJHO HaBeJEHO jaCHO yKa3dyje Ja PyYHO HaIlpaB/beHU YIUTU 3aXTEBajy
MHOTO yJIOKeHOT BpeMeHa 3a yIIO3HaBalbe CTPYKType U cajprkaja CKyIloBa IojaTaka, JOK
ayTOMAaTCKM TeHepUCaHM YIIUTY MOTy Aa IIPOM3Befy MHOIO yIIUTa KOju MOpajy OUTH pyu-
HO IIpoBepeHN, n3adpann n MoaudukoBaHM 3a mAake Kopuirheme. HaBemeHu HemocTamu
0da IpUCTyIIa OCTaBIbajy OTBOPEHM IIPOCTOP 32 JOAATHA I0OOJBIIaka U Pa3BOj XMOPUIHUX
pelIema Koja KOpUCTe IPeAHOCTU KAaKo jeJHMX, TaKO U APYTUX IPUCTyIIA.

Y HacTaBKy ceKlje je JaT Iperye] JUTepaType 3a 00a TUIIa FeHepaTopa yIINTa, OHe KOjI
yIuTe reHepuIly ayTOMAaTCKM Y OHe KOje KOPMCHMIM CaMM Kpeupajy IIpeMa CBOjUM II0Tpe-
dama. OBOM IPWJINMKOM je HaIpaB/beH M OCBPT Ha HHVXOBE IJIaBHE pasiiMKe U HeTOCTaTKe
y omgHOCy Ha Halry codprBepcKy miargopmy. SpecINT codrBepcka mrardpopma moxe na ce
TpeTupa Kao pelllerbe Koje ce Halxasy u3Mely oBa ABa IpuCTyIa, jep TeHepUCAHN yIUTU Y
OKBUpY He Bpahajy pesieBaHTHe pesyitaTe, IpU YeMy He 3aBICe Of] KOPMCHIKA VI JIMIHOT JIC-
kycrtBa. [Ipenusnuje, SpecINT Huje ayToMaTcKku reHepaTop ynmuTa KOjy YIUTe TeHepuIle y
IIOTIIYHOCTHU CAaMOCTAJIHO O II04eTKa, Beh Kopuctu yrpaheHo ekcriepTcko 3Hambe y3uMmajyhu
Beh HampaBipeHe MOAyIyTe 1 Of BUX Kpeupa KoHauHu SPARQL ynnt. Takobe, miatdopma
ce Mame OCJlarha Ha KOPMCHNYKY MHTEPBEHIM]Y, jep MaTEMAaTUUKM arapar Koji je MMILIe-
MEHTHUpaH y IUIaTdOpMI IIpYsKa 3aX0BOJbABAjyhy TauHOCT ymmTa 1 M300p IPaBUX CKYIIOBa
IojaTaka.

5.2.1 AyTOMATCKU reHepaTopM ynura

ITocTojehn ayTomaTcku reHepaTopn yImra Cy pa3BijeHN 3a JeTajbHy aHAIN3Y ¥ eBalya-
LI1jy pa3iINMuUnTHX je3rapa (eHr. engines) koju n3spiuasajy Federated SPARQL yniure. OBy cu-
creMn 3a pemepanyjy cy 0asmuHO pa3BUjeHN 3a OITUMM3AL]y BpeMeHa M3BpIllerba yIIUTa
I cMamerbe MehypesyiTara, Tako Ia BIXOBY TeHepaToOpy YyIIUTa He MOTy OUTM KopuitheHn
3a nodmjare 3a0BObaBajyhyx pesyiraTta M KOPMCHIUKOT MCKycTBa. [ako ce Heku reHepa-
TOpM yINTa OJHOCEe Ha QUCTpUOyNpaHe M3BOpe IofaTaka, OHJ He MOTY Ja Oupajy CKyIoBe
HaJ KojuMa he ma ce msBpiasajy (on-the-fly), HuT Mory na IoBeKy ABa pelO3UTOpUjyMa
de3 riodanHor manupama. Moryhaoct n3dopa oHux ckymoBa mogaraka Koju numajy Hajsehy
BepoBaTHONy [1a cajgpiKe pesleBaHTHe ITOJATKe/TPUILIETE je IpaBu OeHeUT U YIIPaBo je Ha
ToMe jegaH of ¢okyca Harle mardopme. IIpuMepn oBakBUX IeHepaTopa YIIUTa Cy OAaTU y
HACTaBKY.

FedX [63] je pasBujen 3a mopeheme onimre cBpxe cucrema 3a SPARQL ynnre. OH je dpoky-
CHUpaH Ha CTpaTerujy Kako CMambUTI Opoj TpaHCMIUCHja yIINTA U Ha CMambUBabe Mehypesy-
TaTa, JOK HEeroB HeJOCTaTaK JIeXKN y UMIbeHNUIN Aa ce da3upa Ha CKymy mpeneduHMCAHUX
CTaTUUKUX YIIUTA KOju 00yXBaTajy TeK HEKOJIMKO CKyItoBa rmoaaraka. FedBench [66] je jemnun
dernumapk (eHr. benchmark) 3a Federated SPARQL ymnure xoju npatu u Mmepu neppopmaHce
nHppacTpyKType Mepehu Impu ToMe BpeMe yuuTaBamba U BpeMe M3BpliaBama ynura. Mehy-
tuM, FedBench takohe uma cratiuke yrnmuTe 11 CKyIlOBe II0JaTaKa.

DAW [67] campsky CKyII CTATMUKIX YIINTa Koju ce das3upajy Ha KapakTepuctukama BSBM
(Berlin SPARQL Benchmark) ynura [31] 13 uetupn jaBHO JOCTyITHA CKyIa Ioparaka. Mmak,
OBM YIIUTM Cy TeHepUCcaHM KopuirhermeM CTaTUCTUYKMAX METOA M Kao TaKBM He MOTY Ja ce
JICKOPIICTe 3a CIleLMjaIn3oBaHe, HaMeHCKe cucTeMe 3a deneparujy. Ha npyroj crpaun, oBu
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YIUTH CY IPUINYHO jeJHOCTABHU II0 CTPYKTYPU U KOMILIEKCHOCTU (Cagpske MaKCIMAaTHO
4 tpumiera 1o ynuty). [a 0u ce pemmo oBaj nmpodieM, HEKY CUCTEMU TeHEepUIy CIIydaj-
He CKyIIOBe yImTa 3a ofpeheHM cKyn mopgaraka. Y CTYOMju Koja je CIIpoBeieHa Of CTpaHe
Umbrich-a n werosor TuMma [59], mpommpeHa je ceMaHTUKa ynuTa Koja nosesyje Linked Da-
ta yuume (LidaQ). 3a xpeuparse denumapk Federated SPARQL ynura oBaj reHeparop ynuta
Kpeupa CKyI CIMYHNX yIUTa KOpUILIhemheM CTyuajHIX IIeTHY 10 IINPVHY WK TyOuHY, da-
supajyhu ce Ha 3 ocHOBHa odnmKa (entity, star u path shapes). Ckyn ynura y oksupy SPLOD-
GE [68] je dasupaH Ha KapaKTepyUCTMKaMa CKyIla ITIofaTaka Koje Cy qodujeHe U3 CTaTUCTUKe
npenukarta. Ha ocHOBY ciyuajHOr npoueca 3a reHepucawmbe ynura SPLODGE xopucTtu mpo-
LIeHy KapAMHAJIHOCTY U CAaCBUM je peaslHo Aa pasaM4UTy YIIUTY ca MICTUM KapaTepUCcTUKaMa
najy pasianunre Bennunte pesyiarata. DARQ [69] u SPLENDID [64] xopucre pa3nuuure cTa-
Tuctuke nHpopmaruje (kopucrehu pyuno caxymwere onmce ckymnosa miu VOID) npe Hero
caM canapkaj. Hexu ckymoBm moparaka ce KOHCTaHTHO yBehaBajy, Tako fa arummkanuje Mo-
pajy uecro ma ysaumajy HajuoBmje RDF ckymose. Mnak, onp:kaBarme 0OMMHIX 1 aXKypUPaHUX
II0fIaTKe y Kellly je IpeBMIlle 3aXTeBaH 3afaTak. Hoso modospitiamwe nosnasu ca ANAPSID-om
[70] xoje ce orenma y axypupamwy Karajora IofaTaka U IUIaHy M3BpIaBarba y TOKY U3Bp-
mraBama (runtime). 3a QOJAaTHU Iperyieq IOMEHYTUX cructemMa Bugetn [71].

3a pasnuky on craructuuky dasmpaHmx reHeparopa, FEASIBLE [[72] npencraBiba ayTo-
MaTCKM IPUCTYI 3a IeHepucame OeHUMapKoBa HE3aBUCHO OJ MICTOPYje yINTa Y OKBUDPY
arnkaimje 1j. log dajinosa ynura. 'eHepucame ynnra ce moctinke n300poM IIPOTOTUIICKUX
yIUTa YNjy BeJMUNHY AedUHUIIe KOPUCHIK, a Ha OCHOBY YJIa3HOT cKyma ynurta. CIMuHo, y
pany [73] je npennoxen SQCFramework, SPARQL Sdenumapk copTBepCKM OKBIP KOjI je reHe-
puire npunarohene SPARQL yniute Ha ocHOBY McTOopuje mpeTxoqHux ynuta. Kopunrhemwmem
Pa3IMUMTUX AJITOPUTAaMa 3a KJIacTepu3aljy IojaTaka, CopTBEpPCKI OKBMP MOXKe 1a TeHepu-
11e deHUMAapKOBe pa3IMUNTHUX BeJIMUYMHA, ca pasanmunTuM 3HauajHuM SPARQL ocodnnama.

ITopen paHuje HaBeJleHNX HeJOCTaTaKa ayTOMATCKIX TeHepaTopa yIUTa, OBU reHepaTo-
pU ce U3BpLIABajy HaJ CKyIIOBMMa IOfaTaKa KOjU Cy AAaTU yHaIpemd, M HeMajy MoryhHOCT
YKJbYUMBarha HOBUX CKYTIOBa de3 IIPeTXOMHOT CTAaTUCTIUKOT ITpOpavyHa VN TII00aTHOT Ma-
nupama. Takohe, OHU He MOTy Ja paje ca BUIIIEe Perlo3UTOPUjyMa y MICTO BpeMe KOju UMajy
pasnuuuTe IpeanKaTe U Bede. JeQUHO pellere Koje ce eKCIIMIMTHO OaBy OBOM TeMAaTUKOM
Tj. MHTerprcannM ynutuma Haj Buire RDF penosuropujyma je onucano y [57]. Stuckensch-
midt u ocranm cy Teopmjcku ommcany Kako aa ce npoiunpu Sesame RDF [61] perosuropu-
jym ma du ce momprkao pax SeRQL ynmrta Haj BUIE OBUX PEIO3UTOPUjyMa, IPU YeMy ce
Ipernopyuyje Kopuihemwe creljajiHe CTPyKType 3a MHIEKCUpame Kako OU ce Oxpemyin
peJleBaHTHM CKyIIOBU 3a ynure. Mmak, oBaj IpUCTyIl HMje MMILIeMeHTHpaH, Beh je umcro
TeOpUjCKe IIpUPOIe.

5.2.2 KopucHumuku gedymHMCaHN YIINTHI

Ha mpyroj crpanu, mHore nocrojehe amnukanuje npyskajy kopucHuuku nHrepdejc 3a
IpeTpakuBarbe OMONMHPOPMATUUKIX CKyIIOBa II0aTaKa, IIpe YeMy ce KOPUCHUIIMA J03BO-
JpaBa MHTYUTUBHO Kpempame 1 msBpiiaBarbe Federated SPARQL ymura. Ose amimkanuje
MOTy [1a Kpepajy KOpMCHE YINUTE IITO MPOM3IIIA3Y U3 YUIEHNIIE Ja KOPMCHNUIM IIpoJIa-
3e Kpo3 oapeheHe kopaxke y okBupy nHTepdejca, dupajyhe ogrosapajyhe ckynmose nmogaraka
(endpoints), mpenukare Koje aluIMKanyja qO3BOJIN Ha OCHOBY OrpaHIUEa, CydjekTe/odjexre,
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omoryhasajyhu moBesnBarse Marbux 1eJI0Ba y YIIUTE Ha OCHOBY €KCIIEPTCKOT nCKycTBa. [Ipu-
Mepu oBakBux armukauuje cy: GoWeb [74], SPARQLGraph [75], Smart [[76], BioQueries [77],
BioSearch [78] nta. OBe aruukanuje cy gusajHUpaHe 3a BIU3YeTHO Kpeupame, aKypuparbe I
nsBpiaBame SPARQL yriura 3a odmact duonornje. PIBAS FedSPARQL [79] je annukanuja ko-
ja Takohe moxpehe Federated SPARQL ymiute 3a Hekonnko dronHPOpMaTUUKUX TeMa. Y OBO]
AIIMKAI(MjU KOPMCHUK IpOJa3y Kpo3 cucteM u dupa AenoBe ynura. Kao Hanpenny ¢yHK-
nnoHaiHoct, PIBAS FedSPARQL nipyska MoryhHOCT eTeKTOBarba CIIMYHUX ITOHaTaKa KOpU-
crehm pesysnrare npenedpuHMCcaHNX yIUTa Kao yJad. Y OKBIPY eBaslyallyje Hallle copTBepCKe
matgopme PIBAS FedSPARQL je xopuurheH 3a qogatHy npoBepy BpaheHMx pesyJirara.

Mebhytum, cBe oBe amukaluje ce 3aCHNBAjy Ha KOPUCHUUKOM MICKYCTBY U aQUHNUTETH-
Ma, IOK ce HemocTauu peduiekryjy y HemoryhHocTi fa ce 1ako moxajy HOBM CKYIIOBM ITOfA-
TaKa ¥ y IMOJpIINY 3a Maiau Opoj onpehenux enamonnra.

5.2.3 SpecINT codTBepcka miaardopma

SpecINT copmesepcka dnamgopma Koja je pa3BujeHa Kao IMogpiika y pany Jladoparopuje
IIpeficTaBba KOMIIPOMICHO (eHT. trade-off) peuiere n3mehy ayromaTckux 1 KOpMCHUUKI
dasmpaHux re’eparopa ynmnra. 1{mp koju miardpopma Tpeda na 3amoBossu je omoryhasa-
e MpUCTyna notpedHUM nHpopmaljama, Mako KopucHnmuma cuarakca SPARQL ynnra
1 opraHm3saiuja pernosutopujyma Hucy diuckn. SpecINT He 3axTeBa aHra)KoBarbe KOPUCHMU-
Ka TOKOM (pase KOHCTPYMCamba YIIUTA, 32 Pa3INKy O KOPMCHIUKY Ae(pUHIICAaHNX YIIUTA, jep
ce peJIeBaHTHM CKyIIOBU ITofaTaka OMpajy Ha OCHOBY COIICTBEHMX BeKTopa rpada.

SpecINT codrBepcka mardpopma je XudpMAHO pelllerbe Koje IoApa3yMeBa yJIory YoBe-
Ka y Kpeupamwy Mamux ynura (eHr. patterns, templates) y ¢asu mpernporecupama Imogaxa,
Kao OMTHOT Kopaka 3a modujarbe 3aqoBoJbaBajyhmux pesynrara. KacHuje ce oBu ymmru/o-
dpacuy KopucTe IPIIMKOM KOHCTpyHUCama yIUTa ayTOMATCKU, y3uMajyhu y od3up camo
HajpeJieBaHTHIje CKYIOBe ITofaTaka (M3 pasiInMuuTUX Permo3UTOpujyMa) KOju UMajy Hajse-
hy BepoBaTHOhY na campyke TpumeTe Koju Hac MHTEpeCyjy y TOM TPEeHYTKY. 3a pelllaBambe
oBor 1podiieMa KopuirheHy cy COIICTBEHM BeKTopy rpada umje HaM KoopAmHaTe oMoryha-
Bajy npaheme nocrojehux nyrama namehy ckymosa momaraka U yKbyuuBamwe y YIIUT OHUX
HajpesieBaHTHMjUX 3a IIOCTaB/beHO IuTarbe. CBe oBe akimje (1300p CKyIIOBa, IIOBE3UBahe
TepMIHA, IT0OBe3MBakbe ITOAYIINTA UTH.) Ce MCTOBPEMEHO MellaBajy Hajd BUIIE PellO3UTOPH-
jyma u y ToKy usBpiuaBama (on-the-fly). odmjere myraibe y rpadoBmMa Koju ce mocma-
Tpajy MOBOJE IO JOCTa JOOPUX pellerha, IPU UeMy ce Pelo3UTOPYjyMu He Mopajy Imoced-
HO MCTpPa)XMBATHU. 3a PasiMKy of KiacuuHux state-of-the-art Federated SPARQL reneparopa
yIIUTa KOjU 3aBJICE O 3ajeJHUYKNX OHTOJIOINja KOje II0Be3yjy CKyIlOBe IIOATaKa U HIXOBe
CTATMCTUCTUUKE aHaINM3e, Halll IIPUCTYII IT0Be3Yyje JICTe Te CKYIIoBe YHyTap pero3uTopujyMa
KopuirhemeM corncTBeHnx BekTopa rpada [80], a n3dop uBopoBa (CKyIoBa) 3a yIIUT Ce BPILIN
IpeMa BUX0BOj 3HauajHoCTU y rpady [81] [82], de3 3ajemHMUKMX OHTOJIOTUja KOje IOBE3Yjy
pecypce.

Kaxko 6u ce 38or xomiurekcuoctu SpecINT codrepcke mrardpopme n3deria gomgaTHa 0d-
jalllmbera 1 UCKaKambe 13 OKBIIpa TOKOM IIpeJiCTaBJbatba IheHe apXUTEeKType, HajIpe je y Ha-
PeIHOM IIOTJIaBJbY AT KpaTakK IIperje TeOPMjCKIX OCHOBA Ha KojuMa ce das3upajy ogpehennu
nenoBu [Inardopme n xoje he Ham duTy HeomxonHe 3a pasyMeBarbe IIpeJIO’KeHe METO0-
JIOTHMje 3a MHTeTpalujy U IpeTpakuBame mogaraka. 1y he mpe cBera dutm mate ocHOBHe
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nepuHMIMje U3 Teopuje rpadoBa, qepMHICAHN II0jJMOBY Kao IITO Cy CIeKTap rpada 1 me-
My OAroBapajyhm colcTBeH)M BeKTOPH, a 3aTUM IIPMKa3aH U MaTeMaTHUKN JOKa3 TeopeMe
Ha OCHOBY UHjUX pe3yJrTara ce ogpelhyje m3dop pesleBaHTHUX CKyIIOBa ITOJaTaka I Kpempa-
e YIUTa KOjI UX IpeTpaxyje. HakoH ynosHaBama ca cBuM TexHosiornjama CeMaHTUYKOT
Beda, HAUMHOM Ha KOju peIO3UTOPUjyMU IIPUKa3yjy U I0Be3yjy IOoJaTKe, TPEHYTHUM pe-
IIEHJIMA Y MaTeMaTIUKOM OCHOBOM KOja ce KOPUCTU Yy ofipeheHrM KopamyuMma, 1[eJTOKyITHO
CTeUYeHO 3Hambe Ce cajla MoKe 0djeIMHITH U JeMOHCTPMPATH KaKo je OHO MCKOpUIITheHO Ha
npumepy Ilnardopme koja je oBme mpeacTaBibeHa.



I'maBa 6

MaremaTumuke ocHOBe KopuiinheHne y
Pa3BoOjy aJIrOpUTMA 3a IpeTPaKNBaIbe

CrextpainHa Teopuja rpadoBa je rpaHa MaTeMaTUUKe KOMOMHATOPUKE, OJTHOCHO Teopuje
rpa¢oBa, y K0joj ce ocoduHe rpada n3ydyaBajy IpeKo COIICTBEHNX BPETHOCTY U COIICTBEHUX
BeKTOpa MaTpuia Koje cy mpuapyxeHe rpagy. [laHac, criekTpanHa teopuja rpadoBa mma
IIMPOKY NIPUMEHY y pasiIMUUTIM 0dJIacTIMa HayKe Kao IITO Cy XxeMIja, pusukKa, OMoJIoruja,
reorpadmja, eKOHOMIja, eJIeKTPOTeXHMKA, UTA. OCMM IIOMEeHYTUX, II0CedHO ce IOMUbEe U
BeJIMIKa IpMMeHa CIIeKTapa rpadoBa y pasiamuuTiM odjlacTuMa MHPOpMaTHKe, MeJUIIIHEe
Kao I y APYLITBeHUM HayKaMma. Kako ce HemIpecTaHO OTKpUBajy U HAIIMPOKO NPUMEHY)Y
CTapM ¥ HOBU Pe3yJITaTH y OBOj TEOPMjU, TO je U M3yuaBarbe CIeKTpaTHUX ocodmHa rpada
IIOCTaJIO jaKo ITOITyJlapHa U MHTepecaHTHA TeMa.

Y mocieqmux geceTak rogMHa yOUeHO je [a CIeKTpU rpadosa MMajy pasHe, BeoMa Ba-
KHe IIpMMeHe y pauyHapcTBy. CriekTpu rpadoBu ce 1ojaBibyjy y IHTepHeT TexXHoJIoTUjaMa,
pauyHapcKoj odpanu ciMKe, Iperlo3HaBamwy 0dJMKa, 00paay BeJIMKe KOJMUMHe I10JaTaKa,
CTaTUCTMUKUM Oa3aMa IojaTaka 1 MHOTUM apyrum odiaactuma. [locToju Buiie xuspana Ta-
KBIMX HAyYHIUX PagoBa KOju roBope y mIpmior ToMe. IIpe Hero mro dyme ImpukasaHa cama
apxutekTypa SpecINT coprepcke maardopme, Hajupe he duty peueHo HelrTo BuIille 0 Ma-
TEMaTUYKOM II0jMy rpada Ha KojeM ce OHa 3aCHIBA.

6.1 Teopuja rpacdosa

Ha mouetky cy mate Heke OCHOBHe nedmHuULMje U3 Teopuje rpadosa, a 3a BUIIIE JeTaba
I LIUPY CIMKY O FpadoBMMa I BMXOBUM IIpUMeHaMa unTaola yrnyhyjemo Ha Kiure [83, 84,
85, 86].

Heduuaunuja 6.1. T'pad G je ypeheuu map (V, E), rae je V xoHauaH HempasaH CKYII ejie-

MeHaTa KOju ce Ha3UBajy ueoposu (eHr. vertex, node), a E/ dunapHa penanuja y V uuju ce
eJleMeHTU Ha3uBajy ipaHe (eHT. edge) rpada G 1j. E C (‘2/)

Ckynosu V u E rpada G = (V, E') ce najuenthe osnauasajy ca V (G) u E(G), pemom. 3a
rpad G xaxemo aa je pema n = |V| u Bemunue m = |E).

59
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Cnuxka 6.1: Ilpumep a) rpada, ) myarurpada un B) gurpada.

Hedmuannmja 6.2. [IBa uBopa u n v rpada GG cy cycegHa YKOJIMKO ITOCTOjU IpaHa Koja UX
cnaja ({u,v} € E). Bpoj uBopoBa Koju Cy CycelHU ca UBOPOM U HA3UBA Ce CTEIIEH UYBOPA U U
o3Hauasa ca deg(v) mmu d,, Kok ce ca N (v) o3HauaBa CKyII CBUX Cyceqa yBopa v 'y rpady G.

Hedunumnuja 6.3. Mynturpad je rpad y unjeMm ce cKymy rpaHa MOTY II0jaBJbMBATHU I1apa-
JIeJTHe TpaHe JUJIN ITeTjbe (IIOYeTHN U KPajibyl UBOP Ce ITOKJIAIAjy).

Hepununuja 6.4. Opujentucanu rpad win gurpad je ypehenu map (V, E), rue je V' ko-
HauaH HeNpasaH CKyIl eJleMeHaTa KOjU Ce HasuBajy ueoposu, a F koHauaH ckym ypehennmx
napoBa ejeMeHara 13 V' Koje Ha3uBaMO YCMePeHUM IpaHaMa.

Kon opujenTtucanux rpadosa rpaHa IpeacTaBiba ypeheHu map uBOpoBa, OGHOCHO, YKO-
nuKo je e = (v1,v;) € E, Tama kaxeMo Ia je rpaHa e opujeHTICcaHa o V) Ka vy. Ha e b. 1
Cy IpeficTaB/beHN 110 jefaH rpad, myarurpad u gurpad, pexom. Kox opujentucanux rpago-
Ba CBaKM Kpaj TpaHe ce Opoju Ha pasnuyut HauuH. [Ipyrum peumma, dpoj rpaHa Koje yiase
y HEKU YBOD je yJlasHu cremeH, y osHauu deg (v), a dpoj rpaHa Koje m3 uBopa M3iase je
U3JIA3HU CTeIleH, y o3Haum deg (v).

I'pa¢ koju je KOHAUAH, HEOpMjeHTICaH, de3 ITeTIbY U BULIECTPYKIX IPaHa Ha3yBaMo IIPO-
ctuM rpadom u ciaenehe medmHUIMje ce OgHOCE HA TakBe Tpadose.

Nedunumuja 6.5. Kommnement rpada G = (V, E) je rpad G = (V (‘2/) \ E).

Hedmuunuja 6.6. [letva nyxnne k y rpady G je HUS vy, €1, U1, €2, Vs, . . . , €k, U IBOPOBA I
rpaHa Tako gaje e; = v;_1v; 321 = 1,2,... k. UBOpoBM vy M V) Cy KPajibVl YBOPOBMU IIIETIHHE
W. Illetwa je 3aTBOpeHa YKOJIMKO je vy = V. CTasa je LIeTma y K0joj ce HUjegHa rpaHa He
roHasJpa. IIyT je meTma y Kojoj ce HujeqaH uyBop He MoHaBJba. [{ukiyc je 3aTBOpeHa cTasay
KO0jOj ce HMjeJaH YBOp He II0HaBJba, 3y3€B IIPBOT U IIOCJIeIIHET.

Ysoposu u u v rpada G cy moBesaHu ako y (G IIOCTOj1 YT UMjU CY KPajibJ YUBOPOBU YIIpa-
Bo u 1 v. I'pad G je moBe3aH yKOIMKO CYy CBaKa [{Ba IeroBa YBOpa II0Be3aHa - Y CYIIPOTHOM
je HenoBesaH. HemoBesaHu fesoBu rpada ce 30By KOMIIOHEHTe II0Be3aHOCTU Trpada.

Hedununuja 6.7. Ysop v rpada G je apTUKYJIALMOHN YBOP aKO Ce HHETOBIUM YKIIAHAEM
noBehasa dpoj kommoHeHTH oBe3aHocTu rpada G.

Hedpunnunuja 6.8. I'pana e rpada G je MoCT ako ce IeHIM yKIamameM rosehasa dpoj Kom-
IIOHEHTH IoBe3aHocTu rpada G.
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Y HacTaBKy HAaBOAMMO HEKONMKO HedopMamHUX AedmHNIM]a Be3aHUX 3a ogpehene tu-
roBe rpadosa.

I'pad ce Ha3MBa HempugujarHuM aKo cagp>ku dap Ba UBOpA.

Fpa<b pena n uMju Cy CBU UBOPOBM CTelleHa N — 1 Ha3MBaMO KOMUJTEMHUM ipagb'OM, y
osganu K, Mok rpa(b pena n 4miji Cy CBY YBOPOBIU CTEI€HA " Ha3UBaAMO pelyIapHuMm ipagﬁom
cmeteHar.

Ysoposu crenera 0 u 1 y rpady HasuBajy ce u30106aHu 1 6ucehy YBOPOBY, PeCIIEKTUBHO.

[ToBesaH rpa¢ ca n YBOpOBa KOJ KOra Cy CBY UBOPOBU CTeIl€HA 2 HAa3MBAMO KOHMYPOM
nyxuHe n (eHr. cycle) n osnauaBamo ca C,.

[ToBe3anu rpadoBu 7, Koju He cagpike KOHType cy cmadsia (eHr. tree), re je n Opoj UBo-
posa cradia.

Cradno ca n uBOpoOBa KOJ KOra je jefaH YBOp CTeleHa N — 1, a CBM OCTaJIM YBOPOBU
creneHa 1 HasuMBaMoO 36e3gom (eHT. star), y o3Haru S ,_1. UBop cTermeHa n — 1 Has3mBa ce
yenmap 3ee3ge.

[ToBesan rpa¢d P, ca n uBOpoBa KOju He camp:Ky KOHTYpe U y KOMe HUjelaH UBOp Huje
creneHa Beher o 2 HasuBamo dymem OykuHe n (eHT. path).

6.2 Crhoexkrap maTpuue

Ha ducmo yBenm mojam criektpa rpada dwhe Ham Hajupe morpedHo nma meduHuUIIIEMO
onpebhene mojmoBe Koju ce omHOCE Ha CITIEKTpe MaTpuIia, jep hemo rpadoBe mocmaTpaTu Kpo3
IIXOBY MaTpUuHy pernpe3dentanujy. Ilocmarpahemo mame n-muMeH3MOHATHU BEKTOPCKU
npocrtop C”, mok hemo BekTOpe OBOT IpocTOpa MpeCTaBbaTi MaTpuIiaMa KOJIOHa TUIa n X 1.
Ha HuBoy nene moxropcke nucepraiuje ca I he durn o3HaueHa qujaroHanHa MaTpula rjue
Cy Ha [MjarOHaJIM CBe jeIMHMUIle, a ca J MaTpulla cacTaB/beHa CaMo OJf je JUHUIIA.

Axojex € C"u

£y

i) T
X = . =| 1 T2 -+ Tnp )

Ln
Tajia ce Tj HasmBa k-TOM KOOPJAMHATOM BEKTOpa X.

Mepuuunmja 6.9. Axo je A KOMIUIEKCHA KBaJpaTHa MaTpULa pefa 7, Taga CBaKU BEKTOP
x € C"\ {0} xoju 3amoBosbaBa yciosn

(3\ € C) Ax = Ix (6.1)

Ha3MBaMO COUCMEEHUM 6eKmopom mampuye A (eHr. eigenvector), a cKajap \ cOlcm6EeHOM
spegnowhy mampuye A (A-corncrBeHa BpeJHOCT; eHI. eigenvalue). 3a BEeKTOp X KaXKeMO Oa
IIpUIIaia COTICTBEHO]j BPETHOCTH .

Jennaunna (b.1) ce moxe samucatu y odmuky (A — A)x = 0, omakie ce Moxe 3a-
KJbYUUTUTHU [a Cy COIICTBEHEe BpefHOCTH Martpuie A Hyse KapaKTepUCTHUHOI ITOJIMHOMA

PA(\) = |\ — A
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Hedmunnuja 6.10. Axo je r pex HyJe A KapaKTepUCTUUHOT IIOJAMHOMA Marpuue A, tamga
Ka)KeMO J1a COIICTBeHa BpeXHOCT A MaTpuiie A mma anredapcKy BUILIECTPYKOCT .

3a matpuiry A kaskeMo fia je cuMeTpuuHa ako Baku A = AT.

Hedpunnunuja 6.11. CKyIl CONCTBEHNX BPeTHOCTY CUMeTpUYHe KBagpaTtHe Marpuile A, 3a-
jeIHO ca IBPMXOBUM ajJredapcKuM BUIIECTPYKOCTMMA, Ha3uBa ce ciekmpom Te marpuie (A-
crekrap). AKo ¢y Ay > Ay > ... > )\ pasumuuTe COICTBeHe BpegHOCTU Martpuiue A, a
m(A1), m(A2), ..., m(A;), pemom, BuXOBe anredapcke BUILIECTPYKOCTI, TaJA Ce CIIEKTap Ma-
tpuite A Mmoxe 3anucaru y ciegehem odnuky

O'(A) _ 1 2 k
m(A1) m(A2) - m(Ag)
Penaunjy AX = A\X M0OKeMO MHTepIIpeTUpATI U Ha ciefiehu HaumMH: ako je X = (x1, T,-
..., z,)Y, Tama je Az, = 3. w,, TIe ce cymMmuparse BpIIM TI0 CBMM CycCeIMMa v YBOpa .

U
CKyH COIICTBEHMX BeKTOpa MaTpuile A Koju 0qroBapajy COICTBEHO] BpeqHOCTH A odpa-
3yje mormpoctop €(A) Bekropckor mpocropa C”. [IumeH3Mja OBOT IOTIPOCTOPA HA3MBA Ce
leomempujcka 6uuLeCmMpPyKocm COICTBEHE BPETHOCTI .

3a matpuny A KaxeMo 1a je peasHa ako Cy CBM IbeHU eJIeMEeHTH pealHyu OpojeBu. 3a
peanny matpunly A xakemo na je HeHeraTuBHA (mosmtuBHA), y o3Hauum A > 0 (A > 0)
aKO Cy CBU eJIeMEHTU MaTpulle HeHeratnBHM (ro3utuBHM). HeHeraTusBHa peanHa MaTpuia
A € R"™ ™ je Hepa3JIOKMBa aKO M CAMO aKO 3a CBAKM (i, j) IOCTOju PUPOAAH dpoj S TaKo oa
je (A%);; > 0. Y 0BOj JOKTOPCKO] QVICEpPTALIjI Ce pagyl caMo Ca PeaJHNM MaTpuijaMa, Ia
hemo y HacTaBKky TO U IOpasyMeBaTu.

Teopema 6.1 (CriekTpasiHa TeopeMa 3a cuMerpuuHe marpuiie). Cumerpuuna Matpuna A €
R™™ yma caMo peajiHe COIICTBeHe BPEeIHOCTH, IIXOBe ofAroBapajyhe aaredapcke u reome-
TpUjCKe BUILIECTPYKOCTH CY jeJHaKe ¥ IIOCTOjU CKYII IbXOBIX PeaTHIX COIICTBEHUX BEKTOpa
(BemumHe n) KOju UMHY OPTOHOpMUpaHy Oasy.

Teopema 6.2 (Perron-Frobenius). CBaka Hepa3iokmuBa, HeHeraTuBHa Marpuiia A mma Io-
3UTHUBHY COIICTBEHY BPEIHOCT 7', KOja je jeJHOCTpPYKa HyJa KapaKTepUCTUYHOT IIOJIMHOMA.
Mopyu cBUX OCTAINX KapaKTEePUCTUUHUX BpeJHOCTY HCcy Behm ox . ,MakcumaiHoj” comn-
CTBEHOj BPeTHOCTM 7" OJrOBapa COIICTBEHM BEKTOp ca IMTO3UTUBHMUM KOOpAMHaTaMa. AKO IIpu
tome Matpuiia A uma h KapaKTepUCTMUHUX BPETHOCTH, II0 MOAYJY jeQHAKMX I, TU Opo-
jeBu cy mehycoSHO pasmuumuté u 3amoBobaBajy jemHaunmuy \' — " = 0. Vommrre, ckym
KapaKTePUCTUUHUX BPETHOCTU A1 = T, Ay, . .., A, MaTpuile A, IoCMaTpaH Kao CKyIl Tayaka
y KOMILIEKCHO] paBHIH, IIpeJIas3yl caM y cede IpM POTAINjy PAaBHU 3a yrao %’T 3ah > 1 mory-
he je mepmyranujom BpcTa 1 MCTOM IEepMYTaIMjOM KOJIOHA JOBECTM MATpUIly Ha ciefehu
SOMKINYKN 0OJIMK:

O
O

O O O
An O O O O
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rae ce OyX IIaBHE ,T.II/IjaFOHa_TIe Hajla3€ KBagpaTHE HyJIa-MaTpUIIE.

BapmjaHTa IIPpETXOOHE TEOPEME 3a CIMETPIMUHE MAaTPUIIE I'TIaCU:

Teopema 6.3. Heka je A € R™*" Hepa3noxuBa CMeTpUUHA MaTPUIIA Ca COIICTBEHNM BpeJ-
HOCTUMA A1, Mg, ..., A,. Tama Baxku:

(i) A\ >0,
(ii) anmredapcka m reomMeTpujcKa BUILIECTPYKOCT HajBehe cOICTBeHe BpeHOCTH Aq je 1,
(iii) >\1>|)\i|3ai:2,...,n,

(iv) comcTBeHM BEKTOp KOjU OATOBapa COIICTBEHOj BPEHOCTU \; MIMa CBE CTPOTO IIO3UTUB-
He KOOpAMHATe,

(v) A1 = —\,, ako u camo ako ce A cBogu Ha Gopmy
O B
BT O |-

Ha ocuosy Teopeme b.3 Baxxu 1a je rpad mosesam ako i camo ako my je Hajseha corcrsena
BpPEeIHOCT IIPOCTA M H0j OAroBapajyhm concTBeHN BeKTOp ITO3UTUBAH.

Marpuua A je mosutuBHO ceMuaeduHNTHA aKo 3a cBaky Bektop X € R\ {0} Baxn na je
T
x" Ax > 0.

Teopema 6.4. Heka je A € R"*". Tana cy cieneha tBphema ekBuBasieHTHA:

+ A je nosutuBHO ceMuaepMHUTHA
* CBe COIICTBEHE BpeQHOCT! MaTpuile A Cy HeHeraTuBHe

« nocroju m € N u marpuna B € R™*" tako naje A = BTB

6.3 Cuexkrap rpada

Y oBoM fieny je mpencTaBibeHa Be3a n3Mely Teopuje rpadona u muHeapHe anredpe. ['pady
(murpagy) G ca n uBOopoBa ce MOKe Ha IPUPOAAH HAUNMH IPUAPYKUTU MaTpUIla CyCeaCcTBa
Koja ce meduHuIle Ha caenehy HaAUMH.

