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Zusammenfassung

In den Lebenswissenschaften haben sich Ontologien in den letzten Jahren auf brei-
ter Front durchgesetzt und sind in vielen Anwendungs- und Analyseszenarien kaum
mehr wegzudenken. So etablierten sich nach und nach immer mehr doménenspezi-
fische Ontologien, z. B. Anatomie-Ontologien oder Ontologien zur Beschreibung der
Funktionen von Genen oder Proteinen. Da das Wissen in den Lebenswissenschaf-
ten sich rapide dndert und weiterentwickelt, miissen die entsprechenden Ontologien
stindig angepasst und verdndert werden, um einen moglichst aktuellen Wissens-
stand zu reprasentieren. Nutzer von Ontologien miissen mit dieser Evolution umge-
hen konnen, d. h. um ,Up-to-Date* zu sein, sollten die aktuellsten Versionen einer
Ontologie verwendet werden. Dies ist hdufig nur schwer umsetzbar, da die Evo-
lution weitreichende Einfliisse auf existierende Datenbestinde, Analyseergebnisse
oder Anwendungen haben kann. Innerhalb dieser Dissertation stehen Werkzeuge
und Algorithmen zum Umgang mit sich stindig &ndernden Ontologien im Bereich
der Lebenswissenschaften im Mittelpunkt.

Zunidchst wird ein generelles Framework fiir quantitative Fvolutionsanalysen ein-
gefithrt. Das Framework wird fiir eine umfassende Analyse der Evolution zahlrei-
cher Ontologien der Lebenswissenschaften verwendet. Die Analysen zeigen, dass alle
untersuchten Ontologien stetig verdndert (angepasst) werden und ein signifikantes
Wachstum aufweisen. Auch fiir auf Ontologien basierte Mappings, d. h. Verkniipfun-
gen zwischen Datenquellen und Ontologien (Annotation-Mapping) sowie zwischen
Ontologien selbst (Ontologie-Mapping), liegen starke und hiufige Verdnderungen
vor. Es besteht somit ein Bedarf, die Evolution von Ontologien in den Lebenswis-
senschaften und deren Konsequenzen zu unterstiitzen, d. h. Nutzern von sich stindig
dndernden Ontologien angemessene Algorithmen /Werkzeuge bereitzustellen. Die Er-
kenntnisse aus den durchgefiihrten Analysen bilden die Basis fiir die nachfolgenden
Arbeiten.

Eine immer wiederkehrende Aufgabe im Rahmen der Ontologieevolution besteht
in der Bestimmung von Anderungen zwischen zwei Versionen einer Ontologie, d. h.
worin besteht der Unterschied und wie hat sich die neuere Version aus der alten Ver-
sion heraus entwickelt. Das Ergebnis, d. h. der Diff (die Differenz) zwischen den bei-
den Ontologieversionen, bildet die Basis fiir weitere Aufgaben wie beispielsweise die
Anpassung abhéngiger Daten. Innerhalb der Arbeit wird ein neuartiger auf Regeln



basierter Algorithmus vorgestellt, welcher den Diff zwischen zwei Ontologieversionen
bestimmt. Es werden sowohl einfache wie auch komplexe Anderungen erkannt, was
eine kompakte, intuitive und verstindliche Diff-Reprasentation garantiert. Es wird
theoretisch wie praktisch gezeigt, dass ein vollstdndiger Diff bestimmt wird, was eine
korrekte Migration von Ontologieversionen ermdoglicht.

Ein weiterer Schwerpunkt der Arbeit liegt in der Bestimmung &nderungsintensiver
bzw. stabiler Regionen in einer Ontologie. Dazu wird die Notation von Ontologiere-
gionen und zugehorige Metriken zur Beurteilung ihrer Anderungsintensitiit (Stabili-
tat) eingefiithrt. Ein neuartiger automatisierter Algorithmus erlaubt die Bestimmung
(in)stabiler Ontologieregionen auf Basis vertffentlichter Ontologieversionen in einem
vorgegebenen Zeitraum. Durch erkannte Anderungen zwischen Ontologieversionen
und mit Hilfe der Ontologiestruktur werden dnderungsintensive bzw. stabile Ontolo-
gieregionen erkannt. Die Evaluierung anhand grofer Ontologien der Lebenswissen-
schaften zeigt, dass der Algorithmus in der Lage ist (in)stabile Ontologieregionen
automatisiert zu bestimmen.

Abschliefend wird das webbasierte System OnEX und dessen Versionierungsansatz
prasentiert. OnEX ermdglicht einen benutzerfreundlichen und interaktiven Zugang
zu Informationen iiber die Evolution und Anderungen in Ontologien der Lebenswis-
senschaften. Nutzer kénnen Ontologien aus ihrem Interessengebiet bzgl. Evolution
untersuchen, indem sie beispielsweise Anderungen an einer Ontologieversion ein-
sehen, welche in einer Analyse oder Anwendung genutzt werden soll. Der OnEX
zugrunde liegende Versionierungsansatz ermdoglicht eine skalierbare und speicheretf-
fiziente Versionierung grofser Ontologien durch die Nutzung von Zeitstempeln. Mit
Hilfe des Ansatzes konnten 16 Ontologien mit ca. 700 Versionen seit 2002 versioniert
und Nutzern iiber OnEX fiir Evolutionsanalysen zuginglich gemacht werden.
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FEinleitung

1.1 Einfiihrung

Ontologien haben durch ihre Verwendung in verschiedenen Wissenschaftsdisziplinen
in den letzten Jahren enorm an Bedeutung gewonnen. Sie ermoglichen die Konzep-
tualisierung einer Doméne [39] und bestehen aus einer Menge sogenannter Konzep-
te (Kategorien), welche ein fest vereinbartes, gemeinsames Vokabular bilden. Thre
Hauptanwendung besteht in der einheitlichen und konsistenten Beschreibung (An-
notation) von Objekten (Instanzen) einer Doméne. Auf Basis der Ausdrucksstéiirke
einer Ontologie konnen einfache Vokabulare mit verbalen Beschreibungen der Kon-
zepte, Taxonomien und Thesauri sowie komplexe Ontologien mit einer formalen
axiomatischen Definition unterschieden werden [69]. Abb. zeigt das Spektrum
existierender Ontologien mit ansteigender Ausdrucksfahigkeit. Am linken Ende der
Skala befinden sich einfache Kataloge. Diese bestehen typischerweise aus einer Men-
ge unstrukturierter Terme einer Doméne. Die Terme besitzen weder Definitionen
noch sind detaillierte Beschreibungen verfiigbar. In Glossaren werden den Termen
Bedeutungen in natiirlicher Sprache zugewiesen. Die etwas ausdrucksstirkeren The-
sauri fligen zusétzlich semantisches Wissen in Form von Synonymen ein, eine expli-
zite Hierarchie (Struktur) ist nicht vorhanden. Die nachfolgenden is_a Hierarchien
fiihren Spezialisierungen fiir Terme ein, d.h. die Terme werden strukturiert ange-
ordnet. Es wird zwischen informalen und formalen is a Hierarchien unterschieden.
Bei informalen is_a Hierarchien wird keine Garantie gegeben, dass eine Instanz
eines spezifischen Konzepts ebenfalls Instanz eines entsprechend der Hierarchie ge-
nerelleren Konzepts sein muss. In formalen Hierarchien hingegen werden die is_a
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KAPITEL 1. EINLEITUNG

“narrower Formal ~Frames Logical
Catalog/ term”’ is-a  (Properties) constraints
. (disjointness,
ID relation inverse, ...)
Terms/ Informal Formal General
. . Value Logica]
glossary is-a instance

Restrs. constraints

Abbildung 1.1: Ontologiespektrum nach [69]

Beziehungen zwischen den Konzepten als strikt angesehen, d.h. eine Instanz ei-
nes Konzepts ist ebenfalls Instanz aller Vorgdngerkonzepte. Im weiteren Verlauf
des Spektrums werden sukzessive zusitzliche Konstrukte wie Frames (Properties),
spezifische Beziehungen wie part of, Disjunktheitsbeziehungen oder Restriktionen
zur Modellierung von Doménenwissen herangezogen. In dieser Arbeit stehen die
in wissenschaftlichen Anwendungen hiufig genutzten, strukturierten Ontologien im
Mittelpunkt. Die Konzepte beschrieben iiber Attribute wie Name oder Synonyme
sind dabei mit semantisch gerichteten Beziehungen (z.B. is_a oder part of) unter-
einander verbunden und bilden eine baum- bzw. graphartige Struktur aus.

Insbesondere in den Lebenswissenschaften haben sich Ontologien etabliert [4 [13] 68]
und sind heutzutage in Anwendungen, zur Beschreibung von Experimenten oder
in Analysen kaum mehr wegzudenken. Die enorme Wichtigkeit zeigt sich u.a. in
der hohen Anzahl verfiigbarer Ontologien. So werden beispielsweise in der OBO-
Foundry' [T110] oder im BioPortal? [91] iiber 200 verschiedene Ontologien verwaltet
und Anwendern bereitgestellt. Die wohl am weitesten verbreitete und genutzte On-
tologie ist die Gene Ontology (GO) [3l B6], welche iiber ihre drei Subontologien
Prozesse, Funktionen und Komponenten eine konsistente und semantisch einheitli-
che Beschreibung von molekular-biologischen Objekten ermoglicht. So nutzen viele
verfiigbare Biodatenbanken wie Ensembl [33], SwissProt [14] oder RefSeq [103] GO
zur Annotation der erfassten Proteine oder Gene, um terminologische Variationen
und daraus folgende Fehlinterpretationen zu reduzieren [6]. Auch biomedizinische Li-
teratur in PudMed?® wird mittels MeSH (Medical Subject Headings) [72] einheitlich
klassifiziert, was Nutzern erweiterte Such- und Navigationsmoglichkeiten erdffnet.
Weitere Teilgebiete der Lebenswissenschaften, welche innerhalb von Ontologien mo-
delliert werden sind u. a. Anatomien verschiedener Spezies [40] 54, 106, T11], Krank-
heiten [77, 95, 109] oder biochemische Strukturen [26]. Zudem werden Ontologien in

!The Open Biological and Biomedical Ontologies Foundry: http://www.obofoundry.org
2NCBO BioPortal: http://bioportal.bioontology.org
3PubMed: http://pubmed.org
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internationalen Grofsprojekten wie dem caBIG [I8] oder nationalen Forschungsver-
biinden wie dem MediGRID [52] 67] bzw. D-Grid [37, 50, 51| zur Standardisierung
und Etablierung eines gemeinsamen Vokabulars verwendet.

Neben der wachsenden Anzahl von Ontologien und Ontologie-relevanten Arbeiten
in den Lebenswissenschaften [13], besteht die Notwendigkeit existierende Ontologi-
en zu andern bzw. anzupassen, um somit einen moglichst aktuellen und korrekten
Wissenstand zu représentieren (Evolution). Anpassungen an den Ontologien haben
zahlreiche Griinde, z. B.:

e Integration von neuem/gedndertem Doménenwissen, z. B. aus experimentellen
Ergebnissen oder Analysen

e Behebung initialer Designfehler entstanden in fritheren Versionen einer Onto-
logie

e Verdnderte Anforderungen seitens der Nutzer oder Applikationen/Analysen,
z. B. gednderte Nutzungsmuster oder der Bedarf neuartige Analysen zu unter-
stiitzen

e Umsetzung von Designrichtlinien, z. B. Umstrukturierung/Reorganisation des
erfassten Wissens

e Migration zu einer anderen Ontologiesprache

Insbesondere der erste Punkt hingt stark mit der heutzutage weltweit vernetzten
Forschung zusammen, d. h. es werden neue Erkenntnisse binnen kurzer Zeit produ-
ziert und publiziert. So werden viele Ontologien in den Lebenswissenschaften mo-
difiziert, wenn beispielsweise neue experimentelle Ergebnisse oder Analyseresultate
integriert werden miissen. Dies kann zur Einfiigung von neuem Wissen wie z. B.
neuer Konzepte fithren. Jedoch kann bereits erfasstes Wissen auch revidiert wer-
den, wenn beispielsweise neue Erkenntnisse die Verwerfung oder Modifikation eines
Sachverhalts erfordern. Nach der Veranderung einer Ontologie aufgrund der genann-
ten Griinde wird oftmals eine neue Ontologieversion veréffentlicht, welche dann von
Anwendern genutzt werden kann.

Ontologieevolution umfasst zwar in erster Linie die Entwicklung von Ontologien
selbst, allerdings haben die durchgefiihrten Anderungen auch weitreichende Aus-
wirkungen auf Ontologie-basierte Datenquellen, Applikationen oder Analysen. So
besteht bei der Verdffentlichung einer neuen Ontologieversion oftmals die Frage,
ob eine Anwendung noch lauffihig ist oder ob Daten wie Annotationen, welche
die Ontologie verwenden weiterhin Giiltigkeit besitzen. Hiufig werden Nutzer und
Anwender mit diesen Problemen allein gelassen, d. h. es wird zwar eine neue, verbes-
serte Ontologieversion veroffentlicht, die resultierenden Anpassungen und Migratio-
nen bleiben jedoch oftmals dem Endnutzer iiberlassen. Das Problem verstarkt sich,

15
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falls wie in den Lebenswissenschaften hohe Veroffentlichungsfrequenzen zur Wah-
rung der Aktualitit anzutreffen sind. Beispielsweise veroffentlicht das Konsortium
der GO téglich eine neue Version der Gene Ontology. Andere Ontologien wie der
NCI Thesaurus [I09] geben jeden Monat eine neue Version frei.

Auch Ontologie-basierte Daten wie Mappings, welche Konzepte einer Ontologie in
Korrespondenzen nutzen, unterliegen stindigen Anderungen. So kénnen die Kor-
respondenzen (Annotationen) eines Annotation-Mapping zwischen Objekten einer
Datenquelle und Konzepten einer Ontologie angepasst werden. Beispielsweise wer-
den die Annotationen eines Proteins zu Konzepten der GO verdndert, wenn in
neuen Forschungsergebnissen Erkenntnisse iiber die molekularen Funktionen oder
biologischen Prozesse des Proteins vorliegen. In &hnlicher Art und Weise konnen
Produkte, welche in einem Produktkatalog klassifiziert sind (z.B. bei EBay* oder
Amazon®) die Produktkategorie wechseln, falls beispielsweise ein Produkt besser
vermarktet werden soll oder Umstrukturierungen des Katalogs eine Neueinordnung
erfordern. Auch Korrespondenzen zwischen den Konzepten zweier Ontologien, soge-
nannte Ontologie-Mappings, benotigen Anpassungen, falls die beteiligten Ontologien
sich verdndern. So werden insbesondere zwischen Anatomieontologien verschiedener
Spezies Ontologie-Mappings erstellt, um u. a. vergleichende Analysen oder die Uber-
tragung von Wissen zu unterstiitzen. Ein Beispiel ist das Ontologie-Mapping zwi-
schen der AdultMouseAnatomy [54] und dem Anatomieteil des NCI Thesaurus [109].
Mit Hilfe dieses Mappings konnen beispielsweise Erkenntnisse aus Experimenten an
Mausen entsprechend auf die Anatomie des Menschen iibertragen werden. Eine Evo-
lution, d. h. Verdnderungen in den beiden Ontologien erfordern gegebenenfalls auch
eine Anpassung des Mappings, da neu hinzugekommenes Wissen oder verinderte
Konzepte dessen Giiltigkeit wie auch Aktualitiit beeinflussen. Fallen derartige Ande-
rungen haufig an, entstehen Instabilitdten in den Mappings. Diese kdnnen wiederum
Folgen fiir Anwendungen oder Analysen haben, welche auf diesen Mappings basieren.
So werden beispielsweise Annotationen in der Bestimmung von Proteinfunktionen
(Functional Profiling) verwendet [16, [102], was bei auftretenden Instabilitéiten zu
Verdnderungen in den Ergebnissen fithren kann.

Die steigende Komplexitit der Ontologien insbesondere in den Lebenswissenschaften
lasst einen manuellen Umgang mit Evolution in der Regel nicht zu. Viele Ontologien
umfassen mehrere zehntausend Konzepte (z.B. GO ~30.000 oder NCI Thesaurus
~70.000), welche miteinander vernetzt sind und somit komplexe Graphen ausbilden.
Héaufig existieren keine Informationen dariiber, welche Teile oder Konzepte einer On-
tologie bei einem Versionswechsel betroffen sind. Die Protokolle der durchgefiihrten
Anderungen liegen meist nur den Entwicklern selbst vor und werden nicht verof-
fentlicht. Diese Tatsache erschwert Endnutzern den Umgang mit neuen Versionen
erheblich. Um Anwender und Nutzer hinsichtlich der Ontologieevolution und An-
derungen zu unterstiitzen, bedarf es automatisierter Werkzeuge und Analysetools,

“http://www.ebay.com
Shttp://www.amazon.com

16


http://www.ebay.com
http://www.amazon.com
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welche eine Einschétzung und Erfassung der Evolution ermoglichen. Die Werkzeuge
miissen. zum einen in der Lage sein, Anderungen zwischen Ontologieversionen zu
erkennen und zum anderen Funktionen bieten, welche die Evolution einer Ontologie
quantitativ analysieren konnen.

Im nachfolgenden werden einige Desiderate und Anforderungen an eine effektive Un-
terstiitzung von Ontologieevolution diskutiert. Im Kapitel zu Verwandten Arbeiten
(Kapitel [2) werden diese zum Vergleich existierender Systeme herangezogen. Eben-
falls findet eine Einordnung und Abgrenzung dieser Arbeit zu bereits existierenden
Arbeiten statt (siehe [2.5). Eine umfassende Unterstiitzung von Ontologieevolution
erfordert die Beachtung folgender Anforderungen:

o Verfiigharkeit von einfachen und komplezen Anderungsoperationen: Einfache
Anderungen betreffen die Modifikation einzelner Ontologieelemente wie das
Einfiigen eines neuen Konzepts oder die Anderung eines Attributwertes. Hin-
gegen beziehen sich komplexe Anderungsoperationen hiufig auf mehrere Ele-
mente, z. B. das Zusammenfassen mehrerer Konzepte zu einem Konzept (mer-
ge). Bs existieren grundlegend zwei Mdglichkeiten Anderungen zu spezifizieren.
Einerseits konnen Anderungen explizit umgesetzt werden, d. h. eine Anderung
wird direkt angewandt und die Ontologie wird somit inkrementell verdndert.
Andererseits kann auch nur die verédnderte Ontologieversion O’ vorliegen, d. h.
die Anderungen werden implizit im Vergleich zur urspriinglichen Ontologie-
version O spezifiziert.

o Unterstiitzung fiir Mappings: Fiir die automatische Propagierung von Ande-
rungen in Instanzen oder andere Ontologien bzw. Mappings sollten die An-
derungen explizit in einem sogenannten Fuvolution-Mapping erfasst werden.
Im einfachsten Fall besteht ein solches Evolution-Mapping zwischen zwei Ver-
sionen O und O’ aus dem durch den Entwickler umgesetzten Anderungsope-
rationen. Ist lediglich die verdnderte Ontologieversion O gegeben, muss das
Evolution-Mapping durch eine gesonderte Differenzbestimmung erstellt wer-
den. Diese kann auf Basis eines Schema-/Ontologie-Matching [104] erfolgen.
Zusatzlich miissen ebenfalls eingefiigte bzw. geléschte Ontologieelemente, wel-
che nur in einer der beiden Versionen vorliegen, beachtet werden.

e Propagierung von Anderungen in abhingige Ontologien und Mappings sowie
Instanzen: Ontologien werden oftmals z. B. iiber Annotation- oder Ontologie-
Mappings mit anderen Datenquellen bzw. Ontologien verkniipft. Aufgrund der
Abhiingigkeiten sollten Anderungen an Ontologien auch entsprechend in ab-
hdngige Mappings usw. propagiert werden, damit diese weiterhin konsistent
und aktuell erscheinen. Dieser Prozess sollte vorzugsweise zu einem Grofsteil
automatisch ablaufen, d.h. ohne aufwendige manuelle Eingriffe eines Anwen-
ders. Gleiches gilt auch fiir die Migration von Instanzen einer Ontologie.

o Unterstiitzung von Versionierung: Ontologieevolution sollte zusétzlich durch
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ein Versionierungssystem unterstiitzt werden, welches einen transparenten
Zugang zu verschiedenen Versionen einer Ontologie anbietet. Somit konnen
beispielsweise Anwendungen weiterhin auf eine bestimmte Version zuriickgrei-
fen obwohl bereits neuere Versionen einer Ontologie existieren, d.h. eine An-
wendung muss nicht direkt an die neueste Version angepasst werden. Gleicher-
mafsen kénnen Fehlentwicklungen wéihrend der Evolution riickgéingig gemacht
werden, indem die aktuelle Version einfach durch eine iltere, korrekte Versi-
on ersetzt wird. Es sind verschiedene Ansétze denkbar, z. B. eine sequentielle
Versionierung in der jede Version exakt eine Vorgénger- bzw. Nachfolgeversion
besitzt oder eine parallele Versionierung.

e Infrastruktur: Die zuvor besprochenen Funktionalititen sollten in einer méch-
tigen Infrastruktur bestehend aus einfach verwendbaren Werkzeugen verfiigbar
sein. So sollte es beispielsweise moglich sein das Ausmaf von Anderungen be-
stimmen zu kénnen sowie inkrementell Anderungen zu spezifizieren. Weiterhin
sollte die Bestimmung von Evolution-Mappings und Versionierung unterstiitzt
werden. Benutzerfreundliche User-Interfaces zur Umsetzung von Anderungen

bzw. zur Analyse der Ontologieevolution runden eine komplette Infrastruktur
ab.

Innerhalb dieser Arbeit werden verschiedene Probleme der Evolution von Ontolo-
gien in den Lebenswissenschaften thematisiert, welche im folgenden Nutzerszenario
illustriert werden. Mochte ein Nutzer beispielsweise eine Ontologie langfristig in ei-
nem seiner Projekte inkl. Analysen und Anwendungen einsetzen, interessiert ihn vor
allem die vergangene Entwicklung der Ontologie, z. B. Fragen wie ,Ist die Ontologie
abgeschlossen oder befindet sie sich noch in Entwicklung?“ oder ,Wie viele Konzepte
wurden in den letzten drei Jahren eingefiigt oder geloscht?“. Dariiber hinaus interes-
sieren ihn Detailinderungen an bestimmten Konzepten, welche er fiir seine Analysen
als wichtig erachtet. Bei Verdffentlichungen neuer Ontologieversionen méchte er wis-
sen, welche Anderungen sich gegeniiber seiner zuletzt verwendeten Version ergeben
haben. Das Ziel ist daher ein moglichst automatisches Verfahren zu besitzen, wel-
ches genau diese Anderungen, d. h. den Diff zwischen den beiden Ontologieversionen
bestimmen kann. Da er an bestimmten Teilgebieten der Ontologie interessiert ist,
mochte er zudem wissen, ob seine Gebiete besonders starken Anderungen unterla-
gen, d.h. instabil sind oder ob sie als stabil (unveréndert) gelten. Somit kann sich
der Nutzer ebenfalls iiber neue bzw. aufstrebende Gebiete innerhalb der Ontologie
informieren und diese zeitnah in seinen Applikationen verwenden. Aus dem darge-
stellten Nutzerszenario lassen sich die beiden folgenden in dieser Arbeit behandelten
Themen ableiten:

Anderungserkennung in Ontologien: Die Erkennung von Anderungen in On-
tologien z. B. zwischen zwei Ontologieversionen O,; und O, bildet die Grund-
lage fiir den Umgang mit Ontologieevolution. So méchten Anwender von Onto-
logien bei der Verdffentlichung neuer Ontologieversionen in erster Linie wissen,
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was sich an der Ontologie verdndert hat. Erst dann konnen sie weitere Schrit-
te wie die Planung von Anpassungen bzw. Umstrukturierungen angehen. Im
giinstigsten Fall haben die angefallenen Anderungen keine Auswirkungen, wo-
durch die neue Version O, problemlos die alte Version O, ersetzen kann. Eine
manuelle Bestimmung der Anderungen ist aufgrund der Groke der Ontologien
unrealistisch, daher wurden in der Literatur erste Verfahren zur automati-
schen Anderungserkennung vorgeschlagen. Ziel ist es die méglichst vollstiin-
dige Menge von Anderungen zu bestimmen, wobei nicht nur einfache Ande-
rungsoperationen wie Einfligungen oder Loschungen sondern auch komplexe
Anderungen wie das Zusammenfassen oder Aufspalten von Konzepten erkannt
werden sollen. Durch die zunehmende Groéfe der Ontologien verlieren Nutzer
jedoch oftmals den Uberblick iiber die angefallenen Anderungen. Zudem sind
sie meist nur an bestimmten Sachverhalten interessiert und verwenden daher
nur bestimmte Ontologieteile (Gebiete einer Ontologie). Deshalb besteht ein
gesteigertes Interesse zu wissen, welche Ontologieteile besonders dnderungsin-
tensiv sind oder welche kaum Anderungen aufweisen.

Quantitative Evolutionsanalysen: Wihrend das Thema Anderungserkennung
primér die Bestimmung der Anderungen in Ontologien verfolgt, hat die quan-
titative Evolutionsanalyse von Ontologien das Ziel die angefallenen Anderun-
gen quantitativ zu beurteilen und die Entwicklung (Evolution) einer gesamten
Ontologie einzuschitzen. So werden sich Anwender, welche eine neue Onto-
logie einsetzen wollen, neben den typischen Fragestellungen wie z. B. ,Passt
die Ontologie zu meiner Anwendung?“ ebenfalls fiir Fragen zur Entwicklung
und Evolution der Ontologie interessieren, z. B. ,Wie stark ist die Ontologie
in den letzten X Jahren angewachsen?”, ,Welche Anderungen dominieren die
Evolution?* oder ,Wie hat sich die Struktur der Ontologie verdndert?. Um
diese Fragen beantworten zu kdnnen, bedarf es einer quantitativen Analyse
der Evolution in Ontologien iiber lingere Zeitrdume hinweg. Das Ziel ist es
dabei, dem Nutzer mittels geeigneter Mafe Informationen iiber die Evoluti-
on der entsprechenden Ontologien zur Verfiigung zu stellen. Auf Basis dieser
Informationen konnen dann weitere Planungen oder Entscheidungen bzgl. des
Umgangs mit der Ontologie erfolgen.

Die genannten Themengebiete werden in den beiden Teilen — Algorithmen zur An-
derungsbestimmung — sowie — Systeme zur Analyse der Ontologieevolution — behan-
delt. Eine Diskussion verwandter Arbeiten und Systeme erfolgt in Kapitel

1.2 Wissenschaftlicher Beitrag

Der wissenschaftliche Beitrag dieser Dissertation besteht aus den folgenden drei
Arbeiten auf dem Gebiet Evolution von Ontologien in den Lebenswissenschaften:
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Framework fiir Evolutionsanalysen von Ontologien und Mappings: Das
Framework ermoglicht gleichzeitig quantitative Evolutionsanalysen fiir Onto-
logien und Ontologie-basierte Mappings wie Annotationen oder Ontologie-
Mappings. Dazu stellt das Framework verschiedene Metriken zur quantita-
tiven Beurteilung der Evolution bereit. Die darauf basierte Webanwendung
OnEX (Ontology Evolution Explorer) erlaubt eine ad-hoc Analyse der Evo-
lution von Ontologien sowie die Exploration von Anderungen an einzelnen
Ontologieelementen. Dies ermoglicht Nutzern von Ontologien eine Einschét-
zung der Evolution und kann somit als Hilfestellung fiir den Umgang mit sich
stindig verdndernden Ontologien dienen. Der zur Evolutionsanalyse verwen-
dete Versionierungsansatz gestattet eine effiziente Verwaltung mehrerer Ver-
sionen verschiedener Ontologien. Die Skalierbarkeit des Ansatzes erlaubt die
Versionierung grofter Ontologien mit einer hohen Anzahl zu analysierender
Versionen.

Diff von Ontologieversionen: Es wird ein regelbasierter Ansatz zur automati-
schen Bestimmung von Evolution-Mappings zwischen Ontologieversionen vor-
gestellt. Dabei werden aufbauend auf einem Match zwischen zwei Ontologiever-
sionen Regeln zur Erkennung von Anderungen angewandt. Neben der Bestim-
mung einfacher Anderungen wie dem Einfiigen oder Léschen von Konzepten
wird gleichermafen die Erkennung komplexer Anderungsoperationen wie das
Zusammenfiihren (merge) oder das Aufspalten von Konzepten (split) unter-
stiitzt. Die Erfassung des Diffs durch semantisch ausdrucksstarke Anderungs-
operationen ermdglicht dabei eine kompakte und intuitive Représentation der
Ontologieevolution. Es wird gezeigt, wie die berechneten Evolution-Mappings
fiir die Migration von Ontologieversionen verwendet werden konnen. Der Diff
Algorithmus wurde prototypisch implementiert. Die Evaluierung mittels grofer
Ontologien aus den Lebenswissenschaften und dem Web zeigte, dass der An-
satz in der Lage ist korrekte Evolution-Mappings effizient zu bestimmen. Die
Adaptierbarkeit des Ansatzes gestattet eine flexible Anpassung an verschiede-
ne Anwendungsszenarien und Ontologien.

Erkennung (in)stabiler Ontologieregionen: Es wird ein Verfahren zur auto-
matischen Erkennung (in)stabiler Ontologieregionen, d.h. Ontologieteilen mit
erhohter bzw. geringer Anderungsintensitiit vorgeschlagen. Im Gegensatz zu
anderen Ansitzen, welche vorrangig auf die Erkennung einzelner Anderun-
gen fokussieren, steht hier die Bestimmung von Anderungen betroffener On-
tologieregionen im Mittelpunkt. Dazu werden Ontologieregionen definiert und
deren Stabilitéit {iber Metriken beurteilt. Im Zentrum steht ein Algorithmus,
welcher fiir verdffentlichte Ontologieversionen innerhalb eines Zeitraums die
(in)stabilsten Regionen bestimmen kann. Das Verfahren wurde anhand weit
verbreiteter und grofser Ontologien aus den Lebenswissenschaften evaluiert.
Die Ergebnisse zeigen, dass das Verfahren in der Lage ist von Evolution betrof-
fene Ontologieregionen zu klassifizieren. Die vorgestellte Trendanalyse ermog-
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licht Nutzern eine Beurteilung der Ontologieevolution iiber lingere Zeitrdume
hinweg und gestattet Designern die Planung weiterer Entwicklungen und An-
derungen.

Die in der vorliegenden Arbeit dargestellten Ergebnisse wurden bereits als begutach-
tete Beitrige bei internationalen Konferenzen, Workshops, oder Journals publiziert.

Ein Ubersichtsartikel zu aktuellen Arbeiten und Werkzeugen auf dem Gebiet der
Schema- und Ontologieevolution wurde innerhalb des Buchbeitrags [53] im Buch [9]
verOffentlicht. Erste Analyseergebnisse zur Evolution von Ontologien und Mappings
in den Lebenswissenschaften wurden 2008 auf der internationalen DILS-Konferenz
présentiert [49]. Die Présentation einer effizienten Versionsverwaltung fiir grofse On-
tologien [60] erfolgte 2009 auf dem internationalen OntoContent-Workshop. Aufbau-
end darauf wurde die webbasierte Applikation OnEX (Ontology Evolution Explorer),
welche 2009 in BMC Bioinformatics erschien [48], konzipiert und realisiert. Der Diff
Algorithmus liegt in einer Preprint-Version vor [47] und befindet sich derzeit bei
einem internationalen Journal unter Begutachtung. Auf der DILS-Konferenz 2010
wurde der Algorithmus zur Bestimmung und Erkennung von (in)stabilen Ontolo-
gieregionen [46] prisentiert. Weitere Arbeiten zur Beurteilung der Stabilitat von
Mappings wurden im Rahmen der BTW-Konferenz [116] sowie auf der internatio-
nalen DILS-Konferenz [38] in 2009 vorgestellt.

1.3 Aufbau der Arbeit

Die nachfolgende Arbeit gliedert sich in drei Teile. Im ersten Teil werden verwand-
te Arbeiten diskutiert und die Grundlagen beschrieben. Er umfasst die folgenden
Kapitel:

Kapitel [2| gibt eine Einfiilhrung in die Thematik der Evolution von Schemas und
Ontologien. Es erfolgt eine Diskussion relevanter Literatur zu Schema- und
Ontologieevolution sowie Versionierung und Anderungserkennung. Abschlie-
fsend wird die vorliegende Arbeit mit bisherigen Arbeiten auf dem Gebiet der
Ontologieevolution verglichen.

Kapitel (3| vermittelt Grundlagen zu in der Arbeit verwendeten Modellen und Be-
griffen. Zunéchst wird das verwendete Ontologiemodell definiert sowie die Ver-
sionierung von Ontologien beschrieben. Abschliefsend wird der Begriff des Map-
pings erldutert und die verschiedenen Mappingarten, Annotation-Mapping so-
wie Ontologie-Mapping, eingefiihrt.

Im zweiten Teil — Algorithmen zur Anderungsbestimmung — wird zuniichst das zur
quantitativen Evolutionsanalyse fiir Ontologien und Mappings konzipierte Frame-
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work vorgestellt. AnschlieRend werden zwei Ansitze zur Bestimmung von Ande-
rungen zwischen Ontologieversionen und der Erkennung (in)stabiler Ontologieteile
prasentiert. Die Darstellung gliedert sich in die folgenden Kapitel:

Kapitel 4] beschreibt eine vergleichende Evolutionsanalyse fiir Ontologien und
Mappings in den Lebenswissenschaften. Zunéchst werden das Evolutionsmo-
dell sowie entsprechende Metriken eingefiihrt. Die Evaluierung erfolgt an 16
reprasentativen Ontologien aus den Lebenswissenschaften sowie zugehoriger
Annotation-Mappings und automatisch erstellter Ontologie-Mappings fiir den
Zeitraum 2004-2008.

Kapitel [5| stellt einen regelbasierten Diff Algorithmus zur Bestimmung von Evolu-
tion-Mappings zwischen Ontologieversionen vor. Dabei werden zunéchst mog-
liche Anderungsoperationen erliutert und der Begriff des Evolution-Mappings
definiert. Anschliefsend erfolgt die Darstellung von Regeln zur Erkennung von
Anderungen. Im Hauptteil wird der auf den Regeln basierte Algorithmus er-
lautert. Im Unterschied zu bisherigen Ansétzen gestattet die Verwendung von
Regeln eine flexible Bestimmung einfacher sowie komplexer Anderungsope-
rationen fiir verschiedene Ontologien. Als ein mdogliches Anwendungsszenario
wird auf die Migration von Ontologieversionen eingegangen. Abschliefend wer-
den Evaluierungsergebnisse des Algorithmus dargestellt.

Kapitel [6] beschreibt einen neuartigen Ansatz zur Bestimmung (in)stabiler Onto-
logieteile (Regionen), welche aufgrund der Ontologieevolution intensiven oder
nur marginalen Anderungen unterlagen. Zuniichst werden der Begriff der Onto-
logieregion und Metriken zur Stabilitdtsbewertung einer Ontologieregion einge-
fithrt. Der Schwerpunkt liegt auf der Darstellung des Algorithmus zur Bestim-
mung der (in)stabilen Regionen. Abschliefend werden Evaluierungsergebnisse
des Algorithmus prasentiert.

Im dritten Teil — Systeme zur Analyse der Ontologieevolution — wird zunéchst das
Online-Analysesystem OnEX vorgestellt. Anschlietend wird auf die Versionierung
von Ontologien eingegangen. Der Teil umfasst folgende Kapitel:

Kapitel [7] stellt die webbasierte Applikation OnEX (Ontology Evolution Explorer)
vor. OnEX ermoglicht die Exploration von Anderungen sowie eine Einschit-
zung der Evolution von Ontologien mittels dreier Workflows. Es werden die
Workflows Quantitative Evolutionsanalyse, Konzept-basierte Evolutionsana-
lyse sowie Annotation-Migration vorgestellt. Es erfolgt ebenfalls ein Einblick
in die Architektur und technische Umsetzung der Webapplikation.

Kapitel (8] gibt einen Einblick in die fiir die Analysen und OnEX verwendete Versi-
onsverwaltung von Ontologien. Es wird ein Modell zur effizienten Verwaltung
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von Ontologieversionen vorgestellt. Der Schwerpunkt liegt auf der Beschrei-
bung eines Repositories zur Versionsverwaltung sowie dem Import von Onto-
logieversionen. In der Evaluierung wird die Funktionalitit und Effizienz des
Versionierungsansatzes gezeigt.

Nach einer Zusammenfassung der Ergebnisse der Dissertation sowie einem Ausblick
auf zukiinftige Arbeiten werden im Anhang Details zu einzelnen Arbeiten présen-
tiert. So werden fiir den Diff Algorithmus alle definierten Anderungsoperationen
sowie die verwendeten Regeln aufgelistet. Ebenfalls kdnnen Detailstatistiken und
Diagramme der Evolutionsanalysen eingesehen werden.
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Verwandte Arbeiten — Schema- und
Ontologieevolution

In diesem Kapitel wird ein Uberblick iiber verwandte Arbeiten auf dem Gebiet
der Schema- und Ontologieevolution gegeben. Nach einer Einfiihrung werden
im zweiten Teil Forschungsarbeiten bzw. Systeme in den Gebieten der relationalen
Schemaevolution (2.2), XML Schemaevolution (2.3) und Ontologieevolution ([2.4)
vorgestellt. Abschliefsend erfolgt eine Zusammenfassung und Abgrenzung der vorlie-

genden Arbeit (2.5).

2.1 Einfiihrung

Die Evolution von Schemas und die damit verbundenen Probleme sind ein andau-
erndes Forschungsthema. Im Allgemeinen bezeichnet Schemaevolution die Fahigkeit
bereits in Verwendung befindliche Schemas abzuéndern bzw. anzupassen. Unter dem
Begriff Schema werden verschiedene strukturierte Metadaten zur Beschreibung von
komplexen Strukturen wie Datenbanken, Nachrichten, Applikationen oder Work-
flows verstanden. Beispiele fiir Schemas sind relationale Datenbankschemas, ER-
oder UML-Modelle, Ontologien, XML Schemas, Softwareschnittstellen oder Work-
flowbeschreibungen. Die Griinde fiir die Evolution eines Schemas sind vielfiltig. So
besteht in der Regel ein Bedarf an Schemaevolution wann immer die Designer oder
Entwickler eines Schemas neue oder verinderte Anforderungen umsetzen miissen.
Beispiele sind u.a. die Behebung von Fehlern in einem aktuellen Schema, die Ein-
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arbeitung von neuem Doménenwissen oder die Migration zu einer neuen Plattform.

Eine umfassende Unterstiitzung von Schemaevolution ist schwierig, da Schemaén-
derungen héufig in die von einem Schema abhéingigen Strukturen/Komponenten,
z.B. Daten (Instanzen), Sichten oder Applikationen, propagiert werden miissen. Ei-
ne ideale Unterstiitzung sollte dabei den manuellen Aufwand bei der Umsetzung von
Schemaédnderungen so weit wie moglich reduzieren, d. h. automatische Verfahren soll-
ten den Entwickler bei der Durchfiihrung von Evolution unterstiitzen. Beispielsweise
sollten Anderungen an einem relationalen Schema einer Datenbank zu den entspre-
chenden Instanzdaten bzw. Sichten ohne allzu hohen manuellen Aufwand propagiert
werden. Wird umgekehrt keine ausreichende Unterstiitzung fiir Schemaevolution
geboten, gestaltet sich die Umsetzung von Anderungen sehr schwierig und daher
zeitaufwendig, was unter Umsténden zu Systemausfillen oder Fehlverhalten in den
Anwendungen fiithren kann.