Heduunuuja 6.12. Mampuya cycegcmea rpada, umju je ckym uBoposa {vy, Vs, ..., Us}, je
kBagparHa Matpuna A = (a;;) pema n uuju cy exeMmeHTy geduHMCAHN Ha ciaefehy HaumH:

1, ako vv; € E
Q5 = . (62)
0, ako vv; € B

3a mpoct rpad MaTpmLa CycefcTBa je CUMeTpMYHA MAaTPUIA, JOK ce Ha IJIABHOj [Mjaro-
HaJn Hajtase Hyse. Ha ciimuan HaunH ce medpuHmry Matpuile cyceacrsa (mymntu)(am)rpada,
I7e je a;; BpeHOCT jeHaKa Opojy TpaHa, MM CTpeJInIia, Koje M3JIa3e 13 UBOpa ¢ U 3aBpIIIaBajy
ce y 4BOopy J.
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Hedunuuuja 6.13. Kapakmepucmuunu donurnom (G, \) marpuue cycencrsa rpada (qurpa-
¢a) G HasuBa ce KapakrepuctuuHu nonuHoM rpada G u osuauasa ce ca P(G, \) = |\ — A].

Kapakrepucruunn nonmuoM rpada (nurpada) G ca n uBopoBa MOXKeMO IIPUKA3aTU U Y
cnenehem odmuky:

(G, N) = apA"F,
k=0

OJHOCHO
(I)(G, )\) = ao)\” + Cll)\nil + ...+ a,

IIpU YeMy Ce j Ha3¥MBa IerOBUM k-TIM KOepUIjeHTOM.

Hedunumuja 6.14. Hexa cy Ay > Ao > ... > )\, HyJle KapaKTepUCTUUHOT IIOJIMHOMA
®(G, \) rpada (murpada) G, ogHocHo peruema jenraunne $(G, A) = 0. Tagace A\, A, ..., A,
Ha311Bajy COIICTBEHNUM (KapaKTepUCTUUHUM) BpegHocTuMa rpada (murpada) GG, a cBe 3ajemHO
ynHe crekTap rpada (qurpada) G.

IIpumep 6.1. Criexrap myta P, ce cacroju us dpojesa odnuxa 2 cos 25 kruejek = 1,...,n.

IIpumep 6.2. Cnexrap koHType (), ce cacToju 13 dpojeBa 0dnmKa 2 oS %TW roejek =0,1,... -
n— 1.

ITpumep 6.3. Heka je G xommeraun rpa¢ K,,. Iberosa matpuna cycenctaje A = J — I, a
cuekrap unHe dpojeBu n — 1 u —1, Bumectpykoctu 1 un — 1, pemom.

Hajsehy comcrBeny Bpennoct rpada G o3HauaBamo ca A\ ((G) Ha3MBaMO je UHgeKcoM N
ciiekmpannum pagujycomrpada G (eHr. index, spectral radius). JemnHCcTBeHM TO3UTUBAH (CBa-
Ka KOOpAMHATA je ITO3UTIBHA) COIICTBEHN BEKTOP KOjI OATOBapa MHIEKCy IT0Be3aHOr rpada
(G Ha3uBa ce inagnu coticmeenu éekmop ox GG (eHr. principal eigenvector).

Heduunnuja 6.15. I'pap H = (V}, E1) je moarpad (enr. subgraph) rpada G = (V, E), ako
axu V), C Vu bk C EN (‘;1) I'pad H je ungykosanu uoipag rpada G (enr. induced
subgraph) axo ckyn £, canpsxu cBe rpaHe u3 F Koje 110Be3yjy UBOpoBe U3 cKyma V.

Teopema 6.5 (Teopema o yxperrerny). (Bugeru [85], crpana 18) Heka je GG rpad ca n uBo-
pOBa U CONCTBEHUM BPETHOCTUMA A; > Ay > ... > \,, 1 HeKa je [ MHAYKOBaHU IOJ-
rpad ox G ca m uBopoBa. AKO Cy fi1 > flo > ... > i, COIICTBeHEe BpeqHoctu ox H Tama
An—m—&—i S 2% S )\z (Z = 1,2, c. ,m).

IIpumep 6.4. Hnekc perymnapHor rpada pena r je Spoj 7.

Hexka je G HenoBe3aH rpad ca kommonentama nosesanoctun G, Gs, . . . , G, Koje MOkeMO
IocMarparn u Kao camoctaiHe rpadose. Heka cy Ay, Ag, ... A; MaTpuiie cyceacTsa pexom
rpadoBa G1, Gy, . . . G. Taga marpuna cycencrsa rpada G mma odiuk

A, O -+ O
O A, @)
AG)=| . .

O O Ay,



6.3. Cuexmap ipaga 65

OpnaBpe ce Moke BUIETH J1a 32 KAPaKTEePUCTUUHE IOJIMHOME IIOMeHYyTIX I'padoBa Baxu
penauuja

O(G,A) = d(Gy, A) - p(Go, ) - -+ d(G, A). (6.3)
Haxkite, ciexrap rpada G moduja ce odjemnrpaBarbeM ClIeKTapa HeroBUX KOMIIOHEHTH I10-
Besanoctu G, Go, ... Gy.

Teopema 6.6. Bpoj komnonenTtu rpada GG jegHak je MakCUMaJIHOM OpOjy JMHeapHO He3a-
BMICHUX HEHETATUBHUX COIICTBEHMX BEKTOpPA O G

Teopema 6.7. Axo je G’ rpad nodujen us rpada G Spucarem S¥II0 Kojer UBOpa I TpaHe,
taga Baxku A\ (G') < A\ (G). Hejequakocr je crpukrHa Kajna je G moBesaH.

[pe Hero IITO MPUKa)XeMO Ha KOji HauMH je CTPyKTypa rpada rmose3aHa ca BpeHOCTIMA
KOOpJMHATa COTICTBEHUX BEKTOpa yBelrheMo JOMaTHy HOTALMjy. 3a MPOM3BOJbAH BEKTOD
z = (21,22,...,2,)7 € R" mexa cy ckynosu P(z), N'(z) u O(z) nedpunucanu na cregehu
HaAUNH:

P(z)={i:2z; >0}, N(2)={i:2 <0}, O(z) ={i: 2z =0}

[IpeTocTaBUMO Ja je z BEKTOp umje ce KOOpAMHATE NMPUAPYKYjy CKyIy usBopa {1,2,-
...,n} rpada G. Kasahemo na je sHak uBopa i #ozumuear, HelamueaH uiu Hyna (y OgHOCY
Ha 7) IIpeMa ToMe ja Ju ¢ npumnaga ckyny P(z), N (z) wmm O(z), penom.

6.3.1 JlammacoBa MmaTpuua

Hedmannmja 6.16. Jlanutacosa matpuna L rpada G nepuHmite ce Ha ciegehn HauMH:
L=D-A,

rae je D nujaroHaaHa MaTpMIla UMjI Cy eJIeMEeHTH Ha IJIaBHOj qjaroHajN CTeIIeHN YBOPOBa
rpada, a A maTpuia cycencrsa rpada.

Hedmuunuja 6.17. JlannacoB kapakrepucTuyHy nojanHoM rpada (G 3amar je pesaimjom
V(G pu) = |ul — L(G)], roe je L(G) JamacoBa Marpuua.

Jlammnacos KapaKTEPUCTUUYHN ITOJMHOM MOKEMO IIpMKAa3aTN 1 Ha cnenehm HaullH:

n

(G, 1) =Y (—D)fepp ",
k=0

OJTHOCHO
U(G,p) =cop” —cip™ 4+ (D) e+ (—1)"c,

IIpU ueMy 3a KoeduryjeHTe ¢, Baxu ¢, > 0.

CimuHO, Kao y ciIyuajy oduuHOTr KapaktepuctuuHor nonuaoma u V(G, i) je monmuom
n-Tor cremeHa ca npomeHsbuBoM . JemHaumaa W(G,p) = 0 uMa TauHO N peluemma, Of
Kojux Heka Mory outn MmehycodHo jemHaka u cBa cy peannu OpojeBu. OsHaumhemo ux ca

My 2y -y Mo
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Hedunumuja 6.18. Heka cy 11 < po < ... < u,, Hyne JlamuacoBor KapaKTepUCTUUHOT
nonuaoma (G, \) rpada G. Bpojesu pig, fio, - - . , [, ce HasuBajy Jlainacoge coticmeene épeg-
Hocmu rpada G (L-comcTBeHe BpeTHOCTN), a CBU 3ajeHO unHe Jlaunacos ciiekmap rpaga G
(L-cmexrap).

Teopema 6.8. Hexka je G TesxmHCKU rpad ca HeHeraTMBHUM TeKMHaMa. Tana:
1. L(G) numa camo peasiHe COICTBEHE BPEIHOCTH,
2. L(G) je nosutuBHa ceMunepuHUTHA,

3. IberoBa Hajmama comcTBeHa BpeqHOCT je (i1 = 0 u ogroBapajyhm corncrBeHu BEKTOD je
(1,1,...,1)T. Myntunnumnurer oft /11 je jenHak Spojy kommonenTtu ox G.

Teopema 6.9. Jlarnacose corcrsene Bpegrocti rpadosa G u G' = G — v cy yKibelITere, Tj.
0=pm(G) = m(G) < pa(G) < p2(@) < pi3(G) < . < (@) < (@),

Teopema 6.10. Axo G ozHauaBa KomruiemeHT rpada G Tama

1L V(G p) = (—1)""2U(G,n—x)

2. 1(G)=0

3. pis1(G) =n — ppi11(G), 321 =1,2,...,n—1

Jpyra HajMama COIICTBeHa BpeIHOCT [i» JlarmumacoBe marpuie rpada (G ce Ha3uBa arie-
dapcka tioeesanocm rpada (G. OBa comcrBeHa BpemHoCT je Beha ox 0 ako m camo axko je GG
moBe3aH rpad. OBo je mocienuia unmeHnIle ga Opoj mojaBbuBama BpegHocTH 0 Kao COII-
ctBeHe BpegHoctu JlammacoBe MaTpuile npencTaBba Opoj IOBe3aHUX KOMIIOHEHTH rpada.
Benuunza oBe concTBeHe BpegHOCTH ofpehyje Kommko je rpad samcra mosesad. COICTBeHN
BEKTOp IIPUAPYKeH anredapcKoj I0OBe3aHOCTH ce HasuBa Pugepos sexmop.

Teopema 6.11. (Bunetu [87]) Heka je G rpad, u Heka je Gy nodujen us rpada GG Spucamem
k uBopoBa u3 G u CBUX BUXOBUX IpaHa. Tama:

pa(Gr) > pa(G) — k.

Kao mTo ce moske mpumeTurn, ucToM rpady MOTy [a OArOBapajy pasianunuTe MaTpUIEe
CYCe[ICTBa, jep pa3JINuNTe HyMepalllije YBOpoBa JOBOME N0 pasanuuTux Marpuua. Hacympot
TOMe IIOCTOje KapaKTepMCTUKe rpada Koje cy MHBapUjaHTHe y OQHOCY Ha IpeHyMepauujy
yBOpoBa. TakBa Ba)KHA MHBapMjaHTa jecTe CIIeKTap rpada.

OHO ueMy >XKeJMMO Ja IIOCBETUMO II0CeOHY IaKiby Y 0BOj JOKTOPCKO]j AMCEPTALjI Cy
COIICTBEHE BPEJHOCTM U COIICTBEHN BEKTOPU rpada Koju ce KOpUCTe y I03aAMHM copTBep-
cke matdopme. Onpebhene corncrseHe BpeTHOCTM M3 CIIeKTapa HeKMX rpadosa, Kao 1 mbIMa
oArosapajyhy comcTBeHM BEKTOpM HOCe HOCTa MHQOpMaIja O caMoj CTPYKTypu rpacda u
YIIPaBO TO HAC je MOTUBICAJIO Ja UX YIIOTPedMMO y aJITOPUTMY Koju Tpeda Ha IpeIo3Ha Ko-
jem pemnosuropujymy (rpad) Koju CKyI nogaTaka (usop) mpumnana u ga Mehy muma usadepe
OHe HajpeJieBaHTHIje 3a IIOCTaBbeHO nuTame. Ha ocHoBY Tnx BpenHoctu SpecINT nornocn
OJIIyKe 3a Kpeupame KopucHnuky yrnorpedpusor SPARQL ynura. IIpe Hero 1mito npukasxke-
MO Ha KOjuI HauMH ce ogpelheHe corcrBene BpefHOCTM KOpUCTe, TOMeHyheMo HeKe 3HauajHe
COIICTBEHE BPEIHOCTM U COIICTBEHe BeKTope rpada, Kao U BIXOBe IPUMeHe.
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6.3.2 3HauajHe coIcTBeHe BpegHOCTHU rpada

Hexe concrBeHe BpemHOoCT! Trpada Cy BaKHM IapaMeTpu rpada, ma cy caMuM TUM JMH-
TepecaHTHU U y IpuMeHaMma. Y O0BOM feny Tekcra Omhe Hewiro Buite peun o Hajsehoj A-
COIICTBEHOj BPEIHOCTH, APYroj HajMamwoj L-corcTBeH0j BpeqHOCT U Apyroj Hajsehoj A-corm-
CTBEHOj BpeQHOCTH. Builre nerajpa 0 OBUM, JIN U JPYTMM 3HA4YajHUM COIICTBEHNM BpeIHO-
cruma ce mory Hahm y pany [88].

HajBeha A-concTrBeHa BpegHOCT

Hajseha comcTBeHa BpegHOCT miim nHAeKC rpada (II03HAT U Kao CIIEKTPAIHU padujyc) je
BeOMa Ba)KaH MaTeMaTHUUKI ITapaMeTap KOjU je IpMKasaH y IperyiegaHoM wiaHky [89]. Ha
ocHOBY TeopeMme 1.12 y [83], nanmekc rpada je jemnax ompehenoj Bpcti cpenmbe BpeqHOCTH
CTelleHa YBOPOBA, TAKO3BaHO] AMHAMIYKO] CPeb0j BpeTHOCTH, Koja y3uMa y 0d3up He ca-
MO IMpeKTHe cycene uBopoBa Beh u cyceme cycenma urn. Hajseha comcrBena BpemgHocT )4
MaTpHuIle CyCeICTBa UTpa BasKHY yJIOTY Y MOJeJIoBalby Ipolieca IIMpeha BUpyca y pauyHap-
ckuM Mmpekama. IlIto je mampa HajBeha comcrBeHa BpegHOCT, Beha je podycHocT Mpexe y
OJHOCY Ha HImpere Bupyca. Y paxy Y. Wanga [90] je mokasaHo fa je épai edugemuje y 1in-
pemy Bupyca IpoIopIMOHalIaH ca )\—11 Hpyru Mofnes mupeka BUpyca je pa3BIjeH Of CTpaHe
P. Van Mieghema n ocranux [91] ca mcTuM 3aKJbyuKOM KOjU Ce OJJHOCU Ha /\%

Y pamoBuma M. D. Koniga et al. [92, 93] uctpaxuBame 1 pa3Boj Mpeska ce IpoyuaBajy
KopuitheweM MHAEKCa MaTpUIlE CYCeACTBa. Y TaKBMM MpekaMa II0KeJbHO je [1a ce 3Hambe
LIVPY KpO3 Mpesxy IITo je Buiiie Moryhe. IIpema Tome, Tennenuja je na ce qoduje mrro seha

BpeOHOCT MHJEKCa, IIITO je y CYIPOTHOCTY ca CUTYalijoM KOJ LINperha BUpyca.

Anrebapcka moBe3aHOCT

[pyra Hajmama Jlamiacosa comcrseHa BpegHoct rpada G, y osHauu us(G), ce HasuBa
anredapckom moBesaHourhy rpada u IpBu IyT je yBegeHa y paay [87]. 3Hauaj oBe comcTBe-
He BpeTHOCTU IPOM3WIa3y U3 UnbeHuIle fa ce ode 'rpaduuke” Mepe IoBe3aHOCTU rpada
vertex connectivity k v edge connectivity k', y MHOTUM cHTyalujama He KapaKTePUIIy Kao Ofl-
roBapajyhe mepe. Ha mpumep, ode cy jequake 1 3a cBa cradia, IOK je ajaredapcka IroBe3aHOCT
HajBeha 3a 3Be3ny (Takobe jeqHaka 1), a Hajmarba 3a myT. Takobhe je mo3HaTo (Ha OCHOBY Teo-
peMe 0 yKJbeLITenY) Aa duiio Koju noarpad mosesaHor rpada HacTao dpucameM IIPOU3BOJb-
He IpaHe 1Ma anredapcKy IMOBe3aHOCT Koja Huje Beha ox anredapcke moBe3aHOCTH IT0JIa3HOT
rpada; Taza je, Kao LITO je OYeKUBaHO, IPUCYTHA 0COOMHA MOHOTOHOCTH. [l0gaTHO, ITOCTOje
MHOTe JIpyre HejelHaKOCTU Koje ImoBe3dyjy anredapcky mosesanocr ca k u k'. Haume, Bake
cienehe HejeqnakocTn

T
2K (G)(1 — cos =) < u2(G) < k(G) < K(G) <4(G)
n
rae je G rpad ca n YBOpoBa ¥ MUHMMATHIM CTEIIEHOM UBOpa 0 (3a BUIIIEe JeTaba IIOTJIeJaTh
[94]). 3a jour momarHuUX MHPOpPManUja 0 aIredapcKoj MOBE3aHOCTM U TpaHMIIAMA 32 HEHY
BpemHOCT moryienaru [95, 96, 97].

Aneradapcka II0Be3aHOCT Ce JOCTa UeCTO KOPUCTHU 3a pelllaBarbe max-cut u min-cut mpo-
dieMa onBajama, kao u bipartition width (cBu cy NP-temku). Pes (enr. cut) du-nmaptuiuje
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S U S ckyna usoposa Teskunckor rpapa G = (V, E,w) ce nepunume kao cut(S,S) =
Yses 2es W(s, t). IIpBa aBa mpodizeMa cy IoBe3aHa ca IPOHATAKEEHEM Pe3a MaKCHMAaITHe I
MUHIMAaJTHe BelnunHe, TOK ce Tpehu mpodieM mpepcraBba Kao min-cut y xojeM je dumap-
TUIMja mapHa (Tako fa ce KapAMHATHOCTY cKymoBa S u S pasnukyjy Hajsurre 3a 1). Kap-
OVHAITHOCTY oAroBapajyhmx ckymosa S qoBoje Ko MHBapujaHTu rpada (Tj. Mepe oxBajarba),
mpu yemy Tpeda HAIIOMEHYTU a IIOCTOje MHOIa OrpaHmMyerha Hall OBUM MHBAapMjaHTaMa y
JIUTEpaTypu Koja Cy rmoBe3aHa ca aiaredapckom mosesanourhy (7.51 y [85]). Min-cut mpodiem
ce MO’Ke TPETHPATH COTICTBEHIM BEKTOPOM Koji ofroBapa /is((G) (Bumern oncexrujy b.3.3).

Apyra Hajseha concTrBeHa BpegHOCT

Hpyra HajBeha comcTBeHa BpegHOCT 7-perynapHux rpagosa je ImoBe3aHa ca airedapckom
noBe3aHourhy (\s + 1o = ). 300r Tora je 3a perynapHe rpadose mpodiieM MaKCHUMU3AIILje
anredapcke ITOBe3aHOCTY eKBUBaJeHTaH MUHIMI3aLUNju Apyre HajBehe comcTBeHe BpeqHO-
CTHL.

Hodpm excrieHaepy ce MOTY JIAKO KOHCTpyucaTi 13 rpadoBa ca 110 MOAYJIy MaJIOM JIpY-
roMm HajBehom comctBeHOM BpenHoirhy. OBa kiaca rpadosa odyxBaTa 1 Tako3BaHe Rama-
nujan rpadose. 3a Bullle geTaba 0 IpuMeHama Ramanujan rpadosa Bugeru [89].

6.3.3 ConcrBeHnu Bekropu rpada

ComncrBeHu BekTopu rpada Takohe campke mocra mHpopManyja o cTpykrypu rpada. Mmaxk,
HEeKI YKa3yjy ia COTICTBeHY BeKTOpY HUCY MHBapujaHTe rpada IIoIITo 3aByCe O 03HAKa YBO-
poBa. Ha npyroj crpanu, oBo Moke OUTM NPeTHOCT, HAPOUMUTO aKO Ce TOBOPU O HAMEHCKOM
O3HayaBalby UBOPOBA. Y OBOM JeJly TOBOPMMO O IJIaBHOM (eHT. principal) u ®uenmepoBom
COIICTBEHOM BEKTOPY, HOK he ce mpodyieMu Koju Cy IOBe3aHM ca MICTOBPeMEHUM KopMuIiThe-
HeM HEeKOJIIKO COIICTBEHUX BeKTopa Sutu omucanu y Hoxcexrmju [.4.1. [pyru smauajen
COIICTBEHM BEKTOPU U IMIXOBe IPMMeHe Cy aTe Y IperyieJHOM WIaHKy [88].

I'maBHU cOIICTBEHM BEKTOP

HopmannsoBanu mo3UTMBHI COIICTBEHM BEKTOP Koju mpumama Hajehoj A-comcrBeHO]
BpeHOCTH (MHIEKCY) IToBe3aHor rpada ce Ha3uBa i1asHUM coticmeeHum eekmopom. IIpodiem
paHrupama IojeHalIa U IIpeaMeTa y3 IOMOoN COICTBeHNX BEKTOpa IOrOgHO M3adpaHmx
MaTpuiia rpada je crap y MareMatnukoj mureparypu. OcHOBHe pedepeHIie Be3aHe 32 OBaj
mpodiieM ce MOT'y BUAETH Y JOKTOPCKOj aucepraryju [98]. OBe MeTOxE Ce UeCTO MOT'Y BUAETI
y odsacTu cormosoruje Beh mysxe Bpeme.

Teopema 6.12. Heka je Ny (i) Spoj mersu gyskune k Koje MOYMHY y UBOPY i HEOUIIAPTUTHOT
rpada G ca uBopoBuma 1,2, ..., n. Heka je sp(i) = Ni(i) - (Zj—; Np(j))~". Tama,3a bk —
00, BekTop (s1,(1), 51(2), ..., sx(n))T Texu xa corncTBeHOM BEKTOPY KOjU OATOBapa MHIEKCY

rpaga G.

[Ipema TOMe, paHTUpabe YBOPOBa Ha OCHOBY KOOPAMHATA [VIABHUX COIICTBEHUX BEKTOpa
ce CBOAM Ha HIUXOBO paHTMpame npema dpojy miersu. Bpoj mersu Ny (i) ce moxe MHTe-
IpeTUpATH U Kao ~yTUIAj VJIM ~3Hayaj uBOpa ¢ M UeCTO Ce Y JIUTepaTypu Moke mpoHahm
Ha3UB YeHMPATHOC UE0PA i.
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Anaru 3a ipetpary Ha VlHTepHeTy ce da3upajy Ha COICTBEHMM BEKTOPMMA MATPUIIE CY-
cecTBa U IpyruM Matpunama rpada. Hajmosuaruju cucremu 3a npetpary cy PageRank xoju
cy pasBuiu Sergey Brin n Larry Page [81] (xopuctu ce y I'oorne-y) u Hyperlinked Induced To-
pics Search (HITS) xoju je passuo Jon Kleinberg [99]. Ynanax [100] cagpsxu mpersien ode
TeXHUKe. Y OBOM KOHTEKCTY CTpYKTypa MlHTepHeTa ce Moske mpeactaBuTu kao aurpad G'y
KojeM Bed cTpaHe O[AroBapajy YBOpOBMMa, a TMHKOBU n3Mehy crpana (hyperlinks) opujentu-
caHUM rpaHama rpaga.

HITS xopuctu corncrBeHe BeKTOpe KOji OAroBapajy HajBehoj cOIcTBeHO] BpeJHOCTH CIi-
merpuunnx matpuna AAT u AT A, rne je A marpuna cycencrsa noprpada rpada G xoju
je MHOYKOBaH CKyIIOM Bed CTpaHa Koje Ccy KodMjeHe Ha OCHOBY KJbYUHIX pedl IIpeTpare 1
KopuithereM HeKux xeypucruka. [Jodujenn corcrBeHu Bekropu aedpuuuiry onpehenn pe-
nocien n3adpaHnx Bed cTpaHa.

PageRank anropmram xopuctu cimuHe upaeje Koje y OCHOBM KOPUCTE CITyuajHe uiemrbe
(eur. random walks). YcrBapu maTtpuna cycencrsa rpaga G je HopMaan3oBaHa Tako Ja ce
sanpaBo kopucty matpunia P = D' A. (Ha ocHOBY 0BUX TpaHChOpMAaIja, Ta SU Ce eMMI-
HUCAIN HyJla-pefnoBu y P, cBuM uBopoBuMa de3 usnasehux rpaHa ce qoaajy rpaHe Koje Ugy
Ka CBUIM OCTaJIMM uBOpoBuMa. [logaTHo, 1a Ou ce 0de3deqmiio fa je MaTpuiia IpUMUTHBHA,
BellTAauKy je GopMupaH HajMarbe jeJaH HellapaH LUK YKOJIMKO TakaB He mmoctoju). [lame
ce popMupa KoHBeKkcHa KomOuHanuja P ox Matpuie P u paHT MaTpuIie IocTaje jemas. Ma-
Tpuia P je Tpamsuimona Matpuia MapKOBJbEBOT IAHIA I HOPMAIM30BAHY COIICTBEHN BEK-
Top HajBehe comCTBeHe BpeJHOCTI TPAHCIOHOBaHe MaTpuiie P ce mebuHMIIIE KAO CTASIITHO
cTame JaHIa. Bed cTpaHe ce paHrmpajy rnpemMa KoopanHaTaMa COICTBEHOI BeKTopa. Mare-
Matmuka nosaguHa PageRank anropurma je y Bulre meraspa onucana y [lomceximjn .

(I)I/II_UICPOB COIICTBEHI BEKTOP

CormcTBeHN BEKTOp KOju ofroBapa Apyroj HajMamoj JlammacoBoj cOIICTBEHO] Bpe JHOCTI
mmoBesaHoOT rpada ce HasuBa Pumepos corncrBeHN BeKTOp. OBaj CONCTBEHN BEKTOP Ce KOPM-
CTM Ka0 Ie0 XeyPUCTHUKE 3a pelllaBaibe min-cut mpodiema rie je moTpedHo U3BPIINTH IOAENy
CKyIIa YBOPOBA y JeJIOBe KOjI OAroBapajy MO3UTUBHIM M HETaTMBHIM KOOpAVMHATaMa OBOT
BekTopa [101]. [TokasaHo je ma ce KOpMCHa IIOfea CKyIla UBOpoBa rpada Moxxe dasmparn Ha
3HAKy KOOpJMHATa COIICTBEHMX BeKTopa, Muciehu ce mpe cBera Ha o€ COIICTBEHE BEK-
tope” JlammacoBe MaTpuile (anu U TOpEbe COIICTBEHE BEKTOpe MaTpuile CyceacTBa rpada).
Vmajyhnu y Buny oBe mpumende, y HacTaBKy he duty omnmcaHe ABe XeypUCTUKE 32 MAPTULIN-
OHIcame rpada:

(1) Pexypsusha ciexmpanna ducekyuja: Kopuctu ce PumIepOB CONCTBEHU BEKTOP A Ou
ce IOJeNVUIM YBOPOBU rpada y IaBa [qejia Ha OCHOBY 3HaKa KOOPAMHATA, a 3aTUM Ce
HAaCTaBJba Ca MICTOM IIPOLIEYPOM 3aJ0BOJbABajyhu 3amaTul KpUTEPUjyM ONTUMATHOCTI
(Bumerm [102, 103]).

(2) Umepamusna cilekmpanHa ducekyuja: TOUNIbe ce Kao y meiy mox (1), ¢’tum miro ce
Hajajbe Kopucre Tpeha HajMama, UeTBPTa HajMaba, ... COIICTBEHA BPEHOCT 3a 0dpaay
naptuija y mehydasu, cBe nox ce He 3aycraBmmo 300r oxpeheHor kpurepujyma.

Osge npueje cy mocra kopuiitheHe y IuTepaTypy Ha pasyuTe HaUMHE 32 OCMUIILbAaBabe
HOBIX XEYPUCTUKA 32 CIIEKTPAJIHO ITapTULIMOHIICAalbe VN KilacTepoBamse rpada. Ha mpumep,
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Shi n Malik [104] cy mokasanu kako ce 3Hauu KoopanHata PumaIepoBor COICTBEHOT BEKTO-
pPa MOT'y MICKOPUCTUTH 32 OfBajarbe Ipefrbe Of] 3aibe CTPYKType y ciankama. OpurnHamiHa
npouexypa u3 [101] je name nmoSomiana kopuirhemem Matpuiie D! L (y muby MakcuMu-
3al[ije HOpMaJlN30BaHOT pe3a rpada). ['eHepanHo, mpolec cerMeHTaIMje CIMKa, TIe je Lb
IIOJIeJINTY CJIMKY Ha pPeruoHe Ha OCHOBY OofpeleHNX KpuTepujyMa, je Of BeJIMKOT 3Hadaja y
KOMIIjyTepcKoj Buauju (eHT. computer vision) 1 Ipeno3HaBamby 11adioHa (€Hr. pattern recog-
nition). Beoma decTo ce 3a CErMeHTaljy CIMKa KOPJICTE YIIPaBO COIICTBEHY BEKTOPU HEKUX
Matpuiia rpada (3a Bulie merasba Bumetn [[105]).

[To3HaTo ma y perymapHuM rpadoBUMa COIICTBEHAa BPETHOCT Ay OATrOoBapa ajaredapckoj
IIOBE3AHOCTH [l ca ucTuM (PumIepoBmuM) COIICTBEHNM BeKTOpoM. MIak, coIcTBeHM BeKTOp
Z COIICTBEHE BPETHOCTM )\ IIOKasyje CIMUHe ocoduHe U y HeperyjlapHuM rpagosuma. Ha
npumep, y [106], ayropu HaBoze mpuMep cayuajHor rpada ca 600 4BOpoBa, Tae 3HALM KOOP-
IVIHATa COIICTBEHOT BEKTOpa O A2 HOBOAE NO OVICEKIMje BUCOKOT KBAINTETa, Oe3 jaCHOT Te-
opmujckor odjanmema. Y 0Boj cutyauuju, ciegeha duaneposa TeopeMa IoCToje peeBaHTHA
(Bupmertnm [84, 107]): Hamme, moarpadoBM MHAYKOBAHY UBOPOBMMA KOjU OATOBApajy HEraTuB-
HIM JJIU ITIO3UTUBHUM KOOpAMHATaMa Of 2, Cy moBe3ann (Buaetu [[108]).

6.4 Ilpuno3u kinacrepoBawmy oapehenux ximaca rpagona

Hexa cy K,, u K,, kommaetHu rpadoBu ca n 1 m YBOpoBa peoM, 1 Heka je G = K, uvK,,
rpad nodujen us rpada K, UK, nonaBameM rpaHe Koja mosesyje 4Bop u of K, ca usopom
v ox K,,. Osnaunhemo oBakas rpad ca L, ,.

Hexka je C' = {(vn, Unt1)} jeman pes y rpapy G = E,, ,,,. Biokosnu pesa C' cy nnmyxo-
BaHU yBOpoBuMa rpadosa K, n K,,. IlonecHoM HyMepamnyjoM, 03HaUMMO YBOPOBE jeTHOT
C-dnoxa ca vy, v, . . ., Uy, YBOpOBe apyror C-050Ka ca Uy 41, Unt2, - - - , Untm, IPU UeMy he-
MO CMaTpaTy Aa Cy ca U, U VU, 00elIe)KeHM apTUKyJIanuoHu upoposu. Ha mouerky hemo
IoKasaru fa Baku ciaeneha Teopema:

Teopema 6.13. Heka je w = (w;) ®unnepos Bexrop rpadpa G = E,, ,,. UBopoBu koju mpu-
nanajy ckyny N(w) cy y jenom C-0110Ky, TOK Cy UBOpPOBU KOju Ipumanajy ckymy P(w) y
apyrom dsoky mpeceka C.

Hoxa3. V3 JlarumacoBe matpuue rpada G nodujamo cienehu cucrem jeqnaumHa:

(n— 1w, —wy — ... —W,_,  —W, = pwy
—w; +(n—1Nwy, — —Wp_1  —Wy, = pws
(6.4)
—wq —wy — ... +n—1Dw,1 —w, = pwy,_1
—w1 —w2 — —Wp—1 FNW, —Wpy1 = fWy
—Wp,  FMWpy —Wpy2 — ... —Wnym = HWpia
~Wpi1 (M — Dwpys — ~Wpim = W2
—Wn+1 —Wnp4+2 — —Wp+m = HWnptm—1

— Wyt Wyt — ... +Hm—Dwprm = pWnim
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3a 1 = pio ¥ cOTICTBEHM BEKTOP W = (W);) KOjU OATOBApA COIICTBEHO] BPEIHOCTH [lo, U3 IPBUX
n — 1 jeqHaunmHa qodujaMo ma BaKn

W =Wy = ... = Wp—1 (65)

Kopucrehu npy jemsaxoct us (6.4) u pesyorrar (6.5) moduja ce (1—pu)w;, = w,,. Bpucamem
jemHOr apTUKYyJIalMoHOT uBopa n3 rpada G moduje ce HermoBe3aHu rpad ca JBe KOMIIOHEHTE
II0BE3aHOCTH, IIpY YeMy Ha OCHOBY Teopeme Baku 1 — p > 0. OmaBae 3akbyuyjeMo fa
cy cBu uBOpoBM 13 npBor C-0y10Ka MCTOT 3HaKa. AHAIOTHO J0OMjaMo fa Cy CBY YBOPOBU 13
apyror (-0y10Ka MCTOT 3HaKa.

U3 ycoBa oproroHanHocty Bektopa w = (w;) me = (1,1,...,1) ce Moxe mokasatn ga
Baxu (n — p)w; = —(m — p)w,.2. Kako Ha ocuoBy Teopeme By najen — p > 0
um — p > 0, Taga qodujamo ga cy KOOpAMHATE Wy U Wy, 19 CYIIPOTHOT 3HAKA, OJHOCHO 1
yBOpoBU U3 pasnnuutux C-0510K0Ba nMpunaaajy pasnuuntum ckynosuma, N (w) u P(w). B

I[Ipouec ciernspuBama (eHr. coalescence) nBa rpada (G1 n GG 3anounise 1300poM [Ba IIPo-
U3BOJbHA UBOPa, v y rpady GG1 u uBopa vy y rpady Go, Hax KojuMa ce BPIIM MaHUITyJIaluja.
Tana, cnerbnBarbe TpadoBa, y o3Hauu (7 - (G5, ce cacToju o YBOpOBa U rpaHa MHAUBYIY-
aJHUX rpadoBa, M3y3eB LITO ce OBa M3adpaHa YBOpA U U V2 IIPETBAPAjy y jeIaH UBOP U KOjU
je cyceman ca cBuM uBopoBuMa y (37 KOju Cy CyCeqHU UBOPY vy M CBakuM uBopoM u3 (o
CYCeIHIM UBOPY Vs.

Teopema 6.14. (Bupmetu [85]) Heka je G - H cinenspuBaibe y KojeM je uBop vy n3 (G umeH-
TudMKOBaH ca uBopoM vs u3 Go. Tama Baxku Pg.y(r) = Pg(x)Py_y(z) + Po_y(z) Py () —
rPg_y(x) Py _y(z).

Hexka cy K, n K,, xommetHu rpadoBu ca n 1 m 4BOpoBa peioM, I Heka je rpadp G =
K, - K,, muxoBo ciembusame. OsHaumhemo oBako modujeru rpad ca V,, ,,. Bpucamem
apTuKynanuoHor usopa rpada G = K, - K,,, nodujamo HemoBe3aHu rpad ca qBe KOMIIO-
HeHTe. YBOpOBU U3 jeIHe KOMIIOHeHTe Tpada 3ajeHO ca YBOPOM v,, MHAYKY]Y jedaH OJIOK y
rpa¢y G. IlogecHOM HyMepanujoM, 03HAUMMO UBOPOBE jeTHOT dJIOKa ca Uy, Vg, . . . , Uy, UBO-
pose npyror C-0510Ka ca Uy, Upt1, - - - » Untm, IPU UeMy heMo cMaTpaTu fa je ca v,, O3HauUeH
ApPTUKYJIALVIOHN UBOP.

Teopema 6.15. Hexka je w = (w;) ®upnepos Bexrop rpadpa G = V,,,,. UBopoBu Koju mmpu-
nanajy ckymy N(w) cy y jemaoM di10Ky, Kok cy usoposu u3 P(w) y gpyrom dioky rpada G,
U3y3€eB apTUKYJIAIMOHOT YBOpa Uy, Koju npumnana ckymy O(w).

Hoxas. Ox panuje je mosxaro fa Baxu 22(G) = z, (G) (Bumetu Teopemy b.10), rme cy 22(G)

u z,(G) concTBeHM BEKTOPY KOjU OJrOBapajy corncrBeHuM BpegHoctuma fio(G) i i, (G), pe-
TOM.
YMecTo ma ogpenyMo COIICTBEHM BEKTOP KOjU OAroBapa APYroj HajMarmOj COIICTBEHO)]

BpenHoCTH fi5 Tpada G, ompenuhemMo COICTBEHU BEKTOP KOjU OArOBapa COIICTBEHO] Bpe.-
HOCTH [i,, TPpada G = K1 1 U {0, }.
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[omto rpad G MMa M3TOBAHM UBOP U,, TaJla MOYKEMO M3PAuyHAT! COTICTBEHNU BEKTOP
noarpada I = K,,_q,,—1 32 [i,,, ¥ HAKOH TOTA COIICTBEHOM BEKTOPY IOAATU KOOPAMHATY
ca BpenHoithy 0 Ha n-To MecTo. [labe, ymecTo ogpehnBarba COICTBEHOT BeKTOpa noarpada
H = K,_1m_13a [i,, MOXKXEMO OJPeUTH COIICTBEHN BeKTOp rpada H=K, UK, 3a 5.

3a rpad H Baxku na je j; = py = 0. Comcrsenn sexkropu rpadosa K, ; u K,, | koju
oxrosapajy corcrsenoj Bpeguoctn 0 ¢y e(K,,—1) = (1,1,..., 1) me(K,,—1) = (1,1,...,1). U3
| —— —
n-1 m-1
Hociewer 3akbyuyjemo aa sekropu y; = (1,1,...,1,0,0,...,0) iyo = (0,0,...,0,1,1,..., 1)
n-1 m-1 n-1 m-1

unHe dasdy normpocropa ex7(0).