Schemaevolution ist seit geraumer Zeit ein aktives Forschungsfeld und wird auch
zunehmend in kommerziellen Systemen unterstiitzt. Der Bedarf an einer leistungs-
starken Unterstiitzung der Schemaevolution ist jedoch weiterhin ansteigend. Ein
Grund hierfiir ist die in den letzten Jahren gestiegene und weit verbreitete Nut-
zung neuartiger Schemas wie XML Schema, Web Services oder Ontologien, wel-
che ebenfalls eine umfassende Unterstiitzung fiir Schemaevolution bendétigen. Da
die vorliegende Dissertation sich vorrangig mit der Evolution von Ontologien in
den Lebenswissenschaften beschéftigt, werden nachfolgend die Arbeiten zur Evo-
lution von relationalen Schemas und XML Schemaevolution im Ver-
gleich zur Ontologieevolution in einem kleineren Umfang diskutiert. Fiir die
komplette Ausfithrung wird auf [53] verwiesen. In der Online-Bibliographie unter
http://se-pubs.dbs.uni-leipzig.de [105] ist eine umfassende Sammlung ver-
wandter Arbeiten zum Thema Schemaevolution abrufbar.

2.2 Schemaevolution in relationalen Datenbanken

Das wohl am haufigsten genutzte Modell zur Verwaltung von Daten ist das relatio-
nale Modell. Auf Basis von Relationen liegt eine feste Kopplung zwischen Schema
und Instanzen vor, wobei Instanzen fest die Vorgaben des Schemas erfiillen miissen.
Als Konsequenz aus dieser festen Bindung miissen Instanzen jeglicher Anderung des
Schemas folgen, d.h. sie miissen angepasst werden um weiterhin valide gegeniiber
dem gednderten Schema zu sein. Dies betrifft ebenfalls die Anpassung von Bedin-
gungen (Constraints) in einem Schema.

Eine weitere Problematik ist die haufig vorliegende enge Kopplung zwischen dem
relationalen Schema einer Datenbank und abhingigen Applikationen. So wird
beispielsweise haufig die Anfragesprache SQL in Anwendungen eingesetzt, um mit
einer zugehorigen Datenbank zu interagieren (z. B. fiir die Abfrage von Daten oder
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das Sichern von Daten). Nach einer Anderung des Schemas versuchen nun Appli-
kationen weiterhin auf die Datenbank zuzugreifen. Eine Unterstiitzung seitens SQL
bilden sogenannte Sichten (Views). Méchte eine Applikation neue Anforderungen
umsetzen, bestehen verschiedene Moglichkeiten. Einerseits kénnen Sichten angelegt
werden, um die neue Version der Applikation zu unterstiitzen, wobei existierende
Strukturen fiir dltere Versionen belassen werden. Andererseits kann auch das Sche-
ma selbst verdndert werden, um die neuen Anforderungen umzusetzen. In diesem
Fall miissen evtl. existierende Sichten fiir dltere Versionen angepasst werden, um
eine Riickwirtskompatibilitédt fiir andere Anwendungen zu gewéhrleisten.

Im Folgenden wird zuniichst ein Uberblick iiber die Unterstiitzung von Schema-
evolution in kommerziellen Datenbankmanagementsystemen gegeben. Anschliefend
erfolgt eine Darstellung von Forschungsarbeiten fiir die Unterstiitzung von relatio-
naler Schemaevolution.

2.2.1 Kommerzielle Datenbanksysteme

Relationale Datenbanksysteme bieten SQL Anweisungen wie CREATE, DROP oder
ALTER um Schemadnderungen durchzufiihren. Die konkreten Umsetzungen konnen
jedoch von System zu System variieren [117]. So kann eine neue Spalte C' mit dem
Datentyp Integer mit folgender Anweisungen in eine Tabelle T eingefiigt werden:

ALTER TABLE T ADD COLUMN C int;

Andere Anderungen werden je nach System verschieden umgesetzt. So ist die Um-
benennung einer Tabelle in Oracle wie folgt moglich:

ALTER TABLE foo RENAME TO bar;
In SQL Server wird mittels einer Stored Procedure die Umbenennung erméglicht:
sp_rename ’foo’,’bar’,’TABLE’;

Die in SQL verfiighbaren Anweisungen fiir Schema#nderungen sind durchweg atomar,
d.h. ohne eine Erweiterung beschreibt jede Anweisung jeweils eine einfache Ande-
rung am Schema. So konnen individuelle Tabellen eingefiigt oder geloscht werden,
ebenso Spalten oder Constraints. In Ergdnzung kénnen auch bestehende Schema-
elemente gedndert werden, z. B. die Umbenennung einer Spalte oder Eigenschaften
einer Spalte wie Datentyp, maximale Linge oder Prizision. Komplexe Anderungen
wie das horizontale oder vertikale Splitten einer Tabelle oder das Zusammenlegen
(merge) von Tabellen werden in kommerziellen Systemen nicht unterstiitzt. Solche
Anderungen miissen mit Hilfe einer sequentiellen Ausfiihrung mehrerer atomarer
Anderungen realisiert werden. Dies ist immer méglich, jedoch bleibt die eigentli-
che Intention (Semantik) der komplexen Anderung hinter der Summe der einfachen
Anderungen verborgen, z. B. dass eine Tabelle in zwei Tabellen aufgesplittet wurde.

Kommerzielle Systeme fiihren eine automatische Update-Propagierung fiir einfache
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Anderungen durch. So fithren einfache Anderungen wie das Einfiigen /Léschen einer
Spalte oder die Anderung des Datentyps zu einer direkten Anpassung der entspre-
chenden Instanzen. Des Weiteren ist die direkte (online) Reorganisation ein wichtiger
Bestandteil von Datenbanksystemen, um Ausfallzeiten von Servern fiir die Zeit der
Updates zu vermeiden. Auf der anderen Seite gibt es nur wenig Unterstiitzung fiir die
Propagierung von Schemainderungen auf abhéngige Schemaelemente wie Sichten,
Indexe oder Fremdschliissel. Entweder miissen betroffene Elemente manuell ange-
passt oder die gesamte Schemafnderung muss unter Umsténden zuriick genommen
werden.

Kommerzielle Systeme unterstiitzen primér keine abstrakten Schema-Mappings son-
dern lediglich SQL zur Definition von Sichten oder Evolution-Mappings. Es existiert
keine Unterstiitzung fiir explizite Schema- und Datenbankversionen. Sobald eine
Anderung spezifiziert in SQL umgesetzt wurde, geht der vorherige Status der geéin-
derten Elemente verloren. Weiterhin gibt es keine Unterstiitzung fiir Anwendungen,
welche auf einer élteren Version der Datenbank entwickelt wurden. Nachfolgend wird
auf Spezifika einzelner Anbieter ndher eingegangen.

Oracle stellt ein Werkzeug namens Change Management Pack [94] bereit, welches
die Ausfithrung einiger komplexer Schemadnderungen ermoglicht. Das Werkzeug er-
laubt den Vergleich zweier Datenbankschema und bestimmt, ob mogliche Einfliisse
oder Fehler aufgelost werden miissen. Seit Version 9i wird das Schemaevolution-
Werkzeug redefinition angeboten [92]. Redefinition erméglicht Administratoren die
Spezifikation und Ausfiihrung mehrerer Schemaénderungen an einer Tabelle. Ande-
rungen kénnen durchgefiihrt werden, wobei die betreffende Tabelle weiterhin An-
wendungen zur Verfiigung steht (d.h. es gibt keine Ausfallzeiten). Ein weiterer Be-
standteil der Schemaevolution in Oracle bilden editions [93]. Eine Edition ist eine
logische Gruppierung von Datenbank- und Schemaelementen wie Sichten oder Trig-
ger, welche Applikationen fiir Datenbankzugriffe zur Verfiigung stehen. Somit kann
eine Edition als eine gekapselte Version einer Datenbank angesehen werden.

SQL Server stellt Nutzern ein Werkzeug namens SQL Server Management Studio
(SSMS) [81] bereit. SSMS verfiigt iiber ein graphisches Nutzerinterface womit An-
derungen an einer Datenbank, z. B. das Einfiigen von Fremdschliisseln oder das Lo-
schen von Spalten auf Basis eines visuellen Diagramms durchgefiihrt werden kénnen.
SQL Server bietet weiterhin ein Werkzeug namens Data- Tier Applications an [80].
Im Mittelpunkt steht dabei eine verteilbare Datei DAC pack. Ein DAC pack ist
nichts anderes als ein einsetzbares Abbild einer Version eines Datenbankschemas fiir
Applikationen. Typischerweise wird eine Version einer Applikation inklusive ihres
zugehorigen Datenbankschemas innerhalb eines DAC pack gekapselt.

IBM DB2 enthilt ein Werkzeug Optim Data Studio Administrator zur Anzeige, Er-
zeugung und Verdinderung von Datenbankobjekten [57]. Es kénnen einerseits Ande-
rungen einzeln und manuell abgesetzt werden. Andererseits erlaubt ein Batch-Modus
die Zusammenfassung von Anderungen innerhalb eines Skripts, welches statisch auf
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Fehler und Ausfiihrbarkeit der Anderungen gepriift wird.

2.2.2 Forschungsansatze

PRISM |[21], 23] ist ein Prototyp innerhalb des Projektes Panta Rhei, welches Werk-
zeuge zur Schemaevolution untersucht und erforscht. PRISM zur Unterstiitzung der
Schemaevolution in relationalen Datenbanken fokussiert dabei auf zwei Hauptziele:
(1) Durchfiihrung von Schemaevolution mit einer verbesserten Semantik und Da-
tenerhaltung sowie (2) die Unterstiitzung mehrerer Versionen einer Applikation, um
auf ein und denselben Daten arbeiten zu kdnnen. Ein Beitrag von PRISM ist eine
Sprache zur Manipulation von Schemaelementen mit Hilfe sogenannter Schema Mo-
dification Operators (SMOs). Die Sprache dhnelt sehr dem SQL Dialekt, d. h. sie ist
ebenfalls deklarativ und enthélt auch einige bekannte Anweisungen wie ,CREATE
TABLE" oder ,ADD COLUMN. Es bestehen jedoch zwei grundlegende Unterschie-
de.

Erstens wird fiir jede SMO Anweisung eine formale Semantik erfasst, welche die
Evolution in Vorwérts- bzw. Riickwirtsrichtung an Schemas beschreibt. Dabei bein-
haltet die Riickrichtung die Umkehraktionen, welche durchgefiihrt werden miissen,
um die Evolution in Vorwértsrichtung riickgdngig zu machen. Zweitens besteht zwi-
schen SMO und SQL ein Unterschied bzgl. der Definition einer atomaren Anderung.
SQL besitzt eine Abschlusseigenschaft, d. h. jeder kann ein Schema S in ein anderes
Schema S’ mit Hilfe einer Sequenz von Anweisungen iiberfiithren. Evtl. tritt dabei ein
Datenverlust auf, aber die Ausfiihrung einer solchen Sequenz sollte immer moglich
sein. Anweisungen in SMO verfolgen eine andere Philosophie. Jede Anweisung stellt
dabei eine Reorganisation der Datenbank verbunden mit einer Datenmigration dar.
Die verfiigharen Anweisungen in SMO fokussieren dabei auf Anderungen zur Reor-
ganisation einer Datenbank auf héherer Ebene als SQL. Beispiele fiir Anderungen
sind die folgenden:

MERGE TABLE R, S INTO T
PARTITION TABLE T INTO S WITH T.X < 10, T
COPY TABLE R INTO T

Die drei Anweisungen fassen zwei Tabellen zusammen (MERGE), Splitten eine Ta-
belle auf Basis eines Pridikats auf (PARTITION) oder Kopieren den Inhalt einer
Tabelle (COPY). Jede Anweisung und dessen Inverse kann mit Hilfe von logischen
Formeln sowie einer Sequenz von SQL Anweisungen beschrieben werden. So wiirde
obige MERGE Anweisung mit folgender SQL Sequenz korrespondieren:

CREATE TABLE T (columns from R or S)
INSERT INTO T
SELECT * FROM R UNION SELECT * FROM S
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DROP TABLE R
DROP TABLE S

Der zweite Beitrag von PRISM fokussiert auf die Versionierung mit Vorwérts- und
Riickwirtskompatibilitdt. Bei Erzeugung einer neuen Version N+1 auf Basis der
Version N mit Hilfe von SMO Anweisungen bietet PRISM die folgenden Unterstiit-
zungen fiir Anwendungen an:

e Automatische Transformation von Anfragen auf Basis der Version N in seman-
tisch dquivalente Anfragen gegen das Schema in Version N+1 oder umgekehrt

e Erstellung von Sichten fiir Version N, welche auf Version N+1 basieren

PRISM wurde anhand der Anderungshistorie des Mediawiki-Schemas [§], welches
zur Verwaltung der Inhalte der Wikipedia verwendet wird, evaluiert [22]. Dabei
wurde eine Klassifikation von High-Level Anderungen vorgenommen, welche einen
Grofteil der angefallenen Anderungen in der Historie des Repositories abdeckt.

HECATAEUS [97] fokussiert auf Abhéngigkeiten zwischen Schemaelementen und
abhéngigen Strukturen wie Sichten oder Anfragen. Kommerzielle Systeme (sie-
he haben starke Restriktionen bzgl. Schemaevolution wenn Abhéingigkeiten
vorliegen, z. B. darf eine Spalte nicht gelscht werden falls diese in einem Index re-
ferenziert wird. HECATAEUS stellt diesbeziiglich eine verbesserte Kontrolle bereit,
d.h. Administratoren kénnen entscheiden wann Anderungen in abhingige Struk-
turen wie Instanzen, Sichten oder Anfragen propagiert werden oder nicht. Das
zentrale Konstrukt in HECATAEUS sind evolution policies [96]. Policies konnen
beispielsweise bei der Erstellung von Tabellen, Sichten, Constraints oder Anfragen
in SQL angegeben werden. Ein Beispiel fiir eine Policy stellt die folgende Erstellung
einer Tabelle dar:

CREATE TABLE Person (

Id INT PRIMARY KEY,

Name VARCHAR(50),

Date0fBirth DATE,

Address VARCHAR(100),

ON ADD Attribute TO Person THEN Propagate)

Die Anweisung gibt an, dass das Hinzufiigen eines Attributs (Spalte) automatisch
in abhingige Strukturen propagiert werden soll, d.h. eine neue Spalte wiirde dann
ebenfalls in der abhéngigen Struktur eingefiigt. Als ein Beispiel soll die nachfolgende
Sicht auf die Tabelle "Person’ dienen:

CREATE VIEW BobPeople AS
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SELECT Id, DateOfBirth, Address FROM Person
WHERE Name = ’Bob’

Wird beispielsweise in 'Person’ eine neue Spalte 'City’ eingefiigt, so wiirde die 'Bob-
People’ Sicht automatisch um die gleiche Spalte erginzt werden. Policies werden
stets auf den Elementen, welche gedndert werden sollen, definiert. Es werden drei
Typen von Policies unterschieden. Die Option propagate propagiert automatisch alle
Anderungen in die abhingigen Strukturen (siche obiges Beispiel). Mit der Option
block kann die Propagierung in abhéngige Strukturen verweigert werden. Die prompt
Option gestattet Nutzern eine manuelle Entscheidung dariiber, ob propagiert werden
soll oder nicht.

DB-MAIN [45] ist eine Plattform zur Modellierung von Datenbanken auf Basis von
konzeptionellen Modellen. Nutzer konnen u. a. eine Reverse-Engineering durchfiih-
ren, um ein ER-Modell einer bestehenden Datenbank zu erzeugen. Die Abbildung
(das Mapping) zwischen Modell und Datenbankschema ist relativ einfach gehal-
ten. So werden Konstrukte im konzeptionellen Modell, welche kein direktes Pen-
dant im Datenbankschema besitzen (z. B. Vererbungsbezichungen), auf Pattern wie
beispielsweise Fremdschliissel abgebildet. Dadurch ist auch ein Reverse-Engineering
auf Basis der Detektierung vordefinierter Pattern moglich. DB-MAIN unterstiitzt
Schemaevolution indem Anderungen am konzeptionellen Modell oder am Daten-
bankschema jeweils entsprechend propagiert werden (Synchronisation zwischen kon-
zeptionellen Modell und Datenbankschema) [55]. So werden beispielsweise Anderun-
gen am konzeptionellen Modell auf das Datenbankschema propagiert ohne dass die
darunterliegende Datenbank komplett neu aufgebaut werden muss. Die Anderungen
am Modell werden in entsprechende SQL Anweisungen iibersetzt, welche zur An-
passung des Datenbankschemas ausgefiihrt werden. Eine Garantie fiir Riickwarts-
kompatibilitdt wird nicht gegeben.

MeDEA [28] ist ein dhnliches Werkzeug wie DB-MAIN. Der Hauptunterschied zu
DB-MAIN besteht darin, dass MeDEA weder eine feste Sprache zur Beschreibung
der Evolution noch ein fixes Mapping zwischen konzeptionellen Modell und Da-
tenbankschema besitzt. So kann beispielsweise das konzeptionelle Modell in UML
oder erweitertem ER vorliegen. Aufgrund dessen existieren fiir die Abbildung zwi-
schen konzeptionellen Modell und Datenbankschema mehrere Moglichkeiten, d. h.
ein Konstrukt im konzeptionellen Modell kann auf verschiedene Art und Weise im
Datenbankschema umgesetzt werden. Das Schliisselkonzept von MeDEA sieht da-
fiir sogenannte evolution choices in Form von Regeln vor. Der Entwickler wihlt bei
jeder Anderung eine passende Regel aus, welche dann das Datenbankschema ent-
sprechend anpasst. Beispielsweise existieren bei einem ER-Modell fiir die Einfiigung
einer neuen Entitdt, welche von einer bestehender Entitdt ableitet, die folgenden
Optionen zur Anpassung des Datenbankschemas:

e Einfiigen einer neuen Tabelle mit dem Priméarschliissel der Hierarchie und den
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neuen Attributen als Spalten inklusive eines Fremdschliissels zur Vatertabelle
(,table-per-type* Strategie)

e Kinfiigen einer neuen Tabelle mit Spalten, welche alle neuen Attribute sowie
die vererbten Attribute abdecken (,table-per-concrete-class® Strategie)

e Einfiigen von zusidtzlichen Spalten in die Tabelle der Vaterentitit wobei ein
Diskriminator eingefiigt oder ein existierender Diskriminator zur Unterschei-
dung der Tupel verwendet wird (,table-per-hierarchy“ Strategie)

Impact Analysis [74] ist ein Ansatz, welcher versucht die lose Kopplung zwi-
schen Anwendungen und Schema zu iiberbriicken. Die Idee besteht darin Entwick-
ler von Anwendungen iiber mégliche Effekte von Schemadnderungen wéhrend der
Designphase zu informieren. Problematisch ist dabei die Tatsache, dass Applika-
tionen haufig keine festen Anfragen an die Datenbank stellen, sondern diese dy-
namisch innerhalb der Applikation erzeugen. Ein Analysewerkzeug bestimmt, wel-
che Anfragen durch die Applikation erzeugt werden und wertet gleichzeitig den
Status der Applikation zum Zeitpunkt der Anfrage aus. Unter der Annahme von
SQL-basierten Schemaidnderungen werden mogliche Einfliisse auf Basis bekannter
Refactoring-Techniken [2] kategorisiert. Beispielsweise fiihrt die Loschung einer Spal-
te zu Fehlern in Anfragen, d. h. entsprechende Anfragen sind nicht mehr ausfiihrbar
(,error-level impact®). Die Analyse versucht solche Situationen schon wéhrend der
Designphase aufzudecken, damit Fehler nicht erst zur Laufzeit auftreten und bereits
im Vorfeld behoben werden kénnen. Andererseits wird z. B. bei der Spezifikation ei-
nes Default-Wertes fiir eine Spalte lediglich eine Warnung registriert (,warning-level
impact“), da die Anfragen weiterhin funktionieren jedoch die verénderte Semantik
(Default anstatt NULL Werte) beachtet werden sollte.

Eine Vielzahl von Forschungsarbeiten wurde ebenfalls im Rahmen der Adaptierung
von Mappings (mapping adapation) zur Unterstiitzung von Schemaevolution pu-
bliziert [118, 124]. Ein Uberblick iiber relevante Arbeiten ist in [31] zu finden. Die
Arbeiten basieren auf relationalen oder genesteten relationalen Schemas und ver-
wenden verschiedene Arten logischer Schema-Mappings. Auf dieser Basis wurden
zwei wichtige Operatoren compose und inverse fiir Mappings definiert, implemen-
tiert und untersucht. Diese Operatoren passen in das Konzept des Model Manage-
ment |12}, (78], einem generischem Framework, welches die Manipulation von Schemas
und Mappings mit Hilfe von High-Level Operatoren im Rahmen des Schemamana-
gement inklusive Schemaevolution [I0] unterstiitzt.

2.3 XML Schemaevolution

XML als Datenmodell unterscheidet sich aufgrund seines semi-strukturierten Cha-
rakters stark vom relationalen Modell. XML-Instanzen miissen i. Allg. keinem fest
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vorgegebenen Schema gentigen. Einzige Bedingungen sind einige Kriterien zur Wohl-
geformtheit, z. B. jedes Startelement muss ein zugehoriges Endelement besitzen oder
Attribute miissen lokal eindeutige Namen aufweisen. Einzelne FElemente konnen
strukturierten, komplett unstrukturierten Inhalt oder einen Mix aus beiden ent-
halten. Der urspriingliche Zweck und das heute noch dominierende Anwendungsfeld
von XML ist die Strukturierung von Dokumenten sowie die Nutzung als Kommu-
nikationsmedium (Datenaustausch). Der Gebrauch als Speichermedium ist lediglich
ein zweitrangiges Anwendungsgebiet.

Aufgrund der Neuheit von XML Schemas sind Probleme der XML Schemaevolution
im Vergleich zu denen im Bereich relationaler Schemas noch wenig erforscht. Zwar
haben sich in den letzten Jahren mit der Document Type Definition (DTD) und
XML Schema [32] zwei Schemasprachen fiir XML herauskristallisiert, jedoch besitzt
keine der Sprachen eine zu SQL dquivalente ALTER Anweisung zur inkrementellen
Anpassung von Schemas. Die beiden Sprachen weisen verschiedene Fahigkeiten und
Ausdrucksstiarken auf, was letztendlich im Rahmen der Evolution beachtet werden
muss. Zum aktuellen Zeitpunkt basieren Frameworks zur Unterstiitzung von XML
Schemaevolution auf keiner einheitlichen Sprache, um inkrementelle Anderungen
an XML Schemas zu spezifizieren. Das W3C veréffentlichte 2006 ein Dokument, in
welchem typische Anwendungsfille fiir die Evolution von XML Schemas diskutiert
werden [120]. Das Dokument schligt keine Sprache zur Handhabung der Evolution
vor, es werden lediglich die Semantik und ein mogliches Verhalten fiir verschiedene
Arten inkrementeller Anderungen diskutiert.

Eine zentrale Eigenschaft von Schemasprachen wie DTD oder XML Schema ist
die Spezifikation der Repréasentation von Elementen in XML Dokumenten inklusive
Eigenschaften wie Ordnung und Kardinalititen. Anderungssprachen greifen diese
Eigenschaften auf und schlagen entsprechende Anderungen vor, z. B. Anderung der
Kardinalitit eines Elements, Umordnung von Elementen, Umbenennung eines Ele-
ments oder das Loschen/Einfiigen eines Elements in eine Sequenz. In [83] wurde
eine Taxonomie mit moglichen inkrementellen Anderungen fiir XML Schemas vor-
geschlagen:

1. Einfiigen eines neuen (optionalen) Elements in einen vorhandenen Typ

2. Loschen eines Elements aus einem vorhandenen Typ

3. Einfiigen neuer top-level Konstrukte wie z. B. komplexe Typen

4. Loschen von top-level Konstrukten

5. Anderung der Semantik eines Elements ohne seine Syntax zu verindern, z. B.

eine neue Version erfordert implizit die Angabe von Werten auf Basis des
metrischen Einheitssystems
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6. Modifikation eines Schemas ohne die Validitdt der Instanzen zu beeinflussen,
z. B. Extraktion einer lokalen Typdefinition in eine einzelne globale Typdefi-
nition

7. Nesten einer Kollektion von Elementen in einem anderen Element
8. Platten eines Elements indem es durch all seine Kinder ersetzt wird
9. Umbenennung oder Anpassung des Namespace eines Elements
10. Anderung der minimalen bzw. maximalen Kardinalitiit eines Elements

11. Modifikation des Typs eines Elements, entweder durch Anderung eines be-
nannten Typs oder durch Restriktion bzw. Erweiterung

12. Anderung des Default-Wertes eines Elements

13. Umordnung von Elementen innerhalb eines Typs

Fiir jede Klasse von Anderungen beschreibt [83] unter welchen Bedingungen eine
Anderung die Vorwirts- bzw. Riickwirtskompatibilitiit erhilt. Falls beispielsweise
zwischen zwei Versionen v1 und v2 ein optionales Element X in einem Typ eingefiigt
wurde, so kann jede Applikation, welche auf v1 arbeitet ebenfalls mit v2 arbeiten und
umgekehrt. Dies ist so lange moglich bis Applikationen Dokumente mit X Elementen
erzeugen. Im Gegensatz dazu wiirde das Einfiigen von X als Pflichtelement sofort
zu einer Inkompatibilitdt der beiden Schemaversionen fiihren. Die gleichen Aussagen
konnen ebenfalls fiir Instanzen getroffen werden, d.h. basiert ein XML Dokument
auf Version vl so ist dieses bei optionalen X Element auch gegeniiber v2 valide,
jedoch nicht wenn X ein Pflichtelement darstellt.

Anfang 2000 stellte DTD die dominierende Sprache zur Schematisierung von XML
Dokumenten dar. Wihrend der letzten Dekade hat sich das Bild gedndert. Aktuell
werden Schemas fiir XML Dokumente vorwiegend in XML Schema spezifiziert. Der
gleiche Trend lisst sich in Arbeiten zur XML Schemaevolution beobachten. Altere
Arbeiten beziehen sich typischerweise auf das DTD Modell, wohingegen aktuelle
Arbeiten auf XML Schema aufbauen. Nachfolgend werden Forschungsansitze im
Bereich der XML Schemaevolution vorgestellt und diskutiert.

XEM (XML Evolution Management) [66] [115] ist ein in 2001 eingefiihrtes Frame-
work zum Management der Evolution von DTDs. Das Framework basiert auf einer
fundierten und vollstandigen Menge von Anderungsoperationen. Jede vorhandene
Anderungsoperation garantiert die Einhaltung aller Validitits- und Integritiitsbe-
dingungen, d.h. nach Anwendung einer Anderungsoperation sind alle XML Doku-
mente weiterhin wohlgeformt und giiltig bzgl. der gedinderten DTD. Die Menge der
Operationen ist komplett, d.h. jemand kann basierend auf einer DTD durch die
sequentielle Anwendung von Operationen jedmégliche andere valide DTD konstru-
ieren. Die Menge besteht aus den folgenden Schemadnderungen:
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e Erzeugen eines DTD Elementtypen
e Ldschen eines DTD Elementtypen

e Einfiigen eines DTD Elements oder Attributs in einen existierenden Element-
typen

o Loschen eines DTD Elements oder Attributs aus einem existierenden Element-
typen

e Anderung der Kardinalitit eines Elements in einem Elementtypen
e Nesten benachbarter Elemente in einem Typ in ein neues Element

e Plitten eines genesteten Elements

Jede Anderung an einer DTD fiihrt i. Allg. zu Anderungen an abhiingigen XML
Dokumenten, um deren Validitit gegeniiber der DTD weiterhin zu gewéhrleisten.
Erweitert beispielsweise jemand eine DTD um ein neues Pflichtelement, so fiigt XEM
automatisch entsprechende Default-Elemente in allen nicht-validen XML Dokumen-
ten ein. Der Ansatz dhnelt demnach stark dem relationalen Schema, d.h. bei einer
Schemadnderung werden abhéngige Instanzen (XML Dokumente) entsprechend an-
gepasst, um dem neuen (gednderten) Schema zu gentigen.

DTD-Diff [70] ist ein Algorithmus zur Bestimmung von Anderungen zwischen zwei
Versionen einer DTD. Die Eingabe besteht aus zwei DTD Schemaversionen fiir die
eine Liste von Anderungen berechnet wird. Es werden die folgenden Anderungen
erfasst:

e Einfiigen oder Ldschen eines Elements, Attributs oder Deklaration einer Enti-
tat

e Anderungen an Elementtypen wie das Einfiigen, Loschen oder Umordnen von
Subelementen

e Anderungen an der Kardinalitit von Elementen

e Modifikationen an Attributen oder Eigenschaften von Entititen wie die An-
derung des Default-Wertes eines Attributs.

Aufgrund des voll-automatisierten Ansatzes wird eine Erkennung von Umbenennun-
gen nicht explizit unterstiitzt.

Diagram-based Evolution [27| versucht iiber ein konzeptionelles Modell die Evo-
lution von XML Schemas zu verwalten. Mit Hilfe eines Designwerkzeugs konnen
Anderungen an einem konzeptionellen Modell durchgefiihrt werden, die Anderun-
gen miissen entsprechend in die zugehorigen Schemas propagiert werden. Es werden
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UML Diagramme als konzeptionelles Modell fiir XML Schema verwendet. Die UML
Diagramme im Werkzeug unterstiitzen nicht die volle Méachtigkeit von XML Schema,
aus diesem Grund fokussiert die Arbeit lediglich auf einen Teil von XML Schema,
welcher unproblematisch in entsprechendes UML abgebildet werden kann. Die An-
derungen am UML Modell fiihren zu Anderungen am darunterliegenden Schema
und dessen Instanzen. Automatisch generierte XSLT Skripte werden zur Migration
abhingiger XML Dokumente verwendet.

Ein dhnlicher Ansatz namens CoDEX [64] verwendet anstatt UML ein weitaus
mehr an XML Schema angelehntes, konzeptionelles Modell. Wiederum werden in-
krementelle Anderungen am konzeptionellen Modell in Anderungen am zugehérigen
XML Schema und dessen Instanzen {iberfiihrt. CoDEX stellt zusétzlich eine Alge-
bra zur Verarbeitung der inkrementellen Anderungen bereit. Wihrend der Nutzer
sein Modell anpasst, werden die durchgefiihrten Anderungen geloggt. Anschliefend
kann mit Hilfe der Algebra und einiger Regeln eine Optimierung des Logs statt-
finden. Beispielsweise kann die sequentielle Ausfithrung der Anderungen ,Einfiigen
eines neuen Elements“ und anschliefende ,,Umbenennung des Elements* durch eine
Anderung ersetzt werden: ,Einfiigung eines Elements mit dem neuen (gefinderten)
Namen®.

X-Evolution [41], 42 [43] [79] ist ebenfalls ein Framework zur inkrementellen Sche-
maevolution fiir XML Schema. Das Framework basiert auf einer graphartigen Re-
prasentation von XML Schema. Ahnlich wie CoDEX und andere UML Werkzeuge
unterstiitzt X-Evolution ein Reihe von primitiven Anderungen. Des Weiteren wer-
den auch XML Schema spezifische Anderungen angeboten, z. B. die Anderung einer
Gruppe von ALL auf CHOICE oder SEQUENCE. Dabei werden einige der vorge-
schlagenen Anderungen als unkritisch (,no effect) bzgl. der Validierung von XML
Dokumenten eingestuft. Ein Beispiel hierfiir ist das Loschen eines globalen Typs,
welcher aktuell keine Elementinstanzen besitzt. Fiir diese Anderungen ist somit kei-
ne Revalidierung abhingiger XML Dokumente nétig. Ein wichtiger Beitrag von X-
Evolution besteht in der inkrementellen Erkennung von invaliden Elementen und
deren Revalidierung. Nach einer inkrementellen Anderung konnen Nutzer heraus-
finden, ob XML Dokumente immer noch valide gegeniiber dem gednderten Schema
sind. Falls dies nicht der Fall ist, besteht die Moglichkeit die XML Dokumente an-
passen zu lassen, um mit dem neuen Schema valide zu sein. Anpassungen laufen
sn-place” ab, d. h. es werden keine komplett neuen Dokumente erzeugt, sondern nur
die von Anderungen betroffenen Teile eines Dokuments werden angepasst.

Altova [I] stellt mit DiffDog ein Werkzeug zum Matching und Diff-Berechnung
fiir XML Schemas bereit. Das Werkzeug erwartet zwei XML Schemas als Eingabe
und fiihrt darauf ein Element-Element Matching aus. Das Ergebnis des Match kann
manuell nachbearbeitet werden, z. B. im Fall von Umbenennungen welche nicht au-
tomatisch erkannt worden sind. Auf Basis des Diff-Ergebnisses ist das Werkzeug
in der Lage entsprechende XSLT Skripte zur Migration von XML Dokumenten zu
generieren. Auf diese Art und Weise werden Anderungen wie Umbenennungen oder
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das Umordnen von Elementen unterstiitzt. Es ist unklar wie mit Einfiigungen von
Pflichtelementen oder Anderungen in der Kardinalitit von Elementen umgegangen
wird. Es gibt zudem keinen Mechanismus zur inkrementellen Anderung der XML
Schemas.

Forschung im Bereich Schema-Matching und Mapping brachte ebenfalls einige Werk-
zeuge zur semi-automatischen Bestimmung ausfiihrbarer Mappings hervor, z. B. Clio
zur Migration von Instanzen nach einer Schemaevolution [I5, 59]. Die Werkzeuge
fokussieren primér nicht auf eine inkrementelle Schemaevolution, jedoch wird ein
Mapping zwischen dem alten und neuen Schema bestimmt. Die Werkzeuge unter-
stiitzen nur Teile von XML Schema, z. B. beherrscht Clio einen grofen Teil von XML
Schema, beachtet jedoch u.a. die Ordnung von Elementen oder CHOICE-Gruppen
nicht.

2.4 Ontologieevolution

Gruber bezeichnet eine Ontologie als eine explizite Spezifikation einer Konzeptua-
lisierung einer Doméne [39]. Obwohl eine Reihe verschiedener Arten von Ontologi-
en existieren (siehe Einleitung), stellt eine Ontologie typischerweise ein gemeinsa-
mes/kontrolliertes Vokabular zur Modellierung einer Doméne bereit. Konzepte, wel-
che miteinander {iber Beziehungen verkniipft sind und mittels Attributen wie Name
oder Definition genauer charakterisiert werden, bilden die Entitidten der entsprechen-
den Doméne. In der jiingeren Vergangenheit wurden Ontologien immer stirker in
verschiedenen Doménen verwendet, um beispielsweise die Eigenschaften von Objek-
ten semantisch exakt zu erfassen oder Daten korrekt zu integrieren [112]. So ist ge-
rade in den Lebenswissenschaften eine standig anwachsende Zahl von Ontologien zu
beobachten, z. B. die Ontologien welche innerhalb der Open Biomedical Ontologies
(OBO) Initiative [I10] oder im BioPortal [91] verwaltet werden. Die existierenden
Ontologien sind nicht statisch, d. h. sie werden stindig angepasst und verdndert, um
das neueste Wissen der Doméne zu représentieren oder verdnderte Anforderungen
umzusetzen.

Zwischen Ontologien und relationalen Schemas existieren einige wichtige Unterschie-
de, welche bzgl. Evolution zu beachten sind:

e Ontologien sind aus konzeptioneller Sicht abstrakter als relationale Schemas
und konnen in verschiedenen Varianten (basierend auf ihrer Ausdrucksstér-
ke) wie kontrollierte Vokabulare und Thesauri, is_a-Hierarchien /Taxonomien,
gerichtet azyklische Graphen oder frame-basierten bzw. formalen Représenta-
tionsformen auftreten [69]. So erlauben z.B. Ontologiesprachen wie RDF [73]
oder OWL [76] u. a. die Spezifikation von Konzepthierarchien inklusive Mehr-
fachvererbung, Constraints und disjunkte Konzepte. Die Art und Ausdrucks-
stirke einer Ontologie bestimmt, welche Arten von Anderungen existieren.
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Diese sollten im Rahmen einer Evolution unterstiitzt werden. Beispielsweise
werden in [88] 22 einfache und komplexe Anderungsoperationen wie das Ein-
fiigen eines Konzepts, die Reklassifikation eines Konzepts oder das Split-
ten/Zusammenfassen von Konzepten vorgeschlagen.

e Die Rolle von Instanzen unterscheidet sich zwischen Ontologien und relationa-
len Schemas. So beinhalten viele Ontologien Instanzen, trennen diese jedoch
nicht klar von den eigentlichen Konzepten der Ontologie. In anderen Fillen
werden Instanzen durch Ontologiekonzepte ndher beschrieben, dabei befinden
sich die Instanzen jedoch in separaten Datenquellen, d. h. sie werden getrennt
von der Ontologie verwaltet. Diese Unterschiede haben einen Einfluss auf die
Propagierung von Ontologieinderungen, da separat verwaltete Instanzen ty-
pischerweise nicht unter der Kontrolle der Ontologieentwickler stehen.

e Im Gegensatz zu relationalen Schemas ist die Entwicklung und Evolution von
Ontologien héufig ein kollaborativer und dezentraler Prozess. Des Weiteren
werden neue Ontologien oft auf Basis bereits existierender Ontologien entwi-
ckelt, d. h. die Entwickler einer Ontologie nutzen eine bereits verfiighare On-
tologie als Grundlage und erweitern diese mit doménenspezifischen Wissen.
Diese Aspekte fithren zu neuen Anforderungen bzgl. der Synchronisation von
Ontologiednderungen. Auch miissen Abhéngigkeiten in der Nutzung von Onto-
logien beachtet werden. So nutzen beispielsweise in den Lebenswissenschaften
viele Analysewerkzeuge oder Applikationen die weit verbreitete Gene Ontolo-
gy wobei das GO-Konsortium keinen Uberblick iiber die eigentlichen Nutzer
hat. Die Unterstiitzung von Ontologieversionen ist dabei ein bewéhrtes Mittel,
um Stabilitdt in Anwendungen zu erzeugen. Typischerweise basieren Anwen-
dungen auf einer konkreten Version und kénnen bei Verdffentlichung neuerer
Versionen bei Bedarf umgestellt werden. Jedoch dndert sich das Wissen gerade
in den Lebenswissenschaften rapide, was zu haufigen Veroffentlichungen neue-
rer Ontologieversionen fiihrt. Beispielsweise veroffentlicht das Konsortium der
GO jeden Tag eine neue Version der Gene Ontology.

Nachfolgend werden Ansiitze und Systeme zur Ontologieevolution prisentiert. Uber-
blicksartikel zum Thema Ontologieevolution und Versionierung sind [34] 44} 123].

Das Protégé System [87| unterstiitzt verschiedene Arten der kollaborativen Onto-
logieentwicklung. So konnen erstens Ontologien synchron oder asynchron veréndert
werden. Eine synchrone Entwicklung erfordert es die Ontologie zentral zu verwal-
ten und konkurrierende Anderungen der teilnehmenden Entwickler zu unterstiitzen.
Im Falle einer asynchronen Bearbeitung laden sich Entwickler den Stand der Onto-
logie und kénnen offline ihre Anderungen umsetzen. AnschlieRend werden die um-
gesetzten Anderungen der Nutzer zusammengefasst. Dabei miissen durch parallele
Anderungen hervorgerufene Konflikte behoben werden. Zweitens kann eine explizite
Versionierung einer Ontologie unterstiitzt werden oder nicht. Eine Ontologie kann
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periodisch archiviert (versioniert) werden. Dies ermdglicht im Fall von Fehlentwick-
lungen eine Umkehr auf eine &ltere, korrekte Ontologieversion. Alternativ werden
die Anderungen kontinuierlich direkt in die Ontologie iibertragen, d.h. die Ontolo-
gie spiegelt jederzeit den aktuellen Stand der Entwicklung wider. Drittens besteht
die Mdglichkeit Anderungen einer zusitzlichen Qualititskontrolle (Abnahme) durch
Kuratoren oder Doménenexperten zu unterziehen. So kénnen potentielle Probleme
gelost werden, um eine hohe Qualitdt der Ontologie zu gewahrleisten. Typischerweise
wird eine solche Kontrolle vor der Verdffentlichung einer neuen Version durchgefiihrt.
Schlieklich kénnen Anderungen geloggt werden (Monitoring) oder nicht.

Das hinter dem System befindliche Evolution-Framework unterstiitzt ein Menge ein-
facher wie komplexer Anderungsoperationen [87]. Mégliche Anderungen sind in der
Change and Annotation Ontology (CHAQO) klassifiziert. Annotationen beinhalten
u.a. den Typ der Anderung, das Konzept, Attribut bzw. die Instanz welche ver-
dndert wurden, sowie Nutzer und Datum/Uhrzeit der Anderung. Es existieren zwei
Ansitze zur Spezifikation von Anderungen. Einerseits kénnen Anderungen auf Basis
eines Logs spezifiziert werden. Andererseits wird lediglich die neue Ontologieversion
vorgegeben, d. h. ein Log von Anderungen zwischen der alten und neuen Version liegt
nicht vor. Im letzteren Fall wird semi-automatisch ein Diff (Evolution-Mapping mit
einer Menge von Anderungen) zwischen den entsprechenden Versionen bestimmt.

Protégé nutzt den PROMPTDIFF Algorithmus [90] um das Evolution-Mapping
zwischen zwei Ontologieversionen zu berechnen. Dabei werden die beiden Versio-
nen V1 und V2 mit Hilfe eines Fixpunktalgorithmus miteinander verglichen. Der
Algorithmus wendet schrittweise und wiederholend verschiedene heuristische Mat-
cher (z.B. ,same name/type“, ;unmatched sibling” oder ,unmatched inverse slots)
an und stoppt falls keine weiteren Anderungen gefunden werden. Die gefundenen
Anderungen werden in einer sogenannten ,difference table®, welche Elemente der
Version V1 mit Elementen von V2 verkniipft, erfasst. Jedes Tupel der Tabelle stellt
dabei eine Anderungsoperation (z.B. add, delete, split, merge oder map) inklusive
Parameter dar.

Die verschiedenen Werkzeuge zur Unterstiitzung der Ontologieevolution stehen in
Protégé iiber zwei Plugins Nutzern zur Verfiigung |86, 89]. Das Change Management
Plugin gestattet Nutzern einen Zugang zu durchgefiihrten Anderungen, erlaubt die
Erfassung von Annotationen zu Anderungen und kann zur Untersuchung der An-
derungshistorie eines Konzepts verwendet werden. Uber das PROMPT Plugin steht
der PROMPTDIFF Algorithmus zum Vergleich zweier Ontologieversionen zur Verfii-
gung. Zusétzlich konnen Nutzer wie Kuratoren oder Doméanenexperten vorhandene
Anderungen innerhalb einer Priifung annehmen oder ablehnen. Neben den beiden
Plugins verfiigt der Protégé Editor iiber weitere Funktionalititen wie das Erstel-
len von Ontologien im Client-Server Modus und biete ein Transaktionsmanagement
sowie Undo-Unterstiitzung.

Der KAON Prototyp (Karlsruhe Ontology and Semantic Web Tool Suite) [35] 119]
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stellt ein graphisches Nutzerinterface zur inkrementellen Bearbeitung von Ontolo-
gien bereit. Der Anderungsprozess umfasst sechs Phasen. Fiir jede Anderung werden
die folgenden Phasen sequentiell durchlaufen: (1) Change Capturing, (2) Change Re-
presentation, (3) Semantics of Change, (4) Change Implementation, (5) Change Pro-
pagation und (6) Change Validation [I13] 114]. Der Evolutionsprozess kann zyklisch
sein, d. h. nach der letzten Phase ist ein erneuter Durchlauf fiir weitere Anderungen
moglich.

In der ersten Phase (Change Capturing) entscheidet sich der Entwickler eine be-
stimmte Anderung an der Ontologie durchzufiihren, z. B. das Loschen eines Kon-
zepts. In Phase zwei (Change Representation) wird die Anderungsanforderung aus
Phase eins in eine formalere Reprisentationsform iiberfiihrt. Dabei unterscheidet
der Ansatz zwischen elementaren (einfachen) und zusammengesetzten (komplexen)
Anderungen. Letztere konnen durch eine Zusammensetzung mehrerer elementarer
Anderungen ausgedriickt werden. Insgesamt wird zwischen 16 elementaren Anderun-
gen (Loschung / Einfiigung / Modifikation von Konzepten, Eigenschaften, Axiomen
und Beziehungen) und 12 zusammengesetzten Anderungen (Zusammenfassen und
Reklassifikation von Konzepten, Extraktion / Kopieren von Konzepten, ...) unter-
schieden.

Phase drei verwendet die formale Reprisentation der Anderung, um mégliche Kon-
flikte (Inkonsistenzen), welche durch die Ausfiihrung der Anderung in der Ontologie
entstehen, zu identifizieren. So hat die Lschung eines Konzepts ¢ einen Einfluss
auf dessen Subkonzepte und Instanzen. Zur Auflésung solcher Inkonsistenzen kon-
nen verschiedene Evolutionsstrategien (Optionen) definiert werden. Beispielsweise
konnen die Subkonzepte von ¢ auch geloscht werden oder sie konnen unter dem
Vaterkonzept von ¢ eingeordnet werden. Um den manuellen Aufwand fiir diese Art
von Entscheidungen zu reduzieren, konnen Standard-Evolutionsstrategien spezifi-
ziert werden. Diese werden dann beim Eintreten einer bestimmten Inkonsistenz aus-
gefithrt. Des Weiteren konnen Evolutionsstrategien auf Basis von generellen Desi-
gnzielen, z. B. Minimierung der Anzahl von Anderungen oder Vermeidung von tiefen
Ontologien, auch automatisch vom System generiert werden.

Die Menge durchzufiihrender Anderungen aus Phase zwei und drei wird anschliefend
dem Entwickler zur Bestatigung prasentiert. Bei positiver Bestitigung werden die
Anderungen in Phase vier umgesetzt (implementiert). Alle Anderungen werden in
einem Versionslog protokolliert, eine explizite Versionierung findet nicht statt. Die
nachfolgende Phase fiinf (Propagation) ist fiir die Propagierung der Anderungen
in abhéngige Applikationen oder Ontologien verantwortlich. Der Ansatz nimmt an,
dass alle Konsumenten der Ontologie bekannt sind, d. h. der Evolutionsprozess kann
in abhéngigen Ontologien rekursiv angewandt werden. Die finale Validierungsphase
gibt Entwicklern die Moglichkeit die implementierten Anderungen zu iiberpriifen
und mittels Undo ungewollte Anderungen zuriickzunehmen. Nach Abschluss dieser
Phase koénnen weitere Anderungen mittels Start eines neuen Evolutionsprozesses
umgesetzt werden.
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Das OntoView System [62] [63] fokussiert auf die Versionierung RDF-basierter On-
tologien. Die Versionierung lehnt sich an das in der Softwareentwicklung haufig ein-
gesetzte Concurrent Versioning System (CVS)% an. Einer der Kernkomponenten ist
der strukturelle Vergleich von Ontologieversionen zur Bestimmung von Anderun-
gen (Berechnung eines Evolution-Mapping). Dabei werden die folgenden Arten von
Anderungen unterschieden. ,Non-logical changes* betreffen Modifikationen am La-
bel oder an Kommentaren eines Konzepts. ,Logical definition changes* &ndern die
Semantik eines Konzepts, z. B. Anderungen in subClassOf Beziehungen, der Do-
main/Range von Properties oder Einschrinkungen von Properties. Sonstige An-
derungen umfassen Modifikationen an Identifiern sowie das Einfiigen/Loschen von
Definitionen. Komplexere Anderungen wie das Zusammenfassen oder Splitten von
Konzepten werden nicht unterstiitzt.

Der Erkennungsalgorithmus dhnelt der in UNIX verfiigbaren diff Funktion, jedoch
wird in OntoView eine Graphstruktur in Form von RDF Tripeln (<subject, predi-
cate, object>) als Basis fiir den Vergleich der Versionen verwendet. Mit Hilfe so-
genannter JF-THEN“ Regeln, welche vordefinierte Bedingungen auf der alten und
neuen Version auswerten, werden Anderungen zwischen den Versionen detektiert.
Sind sowohl die Bedingungen auf der alten wie auch neuen Version erfiillt, wird eine
entsprechende Anderung im Diff Ergebnis registriert. Die Autoren behaupten, dass
auf Basis dieser Technik nahezu alle Arten von Anderungen (mit Ausnahme von
Anderungen an Identifiern) erkannt werden kénnen.

Der Ansatz in [100, [101] baut auf dem Evolutionsprozess von KAON auf. Der vorge-
stellte Evolutionsprozess besteht aus fiinf Phasen: (1) Change Request, (2) Change
Implementation, (3) Change Detection, (4) Change Recovery und (5) Change Pro-
pagation. Der Hauptunterschied zu [114] liegt in der Change Detection Phase wo
zusitzlich implizite Anderungen auf Basis eines Logs vorheriger Anderungen erkannt
werden. Zudem enthélt der Versionslog die verschiedenen Versionen eines Konzepts,
d.h. Informationen iiber die Anderungshistorie eines Konzepts.

Anderungen sind entweder einfach oder zusammengesetzt (komplex) und werden de-
klarativ mit Hilfe der Change Definition Language (CDL) spezifiziert. Einfache wie
zusammengesetzte Anderungen werden auf Basis von Informationen aus der alten
und neuen Ontologieversion sowie durch die regel-basierten Anderungsdefinitionen
erkannt. So beschreibt z. B. folgende Definition

Vp € P,a € C : addDomain(p, A) <— —hasDomain(p, A, v;_1)NhasDomain(p, A, v;)

die einfache Anderung addDomain(p,A), welche einer Property p die Domain A
zuweist. Eine solche Anderung liegt genau dann vor, wenn die Domain in Version
v;—1 noch nicht vorhanden war jedoch in Version v;. Zusammengesetzte (komple-
xe) Anderungen sind weitaus schwieriger zu erkennen, da sie in der Regel mehrere
Ontologieelemente umfassen. Zudem ist die Erkennung komplexer Anderungen ein

6CVS: http://www.nongnu.org/cvs
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wichtiger Punkt, um u. a. Instanzen korrekt zu migrieren. Beispielsweise wiirden zwei
einfache Anderungen eine Property p aus Konzept cl in das Konzept ¢2 verschieben
und anschliefend wiirde eine Beziehung (subClassOf) zwischen ¢l und ¢2 eingefiigt
werden. Falls man obige Anderungen als einzeln (separat) ansieht, so miissten nach
Schritt eins alle p Properties in Instanzen von cl entfernt werden. Jedoch wiirde die
nachfolgende Einfiigung der subClassOf Beziehung eine Ergiinzung von p Properties
in Instanzen von cl erfordern. Findet man heraus, dass die beiden einfachen An-
derungen zu einer zusammengesetzten Anderung moveUpProperty von p gehoren,
hatten unnotige Loschungen von p Eintrdgen vermieden werden kénnen.

Die Bestimmung von High-Level Anderungen in RDF/S Ontologien wurde in [98]
untersucht. Das vorgeschlagene Framework nutzt eine formale Anderungssprache
und unterscheidet dabei zwischen einfachen, zusammengesetzten und heuristischen
Anderungen. Heuristische Anderungen (z. B. Merge, Split oder Umbenennungen von
Konzepten) werden durch die Anwendung heuristischer Matcher bestimmt. Der Al-
gorithmus zur Anderungserkennung fokussiert auf einfache und zusammengesetzte
Anderungen und setzt auf einem Low-Level Delta (Diff) zwischen zwei Versionen v1
und v2 auf. Dieses Delta ist die symmetrische Differenz zwischen v1 und v2 und ent-
hilt somit alle eingefiigten bzw. geloschten RDF-Tripel. Anderungen werden durch
drei Eigenschaften definiert: (1) Menge eingefiigter RDF-Tripel, (2) Menge gelosch-
ter RDF-Tripel und (3) eine Menge von Bedingungen, welche erfiillt sein miissen.
Beispielsweise wird die Anderung Delete  SuperClass(z,y), welche eine Subklassen-
beziehung zwischen zwei Konzepten 2 und y entfernt wie folgt beschrieben: (1) keine
eingefiigten RDF-Tripel existieren, (2) ein geloschtes Tripel (z, subClassOf y) liegt
vor und (3) z ist ein Konzept in v1. Der Diff-Algorithmus bestimmt zunéchst poten-
tielle Anderungen zwischen vl und v2 auf Basis der vorliegenden Anderungsdefini-
tionen sowie dem Low-Level Delta. Im zweiten Schritt werden iterativ Anderungen,
welche die Bedingungen erfiillen selektiert und das Low-Level Delta entsprechend re-
duziert. Dabei werden zunichst zusammengesetzte und spéter einfache Anderungen
behandelt, d.h. es liegt eine Priorisierung (Ausfiihrungsreihenfolge) bei der Ande-
rungserkennung vor.

Im Bereich der Lebenswissenschaften existieren spezifische Werkzeuge wie OBO-
Edit [25] oder OBO to OWL [82], welche die Entwicklung von OBO Ontologien
ermoglichen. OBO-Edit ist ein im GO Konsortium entwickelter Editor zur graphi-
schen Anzeige und Entwicklung biomedizinischer Ontologien im OBO Format. An-
derungen umfassen u.a. das Einfiigen neuer Konzepte und Beziehungen bzw. das
Modifizieren von Attributen wie Name, Synonyme oder Definition. Durchgefiihrte
Anderungen werden geloggt und erméglichen Entwicklern somit ein Undo von An-
derungen innerhalb einer Session. OBO to OWL ist ein fiir Protégé entwickeltes
Plugin und ermoglicht iiber eine Schnittstelle die Entwicklung von OBO Ontolo-
gien in Protégé. Das Plugin besteht aus einem Mapping Programm, einem Inter-
face zur Protégé OWL API sowie einem graphischen Nutzerinterface. Das Mapping
Programm implementiert einen OBO Parser, welcher Ontologien im OBO Format
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zundchst in ein generisches Ontologieformat und spéter in dquivalente Konstrukte
in OWL f{iberfiihrt. Nach dem Editieren der Ontologie in Protégé kann diese wie-
der ins OBO Format zuriickgeschrieben und exportiert werden. Die langerfristige
Evolution von Ontologien wurde mit Hilfe einfacher Statistiken am Beispiel der GO
untersucht [122]. Es fand jedoch keine Anderungserkennung zwischen verdffentlich-
ten Ontologieversionen statt.

2.5 Zusammenfassung und Abgrenzung der eige-
nen Arbeit

Die Unterstiitzung einer effektiven Schemaevolution ist ein langwieriges Problem,
da Schemadnderungen typischerweise weitreichende Folgen besitzen, z. B. Einfliisse
auf Instanzen, Indexe, Speicherstrukturen wie auch Anwendungen und sonstige auf
einem Schema basierende Komponenten. Dieses Kapitel fiihrte zunéchst in die The-
matik der Schemaevolution ein und gab anschlieRend einen Uberblick iiber Arbeiten
zur Schemaevolution fiir relationale Schema, XML sowie Ontologien.

Kommerzielle Datenbanksysteme unterstiitzen Schemaevolution an relationalen
Schemas derzeit lediglich mit einfachen inkrementellen Anderungsoperationen und
einer zugehorigen Anpassung von Instanzen. Es gibt beispielsweise keine Unterstiit-
zung fiir die semi-automatische Propagierung von Anderungen in abhiingige Sche-
mas, Mappings oder Applikationen. Um diese Liicke zu schliefen, muss eine Bestim-
mung und Anwendung ausdrucksstarker Mappings wie beispielsweise in Forschungs-
prototypen (Pantha Rei/PRISM, ...) oder dem Model Management praktiziert,
erfolgen.

Die Evolution von XML Schemas gestaltet sich in der Regel leichter als die von
relationalen Schemas, da die Schemas héufig durch optionale Elemente erweitert
werden konnen und in diesen Fillen keine Migration von XML Dokumenten (In-
stanzen) notig ist. Da fiir XML Schemas noch keine standardisierte Sprache fiir
Anderungen vorliegt, wird hiufig lediglich das neue Schema direkt angegeben. In
einigen Forschungsanséitzen werden Techniken des Schema-Matching und -Mapping
zur semi-automatischen Bestimmung eines Evolution-Mapping zwischen zwei Sche-
maversionen angewandt. Zuséatzlich kann daraus ein ausfiihrbares Mapping zur Mi-
gration der Instanzen abgeleitet werden. Ahnlich wie bei relationalen Schemas gibt
es wenig Unterstiitzung fiir die Propagierung von Anderungen in abhiingige Schemas
oder Mappings.

Bei der Ontologieevolution wird sowohl die inkrementelle Anderung als auch die di-
rekte Bereitstellung neuer Ontologieversionen verfolgt. Im letzteren Fall wurden be-
reits einige Werkzeuge zur semi-automatischen Bestimmung des Evolution-Mappings
zwischen einer alten und neuen Ontologieversion vorgeschlagen. Die resultierenden
Mappings beinhalten ein Menge von einfachen und auch teilweise komplexen An-
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derungen. Wihrend die Anpassung von Instanzen, falls diese mit der Ontologie
verwaltet werden, schon untersucht wurde, haben Ansdtze zur Propagierung von
Anderungen in andere abhingige Ontologien bzw. Anwendungen noch recht wenig
Aufmerksamkeit erhalten.

Gerade in den Lebenswissenschaften ist aufgrund der zahlreichen Ontologien, deren
Grofe/Komplexitit und des enorm schnellen Wissenszuwachses eine effektive Un-
terstiitzung von Ontologieevolution erforderlich. Nutzer miissen haufig mit den Kon-
sequenzen neu vertffentlichter Versionen einer Ontologie ohne Unterstiitzung umge-
hen konnen. Aus diesen Griinden geht diese Dissertation insbesondere auf die in den
Lebenswissenschaften vorhandenen Probleme der Ontologieevolution ein. Tab.
zeigt dazu einen Vergleich der vorliegenden Arbeit mit existierenden Systemen ba-
sierend auf den in Kapitel [I] dargestellten Anforderungen. Der Fokus dieser Arbeit
liegt einerseits auf der quantitativen Evolutionsanalyse von Ontologien wie auch
Ontologie-basierter Mappings. Um sich ein Bild iiber langfristige Anderungen und
Trends machen zu koénnen, schligt diese Arbeit Methoden zur quantitative Evolu-
tionsanalyse fiir verschiedene Zeitrdume vor (siehe Kapitel [f] und [7). Die anderen
dargestellten Systeme fokussieren auf Probleme wie die kollaborative Ontologieent-
wicklung (Protégé), die Unterstiitzung des Evolutionsprozesses (KAON) oder das
Verwalten von Versionen (OntoView). Die Durchfiihrung quantitativer Evolutions-
analysen erfordert aufgrund der enormen Grofe der Ontologien sowie der hohen
Anzahl an Versionen eine effiziente Versionierung, welche in Kapitel [§] vorgestellt
wird. Es findet eine sequentielle Versionierung bereits existierender Ontologiever-
sionen statt, wobei verschiedene Ontologieformate unterstiitzt werden. Im Vergleich
erlauben die beiden Systeme Protégé und OntoView ebenfalls eine sequentielle Ver-
sionierung von Ontologien.

In dieser Arbeit geht es primér nicht darum Ontologien weiterzuentwickeln (anzupas-
sen), wie beispielsweise in Protégé oder KAON praktiziert, sondern die Konsequen-
zen der Evolution zu betrachten. Hierzu werden zwei Algorithmen zur Differenzbe-
stimmung zwischen zwei Ontologieversionen sowie zur Lokalisierung (in)stabiler Tei-
le innerhalb einer Ontologie vorgeschlagen. Die in Kapitel [f| beschriebene regelbasier-
te Anderungsbestimmung auf Basis eines Match zwischen zwei Ontologieversionen
ist in der Lage einfache wie auch komplexe Anderungen fiir ein Evolution-Mapping
zu bestimmen. Im Gegensatz dazu unterstiitzt OntoView nur die Erkennung einfa-
cher Anderungen. In KAON kénnen zwar komplexe Anderungen umgesetzt werden,
allerdings gibt es kein Werkzeug zur Differenzbestimmung zwischen zwei Ontolo-
gieversionen. Der in Protégé vorhandene PROMPTDIFF Algorithmus dhnelt dem
in dieser Arbeit vorgeschlagenen Verfahren, jedoch besitzt der regelbasierte Ansatz
eine enorme Flexibilitit, d.h. es konnen flexibel neue Anderungsoperationen defi-
niert und mit Hilfe entsprechender Regeln erkannt werden. Dies ist insbesondere fiir
Ontologien in den Lebenswissenschaften wertvoll, da hier oftmals spezielle Ande-
rungen wie z. B. Modifikationen am Zustand eines Konzepts (aktiv oder obsolete)
vorliegen und entsprechend erkannt werden miissen. In keinem der anderen Systeme
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wurde bisher die Bestimmung &nderungsintensiver bzw. stabiler Ontologieregionen
thematisiert. Das in Kapitel [f] vorgestellte neuartige Verfahren ermoglicht eine solche
Bestimmung, was insbesondere bei grofsen Ontologien wie in den Lebenswissenschaf-
ten eine kompakte und verstindlichere Erfassung der Evolution fiir Entwickler und
Anwender gestattet.

Die Propagierung von Ontologieinderungen in abhingige Daten wie Instanzen oder
Mappings wird teilweise in KAON angeboten. In dieser Arbeit wird insbesondere die
Migration von Annotation-Mappings, welche auf einer alten Ontologieversion basie-
ren, unterstiitzt (siehe Kapitel . Vergleichbar mit den anderen Systemen bietet die
webbasierte Applikation OnEX (siehe Kapitel 7)) ein graphisches Nutzerinterface fiir
die Gesamtinfrastruktur an. Nutzer konnen u. a. die Evolution von Ontologien in den
Lebenswissensschaften analysieren und nachvollziehen sowie die Anderungshistorie
von Konzepten untersuchen.
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Grundlagen und Modelle

In diesem Kapitel erfolgt die Definition und Beschreibung der grundlegenden Mo-
delle, welche im restlichen Teil der Arbeit Verwendung finden. Zunéchst werden das
Ontologiemodell sowie die Versionierung von Ontologien eingefiihrt. Des Weiteren
werden Instanz- und Mappingmodelle inklusive ihrer verschiedenen Arten erldutert.

3.1 Ontologiemodell

3.1.1 Ontologie

Eine Ontologie O kann wie folgt beschrieben werden: O = (C, A, R) . Dabei werden
Konzepte aus C, welche Attribute aus A besitzen, durch gerichtete Beziehungen aus
R miteinander verbunden. Die Ontologie stellt einen gerichteten azyklischen Gra-
phen (directed acyclic graph — DAG) dar, wobei ein Konzept mehrere Vorginger-
konzepte besitzen kann (Mehrfachvererbung). Spezielle Wurzelkonzepte (roots € C)
haben keine Beziehung zu einem Vorgidngerkonzept und reprisentieren somit die
obersten Konzepte einer Ontologie. Es wird angenommen, dass eine Ontologie ex-
akt ein Wurzelkonzept besitzt. Ist dies nicht der Fall, wird ein sogenanntes virtuel-
les Wurzelkonzept (virtual _root) eingefithrt und alle existierenden Wurzelkonzepte
werden als dessen Kinder definiert.

Jedes Konzept ¢ € C einer Ontologie wird durch ein Menge von Attributen aus
A definiert und nédher beschrieben. Ein Attribut a = (Geoncepts Tnames Qvatue) €ines
Konzepts Geoncept besitzt einen Namen a,,qme und einen entsprechenden Attributwert
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blood coagulation

accession: GO:0007596

name: blood coagulation

synonym(s): blood clotting

obsolete: false

definition: The sequential process by which the multiple

coagulation factors of the blood interact,
ultimately resulting in the formation of an
insoluble fibrin clot; it may be divided into
three stages: stage 1, the formation of intrinsic
and extrinsic prothrombin converting principle;
stage 2, the formation of thrombin; stage 3,
the formation of stable fibrin polymers.

Abbildung 3.1: Konzept ,blood coagulation” aus GO-BP mit zugehorigen Attributen

Ayaue- Typische Attribute sind der Name (Label) eines Konzepts, dessen Definition
sowie Synonyme. Ein spezielles ID-Attribut (id) wird verwendet, um ein Konzept
innerhalb der Ontologie wie auch iibergreifend eindeutig zu identifizieren. Dieses
Attribut kann vorgegeben sein, beispielsweise wird in Ontologien der Lebenswis-
senschaften eine accession Nummer zur eindeutigen Kennzeichnung von Konzepten
verwendet. Falls dieses Attribut nicht vorliegt, muss es erzeugt werden.

R beinhaltet gerichtete Beziehungen = (7source; Ttype, Ttarget), dabei werden die bei-
den Konzepte 7urce Und riqrge iiber den semantischen Typ 7y, miteinander ver-
bunden. Der am héufigsten anzutreffende semantische Typ ist ¢s_a. is _a Beziehun-
gen verkorpern eine Spezialisierung, d. h. spezifischere Konzepte werden iiber is _a
Beziehungen mit allgemeineren Konzepten verbunden. Sie bilden somit die struktu-
relle Basis einer jeden Ontologie. Dariiber hinaus werden weitere Beziehungen wie
z.B. part _of oder has_parts verwendet, um doménenspezifische Sachverhalte zu
modellieren (z. B. Teil-Ganzes Beziehungen im Bereich der Anatomien).

Auf Basis der zuvor eingefithrten Notation, kann beispielsweise die Subontologie
Biologische Prozesse der Gene Ontology wie folgt beschrieben werden: GOgp =
(C, A, R). Die Wurzel (root) bildet das Konzept GO:0008150 (biological process).
Abb. zeigt beispielhaft das Konzept ,blood coagulation®, welches den biologi-
schen Prozess Blutgerinnung widerspiegelt. Neben dem Namen besitzt das Konzept
die eindeutige ID (accession) GO:0007596 sowie ein Synonym ,blood clotting“. Das
Konzept wird als aktiv eingestuft (obsolete=false), d.h. es ist aktuell und kann in
Analysen oder Anwendungen verwendet werden. Eine ausfiihrlichere Definition des
Konzepts in natiirlicher Sprache erldutert dessen Bedeutung im Detail.

Die strukturelle Einordnung des Konzepts GO:0007596 innerhalb der Ontologie wird
iiber die Menge der Beziehungen R von GOpp festgelegt. Die mit Hilfe von Ami-
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GO:00081 30
biological_process

GO:0050896 GO:0063007
response to gimulus s biological regulation

GO:0032501 GO:0065008
: 5
['e‘?(cﬂ)l:l(‘i](::g‘;l‘(:‘:‘: multicellular regulation of
spons T arganismal process biological quality
Jr
is a s a \; @ 15 @
GO:0050878
GO:0005611 . regulation of body
response to wounding fluid levels
GO:0050817
15 a coagulation sa
GO:0042060 GO:0007599

s hemostasis

part of /

GO:0007596
blood coagulation

wound healing

Abbildung 3.2: Strukturelle Einordnung des Konzepts GO:0007596 in GOgp (gene-
riert mit AmiGO)

GOT erzeugte Abb. zeigt die strukturelle Einordnung von GO:0007596 inner-
halb von GOgp. Das Konzept besitzt drei Vorgingerkonzepte: is__a Beziehungen zu
GO:0050817 (coagulation) und GO:0007599 (hemostasis) sowie eine part_of Ver-
bindung zu G0O:0042060 (wound healing). Durch Mehrfachvererbung entstehen vier
verschiedene Pfade von GO:0007596 zur Wurzel der Ontologie.

Zusammengefasst weist Konzept GO:0007596 die folgenden Attribute und Beziehun-
gen (nur Vorgénger dargestellt) in der eingefiihrten Notation auf:

e (GO:0007596, accession, GO:0007596)

e (GO:0007596, name, blood coagulation)

e (GO:0007596, synonym, blood clutting)
(

e (GO:0007596, obsolete, false)

TAmiGO: http://amigo.geneontology.org
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e (GO:0007596, definition, The sequential process by which ...)

(
e (GO:0007596, is_a, GO:0050817)
e (GO:0007596, is_a, GO:0007599)
e (GO:0007596, part_of ,GO:0042060)

3.1.2 Ontologieversionen

Eine Ontologieversion O, = (C,, A,, R,,t) in der Version v représentiert den Zu-
stand (Inhalt) der Ontologie zum Zeitpunkt der Verdffentlichung ¢. Die Elemente
(Konzepte C,,, Attribute A, und Beziehungen R,) von O, sind solange giiltig bis ei-
ne neuere Version v’ mit ¢’ > t freigegeben wird. Dies geschieht meist in regelméfigen
Absténden (z. B. monatlich am Monatsende) oder wann immer aufgrund der durch-
gefiihrten Anderungen eine Verdffentlichung notwendig erscheint. Beispielsweise ist
fiir GO téglich eine neue Version abrufbar®, wohingegen das National Cancer Instiute
seinen Thesaurus auf einer monatlichen Basis® verdffentlicht.

Es wird angenommen, dass die Versionen einer Ontologie einem linearem Versionie-
rungsschema folgen. So besitzt jede Ontologieversion O; exakt eine Vorganger- (O;_1)
sowie eine Nachfolgeversion (O;11). Nur die erste (initiale) Ontologieversion besitzt
keine Vorgingerversion und die aktuelle (letzte) Version hat keine Nachfolgeversion.
Bei einer monatlichen Versionierung hat z. B. die Juli 2010 Version der Biologischen
Prozesse in GO (GOpgpaoi0—o7) die Juni Version (GOppapio—os) als Vorgdnger und
die August Version (GOppaoi0—os) als Nachfolger.

Die zuvor zum Konzept GO:0007596 aus GOpgp gezeigten Informationen (Attribute
und Beziehungen) waren u.a. in der Version GOpgp2010—07 giiltig. Hingegen wies das
Konzept in fritheren Versionen zum Teil verdnderte Informationen auf. So wurde
die is_a Beziehung zu GO:0050817 erstmalig in der Version GOpp2pos—o1 eingefiihrt
und blieb seither unverindert. Im Gegensatz dazu existierte im Zeitraum zwischen
den Versionen GOppagos—o9 und GOppagor—11 €in weiteres Synonym namens ,.blood
coagulation factor activity®.

3.2 Instanzmodell

Neben Ontologien existieren Instanzquellen 1S = (I), welche eine Menge von Instan-
zen I, z. B. Proteine oder Gene in den Lebenswissenschaften beinhalten. Analog zu
Konzepten einer Ontologie besitzen Instanzen ¢ € I eine ID zur eindeutigen Identifi-
kation innerhalb der Instanzquelle. Die ID wird z. B. in Mappings zur Erfassung von

8http://archive.geneontology.org/latest-termdb/
%http://evs.nci.nih.gov/ftpl/NCI_Thesaurus/archive
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Korrespondenzen verwendet (siehe nachfolgender Abschnitt). Des Weiteren werden
quellenspezifische Attribute zur Beschreibung der Instanzen genutzt. Beispielsweise
besitzt das Protein P00167 (Cytochrome bj) in SwissProt!'?, neben seiner ID, Infor-
mationen iiber den bevorzugten Namen, Alternativhamen, Sequenzlinge oder den
Status der Sequenz (siehe Abb. [3.3).

PO0167 (CYBS_HUMAMN) *7 Reviewed, UniProtkBiSwiss-Prot
Last modified August 10, 2010, Version 124. B History..

= = Clusters with 100%, 90%, 50% identity | Documents (4) | [ Third-party data

Names and origin

Protein narmes Recommended name.
Cytochrome b5
Altarnative hame(s):
Microsomal cytochrome b5 type A
Shart name=hCES

Gene names MName: CYBSA

Synonyrms CYBS
Organism Homo sapiens (Human) [Complete protearne]
Taxonomic identifier 9606 [NCEI]

Taxonomic lineage Eukaryota > Metazoa > Chordata » Craniata > Vertebrata > Euteleastomi»
Protein attributes

Sequence length 134 AA
Sequence status Complete
Sequence processing The displayed sequence is further processed into a mature form

Protein existence Evidence at protein level

Abbildung 3.3: Informationen zum Protein P00167 (Cytochrome bb) in SwissProt

Auch fiir Instanzquellen werden regelméifige Versionen veroffentlicht. Die Version
einer Instanzquelle IS, = (I,,t) beinhaltet alle zum Zeitpunkt ¢ giiltigen Instanzen
I,,. Entsprechend der Versionierung von Ontologien wird eine lineare Versionierung
angenommen, d. h. jede Version besitzt exakt eine Vorgénger- bzw. Nachfolgeversion.

3.3 Mappingmodell

Unter einem Mapping wird i. Allg. eine Menge von Korrespondenzen zwischen den
Objekten zweier Datenquellen verstanden. Basierend auf dem Typ der Datenquel-
le (Ontologie oder Instanzquelle) konnen verschiedene Mappingarten unterschieden
werden. Die verschiedenen Mappingarten werden in den folgenden Abschnitten de-
finiert und genauer diskutiert.

3.3.1 Annotation-Mappings

Ein Mapping zwischen einer Instanzquelle und einer Ontologie wird als Annotation-
Mapping AM bezeichnet. Ein Annotation-Mapping AM = (1S, O,, Corr) verbin-

Onhttp://www.uniprot.org/uniprot/P00167
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det die Instanzquelle 1.5 in Version v mit der Ontologieversion O,. Die Korrespon-
denzen (oder Annotationen) Corr in einem Annotation-Mapping setzen jeweils eine
Instanz i aus 1S, mit einem Konzept ¢ aus O, in Beziechung (i,c¢) € Corr, d.h.
das Instanzobjekt ¢ wird mit ¢ annotiert. Annotationen werden {iiblicherweise zur
Klassifikation bzw. zur semantisch eindeutigen Beschreibung von Instanzobjekten
genutzt. In den Lebenswissenschaften werden u.a. Konzepte der Gene Ontology
zur semantisch einheitlichen Beschreibung von Proteinen verwendet. Als ein Bei-
spiel zeigt Abb. [3.4]die GO Annotationen fiir das Protein P00167 (Cytochrome bb)
in der Datenquelle SwissProt!!. So ist beispielsweise das Protein am Biologischen
Prozess ,electron transport chain® beteiligt und agiert an den Zelluliren Kompo-
nenten ,microsome’ oder ,integral to membrane“. Auch in anderen Doménen wie
dem e-Buisness oder dem Bibliothekswesen werden Konzepte aus Ontologien zur
Annotation entsprechender Instanzobjekte (z. B. Produkte, Biicher) eingesetzt. So
werden angebotene Produkte in eBay mit Kategorien wie ,Drives & Storage oder
,PC Laptops & Netbooks* verkniipft, um ein einfachere Suche und Navigation nach
Produkten zu ermoglichen.

Gene Ontology (GO)
Biological process electron transport chain
Inferred from electronic annotation. Source: UniProtkB- kW
Cellular component endoplasmic reticulum membrane
Inferred fram electranic annotation. Source: UniProtkKB-SubCell

integral to mermbrane
Inferred fram electronic annotation. Source: UniProtkB-kyW

microgarme
Inferred from electronic annotation. Source: UniProtkB-SubCell

mitochondrial outer membrane
Inferred from Experiment. Source: Reactame

Malecular function aldo-keto reductase activity
Inferred from Experiment. Source: Reactame

cytochrome-c oxidase activity
Traceable authar staternent. Source: Protlnc

enzyme binding
Inferred from physical interaction. Source: BHF-UCL

herme binding
Inferred from electronic annotation. Source: InterPro

Abbildung 3.4: GO Annotationen des Proteins P00167 (Cytochrome b5) in Swiss-
Prot

3.3.2 Ontologie-Mappings

Liegt ein Mapping zwischen zwei Ontologien vor, so spricht man von einem
Ontologie-Mapping. Ein Ontologie-Mapping OM = (X,,,Y,, Corr, Method) verbin-
det zwei Ontologieversionen X, und Y, {iber eine Menge von Korrespondenzen
Corr, welche mittels einer konkreten Methode Method bestimmt wurden. Dabei
wird ein Konzept x; aus X, mit einem Konzept y, aus Y, durch eine Korrespon-
denz (zg,yg, simy) € Corr verbunden. Der Ahnlichkeitswert simj wurde mittels

"http://www.uniprot.org/uniprot/P00167#section_terms
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der spezifizierten Method bestimmt und gibt an wie stark die beiden Konzepte
zusammenhéngen (d.h. wie dhnlich sie sind). Der Wert kann zwischen 0 und 1 lie-
gen, dabei bedeutet 0 keine Ahnlichkeit wohingegen ein Wert von 1 exakte Gleich-
heit bedeutet. Fiir die Bestimmung von Ontologie-Mappings werden iiblicherweise
semi-automatische Match-Verfahren verwendet (siehe [30], [104] fiir einen Uberblick).
Beispielsweise verwenden metadaten-basierte Match-Algorithmen [I07] ausschliefs-
lich Informationen aus den Ontologien (z. B. Konzeptnamen oder Strukturinforma-
tionen) zur Bestimmung von Korrespondenzen zwischen Konzepten. Andere Verfah-
ren wie instanz-basierte Matcher [61] beziehen Informationen aus Instanzen ein, z. B.
die Anzahl zugeordneter Instanzen zu einem Konzept, um die Ahnlichkeit zwischen
Konzepten zu berechnen. Die Methode kann auch manuell sein, falls beispielsweise
durch einen Experten ein Mapping erstellt bzw. validiert wurde.