Tana je Bekrop x2(H ) je muHeapHa KoMOuHaNMja OBa {Ba BeKTopa. Bekropu zo( H ) ie(H)
cy oproroHanHu u3 yera ciaegu ga je a(n — 1) + f(m — 1) = 0, ogakie 3akpydyjemMo na cy
o U 3 cKaJapu ca pasInynTIM 3HAKOBMMA.

zo(H) =z, (H)
= z,(H)=(a,a,...,a,5,8,...,0)
= x,(G) = (&,a,n._l..,a,O,ﬂ,n[;;j...,ﬁ),jepjeé: HUK,
= xQ(G>:w:?&Taa"'7a70améiﬁv"'75)

n-1 m-1

[Torro cy v 1 B pasiamumTor 3HaKa, Tajfa ce MOXKe 3aK/byUNTH [Ja YUBOPOBU M3 [Ba OJI0Ka
rpada GG des v, npunamnajy pasnumuurum ckynosuma N(w) u P(w), nox je v, € O(w). B
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SpecINT apxurekrypa

KoHcTaHTHa ekcIaH3Hja HOBMX CKyIIOBa ITOJjaTaka JOHOCHU HOBe IIpodjeMe y aHAIU3U
U NpeTpakMBalby HEIOBe3aHNUX M XeTepOoreHMX ITofaTaka, IITO je KPyLMjaJHO 3a HBIXO0BO
YCIIEIITHO ¥ CBPCUCXOJHOM eKCILIOATVICarhe ¥ HoOMjarbe HOBUX 3Harba U3 BIX. 3aXBaJbyjy-
hu cranmapauma Cemantiukor Beda n ,,0HIajH” IpeTpasu MojgaTaka IpeKo eHAIIOMHTa, MO-
ryhe je cripoBecTu ImpeTpakuBame 0BUX Iopaaraka romohy jemror SPARQL ymwura. Ilporec
UHTeprpanuje ogaTaka 1 JoOujarme HOBOT 3Hama 13 IBIUX je caMo II0 cedu 13a30B, MMajyhu
y By KaKo Cy HOBM ¥ IocTojehm ckymoBu mopaTaxa ImoBe3saHM YHyTap pello3UTOpPUjyMa.
Ha moueTky oBe qucepranuje je ommicad IpodjeM ca KOjUM ce CyouaBa HayuHa 3ajeTHIIA U
3dor yera cy joj mHGopMamyje Ha III00aTHOM HIUBOY OUTHE, I1a je CaMIM TUM U JaTa MOTMU-
Balllja 3a pa3Boj jeqHe oBakBe 1uiargopme. Kpos mperxoHa rorsassba je OnnycaH HauMH Ha
KOjU ce IOJAIy YyBajy U Ipe3eHTyjy Ha Bedy, kao u mpodiieMn Koje TaKBO IIPeJCTaBIbaAbe
nonocu. Takohe cy mpukasana 1 TpeHyTHa pelllerba Koja II0CTOje, 0djallIiheHO je 3aIlTO UM-
IJIEMEeHTalje Koje ce 0CJIarbajy Ha CTATUCTUKY CKyIla He OJroBapajy rmorpedamMa MCTpasKM-
Baya U Koje cy MoaMduUKaIje HeoIIXoaHe Kako Ou ce 1odmita pyHIKMOHAIHYja pelllerba 3a
IIpeTpakKMBarbe jeJHOT pero3uropujyma. Mehytum, u name TakBa pelrerma He MOTY [a IIpe-
TPaKyjy BUILIE pelO3UTOpUjyMa nctoBpeMeHo. HakoH omuca state-of-the-art pelierba gate
Cy MaTeMaTIMUKe OCHOBe Ha KojuMa ce 3acHuBa [lrardopma, TauHmje mporuecy MHTETrparje
I IIpeTpakuBama perosuropujyma. C 0031poM aa Cy cBa HEOIIXOAHA 3HAMA 32 Pa3yMeBambe
[Inardopme maTa y NpeTXOHUM IIOIVIABJBUIMA, Y OBOM JeJy TeKcTa dmhe maT ¥meH OIIITujn
OIINC, a leTaJbHa Odjallliberba KPo3 HapeJHe ITOoCeKIuje.

Kpos jeman npumep duhe odjamrmeHno, Kopak 1o Kopak, Ha Koju ¢pyHkumonuiie [lnar-
dopma, o TpenyTKa Kaga je mpociehen InChlKey xemujcke cTpykrype Kao yias, ma go Tpe-
HyTKa reHepucarba Federated SPARQL ynura u qodmjama pesyiaraTa HaKOH HeTOBOT U3BP-
maBamwa. Ha Counnm @ je mpmkasaH mpouec panga [lmardopme, roe ce MOry youmTu Iet
OCHOBHINX KOpaKa KOjU ce OABM]jajy y ¥0j: M300p CKyIloBa Koju he ce pasmarpaTu, KOHCTPY-
ncame rpadosa ca rpaHaMa usMmely mux, uspauyHaBarbe OAroBapajyhmx comcTBeHNX Bek-
Topa rpada 1 Ha Kpajy, Kpeupame yIuTa Koju Tpeda a fa OATOBOP Ha IIOCTaBJbEHO ITUTAIbE.
IIpema oBuM koparnmma duhe popMupaHe HapenHe ceKiuje Koje he cBaku kopak ma odjacHe
netaspHO. MHaue, SpecINT mnatdopma je cmerreHa Ha cepBepy IBM npousBoabe Koju mma
8 GB RAM memopuje, u Intel Xeon Processor E5620 uspahen y Nehalem-C texnonoruju ca 12M
Cache, 2.40 GHz, 5.86 GT/s Intel QPI. IIporpaMcku jesuk Koju je KopuiirheH 3a pasBoj je Python,
Bep3uja 2.7. [Iok je 3a pasBoj oHooruja Kopuirhen Protégé editor.

73
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W3bop ckynosa Vapauynasatbe Fiedler OTKp”?a"’E Kpeuparoe Federated
KoHcTpyHcarbe rpadosa oBor u PageRank adunujaumie 1 panra
nogaraka (o3Hake) SPARQL ynuTa
CONCTBEHNX BEKTOPA CBaKor 4sopa

Cnuxka 7.1: SpecINT mponec pana.

Ha Corvrin 7.9, e je mpmkasasa apxuTekTypa cobrBepcke miaTopMe, ce MOXKe YOUIMTH
Ieo KOju IpefcTaBiba KOPUCHIYKY UHTepdejc rpeko kojer kopucHUK npociehyje InChlKey
oxarosapajyhe xemmjcke crpykrype Ilmardpopmu. OBaj ynas ce npociehyje moxgyny Graph
Engine xoju Ha OCHOBY Hera Tpeda ga KOHCTpyMUILe jenaH rpad u jeman qurpad, kopucrehn
Hajripe UniChem kao cepBuc, a 3aTuM U nHpopmaje 13 pernoduropujyma (IecHn qeo ciu-
Ke). Yiora HeopujeHTHCaHOT rpada je ma uyBa nHpopmarmje o apuananuju (IPUIagHOCTI)
CKyIIOBa ITOfIaTaKa y pero3UTOPUjyMIUMa, OK OpujeHTICcaHy rpad uyBa nHpopmMaluje o Ha-
YIMHY Ha KojeM cy cymcraHie Mehycodno nmosesane. Ha ciunu ce Moxxe BuaeTu u fgeo Koju
cafipKy Marle - jeTHOCTaBaH HAUMH Ja ce Maja jJadoparopuja IPUKbYUM HEKOM PEIO3UTO-
PUjyMy MJIM MHUIMjaTUBU Kao IITO je To odjaurtseHo y [Tormasmy 4.

AT\ Korisnicki interfejs AN
www..@ . www..@
% Pretraga supstanci %
A
l InChlKey
SR g :
MAPS A . P 22 UniChem
PIBAS, CHEMBL,... [ Engine — 5 N>
Map1, Map 2,... < ( L“ -'RDF
@T)Om?bio@ RDF
l PubClhem
TEMPLATES |f———> Q SPARQL =
generator ©
=
l k2
CPCTAS E‘:‘
STORAGE SPARQL —» FUSEKI SERVER —
SPARQL upit

Cnuxa 7.2: Apxurexrypa SpecINT cogprepcke mnardopme.

Kana cy rpadoBu KoHCTpyucaHu, OHM ce JaJjbe KOpUCTe Kao yias y ciaenehn momyur - SPA-
RQL generator, xoju Ha ocHOBY npocinehennx nudpopmarmja rpeda qa KOHCTpyUILIe BaIaaH
Federated SPARQL ynurt 3a nurame Koje je IIOCTaBJbeHO. Y OKBUPY MOZYJIA Ce JOHOCE OMIIyKe
Be3daHe 3a adyumjaiujy u n300p HajpeseBaHTHMjUX CKYIIOBa II0JlaTaka y HaTOM TPEHYTKY,
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a 3aTUM ce ysumajy oxrosapajyhu mogymuru (Cexija B.3). Ilomrro je omrosapajyhu ymmr
KOHCTPYMCAH, OH ce U3BpIIABa, a pe3ylITaTi 3a XeMUjCKy CTPYKTypy Koja ce IpeTpaxkyje
[IPUKa3yjy KOPUCHUKY.

Jowr jeqHOM fa HamoMeHeMO [a je OBHe HaT rpyd omuc QyHKIMOHNUCAma COPTBEPCKE
matdopme (eHr. workflow), a merasby Be3aHM 3a KOHCTpyucarbe rpadosa, n3dop Hajpele-
BaHTHIjJX CKyIIOBa IIOfaTaKa ¥ KIIXOBO II0BE3NBabe U yKIAllame ca MOAyIuTIMa cy odja-
IIIbEHN Y HaCTaBKYy.

7.1 JemguHCTBeHM MAEHTUPUKATOPU XEMUjCKUX CTPYKTY-
pa kao yiaa3 y Ilmardopmy

I[IpeTpara rmomaraka o MOJIEKyJIapHUM CTPYKTypama 13 dasa nmogaraka u RDF ckymosa mmo-
JaTaka ce HajooJpe IOCTIDKe KOopUIIhemeM jeIMHCTBeHOT uaeHTndukaropa. SMILES cras-
Jap[ IpeacTaBiba II0jeTHOCTaBbeHY MOJIEKYJICKY CIelUKanmjy yIasHuX JIMHUjCKIX I10-
nataka (eur. simplified molecular input line entry specification) Koja ce KOpUCTU 3a HeJBO-
CMICJIEHO OIMCUBae CTPYKType XeMUjcKux Mosekysa kopucrehu kparke ASCII crpuaro-
Be. HeomocraTak oBakBe crerupuxkaiuje je MmoryhHoct mpukasa Buttle pasnuuutux SMILE
mpukasa (Ko0oBa) 3a jeMHy UCTY CyIICTaHIly. Y MehyBpeMeHY Cy pasBMjeHU aJrOPUTMU KO-
ju omoryhasajy na ce nctu SMILE reHepuiire 3a MOJIeKyJI HE3aBUCHO OJf peociiefia aToMa
y cTpykrypu. Mehyrtum, nako je SMILE 3a cyncraHiy jequcTBeH, OH 3aBUCK O HauMHA Ha
KOjU je ajropuraM ms3adpao pemocieq aToMa y TOKY IbMXOBOTI IeHepucarba, I1a OTy[Aa Ha-
3uB kKaHoHnuky SMILES. Ono mito kanounukn SMILES Tpeda na 0de3dene je mumekcupame
U jeQMHCTBEHOCTY MOJIeKysia y dasaMa mojaraka. [pyru cranpmapp Koju je qodmo 3Hauaj-
Hy YJIOTY Kao jeJUHCTBEHV UACHTU(NIKATOP ¥ CBE Ce BUIIIEe KOPUCTU Aa YUMHU pecypce U
anTeparypy mocrynHoM Ha Bedy [109] je International Chemical Identifier (InChl), pa3sBujeH
ox crpane IUPAC-a (International Union of Pure and Applied Chemistry). C od3upom pna ce
XeMIjcKe CTpyKType Ha Bedy yriiaBHOM mpepcrasipajy ciamkama u ga InChl Huje morogan
3a Op3y mpetpary, nusajunpas je InChlKey cranmapn - xemmpana Bep3uja InChl crangap-
na. InChlKey ce cacroju ox 27 kapakTepa U JOCTa je IIOroaaH 3a Op3y mperpary Ha Bedy.
Perosuropujymu Ha Bedy (kao u cBu onn npeacrasmbenn y Cexiuju B.74) kopucre cse tpu
cneruduKkanyje Kkaga 4yBajy ogaTke 0 XeMIjCKUM CTPYKTypaMa, a IpMMeTaH je ¥ TPeH[ CBe
Beher xopnurhema InChlKey crienmdnxarje 30or jemHOCTaBHM]jer 3amuca 1 Opske Iperpare.
3a yna3 y coprBepcky miatdopmMy Koja je IpeacTaB/beHa Y 0BOj JOKTOPCKOj AMCEPTALAU je
n3adpan InChlKey, anu ce mnaTdopma Mosxke JIako IPUIATOOUTY U 3a Apyre cTanmapnae. Ha
Couru 7.3 ce Moke BumeTyt Kako MsIvIeda jeiaH meo KOPUCHMUKOT uHTepdejca.

7.2 HMHEuMnujanmsanuja CKyInmoBsa mogaraka

Y 0Boj cexumju je ommcaH mpoiec n3dopa MHUIMjATHUX CKYIIOBA ITOaTaKa KOju IIOTeH-
I{I1jaJIo MOT'Y J1a cajipyKe IMOoJaTKe KOjU Cy HaM IMOTpedHM. Y KaCHUjUM KOopalMa OBI pe3yJi-
tatu he dutu momatHo punTpupanu. [eHeparop ynura Tpeda MakJbMBO a OAPERU KOjI Cy
CKYIIOBY JOOPM 3a yIuTe, IIOLITO IIOTpellaH 1M300p MM BOAM Ka CKYIIO0j KOMYHUKAIUI ca
BeJIMKNUM OpojeM MelypesyiraTa Koju ce IaMTe I CUICTeM He MOXKe J1a BpaTyl pes3yJITarTe.
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Cnuxka 7.3: SpecINT unrepdejc.

HajnpakTuuHuju HauMH Aa ce IIOBeXXYy ABa CKyIla IMoJaTaka jecTe Ja ce KOpPUCTe HajBa-
’KHIjU IIOjJMOBM OKO KOjUX Ce IPYIUIINY ocTaiy IojMoBM U nomamu. Ha mpumep, cBe mH-
¢dopmaruje o sexoBuma u3 ckyna KEGG mory ma ce moBexy ca JleKoBuMa 13 ckyma Drug-
Bank xopuithemwem owl:sameAs penanuje koja je nuneHTNMKyjyhn IMHK Koju IToBe3yje aBa
exntutera ca uctTuM InChlKey npentupuxaropom. [a du ce cakymmiie cBe nHpopmanuje o
onpebhenoj xemmjckoj cTpykTypu, oHa Hajiipe Mopa dutu TpaHchopMmcaHa y ogroapajyhu
InChIKey nnentudukarop. Tamga ce 3a modujame JucTe CBUX CMHOHMMA TPa)KeHe CYIICTAHI[e
(8es oxrosapajyhux URI-ja) mosmsa UniChem [110]] API xoju je pasBujeH y eBpOIcKoM 810-
nHpopmarmukom nHCctUTyTy (European Bioinformatics Institute (EBI)). UniChem je decrat-
HO JOCTYIIaH CEPBIC KOjU y cedM Cafp KU Malypama 3a Majle MOJIeKyJe U Koju ce dasmpa
Ha npuxBahennm u cradmnuum cranmapauma, InChls n InChlKeys. Joir nmpenmsumnje, mo-
CTYIIHM CMHOHMMI IIpe[CcTaBbajy O3HaKe JICTe CyIICTaHIle Koja IIpuUIafa PasIMIUTUM CKYy-
nmosmMa rnoparaka. Ha mpumep, 3a InChlKey = GUGOEEXESWIERI-UHFFFAOYSAN, Heke of
nodujenux cunonuma cy: CHEMBL17157, kegg ligand C07463, drugbank DB00342, chebi9453,
SCHEMBL5152 ntn. HakoH Tora ce cBu qoOujeHM CMHOHIMIU 3a jeHY CYIICTaHIy KOPUCTe
3a Kpeupame 4YBopoBa rpada, 1ito he merapbHmje SUTH ONMMCAHO y HAPETHO) CEKIIMjIL.

7.3 KoucTpyucame rpadoBa

Yaumajyhu y 0d3up ma SPARQL ynutu npouctudy u3 opujeHTMCAHUX rpadosa, IpBO
je KoHCTpyucaH HeopujeHTHCaH rpad n3 HoOujeHNX CMHOHMMA (KOpUCTe ce Kao 03HaKe 3a
YBOpOBE), a 3aTUM je, mparehn Bese yHyTap CBaKor pero3smMTopujyma, U3 mera qoOujeH au-
rpa¢. OBaj kopak ozxpehyje HaunH Ha koju he permosuropujymu duTHu 1oBe3aHM U TOAATHO
¢buntpupann. [Iparehu onpehene nyrame y rpady, pemocnen mogynura je onpehen tako ga
IpeTpakuBambe Moke fa dynme ypaheno des 3ajemnmuke oHtosnoruje nsmehy pecypca. Axo
Cy OBe IyTambe IorpellHe, yut Hehe OUTH y cTamy [a ITOBeXe y3aCTOIIHEe ITOAYIIUTE U ay-
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Tomarcku ynut Hehe dutu BanmupaH. [lakie, oBa mpolenypa yKbyuyje KOHCTpyUCalbe qBa
rpacda (Bumern Cruxy 7.4) xoju umajy onpeheny cpxy: a) Heopmjentucauor rpada Vi,
(meBa cTpana) m O) opujeHTMCaHOT rpada D, ,, (mecHa crpana). CBM Kopauu y modujamy
rpacoBa cy npukasauu y Hporexypu .

5:bindingdb/50017376

7:chebi/9453 4:putf
"l' 1ank/DB00342
8:chembl/Q@EMBL [
chembl/ @ iand/C07463
P —7 S
18:Pharm9b/P
0:pilf

21:kegg_ligand/D00521

39:pharmd@/PA451619

29:ch@/9453

7:binding@)50017376
24:drugbank/DB00342

Cnuxka 7.4: IloBe3uBame rpagosa koju ogrosapajy Chem2Bio2RDF u Bio2RDF penosuropu-

jyMuMa.

A. Koncmpyucarwe Heopujenmucaroi ipaga. OBaj KOpak OTKpMBa HaIlly CKpUBEHy HaMe-
Py Ia Ha HeKM HaulMH cauyBaMo MH(OPMALjy O IPUIIaJHOCTY YBOPOBA PEIIO3UTOPUjYMY U
nosesyjyhu usop nusmely pernosuropujyma, momro he HapenHe mpomeHe y rpady u ykia-
Ibalbe IpaHa MOI'y [1a M3MeHe mbuxoBe apunnainje. Apunnanuje penosuropujyma (URIs) cy
jako BakHe y 0BOj ¢asy, jep MCTa CYIICTAHLIA Y OKBUPY PA3INUNTUX PEIIO3UTOPUjyMa MMa
pasnuunTte npeaukare u opujeHranujy rpasa. Osu URI-ju mory nako dutu qodmjern us URI
11adJIoHa KOju IIPUITaia pesieBAHTHOM PEeIlO3UTOPHUjyMy, ajlil OHM Cy M30CTaBJbeH paay ja-
cHohe ciuKe.

CBu cuHOHUMMU NpoHaheHM y IpeTXOqHOM KOpakKy Cy MCKOopmITheHM 3a O3HauaBaibe
yBOpOBa KoMIUIeTHIX rpadosa K, u K, (3a cBaku perno3uTopujym), IOLITO CBM CUHOHUMI
OJIrOBapajy JMICTOj CYIICTAHIM, ajlyl M3 PasIMUMTUX CKYIIOBa Iojaraka. I'padoBu y omiremM
ciIydajy He Mopajy ma Oyay KOMIILIeTHHU, o ueMy he Buiire peun y auckycuju. Ha oBaj Ha-
YMH ce II0Be3yjy CBe pelpe3eHTalije ICTe CyIICTaHIle Y OKBUPY jeTHOT perlo3UTOpHUjyMa.
[Iparehu unejy o uyBamy adpuiananyja UBOpOBa, y HApeJHOM KOPAKY Ce CIIPOBOIM CIIEIL/bI-
Bame Ba nodmjeHa rpada y rpad V,, ,, = K, - K,,, ca dmiro xojuM 4BOpoM umja ce 03HaKa
HaJIa3M y CKyIly 3ajeJHIUKIX O3HaKa YBOpoBa fBa rpada. Mzadpanm uop dmhe xopuirthen
Kao "MOCT 3a IIpeJla3ak ca jeJHOT Ha Apyru pernosuropujyM. IIpema pesynrarmma Teope-
Me (sumeru Cexumjy .4), 3a rpad V},,,, ce Moxe ompemutu T38. OUMIEPOB COMCTBEHM
BEKTOp S Ha OCHOBY KOjer ce CKYII UBOpPOBa rpada MoyKe IIOJeINTH Y [Ba OUCjYHKTHA CKyIIa
ca MO3UTMBHIM ¥ HETATMBHUM YBOPOBUMA (3HAK OJAroBapajyhe KoopamHaTe y COIICTBEHOM
BEKTOPY), IIpM UeMy KOOpAMHATA unja je BpegHoct 0 ogrosapa null-usopy.

3a jakire pasyMeBame IIpUMepa, IIopel] 03HaKa CKYIIOBa, CBJ YBOPOBU TaKobhe camprke
u dpojese Koju y3umajy BpenHocty ox 0 1o |V}, .|, rme je |Vi,.,| Spoj uBoposa rpada. Osu
dpojeBu mpencTaBibajy pegHM OpOj KOOpAMHATA Y COIICTBEHUM BeKTopuMa rpada. Y Haiem
npuMepy, o3Haru 0 Ha YBOpPYy OAroBapa IIpBa KOOPAMHATA y BEKTOPY, O3HaKa 1 Apyroj Koop-
AuHATU U camyHo. HakoH enmMuHICakha HeIIOBe3aHNX YBOPOBA Tj. OHMX UBOpOBa KOju He
caapske nHpoOpMaIje 0 TpaXKeHOj XeMIjCKOj CTPYKTYpU, HEKU off OpojeBa KOju ce KOpUCTe
Kao JIeo 03HaKe YBOpPOBa ce Iyde.
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B. Koncmpyucarwe guipaga. 3a dpke u ycnelrHuje qodujare pe3ysiTaTa HEOIIXOTHO je
n3adpaTy HajlofecHMje CeKBeHIe CKyIoBa ogaTaka. [Ipe renepucarpa yrnura, [Itardpopma
Mopa J1a IIPOoBepH II0CTOjarbe U OpujeHTalyjy rpana nsmehy usoposa. Mehycodue Bese us-
Meby ckymoBa nmomaraka je Moryhe oTKpuTUTH IpeTparom ofpeheHnx KIbyuHIX peun Koje ce
HaJlase Kao [IOJCTPIMHIOBY HasuBa Bede usMehy nBe cyncranue. Ca rpanom (source, target)
nodujenom n3 tpurutera (?source, Tproperty, Ttarget) rpad V;, ., ce moxe tpaHchopmuca-
1 y gurpad D,, ,, mTo ogrosapa nmpupoau SPARQL ynura. OBaj Kopak ykibydyje dpucame
cBUX Henocrojehux rpaHa, anm He U M30I0BaHUX UBOPOBA ITOIITO je PuiepoB BEKTOp IIpeT-
xoxHo oxpeheH ca cBuM uBopoBuMa rpada, a Jy’KIHe CBIUX BEKTOpa ca KOjuMa pagumo Tpeda
1a mMajy ucty ayxuHy. MehyTum, oBi uBoposu Mory u ma ce odpuriry (Cruka [7.4), jep cra-
KaKo He yTU4y Ha ofpebhuBame 3HaUajHOCTU ocTanux uBopoBa. Ca PumiepoBuM BEeKTOPOM
cMo cauyBann onpehene nadopmalje o rpady mpe camor mpoieca TpaHchopMIcaa rpa-
da. Kana je qurpad D, ,,, (6e3 m3010BaHNX UBOpOBa) HEIIOBe3aH, LIEJOKYIIHA IIPOLeypa ce
IOHaB/ba. 3a CBAaKy CyICTaHILy ce nodujy pasmuuntu rpadosu V,, ,, u D, ,,, IITO yMHOro-
Me 3aBVICU OJ] HaunHa (popMupama pero3uTopujyMa, alny 1 O JOCTYIIHOCTY eHATIONHTA Y
OaTOM TPEHYTKY.

Hodpo mo3HaTa je YMbeHNIa A je BAXHOCT CBAKOT YBOpa rpada IpOoIopIioHATHA CYMU
BKHOCTYI CBAKOT YBOpa KOjI IT0Ka3yje Ka meMy. IIpocT pauyH kake ce 0BO MOsKe TpeTupa-
TV Kao IIpodJIeM COIICTBEHEe BPeTHOCTY M COIICTBEHOT BeKTopa (3a BMIIIe [eTasba ITOIJIeaTh
[81]), muro he n dwurm mokasano kacHuje. Cana, 3a opmjeHTucanu rpad D, ,,, MoxKeMoO 1a
OJpeVMO HeHeTraTUBHI COIICTBEHM BeKTOp 7 (paHr), unje KoopauHare ogpehyjy penarnsan
3Hauaj CBaKoT o uBopoBa. Kana modujeMo concTBeHN BeKTOp, Haj3HAUAjHIj Y YBOD je OHaj ca
HajBehoMm BpenHOUThy KOOpAMHATE Y concTBeHOM BeKTOpY, cienehm HajsHauajHUjM ca mpy-
rom HajBehom Bpemnourhy u tako mame. Cama ce Mo)ke IIpaTUTH HajBepOBaTHIja ITyTama
koja he mpehu npexo penosuropnjyma, Bogehu pauyHa o Tome KojeM penosUTOpuUjyMy Koju
YBOp NpUIaja, YIpaBo Kako TO pajie MallliiHe 3a IIpeTpary.

IMpouenypa 1: KOHCTPYUCAIBE TPA®A 11 [TUTPADA.
Vxa3: InChlKey, pennosutopujymn 121 u Ry
Pesynrar: [lurpad D,, ,,, CONCTBEHN BEKTOPM S U T
Intersection:={Ry N Ry} ; // 3ajemuuuxu cxyrnoBu momaTaka
UniChem:= {UniChem cunonumn 3a InChiKey};
firstGraph:= {cunonumu us R, 3a ceaky UniChem o3naxy (label)};
secondGraph:= {cmaoHnMu us R, 3a ceaky UniC'hem o3Haxy};
Konctpyucamwe kommnerHux rpagosa K, ca osnakama us firstGraph n K, ca

osHakama us secondGraph;

¢ Hampasutu ,cierpuBame” V), 5, ca d1ro KojoM 03HaKoM U3 cKyma Intersection n

M3pavyHATH COIICTBEHN BEKTOP S;

7 Tpancdpopmanmja rpada V), ,,, y surpad D, ,;

8 Bpucame Henocrojehux rpana u gaBopusarnja ogpeheHnx uBopoBa;

o if D, ,, je Heilosesan then
10 UM Ha KOpak 6 u yrotpedn HemckopuurheHny o3Haky us Intersection ;
11 end
12 MI3pauyHaTu cOICTBeHN BEKTOP I 01 D, s

GRS W N =
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MebhyTum, nponenypa He Mo)Ke Jja TapaHTyje a Cy CBU OAroBapajyhu cKymoBu mmomara-
ka odyxBaheHnn. ¥ ciryuajy Kajga je HOBM CKYII ITOaTaKa MHTETpICaH (Maja BpeIHOCT paHTa)
nnu ce npedepupajy crenmdpnuHN OAroBopu (OHM KOjU OJrOBapajy IIOCTaBbeHOM IIUTAbY ),
HEOIIXOHO je OCMICIUTI HauMH KaKo Jja yIIpaBo TV CKyIIOBU Oyay y3eTn y pasmarparbe. Ha
IIpUMep, aKo Cy TapreTy JeKoBa y PoKycy, oapeheHr CKyoBy IToiaTaka Koju HoCe TaKBe MH-
dbopmanmje mopajy dutu paBopmsoBanu 3a qodujame doipMx pesynrara. 3a morpede usdopa
HajpeJIeBaHTHMIjUX CKyIIOBa II0JjaTaKa 3a II0CTaBJbEHO MIUTakbe, ICIIPOdaHe Cy TPU XeyPUCTI-
Ke KOje MOTy Ja YTMUy Ha BpeJHOCTU KoopAaMuHaTa BeKTop 7. OBe xeypucTuke ce dasupajy
Ha oznpeheHnM ocodmHama rpada 1 caaprkajy OHTOJIOTMje Koja je pa3BUjeHa 3a OBy HaMeHY
I Koja caapxu nHpopMaliije o CBaKOM CKyII mojaraka mocedHo. TecTupaHe XeypuCTHKe U
cBU pesyJitaty Orhe Ipe3eHTOBaHM y CEKLVII ca Pe3yJITaTIMa.

7.4 Oppebusame adpmnnanuja usopona

Osna cex11ja je HAMebeHa AJITOPUTUMY 3a KoHcTpyucame SPARQL ynnTa Ha 0OCHOBY KO-
OpAMHATA ABa BeKTOpa s M 1 U Beh KpempaHux nmopynuTa Koje hemo y HacTaBKy 3Baty odpa-
ciuMa. OBne hemo odjacHnUTy Ha Kojy HAUMH alropmUTaM IpaTyl MPUIIATHOCT YBOPA perlo-
3UTOPUjyMy ¥ IO KOjeM IPMHINITY ce BpIuy peharbe HajpesleBaHTHUJMX CKYIIOBA ITI0JaTaKa
y HU3 1a OM ce OCUTypau pesysiTaru ca pero3utopujyma. Takobe, y oBoj dpasu ce ogpehyjy
1 IpeMKCH KOju OATOBapajy CKyIlloBUMa II0faTaka 1 mwuMa oarosapajyhm odpacmu. Hyntu
YBOP ce TpeTupa Kao HeyTpanHu uBop (Moct) 3a RDF ckym mogaraka u Moske 1a ce KOPUCTH I
Kao cydjekar u kao odjekar y mradiony rpada. Komauno, kaza je uaejHa HUT IpeacTaBIbeHa,
yBOpOBU ca HajehuM BpemHOCTIIMA paHra duhe nckopuirheHu 3a Tpakere Hajdosbe ImyTa-
e JI0 [IEeHTPAIHOT UBOpa ca 0de cTpaHe (IBa perIO3UTOPHjyMa), [IO3UTUBHE U HeraTUBHE.

Kaxo ce jenna cymncranna ca ogpehenom InChlKey Bpennonrthy mosxe Hahm y okBupy B1-
IIIe peTI03UTOPYjyMa, II0CTaBJba Ce IUTabe KaKo ce Mo)Kke fohu no nHdpopmaimja Koje cy Be-
3aHe 32 BbY Tj. KOjeM pelo3UTOPpIjyMy IIPUIIaaa, Koju ce mpeduKcy KOpUCTe, Ha KOju HaUMH
je Ta CyIcTaHIa ITI0Be3aHa ca VICTUM WM CIMYHNUM CYIICTaHIlaMa Y OKBUIPY Pelo3UTOpHUjyMa
n ciuaHo. OAroBop Ha HeKa INTama ce Mo)Ke JOoOUTHU IToMohy Merona KilacTepu3sanyje Kao
TUIIA HEHaJTJIeJaHoT yuera. [lodujeHn rpad Koju ce cacToju oj BUIIIE PEeIIO3UTOpUjyMa je
IO IIPMPOAY CTBApY I'YCT TaMO I[ie CY UBOPOBU PEIO3UTOPUjyMa, 300T Be3a Koje IIoCToje y
IBEeMy, TOK Cy Bese Koje Mu Kpempamo usmely pernosuropnjyma perke. OBo Hac goBoau o
II0jMa KJlacTepusalije Koja MoKe ca BeJIMKOM IIpelM3HOLINy fa JeTeKTyje KiacTepe U Tau-
HO OJipelyl KOji UBOp IpUIIafa KojeM KiacTepy (pernosuTopujymy), Mako MoKe Ja ce pagu
0 UBOpPOBMMA Ca MICTMM O3HaKaMa KOjU Ce jaBJbajy y Bullle perosutopujyma (Bugeru Ciu-
Ky [7.5). Ha mouerky he Sutu odjamimen mojaM KiacTepusarije mogaTaka i HaSPOjaHM HeHy
PasIMUMTY OIPUCTYIN, a 3aTUM IPUKa3aHI KOpaly aJiTOPUTMa 3a CUeKmpanty Knacmepusa-
yujy Koju je ox mocedHOT MHTepeca 3a Hac. Ilocedan meo dmhe mocsehen opurmHaTHUM
pe3yiTaTiMa Koju Aajy MaTeMaTU4Ko odjalllibere y KiacTepusanuju ogpehene Bpcre rpa-
¢osa.

Knacmep ananusa nnu, xpahe, xacmeposarve je 3amaTax momepuBarma CKyIa odjexara y
rpyme (Ki1acTepe) Tako Aa cy 00jeKTU y ICTOM KJIacTepy CIIMUHMU jelaH APYTOM, a Marbe CIINY-
HII Y O[{HOCY Ha 0djeKTe y qpyruM Kiacrepuma. KiractepoBambe je ri1aBHU 3aiaTak IpoyUyaBa-
Iba MICTPKMBAYKOTL data mining-a, TEXHMKe 3a CTATUCTUUKY aHAIN3Y IT0aTaKa Koja ce KOpU-
CTH y MHOTUM 00JIacTyMa, YKJbYUyjyhu MallimHCKO yuerbe, Ipero3HaBarbe 00JIVKa, aHAIN3Y
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Cnuxka 7.5: 3ajeqHMYKY CKYIIOBU IIOATaKa ABA PEIIO3UTOPUjyMa.

CIIMKa, IIpeTpakuBarbe MHPopManuja (eHr. Information Retrieval) u duonmxemwepunr. Ca-
Ma IT10 cedu KiracTep aHanu3a Huje jemaH criennudnuaH aJroputam, Beh onmTy sagatak Koju
du tpedaso peurutu momohy pasamumnTux anropmrama Koju ce 3HaAUajHO Pa3NUKyjy y Ha-
YMHY Ha KOju KOHCTPYUIIY KJIacTepe U KOJIMKO e(pMKacHO MX IIpoHajase. Y IIOIIyJIapHOM
CMUCIY, KJIacTepy IIpeCTaBibajy TpyIle ca MalIuM pacrojamuMa nsMehy umanosa kiacrepa,
rycTe 0dJIacTy y IIPOCTOPY ITofaTaKa, MHTepBaye YN CIelUPUUHY CTATUCTUUKY pacIiofe-
ay. KnacrepoBame ce 3aT0 MOxe U popMynmcaTyt Kao BUIIe-KPUTEPUjyMCKU ITpodIeM OIl-
TuMusanuje. IIpukiaman arropuTaM 3a K1acTepoBambe U CBOjCTBa TapameTapa (ykbydyjyhu
BPEIHOCTY Kao LITO je GyHKIMja pacTOjarba, IIpar rycTuHe min Opoj OUeKMBaHUX KilacTepa)
3aBUCe Of CKyIla ITIoflaTaka ca KOjuM ce paay U HaMeHe pesyirara. Kiactep aHanmsa Kao
TaKBa HIje ayTOMAaTCKM 3ajarak, Beh mMTepaTMBHM Ipollec OTKpMBarba 3HAA VIV MIHTEP-
aKTMBHA BUIIe-KPUTEPUjyMCKa ONTMMU3aIMja Koja yKIbyUyje McrpodaBame U Heycliexe U
YecTo je HeOIIXOMHO Merbarbe IlapaMeTapa JOK ce He IIOCTUTHY KeJbeHI Pe3yJITaTH.

7.4.1 Tumosu Kjiacrepusanije

[Tojam ,kiacTep” ce pasiaMKyje O aAITOPUTMA 10 AJITOPUTMA U IIPECTaBiba jeaH O MHO-
TuX ycioBa koju oxpehyje usdop ogpehenor anropurma 3a cenuduunu npodiem. IIpsa
acolujanuja Ha ped KiIacTep je rpymna odjekara. Mmak, kiacrepu qodujeHn pasInunTIM ajl-
TOpUTMIIMa Ce 3HaUajHO Pa3INKYjy I10 BbIXOBMM KapaKTepUCTMKaMa, TaKO [1a je pa3yMeBambe
OBIUX ,KJIacTep Mofesa Kby y pasyMeBamby pasiuka usMmely pasmmunrux anropurama. ¥
HACTaBKY je JaT KpaTaK IIperJie[ pasjIMuNTIX TUII0BA AJITOPUTAaMa 3a KIacTepu3alujy noaar-
Ka ca IocedHMM OCBPTOM Ha MOJesMa Koju ce das3mpajy Ha rpadoBuma. [letasbaH mperies
CBUX aJIrOpuTaMa 3a KJIacTepusaliyjy Inojaraka ce Moxke Hahu y kwusn [111].
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KnacrepoBame 6a3upaHo Ha IIOBE3aHOCTH

KitacrepoBamse 0a3upaHo Ha IOBE3aHOCTH, TaKo}e IMO3HATO U Kao XUjepapXyjcKo KIacTe-
poBaibe, je da3upaHO Ha OCHOBHOj M/eji A Cy 00jeKT! BUILIE IIOBe3aHM ca OJIDKUM 00jex-
TUIMa Hero ca fabuM. Kao TakBu, OBM aJITOpUTMIU I10Be3yjy odjekTe qa du popMmpanu Kia-
cTepe IIpeMa BIXO0BOj yaabeHocTU. KitacTep y BeJIMKoj Mepu Moxe aa dyne OIICaH IIPEeKo
MMHJMAaJTHOT pacTojara Koje je MOTpedHO Ja IToBexe HaeoBe Kiactepa. Ca pasinmumTuM
pacrojamuMa pasnuuuTt Kiactepu he ce popmupary, 1ITO MOXKe OUTK IIPUKA3aHO ITIOMOhy
cradiia Koje odjallImbaBa OaKiIe 3ajeTHIUIKO MIMe, Xujepapxujcko krnacmeposarve, nonasu. OBu
anroputmu He 0de3dedyjy jenny momeiny ckyna moparaka Beh odumuy xujepapxujy kiacrepa
KOjU ce CIIajajy jeJlHU ca ApyruMa Ha ofpeheHMM yaabpeHocTMA. Y cTadiy y-oca 03HauaBa
pacrojarbe Ha KOjeM ce KJIACTePU CIIajajy, MOK Cy AYXK T-0Ce CMeIITeHNU 00jeKTI TaKo Ja ce
KJIacTepy He MeIlIajy.