Ontologie-Mappings sind eine wichtige Ressource zur Integration heterogener Da-
tenbestande [71, 58] und werden in Analysen / Studien der Lebenswissenschaf-
ten zur Beantwortung komplexer Forschungsfragen verwendet. Ein Beispiel ist das
Ontologie-Mapping zwischen der Adult Mouse Anatomy [54] und dem Anatomieteil
des NCI Thesaurus [109]. Dieses Mapping ermoglicht Wissenschaftlern vergleichende
Studien, u.a. inwieweit sich Krankheiten in der Maus als Modelle fiir Krankheiten
im Menschen einsetzen lassen. Die Bestimmung dieses Mappings ist Bestandteil der
jéhrlichen Ontology Alignment Evaluation Initiative (OAET)'2, welche versucht die
Starken und Schwichen existierender Match-Systeme zu analysieren, um verbes-
serte Match-Verfahren zu entwerfen. Die erzielten Ergebnisse der Systeme werden
jahrlich publiziert (fiir 2009 siehe [108]) und stehen 6ffentlich Wissenschaftlern zur
Verfiigung!'314:13,

2http://oaei.ontologymatching.org/

13 Anatomy Track 2010: http://webrum.uni-mannheim.de/math/lski/anatomy10/
14 Anatomy Track 2009: http://webrum.uni-mannheim.de/math/1ski/anatomy09/
15 Anatomy Track 2008: http://webrum.uni-mannheim.de/math/1ski/anatomy08/
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Vergleichende Evolutionsanalyse von
Ontologien und Mappings

4.1 Motivation

Mit der steigenden Bedeutung und Verwendung von Ontologien, z. B. zur Annotati-
on von Objekten oder fiir Datenintegrationsaufgaben (bzw. Analysen via Ontologie-
Mappings), geht eine stetige Evolution der Ontologien einher. Aufgrund neuer Er-
kenntnisse aus Forschung und verdnderter Anforderungen miissen Ontologien ent-
sprechend angepasst werden, um stets einen aktuellen und konsistenten Wissenstand
der jeweiligen Domine zu reprisentieren. Typische Anderungsoperationen umfas-
sen dabei das Einfiigen neuer Konzepte und Beziehungen, aber auch die Ldschung
veralteter Konzepte und Beziehungen. Um Nutzern von Ontologien ein uneinge-
schrinktes Weiterarbeiten in den Anwendungen zu gewéhrleisten, werden Versionen
von Ontologien verdffentlicht, d.h. ein Nutzer kann weiterhin auf einer alten Ver-
sion arbeiten und seine Anwendungen erst zu einem spiteren Zeitpunkt auf eine
neuere Version umstellen. Somit stellt jede Ontologieversion den Stand (Status) der
Ontologie zum Zeitpunkt ihrer Veroffentlichung dar. Wéhrend éltere Ontologiever-
sionen eventuell einen stabilen Charakter, d.h. wenig Anderungen aufweisen, kann
eine neue Version durchaus eine groke Menge wichtiger Anderungen umfassen, z. B.
durch eine Umstellung eines Teils der Ontologiestruktur. Diese Anderungen kénnen
dann eine direkte Auswirkung auf existierende Anwendungen wie Analysen besit-
zen, welche beispielsweise Ontologie-basierte Annotation- oder Ontologie-Mappings
nutzen. Somit ist eine Identifizierung von Anderungen in Ontologien und abhin-
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gigen Annotation- und Ontologie-Mappings nétig, um entsprechende Korrekturen
bzw. Anpassungen einleiten zu konnen. Des Weiteren sollte neu hinzugekommenes
Wissen in den Ontologien so schnell wie moglich in Analysen usw. ausgenutzt wer-
den.

Die Untersuchung der Evolution von Ontologien in den Lebenswissenschaften so-
wie deren Einfluss auf Annotation- bzw. Ontologie-Mappings wurde bisher kaum
untersucht (siehe verwandte Arbeiten in Kapitel . Dieses Kapitel beschéftigt sich
zunachst mit einer grundlegenden quantitativen Evolutionsanalyse existierender On-
tologien und Mappings in den Lebenswissenschaften. So kénnen u. a. die folgenden
Fragen beantwortet werden: ,Wie (in)stabil sind verschiedene Ontologien?, ,Wie
hiufig treten die diversen Anderungsarten wihrend der Evolution auf?* oder ,Welche
strukturellen Anderungen finden typischerweise in Ontologien statt? . Des Weite-
ren sollen die Konsequenzen von Anderungen an Ontologien untersucht werden, z. B.
inwieweit diese in Anderungen an Annotation- und Ontologie-Mappings resultieren
bzw. deren Stabilitit beeinflussen.

Das vorliegende Kapitel umfasst die folgenden Beitrége:

e Es wird ein generisches Framework zur systematischen Evolutionsanalyse von
Ontologien und Instanzquellen (z.B. Protein- oder Gendatenbanken) sowie
Mappings (Annotation- und Ontologie-Mappings) vorgeschlagen. Das Frame-
work umfasst Metriken, welche zur Beschreibung und Einschétzung der Evo-
lution von Ontologieversionen und Mappings eingesetzt werden.

e In einer umfassenden Analyse wurde das Framework fiir eine vergleichende
Untersuchung der Evolution in 16 Ontologien der Lebenswissenschaften ein-
gesetzt. Die vorgeschlagenen Metriken wurden zur Bestimmung wichtiger An-
derungen und anderer Aspekte der Evolution angewandt.

e Ebenfalls wurde die Evolution von Annotation-Mappings sowie die Korrela-
tion zwischen Anderungen in den Ontologien/Instanzen und den Ontologie-
basierten Annotationen untersucht. Eine Evolutionsanalyse fiir automatisch
erzeugte Ontologie-Mappings rundet die Untersuchungen ab.

4.2 Evolutionsmodell und Metriken des
Frameworks

In diesem Abschnitt werden das Evolutionsmodell sowie die Metriken des Frame-
works beschrieben. Fiir Evolutionsanalysen unterscheidet das Framework zwischen
zwei Typen. Einerseits werden einzelne Datenquellen bzgl. ihrer Evolution unter-
sucht. Hierzu gehéren Ontologien und Instanzquellen, welche in Versionen vorliegen.
Auf der anderen Seite wird die Analyse der Evolution von Mappings ermdglicht.
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Dies betrifft Annotation-Mappings, d. h. Assoziationen zwischen Instanzquellen und
Ontologien, sowie Ontologie-Mappings, d.h. Assoziationen zwischen verschiedenen
Ontologien. Fiir die Modelle wird auf das Grundlagenkapitel (Kapitel verwie-
sen. Im nachfolgenden wird zunéchst das Evolutionsmodell erldutert und danach
die Metriken des Frameworks definiert.

4.2.1 Evolutionsmodell

Die Analyse der Evolution in einzelnen Datenquellen und Mappings erfordert ein
generisches Evolutionsmodell, welches auf alle Modelle (Instanzquellen, Ontologien,
Annotation-Mappings, Ontologie-Mappings) anwendbar ist. Die Basis des Modells
bilden Mengen von Elementen FE,; einer Version v;. Mogliche Elemente die Evo-
lution unterliegen, umfassen Konzepte und Beziehungen (Ontologien), Instanzda-
ten (Instanzquellen), Annotationen (Annotation-Mappings) und Korrespondenzen
(Ontologie-Mappings).

Es werden grundsitzlich drei mégliche Anderungsoperationen unterschieden: add,
del und toObs. Wéhrend add das Einfligen neuer Elemente in eine Datenquelle oder
ein Mapping beschreibt, findet mittels del das Loschen veralteter oder nicht mehr
benétigter Elemente statt. Die Anderungsoperation toObs ist eine in Ontologien an-
gewandte Operation, um Konzepte als veraltet zu kennzeichnen. Im Gegensatz zu
del werden dabei veraltete Konzepte nicht physisch geloscht, sondern verbleiben in
der Datenquelle. Nutzer der Ontologie sollten die als veraltet markierten Konzepte
nicht mehr aktiv verwenden. Beispielsweise sollte eine Ontologie-basierte Analyse
nicht solche Konzepte einschliefsen. Zur Einfachheit und mit dem Ziel der gleichzei-
tigen Analyse der Evolution in einzelnen Datenquellen und Mappings werden kei-
ne komplexeren Anderungsoperationen im Framework einbezogen. Die Erkennung
komplexer Anderungen wie beispielsweise das Verschieben eines Konzepts (move)
innerhalb einer Ontologie wird in einem gesonderten Kapitel (Kapitel bespro-
chen.

Um die Evolution quantitativ untersuchen zu kénnen, wird fiir jede der drei Ande-
rungsoperationen die Menge betroffener Elemente in den entsprechenden Versionen
bestimmt:

o addy;.; = E,;\E,: eingefiigte Elemente zwischen Version v; und v,

e dely;,; = B\ E,;: geloschte Elemente zwischen Version v; und v,

o 100bsy; ;i = Eyjobs N Eyinonovs: Elemente, welche zwischen v; und v; als ver-
altet markiert wurden. In diesem Fall werden mit den Mengen E; s bzw.
E\yinonows die aktiven (normalen) und veralteten Elemente innerhalb der Ver-
sion v; unterschieden. Zusammen bilden die beiden Mengen die Menge aller
Elemente in der Version v;: Ey; = Eyiobs U Eyinonobs -
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Abbildung 4.1: Beispiel einer Evolution mit Ontologien (X,Y"), Instanzquelle (I),
Annotation-Mappings (7-X,Y) und einem Ontologie-Mapping (X-Y)

Diese Elementmengen konnen fiir Ontologien, Instanzquellen sowie Mappings wie
folgt bestimmt werden. Die verfiigbaren IDs (accessions) von Elementen werden
zum Abgleich der Elemente der beiden Versionen verwendet. Wenn ein Element mit
einer bestimmten ID nur in der neuen Version vorkommt, wird dieses der add-Menge
zugeordnet. Im Gegensatz dazu werden Elemente, die nur in der alten Versionen
vorhanden sind, in der del-Menge erfasst.

Ein Beispiel fiir Ontologie-, Instanz- sowie Mapping-Evolution ist in Abb. dar-
gestellt. Das Beispiel zeigt die Evolution zweier Ontologien X (von X; nach X))
und Y (von Y; nach Y3), einer Instanzquelle I (von [; nach I,), zweier Annotation-
Mappings [ — X (von I; — X; nach I, — X5) und I =Y (von I; — Y] nach I, —Y5) und
ein Ontologie-Mapping X —Y (von X; —Y] nach X5 —Y5). So existiert in X5 ein neu-
es Konzept x4, wohingegen x3 als veraltet markiert wurde. Fiir x4 wurde ebenfalls
eine neue Annotation (iy — x) eingefiigt und eine neue Korrespondenz (z4 — y5) ist
verfiighar. Fiir 3 wurden die zugehorige Annotation (i3 — x3) und Korrespondenz
(x3 — y4) aus den Mappings entfernt.

4.2.2 Metriken des Frameworks
Auf Basis des eingefiihrten Evolutionsmodells werden nun eine Reihe von Metriken

zur Analyse der Datenquellen (Ontologien, Instanzquellen) und Mappings, deren
Evolution und ihres Wachstums definiert. Es werden zunéchst die Metriken zur sta-
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tistischen Auswertung von Datenquellen und Mappings eingefiihrt. Danach erfolgt
eine Erlduterung der Evolutions- und Wachstumsstatistiken.

Deskriptive Statistiken fiir Datenquellen und Mappings

Fiir alle Elementmengen (Instanzen, Konzepte, Beziehungen, Annotationen, Korre-
spondenzen) kann deren Kardinalitét fiir eine bestimmte Version einer Instanzquelle,
Ontologie oder eines Mappings bestimmt werden. Fiir Ontologien werden zusétzlich
strukturelle Aspekte wie die verwendeten Beziehungstypen (z. B.is_a und part of),
Konzepttypen (veraltet vs. aktiv, Blatt vs. inneres Konzept), Eingangs- bzw. Aus-
gangsgrade sowie die Anzahl und Lange von Pfaden iiber weitere Metriken erfasst.
Die folgenden Metriken stehen zur Verfiigung:

e |E,;|: Anzahl von Elementen E in einer Version v; einer Datenquelle oder eines
Mappings E € {Konzepte C, Beziehungen R, Instanzdaten I, Annotation-
bzw. Ontologie-Mapping A}

® |Ciearls |Cinner|: Anzahl von Blattkonzepten bzw. inneren Konzepten
e |Copsl, |Cronons|: Anzahl aktiver bzw. veralteter Konzepte

® |Ris als [Rpart ofl, |Rmis|: Anzahl von is_a, part_of oder sonstigen Beziehun-

gen

o Jd;, = | Rw—lfﬁ&;‘ywtio.f‘: durchschnittlicher Eingangsgrad von inneren Konzep-
ten

o Tdyy = ] : durchschnittlicher Ausgangsgrad von Konzepten

IRis_a|+‘Rpa7‘t70.f| ’

e Jppc, Ippl: durchschnittliche Anzahl von Pfaden pro Konzept oder Blattkon-
zept (unter einem Pfad wird der Weg von einem Konzept zur Wurzel der
Ontologie entlang von is_a und part _of Beziehungen verstanden)

o Ipl, Bplicqs: durchschnittliche Pfadlange aller Konzepte bzw. aller Blattkon-
zepte

Fiir ein Mapping A seien die folgenden Elementmengen X4, € X, und Y, C Y,
in zwei Versionen u und v gegeben. Dabei verbindet A jedes Element aus X 4, mit
mindestens einem Element aus Y, , und umgekehrt besitzt jedes Element aus Yy,
ein Gegenstiick in X, ,. Auf Basis dessen kann die relative Abdeckung (,coverage®)
von X, und Y, bzgl. des Mappings A bestimmt werden, d. h. der Anteil an Elementen
in X, bzw. Y,, die durch mindestens eine Korrespondenz in A abgedeckt werden.
Die Metriken covy x, und covy y, erlauben die Bestimmung der relativen Abdeckung
der Elemente in X,, bzw. Y, durch A:
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[Xa,ul
[} COUA,XU = ‘XU,T

Yal
[ ] COUA,Y;, — |YU1|}

Metriken zur Analyse von Evolution und Wachstum

Die Metriken zur Analyse der Evolution setzen auf dem generischen Evolutions-
modell (siehe Abschnitt auf. Somit sind diese auf allen eingefiihrten Modellen
(Ontologien, Instanzquellen, Mappings) anwendbar. Um die Anzahl von Anderungen
zu erfassen, konnen einerseits zwei Versionen v; und v; direkt miteinander verglichen
werden, d.h. im Ergebnis wird die Anzahl von Anderungen betroffener Elemente
erfasst. Alternativ kann eine Analyse der Anderungen auch fiir ein vorgegebenes
Zeitintervall erfolgen, beispielsweise alle Anderungen innerhalb einer Periode p oder
bzgl. eines reguliren Zeitintervalls ¢ innerhalb von p (z. B. pro Monat oder pro Jahr).

o Add,, ., = |addvi71}j |: Anzahl eingefiigter Elemente zwischen Version v; und v;

Del,, »; = |dely, »,;|: Anzahl geldschter Elemente zwischen Version v; und v;

Obs,, »; = [toObs,, ,,|: Anzahl von Elementen, welche zwischen Version v; und
v; auf veraltet gedndert wurden

Add,,,Del,;,0bs,;: durchschnittliche Anzahl eingefiigter / geloschter | veral-
tet gesetzter Elemente pro Zeitintervall ¢ innerhalb der Zeitperiode p

Auf Basis der obigen Metriken kann der relative Anteil (fraction“) eingefiigter bzw.
geloschter Elemente sowie ein add-del Quotient (adr) fiir zwei Versionen bestimmt
werden. Des Weiteren konnen die relativen Anteile bzgl. eines Zeitintervalls ¢ inner-
halb einer Zeitperiode p berechnet werden:

Add'uz v . . N .
_ vy . _ . .
o adry, ,;, = Deloyro T Obsmirs; - add-del Quotient fiir Anderungen zwischen v; und v;
Addy, . ) ) . .
e add-fracy,,, = TET EUZ |v 2: Anteil der Elemente in Version v;, welche zwischen v;
-
J

und v; eingefiigt wurden

Dely; o .
o del-fracy, ., = ‘ Ev |UJ
1

und v; geloscht wurden

: Anteil der Elemente in Version v;, welche zwischen v;

Obsvi,uj .
|Bo;|
und v; auf veraltet gedndert wurden

e obs-frac,,,;, = Anteil der Elemente in Version v;, welche zwischen v;
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o add-fracy,, del-fracys, obs-frac,,: durchschnittliche Anteile eingefiigter / ge-
l6schter | veraltet gesetzter Elemente pro Zeitintervall ¢ innerhalb der Zeitpe-
riode p auf Basis der versionsbasierten frac-Metriken

Des Weiteren werden Metriken zur Erfassung des Wachstums (,,growth®) einer Quelle
oder eines Mappings definiert:

[ J growthE,vi,Uj M € [0700] g %7 |EI'U1’ >0

= TE,]

Das Wachstum wird dabei durch den Quotienten der Anzahl der Elemente in v,
zu denen in v; bestimmt. Die Elemente konnen wiederum alle zuvor beschriebenen
Typen annehmen: Konzepte C, Beziehungen R, Instanzdaten I, Annotationen A und
Ontologie-Mapping A. Das Wachstum weist einen Wert >1 auf, falls ein Anstieg in
der Anzahl der Elemente vorliegt. Ein Riickgang von Elementen resultiert in einem
Wachstum < 1. Falls keine Anderungen zwischen zwei Versionen v; und vj vorliegen,
ist das Wachstum 1: growth,,,; = 1 . Das Wachstum kann zudem auch auf den
relativen Metriken wie beispielsweise der Abdeckung angewandt werden. So wiirde
ein Anstieg der Abdeckung einer Ontologie bzgl. eines Mappings von 50% auf 60%
ein Wachstum von 1,2 bedeuten.

4.3 Evolutionsanalyse von Ontologien

Die Evolutionsanalyse greift verschiedene Ontologien aus unterschiedlichen Domé-
nen der Lebenswissenschaften auf. So werden die beiden bekannten und weit ver-
breiteten Ontologien Gene Ontology (GO) [36] und NCI Thesaurus [109] aber auch
spezifischere Ontologien aus der OBO Foundry [110] wie Sequence Ontology'® oder
Zebrafish Anatomy [111] bzgl. ihrer Evolution untersucht. Fiir die Analyse wurde
ein zentrales Repository zur Verwaltung der Ontologien und ihrer Versionen einge-
setzt. Details zur Versionierung der Ontologien innerhalb des Repositories konnen
im Kapitel [§ eingesehen werden. Im Rahmen der Analyse wurden insgesamt 386
Versionen von 16 Ontologien aus den Lebenswissenschaften integriert.

Nachfolgend wird zuniichst ein Uberblick iiber die analysierten Ontologien und de-
ren Versionen prasentiert. Anschliefend werden die in Abschnitt definierten
Metriken zur Analyse der Evolution angewandt. Exemplarische Verldufe (Trend-
charts), welche die Evolution der beiden Subontologien Molekulare Funktionen und
Biologische Prozesse der GO zeigen, werden in Abschnitt [4.4] diskutiert. Trendcharts
und detaillierte Statistiken fiir alle in der Analyse untersuchten Ontologien kénnen
online!” oder im Anhang |A| eingesehen werden. Zudem besteht die Moglichkeit mit
Hilfe des OnEX Systems (siehe Kapitel [7]) aktuelle Trendcharts zu generieren.

$http://www.sequenceontology.org/
Thttp://dbs.uni-leipzig.de/ls_ontology_evolution
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Ontology size  |1Clsare| 1Cliase |€70W (0, start, tast | start t1ast k characteristics, domain and use
NCI Thesaurus 35814 63,924 1.78 May. 04| Dec. 07| 39 broad coverage of cancer domain
GeneOntology 17,368 | 25,995 1.50 May. 04| Feb. 08| 44 aggregation of all GO sub ontologies

-- Biological Process large 8,625 | 15,001 1.74 May. 04| Feb. 08| 44 annotation of gene products (biological role)
-- Molecular Function 7,336 8,818 1.20 May. 04| Feb. 08| 44 | annotation of gene products (molecular function)
-- Cellular Components 1,407 | 2,176 1.55 May. 04| Feb. 08| 44 | annotation of gene products (cellular location)
ChemicalEntities 10,236 [ 18,007 1.76 Oct. 04 | Jan. 08 | 28 chemical compounds of biological relevance
FlyAnatomy 6,090 6,222 1.02 Nov. 04 | Dec. 07| 16 anatomy of Drosophila melanogaster
MammalianPhenotype 4,175 6,077 1.46 Aug.05( Jan. 08 [ 15 |terms for annotating mammalian phenotypic data
AdultMouseAnatomy medium 2,416 | 2,745 1.14 Aug. 05 Sep. 07| 15 adult anatomy of the mouse (Mus)
ZebrafishAnatomy 1,389 | 2,172 1.56 Nov. 05| Oct. 07| 12 anatomy and development of the Zebrafish
Sequence 981 1,463 1.49 Aug. 05| Feb. 08| 26 structured CV for sequence annotation
ProteinModification 1,074 | 1,128 1.05 Jun. 06 |Nov. 07| 14 | description of protein chemical modifications
CellType 687 857 1.25 Jun. 04 | Jun. 07| 19 cell types from prokaryotes to mammals
PlantStructure 681 835 1.23 Jul. 05 | Feb. 08| 22 | plant morphological and anatomical structures
ProteinProteinInteraction| small 194 819 422 Aug. 05| Feb. 08| 19 | annotation of protein interaction experiments
FlyBaseCV 658 693 1.05 Nov. 05| Apr. 07| 7 | used for various aspects of annotation by FlyBase
Pathway 427 593 1.39 Nov.05]| Jan. 08 | 22 CV for pathways, annotation of gene products
Overall 82,1901131,530 1.60 386

Tabelle 4.1: Uberblick und Statistiken zur Versionierung der untersuchten Ontolo-
gien

4.3.1 Uberblick

Tab. zeigt alle untersuchten Ontologien inklusive Details iiber deren Grofe,
Anzahl Versionen innerhalb der Untersuchungsperiode, das Wachstum sowie In-
formationen iiber die Doméne. Aus Ubersichtsgriinden wurden die Ontologien auf
Basis ihrer Grofe |C| in drei Gruppen eingeteilt: large (|C|>10.000), medium
(1.000<|C'|<10.000) und small (|C|<1.000). Die gesamte Analyse umfasst einen
Zeitraum von 45 Monaten zwischen Mai 2004 und Februar 2008. Die beiden Zeit-
stempel 44+ und t;, der ersten bzw. letzten Version sowie die Anzahl von Ver-
sionen (k) geben Auskunft iiber die Haufigkeit der Versionierung einer Ontologie,
d.h. wie oft werden neue Versionen veroffentlicht und wie lange sind diese giiltig.
Wihrend einige Ontologien wie GO téglich eine neue Version herausgeben, wird in
der Analyse maximal eine Version pro Monat in Betracht gezogen (im Falle mehre-
rer Versionen wird die zuerst verdffentlichte Version verwendet). Die beiden groften
Ontologien GO und NCI Thesaurus sind ebenfalls die dltesten Ontologien innerhalb
der Analyse und weisen die meisten Versionen auf. Hingegen wurden andere On-
tologien wie FlyBaseCV oder CellType seit geraumer Zeit nicht mehr aktualisiert
(ca. 6-8 Monate). Dies zeigt, dass diese Ontologien scheinbar einen nahezu finalen
Zustand erreicht haben. Im Schnitt besitzt jede Ontologie im Analysezeitraum 25
Versionen, d. h. eine Version ist iiblicherweise nicht ldnger als 2 Monate giiltig.

Mit Blick auf die Anzahl der Konzepte in den Ontologien ist ein starkes Wachstum
innerhalb des Analysezeitraums zu beobachten. Im Durchschnitt nahm die Anzahl
der Konzepte in den letzten 45 Monaten um 60% zu, wobei das stérkste (geringste)
Wachstum 4,22 (1,02) betrug. Die derzeit grofte Ontologie innerhalb der Analyse
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Full period (May. 04 - Feb. 08) Last year (Feb. 07 - Feb. 08)
Ontology Add | Del | Obs | adr |add-frac|del-frac| obs-frac | Add Del Obs
NCI Thesaurus 627 | 2 12 | 424 1.3% 0.0% 0.0% 416 0 5
GeneOntology 200 | 12 4 122 ] 09% 0.1% 0.0% 222 20 5
-- Biological Process 146 | 7 2 16.2 1.2% 0.1% 0.0% 133 10 2
-- Molecular Function 36 3 2 6.8 0.4% 0.0% 0.0% 69 7 3
- Cellular Components 18 2 0 8.9 1.0% 0.1% 0.0% 19 3 0
ChemicalEntities 256 | 62 0 4.1 1.8% 0.5% 0.0% 384 67 0
FlyAnatomy 5 1 1 33 0.1% 0.0% 0.0% 6 0 0
MammalianPhenotype 65 2 9 6.0 1.2% 0.0% 0.2% 74 2 3
AdultMouseAnatomy 11 0 0 309 | 04% 0.0% 0.0% 1 0 0
ZebrafishAnatomy 33 5 1 5.5 1.8% 0.3% 0.1% 45 2 1
Sequence 19 3 2 4.1 1.5% 0.3% 0.2% 19 0 0
ProteinModification 2 1 1.5 0.4% 0.2% 0.1% 7 0 2
CellType 1 0 2.8 0.7% 0.2% 0.1% 1 0 0
PlantStructure 5 0 1 6.1 0.7% 0.0% 0.1% 3 0 0
ProteinProteininteraction 21 0 0 41.7 2.7% 0.0% 0.2% 4 0 0
FlyBaseCV 1 0 1 2.1 0.2% 0.0% 0.1% 0 0 0
Pathway 7 1 0 7.9 1.3% 0.2% 0.0% 6 2 0

Tabelle 4.2: Evolution untersuchter Ontologien (Intervall £=1 Monat)

NCI Thesaurus wuchs um 80% auf nahezu 64.000 Konzepte an. Innerhalb der GO
sind die Biologischen Prozesse (BP) die grofte und am stérksten wachsende Subon-
tologie (74% Wachstum). Hingegen sind die Molekularen Funktionen (MF) lediglich
um 20% innerhalb des Beobachtungszeitraumes gewachsen.

Tab. zeigt detaillierte und zeit-normalisierte Statistiken der Evolution der On-
tologien auf. Dabei werden die durchschnittliche Anzahl eingefiigter, gel6schter und
veralteter Konzepte pro Monat fiir den kompletten Analysezeitraum sowie fiir das
letzte Jahr (Feb. 2007-Feb. 2008) dargestellt. Zuséitzlich sind die relativen Anteile
von eingefiigten, geldschten und veralteten Konzepten pro Monat angegeben.

Die grokten Ontologien (Gruppe large) weisen ebenfalls die grékten Anderungszah-
len auf. Im Durchschnitt werden in diesen Ontologien 360 (25) Konzepte pro Monat
eingefiigt (geloscht) im Gegensatz zu 86 (6) Einfiigungen (Loschungen) in allen On-
tologien. Des Weiteren ist zu erkennen, dass die Einfiigung von Konzepten die do-
minierende Anderungsoperation in allen untersuchten Ontologien ist. Jedoch weisen
einige Ontologien, z. B. ChemicalEntities oder GO, ebenfalls eine signifikante Anzahl
von Loschungen auf. Der Quotient zwischen Einfiigungen und Loschungen(add-del-
Quotient adr) ist ein Indikator fiir die Haufigkeit des Auftretens der beiden Opera-
tionen. NCI Thesaurus besitzt mit 42 den grofsten adr-Wert aller Ontologien, d. h. es
finden im Schnitt 42-mal mehr Einfiigungen als Loschungen / Veraltet-Markierungen
statt. Im Gegensatz dazu fallt der Quotient mit 4 fiir ChemicalEntities am geringsten
aus, d.h. 20% aller Anderungen sind Loschungen. Die relativen Metriken add- frac,
del- frac und obs- frac zeigen, dass einige mittelgrofse oder kleine Ontologien durch-
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aus grofe Anderungsraten besitzen. Beispielsweise werden in der ProteinProtein
Interaction Ontology monatlich 2,7% neue Konzepte eingefiigt.

Eine andere interessante Beobachtung betrifft die Verwendung des ,Obsolete”-
Mechanismus in den unterschiedlichen Ontologien. Einige der untersuchten Ontologi-
en setzen den Mechanismus nicht ein, d. h. Konzepte werden sofort aus der Ontologie
entfernt, z. B. in ChemicalEntities oder AdultMouse Ontology. Die meisten Ontolo-
gien sind flexibel, d. h. Konzepte konnen je nach Bedarf geloscht oder lediglich als
veraltet markiert werden. Insbesondere NCI Thesaurus und MammalianPhenotype
nutzen den ,Obsolete-Mechanismus, anstatt veraltete oder nicht mehr benétigte
Konzepte direkt zu léschen.

Der Vergleich der Ergebnisse fiir den gesamten Analysezeitraum mit den Ergebnis-
sen fiir das letzte Jahr ermdglicht eine Abschitzung von Trends in der Evolution der
einzelnen Ontologien. Eine erste Gruppe von Ontologien weist in beiden Zeitrdumen
hohe Anderungsfrequenzen auf z. B. NCI Thesaurus, GO oder MammalianPheno-
type. Das Doménenwissen dieser Ontologien dndert sich stindig und entwickelt sich
weiter, d. h. die Ontologien umfassen Wissen sehr aktiver Forschungsgebiete. Diese
werden voraussichtlich in naher Zukunft durch neue Erkenntnisse und Ergebnisse die
Entwicklung der Ontologien weiterhin vorantreiben. Andere Ontologien besitzen im
letzten Jahr verglichen mit dem gesamten Analysezeitraum eine erhohte Anderungs-
frequenz z. B. ChemicalEntities oder GO-MF. Dies deutet auf gréfere Umgestaltun-
gen der Ontologien oder ansteigende Forschungsaktivitidten in den entsprechenden
Gebieten hin. Ein letzte Gruppe umfasst Ontologien, welche im vergangenen Jahr
nur wenig oder gar nicht gedndert wurden z. B. AdultMouse Ontology, CellType und
FlyBaseCV. Die Entwicklung dieser Ontologien kann somit als nahezu abgeschlossen
angesehen werden, d. h. die aktuellen Versionen sind als fast stabil einzuschétzen.

4.3.2 Einfluss der Evolution auf die Ontologiestruktur

In diesem Abschnitt werden Anderungen in der Struktur analysiert und diskutiert.
Tab. [4.3] fasst dazu alle relevanten Metriken fiir die erste und letzte Version der
grofsten Ontologien zusammen. Des Weiteren werden Wachstumsraten im unteren
Drittel der Tabelle prisentiert. Fiir die Untersuchung der strukturellen Anderungen
werden die folgenden Eigenschaften in Betracht gezogen: Anteil innerer vs. Blatt-
konzepte, die Anzahl und der Anteil von is_a, part_of und anderen Beziehungen
sowie die Eingangs-/Ausgangsgrade von Konzepten und die Anzahl von Pfaden.

Die Untersuchung zeigt, dass der Grofteil von Konzepten Blétter sind, d. h. Konzep-
te, welche keine weiteren Spezialisierungen innerhalb der Ontologie besitzen. Jedoch
hat sich der Anteil von Blattkonzepten im Analysezeitraum von 70% auf 67% redu-
ziert. Gleichermafien bedeutet dies einen Zuwachs innerer Konzepte und damit eine
Zunahme der Komplexitdt der Ontologiestrukturen. In der letzten GO-BP Version
liegen aufgrund einer starken Abnahme (growthc,,,—0,88) sogar weniger Blatt-
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Ontology [Clearl (%) | IRl |IRisal (%){IR partor] (%)|IR mis| ()| d oud| @ d i | D Pl 1ear| @ PPI
NCI Thesaurus 79 41,281 100 1.2 5.6 8.2 33
£ GeneOntology 66 23,589 88 12 1.4 4.0 7.3 3.7
‘@ |- Biological Process 52 13,358 85 15 1.5 3.2 8.0 7.1
2 |- Molecular Function 82 8,459 100 1.2 6.4 53 14
_? — Cellular Components 67 1,772 52 48 13 3.8 5.5 1.8
® | ChemicalEntities 70 11,593 100 1.1 3.8 83 23
MammalianPhenotype 68 4,620 100 1.1 34 5.5 1.5
NCI Thesaurus 79 72,466 100 1.1 54 8.0 3.0
= |GeneOntology 60 41,396 88 12 1.6 3.8 8.6 229
'g — Biological Process 46 27,141 84 16 1.8 33 8.8 38.7
2 |- Molecular Function 81 10,195 100 1.2 5.9 6.2 1.7
? - Cellular Components 64 4,060 79 21 1.9 5.0 83 52.6
— ChemicalEntities 69 31,233 76 1 23 1.4 43 12 18.6
MammalianPhenotype 64 6,875 100 1.2 3.1 7.5 2.5
NCI Thesaurus 1.00 1.8 1.00 1.0 1.0 1.0 0.9
GeneOntology 091 1.8 1.00 1.03 1.2 1.0 1.2 6.2
g -- Biological Process 0.89 2.0 0.99 1.06 1.2 1.0 1.1 5.5
© |- Molecular Function 1.00 1.2 1.00 1.0 0.9 1.2 1.2
© |- celtutar Components 0.95 23 1.51 0.44 1.5 1.3 1.5 28.7
ChemicalEntities 0.99 2.7 0.76 undef. undef. 1.3 1.1 14 8.0
MammalianPhenotype 0.95 1.5 1.00 1.1 0.9 1.4 1.7

Tabelle 4.3: Strukturelle Anderungen in den untersuchten Ontologien

konzepte (46%) als innere Konzepte vor.

Die Anzahl an Beziehungen wéchst dhnlich stark oder sogar schneller als die An-
zahl von Konzepten (siehe Tab. [4.1]). Der grofte Zuwachs ist in ChemicalEntities zu
beobachten (growthp=2,7 fiir Beziehungen vs. growth)c;=1,76 fiir Konzepte). Die
groften Ontologien werden von is_a Beziehungen dominiert (= 91% aller Beziehun-
gen). Hingegen treten part of (4%) und sonstige Beziehungen (5%) nur selten auf?®.
Einige der Ontologien sind reine is__a Hierarchien, z. B. NCI Thesaurus, GO-MF oder
MammalianPhenotype. Die groften Anderungen in den Beziehungen liegen in Che-
micalEntities vor. Die Ontologie startete als eine reine is_a Ontologie und wurde
im Analysezeitraum nach und nach mit anderen Beziehungen erweitert. Zwischen
den Subontologien der GO sind einige Unterschiede bzgl. der Struktur auszumachen.
Wiéhrend die Molekularen Funktionen lediglich is a Beziehungen verwenden, wer-
den in den Biologischen Prozessen und Zelluldren Komponenten zusétzlich part of
Beziehungen zur Modellierung des Wissens eingesetzt. Diese entwickelten sich je-
doch unterschiedlich. In GO-BP ist der Anteil von part of Beziehungen am Ende
des Analysezeitraum grofser als zu Beginn (growthg,,,, ,,~1,06). In GO-CC fand
hingegen eine starke Reduzierung des part of Anteils statt (growthg, =0,44).

art_of

Dartiber hinaus wurde die Entwicklung der durchschnittlichen Anzahl ein- bzw. aus-

18Tn allen Ontologien liegt die folgende Verteilung der Beziehungen vor: 86%, 7%, 7%.
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gehender Beziehungen an Konzepten (Eingangs-/Ausgangsgrade) analysiert. Dabei
zeigten insbesondere is__a Ontologien nur leichte Verdnderungen. Der Ausgangsgrad
von Konzepten ist in diesen Ontologien immer kleiner als 1,2, d.h. die Konzepte
besitzen in der Regel nur ein Elternkonzept. Im Gegensatz dazu weisen Konzepte in
GO-BP oder GO-CC einen Ausgangsgrad von fast zwei in der letzten Version auf,
d.h. im Schnitt besitzt jedes Konzept nahezu zwei Elternkonzepte, da gleichzeitig
is_a und part_of zur Modellierung von Wissen verwendet wird.

Eine letzte Analyse beschiftigt sich mit Anderungen in den Pfaden insbesondere
deren Anzahl und Lénge fiir Blattkonzepte. Bis auf den NCI Thesaurus hat sich
die durchschnittliche Pfadldnge von Blattkonzepten in nahezu allen Ontologien um
bis zu 50% vergrokert. Die durchschnittliche Anzahl von Pfaden pro Blattkonzept
(@ppl) stieg insbesondere in Ontologien, welche nicht nur is_a verwenden mit einem
durchschnittlichen Wachstum von ca. 14 enorm an. Der grofte Zuwachs ist mit 28
in den Zellulairen Komponenten der GO zu beobachten. Dies ist vermutlich das
Ergebnis einer groferen strukturellen Umstellung von GO-CC was bereits zuvor
beim Vergleich von is a zu part of zu erkennen war. Insgesamt zeigen letztere
Analysen, dass die Ontologien mehr und mehr strukturiertes Wissen erfassen (z. B.
mehr innere Konzepte, Zunahme an Pfaden, Einfligungen neuer Beziehungstypen)
und somit eine sukzessive Verfeinerung stattfindet.

4.4 Evolutionsanalyse von Mappings

In diesem Abschnitt wird die Evolutionsanalyse von Mappings dargestellt. Es wird
zuniichst ein Uberblick {iber das Analyseszenario gegeben, danach erfolgt eine de-
taillierte Darstellung der Ergebnisse fiir Instanzen, Annotation- und Ontologie-
Mappings.

4.4.1 Analyseszenario

Abb. zeigt einen schematischen Uberblick des Analyseszenarios. Das Szenario
umfasst zwei Ontologien der GO, die Molekularen Funktionen (GO-MF) und die
Biologischen Prozesse (GO-BP). Beide werden zur einheitlichen und konsistenten
Beschreibung der Figenschaften von Proteinen verwendet, d.h. Proteine aus In-
stanzquellen werden mit Konzepten aus beiden Ontologien assoziiert (annotiert).
Im Rahmen der Analyse diente Ensembl [33] als Instanzquelle. Ensembl enthélt um-
fangreiche Informationen zu Proteinen des Menschen (Homo Sapiens), u.a. auch
Annotationen von Proteinen zu GO-MF und GO-BP, welche bzgl. Evolution analy-
siert wurden. Fiir die Analyse der Evolution von Ontologie-Mappings wurden mit
Hilfe von metadaten- und instanz-basierten Match-Verfahren Mappings zwischen
GO-MF und GO-BP berechnet.
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ntology Mappin Version-specific
© Egvel PPIng g ’, -~ T=" ~o ontology mappings

Ontolo Release 10.2004 Release 10200
Levelgy Molecular Function Biological Process

Version-specific
Annotation Protein annotation annotation mappings Protein annotation
Mapping regarding regarding
Level molecular functions biological processes

Instance _ Release 25 JJ
Level Human Proteins of Ensembl

Abbildung 4.2: Analyseszenario fiir Mappings

4.4.2 Evolution von Instanzen vs. Ontologien

Die Proteine in Ensembl und die zugehdrigen Annotationen sowie die beiden On-
tologien unterliegen stindigen Anderungen. Das Analyseszenario umfasst 23 Ver-
sionen von Ensembl zwischen Dezember 2004 und Oktober 2007 (36 Monate). In
Tab. werden alle Ensembl Verdffentlichungen inkl. Versionsnummer und Datum

Ensembl| NCBI | Used
Time | Release |Genome| GO
Release
Oct. 25 34
<
SNovl 26 02.2004
“ Dec. 27
Feb. 28
Mar. 2 09.2004
Apr 30
May 31
w
S [July 32 35
“[Sep.| 33
Oct. 34 03.2005
Nov. 35
Dec. 36
Feb. 37
Apr. 38
8 [June 39
(=1
S [Aue| 40 03.2006
Oct. 41
Dec. 42
36 .
Feb. 43 09.2006
~ |Apr. 44 03.2007
§ June| 45 05.2007
Aug.| 46
Oct. 47 062007

Tabelle 4.4: Versionierung von Ensembl
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aufgelistet. In den ersten beiden Jahren (2004 und 2005) ist eine aperiodische Ver-
offentlichung von Versionen zu erkennen. Ab 2006 wird im Schnitt jeden zweiten
Monat eine neue Version veroffentlicht. Die Informationen in Ensembl héngen stark
von der aktuellen Genom-Assemblierung des NCBI' ab. Innerhalb des Analyse-
zeitraums waren die Assemblierungen 34, 35 und 36 giiltig. Die letzte Spalte von
Tab. zeigt, welche GO Version zur Annotation der Proteine verwendet wurde.
Es ist zu erkennen, dass Annotationen h&ufig nicht auf der aktuellen Version von
GO beruhen, sondern éltere Versionen referenzieren. So basiert die Ensembl Version
37 von Februar 2006 auf der GO Version von Marz 2005, d. h. es besteht ein Unter-

Yhttp://www.ncbi.nlm.nih.gov/Genomes/

20000 a) Evolution of protein objects (instances) in Ensembl 60000
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» o
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S °
4w 10000 ¢ 130000 &
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|?dd| = (del| 1 14000
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w 2001 | | 113000 o
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100 + +7000 Z
0 +——+1 — - i BBy =y = =r=— 6000
S & 2 323 38 &8 235 358288 & 35 838
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Abbildung 4.3: Evolution von Instanzen (a) und Ontologien (b,c)
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schied von 11 Monaten. Die Abstdnde wurden jedoch im Laufe der Zeit verringert,
z.B. Version 45 von Juni 2007 nutzt die GO Version von Mai 2007.