KitacrepoBatse dasupaHo Ha IIOBE3aHOCTH je unTaBa (paMuinja MeToa Koja ce pasiinKyje
10 HauMHYy Ha Koju ce oagpehyje pacrojame. Ocum yoduuajeHor uzdopa ¢pyHKIIja pacToja-
1a, KOPUCHIKY je Takohe moTpedHO [a omIyun o KpUTepujyMy ImoBe3uBarba (IIOIITO Kia-
cTep campyKu BuIlle odjekara, IIOCTOjU BUIIIe KaHAMAATA 32 M3pauyHaBame pacTojara) Koju
he ce xopucruru. Ionynapuu n3dopu cy mMo3HaTU Kao jeTHOCTPYKO IIOBe3MBaibe KilacTepa
(MmHMMATHO pacTojarbe Mehy odjekTmMa), KOMILIETHO ITOBe3VBame KilacTepa (MaKcMal-
Ho pacrojaibe Mehy odjexruma) unu UPGMA (Unweighted Pair Group Method with Arithmetic
Mean), mosHaT 1 Kao IPOCEUHO MOBE3UBambhe KilacTepa.

Haxko cy oBU aJITOpUTMH je JTHOCTAaBHU 32 pa3yMeBakbe, pe3yJITaT! HIUCY YBeK JIaKI 3a KO-
punrheme. CBe MOK ce He HaIpaBU jeAMHCTBEHa IIOJeJa CKyIla ITofaTaka, KOPMCHUK he u
majbe MopaTu ja Oupa oaronapajyhe kiactepe m3 xujepapxuje. Y OIILTEM CIydajy CIOXKe-
HocT anroputma je O(n?) mTO ra UMHU CIOPMM 3a BEMKM CKYII ITOfaTaka. 3a Heke CIie-
LnujajHe ciyuajeBe, Kao mITo cy SLINK 3a jemHOCTpyKO noBe3uBambe 1 CLINK 3a KOMILJIETHO
HoBe3UBambe Knactepa, cloxenoct aaropurma je O(n?)).

KiacrepoBame 6asupaHO Ha HEHTPATHOCTH

Y kiacTepoBamy da3upaHOM Ha IIEeHTPATHOCTI, KJIACTEPH Cy IpeCcTaBbeHN IIOMOohy IieH-
TPaTHOT BEeKTOpa KOju He Mopa OMTU UJaH CKyIla mojaTaka. Axo je k ¢ukcupan dpoj kia-
cTepa, k-means aJropuraM 3a KilacTepusalijy Iojaraka aaje GopMaiHy aepUHULN)Y OIl-
TUMM3AIVIOHOT ITpodiieMa: oApequTy k LeHTapa KiacTepa M qoaeian odjeKTe HajONVDKUM
IIEHTPUMa TaKo Jia Cy KBaJpaTu pacrojama nsMmehy kmacrepa munummsoBanu. Ontumnsa-
1moHu npodieM je cam 1o cedu NP-Teskak 1 cTaHmapaHY MPUCTYI Y HETOBOM pelIaBarby
je Tparamse 3a mpudaVKHUM (eHT. approximated) peutersuma. [Jo0po IMO3HATH alpOKCUMAa-
TUBHU MeToq je LLoyd-oB asropuram, KOju ce uecTo HasmBa k-means anaropuram (Mako je
ApPYTU ajJropuTaM yBeo OBaj Ha3uB). Vmak oH caMo Hajasyl JOKAJIHU MUHUMYM ¥ OOMYHO
ce rokpehe Bulle ITyTa ca pasjaNyUTOM CIyUajHOM MHUIMjATIN3ALIV]OM.

Bapmnjanuje k-means anropurma odyxBarajy TakBe ONTUMM3aLMje Kao IITO Cy n300p Haj-
dosper Kopaka, 3aTUM OrpaHMUerba Aa LeHTPOUAY KiIacTepa Mopajy Aa OyAy UJIaHOBU CKY-
ma noparaka (k-medoids), n3dop menujana xiacrepa (k-medians clustering), name, dSupame
MHUIMjATHUX [[eHTapa Makbe c1ydajHo (k-means++) nian no3BosbaBajyhu ¢asm kiacrep go-
nemuBabe (fuzzy clustering).
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Behuna anropurama Tuna k-means 3axreBa ma Opoj kiactepa k dyne maT yHampe[ IITO
je jemHa on HajBehmx maHa oBmx aixropurama. [lame, anroputmu npedepupajy Kiacrepe
CIIVYHe BeJIMUMHe, JOK ce 00jeKT! yBeK Joaepyjy HajdmmkeM neHtponay. OBoO uecTo Bo-
IV Ka JIOIIIO] OJJIYIIM Be3aHoj 3a rpaHmile usMely kiactepa (iiro Huje nsHeHabyjyhe, jep
aJIropUTaM ONTMMU3Yje LieHTpe KIacTepa, ajlu He U KjacTepe MBMILA). k-means uMa dpojHe
MHTepecaHTHe Teopujcke ocoduHe. Ha jemHOj cTpaHm, OH eIy IpoCTOp IojaTaka y CTPyK-
Type Koje Cy Io3HaTe Kao BopoHojeBM Aujarpamu, IOK je Ha APYroj CTpaHM, KOHLENTYaJIHO
cIMYaH KiacuduKanyjy HajOmypKer cycea I Kao TaKas je ITOoITyJIapaH Y MalllMHCKOM YUemy.

KnacrepoBame 6a3mpaHo Ha pacroaean

MeTtopa 3a k1acTepoBarbe Koja je HajBMIIIe II0Be3aHa ca CTATUCTUKOM ce dasmpa Ha Mojie-
numa pacrionene. Kiractepu ce 1ako mory medmumcaru kao 0djeKT Koju IpuIaajy Hajsepo-
BaTHUje UCTOoj pacrofenu. [Jodpa ocodmHa 0BaKBOT IIPUCTYIIA je HAUMH Ha KOj¥ Cy BEIITAUKI
CKYIIOBU IIOJjaTaKa reHepUCAHN: y30pKOBameM CIyuajHO n3adpaHux odjekaTa m3 pacroe-
ne. JIok je TeopmjcKa OCHOBaA OBMX MeTo[a 10Opa, OHE MMajy jeqaH KIbYUHU IpodjIeM IT03HaT
Kao ‘mpeyuaBare” Mopena (eHr. overfitting), OCUM aKo ce y KOMIUIEKCHOCT MOJeJa He YKIbY-
ye orpaHnuerma. Komminekcuuju meton he yBek mohm na odjacHm mogartke dosbe, ITO U300P
oxrosapajyher Monena YnMHM KOMIUINKOBAHIIM.

MeTona 13 oBe Kjlace aJiropuTaMa Koja ce HajBUllle KOPUCTHU je ITo3HaTa 1o HasusoM Ga-
ussian Mixture models xoja ce dasmupa Ha Expectation-Maximization (EM) anroputmy. Cxyn
rmogaraka ce odmuHO Mopeinyje ca pukcHnM dpojem 'aycoBux pacmopena (kako du ce n3de-
10 “TIIpeyyaBare’ MOJesIa) Koje ce MHUIMjANN3Yjy CIydajHIM n300poM U Yuji ce Tapame-
TpM UTEPATUBHO ONTUMMI3Yjy Aa Ou ce cKyn momaraka dosbe cumynupao. OBm momenu he
KOHBEPrupaTn Ka JIOKAJTHOM MUHUMYMY, TaKo Ja he BUIIECTPYKO IOHABIbatbe IIPOU3BECTU
pasiaum4uTe pesyJrare.

KnacrepoBamwe das3upaHo Ha pacrojein je CEeMaHTUYKU ,CHa)KaH MOJeJ, jep He 0de3-
dehyje camo kmacrepe, Beh kpempa KoMILIeKCHe Mofese 3a KiacTepe KOjiI MOTy Aa OTKPUjy
Bese 1 3aBucHOCTU udMebly arpudyra. Mnak, xopuitheme oBuUX MeTona cTBapa JHOJATHU
TepeT KOPUCHIKY Yy TPEHYTKY Kajaa Tpeda msadpartu ofgrosapajyhm momes nogaraka 3a OInTu-
Mu3anujy, mro Hekaga Huje moryhe (FaycoBa pacropesna rmogpasymeBa jaky IIPeTIIOCTABKY
0 IoJaIMa).

KnacrepoBame 6a3upaHo Ha I'yCTIHN

Y kiactepoBary dasmpaHOM Ha T'yCTMHIU, KiacTepu cy meduHmncanu kao odimactu Behe
rycTuHe ox octanor gena. Odjexktn y perknm odractnma (3a Koje ce 3axTeBa [a pas3aBajajy
KJIacTepe) ce OOMYHO TPETUPajy Kao IIyM WJIN IPaHNUYHE TauKe.

HajmonymapHuju MeToq 3a KiactepoBambe Koju je dasupaH Ha ryctunu je DBSCAN. 3a
pasnuKy o MHOTMX HOBMjUX METOMa, OH MIMa jacHO Ae(pMHMCAaH MPUHUINI KiIacTepu3anyje
IojaTaka Koji ce 30Be ,rycTuHa-gocer’ (eHr. density-reachability). CamduHo Kao Koj Kia-
cTepoBarma 0asMpaHOr Ha IIOBE3aHOCTY, METOJ] Ce 3aCHMBA Ha II0Be3VBaIby TauaKa YHyTap
onpebene rpanuie pacrojarma. MehyTtum, oH moBesyje camo oHe Tauke Koje 3aJ0BOJbaBa-
jy onpehenu xpurepujym ryctuHe, OpUrnHaJIHO AedUHICAH Ka0 MIHUMAIHU OpOj APYTUX
odjexara yHyTap pagnjyca. Kiacrep cagpxu cBe rycTo rmosesaHe odjekre (ILITO MOKe 1a Kpe-
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ypa KJIacTep IPOM3BOJBHOT OOJIMKA), M HOHATHO, CBe 0djeKTe KOju Cy YHyTap Jocera OBMX
odjekara. [lpyra mHrepecanTHa ocoduHa DBSCAN-a je cacBMM MaJya CJIOKEHOCT (3axTeBa
JMHeapaH Opoj ymuTa II0 oIcery Hajx da3oM IlofaTaka) ¥ OH he y CyIITMHU JaTu ucre pe-
3yJITaTe IPM CBAKOM IIOKpeTamy, Ila 3aTo HeMa IToTpede fa ce anropmuraM mokpehe Buiie
nyta. OPTICS je renepannsauuja DBSCAN metopne Koja ennMuHuIe norpedy 3a n3dopom
oxrosapajyhe BpegHOCTHU 3a mMapameTap €, ¥ KOjU Ha M3Ja3y Aaje XUjepapXMjCKU pe3ysTaT
(memmorpam) Koju je y cupesu ca KiacTepoBameM Oa3MpaHUM Ha I0Be3uBamy. KibyuHnu He-
nocratak DBSCAN u OPTICS anropurama je Taj IITO ce ouekyje ogpehena Bpcra dpucarba
T'yCTHHE KaKo OU ce JeTeKToBaJle TpaHnIle KiacTepa. Ha ckymy mogaraka ca mpekitanajyhum
l'aycoBum pacriofenama (decT cayuaj Kopuiihera y BeILITAUK) MeHEPUCAHUM ITOfal(Ma),
rpaHuIle Ki1acTepa Koje cy qodujeHe OBUM aJITOPUTMIMA UeCTO U3TJIeajy IPOU3BOJBHO, 3a-
TO ILITO T'yCTMHA KJIacTepa KOHCTAaHTHO oIlaja. 3a oBaKBe CKyIIOBe Iojaraka, EM aiaropuram
CKOpPO yBeK Haaje dosbe pedynrare y ogHOCYy Ha mux. Bapwujaumja DBSCAN-a, EnDBSCAN,
epUKaCHO IeTeKTyje OBaKBY BPCTY CTPYKTypa.

CnexTpasHa KjIacTepu3anmuja

Y mocienqmux HEKOJIMKO FOIMHA CIIEKTPATHO KiIacTepoBarbe (eHT. spectral clustering) je
II0CTAJIO jelaH O] HajIIOIyJIApHUjUX AJITOPMUTaMa 3a KJIacTepu3alyjy IogaTaka. AJIropuram
je BeoMa jeTHOCTaBaH 3a MMILJIEMEHTAL]jy, MOXe ce e(pMKacHO peIlnTy CTaHAapAHUM cog-
TBEPOM 3a JIMHeapHY ajredpy, ¥ BeoMa 4ecTo IIpeBas3uiiasy TpaguLIOHAIHe alrOPUTMe 3a
KJIaCTepoBalbe Kao LITO je k-means anropuraM. Ha mpBu morsen CrieKTpaHO KIacTepOBambe
je Kpajmbe MUCTEpPIO3HO, jep HIfje OUMIJIeJHO 3aIITO JoOpo paai I IIITa Ce 3aJCTa JellIaBa ca
IoganyMa HaKoH TpaHcdopMmanuje.

Hexka je nat ckym Tavyaxa 21, T, . . . , £ ¥ HeKHI je cIMuHOCT n3Mely maposa rauaka z; n x;
onpehena Bpennomrhy s;; > 0. IHTynTMBHM IIMIb KJIaCTepOBarba je IMojelia CKyIla IoJaTaka
Ha HEKOJIMKO IPyIIa TaKo [a Cy Tauke y UCTOj rpynu ciamuHe MehycodHo, a Tauke us pasmnn-
YUTUX TPyIa HICY. AKO HEMaMo IIyHO MHGpOpMaIja U3y3eB CINYHOCTI U3Mehy mogaTaxa,
nodap HauMH IpeICTaBibarba IIoaTaka je y popmu mexcurckol ipaga G = (V, E) wnn npexo
eMy ofrosapajyhe marpuue camusoctn S = (s;;); j=1,..n. CBaKu uBop v; y rpady mnpen-
cTaBJba IIOATaK Z;. 3a JBa YBopa Kasahemo Ja cy mmoBesaHa ako je CIMYHOCT S;; M3Mehy
oxrosapajyhux Tayaka x; u x; nmosutusHa uian Beha ox oxrosapajyher npara, npu uemy je
s;; Te>XiHa rpaHe. IIpodieM KilacTepoBama ce caga Moxke IpedopMyincaT KopuirhemeM
TEXMHCKOT Trpada: KeImMo Aa oapeamnmo mopeny (pes) rpada tako ma rpaHe usmehy pa-
3IMUNTKX TPYTIa NMajy BeOMa MaJly TeXUHY (3HAUM [a Ce TAUKe Y Pa3IMUNTIAM KJIACTepUMa
pasnukyjy mehycodHo), a rpaHe yHyTap rpylie nMajy BeJIUKY TEKNHY (Tauke YHyTap MCTOT
Kiactepa cy canuHe mehycodno).

[IpUINKOM KOHCTPYUCaha TEKMHCKOT rpada b je N3MOIENNPATI JIOKAJIHE Be3e U3Me-
by cycena koje Hajdope ocnukaBajy omHoce u3Melhy wux. [locToju HEKONMMKO MMOMyIapHUX
HaynHa 32 TpaHCHOpPMaLM]jy CKyIla ITOaTaKa Iy, Lo, . . . , Ly, Y TEKMHCKU rpad:

1. e-oxonuna ipaga: Tauke ce moBesyjy ako cy MmehycodHa pacrojarma Mamwa o ogpehenor
Ipara €.

2. k-najénuxcux cycega ipaga: 1lwb je moBesaTu UBOp v; ca YBOPOM vj, aKo je v; Mebhy
k-Hajdnmmxux cycema uBopa v;.
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3. domiiyHo Hoee3aH ipag: IloBe3yjy ce cBe Tauke ca MO3UTUBHOM MelhycodHOM ciamuno-
urhy.

TexHMKe CIIEKTPaJIHOT KJIaCTepoBama KOPUCTE CIIEKTap MaTpUIle CIMYHOCTY II0JaTaKa
na dm ce DOOWMIIO CMamberhe AMMEH3Mje 3a KiIacTepoBame. JelHa TaKBa TEXHUKA je aniopumam
Hopmaru3osarol ogceyarva unu Shi-Malik aniopumanm, xoju cy passuau Jianbo Shi u Jitendra
Malik, xoja ce Hajuenrhe xopuctu 3a cermeHranujy cimka. CKyn Tauaka ce qeiu Ha JBa
ckyna (51, S2) momohy corcrBeHOr BeKTOpa v, KOjU OArOBapa APYTroj HajMamb0j CONCTBEHO]
BpeIHOCTU HOpManu3oBaHe JlammacoBe marpuliie Mmarpute L

L=1-D125D7 12
rae je D nqujaronanHa MaTpuna d;; = Z Sij-
J

[Topmena rpada ce Mo)ke M3BPIIUTHU HA pa3INUNTe HAUMHE, Ko IITO je Ha IpUMep y3M-
Mambe Cpefbe BPeQHOCTM 1 CBUX KOOpAMHATE U3 v, M CMEILTameM CBUX UBOpOBa ulje cy
oparosapajyhe xoopanuare u3 v Behe ox m y ckym Sp, a ocrane y ckym So. Anropuram
ce MO)Ke MICKOPMCTUTHU 3a XUjepapXMjCKO KJIACTepOBamhe BUIIECTPYKMM IIOHABIbAEM JICTE
IpoLeaype Ha IOJCKYIIOBe.

AJII‘OPI/ITMI/I CIIEKTPAJTHOT KJIACTEpPpOBalba

Y HacTaBKy cy mare Hajueurhe xopuirheHe Bep3uje alropUTMa CIEKTPATHOT KJIACTepo-
Bama. [IpernocraBrhemo na momamy cagpxe n ,rayaka’ T, o, . .., Ty KOje MOTY OUTHU IIpO-
u3BosbHM odjektu. CimuHoOCcT S;; Mehy BmuUMa je McKasaHa HeKOM (QyHKIIMjOM CIMIHOCTH
KOja je CUMeTpUYHA 1 HeHeraTMBHA, a OAroBapajyha mMaTpuila CIMUYHOCTH je O3HaUeHa ca

S = (Sij)i,jzl...n-

Anropuram 1 HenHopMann3oBaHO CIIEKTPAJIHO KJIACTEPOBAILE.

Va3: Marpuua cimubnoctn S € R™*", dpoj kiacrepa k.
Pesyuarar: Knacrepu A, ..., Ay ca A; = {jly; € C;}.

Onpenurty Marpuny canmuaHocTy S TeKMHCKOT rpada G.

Onpenurnu JlammacoBy matpunty L = D — S.

Onpenuty npBUX k COICTBEHUX BEKTOpA U1, U, . . . , U OX L.

Heka je U marpumna xoja cagpKu BeKTOpe Uj, Usg, - . . , U Ka0 KOJIOHE.
3ai=1,...,n Heka je y; € RF BexTop koju onrosapa i-rom pemy matpuite U.

Kiacrepnsosatu Tauxe (Y;);—1,. n U3 RF ca k-means anroputmoM y kiacrepe C', . .., Ch.

3a pasmuky ox Anropurma [, Shi u Malik ¢y y com pamy [104] sa nspauynasame npeux k
COIICTBEHMX BeKTOpa, yMecTo JlanmacoBe MaTpuiie L, KOPUCTIUIIN FreHepaI30BaHY IPodieM
corncrBeHux BpegHoct Lu = ADu. Hemrro apyrauuju je anropuram Koju je xkopuiitheH y
pany [112]:
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Anropuram 2 CriekTpasiHO KinactepoBame Ipema Ng, Jordan u Weiss.

Vaa3: Marpuua cinusnoctu S € R ", dpoj kinacrepa k.
Pesynrar: Knacrepu Ay, ..., Ay ca A, = {jly; € C;}.

OmpennTy MaTpuIly CIIMYHOCTM S TeKMHCKOT rpada G.

Wspauynaru HopmanusoBaHy JlammacoBy matpuity Ly,

Loym =D?LD™Y? =1 - D V25D71/2,

OnpenuTy nMpBuUX k CONCTBEHUX BEKTOPA U, Ug, - - - , Uk O Ligym,.
Hexka je U marpumna Koja cagpKu BEKTOpe Uj, U, . . . , Ui Ka0 KOJIOHE.

®opmupatu matpuny T € R™** on marpuiie U HopManmsaumjoM pefoBa Ha BpemHOCT 1,
ipu uemy ce moduja t;; = /(X u)Y2.

3ai=1,...,n Hexa je y; € R¥ BexTop Koju oxrosapa i-trom pemy matpue 7.

Knacrepusosatu tauxe (Y;)i—1, , u3 R* ca k-means anropurmom y xiacrepe Ci, . . . , C.

Y cBa Tpu asroputMa, INIaBHa Mjieja je IpoMeHa pelpe3eHTalyje ancTpakTHIUX II0JaTaKa
Z; y TaukKe ;.

3a MMIUTEMEeHTAN]jy CIIEKTPAIHOT KJIaCTepOBatba y IPAKCY IOTPESHO je M3paduyHaTy IIp-
BIX Kk COIICTBEHMX BeKTOpa IOTeHIMjaaHo Benuke JlammacoBe marpuite. Cpehom, ako ce ko-
puctu k-Hajdmpkux cycena rpada mnm €-okomHa rpada, cse JlamacoBe MaTpuile Cy peTke
(emr. sparse). Mehy najmonynapHujuM Meronama 3a n3pauyHaBarbe IIPBUX COIICTBEHMX BEK-
TOpa PeTKMX MaTpHULA Cy Memog cmeieHosara (eHT. power method), domipocmop memogu
Krylov-a, QR anxroputam, n Lanczos memog. [eTassu Be3aH! 3a 0Be MeTofe ce Mory Hahm
y [113]. Bp3munHa KOHBepreHUMje OBUX aJropuTaMa 3aBUCHU Of] BeJMUMHE CIEKTPAJIHOT ja-
3a (enr. spectral gap) vy = ||Ar — Agr1]|- lro je Behu cnekrpanuu jas, anropuram Spike
u3payvyHaBa IIPBUX Kk COIICTBEHNX BEKTOPA.

Bbpoj xmacrepa

JemaH of OCHOBHUX ITpodjieMa KOjU ce jaBJbajy Y CBUM aJTOPUTMMUMA KJIacTepoBamba je
u3dop dpoja knacrepa k. [laHac IocToje pasamyuTe MeToe Koje ce KOPIUCTe KaKo OM ce OBaj
npodieMm perno. Ha mpumep, y kiactepoBamy Koje ce dasmpa Ha MOJeIuMa II0CTOjU J0-
Opo ompaBmaH KputepujyM 3a usdop Opoja kKiacrepa u3 ImomaTaka. AJaT KOju je mocedHO
nedUHICAH 32 CIIEKTPAJIHO KJIacTepOBame je XeypUCTHKa Koja ce dasypa Ha CIIEKTPAIHOM
jasy (eur. eigengap) [80, 88], Koju ce MOXKe VICKOPMCTUTHU 3a CBa TPU IIPETXOTHO IIOMEHY-
ta Jlarmacosa rpada. OBpe je mmsp nsadpatu dpoj k Tako ma cy cBe COIICTBEHE BPETHOCTH
A1y ..., A\ MaJIe, @ A1 peJaTUMBHO BesIuKa. I10CTOj HeKOJIMKO OIpaBIama 3a OBAKBY IIPO-
nenypy. JemHo on mux ce dasupa Ha MepTypOALIMOHO] TEOPUjU, THE Y MACATHOM CIy4ajy Ox
k KOMIUTeTHO HeloBe3aHMX KJIacTepa, COICTBeHA BpegHOCT 0 MMa MYJTUIUIMINATET K, U Ty
nocroju jaz y oguocy Ha (k + 1). comcrseny BpemHoct g1 > 0.
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7.4.2 OppebhuBame HajyTHUIIAjHUjUX YBOPOBA

[Topen Tora 1ITO je MoTpedHO oapeaUTU adUINAIjy CBAKOT YBOpA Tj. HETOBY IIPUIIaj-
HOCT PeIlO3UTOPIjyMy, TIOTPedHO je JOJATHO OAPEeIUTI U KOJI CY TO HajyTUIAjHUj /I YUBOPOBU
y aurpady Kako OMCMO YIIPaBO HIX MCKOPUCTIIIN 32 IIOBE3MBaIbe ABA PEIIO3UTOPUjyMa I
cMmamuBame Mehypesynrara, anu u paBopmsosame ogpehennx ckymosa nmogaraka.

Csercku mosHatu nperpaknBaun Beda (eHr. search engines) xao 1rro cy Google, Bing, Ya-
hoo 1 Yandex xopucre pasnnunre MeTOIONOIVje KaKo OM paHTMpalIy pe3yiTare IIpeTpare.
OcHoOBHa neja Koja YMHM OCHOBY OBUX IIpeTpaskyBaua je paHTMpame cTpaHuna Ha VHTep-
HeTy Ha OCHOBY CTPYKType JIMHKOBa rpada umju cy UBOpOBU CTpAaHUIIE, JOK ce IIoKasyje aa
je Ba)KHOCT HeKe CTpaHMUIle IPOIOpLUMOHaNHa oarosapajyhoj koopauuatu Ileponosor comn-
CTBEHOT BEKTOpA.

PageRank je TexHmka 3a aHaIM3y JIMHKOBA KOja CBAKOM UBOPY rpada 1omespyje HyMepmuu-
Ky BpeqHoct nusmehy 0 u 1, n Koja 3aBMCK OF CTPYKType JIMHKOBa. 3a 3a{aTy YIIUT, MalllHe
3a IpeTpary u3pauyHaBajy CJIOXKeHI CKOp 3a CBaky Bed cTpaHmIly Koja KOMOUHYyje CTOTHHE
cBojcraBa (eHr. features) ca PageRank ckopom, kao mrto cy T0o, Ha IpuMep, KOCUHYCHA CJINY-
HoOCT (eHr. cosine similarity) wnu dnmsuua repmuna (eHr. term proximity). OBaj cioxeHN
CKOp Koju ce moduja moMohy pasinumuTiX MeToJa ce KOPUCTY Ja IIPUKaKe paHTUpaHe pe-
3yarate nperpare. Ilokasano je na ce PageRank ckop rpada Mmosxe onpequry u3pauyHaBarmeM
oxapehenor concreeHor BekTopa rpada mro he u OUTHU IMOKa3aHO y HACTAaBKy. Y HapeJHOM
TekcTy Odmhe odjalimbeH HauUMH Ha KOjU ce 0JIas3) OO paHroBa 3a CBaKM Bed-cajT (UBOp), a
3aTuM he ncra uneja dutu ynorpediena y SpecINT codrBepckoj mrardopmu, rae he ce mo
y30py Ha paHrupaibe Bed cajToBa ogpennTu HajyTUIajHUjI CKYIIOBU ITOJATaKa.

PageRank BexTOp

3aMMCIMMO Ha MOYeTKy npoceuHor VHTepHeT KOpMCHUKA KOjU IIOUMIbEe IPeTpary Ha
onpehenoj Bed crpannmu u ciydajuo ce xpehe Bedom. V cBakom BpeMeHCKOM TpeHYTKY,
OH HaCTaBJjba KpeTame ca CBoje TpeHyTHe cTpaHe A Ka ciayuajHo m3adpaHoj CTpaHU Ipema
K0joj ImocToju xunepanHk Ha crpaHu A. Hexka ox uBopa A mocToje Tpu XuUIlepiaMHKa 1 TO
npema uBopoBuma B, C' u D Ha xoje kopucHuk (cypdep) moxe na npehe. Kopucuux y cie-
nehem TpeHyTKy HacTaBipa IpeTpary Ipesasehm Ha jemaH oj OBa TPU YBOpa ca jeJHAKOM
BepOBaTHONOM Koja M3HOCU % Kaxo cypdep HacraBipa cilydajHy LIETHY O UBOpa A0 YBOPA,
oH oxpehene uBopoBe nmocehyje BuiIe Hero gpyre; MHYTUTUBHO, TO Cy YBOPOBU KOjU MMajy
MHOTO JIMHKOBA M3 APYTUX YecTo rnoceheHmx uBopoBa Koju ykasyjy Ha mUX (yJIasHU CTe-
IIeH Ma BeJIUKy BpeqHocT). Mneja usza Page-Rank anropnrma je na crpanuue xoje cy uerrhe
nocehene y mersmu dyny Buile BaKHe.

[IpBo nmuTame Ha Koje Tpeda JaTy OATOBOD je IIITa aKO TPEHYTHa JIOKAIMja Ha Kojoj ce
Hasasu cypdep, uBop A, HeMa M31a3He JUHKOBE UM je KOPUCHUK yHeo HOBY anpecy y URL
mosby IpetpakmBada? [la Ou ce perino oBaj mpodjieM yBOAM ce JOAATHA OIlepalija 3a CIIy-
YyajHOT KOPUCHIKA: OIlepallija meyeiopmogarba. Y ollepalyiju TeIellopToBama cypdep ckaue
Ha OuJ10 Koju Apyru uBop rpada. Hosa mectunaruja renenopt onepanuje ce dupa yHupopMm-
HO of cBux Moryhux Bed crpana. [Ipyrum peumma, ako je /N ykymaH Opoj uBopoBa y Bed
rpady, oBa omeparuja mpedairyje cypdepa Ha SUIO KOju IPyrM YBOP ca BepOBaTHONOM .

N
Cypdep ce Takohe Tenenopryje Ha TpeHYTHY ITO3UIM]jy ca BepoBaTHOhOM %
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Y nwpy mopemuBama PageRank ckopa cBakom uBopy rpada, omepanuja texernopranuje
ce KOpMCTY Ha JBa HaulHa:

m Kaga y uBopy He mocToje M3/1asHM JIMHKOBH, cypdep I1031Ba TeJIeNopT Olepalu;jy.

® Y [Ipon3BOFHOM UBOPY KOjU MMa U3JIa3He JIMHKOBE, Cypdep I1031Ba TeIernopr ca Bepo-
BarHohoMm (0 < o < 1, a HacTaBba CTAaHAAPIAHY CIyUajHY IIeTHY (caean n3 yHudopm-
HO m3adpaHOTr M3JIa3HOT JIMHKA) ca BepoBaTHohoM 1 — «, rhe je o yHampen 3agaTu
rmapamerap, Hajuemrthe o = 0.1.

Y mapennoMm Tekcry dmhe npukasano xopuithermwe Teopuje MakoBbeBIX JIaHaIa qa Ou-
cMo odjacHMIIN fa Kajfa cypdep mpaTu oBaj KOMOMHOBAHM IIpolLec (CIyJajHa IIeTba I Tejle-
nopr) on nocehyje cBaku uBop v Bed rpada y ¢pukcHoM meny BpemeHa 7m(v) Koje 3aBUCH O
cmpykmype ipaga u epegrocmu cv. Bpenuocr m(v) ce HasuBa PageRank uBopa v u 'y HacTaBKy
hemo noxkasary kKako ce oBa BpeJHOCT M3payvyHaBa.

MapxoBibeBI JIAaHIINL

MapxkosipeB 1aHall 0O3HauaBa AUCKpeTHM MapKOBJbEB CIyUYajHU IIpOLec: IIpolec KOjI ce
II0jaBJbyje y cepuju BpeMeHCKUX KopaKa y KOjuMa je HaIllpaBibeH ciydajHu n3dop. Mapko-
BJbEB JIaHaI cagpku [N kopaka. CBaka Bed crpana ogrosapa cramby y MapKoOBJBEBOM JIAHITY
koju hemo popmynucarn kacHuje.

MapxkosbeB snanarf ce onucyje N X N TpaH3UMLMOHOM MaTpuLioM BepoBaTHOha P y K0joj
je cBakm eeMeHT y mHTepBany [0, 1] mpm uemy je cyMa BpeJHOCTM Y CBaKOM peay MaTpu-
e je jemHaka Opojy 1. MapkoBibeB JaHaIr] Moxe ce Hahu y jemnom oxg N crama y maToMm
TpeHYTKy, Tajia, eleMeHT Pj; mpeacrasiba BepoBaTHONy ma je crame y ciemehem TpeHYTKy
J, TIOJ] YCJIOBOM Jia je TPeHYTHO cTambe ¢. CBaku eneMeHT [’ ce HasuBa TPaH3ULMOHA BEpO-
BaTHOha M 3aBUCHU caMO Off TPEHYTHOT CTarba ¢ Tj. IIOpe] JaTor TPEeHyTHOT CTama, Oyayhe
CTame CUCTeMa He 3aBJCY OJ IpouunX. [Apyrum peumma, TO 3HaUM, Ja OIVC CaJAITHOCTI
y IOTIIYHOCTHU CaapKu MHPOpMaIjy Koja Moxxe yrunaru Ha dynayhe crame nporteca. OBo
CBOjCTBO je ITI03HaTo Kao MapkoBibeBO cBOjcTBO. Tana, 3a MapKoBJ/BEBO CBOjCTBO BasKI:

P, e[0,1],3ai,5=1,...,N

> Pj=1,3ai=1,...,N. (7.1)

Jj=1

MaTpuiia ca HeHeraTHBHIM elleMeHTIMA Koja 3a10BosbaBa jemxHaxoct (7.1)) ce Hasusa cTo-
XacTMYKOM MaTpuiioM. KibydHO CBOjCTBO CTOXacTMUKe MaTpIIIe je Ja IJIaBHU JIEBY COIICTBe-
HU BEKTOD OAroBapa HajBehoj cOICTBEHOj BpeJHOCTH KOja je jeTHaKa jeIVMHUIIIA.

dynkuuja pacnogese MapKoBbeBOT JIaHIIa Y OJHOCY Ha HeroBa CTamba ce MOKe TpeTHn-
partu Kao BeKTOp BepoBaTHOha: BEKTOp uuje cy KoopauHare us unrepsaina [0, 1], mpu uemy je
IbIIXOBA CyMa je[{HaKa jequHuI. [N -IMMeH3MOHY BEKTOp BepoBaTHOha, unja cBaka KOOpau-
HaTa oaroBapa jemHoM of /N crarba MapKOBIbeBOT JIAHIIA, Ce MOKe TPEeTUPATH Kao PyHKIMja
pacmofesie 3a CBa eroBa CTama. 3a IIPocT MapKoBibeB JaHaI] Of 3 YBOpa, BEKTOp BEpOBAT-
Hoha nmahe 3 koopauHare ynja je cyma jemHaka 1.
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Kperame ciryuajHor cypdepa Ha Bed rpady ce Moxxe mocmarpaTut Kao MapKoOBIbeB JIaHAII,
ca je[lHMM CTarbeM 3a CBaKy CTPaHIUILy, IIpU YeMy CBaKa TPaH3UIMOHA BepoBaTHOha IpecrTa-
BJba BepoBaTHONY IpesiacKa ca jefHe CTpaHNIle Ha APYTY (Ollepalija TeJelropToBama Takohe
yTuue Ha oBe BpegHocTy). OsHaummo ca A marpuiy cycencrsa Bed rpada pema N, rae cy
CTpaHUILle YBOPOBMU rpada, a XUIIePINHKOBI I'paHe u3Mely mux.

V3 matpuie A ce Mmoxxe modUTH TpaH3UIMOHA MaTpuiia BepoBatHoha P 3a MapkoBibeB
JaHaI| Ha ciegehy HaumH:

1. Axo pen y marpuiu A He cagpKu HUjeIHY jeIMHUIY, TaJa CBaKU eJeMeHT Tpeda 3a-

MEHWUTU Ca BpenHomhy % JI TaKO 3a CBAaKU pEn.

2. Ilomenntn cBaky BpemHocT 1y A ca yKynHuM OpojeM jeIMHMIIA Y TOM peny.

3. IlomHoxuTHU pesynryjyhy marpuiry ca 1 — a.

o

+ CBaKOM eJIeMeHTy pe3ynTyjyhe maTpuiie a du ce qoduia MaTpu-

4. lomaTtu BpegHOCT
na P.

dyukiuja pacrnopese nosuiyje cypdepa y mpomusBoFHOM TPEHYTKY MOKe OUTY OIycaHa
nomohy BekTopa BepoBaTHohe X. ¥ TpenyTKy ¢ = 0 cypdep Moxe qa 3ariouHe IIpeTpary oj
CTama Koje y BEKTOpYy X MMa 1, JOK Cy CBe OocTajle BpeJAHOCTU jeqHake Hyau. Ha ocHOBY
neduHMIM]e, pacliofesa y TpeHyTKy ¢ = 1 je mata BekTopoM BepoBaTHohe X P, y TpeHYTKY
t = 2 ca (xP)P = xP? urn. [Ipyrum peumma, pacrojeiia cTama KIujeHTa y U0 KojeM
TPEeHYTKY je ompeheHa moueTHOM pacromesoM U TPaH3UIMOHOM MAaTpPUIIOM BepoBaTHoha

P.

Axo ce MapkoBibeB J1aHal] M3BpIlIaBa BUIIIE ITyTa, CBAKO CTaibe ce mocehyje pasanumuTom
dbpexBeHIINjOM KOja 3aBUCHU OX CTPYKType yaHia. OBo je ciayuaj u Ha Bedy rume, Ha mpu-
Mep, KOPUCHUK ofpeheHe criopTcke crpaHuile mocehyje mocra uernrhe Hero penyuMo oHe Koje
nyury o moxu. Capa je 1uib qedMHMCATH ITOJ KOjIM YCJIOBIMA ce oOBe ppeKBeHIje Hehe Me-
mwaty, Beh he ma kouBeprupajy xa cradunaom cramy (eHr. steady-state). PageRank Bpegroct
cBakor uBopa v dmhe ynpaBo BpeTHOCT OBOT CTaOVUIHOT CTama 3a (PpeKBeHI]y IT0CeTe.