Abb. stellt die Evolution der Proteine in Ensembl (Anzahl Proteine, An-
zahl eingefiigter bzw. geloschter Proteine) zwischen Oktober 2004 und Oktober
2007 graphisch dar. Insbesondere nach der Verdffentlichung einer neuen Genom-
Assemblierung sind massive Anderungen an den Proteinen in Ensembl auszumachen.
So resultierten aus dem Wechsel der Genom-Assemblierung von 34 auf 35 zahlreiche
Einfiigungen und Lé&schungen in Ensembl, wohingegen die absolute Anzahl an Pro-
teinen nahezu konstant blieb. Beim Wechsel der Genom-Assemblierung von Version
35 auf 36 (April 2006) zeigt die Evolution in Ensembl fiinfmal mehr Einfiigungen als
Loschungen was zu einem sprunghaften Anstieg der absoluten Anzahl an Proteinen
auf ca. 16.000 fiihrte. Seit dem Bestehen der Version 36 der Genom-Assemblierung
sind in Ensembl vermehrt Anderungen an Proteinen zu beobachten.

Im Vergleich zeigt der untere Teil von Abb. zusitzlich die Evolution der bei-
den Ontologien GO-BP und GO-MF fiir den gleichen Zeitraum. In beiden On-
tologien ist neben einigen Spitzen eine kontinuierliche Evolution mit Einfiigun-
gen und Loschungen /Veraltet-Markierungen zu erkennen. Das Wachstum (growth-
Metrik) zeigt, dass GO-MF im Analysezeitraum den geringsten Zuwachs aufweist
(growth=1,2). Dieser liegt noch unterhalb dem Wachstum der Proteine in Ensembl
(growth=1,39). Das stirkste Wachstum ist in GO-BP auszumachen (growth=1,74).
Zusammengefasst lisst sich feststellen, dass Anderungen in den Ontologien von Ein-
fiigungen dominiert werden, Loschungen treten eher selten auf (adr von 7 bzw. 16
fir GO-MF und GO-BP). In den Proteinen hingegen ist eine signifikant hohere
Aktivitdt bei Loschungen zu beobachten (adr von 1,6).

4.4.3 Evolutionsanalyse von Annotation-Mappings

Diese Analyse umfasst die Evolution der beiden Annotation-Mappings zwischen Pro-
teinen und GO-MF bzw. GO-BP. In der Analyse werden fiir beide Mappings die
Ensembl-Versionen 25 (Oktober 2004) und 47 (Oktober 2007) miteinander vergli-
chen. Tab. (links) stellt die Evolution der beiden Mappings unter Nutzung der
in [£.2.2] eingefiithrten Metriken dar. Hierzu gehoren das Wachstum der Proteine,
der Ontologiekonzepte und der Korrespondenzen (growth-Metrik) sowie die relative
Anzahl eingefiigter/geloschter Elemente (frac-Metrik). Des Weiteren wird die re-
lative Abdeckung (cov-Metrik) fiir die an den Mappings beteiligten Instanzquellen
und Ontologien angewandt. Die Verdnderung der relativen Abdeckung zwischen der
ersten und letzten Ensembl-Version wird iiber die growth-Metrik erfasst.

Beide Annotation-Mappings (Protein-MF sowie Protein-BP) zeigen ein #hnliches
Evolutionsverhalten. Das Wachstum der absoluten Anzahl von Korrespondenzen ist
in beiden Fillen mit 2,82 und 2,47 sehr hoch. Diese Wachstumsraten iibersteigen
die Raten der Einzelquellen, welche zwischen 1,2 und 1,74 lagen (siche 4.4.2)). Sie
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Annotation Corresp. Protein obj. Concepts Annotation Protein obj. Concepts
Mappings growth growth growth Mappings COVss | COVy7 | COVas |cov47
add-frac [ del-frac [add-frac| del-frac |add-frac| del-frac growth,oy growth,,,

. 2.82 1.99 1.39 . 47% | 67% | 28% [35%
Protein-MF -
rotetn-ME TR0, | 51% | 68% | 37% | 32% | 6% [P roeinMF—— 122

. 2.47 1.90 2.25 . 43% | 59% | 20% [26%
Protein-BP -
rOleIn-BEITRT% | 52% | 68% | 39% | 58% | 5% ||Proein-BP—— 3¢ 139

Tabelle 4.5: Wachstum (links) und relative Abdeckung (rechts) fiir untersuchte
Annotation-Mappings

liegen ebenfalls iiber den Wachstumsraten der annotierten Proteine (growth zwi-
schen 1,9 und 1,99) sowie der zur Annotation genutzten Konzepte (growth zwischen
1,39 und 2,25). Auch die Héufigkeit von Einfiigungen und Loschungen ist grofer
als die in den Einzelquellen. So enthalten beispielsweise die Annotation-Mappings
der letzten Ensembl-Version im Vergleich zur ersten Version 81-83% neu eingefiigte
Annotationen. Des Weiteren wurden rund 50% der in der ersten Version vorhande-
nen Annotationen gel6scht. Die Untersuchungen zeigen, dass die Verwendung von
Ontologiekonzepten in Annotation-Mappings rasanter steigt als die Anzahl von On-
tologiekonzepten bzw. Instanzen in den Einzelquellen selbst. Es ist jedoch auch eine
hohe Instabilitit aufgrund von Loschungen in den Annotation-Mappings auszuma-
chen.

Die relative Abdeckung in Tab. (rechts) untermauert nochmals die vorherigen
Erkenntnisse. Das Wachstum an Korrespondenzen fiihrte zu einer erhéhten relati-
ven Abdeckung in den Proteinen. So stieg die relative Abdeckung der Proteine in
den Mappings von 43-47% auf 59—67% an, d.h. ein Grofteil der Proteine ist nun
mit mindestens einem Konzept der GO assoziiert. Ein dhnliches Verhalten ist auch
bei den Ontologien erkennbar, denn die relative Abdeckung von GO-MF (GO-BP)
verbesserte sich auf 26% (35%).

4.4.4 Evolutionsanalyse von Ontologie-Mappings

Fiir Ontologie-Mappings wurde eine Evolutionsanalyse fiir verschiedene Versionen
von BP-MF-Mappings durchgefiihrt. Das BP-MF-Mapping beschreibt, welche Mo-
lekularen Funktionen (MF) an welchen Biologischen Prozessen (BP) beteiligt sind.
Die manuelle Bestimmung eines solchen Ontologie-Mappings ist gerade fiir grofte
Ontologien sehr zeitaufwendig. Zudem wurde gezeigt, dass sich Ontologien in den
Lebenswissenschaften stindig dndern, was eine regelméfige manuelle Anpassung be-
deuten wiirde. Deswegen wird in dieser Analyse eine automatische Bestimmung von
Ontologie-Mappings angewandt, d. h. {iber verschiedene Match-Algorithmen werden
mogliche Korrespondenzen zwischen den Konzepten beider Ontologien automatisch
bestimmt. Es werden vier verschiedene Match-Algorithmen aus [61] innerhalb die-
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Corresp. Mol. Functions | Biol. Processes Mol. Functions [Biol. Processes
Ontology Sl Ontology I |
Mappings |C1]-[C2|, grow grow grow Mappings COVys | COVy7 | COVas | COVyy
add-frac |del-frac add-frac|del-frac add-frac|del-frac SrOW oy ErOW, oy
2780-8973,3.2 1.8 23 7% | 12% | 6% | 8%
B
8¢ 7505 T 29% | 52% | 16% | 62% | 12% || Base®) 17 13
‘ 4795-11564, 2.4 1.4 2.1 . 23% | 30% [ 17% | 20%
Min (1.
i (10) 75005 [ 52% [ 41% | 15% | 62% | 21% || Min (1:0) 13 12
5434-15016, 2.8 2.1 1.4 25% | 47% | 18% | 15%
Name (0320 =360, 1 57% | 10% | 44% | 20% ||Name (0-5) 1.9 0.8
389-592, 1.5 1.3 1.3 5% | 6% | 4% | 3%
Name (03500 T 17% | 32% | 12% | 34% | 15% ||Name (0.7) 12 0.7

Tabelle 4.6: Wachstum (links) und relative Abdeckung (rechts) fiir generierte
Ontologie-Mappings zwischen GO-MF und GO-BP

ser Analyse untersucht. Die ersten beiden Ansétze sind instanz-basiert und beruhen
auf der Idee, dass zwei Konzepte sich stark dhneln, falls sie eine hinreichend grofe
Anzahl gemeinsamer Instanzen besitzen. In dieser Analyse werden somit zwei Kon-
zepte aus GO-MF und GO-BP als dhnlich angesehen, falls es Proteine gibt, welche
sowohl das eine als auch das andere Konzept annotieren. Beim Ansatz Base(5) bilden
zwei Konzepte eine Korrespondenz, falls diese mindestens fiinf gemeinsame Proteine
aufweisen. Min(1.0) hingegen verwendet eine Min-Ahnlichkeit mit Schwellwert 1,0,
d.h. zwei Konzepte bilden ein Paar falls alle Proteine des Konzepts mit der gerin-
geren Anzahl an Annotationen ebenfalls mit dem anderen Konzept annotiert sind.
Die beiden anderen Ansitze sind metadaten-basiert und nutzen die Ahnlichkeit von
Konzeptnamen aus. Es wird angenommen, dass eine Korrespondenz zwischen zwei
Konzepten vorliegt, falls die String-Ahnlichkeit ihrer Namen (Trigram) einen vor-
gegebenen Schwellwert iiberschreitet. Es werden die beiden Schwellwerte 0,5 und
0,7 unterschieden, die beiden zugehorigen Verfahren werden mit Name(0.5) und
Name(0.7) bezeichnet. Mit Hilfe der vier dargestellten Verfahren wurden BP-MF-
Mappings fiir die Ontologieversionen von Februar 2004 (innerhalb von Ensembl 25)
und Juni 2007 (innerhalb von Ensembl 47) berechnet.

Tab. (links) zeigt das Wachstum der Ontologie-Mappings zwischen den beiden
Versionen sowie die relativen Anteile eingefiigter bzw. geloschter Korrespondenzen.
In der Spalte ,,Corresp.” wird die absolute Anzahl von Korrespondenzen fiir die alte
und neue Version dargestellt, z. B. stieg die Anzahl an Korrespondenzen bei Base(5)
von 2.780 auf 8.973 an, was einem Wachstum von 3,2 entspricht. Tab. (rechts)
stellt die entsprechenden relativen Abdeckungen der beiden Ontologien dar, d.h.
wie stark ist eine Ontologie an einem Ontologie-Mapping beteiligt. Beispielsweise
stieg die relative Abdeckung im Falle von Base(5) fir GO-MF von 7% auf 12% an.

Die generierten Ontologie-Mappings unterscheiden sich signifikant in ihrer Evolu-
tion. Fiir Name hangt die Anzahl der Ergebniskorrespondenzen erheblich von der
Wahl des Schwellwertes ab. Ein niedriger Schwellwert von 0,5 erzeugt viele Korre-
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spondenzen, was zu einer hohen relativen Abdeckung fiihrt. Hierbei besteht jedoch
das Risiko viele falsch-positive Korrespondenzen im Endergebnis zu erhalten. Um-
gekehrt fithrt die Anwendung eines hoheren Schwellwerts (0,7) zu einem deutlich re-
duzierten Ergebnisumfang mit entsprechend geringerer relativer Abdeckung in den
Ontologien. Ebenfalls ist zu erkennen, dass ein hoherer Schwellwert deutlich stabi-
lere Ontologie-Mappings produziert. Beispielsweise besitzt Name(0.7) mit 17% den
geringsten Anteil geldschter Korrespondenzen. Interessanterweise nahm die relative
Abdeckung in GO-BP fiir die Name-Algorithmen ab. Vermutlich ist GO-BP so stark
gegeniiber GO-MF gewachsen (siehe [4.3.1]), dass fiir viele Konzepte in GO-BP kein
entsprechendes Konzept in GO-MF gefunden werden konnte.

Die beiden instanz-basierten Match-Algorithmen erzielten eine relativ grofe Men-
ge an Ergebniskorrespondenzen und weisen einen enorm starken Zuwachs zwischen
den beiden Versionen (growth zwischen 2,4 und 3,2) auf, d.h. die Mappings wach-
sen stirker als die am Mapping beteiligten Ontologien. Das Wachstum in den
Annotation-Mappings setzt sich somit auch in einem Wachstum der Ontologie-
Mappings fort. Der Base(5)-Algorithmus erzielt stabilere Ergebnisse als Min(1.0).
So liegt beispielsweise der Anteil geloschter Korrespondenzen mit 29% fiir Base(5)
deutlich unter dem Wert von 52% fiir Min(1.0). Umgekehrt besitzt das Min-Ergebnis
eine hohere relative Abdeckung in beiden Ontologien.

4.5 Zusammenfassung

Das Kapitel stellte ein generelles Framework zur quantitativen Evolutionsanalyse
von Ontologien und Ontologie-basierten Mappings vor. Das Framework wurde fiir
eine umfassende Analyse der Evolution von 16 Ontologien der Lebenswissenschaf-
ten zwischen 2004 und 2008 verwendet. Die Analyse zeigte, dass alle untersuchten
Ontologien sténdig verdndert (angepasst) werden und ein signifikantes Wachstum
aufweisen. Die hiufigste Art von Anderungen sind Einfiigungen, jedoch wurden auch
zahlreiche Konzepte geloscht oder auf veraltet (,obsolete) gesetzt. Der ,Obsolete*-
Mechanismus wird in nahezu allen untersuchten Ontologien eingesetzt, um direkte
Loschungen zu vermeiden. Dadurch wird die Stabilitdt der Ontologien erh6ht und
eine Migration auf neuere Versionen erleichtert. is a Beziehungen dominieren der-
zeit die Struktur der untersuchten Ontologien (mehr als 85% Anteil), jedoch ist in
den letzten Jahren ein Anstieg in den Anteilen von part of und sonstigen Bezie-
hungen 7u erkennen. Des Weiteren ist eine Zunahme in der Komplexitit der inneren
Strukturen der Ontologien auszumachen (z. B. Anteil innerer Konzepte, Pfadlédngen,
Anzahl von Pfaden). Dies zeigt, dass die Ontologien mehr und mehr strukturiertes
Wissen aufnehmen und eine stetige Verfeinerung stattfindet.

Das Framework wurde ebenfalls zur quantitativen Evolutionsanalyse von Protein-
Instanzen, Annotation- und Ontologie-Mappings verwendet. So wurde in der Da-
tenquelle Ensembl ein enormes Wachstum in der Anzahl von Protein-Annotationen
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zu Konzepten der Gene Ontology festgestellt. Die Instabilitit in den Protein-
Instanzen mit teilweise enormen Loschraten fiihrte zu einer erhdhten Instabili-
tdt in den Annotation-Mappings. Zur Untersuchung der Evolution von Ontologie-
Mappings wurden einige metadaten- bzw. instanz-basierte Match-Algorithmen zur
automatischen Bestimmung von Mappings zwischen den GO Subontologien evalu-
iert. Die generierten Ontologie-Mappings unterliegen einer stirkeren Evolution als
die verwendeten Ontologien, dies gilt insbesondere fiir die instanz-basierten Match-
Algorithmen. Metadaten-basierte Verfahren (z. B. auf Basis der Namenséhnlichkeit
von Konzepten) weisen dagegen eine verbesserte Stabilitdt auf. Der Grund hierfiir
liegt in der Abhiingigkeit der instanz-basierten Verfahren von Anderungen in den
Instanzen und Annotation-Mappings.

Die Erkenntnisse aus den durchgefiihrten Analysen bilden die Basis fiir weitere Ar-
beiten und Untersuchungen. So wurde der in Abschnitt [4.2.T]eingefiihrte vereinfachte
Diff zwischen Ontologieversionen erweitert, um zusitzlich komplexe Anderungen zu
identifizieren (siche Diff in Kapitel [f)). Der Frage, in welchen Teilen einer Ontologie
besonders hiufig Anderungen stattfinden, wird mit einem gesonderten Algorith-
mus entgegnet (siehe Kapitel @ Die auf dem Framework basierte Webapplikation
OnEX zur ad-hoc Evolutionsanalyse von Ontologien wird in Kapitel [7| beschrie-
ben. Ergebnisse der Evolutionsanalyse fiir Mappings fiihrten zur Konzeption und
Umsetzung von Verfahren zur Erkennung stabiler Korrespondenzen fiir Annotation-
Mappings [38] und Ontologie-Mappings [116]. Die beiden zuletzt genannten Arbeiten
werden innerhalb dieser Dissertation nicht ndher betrachtet.
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Differenzbestimmung (DIFF) zwischen
Ontologieversionen

5.1 Motivation

Die enorm gestiegene Verwendung von Ontologien in verschiedenen Doménen wie
den Lebenswissenschaften oder dem Web erfordert eine standige Aktualisierung und
Anpassung an verdnderte Anforderungen, um aktuelle sowie korrekte Informationen
anbieten zu konnen. So miissen beispielsweise Produktkataloge angepasst werden,
um neuartige Produkte aufzunehmen, veraltete Produkte zu entfernen oder gewisse
Produktkategorien besser zu vermarkten. Auch Webverzeichnisse (z. B. DMoz*® oder
Google Directory?!) werden verindert, so dass stets ein hochaktueller Wissensstand
abrufbar ist. Da viele Applikationen wie z. B. Suchmaschinen oder Empfehlungs-
dienste von den entsprechenden Ontologien abhéngig sind, sind bei Verdanderungen
in den Ontologien (Veréffentlichung einer neuen Ontologieversion) hiufig auch An-
passungen in den Ontologie-nutzenden Daten, Applikationen und Systemen notwen-
dig.

Das folgende Kapitel beschéftigt sich mit der Problematik der Bestimmung eines
sogenannten Diff Evolution-Mappings zwischen zwei Versionen einer Ontologie. Das
Ziel dabei ist es, die Anderungen zu bestimmen, welche angewandt auf die alte
Ontologieversion die neue Ontologieversion erzeugen kénnen. Ein solches Evolution-

2http://www.dmoz.org
http://www.google.com/dirhp
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Mapping ist in vielerlei Hinsicht informativ und wertvoll. So erfahren Anwender
und Nutzer von Ontologien, wie sich eine alte Ontologieversion gegeniiber der neu
veroffentlichten Version verdndert hat. Weiterhin besteht die Moglichkeit abzuschét-
zen, ob beispielsweise eine Anwendung angepasst werden muss oder ob Daten mi-
griert werden miissen, um kompatibel mit der neuen Ontologieversion zu sein. Falls
eine solche Migration nétig ist, konnen Informationen iiber Anderungen aus dem
Evolution-Mapping Aufschluss dariiber geben, wie die betroffenen Daten migriert
werden koénnen.

Haufig wird zwischen zwei Ontologieversionen ein relativ einfaches Diff Evolution-
Mapping bestehend aus add und del Anderungen an Ontologieelementen wie Kon-
zepten, Beziehungen oder Attributen berechnet (siehe generisches jedoch verein-
fachtes Evolutionsmodell in Kapitel . Ein solches Mapping besitzt jedoch nur eine
sehr einfache Sicht auf die Evolution zwischen zwei Versionen. Zwar ist ein solches
Evolution-Mapping relativ einfach berechenbar, allerdings ist die Nutzbarkeit insbe-
sondere bei grofen Ontologien wie in den Lebenswissenschaften sehr eingeschriankt.
Insbesondere menschliche Nutzer miissen oftmals mit einer riesigen Menge einfacher
Anderungen umgehen und kénnen leicht den Uberblick iiber die Evolution verlie-
ren. Die Frage ,Was hat sich zwischen zwei Ontologieversionen verdndert? wird nur
auf einem semantisch niedrigen Niveau beantwortet und die Ergebnisse sind somit
nur eingeschrinkt in weiteren Anwendungen nutzbar. Aus den genannten Griinden
erscheint es sinnvoll ein semantisch reichhaltigeres Diff Evolution-Mapping zu be-
stimmen. Komplexe Anderungsoperationen wie das Zusammenfassen (merge) von
Konzepten in ein Konzept oder das Aufspalten (split) eines Konzepts in mehrere
Konzepte besitzen eine hohere Ausdrucksstirke und Verbessern somit das Verstéand-
nis der Evolution zwischen zwei Ontologieversionen. Gerade bei grofsen Ontologien
geben Anderungsoperationen wie beispielsweise das Hinzufiigen oder Léschen ganzer
Subgraphen einen kompakten jedoch detaillierten Einblick in die Ontologieevoluti-
on. Dariiber hinaus ist ein semantisch reichhaltiges Evolution-Mapping ebenfalls fiir
Ontologieentwickler selbst interessant. Falls diese eine Menge einfacherer Anderun-
gen an einer Ontologie durchgefiihrt haben, konnen sie mit Hilfe eines semantisch
reichhaltigeren Evolution-Mappings nachvollziehen, welche Auswirkungen die Men-
ge ihrer einfachen Anderungen zur Folge hatte.

Als ein motivierendes Beispiel dient die Evolution eines Produktkatalogs fiir Spei-
chermedien dargestellt in Abb. 5.1} Das Ziel ist es, ein Diff Evolution-Mapping zwi-
schen den beiden Ontologieversionen (alte Version links, neue Version rechts) des
Katalogs zu bestimmen. Ein einfacher Ansatz, welcher lediglich eine add/del Se-
mantik fiir Ontologieelemente unterstiitzt, wiirde u.a. eine Loschung der Kategorien
'DVD-ROM’ und "CD-RW’ feststellen. Jedoch wurden diese Kategorien der alten
Version in der Kategorie 'Other’ zusammengefasst (merge). Aus diesem Grunde wird
nachfolgend eine Match-basierte Erzeugung von Diff Evolution-Mappings verfolgt.
Die in Abb. weils hinterlegten Kategorien der alten und neuen Version haben
sich nicht verédndert. Es wird angenommen, dass die Korrespondenzen zwischen die-
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Drives & Storage Drives & Storage
[Optical Disc Drives] | Hard Disc Drives | [Optical Disc Drives| | Hard Dlsc Drives | |SoI|d State Disks |

Other]

Notebook SLC MLC

Abbildung 5.1: Motivierendes Beispiel zur Bestimmung des Diffs zwischen zwei On-
tologieversionen

sen Kategorien Teil des Matchergebnisses sind. Gestrichelte Linien kennzeichnen
weitere Korrespondenzen im Matchergebnis zwischen Kategorien der alten und neu-
en Ontologieversion, welche fiir das spitere Diff Evolution-Mapping relevant sind.
Die vorliegenden Korrespondenzen zwischen 'DVD-ROM’ und ’Other’ bzw.”CD-RW’
und 'Other’ werden beispielsweise verwendet, um die Zusammenfassung der Kon-
zepte 'DVD-ROM’, "CD-RW’ und ’Other’ zu ’Other’ (merge) zu bestimmen. Eine
weitere komplexe Anderung umfasst das Einfiigen einer Subontologie mit der Wur-
zel "Solid State Disks’. Eine solche kompakte Darstellung ist hilfreicher und intuitiv
versténdlicher als die pure Aufzédhlung der Einfiigungen der einzelnen Kategorien
der Subontologie. Ebenfalls ist es sinnvoll, eine Verschiebung (move) der Kategorien
’1.8" und '21/2” von 'Hard Disk Drives’ nach 'Notebook’ im finalen Diff Evolution-
Mapping zu erfassen.

Im nachfolgenden wird ein regelbasierter Ansatz zur automatischen Bestimmung
komplexer Anderungen innerhalb eines Diff Evolution-Mappings vorgestellt. Die we-
sentlichen Beitrige sind:

e Es wird ein Modell fiir ein invertierbares Diff Evolution-Mapping zwischen
zwei Ontologieversionen eingefiihrt. Hierzu werden sowohl einfache als auch
komplexe Anderungsoperationen definiert.

e Es wird ein generischer, regelbasierter Diff Algorithmus vorgestellt, welcher
die Bestimmung eines Diff Evolution-Mappings zwischen zwei Ontologieversio-
nen ermoglicht. Der Algorithmus verwendet das Matchergebnis (Menge einfa-
cher 1:1 Korrespondenzen) eins Match zwischen den Ontologieversionen. Das
Diff Evolution-Mapping wird automatisch durch die Anwendung sogenannter
COG-Regeln (Change Operation Generating rules) erzeugt. Es wird die Kor-
rektheit sowie die Komplexitdt des Algorithmus gezeigt. Des Weiteren wird
ein Algorithmus zur Transformation der Ontologieversionen auf Basis des be-
stimmten Diff Evolution-Mappings prasentiert.

e Der Ansatz erméglicht ebenfalls die Bestimmung eines inversen Diff Evolution-
Mappings, welches aus den inversen Anderungsoperationen besteht. Ein sol-
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ches inverses Mapping kann verwendet werden, um &ltere Ontologieversionen
wiederherzustellen (,undo-Funktionalitat®).

e Der vorgestellte Algorithmus wurde implementiert und erfolgreich auf Realwelt-
Ontologien angewandt. Es wurden Diff Evolution-Mappings fiir Versionen der
Gene Ontology sowie fiir ein Webverzeichnis bestimmt und evaluiert.

5.2 Anderungsoperationen und Diff Evolution-
Mappings

Im folgenden werden zunichst Anderungsoperationen erliutert und klassifiziert, an-
schliefend erfolgt die Definition von Match- und Evolution-Mappings sowie eine
abschliefsende Beschreibung der Problemstellung. Fiir das zugrunde liegende On-
tologiemodell sowie die Versionierung wird auf das Grundlagenkapitel (Kapitel
verwiesen.

5.2.1 Anderungsoperationen

Es werden grundsitzlich zwei Mengen von Anderungsoperationen unterschieden:
einfache Anderungen bzw. Basisinderungen (Menge B,,) und komplexe Anderun-
gen (Menge C,,). Die nachfolgend vorgeschlagenen Anderungsoperationen fiir beide
Mengen werden durch die derzeitige Implementierung unterstiitzt, konnen jedoch je
nach Anforderungen entsprechend erweitert und angepasst werden.

Basisdnderungen (erfasst innerhalb der Menge B,,) beziehen sich auf ein einzelnes
Konzept, eine Beziehung oder ein Attribut und kénnen eine Einfiigung (add), ei-
ne Loschung (del) oder eine Verkniipfung (map) darstellen. Demnach werden die
folgenden neun Basisinderungsoperationen unterschieden:

e mapC'(cl, c2): Verkniipfung zwischen einem Konzept ¢l der ersten Version und
einem Konzept ¢2 der zweiten Version

e addC(c): Einfiigen eines Konzepts ¢ in die Ontologie
e delC(c): Loschen eines Konzepts ¢ aus der Ontologie

e mapR(rl,r2): Verkniipfung zwischen einer Beziehung r1 der ersten Version
und einer Beziehung r2 der zweiten Version

e addR(r): Einfiigen einer Beziehung r in die Ontologie

e delR(r): Loschen einer Beziehung r aus der Ontologie
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e mapA(al,a2): Verkniipfung zwischen Attribut al der ersten Ontologie und
einem Attribut a2 der zweiten Ontologie

e addA(a): Einfligen eines Attributs a in die Ontologie

e delA(a): Loschen eines Attributs a aus der Ontologie

Im weiteren Verlauf werden diese Basisinderungen verwendet, um eine Migration
zwischen Ontologieversionen zu realisieren. Beispielsweise wird ein neues Konzept
mit addC' in die Ontologie eingefiigt und {iber addR wird seine Position innerhalb
der Ontologiestruktur festgelegt.

Die komplexen Anderungsoperationen werden innerhalb der Menge Cop zusammen-
gefasst. Sie bauen auf den Basisinderungsoperationen oder anderen komplexen An-
derungsoperationen auf und erfassen Anderungen somit auf einem semantisch hhe-
ren Level. Jedoch kann der Effekt einer komplexen Anderung mit Hilfe einer Menge
von Basisdnderungen realisiert werden. Diese Tatsache wird spéter genutzt, um On-
tologieversionen zu migrieren. Dabei soll aus einer Ontologieversion unter Nutzung
des Diff Evolution-Mappings die veriinderte Ontologieversion erzeugt werden (sie-
he [5.4.5)).

Einige komplexe Anderungsoperationen beziehen sich auf einzelne Konzepte (dar-
gestellt durch Kleinbuchstaben). Es werden die folgenden Operationen betrachtet:

o substitute(cl, c2): Ersetzung des Konzepts c1 durch ¢2

e move(c,c_ from,c_to): Verschiebung eines Konzepts ¢ und dessen Subgra-
phen von ¢_ from nach c_to

e toObsolete(c): Setzen des Status eines Konzepts ¢ auf veraltet, d. h. das Kon-
zept soll nicht mehr aktiv verwendet werden

e revokeObsolete(c): Zuriicksetzen des Status eines Konzepts ¢, d.h. das Kon-
zept kann wieder aktiv verwendet werden

Die beiden letzten Anderungsoperationen werden insbesondere in Ontologien der
Lebenswissenschaften angewandt, um den Aktiv-Zustand eines Konzepts festzule-
gen. Inaktive (veraltete) Konzepte sollen innerhalb von Anwendungen oder Analysen
nicht mehr verwendet werden, da sie veraltetes Wissen darstellen. Zu Dokumentati-
onszwecken sind die Konzepte jedoch weiterhin Bestandteil der Ontologie. Die Be-
riicksichtigung solcher spezieller Anderungsoperationen unterstreicht die Flexibilitéit
des Ansatzes, d. h. es kénnen je nach Doméne oder Anwendung spezielle Anderungs-
operationen definiert und bestimmt werden.

Alle anderen komplexen Anderungsoperationen beziehen mehrere Ontologieelemente
(dargestellt mit Grofbuchstaben) ein. Es werden die folgenden Anderungsoperatio-
nen unterschieden:
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e addLeaf(c,C _Parents): Einfiigen eines Blattkonzepts ¢ unterhalb der Eltern-
konzepte C'_ Parents

o delLeaf(c,C_Parents): Loschen eines Blattkonzepts ¢ unterhalb der Eltern-
konzepte C'_ Parents

e merge(Source C,target c): Zusammenfassen mehrerer Konzepte Source C
in einem Konzept target c

o split(source_c,Target C'): Aufspalten eines Konzepts source c¢ in mehrere
Konzepte Target C

e addSubGraph(c_root,C _Sub): Einfiigen eines Subgraphen mit Wurzel ¢ root
und den Konzepten C'_ Sub

o delSubGraph(c_root; C'_Sub): Loschen eines Subgraphen mit Wurzel ¢ root
und den Konzepten C'_ Sub

So kann beispielsweise das Zusammenfassen der Kategorien 'DVD-ROM’, "CD-RW’
und 'Other’” aus dem motivierenden Beispiel in Abb. [5.1] wie folgt beschrieben wer-
den: merge({"'DVD-ROM’,’CD-RW’,’Other’},Other).

Wie bereits erwihnt, kénnen komplexe Anderungsoperationen durch eine Menge
von Basisoperationen realisiert werden. Aus diesem Grund werden innerhalb der
regelbasierten Bestimmung komplexer Anderungen (siehe Algorithmus in Ab-
héingigkeiten zwischen Anderungsoperationen verwaltet. So ist es mdglich nach-
zuvollziehen, welche einfachen Anderungsoperationen eine komplexe Anderungs-
operation ergeben. Somit wird die Implementierung der komplexen Anderungs-
operationen durch eine Menge einfacherer Basisoperationen sichergestellt. Fiir die
komplexe Anderungsoperation merge aus dem Beispiel ergeben sich die folgen-
den abhéngigen mapC' Basisoperationen: mapC (’DVD-ROM’’Other’), mapC(’CD-
RW’,’Other’) und mapC(’Other’,’Other’). Mit Hilfe dieser drei Anderungsoperatio-
nen kann die komplexe Operation merge({’DVD-ROM’’CD-RW’,’Other’},Other)

implementiert werden.

Jede Anderungsopel ation besitzt eine inverse Anderungsoperatlon welche den Effekt
einer Anderung riickgiingig macht. Die Inverse einer Anderungsoperation chgOp ist
eine andere Anderungsoperation mit verinderten (permutierten) Parametern. Zum
Beispiel gehort zu merge({’DVD-ROM’,’CD-RW’’Other’},Other) die inverse Ande-
rungsoperation split(’Other’ {"DVD-ROM’,’CD-RW’Other’}), d.h. die Kategorie
"Other’, in welche die Einzelkategorien zusammenfasst wurden, wird in der Umkehr-
operation in eben diese Einzelkategorien aufgespalten. Diese Symmetrie erlaubt es
zu jeder Anderungsoperation die zugehorige Umkehroperation zu bestimmen. Im
Anhang werden alle Anderungsoperationen und ihre Inversen aufgelistet.
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5.2.2 Match- und Evolution-Mappings

Im Weiteren werden Anderungen zwischen zwei Ontologieversionen O,y und O,y
mittels eines Mappings reprisentiert. Im Model Management [IT], T2 [78] verbin-
det ein Mapping map(Opg, Onew) Elemente der alten Ontologieversion Oyy mit
Elementen der neuen Ontologieversion O,,. Nachfolgend wird zwischen Match-
Mappings match(Oyq, Onew) und Evolution-Mappings dif f(Oga, Onew) unterschie-
den. Ein Match-Mapping reprasentiert semantische Korrespondenzen zwischen zwei
Ontologieversionen und verbindet unverdnderte sowie verdnderte jedoch zusam-
mengehorige Ontologieelemente. Es wird angenommen, dass Match-Mappings le-
diglich aus einfachen 1:1 Korrespondenzen zwischen Konzepten bestehen, d.h. ein
Match-Mapping kann formal wie folgt beschrieben werden: match(Oga, Onew) =
{matchC(cl,2)|cl € Oya, 2 € Opew } -

Im Gegensatz zu einem Match-Mapping deckt ein Evolution-Mapping die Unter-
schiede zwischen den Ontologieversionen ab, d.h. es beinhaltet alle Anderungen
zwischen den beiden Versionen inklusive Einfiigungen und Loschungen. Unverdn-
derte Ontologieelemente, welche innerhalb eines Match-Mappings erfasst werden,
sind somit kein Bestandteil eines Evolution-Mappings. Allgemein konnen Evolution-
Mappings die zuvor (siehe beschriebenen Anderungsoperationen chgOp bein-
halten. So ist ein Evolution-Mapping dif f zwischen zwei Ontologieversionen O,y
und O, formal wie folgt definiert: dif f(Opq, Onew) = {chgOp(...)|chgOp €
Bo, U Co,}. Ein Evolution-Mapping sollte vollsténdig sein, d. h. es sollte alle Ande-
rungen zwischen Oy und O, erfassen. Dadurch ist es es moglich, die gednderte
Version O, auf Basis der alten Version O,y und mit Hilfe der Anderungen im
Evolution-Mapping dif f(Ogq, Onew) zu erzeugen.

Die einfache Variante eines Diff Evolution-Mappings dif fy.sic beinhaltet lediglich
Basisinderungsoperationen, d. h. add, del und map Anderungen. Somit wird ein ein-
faches Evolution-Mapping formal wie folgt definiert: dif fyasic = {chgOp(...)|chgOp
€ Bo,}. Das Ziel des Ansatzes besteht jedoch darin neben dem einfachen auch ein se-
mantisch reichhaltigeres und ausdrucksstérkeres Evolution-Mapping (mit komplexen
Anderungsoperationen) zu bestimmen. Dieses finale Evolution-Mapping dif feompact
sollte daher nur noch die semantisch ausdrucksstarken Anderungsoperationen bein-
halten. Es liegt nahe, dass dif feompact generell weniger Anderungsoperationen als
das einfache Evolution-Mapping dif fy.sic besitzt, da oftmals eine Menge einfache-
rer Anderungsoperationen durch eine komplexe Anderungsoperation ersetzt werden
kann.

Fiir Evolution-Mappings dif f(Opiq, Onew) soll gleichermaken ein zugehoriges inver-
ses Evolution-Mapping bestimmt werden. Dieses inverse Evolution-Mapping kann
u.a. zur Migration der neuen Ontologieversion O, in die alte Ontologieversion
Ooq verwendet werden. Im Weiteren Verlauf wird gezeigt, wie auf Basis der In-
versen einer Anderungsoperation ein solches inverses Evolution-Mapping abgeleitet
werden kann (siche [5.4.6)).
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5.2.3 Problemstellung

Das folgende Problem wird in diesem Kapitel ndher untersucht. Fiir zwei gege-
bene Ontologieversionen O,y und O, derselben Ontologie O und einem Match-
Mapping match(Oyq, Onew) besteht die Aufgabe darin, ein einfaches Diff Evolution-
Mapping dif foasic(Ootd; Onew) sowie ein semantisch ausdrucksstarkes Evolution-
Mapping dif feompact(Ootd; Onew) Zu bestimmen. Ferner sollen die zugehdrigen inver-
sen Evolution-Mappings bestimmt werden. Der zugrunde liegende Diff Algorithmus
muss in der Lage sein, alle definierten Anderungsoperationen (siehe [5.2.1) zu er-
kennen. Zudem sollten die berechneten Evolution-Mappings wie auch ihre Inversen
vollstindig sein, d. h. sie sollten alle Anderungen zwischen den beiden Ontologiever-
sionen enthalten. Fiir dif fyesic sollte dariiber hinaus die Menge der Anderungsope-
rationen minimal sein, d. h. das Mapping sollte nur die einfachen Anderungsopera-
tionen enthalten, welche fiir eine korrekte Migration von O,y nach O, notwendig
sind. Das dif feompact EEvolution-Mapping sollte bzgl. der definierten komplexen An-
derungsoperationen minimal sein. Ferner soll die Inverse des Evolution-Mappings
eine Erzeugung der alten Ontologieversion auf Basis der neuen Ontologieversion er-
moglichen. Des Weiteren soll der Algorithmus skalierbar sein, d.h. auch fiir grofe
Ontologien anwendbar sein.

5.3 Regelbasierte Erkennung von Anderungen

Die Erkennung der einfachen und komplexen Anderungsoperationen basiert auf so-
genannten Change Operation Generating Rules (COG Regeln). Jede COG Regel
besteht aus einer Menge von Vorbedingungen, welche in Prédikatenlogik formuliert
werden. Falls alle definierten Vorbedingungen einer Regel erfiillt sind, wird eine
Sequenz von Aktionen (oder Einzelaktionen) ausgelost. Eine Aktion kann entwe-
der Anderungsoperationen erzeugen (create) oder existierende Operationen, wel-
che nicht mehr benétigt werden, 16schen (eliminate). Es werden grundsétzlich drei
Typen von COG Regeln unterschieden: (1) Basic, (2) Complex und (3) Aggrega-
tion COG Regeln. Wihrend die ersten beiden zur Bestimmung der einfachen bzw.
komplexen Anderungsoperationen dienen, werden die Aggregation Regeln fiir das
Zusammenfassen komplexer Anderungsoperationen verwendet.

Wie bereits angesprochen, kénnen COG Regeln nicht nur neue Anderungsoperatio-
nen erzeugen, sondern auch redundante, nicht mehr benétigte Anderungsoperatio-
nen aus einem Evolution-Mapping lschen. Die Regeln werden im Algorithmus (sie-
he verwendet, um ein einfaches sowie ein ausdrucksstarkes Evolution-Mapping
fiir zwei Ontologieversionen zu bestimmen. Der Ansatz ist flexibel und generisch, da
neue COG Regeln einfach hinzufiigt oder angepasst werden kénnen. So kénnen u. a.
verinderte Anforderungen wie beispielsweise die Erkennung neuartiger Anderungs-
operationen zeitnah umgesetzt werden. Auch auf Spezifika von Ontologien (z.B.
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Umsetzung des ,Obsolete“-Mechanismus) kann mit speziellen COG Regeln reagiert
werden.

Die nachfolgenden Unterabschnitte stellen die verschiedenen Typen von COG Re-
geln detaillierter vor. Zugehorige Beispiele illustrieren die Arbeitsweise der Regeln.
Die komplette Liste aller verwendeten COG Regeln kann im Anhang[B.2] eingesehen
werden. In den Regeldefinitionen werden Einzelelemente wie ein Konzept oder eine
Beziehung stets mit Kleinbuchstaben (a,b,... € O) und Elementmengen mit Grofk-
buchstaben (A, B,... C O) gekennzeichnet. Jede dargestellte COG Regel besitzt
eine eindeutige Identifikationsnummer, welche gleichzeitig den Typ der Regel in-
kludiert (b1,02,... fiir Basic, c1,¢2,... fiir Complex und al, a2, ... fiir Aggregation
COG Regeln). Da Regeln auf Basis existierender Anderungsoperationen in einem
Evolution-Mapping weitere (komplexere) Anderungsoperationen bestimmen, liegt
eine Abhéngigkeit zwischen den Regeln vor, d.h. COG Regeln miissen in einer vor-
definierten Reihenfolge angewandt werden (siehe , um ein korrektes Evolution-
Mapping zu erzeugen. Die Identifikationsnummern geben dabei an, welche Regel vor
einer anderen Regel ausgefiihrt werden muss, z. B. Regel (by) vor Regel (by1).

5.3.1 Basic COG Regeln

Basic COG Regeln (b-COG) verwenden Informationen aus dem Match-Mapping
sowie den beiden Ontologieversionen, um einfache Anderungen zu bestimmen. Die
folgenden fiinf b-COG Regeln werden zur Berechnung von addC', delC und mapC
Anderungen verwendet:

¢ € Opew N Pa(a € Oyq A matchC(a,c)) — create|addC(c)]

(br)

(ba) ¢ € Oga A Pala € Opew A matchC(c,a)) — create[delC|(c)]

(b3) a € Opa ANb € Opewy AN matchC(a,b) A a # b — create[mapC(a,b)]
(ba)

a € Ogd, Opew N matchC(a,a) A 3b(b € Opewy A matchC(a,b) A a # b)
— create|mapC(a, a)]

(bs) a € Oud, Onew A matchC(a,a) A 3b(b € Opq A matchC(b,a) A a # b)
— create|mapC(a,a)]

Fiir das Beispiel aus Abb. Wiirde Regel (b;) addC Anderungen wie beispielsweise
addC(’Blu-ray’) oder addC ("HD-DVD’) erzeugen. Regel (b3) generiert mapC Ande-
rungen fiir verdnderte Konzepte, z. B. mapC(’CD-RW’,’Other’). Des Weiteren wer-
den die Regeln (by) und (bs) verwendet, um mapC Anderungen fiir Konzepte mit
Mehrfachkorrespondenzen zu bestimmen. Die Beteiligung eines Konzepts an meh-
reren Korrespondenzen impliziert eine gednderte Semantik fiir das Konzept, d. h.
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diese Art von Anderungen werden ebenfalls in das Evolution-Mapping aufgenom-
men. So wird im Beispiel eine Anderung mapC(’Other’,’Other’) generiert, da die
beiden Konzepte ’CD-RW’ und 'DVD-ROM’ ebenfalls Korrespondenzen mit ’Other’
aufweisen. Anhang listet weitere b-COG Regeln zum Erkennen von Anderun-
gen an Beziehungen und Attributen von Konzepten. b-COG Regeln werden spéter
im Algorithmus (siehe zur Erzeugung des Basis-Evolution-Mapping di f foasic
eingesetzt.

5.3.2 Complex COG Regeln

Complex COG Regeln (¢-COG) sind nicht-rekursiv und erlauben die Erzeugung von
komplexen Anderungen basierend auf einfachen und/oder anderen komplexen Ande-
rungen. Komplexe Anderungen operieren auf Mengen von Ontologieelementen und
werden in einem zweistufigen Verfahren abgeleitet. Zunichst werden c-COG Regeln
verwendet, um komplexe Anderungen, welche lediglich einzelne Ontologieelemen-
te umfassen, generiert. Danach erfolgt eine Aggregation (siehe Aggregation COG
Regeln) dieser zu Anderungen mit mengenwertigen Parametern (d.h. Mengen von
Ontologieelementen). Beispielsweise werden so fiir die komplexe merge Operation
zuerst partielle merge Operationen mit Einzelelementen erzeugt. Die entsprechende
c-COG Regel sieht wie folgt aus:

(¢7) a,b € Ogg A ¢ € Opery AN mapC(a,c) NmapC(b,c) Na #bA
Bd(d € Opey AmapC(a,d) A c# d) A Be(e € Opew, AmapC (b, e) A c # e)
— create[merge({a}, c), merge({b}, ¢)], eliminate[mapC a, c), mapC (b, c)]

Die linke Seite der Regel (Vorbedingungen) priift, ob mindestens zwei verschiedene
Konzepte a und b (a # b) vorliegen, welche mit dem gleichen Zielkonzept ¢ verbunden
sind (mapC'). Weiterhin wird sichergestellt, dass weder a noch b andere Zielkonzepte
aufer ¢ besitzen (siehe Bedingungen Ad(...) und Be(...)). Sind die Vorbedingungen
erfiillt, werden zwei einelementige merge Anderungsoperationen generiert (create),
eine Operation fasst a in ¢ zusammen, wiahrend die andere b in ¢ fusioniert. Die
zugehorigen Basisdnderungsoperationen mapC'(a, ¢) und mapC(b, ¢) werden aus der
Menge der vorhandenen Anderungsoperationen gelscht (eliminate). Die generier-
ten einelementigen merge Operationen werden im weiteren Verlauf mittels Aggre-

gationsregeln zu einem mehrelementigen merge zusammengefasst.

Fiir das Beispiel erzeugt Regel (c7) aus den Operationen mapC("DVD-ROM’,’Other’),
mapC(’CD-RW’’Other’) und mapC(’Other’,’Other’) die folgenden merge An-
derungen: merge({"DVD-ROM’},’Other’), merge({’CD-RW’},’Other’) und merge
({’Other’},’Other’).
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5.3.3 Aggregation COG Regeln

Aggregation COG Regeln (a-COG) dienen der Bestimmung aller betroffenen Ele-
mente innerhalb einer mengenwertigen komplexen Anderungsoperation. So konnen
hiufig mehrere einelementige oder auch mehrelementige Anderungsoperationen fiir
eine kompaktere Reprisentation des Evolution-Mappings in einer einzigen Ande-
rungsoperation zusammengefasst werden. Somit konnen dann redundante Ande-
rungsoperationen, welche nun durch eine kompaktere Anderungsoperation bereits
abgedeckt sind, geloscht werden. a-COG Regeln arbeiten rekursiv, d.h. sie fassen
inkrementell Elemente in Anderungsoperationen zusammen, solange eine Aggrega-
tion méglich ist. Im gleichen Schritt werden redundante bzw. temporiire Anderungs-
operationen entfernt.

Beispielsweise sieht die a-COG Regel fiir merge wie folgt aus:

(a3) ¢ € Opew N A, B C Ogqg N merge(A,c) Nmerge(B,c) NA# B
— create[merge(A U B, ¢)], eliminate[merge(A, ¢), merge(B, c)]

Die Regel spezifiziert, dass zwei partielle merge Operationen operierend auf den
Mengen A und B mit dem gleichen Zielkonzept ¢ zusammengefasst werden konnen.
Die neue, kompakte Anderungsoperation merge(A U B,c) besitzt die Quelle AU B
und das Zielkonzept c¢. Da nun die merge Operation von A nach ¢ wie auch die von
B nach ¢ in merge(A U B, c¢) abgedeckt sind, konnen die beiden Ersteren aus dem
Evolution-Mapping entfernt werden. Durch mehrfaches Anwenden der Regel inner-
halb des Algorithmus (siehe [5.4) werden nach und nach Anderungsoperationen und
ihre Elementmengen zusammengefasst bis keine weitere Aggregation mehr moglich
ist. Im Beispiel wiirde im ersten Schritt die Operation merge({"DVD-ROM’,’CD-
RW’},’Other’) erzeugt werden, die Operationen merge(’DVD-ROM’,’Other’) und
merge(’CD-RW’,’Other’) werden dabei geloscht. Anschliefend wird die endgiil-
tige merge Operation merge({"DVD-ROM’,’CD-RW’’Other’},’Other’) generiert
und merge({'DVD-ROM’,’CD-RW’}’Other’) sowie merge({’Other’},’Other’) wer-
den entfernt.

5.4 Diff Algorithmus

Dieser Abschnitt beschreibt den Ansatz zur Bestimmung von Diff Evolution-
Mappings. Zu Beginn wird ein Uberblick iiber den Ansatz gegeben und gezeigt
wie das fiir die Berechnung benétigte Match-Mapping erstellt wird. Danach werden
die Algorithmen zur Bestimmung des Basis-Evolution-Mappings dif fpqsi. sowie des
finalen Evolution-Mappings di f feompact vorgestellt. Zudem wird die Korrektheit der
Algorithmen bewiesen und deren Komplexitit diskutiert. Am Ende des Abschnitts
wird auf die Verwendung des Diff Evolution-Mappings und seiner Inversen zur Mi-
gration von Ontologieversionen eingegangen.
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Abbildung 5.2: Schematischer Uberblick iiber den regelbasierten Diff-Ansatz

5.4.1 Uberblick

Die verschiedenen Phasen des Algorithmus sind in Abb. dargestellt. Die Ein-
gabe sind zwei Ontologieversionen (O, Opeyw) einer Ontologie O. Falls vor-
handen kann zusitzliches Hintergrundwissen (background knowledge BK) z.B.
Synonym-Verzeichnisse oder Worterbiicher, zum Abgleich der Ontologieversionen
verwendet werden. Das Ergebnis des Algorithmus beinhaltet ein ausdrucksstarkes
(dif feompact(Ootds Onew)) sowie ein einfaches (dif frasic(Ooidy Onew)) Diff Evolution-
Mapping. dif fpasic enthélt nur einfache Anderungsoperationen und kann zur Migra-
tion von Ontologieversionen verwendet werden. Des Weiteren kann optional zu jedem
Evolution-Mapping dessen Inverse bestimmt werden (siehe . Der gesamte Al-
gorithmus nutzt ein Working-Repository, welches Funktionalititen zum Verwalten
der Ontologieversionen sowie temporérer Evolution-Mappings anbietet.

Die erste Phase des Algorithmus ist ein Matching der beiden Ontologieversionen.
Dabei werden gleiche oder dhnliche Konzepte zwischen den beiden Versionen ermit-
telt. Das Ergebnis ist ein Match-Mapping match(Ogq, Opew ), welches eine Menge
von matchC Korrespondenzen enthélt.

Die nachfolgende Rule-based Change Detection Phase basiert auf dem Matchergeb-
nis und lauft vollstdndig automatisch ab. So werden die in Abschnitt vorge-
stellten COG Regeln in mehreren Schritten (Basic Change Detection fiir einfache
Anderungen, Complex Change Detection fiir komplexe Anderungen und Aggregation
fiir aggregiert-komplexe Anderungen) zur Bestimmung der Diff Evolution-Mappings
angewandt.
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5.4.2 Matching Phase

Die Matching Phase benutzt sowohl Informationen aus den beiden Ontologieversio-
nen als auch optional Hintergrundwissen, um ein Match-Mapping zwischen den Ver-
sionen herzuleiten. Das Matching von Ontologieversionen ist typischerweise leichter
als die Bestimmung eines Match-Mappings zwischen zwei unabhéingig entwickelten
Ontologien. Dies ist begriindet durch die Abhéngigkeit zwischen den beiden Versio-
nen, d. h. die eine Version geht aus der anderen aufgrund von Anderungen hervor. Ein
Grofsteil der Ontologie bleibt dabei oftmals unveréndert. Zudem kann bei Ontologien
in den Lebenswissenschaften auf die eindeutigen ID-Attribute von Konzepten (ac-
cession numbers) zuriickgegriffen werden, um Korrespondenzen zwischen Versionen
herzuleiten. Fiir alle anderen Ontologien kénnen bereits existierende Match-Systeme
und Tools (z.B. COMA-+-+ [5]), welche eine Vielzahl von Matchern und Match-
Techniken zur Verbesserung der Match-Qualitidt anbieten, wiederverwendet werden.
Da das Matching ein semi-automatischer Prozess ist, kann ein Nutzer das automa-
tisch bestimmte Matchergebnis zudem priifen und Korrespondenzen verwerfen bzw.
korrigieren. Der weitere Diff Algorithmus erwartet als Ergebnis der Matching Phase
ein korrektes und komplettes Match-Mapping.

Fiir das motivierende Beispiel sieht das Ergebnis der Matching Phase wie folgt aus.
Alle weifs hinterlegten Kategorien mit exakt dem gleichen Namen in der alten und
neuen Version bilden Korrespondenzen (siehe Abb. [5.1)). Weiterhin gehoren alle mit
einer gestrichelten Linie verbundenen Kategorien zur Menge der Korrespondenzen
des Match-Mappings.

5.4.3 Regelbasierte Anderungserkennung

Algorithmus 1 zeigt die Implementierung des Diff Algorithmus (diffEvolMapGen)
zur Generierung des einfachen und komplexen Diff Evolution-Mapping.

Algorithmus 1: diffEvolMapGen

Input : two ontology versions O; and O, match mapping M = match(Oy,Os),
list of rules R = [Rb_cog, Rc_cog, Ra_()og}

Output : diff evolution mappings dif frusic(O1, O2), dif feompact(O1, O2)

diffbasic(017 02> — diffBasicGen(Ol, OQ, M, Rb_cgg) ;

D <+ diffbasic(Ob 02);

foreach r € R._coq do

‘ D + applyRule(D,r);

end

dif feompact(O1, O2) < applyAggRules(D, R,_coc);

return [diffbasic(Ola 02)7 diffcompact(Ola 02)];

Die Eingabe sind zwei Ontologieversionen O; und O, ein Match-Mapping M zwi-
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schen O; und O, sowie eine Liste von COG Regeln R. Das Ergebnis besteht aus den
beiden Diff Evolution-Mappings di f fyasic(O1, O2) (nur einfache Anderungsoperatio-
nen) und dif feompact(O1, O2) (semantisch ausdrucksstarkes Evolution-Mapping). In
den drei Hauptschritten des Algorithmus werden die drei zuvor vorgestellten Ty-
pen von COG Regeln angewandt, um die entsprechenden Anderungsoperationen zu
generieren.

Im ersten Schritt des Hauptalgorithmus wird eine Prozedur diffBasicGen aufgerufen,
um auf Basis des Match-Mappings M zwischen den beiden Versionen O; und O,
sowie den b-COG Regeln R,_co¢ das Basis Evolution-Mapping dif fpasic(O1, O2) zu
bestimmen. Der Algorithmus von diffBasicGen sieht wie folgt aus:

Algorithmus 2: diffBasicGen
Input : two ontology versions O; and O, match mapping M = match(O1, Os),
list of b-COG rules Rb—C’OG
Output : basic diff evolution mapping D = dif fyasic(O1, O2)
D <+ empty;
foreach r € Ry_coq do
‘ D + applyBasicRule(D,r, O, 0y, M);
end
return D;

Alle b-COG Regeln werden exakt einmal in einer vorgegebenen Reihenfolge (siehe
Nummerierung im Anhang angewandt (applyBasicRule). applyBasicRule wer-
tet alle Elemente von O; bzw. Oy aus, inwieweit sie fiir die aktuelle Regel relevant
erscheinen oder nicht. Falls ja, werden die entsprechenden Anderungsoperationen
erzeugt und im Evolution-Mapping erfasst. Im spéteren Abschnitt wird die
Korrektheit von diffBasicGen bewiesen. Das Ergebnis wird in fiir die Migrati-
on von Ontologieversionen eingesetzt.

Die Verarbeitung der c-COG Regeln in diff EvolMapGen ist vergleichbar mit der
Verarbeitung der b-COG Regeln, d. h. jede Regel wird exakt einmal in einer vorge-
gebenen Reihenfolge angewandt. Die Verarbeitung startet auf dem Basis-Evolution-
Mapping und erweitert dieses iterativ durch komplexe Anderungsoperationen, wel-
che iiber die c-COG Regeln generiert werden. Uber eliminate Aktionen werden
gleichzeitig nicht mehr benétigte Anderungsoperationen entfernt, da sie zuvor durch
neu erzeugte komplexe Anderungsoperationen ersetzt wurden.

Die Aggregation erfordert die Mehrfachanwendung von a-COG Regeln, um rekursiv
die mengen-basierten Anderungsoperationen zu erzeugen. Diese Funktionalitiit ist
innerhalb des applyAggRules Algorithmus realisiert, welcher im letzten Schritt des
Hauptalgorithmus aufgerufen wird.
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Algorithmus 3: applyAggRules
Input : diff evolution mapping D(D’ + D), list of a-COG rules R,_coc
Output : diff evolution mapping D’
repeat

D+ D

foreach r € R,_coq do

‘ D’ < applyRule(D’,1);

end
until D # D';
return D’;

Der Algorithmus applyAggRules erwartet ein Diff Evolution-Mapping D und eine
geordnete Liste von a-COG Regeln R, cog als Eingabe. In jeder Runde (repeat
Schleife) werden die in R,_co¢ befindlichen Regeln in ihrer Reihenfolge angewandt
(Nummerierung und Reihenfolge siche Anhang[B.2). So kénnen a-COG Regeln mehr-
fach angewandt werden (einmal pro Runde), um rekursiv die mengenwertigen Ande-
rungsoperationen zu erzeugen. Die Anwendung einer Regel (applyRule) modifiziert
das temporére Evolution-Mapping D’ entsprechend ihrer Aktionen (create oder eli-
minate), falls die Vorbedingungen erfiillt sind und zu erzeugende Anderungen noch
nicht vorliegen. Die Regeln werden solange angewandt bis das temporére Evolution-
Mapping sich nicht mehr dndert (D # D').

Anhang zeigt die Ergebnisse sowie alle Zwischenresultate fiir die Ausfiihrung
des Algorithmus diffEvolMapGen auf dem motivierenden Beispiel aus Abb.
Zur Illustration wird an dieser Stelle auf die Bestimmung der komplexen Ande-
rungsoperation ,Hinzufligung des Subgraphen ’Solid State Disks™ nédher eingegan-
gen. So erzeugt fiir das Subgraph Beispiel Regel (b;) fiinf relevante Hinzufiigungen
von Konzepten: addC (Solid State Disks), addC(SLC), addC(MLC), addC(1.3) und
addC'(0.85). Zur Erkennung von Subgraph-Einfligungen werden die beiden folgenden
c-COG Regeln benétigt:

(c5) a,r € Opew N addC(a) A addR(r) A\ a = T'souree/\
B5(s € Opew N addR(8) A @ = Starget)
— createladdLeaf(a, {riarget })], eliminate[addC(a), addR(r)]

(cg) a,b € Opewy AN B C Opey A addC'(a) A addLeaf(b, B) Na € B
— create[addSubGraph(a,{b})], eliminateladdC(a), addLeaf (b, B)]

Die erste Regel (c5) wird zur Generierung von Einfiigungen von Blattkonzepten
verwendet. Regel (¢g) basiert auf den Ergebnissen von (c5) und bestimmt Subgraph-
Einfligungen bestehend aus einem neu hinzugefiigten Konzept a sowie einem hin-
zugefiigten Blattkonzept b unterhalb von a. Im Beispiel werden die Konzepte 1.3’
sowie ’0.85" als hinzugefiigte Blattkonzepte klassifiziert. Aufbauend darauf gene-
riert Regel (co) die beiden komplexen Anderungen addSubGraph(SLC,{1.3}) und
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addSubGraph(MLC,{0.85}) . Anschliefend kénnen die folgenden a-COG Regeln an-

gewandt werden:

(as5) a,b,7 € Opewy N A C Opew N addSubGraph(a, A) A\ addC(b) A addR(r)A
Tsource = @ N\ Ttarget = b
— create|addSubGraph(b,{a} U A)],
eliminate|addSubGraph(a, A), addC(b), addR(r)]

(ag) a € Opew N A, B C Opeyy N addSubGraph(a, A) A addSubGraph(a, B) N A # B
— createladdSubGraph(a, AU B)],
eliminate[addSubGraph(a, A), addSubGraph(a, B)]

Regel (a5) aggregiert rekursiv hinzugefiigte Konzepte zu gréferen Subgraphen. Exis-
tieren mehrere Subgraph-Einfiigungen mit der gleichen Wurzel, so kénnen die-
se in einer Subgraph-Einfiigung kombiniert werden, dabei werden die Subkon-
zepte in einer Menge vereinigt (ag). Im Beispiel wiirde Regel (a;) zwei kom-
plexe Anderungen erzeugen: addSubGraph(Solid State Disks, {SLC,1.3}) und
addSubGraph(Solid State Disks, {MLC,0.85}) . Diese werden anschliefend durch
Regel (ag) zu addSubGraph(Solid State Disks, {SLC, 1.3, MLC, 0.85}) zusammen-
gefasst.

Das finale Ergebnis ist das semantisch reichhaltigste Evolution-Mapping, welches
bzgl. der definierten Regeln nicht weiter verkleinert werden kann. So bleibt fiir das
Subgraph Beispiel nur die komplexe Anderungsoperation addSubGraph(Solid State
Disks, {SLC, 1.3, MLC, 0.85}) iibrig und eine weitere Aggregation ist nicht méglich.
Alle zwischenzeitlich erzeugten Anderungsoperationen wurden wihrend der Regelan-
wendung entfernt. Wie Anhang zeigt, besteht das finale Diff Evolution-Mapping
di f feompact fir das motivierende Beispiel aus lediglich sechs Anderungen, wohingegen
das einfache Evolution-Mapping dif fyasic 25 Anderungen beinhaltet.

Die Komplexitiat des Algorithmus diffFvolMapGen hingt von der Anzahl der Re-
gelanwendungen sowie der Anzahl veréinderter Ontologieelemente n’ ab. b-COG und
c-COG Regeln werden lediglich einmal fiir alle verinderten Ontologieelemente an-
gewandt. Da die Anzahl gednderter Elemente n’ niemals grofler sein kann als die
Anzahl aller Ontologieelemente n, d.h. jedes Ontologieelement wird maximal von
einer einfachen Anderung (add, del, map) erfasst, kann n’ mit n nach oben hin abge-
schitzt werden. So ergibt sich fiir die beiden Regeltypen eine Komplexitit von O(n)
falls eine Ontologie mit n Ontologieelementen vorliegt. Die rekursiven a-COG Re-
geln reduzieren inkrementell die vorhandenen Anderungsoperationen, da bei jeder
Regelanwendung mindestens zwei Anderungen zu einer zusammengefasst werden.
Dies ergibt O(log(n)) Regelanwendungen und damit eine totale Komplexitit von
O(nlog(n)). Da typischerweise die gednderten Ontologieelemente nur einen kleinen
Bruchteil der Gesamtontologie ausmachen, kénnen schnelle Laufzeiten auch fiir grofe
Ontologien erwartet werden.
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5.4.4 Korrektheit

Die Korrektheit des vorgestellten Diff Algorithmus beinhaltet zwei Aspekte. Erstens
muss der Algorithmus alle Anderungen finden (Vollstindigkeit) und zweitens muss
er terminieren, d. h. in endlicher Zeit ein Diff Evolution-Mapping berechnen. Es wird
zuerst gezeigt, dass das erzeugte einfache Evolution-Mapping komplett ist, d. h. es
enthilt alle einfachen Anderungen zwischen zwei Ontologieversionen Oyg und O,e..
Es wird dabei auf Konzepte fokussiert; der Beweis fiir Anderungen an Beziehungen
bzw. Attributen verlduft in Ahnlicher Art und Weise.

Theorem 1. Die b-COG Regeln, welche im Algorithmus diffBasicGen angewandt
werden, generieren ein vollstindiges Basis-Evolution-Mapping dif frasic(Ootds Onew)
mit folgendem Inhalt:

a) alle Konzept-Einfigungen (addC') zwischen Ogq und Opey
b) alle Konzept-Lioschungen (delC') zwischen Ogq und Opey

c) alle Konzept-Anderungen (mapC') inklusive Konzepte, welche Korresponden-
zen zu mehreren Konzepten der anderen Ontologieversion aufweisen

Der Beweis des Theorems greift die fiinf in Abschnitt zuvor definierten b-COG Re-
geln auf, welche im Algorithmus diffBasicGen Anwendung finden. Die fiinf
b-COG Regeln unterscheiden grundséatzlich zwischen Konzepten, welche mit mindes-
tens einem Konzept in der anderen Ontologieversion matchen und jenen die keinen
Matchpartner aufweisen. Fiir alle nicht-matchenden Konzepte in O,,, generiert b-
COG Regel (b)) addC Anderungsoperationen. Umgekehrt erzeugt b-COG Regel (by)
Loschungen (delC) fiir alle nicht-matchenden Konzepte in O,4. Matchende Konzep-
te treten in Korrespondenzen matchC(a,b) € match(Oyg, Opew) auf und werden
durch die b-COG Regeln (b3), (by) und (bs) verarbeitet. So generiert Regel (b3) eine
mapC(a,b) Anderungsoperation, falls sich beide Konzepte a und b unterscheiden
(a # b). Falls (a = b) wird iiber die Regeln (by) und (b5) sicher gestellt, dass nur
mapC Anderungen fiir Konzepte, die mehr als eine Korrespondenz aufweisen, er-
zeugt werden. Da in diesen Fillen eine Anderung an den entsprechenden Konzepten
vorliegt, muss diese im Diff Evolution-Mapping repréasentiert werden. Demzufolge
werden matchC'(a,a) Korrespondenzen zwischen unverénderten Konzepten a nicht
im Diff Evolution-Mapping erfasst. Zusammenfasst enthélt dif fy.s. alle einfachen
Anderungen und blendet die unversinderten Ontologieteile aus.

Um die Vollsténdigkeit von dif feompact 20 beweisen, muss gezeigt werden, dass der
Algorithmus diffEvolMapGen das semantisch reichhaltigste Diff Evolution-Mapping
bzgl. der vorgegebenen c-COG und a-COG Regeln generiert. Die Vollstandigkeit
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wird dabei durch drei Fakten garantiert. Erstens dient das Basis-Evolution-Mapping
dif frasic als Eingabe zur Berechnung von dif feompact- Dessen Vollstandigkeit wur-
de bereits gezeigt (siche Theorem 1). Zweitens decken die Regeln alle vorgestellten
Anderungsoperationen ab und werden iterativ fiir alle méglichen Eingabekonfigu-
rationen angewandt solange neue Anderungen abgeleitet werden kénnen. Drittens
terminiert der Algorithmus, was im Folgenden gezeigt werden soll.

Die Terminierung des Algorithmus diffEvolMapGen ist hauptsichlich in zwei Fakten
begriindet. Alle Regeln arbeiten auf einer endlichen Menge von Ontologieelementen
aus Oy bzw. Oy Zudem werden durch die Regeln keine neuen Ontologieelemente
erzeugt und existierende Elemente werden lediglich in Anderungsoperationen ver-
arbeitet. Zweitens terminieren alle Regeln, da diese entweder einmalig angewandt
werden oder solange sich das Evolution-Mapping dndert. So werden b-COG und c-
COG Regeln lediglich einmal, also nicht-rekursiv, in einer vorgegebenen Reihenfolge
angewandt. a-COG Regeln sind zwar rekursiv, d.h. sie werden unter Umsténden
mehrmals angewandt, besitzen jedoch eine entscheidende Eigenschaft. Bei jeder An-
wendung einer a-COG Regel reduziert sich die Anzahl vorhandener Anderungsope-
rationen indem Ontologieelemente zusammengefasst werden. So werden in jeder a-
COG Regel mindestens zwei Anderungsoperationen in einer zusammengefasst. Diese
stetige Reduzierung der Anderungsoperationen fithrt dazu, dass eine Terminierung
einsetzt, wenn die kompaktesten Anderungsoperationen ermittelt wurden.

Bei Ergéinzungen der Anderungsoperationen bzw. Regelmenge, beispielsweise durch
gednderte Anforderungen in einer Anwendung, wird die Korrektheit des Algorith-
mus durch Priifung der Charakteristika der COG Regeln erhalten. So diirfen keine
zyklischen Abhéngigkeiten zwischen Regeln entstehen und rekursive a-COG Regeln
miissen stets die Anzahl von Anderungsoperationen reduzieren.

5.4.5 Migration von Ontologieversionen

Eine wichtige Anwendung des Diff Evolution-Mappings ist die Migration von Onto-
logieversionen. So kann mit Hilfe eines Basis-Evolution-Mappings dif fpasic(O1, O2)
die alte Ontologieversion Oy in O, tiberfiihrt (migriert) werden. Diese Art der Migra-
tion verfolgt eine ,in-place* Ersetzung (Anpassung) von Ontologieelementen. Dabei
bleiben unveriinderte Ontologieelemente unberiihrt. Somit sind Anderungen auf die
von Evolution betroffenen Ontologieteile limitiert, was zu einer effektiven Migration
der Ontologieversion fiithrt. Im Gegensatz dazu wiirde das Erstellen einer komplett
neuen Ontologieversion alle Ontologieelemente betreffen.

Der Algorithmus ontVersionMig zeigt die Implementierung der Migration fiir eine
Ontologieversion O; nach O] unter Nutzung des Evolution-Mappings dif fo, o,
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Algorithmus 4: ontVersionMig

Input : ontology version Oy, basic diff evolution mapping D = dif fpasic(O1, O2)
Output : migrated ontology version O]
0/1 — 01;
per formOrder < |delA,delR,delC,mapC,mapA,mapR,addC,addA,addR];
foreach chgOp € per formOrder do
| O} < perform(D.getChgOp(chgOp), 0});
end
return O};

Der Migrationsalgorithmus wendet die einfachen Anderungsoperationen aus di f fyasic
(O1, Os) in einer vorgegebenen Reihenfolge per formOrder an. Fiir Loschungen wer-
den zunéchst die Attribute entfernt (delA). Danach werden die Konzepte aus der
Ontologiestruktur entfernt (delR). Abschliefsend werden die Konzepte selbst geloscht
(delC). Bei map Anderungen werden zunichst Konzepte ersetzt (mapC), danach
kénnen mapR und mapA Anderungen ausgefiihrt werden, z. B. das Ersetzen eines
Attributwertes oder des Typs einer Beziehung. Einfiigungen werden am Ende aus-
gefithrt. Dabei werden zunéchst werden die neuen Konzepte hinzugefiigt (addC)
danach ihre Attribute (addA) und Beziehungen (addR).

Theorem 2 beschreibt die Korrektheit des Migrationsalgorithmus:

Theorem 2. Der Algorithmus ontVersionMig arbeitet korrekt, d. h. fiir ein Basis-
Evolution-Mapping dif frasic(O1,02), das durch den Algorithmus diffBasicGen be-
stimmt wurde, kann ontVersionMig die Ontologieversion Oy aus O erzeugen.

Der nachfolgende Beweis fiir Theorem 2 beschriinkt sich auf Anderungen an Kon-
zepten. Fiir Anderungen an Attributen und Beziehungen kann eine analoge Beweis-
fiihrung durchgefiithrt werden. Es muss gezeigt werden, dass die erzeugte Ontolo-
gieversion vollstandig ist, d.h. sie enthilt alle Konzepte und keine weiteren oder
anderen Konzepte. Es ist erstens relativ einfach zu erkennen, dass der Algorith-
mus geldschte Konzepte entfernt (siehe delC' Anderungen), so dass diese Konzepte
nicht in Oy vertreten sind. In gleicher Art und Weise werden Konzepte in mapC
Anderungen entfernt, da sie ersetzt werden und somit ebenfalls nicht in O, auftre-
ten. Zweitens werden unverdnderte Konzepte nicht durch Anderungsoperationen im
Evolution-Mapping erfasst, d. h. ein unveréindertes Konzept ¢ aus O, wird ebenfalls
in Oy vorkommen. Drittens werden neue Konzepte durch addC Anderungen in den
unveranderten Teil der Ontologie eingefiigt und sind somit Teil der neuen Versi-
on O,. Analog werden die Zielkonzepte von mapC Anderungen aus dif fresic in die
Ontologie eingefiigt.
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5.4.6 Inverse Evolution-Mappings

Inverse Diff Evolution-Mappings kénnen angewendet werden, um Anderungen riick-
gingig zu machen (,undo-Funktionalitat®). Aus einer gednderten Ontologieversion
kann somit die urspriingliche Version vor den Anderungen wiederhergestellt werden.
Das vorgestellte Anderungsmodell, bestehend aus Evolution-Mappings und Ande-
rungsoperationen, erlaubt eine einfache und effektive Berechnung inverser Evolution-
Mappings. Da jede Anderungsoperation exakt einer inversen Anderungsoperation
zugeordnet werden kann (siehe und Anhang , ist es moglich ein komplet-
tes Evolution-Mapping, bestehend aus einer Menge von Anderungsoperationen, zu
invertieren, d. h. das inverse Evolution-Mapping zu erzeugen. So besteht das inver-
se Evolution-Mapping aus der Menge der invertierten Anderungsoperationen des
eigentlichen Evolution-Mapping.

Theorem 3. Das Inverse eines Basis-FEvolution-Mappings dif fyasic(O1, O2) ist kor-
rekt, d. h. es ist identisch zu dif fyasic(O2,O1).

Der Beweis des Theorems konzentriert sich auf Anderungen an Konzepten. Die
Beweisfithrung fiir Anderungen an Attributen und Beziehungen verliuft analog.
Nachfolgend wird gezeigt, dass die Inverse einer jeden Anderungsoperation aus
di f frasic(O1, Og) ebenfalls in di f fyasic(O2, O1) vorliegt und dass di f fpasic(O2, O1) kei-
ne weiteren Anderungsoperationen aufweist. Die Einfiigung eines neuen Konzepts ¢
(addC'(c)) in dif foasic(O1, O2) besitzt delC(c) als Inverse. Da ¢ nicht in Oy vorkommt
jedoch in Oy vorhanden ist, generiert Regel (bg) eine Loschung in dif fyusic(O2, O1).
Analog erzeugt die b-COG Regel (b1) ein addC/(c) in dif fpasic(O2,O1) falls ¢ in Oy
aber nicht in Oy vorkommt. Dies wiirde einer Loschung delC/(c) in dif fpasic(O1, O2)
entsprechen was gleichzeitig die Inverse von addC(c) darstellt. Eine Anderung
mapC(a,b) in dif fpasic(O1,02) besitzt als Inverse mapC(b,a) und benotigt auf-
grund der b-COG Regeln (b3), (by) oder (bs) eine Korrespondenz matchC(a,b) im
Match-Mapping zwischen O; und O,. Bei Umkehr der Richtung des Match-Mapping
ergibt dies eine matchC(b,a) Korrespondenz und folglich aufgrund der b-COG
Regeln eine mapC (b, a) Anderung in dif frasic(O2, O1). Die Anderungsoperationen
in dif frasic(O2,01) werden wie die Anderungen in dif frasic(O1, O2) ausschlieslich
durch die b-COG Regeln (by) bis (b5) generiert. Somit kénnen keine zusétzlichen
Anderungsoperationen als die inversen Anderungen von dif fpasic(O1, Oa) vorliegen.

Die Inverse von dif fyusic(O1, O2) erzeugt ein Evolution-Mapping, welches unter Nut-
zung des Algorithmus ont VersionMig zur korrekten Migration der Ontologieversion
05 nach O verwendet werden kann.

Zur Evaluierung und Verifikation der vorgeschlagenen Migrationsalgorithmen wird
nachfolgend ein Migrationsszenario fiir zwei Ontologieversionen beschrieben. Wie in
Abb. illustriert, wird zunéchst die Ontologieversion O; in die gednderte Ver-
sion O} migriert: O] = ontVersionMig(O1, dif fpasic(O1,02)). Aufgrund der Kor-
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ontVersionMig(0,, diff, ..(O,, 0,))
0, » O,

| I
0,“ < 0,
ontVersionMig(0,’, diff,...(O,, O,))

¢

Abbildung 5.3: Migrationsszenario fiir Ontologieversionen

rektheit des Algorithmus ontVersionMig (Theorem 2) sind die Versionen O} und
O identisch. Zweitens wird das inverse Evolution-Mapping von dif fpasic(O1, O2)
also dif fpasic(O2,01) bestimmt und zur Migration von O} verwendet: O =
ontVersionMig(O}, dif feasic (O2,01)). Die resultierende Ontologieversion O7 wird
mit O; iibereinstimmen, da der Migrationsalgorithmus (Theorem 2) und das Inverse
eines Evolution-Mappings (Theorem 3) korrekt sind. Das vorgeschlagene Migrati-
onsszenario wurde ebenfalls praktisch anhand einer Reihe von Ontologien aus der
Realwelt evaluiert. Zugehorige Ergebnisse werden im nachfolgenden Evaluierungs-
abschnitt diskutiert.

5.5 Evaluierung

Die Evaluierung des Ansatzes umfasst die Bestimmung von Evolution-Mappings
fiir zwei Realwelt-Ontologien: Gene Ontology (GO) [36] sowie einem Ausschnitt
des DMoz Webverzeichnisses?? fiir Fufball (Soccer). GO ist eine der weitverbrei-
testen Ontologien in der Bioinformatik und dient der einheitlichen Annotation von
molekular-biologischen Objekten (z. B. Proteinen). Das DMoz Webverzeichnis stellt
derzeit das grofte manuell erstellte Webverzeichnis dar und wird in vielen Web-
Portalen und Suchmaschinen wie Google oder Lycos verwendet. Fiir die Evaluierung
wurden zwei Jahresperioden fiir beide Ontologien untersucht: 2008 (2008-01 — 2009-
01) und 2009 (2009-01 — 2010-01). Das Matching der Ontologieversionen fand auf
unterschiedliche Art und Weise statt. Fiir GO Versionen wurden die vorhandenen
eindeutigen Identifier der Konzepte verwendet, um das Match-Mapping zu erzeugen.
Da es in DMoz keine Identifier gibt, wurde ein semi-automatisches Match-Verfahren
eingesetzt, welches Informationen aus den Labels der Kategorien sowie der Struktur
nutzte. GO beinhaltet Konzepte, Bezichungen (is_a, part of) wie auch Attribute.
DMoz hingegen ist eine reine is_a Hierarchie und enthélt neben dem Label einer
Kategorie keine weiteren Attribute. Um die Vergleichbarkeit zu erméglichen, werden
in den nachfolgenden Analysen lediglich Anderungen an Konzepten und Beziehun-
gen beriicksichtigt. Die Implementierung des vorgestellten Ansatzes erfolgte in Java
unter Verwendung einer MySQL Datenbank als Repository.