Hedmuunuja 7.1. 3a manar Mapkosa ce kake 1a je epioguuan axo je moryhe npehu n3 duio
KOT CTarba y OMII0 Koje cTame (He 00aBe3HO Y jeTHOM KOpaKy).

Ha du MapkoBibeB yaHal] OMO eproauyaH, MoTpedHO fa je Syay MCIyHeHa [ABa yCIOoBa:
upegyyudurHocm u aiepuoguurocm. IIpBu yciioB 0de3dehyje mocrojame HII3a TpaH3ULIUja ca
He-HYyJIa BepOBaTHONOM 13 IIpOM3BOBHOT CTarba y OMIIO KOje APYyTo CTame, JOK APYTHU YCIOB
ode3debhyje ma crama HUCY TOKE/beHA Y CKYIIOBE TAaKO fa Ce CBe TPaH3MIIje CTarba IIOHAIIIA]y
LMKJINYHO Ipesa3ehn u3 jeqHoT y APyTH CKYIL

Teopema 7.1. 3a mpousBosbaH eproguuad MapKoBIbeB JIaHAI[ IIOCTOjI je IMHCTBEHN BEKTOP
BepoBaTHONA 3a CTaOMITHO CTakbe 7 KOjU je TJIaBHU JIEBU COTICTBEHU BEKTOp Marpuie P, TakaB
na axo je (i, t) dpoj mocera crama i y t KOpaka, Tajga BaxKm

lim n(i,1) (1)

t—o0 t o

rne je 7(i) BepoBarHoha cTadmiHOr crama 3a cTambe i.
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N3 Teopeme cleaM Ja cilyuajHa IIeTHA ca TeJeIOPTOBAamEM Pe3yJTyje jeAMHCTBe-
HOM PacIIOfiesIoM BepoBaTHOha CTadMIIHOT CTama 3a CBa CTara MHIYKOBAaHOT MapKOBIbEBOT
smaHIa. BepoBarHoha cradmiHor crama 3a ogpeheno crame je sanpaBo PageRank BpemHOCT
oxnrosapajyhe Bed crpannite.

N3pauynaBame PageRank BpegnocTn

Capma du Tpedano maTm oAroBOp Ha KOju HA4yMH ce Mory mapauyHatu PageRank Bpen-
HOCTM 3a cBakM 4uBop rpada. Ha mouerky, ma ce ImomceTMMo Aa je JeBU COIICTBEHM BEKTOP
TpaH3UIMOHe MaTpule P 3ampaso /V-IuMeH3MOHY BEKTOp T TaKaB Aa

TP = A\r. (7.2)

Kao mrro Beh peueno, /N BpemHOCTM IJIaBHOT COIICTBEHOT BEKTOpa T Cy BepoBaTHohe cTa-
OJTHOT CcTama CiIyuajHe IIeTHe ca TeJeIlopTaIijoM, I1a cy caMmuM TuM oBo PageRank Bpen-
HOCTH 32 ofroBapajyhe Bed crpamuie. [Iperxoana jemuaunsa .9 ce Moxe mHTepIpeTHpaTH
Ha ciefehy HaumH: ako je m GyHKIMja pacmofere Ipeacka cypdepa ca CTpaHuIle Ha CTpa-
HMUITY, OH OCTaje yHyTap CTadVIHOT CTama pacropeie 7. AKO je m cTadVIIHO CTambe pacIoe-
ne, Tamga Baky mFP = 17, mTo 3Haum fma je 1 comcrBeHa BpegHocT of P. Tana, ako mspauy-
HaMo TIJIaBHM, JIEBY COIICTBEHM BEKTOp MaTmile [ Koju oArosapa COIICTEBHOj BpeqHOCTH 1,
OHJa cMo 3amnpaBo nspauyHanu PageRank BpemHocTn.

JleBu cOIICTBEHM BEKTOp MaTpMIle ce MOKe M3paduyHaTU METOJOM cmelieHe umepayuje
(eur. power method). Ako je x mouetHa pacmopesna cTama, Tafa je pacmojesa y TPeHyTKy ¢
nata ca x P'. Kana ce t mosehasa, ouekusano je na pacriopena 2P Synme cimuna pacriogenn
r P!, jep ce ouekyje ma MapkoB/beB JaHaIl HOCTUTHE CTaSWIIHO CTarbe 3a BENUKO f, IPU
ueMy je OBa BPeIHOCT je He3aBICHA Of II0UeTHe pacroferne x mpema Teopemn [.1]

7.5 Anropuram 3a reHepucame Federated SPARQL ynmra

ITorrrTo cMO BUAeNM Ha KOjU HAUMH Ce COIICTBEHM BEKTOpU rpada MOTY MCKOPUCTUTU 3a
onpehuBame adunmanuje u panra usoposa rpada, y oBoj cekuuju duhe ommcan HaunH Ha
KOjI1 ce OBU BeKTOpU MOry ynoTpedutu 3a kpeupame Federated SPARQL ynuta. ¥ HactaBky
je maT aJropuraM Koju Ha OCHOBY IIOCMaTpaHe XeMIjCKe CTPYKType (CYIICTaHIla MM KOM-
ILIEKC) U MOCTaBJbeHOT nuTaa KoHcrpyuiire Federated SPARQL ynute xoju Bpahajy Tpaske-
He pe3yJiTaTe U3 ABa II0OCMaTpaHa PEro3UTOPIjyMa.

IIpe Hero 1mITO ITpeACTaBMMO AITOPUTAM Ha KojeM ce da3mpa copTBepcka miardopma, mo-
TpedHO je Ja Hajlpe CKpeHYTM Naxmy Ha ogpehene merame. IIpBo, Tpeda mmaTtu y Buay na
ce 3a CBaKy CYIICTaHLy fodujajy pasinuunty rpadoBH, jep opujeHTaIja paHa He MOpa yBeK
na dyne ucra. Ha npumep, rpane He nay yBek ox ckyna DrugBank ka ckyny KEGG, Tako ga
ce He MoxXe pehu fa je rpaHa yBek ycMmepeHa of cyncraHiie u3 DrugBank-a xa cyncranim
n3 KEGG-a wm odpHyTO, LITO 3aBMCK O TOTra Kako je perosutopujym ¢popmupaH. Tako-
be, cymcranie He Mopajy ga dymy IpUCYyTHE Y CBAaKOM CKYILy PEeIO3UTOPUjyMa, IITa BUIIIe,
JelllaBa ce Ja eHAIOMHT oapeheHor ckyma y matom TpeHyTKy Huje akTuBaH. [lpyro, oBne
je IpeqcTaBbeH AITOPUTAM KOjJ pajy ca ABa PEIO3UTOPMjyMa U JOBOJBHO je, 300T HaumHa
IoBe3uBamwa rpadosa, yrnorpedutu camo PuajiepoB COICTBEHN BEKTOP YMECTO LEeJIOKYITHOT
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aJIrOpUTMa 3a CIIEKTPAIIHO KiacTepoBame. Ha ocHOBY pesynrara Teopeme JIOBOJBHO je
M3pauyHaTM CaMo jefaH COIICTBEHV BEKTOp UM MMAaTM UcTe MHpopMalje Koje ducmo xodu-
JIM QJITOPUTMOM 3a CIIEKTPaJIHO KiacTepoBame. [Ipema TeopeMu BaXu Ja apTUKYJIALVIOHOM
uBopy y ®uasepoBoM COIICTBEHOM BEKTOPY OAroBapa KOOpAMHAaTa uuja je BpegHoct 0, oK
YBOPOBMIMaA Ca jeJlHE HEeroBe CTpaHe OJroBapajy camMo IIO3UTMBHE, a ca JpyTe CTpaHe caMo
HeTaTVBHE KOOpAMHATE BeKTopa. AJITOPUTAM CIIEKTPATHOT KJIaCTepOBamba je HeoIIXodaH Ka-
Jla ce pagyl ca TPY WJIM BUIIE PEIIO3UTOPUjyMa, IIPU YeMy je Tajga IoTpedHo m3pauyHatn k
COIICTBEHMX BEKTOpa U HAKOH TOTa IIPMMEHUTHI k-means aJropuTaM.

Homnxonuu koparu koje je morpeduo npohu na du ce xpeupann Bannaau SPARQL ynn-
TU Cy MpUKasaHu y okBupy Anropruma f§. Yias y aaropuram cy cONCTBEHM BEKTOPHU S I T
rpadosa V), ,,, u D), ,,,, pemoM, Kao ¥ Ha3WBU ABa perosurtopujyma (seh nsadpann npninkom
KOHCTpyMcama rpadosa). [lakie, Impe 1o3uBa aJropuTMa ce 3a II0CMaTpaHy CYIICTaHLly Haj-
npe ompene rpadosu Ha ocHoBy Iportenype [, a saTum ce uspauyHajy TpaskeHM COICTBEHM
BEKTOPU KOjI ce KoplMcTe Kao yia3s y anropuraMm. Kopucrehu nadopmannje koje y cedu Hoce
COIICTBEHU BEKTOPI, alropuraM Tpeda faa ode3denu moBe3uBame OAroBopajyhux mogymnura
u fa xao usnas aa Federated SPARQL ynut xoju MoKe Ja BpaTu pesyJiTaTe ca pasiiful-
TuX perosutopujyma. Haumn Ha koju axropuram dmpa kako he ga mosesxe mogynure duhe
odjalrmeH y HacTaBKy, KOpak II0 Kopak, ysuMajyhu y o03up jeman ox Moryhux ciydajesa.
Taxobe, HakoH Tora hemo odjacHuTHN M caMy Ipolenypy 3a KOMILIEKCHIje CIydajeBe, Ha
ImpuMep, Kajia ABa Perno3nTOpyjyMa HICY II0Be3aHa caMo apTUKYJALMOHNM YBOpoM Beh ca
jeaHOM MM BUIIIE TpaHa, MJIM Kajla ce TeHepuIlle YIINUT KOjI ce M3BpIlaBa Hal BUIIE peIlo-
3UTOpPUjyMa U APYTO.

Anropuram 3 I'eneparop 3a Federated SPARQL ymure.

Vna3: ®uuiiepoB CONCTBEHY BEKTOP S = { S0, S1, -y Sptm—2)>
rank COIICTBEHM BEKTOP I = {70, 71, .., Tntm—2}>
pemosutopujymn Ry n Ry
Pesyarar: Federated SPARQL yrur
query = &
null_vertex < n —1
subject < label(i), i - Haj6OIbe paHTMPAHY TO3UTUBHU YBOP
repeat
neighbors < nmosutuBHU cycenu 3a subject

object < label(najdospe panrupanu cycen)

add_subquery(subject, object, Ry, pattern)

subject <— object
until object = null_vertex;
add_subquery(subject, null_vertex, Ry or Ry, pattern)

subject < label(i), i - Haj6OIbe paHTMpPAHY HETATUBHU UBOP
repeat
neighbors < HeraTuBHU cycenu 3a subject

object < label(najdosme panrupanu cycen)

add_subquery(subject, object, Ry, pattern)

subject <— object
until object = null_vertex;
return query
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14:pharmgi@/PA451619

13:Ch./9453
_Bna/CRde3
11:drugbagifBBEtaq@/50017376

Cnuxa 7.6: IloBesuBame rpadosa koju ogrosapajy Chem2Bio2RDF u Bio2RDF pemnosuropn-

jyMuMa.

[IpeTriocTaBMMO [a MCTpaKMBAUM KeJjle fa ca3Hajy HeIlITO BUIIE O CyICTaHIM (aHTUXM-
CTaMIH) K0ja je mo3HaTa noj Ha3uBoM Tepdenanun, a unju je InChlKey = GUGOEEXESWIERI-
UHFFFAOYSA-N. Ilpatehu xopaxke IIpouenype fl KOHCTpPYUCaHMU Cy rpadoBM KOju OATOBapajy
oBoj cymncraurm. Ha Crunu [1.6, cy mpukasasu goSujern rpadoBi y AaTOM TPEHYTKY y3u-
Mmajyhu y 0d3up nBa penosuropujyma Bio2RDF u Chem2Bio2RDF. 3dor jemnocraBHOCTI U
de3 rydmrka ONIITOCTU IPETIIOCTABMMO Ja IIpBa II0Be3aHa KOMIIOHEHTA Caip KV UBOPOBeE ca
nosuimjama 0, 1,...,n — 2, 3a moBe3syjyhu uBop je pesepBucaHa mosuiuja n — 1, ok gpyra
ITIoBe3aHa KOMIIOHEHTa Caip Kyl UBOpOBe ca rmosuimjama n, n+1, ..., n+m—2. 3a nodujene
rpagose ce 3aTuM ofpel)yjy [ABa colcTBeHa BeKTOpa, S U 7. IIpBU corcTBeHM BeKTOD S je Pu-
IUIEpOB COIICTBEHM BeKTOp rpada V,, ,,, koju nenn oda rpada, V), , u D, ,,,, Ha OBe IOBe3aHe
KOMIIOHEHTE Cca PasIMUNTIM 3HaKOBMMa KOOPAMHATA U jeJHUM IoBe3yjyhum null-usopom.
OBaj comcTBeHM BeKTOp HOCU MH(pOpMaIje O IPUIIaTHOCTI UBOPOBA PEIIO3UTOPUjyMIIMa,
U HAaKOH TpaHcopMaIyja Koje BpIIMMO OBY 3HAKOBYU HOce MHPOPMAIVjy O IbMIXOBOM IIOpe-
KJIy. null-4Bop mpeacTaBiba apTUKYJIAIMOH UBOP (MOCT) 1 BheMY OATOBapajyha KoopamHara
y BekTopy s uMa BpenHoct 0. Koopnmaare Bekropa s rpada V,, ,,, cy

s =[0.231,0.231,0.231,0.231,0.231, 0.231, 0.231, 0.231, 0, —0.309,
— 0.309, —0.309, —0.309, —0.309, —0.309)].

Jpyru comcTBeHM BEeKTOP " IIpeJcTaB/ba HajsHAUAHIje YBOPOBE Y OKBUPY 0da PEIo3NTO-
pujyma. KoopauHare y 7 3alipaBo Cyrepuiily HajBepOBaTHM]jy IIyTarby O apTUKYJIAIIOHOT
YBOpa yHyTap 3HAKOBHMX 30Ha, 0de3dehyjyhu Ha Taj HaumH noBe3uBame perosuTopujyma
(Bumern mecHy crpany Cruke [1.6). Fberose koopmumHaTe cy

r=40:0.1477,1:0.0882,2 : 0.0223,3 : 0.0143,4 : 0.0393,5 : 0.0344,6 : 0.0094,7 : 0.0125,
8:0.0490,9 : 0.1477,10 : 0.0722,11 : 0.0094, 12 : 0.0094, 13 : 0.0094, 14 : 0.0094}.

[IpBu Kopak y reHepucamy yIuTa je JeTeKTOBambe IBE ITyTame O] KOjUX jeHa e Of
n3adpaHOr IMO3UTUBHOT YBOpa A0 null-uyBopa, a qpyra o m3adpaHOr HEraTMBHOT TaKohe 1o
null-upopa. KpeHyBIIN oX jeqHOTr YBOpa, JETEKTYjy Ce CBM EeTOBM CyCedy 3a Koje II0CTOje
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3:bindingdb,’50017376
5:chebi/9453

e:chembuc.MBL

7:pharm9ib/PA451619

4:kegg_ligand/D00521
14:pharmg./PA451619

13:ch@/9453

12:bindin'50017376
11:drugbank/DB00342

Cruxka 7.7: CriojeHe nytame nsMmehy nBa pernosuropujymnma.

rpaHe Koje IOy Ka BbIMa, a 3aTUM ce dupa uBop ca Hajsehom PageRank Bpennourhy. Axo mo-
CTOjU BUIIIEe YBOPOBA Ca ICTUM PAHTOM, OHJIA Ce ITyTarba pauBa II0CedHO 3a CBaKM OJf UBOPOBA.
Tapma ce Kao pe3yJTaT MOTEHIMjAJTHO MOKe JOOUTY BUIIIE YIIUTA, JIV CY TO PETKU CIIy4ajeBl,
jep He MOT'y CBe ITyTarbe J1a ce 3aBplile y null-uBopy, a Taj KOpak je HeOIIxoaaH 300T IT0OBe3MBa-
a periosuTopujyma. Ilponenypa rmosesmBama ce HacTaBba Jajbe CBe 0o m3dopa null-usopa.
Y oBakBOj myTamu, odjeKaT TpuUILIeTa je KodujeH M3d0poM Hajdosbe paHTMPAHOT YBOpA M3
cycencTsa cydjekra. Kpos Hekosmko kopaka mpukasahemo kako To 3amcra u3riena.

Hexka je jesaH off IIOUETHIX YBOPOBA YBOP ca mosurujom 0 (0:pibas) ma Crvriu 7.6, Fbero-
BOj HYJITOj IIO3MLIMjM OArOBapa HyJITa KOOPAMHATA BEKTOPA S U lbeHa BPEeIHOCT je IIO3UTUBHA
(0.231). Jegmuu uBOp ca KOjIM MMa Be3y U Ka KOjeM je CTpesuiia yCMepPeHa je UBOp ca O3Ha-
koM 1:kegg ligand/C07463. [lame, uBop 1 je moBe3saH ca uBopoBuMa 4:kegg ligand:D00521,
7:Pharmkgb/PA451619, 5:chebi/9453, 0:pibas/111 n 2:drugbank/DB00342. Mehy nocrojehmim
rpaHama ce IpBo ,u3adepy” OHe Koje uay ox uBopa 1. Y Tom kopaky, uBopoBu 2:drugban-
k/DB00342, 0:pibas/111 u 7:Pharmkgb/PA451619 ce entnmuuuIy us ysxer usdopa, jep He I10-
cToju rpaHa Ka muMa. On mpeocraina aBa uBopa, 4:kegg ligand:D00521 u 5:chebi/9453, oda
MMajy IO3UTUBHe KoopauHare, npu yemy PageRank uopa 4 mma Bpemguoct 0.0393, mok je
3a uBop 5 oHa 0.0344. OBOM IPMIMKOM y3MMaMO HajdoJbe paHTUpaH YBOp, a TO je UBOP
4:kegg_ligand/D00521 xoju HacTaBipa Hail Hu3. [la Ou ce m3derao moBpaTak y MCTU UBOP,
npunmnkoM cieneher nsdopa oH ce He pasmarpa. IIpouenypa ce HacTaBba CBe JOK ce He J0-
cturHe yBop 8:pubchem/5405 (apTukymnanmonn usop). Vicro ce pagy u ca gpyre cTpaHe, Kajga
je MHMLMjaJIHY YBOp HEKMU OJ] YBOpOBa KOjeM OJroBapa HeraTMBHa KOOpAMHATA. 3a BUIIIE Je-
raspa mornegaru Ciuky [7.7. Komauno, myTama Impexo Mo3uTHBHIX YBOpOBa (ILIaBa 5oja) Koja
oxrosapa Bio2RDF penosuropujymy je: 0 — 1 — 4 — 2 — 8 (pibas/111 — kegg_ligand/-
C07463 — kegg_ligand/DB00521 — drugbank/DB00342 — pubchem/5405). py-
ra myTarba Koja OAroBapa HeraTMBHIM UBOpoBmMa (3eeHa Ooja) mpumaga Chem2Bio2RDF
penosutopujymu u oHa je: 9 — 10 — 8 (chembl/CHEM BL17157 — kegg_ligand/-
C07463 — pubchem /5405).
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[Tomto cy myTrame KpeupaHe, a CAMUM TIUM U LIEJIOKYIIHA ITyTama Koja IpeJiasy IIPeKo
oda perosuropujyma, mHpopMaluje o jeJHOj CyIICTAaHI II0CTajy JOCTYIIHE Ca BUIIIE PeIio-
suropujyma. Cana ce 3a CBaKM UBOp Y IIyTamM KOPUCTYU ofpeheHn odpasall 3a moBe3uBambe
IIOYIINTA Yy OPUTMHAIHI YIIUT KOju HaM ofrosapa (Bumeru mpumepe y Tademn B.6). Tpa-
He m3Mely uBopoBa qurpada D, ,, ce KopucTe 3a JaHYAHO ITOBe3VBarbe IOYIINTA HA Ta-
KaB HauuH Aa odjekaT jeqHor IradioHa rpada mocraje cydjekat cieneher. Ha npumep, cy-
djexar drugbank:DB00342 je modujen kao odjekar tpurutera (kegg_ligand : D00521, http :
//bio2rdf.org/kegg_vocabulary : x — drugbank, ?drugbank), uuju npegmnkar npeacraBba
rpany y gurpady D, ,,. Ha oBaj HauMH cMo ycIesu fa IIOBeXeMO pasIMUNTe pelpe3eHTa-
LJje MCTe CYIICTaHIE Y BUILE PAa3IMUUTUX PENO3UTOPUjyMa, IIPU YEMY je KOHCTPYUCAH je
SPARQL yrur (Bumern Jucrumar [7.1) xoju Bpaha TapreTe sa yHeTy CyICTaHITy.

Cam anropuraM y 0BaKBOM OOJIMKY MIMa HEKOJIMKO HeacTaTaka. IIpBo, mocrasiba ce mmra-
€ Ha KOjIl HauMH Yy IIyTamby MOKeMO Ja ITOTeHIMjaJIHO YKIbYUMO HOBE CKyIIOBe ITofjaTaKa,
kao mro je PIBAS, xoju HeMajy myHO rpaHa U caMuM TUM uMajy Hucky PageRank BpemHoCT.
Hpyro, oBakaB anropuraM he yBek BpahaTu ucty myramy, de3 0d3mpa IITO ce IIOCTaBbeHa
nuTama pasnukyjy. Ha nmpumep, Heku uBopoBu He cafgpske nHpopmanuje o hennjcknm yn-
HMjaMa, a M3adpaHu Cy y IIyTamMI, JOK APYTU caapske, a MIaK Hucy nsadpanu. CBe oBO HaC
moBoaM mo pmsmKa fa he ompehenm momamu ma ocraHy BaH moMera KopucHuka. M tpehe,
Ja JU IOCTOjM HauMH Aa OyJaeMo CUTypHU fa he ce myrame CIOJUTM y apTUKYJIALVOHOM
yBopy. OnroBope Ha cBa oBa nurama Jahemo y cienehem moriasmy roe hemo ommcatu Tpu
KopuirheHe XeypUCTIKe U pe3yJsiTaTe fodujeHe BIUXOBOM puMeHoM. Ty hemo nokasatu ga
onpehenn uBopoBu Mory duty paBopu30BaHM 1 Aa je Moryhe 3a pasiamyura murTama ypaan-
TV JOJATHY cestekuujy (puarpuparme) ckymopa nmogaraka koje hemo ysern y od3mp.
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PREFIX
PREFIX
PREFIX
PREFIX
PREFIX
PREFIX
PREFIX

drugbank: <http://bio2rdf.org/drugbank:>

pibas: <http://cpctas—lecmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS#>

drugbank1l: <http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/drugbank_drug/>
kegg_ligand: <http://bio2rdf.org/kegg:>

chembl_molecule: <http://rdf.ebi.ac.uk/resource/chembl/molecule/>
cco: <http://rdf.ebi.ac.uk/terms/chembl#>

chembl_mapp: <http://cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/chembl#>

SELECT DISTINCT ?target

FROM <
FROM <
WHERE

{{

http :// cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS/pibasmapping.owl>

http :// cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS/chemblmapping.owl>
{ pibas:111 pibas:sameAs kegg ligand:C07463
pibas:111 pibas:hasTarget ?target.
}
UNION
{ SERVICE SILENT <http://kegg.bio2rdf.org/sparql>
{ kegg ligand:C07463 <http :// bio2rdf.org/kegg_vocabulary:gene> ?target;
<http :// bio2rdf.org/kegg_vocabulary:same—as> ?kegg ligand.
}
}
UNION
{ SERVICE SILENT <http://kegg.bio2rdf.org/sparql>
{ kegg ligand:D00521 <http :// bio2rdf.org/kegg_vocabulary:gene> ?target;
<http :// bio2rdf.org/kegg_vocabulary:x—drugbank>
?drugbank .
}
}
UNION
{ SERVICE SILENT <http ://drugbank.bio2rdf.org/sparql>
{ drugbank:DB00342 <http ://bio2rdf.org/drugbank_vocabulary:target> ?target;
<http ://bio2rdf.org/drugbank_vocabulary :x—pubchemcompound>
?pubchem .
}
}
UNION
{ SERVICE SILENT <http://147.91.203.161:8890/ sparql >
{ ?value <http://chem2bio2rdf.org/pubchem/resource/CID> pubchem:5405.
?value <http://chem2bio2rdf.org/pubchem/resource/CID_GENE> ?target.
}
}
UNION
{ SERVICE SILENT <http://147.91.203.161:8890/sparql>
{ ?isValueOf <http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/DBID>
drugbank1:DB00342 .
drugbank1:DB00342 <http :// chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/CID> ?pubchem.
?isValueOf <http://chem2bio2rdf.org/drugbank/resource/CID_GENE> ?target.
}
}
UNION
{ SERVICE SILENT <https://www.ebi.ac.uk/rdf/services/chembl/sparql/>
{ ?activity <http://www.w3.0rg/1999/02/22 —rdf —syntax—ns#type> cco: Activity.
?activity cco:hasMolecule chembl _molecule:CHEMBL17157 .
chembl_molecule:CHEMBL17157 cco: moleculeXref ?drugbankl.
?activity cco:hasAssay ?assay.
?assay cco:hasTarget ?target.
}
}

Jluctusr 7.1: dunanau SPARQL ynurt.
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EBanyanuja

Y oBoM mornaBiby Cy npukasaHu pesyitatu eBanyainuje SpecINT copreepcke mardop-
Me ¥ TOM IIPYUIMKOM CY JE€MOHCTPMpAHe HbeHe CIIOCOOHOCTH [1a y OKBUPY PeIlo3UTOpUjyMa
nsadepe HajpeJeBaHTHIje CKyIIOBe II0flaTakKa, y3uMajyhm npurom y od3up cBe BIUXOBe CIIe-
pUYIHOCTY U MOAaTKe Koje uyBajy. Takobhe, y okBupy oBor moriasspa dihe nposepena u
MICIIPAaBHOCT KOHCTPYMCAHUX yIINTAa, Tj. a JIU 3a IIoUeTak reHepucaHy ynurtu Bpahajy dmio
KaKBe pe3yJTaTe, a OHAA U [a JIU Cy TU pe3yJITaTU KOPUCHUKY yrnoTpedpuBu. YnmeHnmy
KOjy Tpeda joII jeHOM HArJIACUTH je a ce MeTOMOJIOTHja IIpeCTaBbeHa Y 0BOj JOKTOPCKO]
OUIcepTalMjy He 3aCHNBA Ha 3ajeTHIUKO] OHTOJIOTU)! KOja I0Be3yje pernosnTopujyme, Beh
Ha T3B. ~same as’ Be3ama m3mehy ckymosa momaraka. Ha ocHOBY oBux mpenukara (rpaHa),
KOjU IIpe[CTaBibajy Bede yHyTap u usMmehy penosuropujyma, niaardopma KOHCTpyUILIE OA-
roBapajyhe rpadose koju mocrajy ymnas y cienehu monyn miardopme, a U3 mwera ce gabe,
Kao m3nas, 1odnjajy ogrosapajyhu ynuru. Bese oBakBor tuma ce MOTy MCKOPUCTUTHI 3a OU-
JI0 KOje TOojMOBe (TepMUHe) KOji Cy OJ 3Hauaja y AaTOM TPEHYTKy. Y HallleM CIyuajy, TO
Cy MIAeHTU(PUKATOPY XeMUjCKUX CTPYKTYpa, jep ce OKO HUX I'PYIMIIY CBe ocTajie MH)Oop-
Manuje. Jour jexHOM ma ce mperusmupa, eBanryauuja coprepcke rmiardpopme je ypahena ca
IBa acIeKTa Kako Ou ce: 1) mamepmie neppopmance riardopme y Buay msdopa pereBaHT-
HIIX CKYIIOBa IT0JlaTaKa 3a II0CTaBJbeHO IITakbe I 2) IPOBEPIIA MICIIPABHOCT KOHCTPYMCAHMX
SPARQL ynuta. [lakie, eBanyaruja [eJOKyIIHe IUIaTopMe ce BPIIM y KOHTEKCTY IIpoBepe
Ja JU je TeHepMCaHM YIIUT MCITyHNO OUeKNBarba KiIMjeHara, TO jecT Ja JIM Kao pe3yJiTaT Ha
IIOCTaBJbEHO MUTakbe yINUT Bpaha pesleBaHTHe pesyJiTaTe U3 pasiINUNTIX CKyIIOBa II0JjaTaKa
(1 penrosuTopujyma) u ga au ce y KOOMjeHUM pe3yJITaTiMa MOTY YOUMTY TPEHIOBU Y CBETY
3a OTKpUBaIbe JIeKOBa Koju epuKkacHO Jenyjy Ha pasamunurte henuja kaHiepa. Y cienehem
TekcTy Ouhe ommcaHe IOCTaBKe eKcIlepuMeHaTa (eHT. experimental setup) 1 mpukasaHa eBa-
JTyaluja pesyJTara.

8.1 IlocTraBKe eKcIiepuMeHaTa

SpecINT je kpempaH ca HubeM Aa IpYXU MHPOpMaIuje o: 0codMHaMa CyIICTaHIe (xe-
MHjCKe CTPYKType), GU3MUKUM U XeMMjCKMM; HauMHY Ha KOjU CYIICTaHIle MHTeparyjy ca
PasIMUNTIAM IPOTEMHCKUM TapreTHMa; IMTOTOKCMYHOCTY CYIICTaHIle Ha pasnnmunTiM he-
JMjCKUM JIMHHIjaMa M Tako faasbe. [la Ou ce y IMOTIyHOCTH MCIMTaje cBe MOryhHOCTHI Koje
miraTdopmMa Ipyska, IIOKpeHyTa je Imperpara 3a 50 CyIcTaHIN/KOMILIEKca KOjU Cy CIIy4ajHO
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n3adpaHy U3 CKyIIOBa ITojaTakKa ca KojuMa mardopma pagn. 3a IpoBepy MeTOIOJIOTH]je, M-
paHe cy caMo CyIICTaHIIe Koje ce Hajlase y oda perrosuropujyma. Y Tadenn B.1 je mpukasaHa
nncra kopuithennx InChlKeys ca muma ogrosapajyhum mosnexysckum ¢popmyriama.

[lraBuie, 3a eKCIIEpUMEHTE Cy KOpUIIheHe U CYIICTaHIE KOje Cy OPUTMHATIHO CUHTe-
TucaHe 3a norpede uctpaxupama y Jladoparopuju. JladopaTtopuja mocenyje onpehenn dpoj
pasIMUNTUX 3APABUX U KAHI[EPOM 3apaKeHUX NeNujcKux JIMHUja, U Ha TIOYeTKY CBAKOT JIC-
TpaKMBarba je Of] BeJIKe BaKHOCTY 3HATH Ja JIM je TIoCMaTpaHa cylcranna Beh Herge ana-
JU3UpaHa U KaKBY je (IUMTOTKCUUHOCT [ToKasana y onpehenom ekcriepnmenty. Ha oBaj Haunu
UCTPKUBAUM MOTY NOOUTK JojaaTHe MHPOpMALVje O CIMYHUM CYIICTAHIIAMA U EbUXOBUM
CBOjCTBMMa, aJIM MCTO Tako U MoryhHocrt 3a mopeheme pesynrara xoju cy modujern y Jlado-
paTtopuju ca pe3yJiTaTuMa JpyrUX MHCTUTYLja.

8.2 Pemosuropujymn

Kaxko du ce yHampeamie MCTpaXnBauke aKTMBHOCTI Ha III00ATTHOM HUBOY, Y IIOCIENIH0]
IeLeHj U je TIOKPEHYTO HEKOJIMKO BeJIMKIX XeMIjCKO-MH(POPMATIIKIX U OMo-MHPOpMATH-
YKIX MHIVjaTVBa Koje MHTerpuiry oapeheHe ckymnose nogarka. CBaka MHMIMjATUBA MMa
cBOje crieruduuHOCTH, OMJIO fa ce OHe OIVIe[lajy y HauMHYy UyBakha U MHTerpucarba nogaTa-
Ka JJIN TeMaTHKe Koja je y 1nxoBoM (okycy. UnmeHnny Kojy tpeda mocedHO HArIacuUTH je
Ja je cBaka o[l OBMX MHIILMjaTHBa HaIIpaBMJIa OTPOMaH HaIlpeJaK y IIpe3eHTOBamYy I0arTa-
Ka MCTpaKIBauyKoj 3ajeJHUILM U Jajla HEMepeJbUB NTOIPUHOC y IONyJapu3aluiji 1 pa3Bojy
[ToBesanux mogataka. Heke of HajmomyJIapHMjUX MHIMjaTUBA Koje ce 0a3Mpajy Ha TEeXHO-
smornjama CemanTuukor Beda cy Beh panuje onucane y Ilogceximjn @ Y mamum excmne-
pumMeHnTnMa ¢okyc he durtu Ha nBa penosuropujyma, Chem2Bio2RDF u Bio2RDF, nipe cBera
300r BUXOBe NOCTYIIHOCTH, a 3aTUM U cllenuduyHe CTPYKType Koja je IorogHa 3a IpoBepy
npeqioskeHe merogosioruje. Chem2Bio2RDF je jemaH of HajIoNyIapHUjUX PEIO3UTOPIjyMa
Koju ckiaaguinTy Buile ox 80 munmoHa tpumieta. Chem2Bio2RDF noxkpuBa oko 25 pasiu-
YUTHUX CKYIIOBa ITOfaTaKa KOoji ce OMHOCe Ha XeMUjy/dmoornjy arperupajyhm rmomarke o re-
HIMa, XeMIjCKUM KOMIUIEKCUMa, d0JIeCTMa, peJIeBaHTHIM HayUHNUM pafoBUMa I [P, TOK
Bio2RDF muterpuiile jaBHe OmomHpopMaTHUKe dase IMojaTaka M IpeTBapa ux y 11 mMminm-
japau TpuIniera y Buie ox 35 CKyIoBa IogaTaka. 3a morpede feMOHCTpaIje MHTerparuje
HOBUX CKYyIIOBa ITIOJaTakKa, y IpUKa3aHUM eKcriepuMeHTuMa cy odyxBahene ChEMBL 6a3a
rogaraka Kojy oxp:xaBa EBI u PIBAS da3a momaTaka Koja IpeCcTaBba MHTEIEKTYaIHY CBO-
juny Jladoparopuje.

Ha oBakaB u30op penosmuropujyma Cy YTULQIN TeXHWUKY M3a30BU Ca KOjIMa CMO Ce
cpeTtanu ToKoM ¢ase Tectupama. LODD eHIIONMHTU AOCTa YeCTO HUCY OOCTYIHU (IIpodiem
ca cepBepnma), 1ok Open PHACTS npunana xiaacu APl dasmpanux pernosmropujyma, IITO
He crniafia y qomeH ose auceptaiuje. Open PHACTS SPARQL ennnouHTu 1 gabe He PyHK-
UMOHUIITY Y IIYHOM Kamanurerty, jep ce momohy API mosusa modujajy cBeodyxBaTHUjU pe-
synrarn. 3dor tora cmo Open PHACTS uckopuctmiu 3a nopeheme modmjeHux pesynrara
nse miardopme. Jomatau motus 3a usddop Bio2RDF nu ChemZ2Bio2RDF pemno3utopujyma je
OJUIMYHA KOMYHUKAaIMja KOjy CMO OCTBAapIJIN ca MICTPaKMBauMMa KOjI Cy 1e0 OBUX MHUII-
jaTuBa, a KOju Cy yBeK OMUIM pacIIOJIOKeHM Aa IPOAVICKYTYjy M IpyKe IOAPIIKY 3a OUII0
KOj11 IpodieM KOjI ce jaBIO TOKOM paja.
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Tademna 8.1: Tectupane cyrncraHiie ca IBbUXOBUM OCHOBHUM IIOJAIVIMa.

Wp | Hasus Popmysa InChIKey
1. Alfuzosin C19-H27-N5-04 WNMJYKCGWZFFKR-UHFFFAOYSA-N
2. Trimethadione C6-H9-N-O3 IRYJRGCIQBGHIV-UHFFFAOYSA-N
3. Nalidixic Acid C12-H12N203 MHWLWQUZZRMNG]J-UHFFFAOYSA-N
4. Clobazam C16-H13-CI-N2-02 | CXOXHMZGEKVPMT-UHFFFAOYSA-N
5. Methixene C20-H23-N-S MJFJKKXQDNNUJF-UHFFFAOYSA-N
6. Terfenadine C32-H41-N-O2 GUGOEEXESWIERI-UHFFFAOYSA-N
7. Ofloxacin C18-H20-F-N3-0O4 GSDSWSVVBLHKDQ-UHFFFAOYSA-N
8. Cladribine C10-H12-CI-N5-03 | PTOAARAWEBMLNO-KVQBGUIXSA-N
9. Nitisinone C14-H10-F3-N-O5 OUBCNLGXQFSTLU-UHFFFAOYSA-N
10. Methylergometrine C20-H25-N3-02 UNBRKDKAWYKMIV-QWQRMKEZSA-N
11. Chlorzoxazone C7-H4-CI-N-O2 TZFWDZFKRBELIQ-UHFFFAOYSA-N
12. Aminoglutethimide C13-H16-N2-02 ROBVIMPUHSLWNV-UHFFFAOYSA-N
13, | elpha-2-Piperidyl-2 bistrifluoromethy] C17-H16-F6-N2-O | XEEQGYMUWCZPDN-UHFFFAOYSA-N
quinoline-4-methanol
14. | Sulfadiazine C10-H10-N4-02-S | SEEPANYCNGIZFQ-UHFFFAOYSA-N
5, | 2amino-6-(1,2-dihydroxypropyl)-5,67.8- C9H15N503 FNKQXYHWGSIFBK-UHFFFAOYSA-N
tetrahydro-1H-pteridin-4-one
16. Sapropterin C9-H15-N5-03 FNKQXYHWGSIFBK-RPDRRWSUSA-N
Pd(Il)complex (palladium(II) complex with
17. 3-[(2-hydroxybenzylidene)amino]-2-thioxoimidazolidin | X BJKBPOHVNYFYGV-WYRZPCFZSA-L
-4-one)
18. Vinorelbine C45-H54-N4-08 GBABOYUKABKIAF-BXZSYHTRSA-N
19. Anidulafungin C58-H73-N7-017 JHVAMHSQVVQIOT-MFAJLEFUSA-N
20. Clozapine C18-H19-Cl-N4 QZUDBNBUXVUHMW-UHFFFAOYSA-N
21. Grepafloxacin C19-H22-F-N3-03 AJTTZAVMXIJGM-UHFFFAOYSA-N
22. Doxylamine C17-H22-N2-O HCFDWZZGGLSKEP-UHFFFAOYSA-N
23. Norgestrel C21-H28-02 WWYNJERNGUHSAO-XUDSTZEESA-N
24. Norepinephrine C8-H11-N-O3 SFLSHLFXELFNJZ-QMMMGPOBSA-N
25. Cidofovir C8-H14-N3-06-P VWFCHDSQECPREK-LURJTMIESA-N
26. Mirtazapine C17-H19-N3 RONZAEMNMFQXRA-UHFFFAOYSA-N
27. Meprobamate C9-H18-N2-0O4 NPPQSCRMBWNHMW-UHFFFAOYSA-N
28. Thiethylperazine C22-H29-N3-S2 XCTYLCDETUVOIP-UHFFFAOYSA-N
29. 5-Fluorouracil C4H3FN202 GHASVSINZRGABV-UHFFFAOYSA-N
30. Timolol C13-H24-N4-03-S BLJRIMJGRPQVNF-JTQLQIEISA-N
31. Treprostinil C23-H34-05 PAJMKGZZBBTTOY-ZFORQUDYSA-N
32. Trihexyphenidyl C20-H31-N-O HWHLPVGTWGOCJO-UHFFFAOYSA-N
33. Palonosetron C19-H24-N2-O CPZBLNMUGSZIPR-DOTOQJOBSA-N
34. Dydrogesterone C21H2802 JGMOKGBVKVMRFX-HQZYFCCVSA-N
35. Mexiletine C11-H17-N-O VLPIATFUUWWMKC-UHFFFAOYSA-N
36. Dexrazoxane C11-H16-N4-0O4 BMKDZUISNHGIBY-ZETCQYMHSA-N
37. Amlodipine C20-H25-CI-N2-O5 | HTIQEAQVCYTUBX-UHFFFAOYSA-N
38. Tacrine C13-H14-N2 YLJREFDVOIBQDA-UHFFFAOYSA-N
39. | Oxyphencyclimine C20-H28-N2-03 DUDKAZCAISNGQN-UHFFFAOYSA-N
40. Triamterene C12-H11-N7 FNYLWPVRPXGIIP-UHFFFAOYSA-N
41. | Valstar C34-H36.F3-N-O13 | ZOCKGBMOLCSHFP-ZQUOIODWSA-N
42. Valrubicin C34-H36-F3-N-013 ZOCKGBMOQLCSHFP-KQRAQHLDSA-N
43. Procyclidine C19-H29-N-O WYDUSKDSKCASEF-UHFFFAOYSA-N
44. Phenylephrine C9-H13-N-O2 SONNWYBIRXJNDC-VIFPVBQESA-N
45. Carbimazole C7-H10-N2-02-S CFOYWRHIYXMDOT-UHFFFAOYSA-N
46. Palonosetron C19-H24-N2-O CPZBLNMUGSZIPR-NVXWUHKLSA-N
47. Lanoxin C41-H64-014 LTMHDMANZUZIPE-YUICGFAKSA-N
48. Digoxin C41-H64-014 LTMHDMANZUZIPE-PUGKRICDSA-N
49. Sulpiride C15-H23-N3-04-S BGRJTUBHPOOWDU-UHFFFAOYSA-N
50. Profenamine C19-H24-N2-S CDOZDBSBBXSXLB-UHFFFAOYSA-N
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8.3 Bamupganuja pesyarara (Ground-truth)

3amaTak mpoBepe copTBepcke ruaTdopme je IoBepeH UCTpaKMBaYMIMa KOjU Cy 3aI1ociie-
Hu y Jladoparopuju 3a henujcky n mosnexynapry dmosnorujy. Tum qOMEHCKMX eKclepara
YMHIIU Cy XeMudapy 1 duto3u (TOKTOpaHTH 1 ITpodecopir) KOju MMajy BUIIETOIIIEE VIC-
KyCTBO y IIpoliefilypaMa 3a CMHTETICarbe CYIICTAaHIM, Y UCIIUTHBAky UUTOTKCMUYHOCTH CyII-
craHiu Ha oapehenum henmjama kaHIEepa, a y IpuIor ToMe TOBOpM BHUILIE AeceTUHA 0dja-
BJBCHVIX HaYUHMX PajioBa 13 OBe 00JIACTY Y CBETCKU PEHOMMPAHUM UaCOIMCUMA.

3a cTuIame OIIITe CIVMKE O CBUIM CKyIIOBMMA II0/IaTaKa, MCTPAKMBAUI Cy Ce HajIpe yIIo-
3HAJIM Ca CTPYKTYPOM IIOCMATPAHUX PEIIO3UTOPIjyMa, IIPUTOM Cy Cce yIIO3HAJIM ca IIoaIMa
KOjUI Cce Y IbMIMa UyBajy, a 3aTUM YOUIIN BakKHe TepMuHe 1 Bede n3mehy mux. CBaku o ko-
puirheHuX JTMHKOBA je PYYHO IperjefaH Kako 01 y MOTIIYHOCTH OMJIO IIPOBEPEHO Aa JIN Cy
rpaHe (oHe Koje cy koputithere y rpadosuma) nsmehy cyncranum (UBopoBa) peatHe, Tj. ga
JIV TIOCTOjM TPUILIET KOju cafp>ku ofgrosapajyhe enrnrere 3a cyncranige. IIposepeHe cy Ta-
Kobe 1 mmo3uinje eHTuTeTa y TpUILIETY (CydjeKaT My IpeauKar) Koje cy BakHe 3a puHaIHe
pesyJiTaTe, IOLITO OpUjeHTallja IpaHa oapelyje ImpaBall IyTame, a CAMUM TUM U PeIOCIIe
IIOAYINTA Y TeHEPUCAHOM yIIUTY. Y HOCTa CilydajeBa IIOCTOje TpaHe Koje nMMajy ode opjeH-
Taluje, Kao Ha mpuMep y ciyuajy cyncranue Terfenadine y Bio2RDF penosuropujymy, raoe
rocroju rpaHa ox kegg ligand/D00521 no drugbank/DB00342 n odpaTHo.

3a ynamnpen neduHucane 3agarke (tapretu, hemnjcke muanje u I Cs5o BpeJHOCT) pydHO Cy
130pojaHN pelleBaHTHMI CKYIIOBM IofaTaka Koju cy odyxBahenn ynutom. Takobe, ypahena
je mpoBepa MCIIPAaBHOCTU M yIOTPeOIbMBOCTHU YIINTA, OJJHOCHO IIpOBepa Aa Ju HoOUjeHu pe-
3yJITaT! 3a OAroBapajyhy cyIicTaHIly OAroBapajy II0CTaBbeHOM NuTamy. Kako Ou ce y mor-
ITyHOCTM eIVIMITHIICAJIe JbyICKe TpellIKe, JOJATHO je ypaheHa mpoBepa nodujeHnx pesyarara
kopuurhemwem PIBAS FedSPARQL annuxkanuje [[79] xoja je takohe passujena y okBupy Jlado-
paropuje. OBa mardopma omoryhasa usspimaBamwe npeneduHucaHuX (PyIHO KpeUpaHUX)
Federated SPARQL ynura Hag MHUIMjaJTHUM ¥ KOPUCHIUKI CeJIeKTOBAaHMM da3aMa ITofa-
taka. Kao m y ciyuajy SpecINT mrardopme, oBa mardopma mpyska IOAPIIKY 3a M3BOhe-
e Federated SPARQL yniura Hapg Buiire muuimjasraux nssopa mogaraka (CPCTAS, Bio2RDF,
Chem2Bio2RDF, EMBL-EBI) y3 moryhuocT momaBara KOpMCHIUKY 13adpaHOT CKyIIa I0/[aTa-
Ka.

8.4 Kopumrhene xeypucruke

Haxo je rmoxasaHO [a 3HaKOBU KoopamHarta OuajepoBOTr COICTBEHOT BEKTOpa (BUIOETHU
Cexunjy b.4) HemBocMucneno nene usopose rpada ca Cinke [7.§ Ha mBa Kractepa (mrro y
OIIIIITEM CIIyYajy He MOpa Ja BaKi) U Tako oapehyje pemosuropnjym kojem uBop mpurmaja,
I ajbe ce He MO)Ke ca curyHourhy tBpautu na he Hac PageRank BpegHocT uBopa oxBectu
10 JKeJbeHMX pesdyiata. [[pyrnm peunma, INIaBHU 3aaTak Koju ce HaMehe y oBoM TpeHYTKyY
je mpoHaJa)kelme HauMHA Jla ce IIOBEXY JBe IyTale y apTUKYJALVOHOM YBOpY (eHT. cut-
vertex), IPeKO MO3UTUBHIX U HETaTMBHUX UBOPOBA, JIM a 0Baj M300p YKIbYUM IIITO je MO-
ryhe BuIlle peJleBaHTHIX CKyIIOBa IIOfaTaKa 3a IOCTABJbEHY YIIUT, ca 00a PeIo3UTOPHjyMa.
Kao mrro je Beh odjamrmeno, apTukyIanmoHu YBOp CIIY>KM Kao CIIOHA 3a IIpejia3ak ca jeTHOT
Ha apyru penosutopujyM. OHo mITO je m duo 1MJp pa3Boja oBakBe codprBepcke IaTdopme
je m3deraBame IpeTpare CBUX JOCTYITHMX CKYIIOBa ITOJjaTaKa Kao M CBMUX IbMXOBUX ITyTarba.
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Ucupmspyjyha nperpara (eur. brute-force search) on mcTpaskuBaua 3axTeBa IIyHO BpeMeHa, a
pecypcu mocTajy mpepuire ontepehenn. Tpamuimonanuu (eHr. state-of-the-art) axropur-
MI 3a IIpOHAlaXelhe MUHIMAJIHO pasannibyher cradia 3a ImoBe3aHM TEXMHCKH rpad, Kao
To ¢y Prim-oB u Kruskal-oB anropuram, ce He MOTy IIPUMEHNUTH y CIy4ajy Kajga TexKJHe
rpaHa HuCY AeduHucaHe u Kaga ogpehene usopose Tpeda paBopusosarn. M3 uctux pasio-
ra, QITOPUTMIU 32 Tpakelbe Hajkpahe myTame namehy nBa uBopa Takohe Hemajy ynorpedny
BpenHOCT. JemHa ox Moryhux upeja je mpedaumsame GoKyca Ha TeXXIHe IpaHa U yKJbyUuBa-
e OHIIX UBOPOBA KOjI IIPeICTaBlbajy KpajeBe rpaHa ca Hajsehom rtesxmuoM. On oBe npeje ce
HAKOH JeTa/bHe IIpOBepe OAyCTalo, jep ce mocrojehe rpaHe pasiukyjy ox xeMujcke CTpyK-
Type 0 XeMJjCKe CTPYKTYpe, a TeKUHe Ce TEIIKO MOT'y MHTYUTUBHO fepuHucatn. Takas
rpodiem Oy ce Morao mpeBasuhy CTaTHCTUUKOM aHAIN30M CKYIIOBa IIOAATaKa U EbUXOBUX
TPUILJIETA, aJIM TO je IIPICTYII KOju MMa OpojHe HeJocTaTKe (CTAJIHO pauyHarbe HOBMX Bpe[l-
HOCTM) M KOjU je Of CaMoT II0YeTKa M30erHyT.

[IpBo nurame Koje ce Hamehe je Ha KOju HauMH M3adpaTu MyTame, aly Tako fa OHe 00y-
XBare IITO je Moryhe Buiiie pejleBaTHIX CKyIIOBa II0aTaKa, a Aa rydurak nadopmauuja dyme
IIITO Mamy. 3a norpede Tpaxkera KOMIPOMIUCHOT (trade-off) peliema cy nmpeoxeHe u Te-
CTMpaHe TPM XeypUCTHUKe da3ypaHe Ha CTelleHy 4BopoBa aurpada D, ,, Koje ce JJako MOTy
mnTerpucaty y Anroputam . V kopaky kama Tpeda msadparu ciemeher cycema mpuIMKom
TpaXkema IyTabe, HOBI UBOP ce MOKe 13adpaTu KopuirthemeM jeHe O TPU IpesIosKeHe
XeypUCTUKe, a Koje ce da3upajy Ha:

« Cremeny uBopa: dupa ce uBop(oBe) ca Hajsehum usnasHum cremnesom deg™ (v).

- PageRank BpegnocTi uBopa: dupa ce uBop(ose) ca Hajsehom PageRank Bpemromrhy.
OBa XeypIcTuKa je 350T jeJHOCTABHOCTH IpUKasaHa y OCHOBHOM Amroputmy B,

+ PageRank BpegHocTu paBopusoBaHor uBopa: dupa ce usop(ose) ca Hajsehom Pa-
geRank Bpennorhy koja je KopuCHUUKY HaBoheHa.

KoHrenT npBe qBe XeypucTHKe je jacaH, 3aTo ux Hehemo mocedHo ommcmBaty, JOK 3a
tpehy xeypuctuky tpeda matm momatHo odjammere. Xeypuctuka Pasopusosanu PageRank
je yBeneHa 3dor HaBoheHor (popcupanor) n3dopa YBOPOBa, KOju je moTpedaH IpeaycIoB 3a
daBopusoBame ofpeheHNX CKyIIOBa II0JaTaKa y 3aBUCHOCTY O 3a1aTOT IIUTarkba. 3a II0Tpe-
de oBe xeypucruke y rpag ce momaje jour jemaH GUKTUBHY YBOP ca BIUCOKUM paHroM. Heka
je oBaj uBop o3HaueH ca peujy RANK (Ciuka ) Iberos BUCOKM paHT ce MO)Ke BELITaUKN
CTBOpUTM Tako mTo he cBu uBopoBu n3 D, ,, UMaTy rpaHy Ka ieMy. Ha oBaj HaunH OH Tako
rocraje dSutaH 4BOp rpada, anm y UCTo BpeMe U YTUI[ajaH, jep CBOjOM CHaroMm Moske rosehartu
Ba)XHOCT IPYTUX YBOPOBA J0JaBarmeM rpaHe Ka wnma. [IperxomHo momare rpate (ka RANK
YBOpY) U IrpaHe OJ BIUCOKO PAaHTMPAHOT Ka HICKO paHTMPaHOM YBOpPY MOTy aa nosehajy Ba-
JKHOCT ,cIadujnx’ uBopa de3 rydivera napopmanmja o mocrojehoj ctpykrypnm rpada, jep cy
OHe cauyBaHe y IIPBOM BEKTOPY S. AKO je IOTpedHO a y YIUT YKIbYyUMMO c1ad0 paHTMpaHu
4yBOp, y o3Hauu weak (Ha mpumep, PIBAS wnu CHEMBL uBopose), Taga ce y D,, ,, oJaje HOoBa
rpana oq RANK ka weak uBopy. [omaTHo, m3adpaHUM UBOPOBMMA C€ MOTY JOAATU II€TJhe
(self-loops) xoje dmaro yruuy Ha noBeharbe BUX0OBOT paHra, 3a pa3iuKy o GUKTUBHOT YBOpa
KOjI TO pafy focTa HarnamnreHuje. OBaj IpUCTYII HIje KOpUIIheH Y IpeaIoKeHOM aJrOpIUT-
My, Beh ce camo HaBOU Kao ajJTepHATUBA KOjy Tpeda MOAaTHO MCIUTATU. [JOMEHCKO 3Hambe
KOje ce KOPUCTHU Y OBUM CUTYyalljaMa je CMEeLITeHO Y I1oceOHO0j OHTOJIOTHjI KOja je pa3BujeHa
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3a OBy HaMeHY Repolntegration.owl, a xoja je onucana y Cexuujn @ 3a cBaKM CKyII ITojaraka
(pemmosuTopujyMm) ce uyBa Herosa apuianjaija, TeMaTKa KOjoM ce daBM, KIbYUHM TEPMI-
HM 1 fApyro. Ha ocHOBY mocTaB/beHOT INTarba Ce BPIIY IIpeTpara OHTOJIOTH]e, Koja CIYKI
Kao dasa JOMEHCKOT 3Hama U U3 Koje ce nodujajy nHpopmalja o peieBaHTHIUM CKYIIOBU-
Ma roparaka. Te mHpopMalje ce 3aTM KOPICTe 3a JOoAaBame ogpeheHux rpana y rpady
xoje paBopusyjy usadpane uopose (Bumetn Tadeny B.d koja nmpukasyje panr BpegHOCTH 3a
CBaKu YBOp HakKoH (dasBopm3aruje PIBAS u Chembl uBoposa).

3:bindingdb/50017376
5:chebi/9453 8:pubchem/5405

o< N>R

HEMBLLT157_>< ' - dtughank/DB00342
A

7 :Phargkb/ ¢

4:kegg_liga I

9:chembl/CHEMBL17157

6:chembl/C

10:kegg_ligand/C07463

11:drugbank/DB00342
12:bindingdb/50017376

Cnuxka 8.1: ®aBopusaruja PIBAS, Chembl u Kegg_ligand uBoposa.

Tadesna 8.2: PageRank BpemHOCTM YBOpOBa IIpe 1 HAKOH (aBOpuU3aluje.

PageRank PapopusoBanu PageRank

Cxkyn Panr | Ckyn Panr
8:pubchem/5405 0.1453 0:pibas/111 0.1482
1:kegg_ligand/C07463 0.1416 9:chembl/CHEMBL17157 0.1482
4:kegg ligand/D00521 0.1207 | 1:kegg_ ligand/C07463 0.0886
2:drugbank/DB00342 0.0922 | 10:kegg_ligand/C07463 0.0724
10:kegg ligand/C07463 0.0647 | 8:pubchem/5405 0.0492
3:bindingdb/50017376 0.0605 | 4:kegg ligand/D00521 0.0395
5:chebi/9453 0.0951 | 5:chebi/9453 0.0345
0:pibas/111 0.0350 | 2:drugbank/DB00342 0.0219
6:chembl/CHEMBL17157 | 0.0350 | 3:bindingdb/50017376 0.0144
7:phargkb/PA451619 0.0350 6:chembl/CHEMBL17157 0.0094
9:chembl/CHEMBL17157 0.0350 7:phargkb/PA451619 0.0094
11:drugbank/DB00342 0.0350 11:drugbank/DB00342 0.0094
12:bindingdb/50017376 0.0350 12:bindingdb/50017376 0.0094
13:chebi/9453 0.0350 | 13:chebi/9453 0.0094
14:pharmgkb/PA451619 0.0350 | 14:pharmgkb/PA451619 0.0094

RANK usop 0.3267

IIpimep dasopusaruje u u3dopa qogaTHIX 9BopoBa je nar y Tademu 8.3 Ilopex uBoposa
ca o3HakoM 0 u 22, 11pBO je paBopu3oBaH UBOp 7:chebi, umju ce paHT MCTUUE Y NPBU IUIAH,
IIOK Ce y IPYroM CIyuajy To Aelrasa ca uBopoMm 21:kegg ligand.
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Tadena 8.3: PaBopusarnmja CHEBI u Kegg_ligand uBopa.

CHEBI Kegg_ligand
Ckyn Panr Ckyn Panr
5:chebi/9453 0.1302 | 4:kegg_ligand/D00521 0.1356
0:pibas/111 0.1101 | O:pibas/111 0.0978
9:chembl/CHEMBL17157 0.1101 9:chembl/CHEMBL17157 0.0978
1:kegg ligand/C07463 0.0707 | 1:kegg ligand/C07463 0.0990
10:kegg_ligand/C07463 0.0562 | 10:kegg_ligand/C07463 0.0510
8:pubchem/5405 0.0420 | 8:pubchem/5405 0.0447
4:kegg ligand/D00521 0.0342 | 2:drugbank/DB00342 0.0491
2:drugbank/DB00342 0.0204 | 5:chebi/9453 0.0374
3:bindingdb/50017376 0.0142 3:bindingdb/50017376 0.0191
7:phargkb/PA451619 0.0094 6:chembl/CHEMBL17157 0.0094
6:chembl/CHEMBL17157 0.0094 7:phargkb/PA451619 0.0094
11:drugbank/DB00342 0.0094 | 11:drugbank/DB00342 0.0094
12:bindingdb/50017376 0.0094 12:bindingdb/50017376 0.0094
13:chebi/9453 0.0094 13:chebi/9453 0.0094
14:pharmgkb/PA451619 0.0094 14:pharmgkb/PA451619 0.0094
RANK usop 0.3557 | RANK uBop 0.3122

8.4.1 WM300p MHNIMjaJINX UBOPOBA

Omno mTo Tpeda mocedHO HarIacuTH je M3d0p MOUETHUX UBOPOBa Off Kojux Kpehe dop-
MUpame IyTama. Y O0BOj JOKTOPCKO] MMCEPTAlUji je rmocedaH aKI[eHaT CTaBbeH Ha HOBe
MHCTUTYLMje KOoje XKeJle 1a CBOje IoJaTKe yunHe jaBHo goctynHuM. OTyna cy y Behmau nmpu-
KasaHUX IIpMMepa IIOYeTHU YBOPOBM YIIPABO TaKBM CKYIIOBH, a 3a IIOTpede AeMOHCTpaIje
Mertonosoruje cy uckopuithenu PIBAS u Chembl ckynoBu. Y ciydajy fa TakBUX CKyIIOBa
HeMa, aJiropuraM IocedHO Tpeda a BOAM pauyHa Ha M3adpaHU UBOPOBU HUKAKO He dymy
OHM Koju cy msosnoBaHu. OBy uBopoBM ce Mory mojasuru y D, ,, HakoH TpaHchopManuja,
Tj. HAaKOH oIlepaluje y Kojoj ce n3 V,, ,,, dpuire nocra Herocrojehux rpaHa.

Y cutyanuuju Kajga HeMa HOBUX CKyIIOBa II0JlaTaka, y eKCIIepMMeHTIMa ce IT0Ka3aJo 1a je
3a MHULVjATHU YBOp Hajdobe 13adpaTyl UBOp ca IPOCEUHNM, a He HajBehuM paHrom, jep he
yIpaBo 4YBOpoBU ca HajBehuM panrom odesdenury mehycodHo nmoBesuBame CKyIoBa IpeKo
penosuropujyma. Ilokasano ce qa TakBM YBOPOBM, Y YJIO3M apTUKYJIAIVMIOHNUX UBOPOBA, Ca-
IprKe BeNVMKM Opoj TpaHa KOju Mae Of U Ka IbMMa U Tako IToBehaBajy LIaHCY 3a OBe3UBabhe
peno3uTopujyma.

8.5 Pe3ynaratn

Y 0Boj cexumju cy mpukasaHu godujeHu pesyaratu 3a 50 n3adpaHuUX CYIICTaHIY KoOje CY
nate y Tadenn . 3a cBaKy CyIICTaHIy aJITOPUTaM je IIOKPEeHYT IIeT IIyTa, 32 CBaKy Xeypu-
CTUKY I0cedHO, IIpM YyeMy Cy TpaskeHe oAroBapajyhe myrame koje he mosesaTtu nBa penosn-
topujyma, Chem2Bio2RDF u Bio2RDF.

Y Tadenu 8.4 je mpuKasaH 3a0KpY»KeHU IIpOCeUaH Opoj pelleBaHTHUX CKyIIOBa ITOfaTaKa
koju cy odyxBaheHM yIHUTOM 3a CBaKy XeypMUCTUKY, Kao U IIpaBe BpeQHOCTM (eHT. ground-
truth) Mo Kojux ce QOLLIO Py4YHOM IpoBepoM. I[IpmkasaHu pesynraTu y Tadeiu ce OgHOCe
caMo Ha IIMTarbe O TapreTrMa Ha Koje YTUdy JIEKOBH, IIOILITO Cy pe3ysraTy 3a henmjcke -
unje u IC5p BpeMHOCT CAMYHM M HeMa ux morpede mocedHO mpukasmBatu. Tpeda mmaTu
y BUAY HAa cy 3a morpede eBajlyalfyje y o03Mp y3eTM caMo CKyIIOBHU ITIOfaTakKa KOji Cafpke
peJjieBaHTHe ITofaTaKe (Be3aHe 3a IIOCTABIbEHO IINTAbE), IAKO KPajEbyl YIIUT TOM IIPIIINKOM
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MO>Ke 0OyXBaTUTHI M JpyTe CKYIIOBe ITofaTaKa.

Tadena 8.4: Bpoj nzadpaHux pesleBaHTHMX CKYIIOBa IOfaTaKa 3a Taprere, 3a CBaKy Xeypu-
CTUKY ITOCeJHO.

InChIKey Crenen PageRank ®as. PageRank Tauna BpegHOCT
WNMJYKCGWZFFKR-UHFFFAOYSA-N 4 4 6 6
IRYJRGCIQBGHIV-UHFFFAOYSA-N 0 4 6 7
MHWLWQUZZRMNGJ-UHFFFAOYSA-N 0 0 4 7
CXOXHMZGEKVPMT-UHFFFAOYSA-N 0 4 6 7
MJFJKKXQDNNUJF-UHFFFAOYSA-N 4 4 6 6
GUGOEEXESWIERI-UHFFFAOYSA-N 0 0 5 6
GSDSWSVVBLHKDQ-UHFFFAOYSA-N 0 0 0 8
PTOAARAWEBMLNO-KVQBGUIXSA-N 4 4 5 6

U3 pesyitaTa ce MoKe IPMMETHUTH Ja je HajepMKacHMja XeypUCTUKA YIIPABO XeyPICTUKA
dasopuzosaru PageRank. YKbyuuBarme TOMEHCKOT 3Haba I1000JbIIIaBa KOHAUHE pe3yJiTaTe
aJITOpPUTMa, IIITO HaM TOBOPM Jia Ce aITOpPUTaM MO)Ke I Aajbe yHanpehnsatyi HoBUM moMeH-
CKIM 3HambeM Koje je ImocedHO 3HauajHO Kaja Cy HeIIO3HATY PeCypCU MHTETPUCAHN Y YNUTAB
cucteM. PeTku cy ciyuajeBu y Kojuma Degree xeypucCTHKa ycIleBa J1a II0BeKe ITyTame IIpeKo
pernosuTopujyma. Yak u Kaja je To cirydaj, ymuT odyxBara Many Opoj peleBaHTHIX pecypca.
Taxkobe, oBaj mpucTymn Huje mogecaH M3 MPAKTUUHUX pasjIora, jep JOBOAY IO BEJVKOT IpaHa-
1a I reHepucama Beher dpoja ynnra. I'panarme yrnura qOBoAM OO YCIIOPEHOCTU ILIATdOpMe,
jep Bemku Opoj ynmra IoapasyMeBa BIUXOBO M3BpIIIABarbe M JOJATHY eBalyanujy. 3a pa-
3nuky ox Degree xeypucrtuxe, PageRank xeypuctuka naje mocra doibe pesyiTaTe 110 IUTADY
13d0pa peJieBaHTHUX CKYIIOBa, YKJbyuyjyhu 1 Behu mporjeHar yCreIHocTi y IIoBe3UBaby
nyTama. bosu pesynraru ce odjallmbaBajy UMBEHAIIOM Ja Cy HajdoJbe paHTMpaHy YBOPOBIU
II0Be3aHY Ca MHOTUM YBOPOBMMA, I1a je CAaMVM TUM J IIOBe3VBarbe ITyTarma Jakine. OCHOB-
HIJ HeJJOCTaTaK OBOT IIPICTYIIA je HeMOTI'YNHOCT YKJbyUlBamkha HOBUX CKYIIOBA ITOJIaTaKa Koju
1Majy Manu Opoj Be3a, IIa CaMUM TUM 1 Manu paHr. Ha nmpumep, cyncranua us Jladoparopu-
je je moBe3aHa caMo ca jemHOM cyIicTaHIioM u3 ckyna KEGG u Kao TakBa je HeIIpMeTHaA 3a
AJITOPUTaM 3a Pas3NMKy OJ OHUX Koje ITOTHYY V3 BeJVMKNX MHUIMjaThBa. Takobe, oaj mpu-
cTyIr HeMa MoryhHoOCT odyxBaTama HajpejleBaHTHHJUX CKyIIOBa II0JjaTaKa 3a CBAKO IIOCTa-
BJEHO ITUTalbe, a 0 ueMy je Beh dmito peun. HakoH momatHe mpoBepe qodmjeHuX pesyirara
mokasaHo je na ce kopuitherem SpecINT codrsepcke mardopme (Pasopuszosanu PageRank
XeypUCTUKA) qoduja IpeIus3HOCT 0 86% y IOKPUBalky HajpeJeBaHTHMjUX CKyIIOBa ITOfaTa-
Ka 3a Taprere JiekoBa. [IperusHoct oxx 71% u 75% je nmocturnyra 3a henujcke anuanje u [ Csg
BpPeOHOCT, peoM. BaKHO je HAaIlOMEHYTU Jja pe3yJITaTy MOTY Ja Bapupajy o TpeHyTKa 10
TpeHyTKa IIITO 3aBMCK OX JOCTYITHOCTU OAroBapajyhux engnonnTa. [pyrum peunma, Heke
rpaHe y rpady mMory dmuty odpucaHe YIIM AOJATEe TAKO A pefociie]] IOBe3MBamkha IO yIINTa
MO>Ke OVMITU HEILTO JPyTauu;jL.

ITopen m3dopa pesleBaHTHUX CKYIIOBA, TECTMpAHA je M MICIIPABHOCT TAaKO I'€HEpPMCAHUX
ynmnra, jep Beamku Opoj m3adpaHUx CKyIoBa He rapaHTyje [a he ce myTarbe IIOBe3aTH y
apTHKyJIanuoHoM uBopy. Mako xopuurhemem rpada qodujamo MexaHmsaM 3a 00MIasakK U
MpeTpaKMBaIbe PENO3UTOPUjyMa, HeKajia ce JelllaBa Ja He II0CTOj/ rpaHa Koja IoBe3yje I10-
CJIeIbY UBOP y IyTamI ca apTUKYJIAlMOHIM YBOpoM. Yak M aKo TakBa IpaHa IIOCTOjM, TO
He 3HauM Jia je eHa opujeHTalmja ogrosapajyha. ¥ oxo 13% TakBux ciydajeBa ymuUTU He
MoOry OMUTU HallpaBjbeHU. Taja je HeOIXOJHO CIIPOBECTY AOAaTHe MOAMUKaIje aJrOpUT-
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Ma Kako Ou y 003mp Omiam y3eTu M OBAaKBM CIyuajeBH, IITO JOJATHO YCJIOKEbaBa aJrOpU-
taM. Ha nmpumep, 3a xeMujcky cTpyKrypy kojoj ogroapa InChIKey = GSDSWSVVBLHKDQ-
UHFFFAOYSA-N myrame je Hemoryhe mosesartu y usopy 14:pubchem (Cinuxa B.d). Camum
TUM HI pe3yJiTaTy He MoTy dutu BpaheHn Ha oBaj HaunH, Beh ce mperpaskuBarme Mopa cIipo-
BECTU PYYHO, Tj. YIIUT IO YIIUT 3a CBaKMU CKyII mocedHo. 3a 1300p apTUKYIAI[MOHOT YBOpa
(uBOpOBa) KOjU Ce KOPMCTH 3a IOBe3UBarbe ABa Tpada y3eTi Cy OHU CKYIIOBM OKO KOjUX CY
nsrpahena oda penosmuropujyma. M3dop TakBUX CKyIIOBa, KOjU Cy IIOMEHYTHU y KOpaky 1
(Intersection = {Ry N Ry}) Hpouenype [l, je orparmuen ua ckymose PubChem, Kegg, Chebi
n DrugBank. OBo cBakako Huje orpaHmnuaBajyhm ¢akrop miaatdopMme, a OBAKBO OrpaHmye-
e Ce HY)KHO YBOAM 300T UMIbeHUIIE 1a Ce MHULMjaTUBe yBeK KOHI[ETPUIITY OKO 3-4 cKyIia
IojiaTaka Koji Cy y cepu MHTepecoBama, a OHJa CBe APyTe CKyIIOBe MHTETPUIIY ca HhUMa.

44:pharmd@yPA450684

39:pubch‘l3288597

37:ch@7731

d/C07321

26:chem| HEMBL4
27:drugb DB01165

28:b|nd|ng.5mmﬁ_u

Cnuxa 8.2: I'pad n qurpag 3a InChIKey = GSDSWSVVBLHKDQ-UHFFFAOYSA-N.

Kao momarak ciyuajeBuma xopuirhema us Cexnuje [1.J, sa cBaky xemumjcky cTpykrypy
(Mn) je mpumemena Pasopusosanu PageRank xeypucmuxa. Tadena B.5 mpukasyje Spoj Bpa-
hennx pesysrara 3a Taprere, henujcke nuuunje n 1Cs5g BpeZHOCTHU 3a CBAKU PeCypc mocedHoO.
YV mmmpem KOHTeKCTy, oBa Tadesa faje KpaTak Iperjief JIOKal(ija Ha KOjuMa Cy CyIICTaHIle
TeCcTUpaHe I I/Ie Ce JOMATHU Pe3yJITaTy, YKOJIUKO Cy moTpedHu, Mmory rnponahm.

Tademna 8.5: Bpoj modujeHux pesynrara 3a m3adpaHe cyIcraHile. 3a CBaKy CYICTAHILy je IPU-
KasaH Opoj mpoHahenux taprera (target), henujckux munuja (CL) u [ Csg BpegHOCTHM, 32 CBaKU
01 perio3uTOpujyMa, yKibyuyjyhu u HoBe ckynose mogaraka CHEMBL u CPCTAS.

Bio2RDF Chem2Bio2RDF CHEMBL CPCTAS
WUp | Target CL ICso | Target CL ICs | Target CL ICyy | Target CL ICjhg
1. 4 0 0 0 0 0 32 2 6 1 1 1
2. 1 0 0 0 0 0 129 0 0 1 1 1
3. 1 0 0 0 0 0 161 0 0 1 1 1
4. 1 0 0 0 0 0 7 0 0 1 1 1
5. 5 0 0 0 0 0 2 0 0 1 2 4
6. 7 0 0 2 0 0 210 10 29 1 1 1
7. 3 0 0 0 0 0 260 2 2 1 1 1
8. 10 0 0 2 0 0 170 24 27 1 1 1
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8.6 Ilopebeme ca gpyrum miardpopmama

Y oBoj cexunju je npukasHo mopeheme SpecINT codrBepcke maaTdopme ca Apyrom Be-
aukom miarpopmom, Open PHACTS (Open Pharmacological Concept Triple Store) [44], xojy
kopucte dpapmareyrcke komnauuje. Open PHACTS je eBpoIicKa MHULIMjAaTIBa, OCHOBAHA O
ctpane Innovative Medicines Initiative, unju je ummb qa omoryhu jebruuuje u Op>ke OTKpuU-
Bame HOBUX JekoBa. Open PHACTS mHTerpuiile nogaTke 13 CKyIoBa IojaTaka Kao IITO Cy
ChEMBL, neXTProt, ChemSpider nu DrugBank ma du ce xpeupaso Builie o7 3 MUIMjape ce-
MaHTUUK! IIOBE3aHNX TPUILIEeTa U3 00IacTy IpUpoaHMX HayKa. Mako je SpecINT codrBep-
cka maTdopMa proof-of-concept mpojexar, u3ajHUpaHa ga paay ca BUIIE Pello3UTopujyMa
de3 3ajemHMUYKe OHTOJIOTHje U3Mel)y BUX, OHA MIMa CIIOCOOHOCT a BpaTy HajHOBUje pe3yJI-
TaTe, JIM U [1a VHTerpylile HOBe CKyIIOBe II0JjaTaka. Pecypcu Koju ce KOpuCTe y eBalyary-
onoM mporiecy 3a SpecINT cy npukasauu y Cexunmju B.2 (ykmyuyjyhn u muxose Bepsuje).
[Be mnatdopme cy ynopehene ca acnexra BpaheHux pesysrara 3a yHeTy CyICTaHIy, IpU
yeMy je IJIaBHU LIJb OBOT mopehema na ce mokaxe aa Federated SPARQL ynutn nodujenn
nomohy miardpopme Mory ma mnpyske KOMILUIEMEHTapHe pe3yJsITaTe y OMHOCY Ha pesyJTaTre
koju cy modmjernu nomohy Open PHACTS Discovery Platform [45]. 3a morpede mopebhema
IIoCMaTpaHa Cy Kao M paHmje Tpu 3ajgaTaka: 1) taprerwu, 2) henmjcke nuHuje, n 3) ogrosa-
pajyhe IC5, Bpenaoctu. EBanyaumnja je odyxsarmia 24 ynuta, o 8 3a CBaku 3agaTax, [Ipu
wemy cy ymutu 3a SpecINT reHepucaHyu Ha HauWH Koju je panumje ommcan y Cexiuju [1.5.
Open PHACTS nnatdopMu ce Mo)Ke NPUCTYIUTI Ha JBa HaumHa, npeko API mosmsa mimn
npeysumamweM KomiuteTHOT RDF ¢ajia ca cBuM nmogarmma Hax KOjUM ce 3aTIIM U3BPIIABA]jY
xkiacuyay SPARQL ynutu. V nyxy numbeBa codTBepcke miatdopme Koje je oBe ommmcaHa,
nsadpat je panx ca rdf pajmosuma. IIpumep SPARQL ynura koju mpukasyje cBe Taprere 3a
CXOXHMZGEKVPMT-UHFFFAOYSA-N xeMujcKy cTpyKTypy je maT y Jluctunary El] Y cae-
nehem TekcTy je mpukasaHa u odjallImeHa pasinKa y pe3yJITaTiuMa Koju ¢y qodujeHu momohy
oBe IBe IIaTdopMe.