ZZhttp: //www.dmoz.org
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0,14 - Opew 104ial | 10ney! | Imatchl] Idiff,ppac!
GO2005.01 - GO2009.01 66,121 75,180 25,774 8,450
GO209.01 - GO2010.01 75,180 | 84,714 27,861 | 4,284
DMo0z,045.01 - DM02Z000.01 | 6,683 | 6,185 | 3,130 255
DMo0Z,049.01 - DM02Z5910.01 | 6.185 | 6,079 | 3,047 65

Tabelle 5.1: Ubersichtsstatistiken fiir GO und DMoz

Tab. zeigt die Grofen der Ontologien bzw. Mappings fiir die untersuchten
Zeitraume. GO ist bedeutend groker als DMoz und erfuhr in den beiden Pe-
rioden einen enormen Zuwachs. DMoz verkleinerte sich hingegen, insbesonde-
re in der ersten Periode (2008). Die beiden letzten Spalten stellen die Grofen
von match und dif feompaer dar. Die Ergebnisse zeigen, dass der Diff Algorith-
mus im Vergleich zur Groke der jeweils neuen Ontologieversion ein relativ kom-
paktes Diff Evolution-Mapping berechnet. So ist dif feompact(GO2000 01, GO2010 01)
um Faktor 20 kleiner als die vollstindige neue Version GO0 o1. Im Fall von
DMoz ist die Kompaktheit noch deutlicher zu erkennen. Beispielsweise besitzt
diffcompact(DM022009 Ol,DMOZQ(]l() 01) eine um Faktor 93 geringere Grofle. Dies
zeigt, dass der Algorithmus in der Lage ist kompakte Diff Evolution-Mappings zu
bestimmen, welche lediglich die Anderungen zwischen den Versionen enthalten. So-
mit konnten beispielsweise Anbieter von Ontologien neben den neuen Versionen
ebenfalls ein kompaktes Evolution-Mapping bereitstellen, um Nutzern die Trans-
formation oder Migration ihrer Daten und Anwendungen zu erleichtern. Auferdem
wiirde nur eine Veroffentlichung des Evolution-Mapping ausreichen, da Anwender
dann automatisch ihre derzeitige Version ohne ein komplettes Laden der neuen Ver-
sion aktualisieren konnten.

Die Berechnung der Diff Evolution-Mappings bend&tige ca. 150 s fiir GO und lediglich
5s fiir DMoz (jeweils bezogen auf 2009). Dabei waren fiir GO 9 und fiir DMoz 3 Ite-
rationen wiahrend der Regelanwendung notig. Dies liegt zum einen an der geringeren
Groke von DMoz und zum anderen am geringen Auftreten komplexer Anderungs-
operationen wie das Einfiigen grofer Subgraphen.

Die berechneten Evolution-Mappings wurden im Detail noch weiter begutachtet.
Tab. illustriert dazu die absolute Hiufigkeit komplexer und einfacher Ande-
rungsoperationen. Zwischen beiden Ontologien bestehen signifikante Unterschiede.
Der enorme Zuwachs von GO spiegelt sich in einer grofen Anzahl informationserwei-
ternder Anderungen wie addLea f oder der hohen Anzahl von Subgraph-Einfiigungen
wieder. So umfasst beispielsweise der grofte hinzugefiigte Subgraph (GO:0070887,
‘cellular response to chemical stimulus’) 94 neue Konzepte. In GO wurden keine
Konzepte geloscht, da nicht mehr benétige Konzepte weiterhin unter dem Status
veraltet (obsolete) in der Ontologie gefiihrt werden. Somit verbleibt veraltetes Wis-
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GO DMoz
2008 | 2009 | 2008 | 2009

add 4187113551 O 0

del 1,407| 316 0 0

map 0 0 0 0

addLeaf 768 | 796 | 18 6

delLeaf 0 0 199 | 46

merge 70 83 16

move 1,499] 1,200] O

4

0
substitute 0 1 15 9
toObsolete 225 66 0 0
addSubGraph| 294 | 467 0 0
delSubGraph| O 0 7 0
Y 8,450 | 4,284] 255 | 65

Tabelle 5.2: Verteilung der Anderungsoperationen in di f feompact

sen aus Kompatibilitdtsgriinden in der Ontologie erhalten. Im Gegensatz zu GO
liegen in DMoz neben wenigen Einfiigungen vorwiegend Loschungen vor. Dies zeigt,
dass dieser Teil des Webverzeichnisses iiberarbeitet und dabei hauptsichlich konso-
lidiert wurde. Anzumerken ist, dass die finalen Evolution-Mappings fiir DMoz keine
einfachen Anderungsoperationen enthalten, d. h. alle einfachen Anderungen konnten
durch komplexe Anderungen abgedeckt werden.

Des Weiteren wurden die Grofen der einfachen dif fy,s. sowie des ausdrucksstar-
ken Diff Evolution-Mappings dif feompaet analysiert und miteinander verglichen.
Dazu wurde zusitzlich der Anteil einfacher und komplexer Anderungsoperatio-
nen in dif feompact bestimmt. Tab. zeigt ebenfalls das Verhéaltnis beider Grofen

%, welches zwischen 31 und 54% liegt an. Fiir DMoz konnten alle einfachen

Anderungen durch komplexe Anderungen im finalen Evolution-Mapping ersetzt wer-

GO DMoz
2008 | 2009 | 2008 | 2009
\difF gl 15,7811 13,504 630 149
Idif o pacel 8,450 | 4284 | 255 65
L #basic 5,594 | 1,671 0 0
L #complex | 2,856 | 2,613 | 255 65
ratio in % 53.5% | 31.7% | 40.5% | 43.6%

Tabelle 5.3: Vergleich von dif fyasic und dif feompact
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diff(0,,0,) |0, diff,, gl | 101NO;"'1] 10,U0,"
GOs008.01 - GO2009.01 200,169 | 29,944 | 200,169 | 200,169
GO02009.01 - GO2010.01 218,176 | 33,555 | 218,176 | 218,176
DMo0Z,005.01 - DM0Z2009.01 6,683 630 6,683 6,683
DMo0Z,099.01 - DM0Z2910.01 6,185 149 6,185 6,185

Tabelle 5.4: Ergebnisse der Ontologiemigration fiir GO und DMoz

den. Fiir GO waren in 2009 die Anzahl komplexer Anderungen nahezu doppelt so
grof wie die noch verbleibenden einfachen Anderungen.

In der letzten Analyse wurde die in vorgeschlagene Migration von Ontologie-
versionen fiir beide Ontologien praktisch evaluiert. Um einen Vergleich der Ontolo-
gieversionen O; und O] zu ermdglichen, wurde eine Reprisentation der Ontologie
iiber Mengen verwendet. Es werden Mengen von Konzepten, Beziehungen und At-
tributen unterschieden. Durch Auswertung von O, N O} = O U Of wird gepriift, ob
die migrierte Version Of exakt die gleichen Ontologieelemente (Konzepte, Beziehun-
gen, Attribute) wie O; aufweist. Ist dies der Fall, liegt ein vollstindiges Evolution-
Mapping, eine vollstandige Inverse sowie eine korrekt durchgefiihrte Migration vor.
Die Ergebnisse der durchgefiihrten Migrationen sind in Tab. dargestellt. Die
ersten beiden Spalten der Tabelle zeigen die Anzahl der Ontologieelemente in der
Ausgangsversion (|O;]) sowie im Evolution-Mapping (|dif fpasic(O1, O2)|). Erfasst
werden dabei Konzepte, Beziehungen und Attribute. Die beiden letzten Spalten
stellen die Anzahl der Elemente im Durchschnitt sowie in der Vereinigung der Ele-
mentmengen von O; und Of dar. Durchschnitt und Vereinigung von O; und Of
wurden experimentell berechnet. Die resultierenden Mengen wurden miteinander
verglichen und evaluiert. Es konnte nachgewiesen werden, dass O; und Of in je-
dem der durchgefiihrten Szenarien die gleichen Ontologieelemente aufweisen. Dies
zeigt, dass der in vorgestellte Migrationsalgorithmus korrekt arbeitet und die
berechneten Evolution-Mappings sowie ihre Inversen vollstandig sind.

5.6 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde ein neuartiger auf Regeln basierter Ansatz zur Bestim-
mung ausdrucksstarker und invertierbarer Diff Evolution-Mappings zwischen zwei
Ontologieversionen vorgestellt. Ein Evolution-Mapping deckt dabei sowohl einfa-
che als auch komplexe Anderungen ab. Der beschriebene Ansatz basiert auf einem
Match-Mapping zwischen den Ontologieversionen und verwendet Change Operation
Generating Rules (COG Regeln) zur Erkennung einfacher und komplexer Ande-
rungsoperationen. Dabei geben die COG Regeln vor, wie aus einfachen Anderungs-
operationen komplexe Anderungen bestimmt werden kénnen, um ein ausdrucksstar-
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kes und kompaktes Evolution-Mapping zu erzeugen. Die Evaluierung des Ansat-
zes erfolgte an zwei Realwelt-Ontologien aus den Lebenswissenschaften bzw. dem
Web. Es konnte gezeigt werden, dass fiir beide Ontologien semantisch ausdrucks-
starke und kompakte Evolution-Mappings generiert wurden. Des Weiteren wurden
die berechneten Evolution-Mappings fiir die Migration von Ontologieversionen ver-
wendet. Dabei konnte theoretisch wie praktisch gezeigt werden, dass vollstandige
Evolution-Mappings sowie deren Inverse eine korrekte Migration von Ontologiever-
sionen ermoglichen. Der dargestellte Ansatz ist flexibel anpassbar und kann somit
den Anforderungen verschiedener Anwendungen gerecht werden. So kann die Men-
ge relevanter Anderungsoperationen veriandert und erginzt werden. Zudem kénnen
die zugehorigen COG Regeln an die Gegebenheiten der verschiedenen Ontologien
angepasst werden.
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Bestimmung dnderungsintensiver
Ontologieregionen

6.1 Motivation

Anderungen an Ontologien und das Erstellen neuer Ontologieversionen haben direk-
te Konsequenzen fiir die Nutzer bzw. deren Applikationen, welche eine Ontologie in
ihren Analysen einsetzen. Ublicherweise miissen Anwender von Ontologien entschei-
den, ob und wie sie eine neue Ontologieversion in ihre Anwendungen integrieren.
Beispielsweise miissen Annotationen, welche auf einer gednderten Ontologie basie-
ren, auf die neue Version angepasst werden. In diesem Prozess und insbesondere bei
grofsen Ontologien wie in den Lebenswissenschaften erscheint es sinnvoll im Vorfeld
zu wissen, welche Teile einer Ontologie besonders starken Anderungen unterlagen
oder kaum Anderungen aufweisen. Mit diesem Wissen kénnte u. a. der Aufwand fiir
eine komplette Neuberechnung (z. B. Durchlauf eines komplexen Algorithmus) ein-
gespart werden. So sollten einerseits Analysen wie z. B. Ontologie-basierte Genana-
lysen [16], [102] wiederholt werden, falls diese einen stark gedinderten (instabilen) On-
tologieteil verwenden. Die finalen Ergebnisse der Analysen sind wahrscheinlich sehr
stark von den Ontologieanderungen beeinflusst und koénnten sich dadurch ebenfalls
verdndern. Andererseits kann das Wissen tiber unverdnderte (stabile) Ontologieteile
ausgenutzt werden, um eine effiziente Neuberechnung von Ergebnissen zu ermogli-
chen. Beispielsweise kann beim Matching neuer Ontologieversionen fiir unveranderte
Teile ein bereits berechnetes Ontologie-Mapping basierend auf den alten Ontologie-
versionen wiederverwendet werden. Dies wiirde eine erneute aufwendige Berechnung
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des Ontologie-Mapping ersparen. Neben dem Nutzen fiir Applikationen und Algo-
rithmen kann das Wissen {iber stabile oder instabile Ontologieteile dazu verwendet
werden Designentscheidungen im Rahmen des Entwicklungsprozesses einer Ontolo-
gie zu treffen. Beispielsweise konnte entschieden werden, in welchen Teilen kiinftig
mehr oder weniger Entwicklungsaufwand betrieben werden sollte. Somit kénnen sich
Koordinatoren von Ontologieprojekten einen Uberblick iiber den Fortgang der kol-
laborativen Entwicklungsarbeiten verschaffen und kiinftige Arbeiten (Anderungen)
an der Ontologie planen. Aufgrund der Groke von Ontologien (>10.000 Konzepte
z.B. in Gene Ontology oder NCI Thesaurus) ist eine manuelle Berechnung stabiler
bzw. instabiler Ontologieteile unméglich. Es werden somit automatische Verfahren
benotigt.

Dieses Kapitel prasentiert neuartiges ein Verfahren zur automatisierten Erkennung
dnderungsintensiver (instabiler) sowie unverdnderter (stabiler) Ontologieregionen.
Hierzu werden Anderungen zwischen Ontologieversionen untersucht und mit Hilfe
der Ontologiestruktur entsprechende Ontologieregionen auf der Basis verschiedener
Metriken selektiert. Die wesentlichen Beitréige sind:

e Es werden der Begriff Ontologieregion eingefiihrt und zugehorige Metriken zur
Beurteilung der Anderungsintensitit einer Ontologieregion definiert.

e Im Kern des Kapitels wird ein Algorithmus zur automatischen Erkennung sta-
biler bzw. instabiler Ontologieregionen vorgestellt. Der Algorithmus ist adap-
tierbar und kann somit an die Anforderungen diverser Applikationen angepasst
werden. So werden erstens verschiedene Anderungstypen unterstiitzt. Zweitens
sind die Metriken zur Bestimmung der Anderungsintensitit einer Ontologiere-
gion erweiterbar und flexibel kombinierbar. Drittens erméglicht der Algorith-
mus die Erkennung von Ontologieregionen fiir verschiedene Zeitraume (Peri-
oden). Somit konnen diverse Applikationsszenarien unterstiitzt werden, wie
z. B. die Erkennung kleiner und instabiler Ontologieregionen oder auch grofer,
stabiler Ontologieregionen.

e Das vorgestellte Verfahren wurde anhand zweier grofser Ontologien aus den
Lebenswissenschaften evaluiert: Gene Ontology und NCI Thesaurus. Die Eva-
luierungsergebnisse zeigen, dass fiir beide Ontologien instabile sowie stabile
Ontologieregionen ermittelt werden konnten. Dies zeigt, dass der vorgeschla-
gene Algorithmus eine automatische Erkennung dnderungsintensiver Ontolo-
gieregionen in grofen Ontologien ermdglicht.

6.2 Modelle und Metriken

In diesem Abschnitt werden die Grundlagen und Definitionen fiir den nachfolgen-
den Algorithmus erldutert. Fiir das verwendete Ontologiemodell sowie die Versio-
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nierung wird auf das Grundlagenkapitel (Kapitel [3) verwiesen. Es erfolgt zunéchst
die Darstellung der Anderungsarten sowie die Einfiihrung eines Kostenmodells fiir
Anderungen. Danach wird der Begriff Ontologieregion eingefiihrt und zugehérige
Metriken zur Beurteilung der Anderungsintensitiit beschrieben.

6.2.1 Anderungsarten und Kostenmodell

Die Evolution einer Ontologie von einer alten Version O,y zu einer neuen Versi-
on Oy, kann mittels einer Menge von Anderungsoperationen beschrieben werden
(51ehe ebenfalls Kapitel [p| zu Evolution-Mappings). Im nachfolgenden werden die
drei Anderungsarten Hinzufiigung (add), Léschung (del) sowie Update (upd) fiir
Konzepte, Beziehungen und Attribute unterschieden:

concept | relationship attribute
add ‘ del | add ‘ del add ‘ del ‘ upd

Konzepte, Beziehungen und Attribute konnen eingefiigt oder geloscht werden. Fiir
Attribute ist zusétzlich ein Update moglich, d.h. Attributwerte wie beispielsweise
der Name eines Konzepts konnen verdndert werden. Das hier verwendete Anderungs-
modell enthilt in der jetzigen Phase nur einfache add, del bzw. upd Anderungen,
welche jedoch zusammengesetzt komplexe Anderungen (z. B. merge, split, ... ) erge-
ben (siehe Kapitel I zu Diff). Natiirlich kénnen komplexere Anderungsoperatlonen
spater noch erginzt werden, um eine feinere und semantisch reichhaltigere Unter-
scheidung zwischen auftretenden Anderungen zu erzielen.

Um den Einfluss von Anderungen auf die Konzepte einer Ontologie bewerten zu
konnen, wird ein Kostenmodell fiir Anderungen eingefiihrt. Das Kostenmodell ord-
net jeder Anderungsart Anderungskosten (numerischer Wert > 0) zu, welche den
Grad des FEinflusses auf die Ontologie représentieren. So kénnen beispielsweise
Konzept-Loschungen héhere Anderungskosten (z. B. 2 fiir delConcept) im Vergleich
zu Konzept-Einfiigungen (z. B. 1 fiir addConcept) zugewiesen werden.

Auf Basis des Kostenmodells fiir Anderungen kénnen nun dem Konzepten, welche
durch eine Anderung betroffen sind, entsprechende Anderungskosten zugewiesen
werden. Hierbei wird zwischen lokalen (lc) und aggregierten (ac) Kosten fiir Kon-
zepte unterschieden. Lokale Kosten lc(c) eines Konzepts ¢ decken alle Anderungen
ab, welche einen direkten Einfluss auf ¢ besitzen, d.h. Anderungen an einem Kon-
zept selbst sowie Anderungen an dessen Attributen und Beziehungen. Beispielsweise
haben Anderungen an den Kindern oder Modifikationen von Attributwerten einen
direkten Einfluss auf das entsprechende Konzept und werden daher in dessen lo-
kalen Kosten erfasst. Im spéteren Algorithmus wird genauer erldutert, wie lokale
Kosten von Konzepten aufgrund von erkannten Anderungen und dem Kostenmodell
berechnet werden. Des Weiteren werden aggregierte Kosten ac(c) verwendet, um den

105



KAPITEL 6. BESTIMMUNG ANDERUNGSINTENSIVER
ONTOLOGIEREGIONEN

OR | abs_size | rel_size |abs_costs | avg_costs

cl 8 8/8=1 7 7/8=0.875
c2 4 4/8=0.5 7 7/4=1.75
c3 3 3/8=0.375 0 0/3=0

Abbildung 6.1: Beispielontologie mit Regionen (links) und Ergebnisse der Metriken
(rechts)

Einfluss von Anderungen in allen is_a Nachfolgern eines Konzepts ¢ zu bestimmen.
Somit haben Einfligungen oder Loschungen von Konzepten auch einen indirekten
Einfluss auf alle Vorgingerkonzepte innerhalb der Ontologie. Die in Abb. (links)
dargestellte Beispielontologie enthélt aggregierte Kosten fiir Konzepte (Zahlen neben
den Konzepten; fiir Konzepte ohne dargestellte aggregierte Kosten gilt: ac(c) = 0).
So besitzt beispielsweise Konzept ¢2 aggregierte Kosten von 7, wohingegen sein Ge-
schwisterkonzept ¢3 aggregierte Kosten von 0 aufweist. Im spéteren Algorithmus
(siehe wird gezeigt, wie aggregierte Kosten auf Basis lokaler Kosten berechnet
werden kdnnen.

6.2.2 Ontologieregionen und Metriken

Eine Ontologieregion OR ist ein Subgraph innerhalb einer Ontologie, welcher ein
eindeutiges Wurzelkonzept rc besitzt. Die Region OR enthélt neben rc alle Kon-
zepte, welche von rc aus mit Hilfe von is a Beziehungen erreichbar sind (is_a
Subgraph von rc). Oder anders ausgedriickt: es existiert fiir jedes Konzept ¢ € OR
ein is__a Pfad zu dessen Wurzel rc. Die hier eingefiihrte Notation einer Ontologie-
region ist kompakt und basiert auf der Tatsache, dass Anderungen an Ontologien
hdufig im Randbereich stattfinden, beispielsweise die Einfiigung von Blattkonzepten
oder ganzen Subgraphen. Natiirlich werden durch die Notation ebenfalls Anderun-
gen an inneren Konzepten abgedeckt, da diese in entsprechenden Regionen innerer
Konzepte erfasst werden. Als Beispiel sind in Abb. [6.1] (links) drei Ontologieregionen
innerhalb der Beispielontologie markiert. So besteht u. a. die Region ¢2 aus den vier
Konzepten ¢2, ¢, ¢8 und 9. Die gesamte Beispielontologie mit dem Wurzelkonzept
cl bildet ebenfalls eine Region.

Die Anderungsintensitit sowie andere Charakteristika einer Ontologieregion OR
werden mit Hilfe von Metriken bestimmt. Diese Metriken kénnen verschiedene
Aspekte wie beispielsweise lokale/aggregierte Kosten, die Groke einer Region usw.
beinhalten. Auf Basis der Metriken kénnen spéater innerhalb des Algorithmus spezifi-
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sche Ontologieregionen selektiert und erkannt werden. Es werden die nachfolgenden
Metriken fiir Ontologieregionen verwendet:

e absolute Grofe abs__size(OR): Anzahl der Konzepte innerhalb der Region OR

e relative Grofe rel _size(OR): relative Grofke von OR im Vgl. zur Grofe der
abs _size(OR)
abs__size(O)

Gesamtontologie O bestimmt durch

e absolute Anderungskosten abs costs(OR): absolute Anderungskosten von OR
reprasentiert durch die aggregierten Kosten der Wurzel ¢, d. h. abs _costs(OR)
= ac(rc)

e durchschnittliche Anderungskosten avg costs(OR): die durchschnittlichen

Anderungskosten pro Konzept in OR berechnet durch %

Die hier gezeigten Metriken stellen eine Auswahl moglicher Metriken zur Be-
urteilung und Charakterisierung der Anderungsintensitit von Ontologieregionen
dar. Die Metriken konnen problemlos erweitert werden, um zusétzliche Aspek-
te wie beispielsweise die Tiefe einer Region oder deren Kompaktheit zu messen.
Bei Anwendung der definierten Metriken auf die Regionen der Beispielontologie in
Abb. ergeben sich unterschiedliche Ergebnisse. Zwar besitzen beispielsweise c2
und ¢3 annihernd die gleiche GroRe, unterscheiden sich jedoch stark in ihrer An-
derungsintensitit (abs_costs, avg_costs). Wihrend ¢3 keine Anderungen aufweist
(avg_costs(c3) = 0), besitzt Ontologieregion ¢2 durchschnittliche Anderungskosten
von 1,75.

6.3 Algorithmus

In diesem Abschnitt wird der Algorithmus zur automatischen Erkennung (in)stabiler
Ontologieregionen erldutert. Zunéchst wird gezeigt, wie aggregierte Kosten fiir zwei
Ontologieversionen berechnet werden. Anschliefend wird die Anwendung der defi-
nierten Metriken zur Bestimmung der Regionen erldutert. Aufbauend darauf wird
der allgemeine Algorithmus sowie dessen Anwendbarkeit fiir mehrere Ontologiever-
sionen prasentiert.

6.3.1 Aggregierte Kosten fiir zwei Versionen

Der Algorithmus computeAggregatedCosts zur Berechnung der aggregierten Kosten
fiir zwei Versionen O,y und O,., auf Basis eines Kostenmodells o sieht wie folgt
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aus:

Algorithmus 5: computeAggregatedCosts

Input : ontology versions O,y and O,,.,,, change costs o
Output : ontology version O, with assigned aggregated costs
AOold — Onew — diff (Oolda Onew);

assignLocalCosts (AOyq — Onew; 7, Oid;Onew) ;

Oyq < aggregateCosts (Oyq);

Opew < aggregateCosts(Oyew);

transferCosts (Oyq, Onew) ;

return O,,.,;

Im ersten Schritt (diff) werden die Anderungen zwischen der alten (O,;4) und neuen
(Onew) Ontologieversion berechnet. Anschliekend werden die gefundenen Anderun-
gen sowie die Anderungskosten (o) verwendet, um betroffenen Konzepten lokale
Kosten zuzuweisen (assignLocalCosts). Abhingig von der Art der Anderung (add,
del, upd) werden lokale Kosten in der alten bzw. neuen Ontologieversion erfasst. So
kann beispielsweise die Loschung eines Konzepts nur in der alten Ontologieversion
registriert werden, da das Konzept in der neuen Version nicht mehr vorhanden ist
(umgekehrt gilt das gleiche fiir hinzugefiigte Konzepte). Nach der Zuweisung der
lokalen Kosten werden diese entlang der Ontologiestruktur nach oben (Richtung
Wurzel) propagiert (aggregateCosts). Die dabei berechneten aggregierten Kosten
fassen jeweils alle zugewiesenen lokalen Kosten aus tieferen Ontologieteilen zusam-
men, so dass das Wurzelkonzept der Ontologie alle zugewiesenen lokalen Kosten
aggregiert. Die Propagierung wird sowohl in der alten als auch in der neuen On-
tologieversion durchgefiihrt. Da abschlieffend die Erkennung der Regionen auf der
neueren Ontologieversion stattfinden soll, ist ein Transfer aggregierter Kosten von
Ooiq nach O,y (transferCosts) notwendig. Dieser Kostentransfer garantiert, dass
entstandene Kosten in der alten Version (z.B. bei Loschungen) ebenfalls in die Be-
stimmung von Regionen einflieflen. Nach dem Transfer wird die neue Version O,
mit den berechneten aggregierten Kosten zuriickgegeben. Diese Version kann nun
in zweierlei Hinsicht verwendet werden. Erstens ist es moglich direkt die in [6.2.2]
definierten Metriken anzuwenden und damit eine Bestimmung (in)stabiler Ontolo-
gieregionen durchzufiihren (siehe [6.3.2). Zweitens kann diese Version in einem ite-
rativen Algorithmus wiederum als Eingabe zum Vergleich mit der nichst neueren
Ontologieversion genutzt werden, um eine Erkennung von Regionen iiber mehre-
re Ontologieversionen zu gewéhrleisten (siehe allgemeiner Algorithmus in [6.3.3)). In
den folgenden Teilabschnitten wird der gezeigte Algorithmus computeAggregated-
Costs fiir zwei Versionen detaillierter dargestellt. Dabei werden die Einzelschritte
sowohl allgemein als auch anhand eines Beispiels erldautert.
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diff(0,,,,0,..») = AO

new old” m w*

addConcept{c8, c9}

delConcept{c4}

addRelationship{(c8,c2), (c9,c5), (¢9,c8)}
delRelationship{(c4,c2)}

assignLocalCosts(AO, 0, O

old” rxcw new) .

0, 1c(c2)=1;Ic(cd)=1
0,50+ 1e(c2)=1; Ie(c5)=1; le(c8) =2; Ie(c9)=1

Abbildung 6.2: Diff Berechnung und Zuweisung lokaler Kosten

Anderungserkennung und Zuweisung lokaler Kosten

Die Anderungserkennung (diff) zwischen Ogq und O, beruht auf dem Vergleich
von accessions, welche fiir die Identifikation von Konzepten verwendet werden (siehe
Evolutionsmodell in Kapitel ). Dabei werden Ontologieelemente der neuen Version
mit denen der alten Version abgeglichen und entsprechende Anderungsoperationen
fiir Konzepte, Beziehungen und Attribute erkannt. So sind eingefiigte Elemente (add)
ausschlieklich in der neuen Version vorhanden, wohingegen geloschte Elemente (del)
nur in der alten Version auftreten. Des Weiteren werden Anderungen (upd) an At-
tributen erkannt, beispielsweise wenn der Name eines Konzepts angepasst wurde.
Die mlttels dzjf erkennbaren Anderungen decken somit alle gezeigten Anderungs-
arten in 1] ab. Die Berechnung des Diff kann ebenso auf dem komplexeren Diff-
Algorlthmus aus Kapitel | beruhen. Dies zeigt die Flexibilitéit des Ansatzes, d. h. in
diesem Schritt kénnen je nach Bedarf verschiedene Algorithmen zur Anderungser-
kennung eingesetzt werden.

Das in Abb. dargestellte Beispiel zeigt zwei Ontologieversionen Oy und O,y
mit ihren Konzepten sowie Beziehungen (aus Griinden der Ubersichtlichkeit werden
keine Attribute und nur is_a Beziehungen betrachtet). Die Anwendung von diff auf
den beiden Versionen liefert das folgende Ergebnis. Es wurden zwei Konzepte ¢8 und
9 eingefiigt (addConcept), wohingegen das Konzept c4 entfernt wurde (delConcept).
Zugehorige Beziehungen wurden ebenfalls eingefiigt ((¢8,¢2),(¢9,¢5),(¢9,¢8)) und ge-
16scht ((c4,c2)).

Die berechneten Anderungen zwischen den beiden Versionen sowie die Anderungs-
kosten o werden nun verwendet, um die lokalen Kosten (l¢) der von Anderungen
betroffenen Konzepte zu bestimmen. Die Methode assignLocalCosts geht dabei wie
folgt vor. Die Zuweisung von Kosten fiir add und upd Anderungen erfolgt in der
neuen Version O,e,,. Im Gegensatz dazu werden Kosten fiir Loschungen (del) in der
alten Version Oy erfasst. Kosten fiir Anderungen an einem Konzept oder Attribut
werden direkt dem entsprechenden Konzept zugewiesen. Im Falle von Anderungen
an Beziehungen werden die anfallenden Kosten in den beteiligten Konzepten erfasst
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(Quelle und Ziel einer Beziehung). Dabei konnen Quelle und Ziel jeweils unterschied-
liche Kosten zugewiesen werden.

Die in Abb. dargestellten Ziffern neben den Konzepten entsprechen den zugewie-
senen lokalen Kosten auf Basis der zuvor gefundenen Anderungen. Zur Ubersicht-
lichkeit werden im Beispiel Einheitskosten von 1 im Kostenmodell fiir alle Anderun-
gen angesetzt. Fiir Anderungen an Beziehungen werden lediglich lokale Kosten im
Zielkonzept registriert. Fiir das gezeigte Beispiel ergeben sich die folgenden lokalen
Kosten. Da c4 geléscht wurde, bekommt ¢4 in der alten Version lokale Kosten von
1 zugewiesen. Ebenso erhilt c2 in der alten Version lokale Kosten von 1, da die
Beziehung (c4,c2) entfernt wurde. Die Einfiigungen von ¢8 und ¢9 fithren zu lokalen
Kosten 1 in beiden Konzepten. Da zusitzlich eine Beziehung zwischen ¢9 und ¢8
eingefiigt wurde, werden ¢8 nochmals lokale Kosten von 1 zugewiesen, was in Sum-
me 2 ergibt (le(c8) = 2). Durch die beiden anderen Einfiigungen von Beziehungen
((€9,¢5),(c8,c2)) ergeben sich lokale Kosten von 1 fiir die beiden Konzepte ¢2 und
cd.

Aggregation lokaler Kosten

Die im vorherigen Schritt zugeordneten lokalen Kosten werden nun entlang der is_a
Pfade aufwérts propagiert, um die aggregierten Kosten (ac) von Konzepten zu be-
rechnen. Die aggregierten Kosten eines einzelnen Konzepts ¢ fassen dabei alle im
1s_a Subgraph von c angefallenen lokalen Kosten zusammen. Somit subsumiert die
Wurzel der Ontologie alle zugeordneten lokalen Kosten in ihren aggregierten Kos-
ten. Die Aggregation wird sowohl in der alten als auch in der neuen Ontologieversion
durchgefiihrt.

Die Aggregation basiert auf der folgenden Regel. Die aggregierten Kosten ac(c) eines
Konzepts c setzen sich aus den aggregierten Kosten seiner Kinder sowie den eigenen
lokalen Kosten lc(c) zusammen.

Z ac(c)

— _— l
ac(c) , : |parents(c)| +lele)
direct children ¢’ of ¢

Falls ein Konzept mehrere Vorgéngerkonzepte hat (Mehrfachvererbung), so werden
die Kosten basierend auf der Anzahl der Vorgénger |parents| gesplittet. Folglich wer-
den jeweils Kosten % an die einzelnen Vorginger propagiert. Der nachfolgende
Algorithmus aggregate Costs verwendet eine Ontologieversion O, mit assoziierten lo-

kalen Kosten und propagiert diese mit Hilfe des aggregate Algorithmus entlang der
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Ontologiestruktur aufwérts:

Algorithmus 6: aggregateCosts

Input : ontology versions O, with assigned local costs
Output : ontology version O, with aggregated costs
forall the concepts c € O, do

if local costs lc(c) > 0 then

‘ aggregate(c, O,,lc(c));

end
end
return O,;

Algorithmus 7: aggregate

Input : concept ¢, ontology version O,, change costs o
aggregated costs ac(c) + ac(c) + o;
parent concepts Cparents < getParents (O,,c);

normalized costs 0,0rm ¢
|Cpa,'rents |

forall the concepts ¢’ € Cparents dO
‘ aggregate (', Oy, Onorm);
end

Abb. zeigt die Aggregation der lokalen Kosten fiir die beiden Beispielversionen
Oog und Oy, Jedes Konzept wird mit seinen lokalen sowie aggregierten Kosten
dargestellt (Ic(c)|ac(c)). Die kursiven Zahlen neben den Pfaden kennzeichnen die
propagierten Kosten. In der neuen Ontologieversion sieht die Aggregation wie folgt
aus. Die aggregierten Kosten von ¢9 entsprechen den lokalen Kosten lc(c9), da 9
keine Kinder besitzt. Die beiden Beziehungen (¢9,¢5) und (c9,c¢8) erlauben nun eine
Propagierung der Kosten von ¢9 nach ¢b bzw. ¢8. Da ¢9 zwei Vorginger besitzt
werden die aggregierten Kosten ac(c9) in zwei Teile mit jeweils Kosten 0,5 geteilt
und nach oben propagiert. Somit setzen sich die aggregierten Kosten von c5 wie
folgt zusammen: ac(ch) = %CQ) + lc(ch) = 0,5+ 1 = 1,5. Analog fiir ¢8: ac(c8) =
# + lc(e8) = 0,5+ 2 = 2,5. Danach konnen die aggregierten Kosten von ¢b
und ¢8 iiber (¢5,c2) bzw. (¢8,c2) nach ¢2 propagiert werden. Fiir die aggregierten
Kosten von ¢2 ergibt dies: ac(c2) = ac(cd) + ac(c8) + le(e2) = 1,542,541 = 5. Im
letzten Schritt werden die aggregierten Kosten der Wurzel ¢l berechnet. Da cl keine
eigenen lokalen Kosten besitzt, werden cl lediglich die aggregierten Kosten von ¢2
zugewiesen: ac(cl) = ac(c2) = 5. Wie man sieht sind die aggregierten Kosten der
Wurzel in beiden Versionen dquivalent zur Summe aller zugeordneten lokalen Kosten
(2in Oyq und 5 in O,y ), d. h. die Aggregation wurde korrekt ausgefiihrt.
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Ic(c)lac(c) @ Oold Onew aggregateLocalCosts(O,;,):
propagated I O, ac(c4)=1+0=1
costs ac(c2)=1+1=2

ac(c1)=0+2=2

aggregateLocalCosts(O
ac(c9)=1+0=1
ac(c8)=2+0.5=2.5
ac(c5)=1+0.5=1.5
0.5 . ac(c2)=1+2.5+1.5=5

1|1 ac(cl)=0+5=5

Abbildung 6.3: Aggregation lokaler Kosten

new) °

Transfer aggregierter Kosten

Die getrennte Zuweisung und Aggregation von Kosten in beiden Ontologieversionen
erfordert einen Transfer der aggregierten Kosten aus der alten in die neue Ontolo-
gieversion. Dieser Transfer garantiert, dass entstandene Kosten in der alten Version
ebenfalls in der neuen Version présent sind und in die Bestimmung von Regionen
mit einfliellen. Der Algorithmus transferCosts transferiert die aggregierten Kosten
aus der alten in die neue Ontologieversion. Dabei werden die aggregierten Kosten
gleicher Konzepte aufsummiert:

Algorithmus 8: transferCosts
Input : ontology versions Og4, Opew
forall the concepts ¢ € O,y do
if ¢ € O, then
‘ ac(c) € Opew+ = ac(c) € Oyg;
end
end

Der Transfer aggregierter Kosten fiir das Beispiel wird in Abb. illustriert. Die
Tabelle am unteren Rand zeigt, wie die Kosten aus O,;4 nach O,,,, libertragen wer-
den. Da die Konzepte cl, 2, ¢3, ¢b, ¢6 und ¢7 in beiden Versionen vorkommen,
werden deren aggregierte Kosten aufsummiert. Beispielsweise besitzt ¢2 nach dem
Transfer aggregierte Kosten von 7, welche sich aus 2 (Oy4) und 5 (O ) zusammen-
setzen. Fiir Konzepte, welche nur in der neuen Version vorhanden sind (z. B. ¢8 und
9), bleiben die aggregierten Kosten unveréndert, d. h. es findet kein Transfer statt.
Im Gegensatz dazu konnen aggregierte Kosten geloschter Konzepte nicht direkt in
die neue Version transferiert werden (z.B. ¢4). Allerdings wird durch die vorherige
Aggregation der Kosten sichergestellt, dass Kosten aus Loschungen indirekt in die
neue Version iibertragen werden. Dadurch werden im Fall von ¢4 die Kosten der
Loschung indirekt iiber das Vorgédngerkonzept c2 in die neue Version transferiert.
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transferCosts(0,,; O,,,,)

new:

transferCosts(0, O,,,):
ac(cl) [ ac(c2) | ac(c3) | ac(c4) | ac(cS) | ac(c6) | ac(c7) | ac(c8) | ac(c9)
O, 2 2 0 1 0 0 0
0,.., 5 5 0 1.5 0 0 2.5 1
transfer | 7 7 0 1.5 0 0 2.5 1

Abbildung 6.4: Transfer von Anderungskosten

6.3.2 Regionenerkennung mit Metriken

Die Erkennung (in)stabiler Regionen erfolgt mit Hilfe des Algorithmus compute-
RegionMeasures, welcher verfiigbare Informationen wie aggregierte Kosten oder die
Ontologiestruktur zur Auswertung der in beschriebenen Metriken verwendet.
Beispielsweise wird fiir die rel _size Metrik iiber alle Konzepte iteriert und der Quo-
tient zwischen der Gréfe der Region und der Ontologie selbst berechnet. Dies ergibt
im Beispiel eine relative Grofe von 1,0 fiir ¢1. Die beiden Kinder ¢2 und ¢3 weisen
eine relative Grofe von 0,5 bzw. 0,375 auf. Das Beispiel inkl. der zugehorigen Metri-
ken aus Abb. entspricht dem Ergebnis des Transfers der aggregierten Kosten aus
Abb. Dadurch sind die Ergebnisse der Metriken dquivalent mit den in Abb.
gezeigten.

Fiir die Erkennung spezifischer Ontologieregionen werden Filterkriterien definiert
und auf den Ergebnissen der Metriken angewandt. Je nach Anforderungen und
Anwendung konnen verschiedene Filterkriterien definiert und kombiniert wer-
den. Beispielsweise konnen grofle, stabile Regionen mit Hilfe der Filterkriterien
rel _size>0,2 und avg costs=0 selektiert werden. Im Beispiel wiirde die Region
c3 die beiden Kriterien erfiillen und als grofe, stabile Ontologieregion klassifiziert
werden. Im Gegensatz dazu konnten ebenso grofe, instabile Regionen mit den Filter-
kriterien rel size>0,2 und avg costs>1,0 erkannt werden. Im Beispiel wiirde die
Region ¢2 diese Kriterien erfiillen. In der spéteren Evaluierung wird gezeigt,
wie entsprechende Schwellwerte fiir die Filterkriterien ermittelt werden kénnen. Um
ein kompaktes Ergebnis zu gewdhrleisten, werden redundante Regionen, welche in
anderen selektierten Regionen enthalten sind, aus dem Endergebnis entfernt. Die Re-
gion 8 erfiillt ebenfalls die Kriterien einer grofen, instabilen Region (rel size>0,2
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und avg costs>1,0), jedoch ist sie aber bereits in ¢2 enthalten. Aus diesem Grund
wird lediglich die Ontologieregion ¢2 ins Endergebnis iibernommen.