3a cBaky InChIKey BpemHOCT Koja je kopuirheHa kao ynas y SpecINT, nponahesn je oxro-
Bapajyhu URI cyncranie xoju je kopuurthen y Open PHACTS nnatrdopmu. Excriepru us Jla-
doparopuje cy mpoBepuu Bpahene pesysrare ca ode rargopme u CIpoBeIn BUXOBO IIOpe-
beme. Jeman meo TecTmpaHuX cyncraHuy 1 BpaheHMx pesyiraTa 3a TapreTe Cy IIpUKa3aHU y
Tademu 8.6, Moxe ce mpuMeTuTH fa je pasiauka y Spojy BpaheHux pesyirata pesaTusHO Ma-
na. Y BpaheHum pesynrarmma ocToju BelImKo npekianae, jep ode miardopme odyxparajy
ChEMBL ckyn nomataka. 3a nurame tapreta SpecINT mnpyska KOMILIEeMeHTapHe pe3yJiaTaTe
Koju cy podujenn n3 DrugBank ckyna (1 ca Bio2RDF n ca Chem2Bio2RDF penosutopujyma),
kao u PIBAS ontonoruje. Open PHACTS API Huje BpaTuo oBe AOAAaTHE pe3yJTaTe MakKo je
DrugBank xao cKyn yKibydeH y 1uatgopmy, I1a oTya IIOTHUYe Ta Maja pasjuKa y pe3yiTa-
tuMa. [Ipeknanama aBe ratdopmMe Cy qocTa Besdnka U y ciydajy henmjcknx ananja u [ Cig
BpeqHOCTH, Iowto ode matdopme odyxsarajy EBI-RDF ChEMBL u DrugBank ckymose 1o-
nataka. MehyTtum, 3a xemujcky cTpykrypy kojoj onrosapa InChlKey=GSDSWSVVBLHKDQ-
UHFFFAOYSA-N, Open PHACTS nipy>ka Bullle pe3yJTaTa 3a TeCTUpaHe henmjcke 1nHMje HEro
SpecINT. HoBu ckynosu y Open PHACTS mHULIMjaTUBY Ce CTAJHO IOOajy, a CTapyu 0OHABIbAjy
300T IoceioBaba BeJIMKIX pauyHapCKIUX pecypca, IITo ce 3a SpecINT He MoOKe YBEK TapaHTO-
BaTH. JlogaTHO, CBU KOOMjeHM pe3yJITaTu Cy jaBHO qocTymHu Ha figshare permosuropujymy*.

'https://figshare.com/articles/Evaluation/6352496
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PREFIX rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22—rdf—syntax—ns#>

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

PREFIX xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#>

PREFIX rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf—schemai>

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

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

SELECT (count (distinct ?target_op) as ?count_op) (count (distinct ?
target_specint) as ?count_specint) (count (distinct ?matching) as
?count_matching)
FROM <http://cpctas—lcmb.pmf.kg.ac.rs/2012/3/PIBAS/CXOXHMZGEKVPMT—
UHFFFAOYSA—N.rdf>
WHERE
{ ?target_op ?p 70.
FILTER (CONTAINS (str (?target_op), "http://rdf.ebi.ac.uk/resource/
chembl/target/")) .

SERVICE SILENT <https://www.ebi.ac.uk/rdf/services/sparql/>
{ ?activity rdf:type cco:Activity
?activity cco:hasMolecule chembl_molecule:CHEMBL70418.
?activity cco:hasAssay ?assay
?7assay cco:hasTarget ?target_specint.

BIND (IF (?target_specint=?target_op, ?target_specint,"") AS ?
matching)

}

JImctuur 8.1: Ilperpara taprera 3a sek Clobazam (mosnat jomr mox mMmenuma Onfi u
Sympazan).
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Ha ocHOBY modujeHux pesyirara, 3akbydyjeMo fa 0da IpuUCTyna IpyXajy Kodpy mosna-
3HY OCHOBY 3a IIpeTpa’KMBarbe IoJjaTaka oj mHTepeca. Mako cy pasiuke namehy permosuro-
pujyma maite, ode miar¢pome MOTy Aa IOHYe KOMILUIEMEHTapHe pe3yJITaTe MCTPaKMBAUKO]
3ajeIHULM IITO je U Omo LMk oBOT nmopehema. [pyrum peumma, KBAHTUTATUBA pa3jnKa y
BpaheHNM pesyiTaTuMa Hije TOJIMKO OMTHA, KOJIMKO Ja ce IoKake aa ode miardopme Mory
Ja Jajy JOIPUMHOC U IIOCIIelle Jajba MICTPAXUBamka U Aa je capaama nm3Mehy mHcTuTynumja
Ha III00aTHOM HUBOY HeomnxomHa. 30or Tora he y HEKOM TpeHYTKY CBU pe3yJITaTyl HOBUX
eKCIlepiMeHTa Koju ce nodujy y Jladoparopuju Outu y mOTIIYHOCTY AOCTYITHU MCTPasKM-
Baukoj 3ajequuiu kpo3 PIBAS ontonorujy. Taxohe, u Open PHACTS u SpecINT, npyxajy
MoOTryhHOCT 3a MHTerpanmjy HOBUX CKyIIOBa IIOfaTaKa TaKo je IPOCTOp 3a Jajby capafrby Ha
BIIIIEM HIBOY Beh oTBOopeH. AKO ce mopepe JOAATHU alaTy Koje Ipyskajy ode rurardop-
Mme, Open PHACTS Discovery Platform ux mocenyje 3HaTHO BUIIIe KaO IIITO je ¥ OYEKMBAHO.
3d0or BenmuuHe MHUIMjaTHBe, Opoja YKIBYUEHNUX MHCTUTYyLMja (27) 1 MCTpakuBaua, Iopes
nHTerparuje noparaxka, Open PHACTS je nocra naxmbe ocBeTno rpadguukom narepdejcy u
BM3yeJIM3alj1 pe3yITaTa, Kao I ajlaT!Ma KOjI OJIaKIlIaBajy IpeTpary U JOHOIIeHe JaJbIX
OJlIyKa.

Tadena 8.6: bpoj modmjenux pesynrara. JemaH qeo TecTMpaHUX KJbydeBa 3a IIPeTpary TapreTa
JIeKOBa.

Un InChlKey OpenPhact  SpecINT
1. WNMJYKCGWZFFKR-UHFFFAOYSA-N 32 40

2. IRYJRGCIQBGHIV-UHFFFAOYSA-N 129 132

3. MHWLWQUZZRMNG]J-UHFFFAOYSA-N 161 163

4. CXOXHMZGEKVPMT-UHFFFAOYSA-N 7 10

5. MJFJKKXQDNNUJF-UHFFFAOYSA-N 2 13

6. GUGOEEXESWIERI-UHFFFAOYSA-N 210 220

7. GSDSWSVVBLHKDQ-UHFFFAOYSA-N 260 267

8. PTOAARAWEBMLNO-KVQBGUIXSA-N 170 183
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Huckycuja

3dor jacHuje ciMKe 0 caMMM NPUHLUIINMA paja codpTBepcKe IIaThopMe, y IPeTXOTHOM
TeKCTy ce Huje odpahana mocedHa makma Ha HaumHe Ha Koje ce rpadOBU MOTY ITOBE3aTH.
TpeHyTHU IpUCTYI, OBe3uBaibe rpadoBa IoMohy jemHor uBopa (CIerpMBameM), ce I0-
Ka3ao Kao IMPUCTYI KOju HaM JOHOCHU HajBuille deHeduTa Y KOHTEKCTY Opoja pesieBaHTHUX
CKyIIOBa ITOfIaTaKa, MICIIPaBHOCTH yIiuTa 1 Opoja BpaheHnx pesyirara. ¥ 0BOM IIOIIABIbY I10-
cedHo he duTy IpOKOMeHTapMCaHY PA3INUNTI HAUMHY IT0Be3VBatba rpadosa u odjarimeHe
pasiuKe Koje OHM JOHOCE Y OJHOCY Ha TpeHyTHU Npuctyi. Takobhe, y oBom normnasy Sduhe
peun 1 o rpadoBMMa KOju HUCY KOMILJIETHI, a KOjI Ce MOTY IIPOCJIEeUTI Kao yJya3 y ajro-
puTam, 1 IpoMeHaMa Koje OHI y atroputmy qoHoce. Ha xpajy mornasma duhe mat nperien
orpaHmnyera codprBepcke maaTdopme, Kao 1 Mpeasios3n 3a mweHo dyayhe ynanpehnsame.

9.1 Pa3nmunTy HaUMHM OBe3NBamwa rpagosa

V xopaky 6, [Ipoueaype [, mosesmBame rpada ce MoxKe M3BeCcTH Ha BuIlle HaumHa. Ha
mpuMep, IOpef Cliajara (CIerbrBaba) [Ba UBOPA Yy jeflaH YBOp, Kao ILITO je To ypaheHo
ma Couuu 7.4, crajame nBa rpada ce MOXe ypaauTu M IO BHIIE YBOPOBA MCTOBPEMEHO
(Crmka P.1). V oBoM ciryuajy s3a crajame mBa rpada cy nckopumnrhenn usoposu 5:bindingd-
b/50017376, 7:chebi/9453 u 4:pubchem/5405.

CyIuTiHA alropuTMa OcTaje HermpoMerseHa, jep Teopema [A.4 maje oarosop Ha murame
KOju YBOp IIpMIIafia KojeM peros3uropujymy. MehyTum, ocHOBHM HemocTaTak OBOT IIPUCTY-
Ila je cBe Marby OpOj UBOpPOBA BaH IIpeceKa KOjUI CMalbyje BepoBaTHOhWY clajarba IyTama y
jemHoM uBopy. [{omaTHO, BenuKy Opoj YBOPOBaA Yy MPeECeKy ca BeJIMKUM cTelleHOM rnoBehaBa
MOTyhHOCT 32 MIMOWIaKEHe ITyTama ca J{Be CTpaHe IIPYUIMKOM IIXOBOT CIIajarka. 3aTo je
OBaj TIPUCTYII U3SETHYT U 3aMeHeH OHUM IIPICTYIIOM KOji je IpeICTaBlbeH y Aropurmy B,
I7ie ce IOBe3MBarbe rpadoBa yBeK paay IPeKo jeJHOT YBopa. Y ciydajy Aa IyTame He MOTY
7la ce IIOBEKy, KOHCTpYMUIIIe ce HOBU rpad (y IeTsby) KOji paai clellJbYBambe 110 JPYTroM UBO-
py. Hdpyrum peunma, Sojbe pelllerbe IpecTaBba IeT/ba ¥ K0joj ce rpadoBU yBeK IOBE3Yjy
IIPEKO je[HOT YBOpa, HEro Aa ce IoBe3MBame rpadosa paau y BUIIE YBOPOBA OMjeTHOM U
TaKO pU3MKyje ¢asa crajarma IyTama.

Ha npyroj crpann, nopex noBe3uBatba rpadoBa roMmohy uBopoBa, Ba rpaga ce Mory IIo-
BesaTy 1 omohy rpase (rpana) (sumern Cimky P.d). Kao u mo cana, 3a m8a ,ucra” uBopa koja
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Cruka 9.1: IloBe3uBatrbe Ba rpada ciaenbiBambeM BIIIIE YBOPOBA.

Cy IIOBe3aHa IPpaHOM IIJb je HAaIIpaBUTH IIyTabe ca 00e CTpaHe YIIPaBo A0 TUX YBOPOBA. AKO
ce MaJIo JOJbe caryiefiajy CTBapy, OBaKaB HAUMH II0Be3VBama je caMo jelHa BapUjaHTa OHOTa
1rTo je Beh u ypaheno. Mehyrnm, jequa dutHa pasnnka je Ta IITO Kafa MMaMoO ITOBE3UBAE
IIPEKO jeTHOT uBOpa, Taj uBOp oMoryhasa orpanmnuaBame y Opojy Bpahenux pesyirara (me-
hypesynrara) y HapenHOM 0odpaciy (uradiony rpada) Koju je mosBaH, JOK ce Ha OBaj HAUMH
dpoj Bpahenux pesynrara nosehasa. ¥ capanmn ca ucrpaxusaunma n3 Jladoparopuje mo-
HECEH je 3aKJby4akK Ja je IIOBe3MBame IIPEKO jeJHOT UBOpa MIIAK ONTUMAJHIje pellerbe ca
acriekTa Op3uHe U KojauuuHe BpaheHux pesynrara.

39:pharmg

Cnuxka 9.2: IloBesuBame fBa rpada nmomohy jemHe miy Bullle TpaHa.

Hame, nBa rpada ce MOry moBesaTu U IPaHOM KoOja CIiaja UBOpPOBe KOju He IIPUIAajy
MCTOM CKyIly mojaraka. Ha mpumep, rpana ce moske momatu usmely usopoBa KEGG (pe-
nosutopujym 1) u DrugBank (pemosuropujym 2), mpu ueMy ce Ha OBaj HAUMH 3aHeMapyje
orpaHMuaBame IpeTpare y HapeJHOM IIOOYINUTY, a cMameme Mehypesynrara je jemHa ox
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OUTHUX NpegHOCTM KOjy Iatdopma Tpeda na mpyxmu. Ha mcTu HaumH ce MOry mojgatiu u
ApyTe rpaHe, Kao IITO je TO OMO ClIydaj ca YBOPOBUMA Y IIPECEKy, ajlil ce M3 JICTOT pasJiora
yBeK Ipedepupa IoBe3uBame OIIIO0 IPEKOo jeJHOT YBOpa, OMJIO IIPEKOo je[IHe IrpaHe.

9.2 TI'padoBu KOju HUCY KOMILUIETHU

YumeHNIa Ha KOjoj ce JocTa IIOTeHIMpa I Koja ce IIPOBJIauM OJ] CaMOr II0YeTKa JOKTOp-
CKe qucepranuje je pag ca KOMIUIeTHUM rpadosuma. [IpuponHo nutame Koje ce Hamehe je
Ia JIu IToueTHM rpadoBy MOry aa Oyay HEKOMIUIETHU ¥ KaKo O OHJa aJITOPUTAaM U3TJIeao.
Oxrosop je morBpaaH. IIpupona npodieMa je moBesa Ko Tora fia ce CBe BpeMe paau ca KOM-
IUIeTHUM rpadoBUMa, jep je b Jodujarme LITO je Moryhe BMIIle pesleBAHTHUX IIOJaTaka
KOjI Cy Be3aHU 3a caMo jeHy cyIcTaHily. CyIicTaHIla Koja ce IIpeTpa)kyje je IpeacTaBbeHa
y BHILIE PeII03UTOPMjyMa, I10jaBibyjyhu ce y BuIlle CKyIIOBa IT0OfaTaKa MICTOBPEMEHO, aJIy IO
pasnuuutuM uMeHoM. Kako je yBek peu o MCTOj CyIICTaHIM, OTyAa M KOMILIeTaH rpad Koju
ce mocMaTpa. OBO cBakako Huje jeAMHA OIINja KOjy MOKeMO Ja OUeKyjeMO TOKOM IIpeTpa-
KUBama periosuropujyma. Ha mpumep, Hekana je morpedHo nmpoHahu cBe cymncraHIie Koje cy
TecTUpaHe Ha I1CTOj heujckoj IMHMjU U Koje cy gane nodpe pesyintate. [Jodujenn rpad Hehe
OUTH KOMIUIETaH, jep Cy CyICTaHIle pas3janunTe, 1 Tana tTpeda Hahu oxrosapajyhy merpuky
Ha OCHOBY KOje OJJIyuyjeMo [1a JIM CYy Ba YBOpa II0Be3aHa JJIN He.

Hajuemrhm ciyuaj nperpaxuBarma pernosutropujyma ca rpa¢oBuMa KOjU HUCY KOMILIET-
HII Ce jaBJba y CUTyaLlMjy Kaja ce IIoCMaTpajy cIMdHe, a He ucTe cyncraHie. OBo je ciyuaj
KOju je of ImocedHOT MHTepeca 3a Mofesie KBAaHTUTATIBHOT OJHOCA CTPYKType M aKTMBHO-
ctu (err. Quantitative structure—activity relationship), Koju cy joIll IIO3HATU U IO HA3IBOM
QSAR mopenu. QSAR Mopenu cy perpecuoHu min KiacuprUKaMoOHN MOIEIN KOjI ce KOPU-
CTe y XeMUju 11 SMOJIOTHj U Kajia je MOTpedHO YCTaHOBUTH Be3e Koje IT0CToje u3Mel)y xeMumjcke
CTPYKType CYIICTaHIle I lheHe aKTMBHOCTH KOjy je IoKasaia y ogpeheHuM excrepumeHTH-
ma. Kanma ce pagu ca koMIuleTHUM rpadoBMMa JOBOJBHO je M3padyHATV je[aH COICTBEHU
BEKTOp MaTpulie cyceacTBa rpada ¥ Tajja Ha OCHOBY Hbera OApeqUTI IIPUIIaTHOCT CKyIIa pe-
nosuTopujymy. Mehyrnm, kaga nmamo HeKoMILIeTHe TpadoBe MIIM BUIIIE PEIIO3UTOPUjyMa
Koje Tpeda ImoBe3aTH, Taja je Hajooibe KOPUCTUTH HEKYy Of Bep3lja aifOPUTMA CIIEKTPATTHOT
KJIacTepoBama Koju cy onmcanu y I[Togcexkumjn . Tana ce 3a ogpehnBarse xoju uBop pu-
Iaja KojeM KJIacTepy KOPUCTY BHUIIIe COIICTBEHNUX BeKTopa Jlaruracose MaTpuiie rpada, Koju
ce Jajbe KOPUCTe Kao yias y k-means aJropuraM 3a KIacTepusalyjy ImogaTaka.

[Tpumep xpeupama QSAR Mofesa U Ierosa IpuMeHa ce MOTy BuneTn y pany [114]. Ay-
TOPU pajia Cy OIICAINU IIPOLeAypy Kpeupama IIpequKIMOHOT Mojesa Koju Tpeda fa Ipen-
BUAM LHMTOTOKCYYHE aKTUBHOCTU 17-TIMKOINI U 17-IMNKOIMHMINAECH aHAPOCTAaHCKUX OEpUI-
BaTa Ha henujckoj tunamju KaHiepa npocrare (PC-3) ca HeraTMBHUM aHIPOTEHCKIM peLierl-
TOpoM. 3a Kpeuparme Mofeisia KopuiitheHe Cy BellITauKe HeypoHCKe Mpexe (eHr. Artificial
Neural Networks) Ha da3m moJekyiackux geckpunropa. Kopumrhemwem stepwise selection mpu-
cryma y KomOuHaruju ca partial least squares MeTonoM IokasaHo je na cy skin permeability
(SP), Madin—-Darby canine kidney cell permeability (MDCK) u universal salt solubility factor (S
+ SF) HajBa)XHUjU NIPEeAVIKTOPU Y NpPeIJIOKeHOM Mofely. MojesoBame je CIIpoBeeHO I10-
Mohy HeypoHCKMX Mpexa Kako du ce JoO¥o peaHM MO KOjiI MOsKe [a OJIaKIlla HapeHe
CUHTe3e aHAPOCTAHCKUX JdepyBaTa ca BUCOKOM aHTUIIPOIMQepaTHBHOM aKTUBHOLINY y of-
Hocy Ha PC-3 henujcky nunnjy. Kacauje he y okBupy sakipyuka Outy onmcaHy KOHKpeTHI
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npodiemu koju he ce y ckiony dyayhmx mcrpakxmBaukmx akTMBHOCTY pelllaBaTU Ha CIMYaH
HaYIH.

[Topen perpecuoHux u Ki1acuduKamoHux mpodiaeMa Koju cy npumapun y QSAR anann-
31, Moryhe je ypagnutu u Kitactepmusanujy ogpeheHor ckyra xeMujCKIX CTPyKTypa Ha OCHOBY
pasnnuntux napamerapa. Hajuehire ce kiacrepusanuja pagy Ha OCHOBY OMHApPHOT IOTIIN-
ca moiekyna (eur. molecular fingerprints), ocoduna rpadoBa (MOJEKYJICKM [eCKPUIITOPIL)
MM MaKCUMAJIHUX 3aje JTHMYKNX IOACTPYKTypa. MoseKyIapHU IOTINCH IIpeACcTaBibajy Ha-
YlHe eHKOAMpara CTPYKType Moiekyia. Hajuenthe xopunthenn nornuc je Hus SuHapHUX
ndapa (SuTOBM) KOje IpecTaBibajy II0jaBbUBarbe ofpeheHe IMOACTPYKTYpe Yy MOJIEKYIIy.
Yomireno roBopehu kiacrepusaiimja ce KOpucTu 3a HeTeKTOBabe TPyIIa jeAMIberba Koja ce
pasIMYUTO ITOHAIIA]jY, ajIi 1 32 JIaKIlle pa3yMeBambe ITOHAIllamha jefUberha y OKBUPY TpyIIe.
Knacrepusanuja cyncranum takohe Moxxe OMTHU IPIINYHO KOPUCHA KaJa je IOTpedHO y Aa-
TOM CKYIIy jeAMIberba AeTeKTOBATI HEeTUIINUHE BPeJHOCTH (XeMIjCcKe CTPYKType KOje UCIIOo-
JpaBajy ApyTaumnjy aKTUBHOCT Off ouekuBaHe). [[pymepu pasanumnTux ajropuraMa KiacTepu-
3alje U IUXOBE IIPUMEHe Y odiactu xemuje u 6I/IOJIOI‘I/Ije ce MOr'y BUIEeTH y [115, 116, 117].

9.3 HenornyHa KjIacTepu3alnija

Kana je peu o moBesmBamy KOMILIETHUX rpadoBa, Kao 1ITO je To pal)eHo Kpo3 unTaBy an-
ceprauujy, Ty Cy CTBapy IPUJINYHO jacHO JedIHICAHe ILITO ce TUe ogpehuBama npumnagHo-
CT) YBOPOBA Perno3uTopujymMmma. PumiepoB BeKTOp y IOTIIYHOCTH ofpelyje mpumagHOCT
CBaKOT YBOpa PEIo3UTOPUjyMY, Kao M KOjJ UBOp ce KOPMCTM 32 IbJMXOBO ITOBE31BAIbE, jep je
CcTpyKTypa rpacda TakBa fa ce MOCTIDKe MOTIYHA TauHOCT (Ha ocHOBY Teopeme b.19). ®umre-
POB BeKTOPp 3ampaBo oapelhyje Tpu kiacrepa: jegaH je onpeleH mosuTUBHIM KOOpAMHATAMA,
ApYyTM HETaTMBHUM, a Tpehu HyJITOM KOOpAMHATOM (KJIaCTep ca caMo jeJHUM UBOPOM).

MebhyTum, curyanuja mocraje HeIITo KOMIUIMKOBAaHNja Kaia Ce Y eKIepUMEeHTIIMa KOpPH-
cre rpadoBU KOju HMCY KOMILTIeTHN. Tajga camo PumyiepoB BeKTOp HHUje JOBOJbaH 3a oapehn-
Balbe IIPUIAJHOCTY YBOPOBa KIacTepuMa, Beh je moTpedHO MPpUMEeHUTI HEK) Of aJITOpUTaMa
CIEKTPAJHOT KJIacTepOBama. Y 0BOM CIyuajy, ako je 3amaTu Opoj Kiactepa k jeqHak Opojy 2
(mBa permo3uTOpujyMa), HAKOH IIpUMeHe k-means aJirOpuTMa Ha ogpeheHe BeKTope Kao pe-
3yJITar ce Kodujajy TauHO JBa Kiactepa. Taga KOPUCHMK MOpa a BOOM pauyyHa O TOMe KOju
YBOp je MCKopuurheH 3a cielpuBame rpadoBa U Ja Ty SOJATHY MHEGOpMAIM]jy IIPOCIean
Axnroputmy f.

Omno mTo mogaTHO MoXKe fa 3adpuHe je MoryhHoCT Jolle KiacTepmsanuje, Tj. ga cy He-
KV UBOPOBU JOJeJbeHN ITOIPEIIHOM KIacTepy. [IpyruM peumma, ako je jeaH CKyII IIojjaTaka
IOOJeJbeH IOTPEIIHOM Pello3UTOPUjyMy, 3a mera he dutu ynorpedibeH HeaJeKBaTaH IIOAY-
rmut (madnon). Mako he ce oBo perko kama memraBatu 300r camor m3riena rpaga, oBakaB
CIIeHapyo je Mnak Moryh. JequHy HaumH ga ce IpodiieM pelln y OBOM TPEHYTKY je [a ce
aJIropuTaM MaJio NPUJIATOAY HOBOj CUTYyaIujy. AKO ce HAaKOH KpeTama OJ YBOpa 0 UBOpa
yHyTap jeJHOT KJacTepa IPpUMeTH [1a IIOCTOj! IpaHa Ka UBOPY KOjU IIpuIiafa Ipyrom Kiacre-
py (rpaHa Koja IoBe3yje qBa UBOpa U3 Pa3IMUUTUX KIacTepa), Tafa Tpeda ypaauTu JogaTHy
Bepu(MKALjy IIOCTOjaba OBe TpaHe, IIa CAMVUM TUM ¥ EeHOT ITIOYETHOT M Kpajier YBOpa.
Haxon ypahene mposepe ce onpehyje koju momgynur je Banmuman n3dop. Osa mposepa he
He3HAaTHO Ja yBeha BpeMe M3BpIlIaBarba YIIUTA, jep ce YBeK paaM O je[HOM JJIM J{Ba YBOpA.
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I'pacdoBu ce pa3nukyjy o CyICTaHIe OO CYIICTaHIle, a MOTY Ce Pa3IMKOBATIU U OX Bpe-
MEHCKOT TpeHyTKa 1o TpeHyTKa. [IperxonHa eBanyaruja coprBepcke miardopme je ypahena
caMo ca CyIlCTaHILIaMa uMuje ce MHpopMaLuje uyBajy Ha 0da pero3uTopujyma, jep je oBo He-
OIIXOMaH IIPeayCIIOB 3a IIUXOBO IToBe3uBamwe. MehyTum, oBo Huje yBek ciayuaj, jep ce Marbe
I03HAaTe CYIICTaHIle MOT'Y jaBUTY CaMO Y jeJHOM pemnosuTopujymy uian ckyny. Ilocroje nBa
odjalrmperba 3a IOCTOjarbe OBAKBOT ciiyyaja. [IpBo, TakBe CyICTaHIle Cy IOKa3ale jaKo JIOo-
IIIe IMTOTOKCUYHO JIejCTBO Ha HEKMM hesnjama KaHIiepa, Tako Ja Apyre JadopaTopuje HUCY
HacTaBMWIe MCTpakuBamwa. M npyro, cyIncraHie cy ce TeK I0jaBMIe Ha TP>KUIITY M HOBa
MCIIUTIBaba Ce TeK OUeKyjy. Mlako cy oBakBU cilyuajeBu peTKH, UIIaK cy Moryhu u 3ato cy ko-
PUCHUKY IIPUKA3aHM caMo ITOJany 13 CKyIoBa Ulja TeMaTUKa OAroBapa II0CTaB/beHOM IIN-
tawy. [Ipumep takBux cyncranuu cy Phenylethyl alcohol (InChIKey=WRMNZCZEMHIOCP-
UHFFFAOYSA-N) koju ce nanasu camo y Chembl-y, mnu Prazosin (InChIKey=IENZQIKPVF-
GBNW-UHFFFAOYSA-N) xoju ce Hanasu camo y PubChem-y.

[Inardopma je HampaBibeHa TaKO A3 MOXe Ha QYHKIMOHMIIIE I Kafa cy MHPOpMaLje o
CYIICTAaHIIM MHTETPAIHMA I€0 CaMO jeJHOT PeNO3UTOPIjyMa. Y TaKBUM CJIyUuajeB/Ma ITyTarby
je moryhe xpempaTu camo Ha ocHOBY PageRank BpemHOCTM YBOpOBa, any 0Baj IpUCTyH rydu
CMIICAo, jep ce CYIICTaHIla Hajuelthe HajIa3M y HajBUIIIE [BA CKyTIa.

9.5 Orpannuema coprBepcke miargopme

Y oBoM feny cy HadpojaHU HeIOCTAIM TPEHYTHOT pellleha U Ha OCHOBY IBUX JATe AU-
pexTtuBe 3a dynyhu pan.

EnpnounTu Hucy akTuBHu: SpecINT mocra saBucu ox mocymuoctu SPARQL enparo-
MHTA. YecTo JIOKaJIHe KOoIyje IToiaTaka Huje Moryhe HallpaBUTH, jep ce BeJIMYMHA CKYIIOBa
IofiaTaka Mepy y croTnHaMa ruradajra. ['eHepucaHy yIuTy MOTy Ja IIpecKoue eHIIOMHTe
Koju HuCy akTuBHU Kopucrehu xipyuny peu SILENT, mehytum o H1tje Hajsehu nmpodiewm, jep
Ha 0Baj HAUMH HeKe IpaHe Mory aa dyny usdpucaHe u3 gurpada (HeJoCTyIIaH eHIIONHT) U
caMMM TUM crpeue GpopMupame ImyTame.

MN360p apTuKyJIanMoHOr yBopa: V3d0p pasnamunror apTUKyJIAIMOHOT YBOpa MOKeE Ja
cMarby miy oBeha dpoj n3adpanux uBopoBa y ImyTamama pernosutopujyma. Tpaxeme trade-
off perrera nsmehy usdopa oxgrosapajyher usopa u "noBosbHe” myTame je TeXak 3agaTak,
IIITO Cy eKCIIepMMEHTH U TIoKasanu. Vako je pasiuka y pesynraruma He3HatHa, dynyhm pag
du tpedaso ma odyxBaTu U Tpakeme pelllerha Koje JOBOAM [0 Hajdopnx nepdopmaHcu 3a
natu rpag. OBo he cBakako 3axTeBaTy Majo Apyraurnje Kopake IIpelpoliecuparma IogaTaka
U Iy’Ke BpeMe M3BpIllaBarba.

IIyrame He Mory fa ce cmoje: [Ipodiem HacTaje OHOT TpeHYTKa Kaja ITyTambe ca JIBa
pernosuTopujyma Huje Mmoryhe mosesarn, Tj. kaga ce oHe He croje y ogpehenom usopy. Tama
ce IIpeTpara ofBMja He3aBUCHO 3a CBaKMl PENIO3UTOPUjyM, a pe3yJITaTU ce CIajajy U y TAKBOM
odnuky npukasyjy. OBaj HauUMH IpeTpare, Koju je 1o cajga OMo cTaHAap., Kao OATOBOP HO-
HOCH JTOCTa BEeJIMKU OpOj pe3yJiITaTa, Kao U CIOpUje U3BpIIaBame LIeJOKYIIHe Ipoleaype. Y
eKCTpEMHUM CJIy4ajeBIMa, U OBaj HAUMH IIpeTpare Mo)ke a Oy[ie KOPICTaH.
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[Ba peno3uropujyma: OCHOBHI HeJOCTaTaK TPeHYTHe Bep3uje ruargopMe je pan ca
nBa penosutopujyMa. CanmgHe TeopeMe Koje Cy IIOKa3aHe 3a J1Ba, MOTY ce II0Ka3aT! J1a BaKe
3a BUIle perno3utopujyMa. Mmak, oBo IpoIIMpere Ha CBETJIO JOHOCK HOBe 13a30Be KOjI
ce, Ha IIpuMep, TMUy 13d0pa apTUKYIAIMOHNX UYBOPOBa u3Mely pernosutopujyma. Taxobe,
OueKyje ce [a perno3uTopujymu dyay cImdyHe TeMaTIKe U UMajy HeKe 3ajeHIUKe CKYIIOBe
IojaTaka Kako OU ce JIaKIlle YPaJauIo IbIIXOBO IOoBe3uBarbe. Vmak, OB IIPUCTYIIN HUCY Te-
CTMPAHU y peaJHNM CUTyauyjamMa 300T pero3uTopyjyMa KOju 4ecTo HUCY OMIIM JOCTYIIHI,
a jemaH ox wux je Beh momenyTu LOOD.

»CBexxn” mogamm: [lodujeHe pesyisrare Koje Ha m3nasy naje Ilmardpopma yBek Tpeda
y3eTI ca pe3epBOM, jep ce HelllaBa fa IIO0jeAMHU CKYIIOBM II0JaTaKa HUCY HOOIYHeHU HO-
BuM nopanuma. Ha npumep, Chem2Bio2RDF w Bio2RDF mHUIMjaTBe KOPUCTE ITOJATKe U3
PubChem RDF §a3e nogaraxka [[118] xoja ce Mera Bullle ITyTa Ha JHEBHOM HuBOy. OBe MHU-
LMjaTVBe OCBe)KaBarbe IoJaTaka He pajie TaKO YecTo 300T IPeBeJIKOT 00MMa IT0CIa.
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['maBHU pe3yJiTaT OBe JOKTOpPCKe AmcepTaluje je coprBepcka mnardopma, SpecINT (Spec-
tral Integration) [119]. SpecINT npencraBba cKanaduiIHO cOPTBEPCKO pelllerbe Koje KOPUCTI
IIpeJHOCTU Koje Mpy:kajy TexHonornuje CemanTmukor Beda u pesynTaTu crieKTpanaHe Teopuje
rpa¢oBa 3a MHTETpallljy M IIpeTpakKMBakbe BUIIIE PEIIO3UTOpPUjyMa ICTOBpeMeHo. MeTomo-
JIoTMja Koja je kopuirheHa 3a nmoctusame nyHe ¢pyHkimonarHoctu [Inardopme ce 3acHmBa
Ha COIICTBEHIM BeKTOpMMa rpada Koju ce KopucTe 3a 1300p pejleBaHTHUX CKYIIOBa IIOJaTa-
Ka U HaJ[0Be3MBarbe 11adyioHa (eHr. patterns), to omoryhasa cmamnBambe Opoja qyIimKara
u dpucame HermoTpedHUX nHpopmanuja y Bpahenum pesyararnma. CBpxa miaatdopme je ga
yHaIpeau pajg MCTPaXMBAUKIX TUMOBA y 00JIaCT! IIPUPOTHIX HAyKa, IIpe CBera OMOIOIIKIX
U XeMMjCKUIX HayKa, TaKo Ja je HajBeha Makiba IPUINKOM IeHOT pa3Boja Oua ycMepeHa Ka
nodujamy afleKBaTHIX pe3yJiTata Ha IIO0CTaBbeHU ynurt. [lnaTdopma je pasBujeHa y capan-
1 ca uctpaknBaunma Jladoparopuje 3a henujcky n MosnexysnapHy OMONIOTHjY, U OHA IIpe
CBera Mje y CyCcpeT IbMXOBUM 3aXTeBUMa, ajlyl ce MO)Ke IIOCMaTpaTy M KPO3 MHOTO IIVPU
KOHTEKCT, jep ce da3upa Ha omiure npuxBaheHuM crangapamma u xoHuenry ,OTBOpeHUX
nomaraka’.

Y epu HHTepHeTa U BeluKe KonMuyHe rogaraka (eHr. Big Data), mpupogHO OKpyKerbe
y KOjeM ce IIOally UyBajy je AUCTpUOYMpPaHO LITO, IIOpel] CTaHAApIHUX U3a30Ba, JOAATHO
OTe’kaBa IIpolleCc BUXOBe MHTerpanyje u nperpaxubama. [la dm ogpehenn nmomarm dmim
OOCTYITHUjU UCTPAKMBAYKOj 3aje THIIIN, HajIIpe UX CBe Tpeda MHTETPUCATI y jeAHY VIV BU-
1lIe LIeJIVHA, & OHJA Ty LeJINHY YUMHUTY JOCTYITHOM 32 IIpeTpaKiBame. Tako MHTerpuCcaHn
CKYII IIojiaTaka Tpeda [1a IToBe3yje CBe eHTUTeTe U3Mel)y KOjuX II0CTOju Be3da, OMIIO [ia je oHa
ciada min jaka, n dvpKe onmire ogHoce ndMely mux kako du ce omoryhmno moHoreme 3a-
KJbyUuaKa Ha OCHOBY IMX. 300T KOHCTAHTHOT reHepucarba HOBUX IT0laTaKa, Kpeupame CBUX
Be3a je jako AyT IIpoliec KOjU 3axTeBa IIYHO aHTa)KoBame CBUX cTpaHa, ox UT crpyumaka 1o
OOMEHCKIX eKcrepaTa. IIpolec mHTerpanuje mogaTaka je o IpMpOAN CTBAPU UTEPATUBHHA
IIpoLIeC, jep je HEOIIXOAHO HAaCTaBUTHU ca JaJbUIM yBe3MBambeM II0JaTaka, ajlll M peBUaMpa-
wmeM nocrojehnx Besa koje cy pannje kpenpare. Kpempana Ilmatdopma npencraBmba KOM-
IIPOMICHO pelllebe Koje IMpoliec IoBe3nBarba ojaraka yopsasa, kopucrehu camo manupa-
e n3Mehy KIpyuHUX eHTuTeTa, A7 U JOMEHCKO 3Hame Koje he nhu y cycper mocrasmeHuM
3axTeBMMa Ha yjnasy. JlomaTHo, mopen IoBe3NBamba €HTUTEeTa, MHTerpanuja aBa BejllKa pe-
IIO3UTOpUjyMa Koja cy popMMpaHa 3a pasiInyuTy HaMeHY je jeJaH of IJJbeBa OBe JOKTOPCKe
nucepranuje. Ha oBaj HaumMH ce cTBapa BUPTYeJIHU PEIIO3UTOPIjyM KOjU CTBapa IpMBUA Aa
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ce IpeTpakuBarme 00aBjba HAJ jeNHNUM CKIAAMIITEM IIOfaTaka. Y TPEHYTKy IIJCara OBe
TOKTOpCKe JIcepTallije, jeITHO II03HATO TeOPMjCKO pelree Koje odpabyje mpodiem maTe-
rpaluje BUIIIe PeIIO3UTOPHjyMa je onucaHo y paxy [57]. ¥V pany je mpennoskeHa apXUTeKTypa
3a npeTpakxuBame quctpudympanux RDF ckimaguinra npomupusameM nocrojeher SESAME
cucrema. Takobe, mpemnoskene cy ogpehene cTpykrype 3a MHOEKCUpame IIOJaTaKa, Kao 1
AITOPUTMU 32 0dpady M ONTUMM3AIN]Y YIIITA Y TAKO JUCTPUOYMPAHOM OKPYKEIbY.

HajmomynapHuja pelresa y InTepaTypu Koja ce daBe TeMATMKOM IIpeTpaKBamba CeMaH-
THYKY dasMpaHMX CKYIIOBa Ce 3aCHMBAjy Ha CTaTMCTUUKUM NpopauyHnMa. [lonmazehm oxn
IIpeTIIOCTaBKe Aa cy mojanu Beh mHTerpmcany, oBa pellema 3a IoTpede IpeTpakuBama y
0d3up y3mumajy Opoj mojasipuBama ofpeheHNX eHTnTeTa MM IpeauKaTa, Kao ¥ HaulHe Ha
KOjU Cy OHU IIOBe3aHMU, OMJIO [a Ce paay O QUPEKTHUM WM MHOAUPEKTHUM Be3ama. Meby-
TIM, TaKBa pelllerba Cy KpeupaHa 3a ayToMaTcKo reHepucame Federated SPARQL yniura unje
ce IIOCTOjame Beayje MICKJbYUMBO 3a Op30 Kpeupame OeHUMapK yIUTa 3a IIpoBepy Op3uHe
M3BpIIIaBakba PasNIMUYUTHUX cTpareruja. ['oToBo ma ce HUrAe y HBUXOBUM LMJbEBUMAa He II0-
MUY TeMe Kao IIITO Cy MHTerpanmja Iojgaraka, KOpMCHIUKO ICKYCTBO U pe3yJITaTU KOju ce
nodujajy HAaKOH BUXOBOT U3BpIIaBama. OHO Ka YeMy ce jeTHIM [eJIOM HIIITIO pa3BojeM OBe
[Inatdopme je yBoherse uoBeka (OMEHCKOT 3Hama) Ka0 CACTABHOT Jiejla TeHepaTopa yIuTa, a
ca IIMJbeM J1a ce Ha M3/1a3y qoOMjy BaIMIHNU YIIUTHU KOju HAaKOH M3BpIlIaBama Tpeda a Bpate
ynoTpedipuBe U peJieBaHTHE pe3yJiTaTe 3a IIOCTaBbEHO INTame. PyuHo HaBobheme Iporie-
COM Kpemparma ynuTa Tpeda a JoHece BesnKe deHednTe Y OJHOCY Ha IleHY Koja je rmaheHa
OOJATHYIM aHTa)KOBambeM eKCIlepTa.

10.1 IlocTUrHYTM pe3yITaTu

OcHoBHa upeja oko xoje ce [Inatrdopma pasBujana, y HeJOCTATKy CIIMYHUX pelllerna, je
MHTeTpalyja i IpeTpaKNBarkbe CEMAHTIYKY Oa3MpaHNX PEIIO3UTOPIUjyMa KOjI CY Off BeJIMKe
BKHOCTI 32 MCTPKMBAUKY 3ajeqHuIy. Ha oBaj HauMH ce Mory yumreqeTu pecypcu, BpeMe
rocraje OuTtaH (pakTOp 0 KojeM ce BOAM pauyHa, a TpakeHe MHPOpMalyje JOCTYIIHE y CBa-
KoM TpeHyTKy. Ha npumep, jenua ox ¢pyukumonanuoctu kojy [lnardopma mpyxa je sak u
dp3 mpucryn uHdopMaljamMa o CyIlcTaHIlama Koje ¢y godap muxudurop 3a oapehene he-
JujcKe nuHMje KaHiepa, 1j. unja [Cs5y BpemHOCT (KOHLEHTpanMja Koja muxudupa 50% he-
JIMja) 3a0BOJbABA IIPOIINICAHA OTpaHNYerba y Ipe-KINMHIUYKOj das3y ucnutuBama. Taxobe,
IopeJ yBUAa Y TaKO MHTerplUcaHe IIofaTKe, MOJalM ce IIOTeHIMjaJTHO MOTY MCKOPUCTUTHA
3a IIpaBJbelhe MaTeMaTUUKIX Mojiesa Koju omoryhasajy na ce mpensunu [ C'sg BpegHOCT (pe-
rpecnja) 3a HOBY CyIICTaHIIY, [ja Ce CJITUHe CYIICTaHIle ITofelie y KjacTepe IIpeMa CTPYKTYpU
I pesystaTuMa (KiacTepusaliyja), JUIM Iak fa ce ogpehene cymncranie nomene yHampen
3aaTuM Kiacama (Kiacudukanmja).

ITopen Ha MOUETKY IIOCTABJbEHMX VI OCTBAPEHUX I[MJbeBa KOjUI CY OIMCAHM KpPO3 OBY IM-
cepraiujy, ocTaje Ja ce joIll je[THOM TAaKCaTVBHO IIOMEHY IIOCTUTHYTM pe3yJITaT! ¥ HaBeJe
IIITA je CBe OCTAJIO HOCTYIIHO MCTpaKMBAaUMMa HaKoOH pasBoja [Inardopme.

« Haxkon 1rro je [lmatdopma passujeHa, jegHa o OJaTHUX BPeTHOCTH KOja je ocTaia Ha-
KOH TOTa je KpeupaHa da3a rmogartaka ca ogrosapajyhum nmogynurnma (eHr. patterns),
3a CBaKM CKYII IIOflaTaka y OKBMpY pemosmuropujyma. Oa dasa momaTtaka omoryhasa
Kpempamwe BamugHux u cepcrucxoquux Federated SPARQL ymura. ¥V nyxy mperxon-
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HO IIOMEHYTUX TeXHOJIOTHja, pa3BljeHa je oHTosnoruja Repolntegration.owl ca xpahum
OIJICOM CBaKOT CKyIIa ITofiaTaka Koja HaM IIpy’ka MOI'YhHOCT Ipelu3HMjer IpeTpaski-
Baiba PEIIO3UTOPMjyMa Y 3aBUCHOCTH OJf IIOCTaBJbEHOT IIUTAIhA.

« ApxurekTypa Ha K0joj je paBujeHa [Imardopma je ckamadumiaHa 1 KOHCTpyUCaHa Ha Ta-
KaB HauMMH Ja oMoryhasa jlaKy MHTerpamyjy HoBIUX CKyIoBa rmogaraka. Ha oBaj HaumH
Ipyre MHCTUTYLVje MOT'Y BeoMa jeJTHOCTABHO Ja IIpe3eHTYyjy U YUMHe jaBHO JOCTYII-
HUM CBOja UCTpaKuBarba. [[ofaBarbe HOBUX U OpUCarbe CTapUX CKYIIOBa IIOJaTaka je
BeoMa je[THOCTAaBHO 1 He yruue Ha pajn [Ltardpopme, HUTH je TOTPedHO PATUTI HHEHO
OONAaTHO KOHUTypUCalbe.

Ha npumep, 3a motpede Jladoparopuje, cBu mopary u3 dase mogaTaka Cy MUTPUPAHU Y
ckinaguinte RDF mogaraka y umjoj ce ocuoBu Hanasu PIBAS (Preclinical Investigation of
BioActive Substances) oHTOJIOTHja KOja ociuKaBa HauuH paaa Jladoparopuje. Komrmer-
Ha CTPYKTypa HOBe, CeMaHTHUKM da3upaHe dase IOJATaKa, je IIpeicTaB/beHa HayuHO)]
3ajeqHUIM Ha Meh)yHapoqHNM KoH(pepeHIMjaMa U JeTabHO OIICaHa Y HayUHIM pa-
moBuMa [49, 50].

+ ¥V oxBupy IImatdopme je pasBujeHa Impolenypa 3a KOHCTpyMcame rpadoBa UUju Cy
YBOPOBIY Pa3jIMUNTE pellpe3eHTalje UcTe (CAUYHE) CYIICTaHIle y PellO3UTOPI)jyMU-
Ma, TOK cy rpaHe gepmHncade nocrojehum rpunneruma y RDF rpady koju mosesyjy
Te JICTe pelpe3eHTanMje cyncranue. [Ipencrasmpame mogaTaka y odiamky rpaga oMo-
ryhaBa IpuMeHy pasIMYNTHUX pe3yJiTaTa CIIEKTpalHe Teopuje rpadoBa U JOHOIIEIbE
3aKJbyuaKa O HeTroBOj CTpYKTypu [88].

 PasBujen asroputam 3a ayromarcko kpeupatbe Federated SPARQL ynura xoju odyxBa-
Tajy BUIIE PEIO3UTOPUjyMa Ha OCHOBY m3adpaHe IyTame U3 IIPEeTXOTHO NoOUjeHUX
rpagosa.

+ Tecrupane pynkumonanaoctu [lnardopme 3a pasamdure CylcTaHIle O CTpaHe VCTpa-
xuBada y Jladoparopuju (ZoMeHCKMX eKclepaTa). YpabheHa IpoBepa pelleBaHTHOCTHI
BpaheHux pesyiTara u BIXOBa aHATIN3A.

 UsBpmeno nopehemwe Ilnardopme ca npyrum mocrynauM miardpopmama. 3a nmopehe-
e BpaheHnx pesyirara je kopuurhena Open PHACTS nnatdopma Ha K0joj TpeHYTHO
pamu 27 maprHepa. s oBor mopehema Huje d1o ma ce mokake koja je ruratdpopma
dospa, Beh ma ce ykake Ha ITOCTOjarbe KOMILUIEMEHTAPHUX IIOJjaTaKa U Ja Cy JAajba ca-
pafra U MHTeTpalmja, y cBeTiIy cBe Behe ekcriansuje momaraka Ha Bedy, HeonxomHnm
Kopau.

« Ilomamu 1 pesyaTaTy Cy MOCTAIN JOCTYITH) 32 LEJIOKYIIHY UCTPAKMBAUKY 3aje JHIUILLY.
KommneraH xop je jaBHO TOCTyIIaH M MOKE Ce€ peIIPOyKOBAT!".

'https://github.com/malibanekg/SpecINT
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10.2 CwMmepHuue 3a gajba NCTPAKNBAHaA

Tlopen pauuje HaBeJeHMX orpaHmdersa Ilnardopme (Ilopcexumja P.5) xoje Tpeda mpesa-
3uhM yKOJIMKO je TO M3BOAJBMBO, IIOCTOjM jOIII HEKOJIMKO IIpeJjIora KOju MMajy IMOTeHIIVjas
Ia yHaIpene TpeHyTHY Bep3nujy [Inardopme. ¥ HacTaBKy cy IIpBO JaTe CMEpHIUIIE 32 pellla-
Baibe TPEHYTHIX orpaHunuera [Inardopme, a HAKOH TOra U MPEJIO3N 32 FbeHO MPOIINpEIbe.

10.2.1 IIpenno3mu 3a mpeBa3mIa)Kewe orpannuemna [linardopme

Henocrarak nadopmanmja o JOCTYIHOCTY ¥ TEXHMYKIM OIPaHIUeHhIIMa €HOIIONHTA JO-
Boau To Tora na Huje cBaku Federated SPARQL ynur y mornyHocTtn usBoapuB, Beh camo
HEeKI HeroBU JeJI0BU. 300T cBera Tora, pe3yJITaTy HeKaja Mory duty HeKoMmIiuteTHu. Meby-
TUM, YaK U [a MIMaMoO OBe MHOpMalyje, TEIIKO je KOHTPOJIICATI HAUMH U PeIociie]] U3BP-
maBamwa ynuta. Kao jequo moryhe pemerme ce Hamehe kpeupame BuIlle peruinka eHIIonHTa
3a CBAKM CKYIIL

OmmcaHy IPUCTYII KOju ce OBJe KOPNCTHM ITIOApa3yMeBa paj] ca CeMAaHTIUKY Oa3MpaHM
CKYIIOBMMa IIOAaTKa, TAKO Ia y OBOM TPEeHYTKY HMje MOoTyhe IPUKyII/baTH ITOAATKE U3 APY-
rux n3Bopa noparaka (koju Hucy y RDF ¢opmary). Tpenyrro Ilnardpopma He mompskasa paj
ca peIro3sUTOpujyMMMa Koju ce ocamajy Ha API kao HaunHy 3a npuctyn noganuma. IIpumep
pemnosuTopujyma koju nmoparke Hyae kpo3 REST API cy PubChem, Open PHACTS, ChemSpider
uta. Y oBu moganm cy AparomeHn, jep MHOTY OJf HbMIX HIUCY IIPEICTaBIbeHN KPO3 CEMaHTIU-
Ke CKyIIOBe IToflaTaKa, 1 3aTo pesyirarnmMa Ilnardpopme y Synmyhuoctu tpeda npuapyxutu
I OBe pesyJTaTe.

[Inardpopma uma MoryhHOCT ja MHTETpUILIe ABa PEIO3UTOPUjyMa ¥ 1cTO BpeMe. Mehy-
TUM, KopuirhemeM alropuTMa 3a CIeKTpalIHy KIacTepU3alijy UMa CMUCIA Pa3MULLBATI
0 YKJbYUMBAIby BUIIIE PEIIO3UTOPMjyMa UCTOBpeMeHO. Tama Tpeda mmaru y BUAY KOMILIEK-
CHOCT U OY’KIMHY U3BpIIABama YIIUTa, IITO OTBAapa IMUTAkke Aa JIU TOJMUKU Opoj nmodmjeHux
pesyirara 3aucra gfoHocu deHeduTe MM CaMO JOJATHO KOMILIMKYje N3IBajatbe IOTpedHMX
OJ1 HermoTpeOHMX II0JaTaKa.

Bennunna mehypesyiraTa Koju Cy CMeIITeHN Y MEMOPU]Y je HEABOCMICIEHO CMatheHa,
jep modujeHa BpegHOCT M3 IPETXOJHOT IIOOYINTA Y HU3Y cMamyje Opoj pesyirara y Ha-
peqHOM MOOYIUTY M TAKO OTPAaHMYaBa CMeITame CBIUX IIofaTaka y MeMopujy. Mehyrum,
HeKaJa je HeOIXOQHO JOaTHO BOQUTY pauyHa O MEMOPUjU KOja ce KOPUCTH, U 300T TOTa je
dutaH penocien nosesuBara nonynuta y Benuku Federated SPARQL yrur. 3dor orpannye-
HIX pecypca OBaj mpodieM Huje pa3MarpaH, ajli CBaKako U oBe uHpopMaluje Tpeda y3eTu
y 003up.
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10.2.2 QSAR mopyxn

BepoBarHO HajBakHUja GyHKLIMOHATOCT Koja he y HekoM TpeHyTKy Omtu momara [Tnat-
¢dopmu je moxyn 3a QSAR ananusy. VcrpaxuBama cy Imokasaja Ja 0Baj Jeo MOJKe Jja JoHece
Buile deHeduTa HETO KOHCTAHTHO MPOIIMpUBarbe dpoja nodujeHux pesyiarata n3 [lnardop-
Me. QSAR Mopys MMa noTeHIMjal 1a IOMOTHe y OTKpuBamy odehasajyhnx antukannepore-
HIX jeMEberba KOpUCTHU Beh modmjeHe mogaTke ga OM ycMepuo MCTpakuBaye I I10Ka3ao UM
HAUVH J1a CUHTeTUIy edbUKacHUja jequiberba 0e3 moTpede na ux cBe Tectupajy. OBaj mpu-
cTyI he yiTemetn BpeMe, CpeicTBa U M3HA CBera yCMEPUTH MICTpa)KMBaye Ka OTKPUBAIbY U
CUHTe3! Haje(pMKACHU[UX jeAUIberba IPOTUB MAIUTHUTETA. Y OBOM TPEHYTKY CYy IIPELU3HO
neduHICaHa IBa pojekTa Ha KojuMma he dmutu pokyc y HapegHOM mepuony.

TpeHyTHO y CBeTy IIOCTOjM ITYHO MCTPAXXMBAUKIX IIpOjeKaTa Koju ce daBe aHAIN30M II0-
TeHLVjaTHIX aHTUKAHIePOTeHMX aKTVBHOCTY MHOTIX OMOJIOLIKY aKTUBHUX jeiMberba. Je-
OUIbeHha Koja cafgprke INIATUHY IIPUIANajy TPyIM MOJIEKyJa ca BeoMa BICOKMM ITOTeHIja-
JIOM 3a Jieuelbe MHOTHUX BpCTa MaJIUTHIX 000Jberba YKIbYyUyjyhu pak mpocrare, pak 1ojke, pak
mayha, KolopeKkTaaHM KapyHOM, pak rpianha mMarepuile, UTA. AHaun3a KBaHTUTATUBHOT
OJIHOCA CTPYKType u akTuBHOCTI MoJteKyJa (QSAR), kao jeaH off IITaBHUX XeMOMETPIjCKUX
IIPUCTYIIA, IIMPOKO je IPUMEHJbUBA y IpeaBulamy OMOJIOIIKe aKTUBHOCTH jeINbeHha Koja
MOJKe J1a YKJbyuyje U aHTMKAHLIEpOreHO JejioBame. [J1aBHM Vb IpeaIoKeHOT IIPOjeKTa,
nox HasuBoM ,CHHTe3a, KapakTepu3alllja, aHTIKaHIleporeHa npoueHa 1 QSAR mopenosa-
Ibe HOBOCUHTETIICAHNX KOMILJIeKCa IUIaTUHe , je CMHTeTICambe Y KapaKTepusaluja 25 KOM-
miekca matuHe (II) u, motoM, mpuMeHa pasIMUUTIX XeMOMETPHjCKUX MyJITUBAPUjaHTHIX
ajaTa 3a KopeJyalyjy CTPYKTYPHUX KapaKTepMCTUKa ca OMOJIOLIKIM OJrOBOPOM IIpeMa he-
JMjaMa MaJIMTHIX TyMopa. Y IJIaHy je Kopuithermwe HM3a CTAaHOApAHUX in vitro Metoma: MTT
tect, AHexcuH V-PI tect, anannsa hennjckor nmkiyca u onpehuBame KbyUHUX IIPOTENHA
KOjI cy yKJbyueHN y anonTosy (bax, bcl-2, kacmasa 3 u nuroxpom c). Ilocroje nBe nudpopma-
TUYKe TEXHJKe KOoje ce MOTY KOPUCTUTY 32 VICIUTUBAabe OJJHOCA CTPYKTYpe ¥ LIUTOTOKCIUY-
HOCTHU jefubera: kracuuhu QSAR (0O{HOCU KBAaHTUTATUBHE CTPYKTYpe U aKTUBHOCTH) U 3-D
QSAR (TpomuMeH3MOHAIHY KBAHTUTATUBHY OJJHOC CTPYKType 1 akTuBHOCTI). Ode TexHUKe
MMajy U IIPeJHOCTU U OrpaHudersa, I1a he ce y o0BoM IpojexTy ode TeXHMKe U KOPUCTUTH, a
Ha Kpajy u3adpatu oHa Koja aje HajooJbe pesyJirare.

Hpyru mpojexaTt ce ogHOCK Ha IIMTOTOKCUYHY aKTMBHOCT KOjy MCIOJbaBajy ompehenu
KOMILIEKCH 3JIaTa Y OJJHOCY Ha JbYACKy henmjcky numuwujy kauuepa rpyan (MDA-MB-231),
kosnopekranan Kauuep (HCT-116) u ¢udpodmact mnyha (MRC-5). Ha Uucturyry 3a xe-
mujy, [Ipuponuo-marematuukor dakynarera y Kparyjesuy, je cuuretrncan Hus ox dinucle-
ar u trinuclear xomrutekca 3nara omnwre ¢popmyie [Aus(N — N)Clg](1 — 3) 3a dinuclear u
[Auz(N — N),Clg]* (4 — 6) 3a trinuclear cyncranne, penom, rae je 3a ey N — N kopuithen
bidentate ligand (1,4-diaminobutane; 1,6-diaminohexane or 1,8-diaminooctane). [lpumepu oBuX
KoMILIeKca cy npukasany xa Ciuru [10.1. V JIaSopaTopuju je mmoxasaHo ma CBY CHHTETHCAHI
KOMILJIEKCH CMarbyjy BIjadIIHOCT HOpMaTHuX henuja u henuja kanmepa, ca 3HaUajHUM LU~
tTorokcuuHuM edpexroM ([ Csg < 25 pM) 3a trinuclear gold(Ill) komrrexce (4, 5) mva HCT-116
henujckoj nuunjn [120].

[IpBu kopak y oda mpojexra odyxBaTa mpeTpakuBare onapehenux pemosmuropujyma ca
IJJbEM JIa ce IIPOHaly CIMYHM KOMILTEKCH KOjuI Cy TaKohe Imokasanu qodpo HUTOTOKCUYHO
nejcrBo Ha HCT-116 henujckoj nuauju. Maeja je ma ce HakKoH Tora Kpeupajy MpeauKIOHN
MOJIeJIN KOjJI MOT'Y [ia CyTepuIIy Koje KOMIUIeKce Tpeda ajbe CMHTETIICATI.
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Cnuxka 10.1: CtpykrypHe popMyie 3a IIeCT pasINUNTIX KOMILJIEKCa 3J1aTa.

10.2.3 IIpommpeme Ilmardopme Ha xpyre HOMeHE

TpenyTHa Bep3uja [Lntardopme je cmenmjanusoBaHa 3a IpUPOSHe HAYKe, Al Ce IO Of-
peheHnM ycnoBuMa MosKe IPOIIMPUTH M Ha Apyre odmactu. IIpomimpuBocT mpemyioxeHe
MEeTOJOJIOTHje 3a MHTerpalyjy U IpeTpakUBaibe BUIIE PeIO3UTOPUjyMa BeoMa je OuTaH
MOMeEHAT KojeM Tpeda mocBeTuty maxsy. Ilocmarpajyhu LOD Cloud ca Cruke [10.9, me-
TOZOJIOTHja ce BeoMa JIAKO MO>Ke IPOILUIVMPUTI ¥ Ha ApPyTre JOMeHe Kao LITO Cy Biafa (eHT.
government), KpyroBu odeyie)xeHn XyToM 0ojoM, 3atuM reorpadmja (mrasa doja), memqujn
(’pydmuacta doja) uta. Y ocHOBM, IPUCTYII Ou campkao cienehe Kopake:

+ JleTexTOBarbe HajBKHUJUX II0jMOBa Koju Hajdmmke onpelyjy TemaTuky u Koju ce Mo-
I'y MICKOPUCTUTI 32 IIOBE3MBalbe CKyIIOBa.

» KoHcTypucame oHTOIOTHje KOja ONNCYje TEMATUKY CKYIIOBa.

+ Cakympame IOyINUTa 32 OATOBapajyha nmurama o MHTepeca.

Ananranuja [Tnatdpopme Ha Ipyru qomMeH OM CBaKako 3axTeBaja JOJATHO BpeMe 3a II0-
IelIaBabe MHUIMJAIHNX IIOCTaBKY, jep ce OHa OCJIalha Ha JOMEHCKO 3Hale O CKyIIOBUMa
de3 xojer He ducmo dunm y MoryhHoOCTH) [ja HeKe CTBapy IpeayIIpeayiMoO YHaIpen, Kao IITO
Cy IIOBe3UBambe IyTarba, M300p MHULIYjaTHOT YBOpa M CJINUHO.
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10.2. CmepHuye 3a garva ucmpaxueéaroa

Linked Datasets as of August 2014~ @ @

Cruka 10.2: LOD Cloud odmak (mpeyserto us Schmachtenberg et al [2]).



120 I'masa 10. 3akmwyuak




Homarak A

JomaTHU pe3yJTaTH y KJIACTEPOBAaIbY
onpehenux kiaaca rpagosna

Kao mrto je Beh momenyTo, nBa rpadga He Mopajy OMTU ITOBe3aHa CaMO CJIEIUb/BAbEM
YBOpOBa MJIM JOJaBameM HOBe rpaHe, Beh je To moryhe ypagutm u Ha npyre Haumhe. Y
OBOM JOMATKY je OIlMCaHa jeHa OJf TaKBUX IIpoleypa Koja MMa M MaTeMaTUUKy IIOTBPIY
ma jy je moryhe mckopuctuti 3a onpehuBame IpUIIATHOCTI CKYIIOBA PEIIO3UTOPYjyMUMA.

Kao 1rro je Beh mosuaro, mporiec cierpuBama (eHr. coalescence) nBa rpada G u G 3a-
mmounbe M3800poM ABa IIPOM3BOJBHA UBOpa, U1 v rpady (G u uBopa v, y rpady Go. Hakon
ITOYEeTHOT 13d0pa [Ba UBOpA Ce IPETBAPajy Y jelaH UBOP U KOjU je CyceJaH ca CBUM UBOPO-
BuMa y (3] KOjU Cy CyCeqHI UBOPY U1 U CBAKUM UBOPOM 13 (G5 CyCeJHIM UBOPY Vs.

Heduannuja A.1. Ilox pesom rpada G (eHr. cut) cmarpahemo ckyn rpana C' 3a Koje map-
muuuja N = (N7, N2) ckyna usoposa N rpada G nocroju tako na C' cagpu camo rpaHe U3
G 3a Koje jemaH uBop mpumaga ckymy Ny, a gpyru mpumnaga ckymy N, IToarpadosu rpada
GG manykoBanu noackymnosuma N n Ny ce HasuBajy dimokosu mpeceka (C'-810k0Bm).

Hedumummuja A.2. Biok je mian MakcuMaiHO 2-11oBe3aH nmoarpad, MocT (3ajeqHo ca CBOjuM
YBOPOBMMA) JUIM M30JI0BaHM UYBOp. Pazmmunty dirokoBm rpada (G ce mpekiianajy y HajBuILIe
jeIHOj TauKM Koja je Taja apTUKyJIaUMOHY UBop (eHT. articulation point, cut-vertex) rpada G.

Nepununmja A.3. 3a nartu rpad G, nopmena ckyna usoposa V(G) = ViUVLU. ..UV} ce
Ha3MBa pasHoupasHa togena (eHr. equitable partition) ako cBaku uBop u3 V; nma mctu Spoj
cycemay Vj,3ai,j € {1,2,... k}.

Heduanuja A.4. Heka je nata s X s marpuna B = (b;;), 1 Heka je ckyn uBopoBa rpada G
IofesbeH Ha HempasHe moackymnose Xi, Xo, ..., X, Tako fa je 3a dmo xoje i, j = 1,2,...,5
cBaky uBop 13 X; cycemaH ca TauHo b;; uBopoBa u3 X, (paBHOIIpaBHa 1ofena). Mynrurpad
H ca marpuiom cycencrsa B ce HasuBa genuoneM (eHr. divisor) rpada G.

Hamomena A.1. 3a gokas Teopeme [A.4 Suhe xopuurhena MaTemaTHdka TeXHUKA Koja ce
ocJama Ha Aenuore rpada, 11To HaMm omoryhasa 1a nspauyHaBarba pagyMo HaJl MabIM Ma-
TpULIaMa U TaKo KodMjeMo IToTpedHe COIICTBEHE BPEeTHOCTY M COIICTBEHE BEKTOpe Ha JIAKIIIN
n Op>xu HaumH. OCHOBHA IJieja Koja je ymoTpedsbeHa y JOKa3y ce 3aCHMBA Ha ofpehnBarmwy
COIICTBEHOT BeKTOpa Aennolia rpada, a 3aTUM ce Ha OCHOBY bera oapel)yjy Koju je uBop rpa-
¢a G mo3uTUBaH, HETaTUBAH, JUIM jeJHAK HYJIN y OJHOCY Ha ofpeheHM COICTBEHM BEKTOP
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rpacpa G. IIpe Hero mrro mpukahemo popmynannjy Teopeme [A.4, mpso hemo ma mpukaxemo
HeKe II03HaTe pe3ynrare Koju he dSutu uckopuirheHu 3a eHO HOKa3UBabe.

Koopaunare comncrBeHor Bekropa rpada (G ce JaKo MOTY OJpeINUTI Ha OCHOBY KOOPIM-
HaTa COTICTBEHOT BeKTopa menvona rpada G. Axo je #1 = (z1, 7, ..., ) IPOU3BOIBbAH COTI-
CTBEHU BeKTOp meiuolia rpada, Taga ce ogronapajyhu comcrsenn Bektop 2 rpada GG noduja
Ha cienehm Haums:

2(G) = (x1,T1,. .., T1, T, Ty ..o, Ty ooy Tgy Ty v vy Ts)
—_———
ni n2 ns
roe cy n; = | X;|,i =1,2,..., s dpojeBu uBopoBa y oxrosapajyhoj paBHOMEpHO] I1Oe.

Teopema A.1. (Bunpetu [84]) [IpousBossan gemmian rpada G cagpsxu nHaekc ox (G Kao con-
CTBEHY BPEIHOCT.

3a comcTBeHY BpeTHOCTH! \; Ce Kake [1a je IJIaBHA COIICTBEHA BPeIHOCT (€HT. rmain eigen-
value) ako €(\;) Huje oproroHanan Ha Bekrop (1,1,...,1). [maBuuM menom criextpa rpada
(G ce HasMBa CKyII CBUX IVIaBHMX COIICTBEHMX BPEJHOCTM ¥ O3HayaBa ca M.

Teopema A.2. (Bupetn [84]) Criexrap npoussosbHOr gesmoua H rpada G cagpku ri1aBHU
neo crekrpa ox G.

Teopema A.3 ([lekaproBo mpaBuiio 3HakoBa). (Bumern [91], crpana 282) Heka je f(x) =
A" + ap_12" ' 4+ ... + a1 + ao IOTMHOM THe CY Qp, Gp—1, ---, Gy PEATTHY KOeUIVjeHTI.

Bpoj mosutuBHux Hyna of [ je min jexHak dpojy nmpomeHa 3HaKOoBa n3Mmehy ysacromuux
He-HyJa Koebunujenara ox f(x) wiu Mamwu of Tor dpoja 3a mapat 11eo0 dpoj.

Bpoj HeraTuBHUX Hyna o f je miam jegHak Opojy mpoMeHa 3HakoBa nsMehy ysacromuux
He-HyJa KoepuuujeHara ox f(—z) mwiu Mamu of TOT dpoja 3a mapaH 1eo Opoj.

Hexa cy K,, u K, kommiernu rpadoBu pefa n u m, pegoM. [locmaTpajmo Kopaxk y KojeM
je jeman uBop mHMIMjaHOT Tpada K, moBesaH ca cBUM uBopoBuMa rpada /,,. 3a mHNLINj-
naHu rpad K, oBa Impomeaypa MoKe Ja ce IIOHOBM CBe J0 ITpeisafrber uBopa, Oe3 dpucama
rpana y mehyBpemeny. Ha oBaj Haumu ce modmje mosesanm rpad GG y kojeM cBe momare
rpaHe ¢pomupajy pes Cy rpada G (rme je k dpoj kopaka), oK Cy OJIOKOBM pe3a MHIyKOBaHN
yBopoBuMa rpadosa K, u K,,.

JIema A.1. Heka je rpad GG nodujen y k-tom xopaxky (k < n) kopucrehu mperxomgHo onmcany
npouenypy. Tamga Baxku ga je Ao(G) > 0.

Moxas. Y KapaKTepUCTMIHOM IOJIMHOMY Aeinona rpada G ce MOTy yOUMTH IBe IIpOMeHe
3HaKa u3Mel)y y3acTomHMX usaHOBa ITOJIMHOMA, IIITO 3HauM Ja je Hajsehu moryhm dpoj mo3u-
TUBHUX HyJa yIpaso 2. 3a —\ IIOCTOju jelHa MpoMeHa 3HaKa u3Mel)y ysacronHux wiaHoBa
IIOJIMHOMA IIITO MMILTHIMpPA 1a je Hajsehu moryhu 6poj HeraTuBHUX HyJIa jefHAK je JMHULINL.
Us Teopeme [A.3 cremn ma je \o(G) > 0. A

Teopema A.4. Heka je rpad G modujen y k-tom kopaky (k < n) xopmcrehu mperxomHo
OIICaHy TPOLEAYPY U HeKa je z = (z;) COIICTBEHM BEKTOP KOjU OAroBapa Apyroj HajBehoj
COIICTBEHO]j BpeJHOCTM MaTpuile cycencTsa rpada (G. Moryha cy nBa ciyudaja:
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(1) 3an < m: y duio KojeM Kopaky, YBOpOBM Koju mpurnanajy ckymy N(z) cy y jeqHom
C-0710Ky, a uBOpOBU Koju npumnaznajy ckymy P(z) cy y mpyrom Cy-block.

(2) 3am > m: ako je ucnymeH ycioB n — k < m, Tafa YBOPOBU KOjU IIPUIIAAAjy CKYILy
N(z) cy y jenrom Cj-6110Ky, a uBopoBU Koju npunanajy ckymny P(z) cy y gpyrom Ci-
block.

Moxas3. Ilocmarpajmo jenuy pasHonpasHy mogeny 11 : {v, Vo, ..o, Un—k }, {Un—k+1, Un—k42y -os-
Un by {Unt1s Unt2, Unts, - Unim  Tpada G, re je k Spoj y3eTux uBopoBa M3 MHULIMjATHE KOM-
noHeHre. V3 matpniie cycencrsa A nenuona rpada G ce modujajy cienehe jequaxocru:

(n—Fk—1)x+ ko = \1 (A.1)
(n —k)x,— (k — 1)xo+ mrs = Ao (A.2)

Osnaunmo ca A = \o(G) (ua ocHoBy Jleme |A.1 Baskut 1a je A2(G) > 0) m ca Pp()) xapax-
repuctiunn momaoM ox A. s (A1) u (A.2) ce moduja

kry = A—n+k+1)x (A4)
kxe = (A—m+1)x3 (A.5)

(1) Axoje A = n—k—1, raga Baxxu Pp(n—k—1) = k(k—n)(n—m—k) > 0 3a npousBosbHO 1. U
k. Ha ocHOBY TeopeMe o mperumnTamny Baku fa je n —k —1 < \;. Kopucrehn oBe unmenniie,
us (@) ce noduje ma T, U To MMajy UCTYU 3HAK Tj. Ja CBY YBOPOBU U3 IpBor dioka pesa Cf,
v; € {v1,v9, ..., Uy}, Cy MV CBY IO3UTMBHY VIV HETATUBHIL

Haspe, 3a mponssossHo 1 < m Baxku Pp(m — 1) = —km(k +m — n) < 0. [losHaro je na
jem — 1 > 0, omakie ce qase goduje ma Baxn A < m — 1. [lomroje k > 0um A —m+1 <0,
us (A.5) crequ ma xo U 23 MMajy pasaMUNTe 3HAKE Tj. CBU UBOPOBY M3 APYTOT SIOKA pe3a
Ch»> Vi € {Uns1,Uns2, ..., Vo, }, Ipunanajy pasnmuuutum ckynosuma (P(z) u N(z)) y ogaocy
Ha uBopoBe u3 npBor C-0JI0Ka, YuMe je 3aBpIIIEeH IPBU [0 [OKA3a.

(2) Y mpyrom ciyuajy ce MOry mocMaTpaTu ABa IOAcaydaja: n — k = m,n —k > mu
n — k < m. Kopucrehu nornyHo uctu npucry, j1ako ce Jokasyje 1a TeopeMa BakKy I OBOM
criyuajy.
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M3JABA O HCTOBETHOCTH IITAMITAHOT U EJEKTPOHCKOT OBJINKA
JTOKTOPCKE JUCEPTAIIAJE

HacnoB muceprarnmje:

CKAJIABMJIHA CO®TBEPCKA IIVIAT®OPMA 3A IIPETPA’KUBAIGE
XEMUJCKUX U BUOJIOIIKUX PEIIO3UTOPUIJYMA

U3jaBibyjeM Ha je eNeKTPOHCKH 00K Moje JOKTOPCKE TUcepTalrje, KOjy caM Mpeaao
3a yHOIIEHe y JIHTHuTAIHA peno3uTopujyM YHauBep3uTera y Humy, nctoBeTan mraMmnasoM
00JHKY.

Y Humy, roJuHe
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HN3JABA O AYTOPCTBY

U3jaBibyjeM Ja je JOKTOpCKa JUcepTalija, moJ HacllOBOM

CKAJIABMJIHA CO®TBEPCKA IINIAT®OPMA 3A IIPETPA’KUBAIBE
XEMUJCKHUX 1 BUOJIOHNIKUX PEIIO3UTOPUJYMA

Koja je oxOpamena Ha EnexTpoHckoM daxynrery YHuBep3ureTa y Humry:

® PEIYITAT COICTBEHOI UCTPAKUBAYKOT paja,

e J1a OBY JMCEPTAIH]y, HA Y TICTUHU, HUTH y JEIOBHMA, HICAM IPHjaB/bUBA0 HA APYTHM
GbakynTeTiMa, HUTU YHUBEP3UTETUMA;

e Jla HECaM MOBPEIHO ayTOpcKa MpaBa, HUTH 3J0YMOTPEOHO WHTENEKTYalHy CBOJUHY
JIPYTHX JIULA.

Jlo3BoJpaBaM Jia ce o0jaBe MOjU JMYHHU ITIOJANH, KOjH CY Y B€3U ca ayTOPCTBOM H
Jno0ujameM aKaJIeMCKOT 3Bama JOKTOpa HayKa, Kao IITO Cy UMe U Npe3uMe, FOJIHA U MECTO
pohersa u naTyM oJ0paHe pana, U TO y Karainory bubmmoreke, JIuruTaTHoM perno3suTOpHjyMy
Vuusepsurera y Humry, kao 1 y my6iukanujaMa YHuBepsutera y Humy.

VYV Humy, TOIMHE

[Totnuc ayropa qucepranuje
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