6.3.3 Allgemeiner Algorithmus fiir mehrere Versionen

Auf Basis der vorgestellten computeAggregatedCosts und computeRegionMeasures
Algorithmen wird nun der generelle Algorithmus findRegions fiir mehrere Ontolo-
gieversionen vorgestellt. Der komplette findRegions Algorithmus sieht wie folgt aus:

Algorithmus 9: findRegions
Input : ontology versions Oy, ...,O,, change costs o
forall the succeeding versions O; — O;_1 do

‘ O;41 < computeAggregatedCosts(O;, 0;11,0);
end

computeRegionMeasures (O,,);

Der Algorithmus basiert auf der folgenden Idee: Fiir n verdffentlichte Ontologie-
versionen (Oy,...,0,) wird iiber die einzelnen Versionen iteriert und der compute-
AggregatedCosts Algorithmus auf jedem Paar (O;, O, 1) ausgefiihrt. Somit werden
alle Anderungen zwischen aufeinanderfolgenden Versionen erfasst und die berechne-
ten aggregierten Kosten werden sukzessive in die letzte Version O,, transferiert. In
der letzten Version kann nun die Bestimmung von Regionen mit Hilfe des compute-
RegionMeasures Algorithmus durchgefithrt werden. Der allgemeine Algorithmus
wird in der folgenden Evaluierung verwendet, um (in)stabile Regionen in grofen
Ontologien der Lebenswissenschaften zu identifizieren.

6.4 Evaluierung

Der Ansatz wurde anhand zweier weit verbreiteter und genutzter Ontologien evalu-
iert: Gene Ontology (GO) sowie der National Cancer Institute Thesaurus (NCIT).
In den nachfolgenden Unterabschnitten wird zunéchst das Setup der Evaluierung né-
her erldutert. Danach erfolgt eine erste vergleichende Analyse der Gesamtstabilitit
beider Ontologien. Im Anschluss wird eine Verteilungsanalyse von Ontologieregio-
nen bzgl. ihrer Stabilitdt prasentiert. Dabei wird erldutert wie die stabilsten bzw.
instabilsten Regionen selektiert werden konnen. Abschlieftend wird gezeigt, wie der
Algorithmus zum Tracking der Stabilititen von Regionen iiber ldngere Zeitraume
hinweg verwendet werden kann.
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6.4.1 Setup

Die zwei zu untersuchenden Ontologien werden in diversen Projekten bzw. Applika-
tionen genutzt und unterliegen stindigen Aktualisierungen. GO wird beispielsweise
zur einheitlichen Funktionsbeschreibung (Annotation) von Proteinen bzgl. Biologi-
schen Prozessen (BP), Molekularen Funktionen (MF) und Zelluliren Komponenten
(CC) eingesetzt. NCIT besteht aus 20 Hauptkategorien, welche krebsbezogene The-
men wie Medikamente, Anatomie oder Gewebe klassifizieren und beschreiben. Der
Thesaurus wird in US-weiten Projekten wie dem Cancer Biomedical Informatics
Grid (caBIG) [18] verwendet.

Fiir die Evaluierung wurden veréffentliche Ontologieversionen zwischen 2004 und
2009 in ein Repository integriert und versioniert (Details zum Repository und zur
Versionierung siehe Kapitel [§). Pro Monat wurde maximal eine Ontologieversion
integriert, falls mehrere Versionen vorlagen wurde die erste Version des Monats ver-
wendet. Das Repository ermoglicht einen direkten Zugriftf auf integrierte Versionen
sowie deren Vergleich fiir die Anderungserkennung. Die letzte GO Version von De-
zember 2009 beinhaltet 30.304 Konzepte (GO-BP: 18.108, GO-MF: 9.459, GO-CC:
2.737). NCIT hingegen weist in seiner Dezember Version eine Konzeptanzahl von
77.465 auf.

Fiir die Evaluierung wurde das folgende Kostenmodell verwendet:

concept | relationship attribute
add | del | add del add | del | upd
1,0 [ 2,0 | 1,0 2,0 0,5 105 0,5

Generell haben Anderungen an Konzepten den gréften Einfluss, gefolgt von An-
derungen an Beziehungen und Attributen. Léschungen von Konzepten bzw. Bezie-
hungen wird ein hoherer Einfluss zugewiesen, wohingegen Anderungen an Attributen
gleich bewertet werden. Bei Anderungen an Beziehungen wird eine Hilfte der Kosten
an das Quellkonzept und die andere Hélfte an das Zielkonzept iibertragen. Die ver-
wendeten Kosten im Modell basieren auf den Erfahrungen aus vorherigen Arbeiten
(sieche Kapitel , je nach Anforderungen und Anwendung kann das Kostenmodell
entsprechend variiert und angepasst werden.

6.4.2 Gesamtstabilitat der Ontologien

Um die Gesamtstabilitit der Ontologien beurteilen zu kénnen, werden die Metriken
auf der jeweiligen Wurzel root angewandt, d. h. die gesamte Ontologie wird als eine
Region aufgefasst und mit Hilfe der Metriken bzgl. Stabilitdt bewertet. Im Nachfol-
genden werden die Metriken abs _size(root), abs _costs(root) sowie avg _costs(root)
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abs_size(root) abs_costs(root) | avg costs(root)
2008 2009 2008 2009 2008 2009
GO 27,799 30,304 | 24,242 19,412 0.87 0.64
- MF 9,205 9,459 4,636 3,002 0.50 0.32
-BP 16,231 18,108 | 17,594 14,557 1.08 0.80
-CC 2,363 2,737 2,011 1,854 0.85 0.68
NCIT 71,337 77,455 | 23,165 36,562 0.32 0.47

Tabelle 6.1: Gesamtstabilitdt der untersuchten Ontologien in 2008 und 2009

zur Einschiatzung der Gesamtstabilitdt herangezogen. Tab. zeigt die Gesamtsta-
bilitat fiir GO und ihrer Subontologien sowie NCIT fiir 2008 und 2009.

In 2008 weisen GO mit ~=24.200 und NCIT mit ~23.200 dhnliche absolute Kosten
auf. Hingegen variieren die durchschnittlichen Anderungskosten pro Konzept; GO
zeigt deutlich erhohte Kosten von 0,87 gegeniiber 0,32 fiir NCIT. In der zweiten
Periode (2009) stiegen die absoluten Kosten fiir NCIT an, wiahrend die Kosten fiir
GO sanken. GO bleibt jedoch im Durchschnitt (avg costs) dnderungsintensiver als
NCIT (0,64 fiir GO und 0,47 fiir NCIT). Innerhalb der GO Subontologien besitzen
die Biologischen Prozesse (BP) die groften absoluten sowie durchschnittlichen An-
derungskosten in beiden Perioden. Umgekehrt konnen die Molekulare Funktionen
(MF) als die stabilste Subontologie von GO angesehen werden (< 0,5 avg costs in
2008 und 2009). Insbesondere sanken die durchschnittlichen Anderungskosten von
GO-MF von 0,5 auf 0,32 zwischen 2008 und 2009 was fiir eine erhohte Stabilitét
gegeniiber GO-CC und GO-BP spricht.

6.4.3 Bestimmung (in)stabiler Ontologieregionen

Um die (in)stabilsten Regionen einer Ontologie zu ermitteln, wird zunichst eine
Verteilungsanalyse aller vorhandenen Regionen bzgl. ihrer durchschnittlichen Ande-
rungskosten (avg costs) durchgefiihrt. Abb. zeigt beispielhaft eine solche Ver-
teilung fiir GO-BP in 2009. In der Analyse werden Ontologieregionen mit einer
Mindestgrofe von 0,3% erfasst (ca. 50 Konzepte im Falle von GO-BP). Die Regio-
nen werden auf Basis ihrer durchschnittlichen Kosten in Intervalle der Grofse 0,05
gruppiert. Insgesamt wurden fiir GO-BP 518 Regionen in 36 Intervalle (0,00:0,05 bis
1,75:1,80) klassifiziert. Die meisten Regionen (~430; 80%) weisen durchschnittliche
Kosten zwischen 0 und 0,5 auf. Davon besitzen ca. 60 (=12%) Kosten unter 0,05 und
konnen daher als sehr stabil angesehen werden. Im Gegensatz dazu weisen ~10%
der Regionen iiberdurchschnittliche Kosten von mehr als 0,65 auf und sind daher
als stark instabil einzuschétzen.

Auf Basis der vorherigen Analyse kénnen die instabilsten bzw. stabilsten Regionen
an den Réindern der Verteilung bestimmt werden. Je nach Bedarf und Anforderun-
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Abbildung 6.5: Verteilung der Regionen in GO-BP nach ihren durchschnittlichen
Kosten

gen konnen absolute Schwellwerte (z.B. avg costs < 0,01 oder avg costs > 0,8)
oder Perzentile der Verteilung fiir die Klassifikation (in)stabiler Regionen verwendet
werden. In der folgenden Analyse werden alle Regionen unterhalb des 5%-Perzentils
als stabil klassifiziert; Regionen oberhalb des 95%-Perzentils werden als instabil er-
achtet.

Tab. zeigt die sechs groften (in)stabilen Regionen fiir GO und NCIT in 2009.
Die relative Groke der Regionen variiert zwischen 0,5% und 5% der Gesamton-
tologiegrofe. Im Fall von GO sind die sechs instabilsten Regionen grofer als die
sechs stabilsten Regionen. So hat die grofite stabile Ontologieregion eine Grofse von
1,32% (GO:0031300), wohingegen die sechst grofite instabile Region (GO:0048646)
eine Groke von 1,4% besitzt. NCIT besitzt mit mehr als 400 Konzepten pro Region
die absolut grofsten stabilen Regionen. Keine der als stabil klassifizierten Regionen
von NCIT hat irgendwelche Anderungen erfahren (avg costs=0). In GO hingegen
zeigen einige der als stabil bestimmten Regionen geringe durchschnittliche Kosten
(z.B. GO:0050865 und GO:0075136). Einer starken Anderungsintensitit unterlagen
insbesondere Themengebiete wie anatomische Strukturen (,anatomical structure®)
z.B. GO:0009653, GO:0048856 oder GO:0048646. Auch spezielle Bindungsfunktio-
nen wie ,receptor binding* oder ,nucleic acid binding* wurden stark bearbeitet. So ist
beispielsweise GO:0005102 (,receptor binding“) die grofte instabile Region in GO
(rel _size=4,31%). In NCIT ist ,Retired Concept® mit einer relativen Grofe von
4,21% die grobte instabile Region. In dieser Region werden alle veralteten und nicht
mehr bendtigten Konzepte von NCIT gesammelt, wodurch diese hohe Anderungs-
intensitit zu erkldren ist. Andere dnderungsintensive Regionen in NCIT betreffen
Themen aus dem Bereich ,,Drugs and Chemicals“ wie z. B.  Industrial Aid“ oder
,Natural Product*.
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accession name abs_size|rel_size| avg_costs

GO:0005102 |receptor binding 408 4.31% 0.95

G0:0009653 |anatomical structure morphogenesis 583 3.22% 1.22

unstable G0:0048856 |anatomical structure development 566 3.13% 0.91

G0:0033643 |host cell part 77 2.81% 1.90

G0:0003676 |nucleic acid binding 241 2.55% 0.86

[e) G0:0048646 |anatomical structure formation involved in morphogenesis 253 1.40% 0.92

© G0:0031300 |intrinsic to organelle membrane 36 1.32% 0.000

GO:0030054 |cell junction 31 1.13% 0.000

stable G0:0050865 |regulation of cell activation 184 1.02% 0.012

G0:0075136 |response to host 181 1.00% 0.019

GO:0000151 |ubiquitin ligase complex 25 0.91% 0.000

G0:0016860 |intramolecular oxidoreductase activity 71 0.75% 0.000

C28428 |Retired Concept 3,264 4.21% 3.49

C53791 |Adverse Event Associated with Infection 1,186 | 1.53% 2.36

C45678 |Industrial Aid 889 1.15% 1.40

unstable| 21944 |Giinical Pathology Procedure 747 | 096% | 0.84

C66892 |Natural Product 708 0.91% 1.35

5 C53543 |Rare Non-Neoplastic Disorder 504 0.65% 1.22

z C64389 |Genomic Feature Physical Location 1,026 | 1.32% 0.000

C23988 |Mouse Neoplasms 886 1.14% 0.000

stable C48232 |Cancer TNM Finding 742 0.96% 0.000

C53798 |Adverse Event Associated with Surgery & Intra-Operative Injury 707 0.91% 0.000

C43877 |American Indian 555 0.72% 0.000

C53832 |Infection Adverse Event with Unknown Absolute Neutrophil Count 386 0.50% 0.000

Tabelle 6.2: Grofste (in)stabilste Regionen in 2009

6.4.4 Tracking der Stabilitdt von Ontologieregionen

Eine beispielhafte Anwendung des vorgestellten Algorithmus ist das Tracking der
Anderungsintensitdten von Regionen iiber lingere Zeitriume. Der Algorithmus wird
dabei auf verschiedene Zeitintervalle (-perioden) einer Ontologie angewandt. Die
berechneten Anderungsintensititen kénnen dann iiber die Zeit verfolgt und einge-
schitzt werden. So kénnen u.a. Trends in der Evolution von Ontologien erkannt
werden. Beispielsweise kann sich ein Nutzer die Frage beantworten lassen, welche
Regionen wann ein starkes Interesse hervorgerufen haben oder nicht.

Als Anwendungsfall wurde ein Tracking in NCIT zwischen 2004 und 2009 durch-
gefithrt. Als zu untersuchende Regionen wurden die 20 Hauptkategorien des NCIT
verwendet, da diese den Thesaurus grob in Themengebiete wie ,Drugs and Chemi-
cals“ oder ,Anatomic Structure* einteilen. Die Berechnung erfolgte mit Hilfe eines
Zeitfensters (,Sliding Window*), welches wie folgt angewandt wurde. Das Zeitfens-
ter umfasst ein halbes Jahr und wurde beginnend in 2004 mit einer Schrittweite
von einem Monat sukzessive bis Ende 2009 iiber den gesamten Analysezeitraum ge-
schoben. Fiir jeden Schritt dienten die im Zeitfenster verdffentlichten Versionen als
Eingabe fiir den Algorithmus. Die jeweils berechneten Anderungsintensititen der
entsprechenden Regionen wurden erfasst und konnten somit in einer Trendanaly-
se verwendet werden. In den erfassten Intensitidten kénnen somit u.a. Varianzen /
Abweichungen analysiert und interpretiert werden, z. B. wo und wann starke Ande-
rungen aufgetreten sind oder nicht.
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Abbildung 6.6: Tracking der Anderungsintensitit fiir ausgewihlte Regionen aus
NCIT

Das in Abb. dargestellte Diagramm zeigt das Tracking der durchschnittlichen
Kosten fiir drei ausgewdhlte Hauptkategorien des NCIT zwischen 2004 und 2009.
Es konnen verschiedene Muster der Evolution ausgemacht werden. Erstens existie-
ren Regionen wie ,Drugs and Chemicals®, welche stindig erhthte Anderungskosten
aufweisen. Diese Regionen erfahren fortlaufend Anderungen an ihrem Inhalt, da sie
aktive Forschungsfelder reprisentieren und werden in naher Zukunft wahrschein-
lich weiterhin diese erh6hte Anderungsintensitit zeigen. Zweitens treten Regionen
mit Perioden erhohter Instabilitit (Anderungsintensitiit) gepaart mit lingeren sta-
bilen Perioden auf. Die Region ,JOrganisms“ unterlag zwischen Mérz 2006 und Fe-
bruar 2007 sowie Mrz 2008 und Mérz 2009 zahlreichen Anderungen (hohe durch-
schnittliche Anderungskosten). Diese Spitzen der Anderungsintensitit konnen eine
Folge neuer Forschungserkenntnisse sein, welche nach und nach in die Ontologie
integriert worden sind. Anderseits kann die Projektkoordination die Ontologieent-
wicklung steuern, d. h. Bereiche festlegen an denen intensiv gearbeitet werden soll
oder Restrukturierungen durchzufiihren sind. Drittens wurden Regionen erkannt,
welche mit fortlaufender Zeit an Stabilitdt zunahmen. So wurde die Region ,Ana-
tomic Structure System or Substance“ zu Beginn des Analysezeitraums (bis ca.
Ende 2006) stark weiterentwickelt und angepasst. Seither ist eine Stabilisierung der
Anderungsintensitét erkennbar (avg costs<0,05), d. h. es werden lediglich kleinere
Verfeinerungen /Korrekturen durchgefiihrt und die Region kann als nahezu finalisiert
angesehen werden. Die Wahrscheinlichkeit fiir kiinftige dramatische Anderungen in-
nerhalb solcher Regionen ist eher gering. Diese Beobachtung gilt insbesondere fiir
Regionen, welche ein bereits akzeptiertes Standardwissen (z. B. Anatomie des Men-
schen in den Lebenswissenschaften) modellieren.
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6.5 Zusammenfassung

Dieses Kapitel fiihrte die Notation von Ontologieregionen und zugehorigen Metriken
zur Beurteilung ihrer Anderungsintensitit (Stabilitit) ein. Der vorgestellte auto-
matisierte Algorithmus erlaubt die Bestimmung (in)stabiler Ontologieregionen auf
Basis veroffentlichter Ontologieversionen in einem vorgegebenen Zeitraum. Dabei
werden die Anderungen (Diff) zwischen den Versionen betrachtet, um mit Hilfe der
Ontologiestruktur &nderungsintensive bzw. stabile Ontologieregionen zu bestimmen.
Der Algorithmus verwendet ein adaptierbares Kostenmodell, welches den Einfluss
von Anderungen auf die Ontologie beurteilt und zur Bestimmung der Regionen ge-
nutzt wird. Der vorgestellte Ansatz kann in verschiedenen Szenarien Anwendung
finden. Nutzer von Ontologien kénnen a-priori abschitzen, ob eine Neuberechnung
ihrer Ontologie-basierten Analysen oder Experimente auf Basis einer neueren Onto-
logieversion als sinnvoll erscheint oder nicht. Weiterhin konnen Ontologiedesigner die
Entwicklung ihrer Ontologie beobachten und beurteilen, um beispielsweise kiinftige
Arbeiten und Anderungen in Ontologieteilen zu planen und zu koordinieren. Der An-
satz wurde anhand zweier intensiv genutzter und haufig modifizierter Ontologien aus
den Lebenswissenschaften evaluiert. Eine vergleichende Evaluierung zeigte, dass der
Algorithmus in der Lage ist (in)stabile Ontologieregionen automatisiert zu bestim-
men. Das Tracking der Anderungsintensitiit von Regionen iiber lingere Zeitriume
erlaubt die Abschitzung von Entwicklungstrends innerhalb der verschiedenen Onto-
logieteile. Im Rahmen der Evaluierung wurden unterschiedliche Entwicklungsmuster
identifiziert. Dazu zihlen beispielsweise Regionen, welche stindig Anderungen un-
terworfen sind oder jene die in den letzten Jahren mehr und mehr an Stabilitit
gewonnen haben.
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7.1 Motivation

Die Analysen in Kapitel [4| zeigten, dass Ontologien in den Lebenswissenschaften
kontinuierlich verdndert und angepasst werden. Das Resultat ist eine Serie von On-
tologieversionen, welche Endnutzern zur Verfiigung gestellt werden. So verdoppel-
ten sich beispielsweise die Grofie der Gene Ontology bzw. des NCI Thesaurus in den
letzten fiinf Jahren (GO: 13.163 — 28.250, NCI: 28.740 — 68.862). Neben der domi-
nierenden Anzahl von Einfiigungen, welche zum Wachstum der Ontologien fiihrten,
existieren auch andere Anderungen wie das Lischen oder ,Obsolete‘“Setzen von Kon-
zepten (ca. 25 bzw. 5 Anderungen dieser Art pro Monat in GO bzw. NCI Thesau-
rus). Dabei kann das ,Obsolete“-Setzen eines Konzepts als Alternative zum direkten
L&schen angesehen werden. Somit resultieren beide Operationen in einer dhnlichen
Informationsédnderung an der Ontologie und sind Indikator fiir eine geringe Ontolo-
giestabilitdt. Daraus resultieren negative Effekte in der Ontologienutzung, z. B. sind
Annotationen, welche ein geloschtes oder veraltetes Konzept verwenden, nicht mehr
giiltig und miissen ebenfalls geloscht oder angepasst werden. Auch kénnen Einfii-
gungen neuer Konzepte die Erzeugung neuer Annotationen zur Folge haben. Somit
besteht ein Bedarf Ontologienutzer iiber die Evolution der verwendeten Ontologien
zu informieren. Da Anderungen nicht alle Teile einer Ontologie betreffen und auch
eine unterschiedliche Frequenz besitzen, ist es zusétzlich sinnvoll eine Funktionali-
tat zur Beurteilung und Begutachtung der Evolution einzelner Konzepte anzubieten,
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beispielsweise wie haben sich der Name eines Konzepts oder dessen Elternkonzep-
te in der Vergangenheit gedndert. Diese Informationen sind speziell fiir Kuratoren
wertvoll, welche an der manuellen Generierung von Annotationen arbeiten. Auch
Forscher, welche in ihren Analysen (Auswertungen) bestimmte Teile einer Ontologie
nutzen, kénnen Informationen iiber die Evolution entsprechend einfliefen lassen. Des
Weiteren wiirde eine semi-automatische Anpassung (Migration) veralteter Annota-
tionen an eine neue Ontologieversion den enormen Zeit- bzw. Ressourcenaufwand
einer manuellen Anpassung stark reduzieren.

Bisherige Arbeiten auf dem Gebiet der Ontologieevolution in den Lebenswissen-
schaften fokussierten vorzugsweise auf die Durchfiihrung von Anderungen (Change
Management) oder der Ontologieversionierung (sieche Kapitel [2l zu Verwandten Ar-
beiten). Werkzeuge wie Protégé [65], KAON [119] oder OBO Edit [25] basieren
zudem auf speziellen Ontologieformaten wie OBO, OWL oder RDF. Sie beriick-
sichtigen dabei jedoch nicht den Einfluss von Ontologieinderungen auf Ontologie-
nutzende Daten wie Annotationen oder die Ergebnisse von Ontologie-basierten Ana-
lysen. Informationen iiber Anderungen an Ontologien (d.h. die Riickverfolgung von
Anderungen) sind auf Mailinglisten oder vereinzelte Berichte der Ontologieprovider
limitiert. Beispielsweise erzeugt das GO Konsortium einen monatlichen Bericht?3,
welcher die angefallenen Anderungen in GO zusammenfasst. Mailinglisten informie-
ren interessierte Nutzer iiber Anderungen und Modifikationen an OBO Ontologien®*.
Die genannten Informationsquellen beschreiben die angefallenen Anderungen textu-
ell und kénnen dadurch nicht direkt fiir eine automatische Weiterverarbeitung, wie
z.B. die Migration von Annotationen, verwendet werden.

Es existieren zahlreiche Online-Tools, welche einen schnellen und benutzerfreundli-
chen Zugang zu Ontologieinformationen bzw. verwandten Daten anbieten. Die be-
kannten Browser AmiGO [I9] sowie QuickGO?* ermoglichen das Anfragen sowie
die Suche innerhalb der Gene Ontology. Dies umfasst die Konzepte der GO selbst
wie auch assoziierte Genprodukte. Ergebnisse werden mit Hilfe der Graphstruktur
von GO présentiert. Des Weiteren konnen Nutzer gefundene Ergebnisse fiir eine
Weiterverarbeitung filtern und abspeichern. Andere Onlineportale verfolgen eine In-
tegration verschiedener Ontologien und bieten somit einen einheitlichen Zugang zu
allen integrierten Ontologien an. So bietet der Ontology Lookup Service (OLS) des
EBI [20] einen webbasierten Zugang zu ca. 60 Ontologien der Lebenswissenschaften
iiber ein zentrales Portal an. Der Terminology Browser des NCI?¢ verfiigt iiber eine
zentrale Schnittstelle zu Ontologien wie dem NCI Thesaurus, GO oder SNOMED
CT [29]. Die Funktionalitéit all dieser Systeme ist jedoch auf das Durchsuchen und
Browsen einer Version einer Ontologie limitiert, d. h. Nutzer kdnnen in der Regel nur
auf die letzte (aktuelle) Version interaktiv zugreifen. Informationen aus der Historie

Z3http://wuw.geneontology.org/MonthlyReports/
Znttps://lists.sourceforge.net/lists/listinfo/obo-diffs
2%http://www.ebi.ac.uk/QuickGD/
25http://nciterms.nci.nih.gov/
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der Ontologie, z. B. iiber frithere Versionen oder Anderungen an Konzepten werden
nur selten zur Verfiigung gestellt. Beispielsweise gibt der NCI Terminology Browser
lediglich Informationen iiber Erzeugungs- bzw. Anderungsereignisse von Konzepten
an, aber nicht wie genau sich die Konzepte gedndert haben.

Im Gegensatz zu webbasierten Ontologiebrowsern existieren nur wenige Online-Tools
oder Web-Services, welche einen Vergleich von Ontologieversionen zur Anderungs-
erkennung anbieten. Das OWS Framework [24] schligt eine Web-Service-basierte
Architektur fiir den Zugriff und die Modifikation von Ontologien vor. Der Diff Web-
Service berechnet dabei fiir zwei OWL-basierte Ontologieversionen einen struktu-
rellen Diff (Konzepte, welche eingefiigt, geloscht oder verdndert wurden). Ein wei-
terer Web-Service zum Vergleich von Ontologieversionen wird in [I21] beschrieben.
Der Service berechnet fiir zwei Ontologieversionen in OWL deren semantische Dif-
ferenz, welche {iber einen numerischen Wert ausgedriickt wird. GOChase [99] ist
eines der wenigen Online-Tools, welches neben den iiblichen Such- und Browsing-
Funktionalitdaten ebenfalls die Moglichkeit eines Zugangs zu historischen Ontologi-
einformationen bietet. Das Tool ist spezifisch fiir GO, wird allerdings seit einiger
Zeit nicht mehr aktualisiert und ist auch nicht mehr abrufbar?’. Die in GOChase
gefithrten Historien basieren auf den Accessions der GO Konzepte, welche es dem
Tool erméglicht inkorrekte Links zu GO Konzepten zu identifizieren.

Wie zuvor dargestellt, existiert derzeit kein Online-Tool, welches eine ad-hoc Evolu-
tionsanalyse fiir Ontologien in den Lebenswissenschaften bietet. Aus den genannten
Griinden wird in diesem Kapitel ein neuartiges System OnEX (Ontology Evolution
Explorer — http://www.izbi.de/onex) zur webbasierten Evolutionsanalyse von
Ontologien und zugehorigen Versionen prisentiert. Das System adressiert vorran-
gig Bioinformatiker sowie Biologen, die mit Ontologien bzw. Ontologie-nutzenden
Daten arbeiten. Die Beitrage des Kapitels sind die Folgenden:

e Prisentation der 3-Schichtenarchitektur von OnEX bestehend aus Repository,
Middleware und webbasiertem Frontend

e Vorstellung der drei Workflows in OnEX, welche verschiedene Aspekte der
Evolutionsanalyse adressieren: (1) Quantitative Evolutionsanalyse zur Beur-
teilung der Gesamtevolution einer Ontologie, (2) Konzept-basierte Analyse zur
Untersuchung von Anderungen an Konzepten und (3) Annotation-Migration
zur semi-automatischen Migration veralteter Annotationen

e Darstellung des aktuellen Inhalts von OnEX und Diskussion der erzielten Re-
sultate

2Thttp://www.snubi.org/software/G0Chase/
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Abbildung 7.1: Architektur des OnEX Systems

7.2 Architektur und Aufbau

Das OnEX System basiert auf einer 3-Schichtenarchitektur, welche in Abb. [7.1| dar-
gestellt ist. Das Backend des Systems besteht aus einer relationalen Datenbank
(MySQL Server). Das Repository erméglicht das Management mehrerer Ontologie-
versionen sowie die Sicherung zugehoriger Evolutionsstatistiken. Eine flexible In-
tegration von Ontologien verschiedener Formate und ihrer Versionen wird durch
Import-Module sichergestellt. Die in Java realisierte Middleware-Komponente be-
steht aus einer API, welche von Applikationen oder anderen Komponenten /Services
genutzt werden kann. Somit werden zentrale Funktionalitdten wie Anfragemethoden,
welche iiber SQL mit dem Repository interagieren, bereit gestellt. Das Frontend, d. h.
die Webapplikation selbst, ist plattformunabhéngig und kann somit in verschiede-
nen Browsern verwendet werden. Es basiert auf dem Google Web Toolkit?® sowie der
Ext GWT Library??, welche eine Gestaltung interaktiver Webapplikationen ermogli-
chen. Innerhalb des Frontends sind die drei Workflows zur online Evolutionsanalyse
von Ontologien verfiigbar (sieche Abschnitt . Die Ergidnzung einer Web-Service-
Schnittstelle fiir einen programmatischen Zugang zu den Analyseroutinen bzw. den

28Google Web Toolkit: http://code.google.com/webtoolkit/
2Ext GWT Library: http://extjs.com/products/gxt
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Ontologieversionen ist moglich.

7.3 Import und Versionierung von Ontologien

Die Import-Funktionalitit nutzt die 6ffentlich zugénglichen Archive der Ontologie-
provider, z. B. die CVS Verzeichnisse der OBO Foundry?° oder das Archiv der Gene
Ontology3!. Die in den Archiven verfiigharen Ontologieversionen kénnen iiber diver-
se Import-Module in das Repository integriert werden. Fiir Details zur Versionie-
rung der Ontologien innerhalb des Repositories sowie der Integration der Versionen
wird auf das nachfolgende Kapitel [§ verwiesen. Es wird das verwendete Versionie-
rungsmodell vorgestellt und speziell darauf eingegangen wie effizient die zahlreichen
Versionen im Repository verwaltet werden.

Das Repository wird durch automatische Routinen periodisch aktualisiert. Die Rou-
tinen priifen, ob eine aktuellere Ontologieversion vorliegt und integrieren diese aus
dem Archiv der Ontologieprovider. Da nur wenige Ontologieprovider téglich eine
neue Ontologieversion veréffentlichen (z. B. GO) wird maximal eine Version pro On-
tologie und Monat integriert. Falls mehrere Versionen in einem Monat verdffentlicht
wurden, wird lediglich die erste verfiigbare des Monats integriert. Natiirlich wer-
den trotzdem alle Anderungen zwischen den verdffentlichten Versionen erfasst, da
die auf Monatsbasis integrierten Versionen verglichen werden. Das Repository zur
Verwaltung der Versionen ist nicht auf ein bestimmtes Ontologieformat wie OBO
limitiert, d. h. es kénnen mittels der flexiblen Importer Ontologien unterschiedlicher
Formate integriert werden (z. B. OWL oder CSV).

7.4 Szenarien und Workflows

OnEX ermdoglicht die Analyse und Untersuchung der Ontologieevolution durch drei
interaktive Workflows:

(1) Quantitative Evolutionsanalyse fiir ganze Ontologien
(2) Konzept-basierte Analyse zur Exploration von Anderungen an Konzepten
(3) Annotation-Migration zur Anpassung veralteter Annotationen an neuere On-

tologieversionen

Die drei Workflows werden in den folgenden Unterabschnitten néher erlautert und
diskutiert.

3%http://obo.cvs.sourceforge.net/
3lhttp://archive.geneontology.org/
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7.4.1 Quantitative Evolutionsanalyse

Die Quantitative Evolutionsanalyse bietet dem Nutzer einen kompakten Uberblick
iiber die Evolution der in OnEX erfassten Ontologien. Eine Uberblicktabelle fasst
vergleichend Anderungsstatistiken sowie Informationen iiber die Entwicklung der
Grofe einer Ontologie zusammen. Fiir eine Ontologie kdnnen Trendcharts erzeugt
werden, welche die Historie der Evolution graphisch darstellen. Weitere Tabellen
erméoglichen die Anzeige von Anderungen zwischen den Versionen einer Ontologie:
Einfiigungen, Loschungen, Obsolete-Anderungen und Zusammenfassungen von Kon-
zepten. Mit Hilfe der verfiigharen Komponenten kénnen Nutzer zuerst eine verglei-
chende Analyse der Evolution zwischen den Ontologien durchfithren. Anschliefend
besteht die Moglichkeit sich auf eine konkrete Ontologie zu fokussieren und deren
Evolution zu untersuchen. Somit ist es moglich Phasen der Instabilitdt bzw. Stabili-
tédt einer Ontologie zu ermitteln. Dies ist insbesondere wichtig, wenn der Einfluss von
Ontologieinderungen auf Ontologie-basierte Daten wie Annotationen oder Analy-
seergebnisse abgeschitzt werden muss. Zudem besteht die Méglichkeit schnell neue
bzw. veranderte Konzepte innerhalb einer Ontologie zu lokalisieren.

Eine konkrete Anwendung des Workflows ist in Abb. dargestellt. Der Workflow
zeigt die Untersuchung der Evolution der Subontologie Biologische Prozesse in Gene
Ontology (GO-BP). Das Ubersichtsfenster (Comparative Overview) stellt alle Ba-
sisstatistiken iiberblicksartig in einer Tabelle dar. So ist beispielsweise ersichtlich,
dass GO-BP iiber ~19.000 Konzepte verfiigt, welche durch ~39.000 Beziehungen
miteinander verkniipft sind (Stand Mérz 2010). Im Gegensatz dazu wies die Ontolo-
gie in der ersten verfiigbaren Version von Dezember 2002 lediglich ~7.000 Konzepte
auf. Beziehungen gab es in dieser Version nicht, d.h. die Ontologie war zu die-
sem Zeitpunkt noch unstrukturiert und besaf somit auch keine Graphstruktur. Der
Trend Chart fiir GO-BP zeigt einen stetigen Anstieg in der Anzahl der Konzepte
bzw. Beziehungen. Es ist ersichtlich, dass Beziehungen erstmalig in der Version von
April 2003 eingefiihrt wurden. Zudem ist ein enormer Zuwachs zwischen Juli und
Dezember 2006 auszumachen.

Nach einem ersten Eindruck iiber die Evolution von GO-BP innerhalb des gesamten
Analysezeitraums konnen Nutzer nun zu weiteren Details navigieren. Die Fvolution
Details stellen Informationen wie die durchschnittliche Anzahl von Anderungen so-
wie die Anzahl von Anderungen zwischen den Ontologieversionen zur Verfiigung. So
besitzt GO-BP im Durchschnitt 130 Einfiigungen von Konzepten pro Monat. Im Ge-
gensatz dazu existieren durchschnittlich 12 Anderungen an Konzepten pro Monat.
Die exakte Anzahl an Einfligungen, Loschungen, Obsolete-Markierungen bzw. Zu-
sammenfassungen von Konzepten zwischen den Ontologieversionen werden in einer
separaten Tabelle dargestellt. Die Tabelle ermdglicht eine Sortierung nach verschie-
denen Kriterien wie z. B. die Anzahl betroffener Konzepte. So konnen Nutzer schnell
kritische Versionsiibergdnge ausmachen oder zu Versionen navigieren welche sie in-
teressieren. Fiir GO-BP kann man u.a. erkennen, dass die meisten Einfiigungen
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zwischen November und Dezember 2006 stattfanden (971 Konzepte). Interessiert
sich der Nutzer fiir einen konkreten Versionsiibergang, kann zu einer weiteren Sicht
Affected Concepts per Change Type navigiert werden. Das Fenster listet alle betrof-
fenen Konzepte einer bestimmten Anderung zwischen zwei Versionen auf. So wur-
den in der Juli Version von GO-BP fiinf Konzepte als veraltet (obsolete) markiert,
z.B. GO:0034262 (autophagy in response to cellular starvation) und GO:0042477
(odontogenesis of calcareous or chitinous tooth). In einem weiteren Schritt kann der
Nutzer nun zu den Detailinderungen des entsprechenden Konzepts navigieren, was
im néchsten Abschnitt detailliert erlautert wird.

7.4.2 Konzept-basierte Analyse

Der Workflow Konzept-basierte Evolutionsanalyse unterstiitzt die Untersuchung von
Anderungen an Einzelkonzepten einer Ontologie, d. h. Nutzer kénnen die Anderungs-
historie von Konzepten einsehen. Dies ist insbesondere fiir Kuratoren von Annota-
tionen sinnvoll, da sie nun die Moglichkeit besitzen die Historie eines Konzepts
beispielsweise die Anderungen an Synonymen, Definitionen oder Namen nachzu-
vollziehen. Diese Informationen konnen sich wiahrend des manuellen Annotations-
prozesses als hilfreich erweisen und zu einer Entscheidungsfindung beitragen. Der
Workflow selbst startet mit einer Suche nach relevanten Konzepten. Dabei kénnen
Nutzer entweder direkt eine ihnen bekannte Konzept-ID (accession) eingeben oder
mit Hilfe von Stichworten relevante Konzepte lokalisieren. Die Suche ist iiber alle
Ontologien hinweg oder in ausgewiahlten Ontologien méglich. Wie in Abschnitt
gezeigt, kann dieser Workflow auch iiber die Quantitative Evolutionsanalyse erreicht
werden, indem man ein gedndertes Konzept innerhalb eines Versionswechsels weiter-
verfolgt. Bei einem selektierten Konzept werden dann im Workflow Informationen
iiber den aktuellen Status und Inhalt angezeigt. Zusatzlich wird eine tabellarische
Historie angeboten.

Das in Abb. dargestellte Szenario illustriert eine konzept-basierte Analyse fiir
Konzepte mit dem Namen ,blood coagulation“ iiber alle verfiigharen Ontologien.
Zunichst wird mit Hilfe des Search Panel eine String-basierte Suche nach dem Aus-
druck ,blood coagulation“ durchgefiihrt. Die gefundenen Ergebnisse, d. h. Konzep-
te in den Ontologien, welche ,blood coagulation® (Blutgerinnung) enthalten, wer-
den innerhalb des Fensters Search Results prasentiert. Fiir das Beispiel existieren 7
Ubereinstimmungen innerhalb von GO-BP und 7 weitere in GO-MF bzw. der Mam-
malianPhenotypeOntology. Der Nutzer besitzt nun die Moglichkeit eines der ihm
am interessantesten erscheinenden Konzepte aus der Ergebnisliste auszuwéhlen und
dessen Evolution zu untersuchen. Wird beispielsweise das Konzept GO:0007596 —
wblood coagulation aus GO-BP selektiert, erscheint ein weiteres Fenster (Concept
Evolution), welches dessen Historie und Anderungen anzeigt. Das Fenster besteht
aus zwei Teilen. Im ersten Teil werden die aktuellen Informationen, d. h. Attribute
wie Name, Definition oder Synonyme und aus- bzw. eingehende Beziehungen aus
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der letzten Version prasentiert. Des Weiteren werden einige historische Kennzahlen
wie das Erstellungsdatum oder Zeitraume von Abwesenheit angezeigt. Unter Abwe-
senheit wird hierbei das Fehlen eines Konzepts innerhalb einer Zeitperiode mit an-
schliefender Wiedereinfiihrung in die Ontologie verstanden. Im zweiten Teil wird die
gesamte Historie des Konzepts tabellarisch prisentiert. Es werden der initiale Status
des Konzepts, d.h. alle Attribute und Beziehungen zum Zeitpunkt der Erstellung,
und alle Anderungen am Konzept wie Einfiigungen, Modifikationen oder Léschun-
gen von Attributwerten oder Beziehungen aufgelistet. Das Konzept GO:0007596 —
,blood coagulation wurde in der Version vom Dezember 2002 in GO-BP eingefiihrt
und war seither in allen Versionen verfiighar. Beziehungen zu Elternkonzepten wie
GO:0007599 — ,,hemostatsis®, GO:0050817 — ,coagulation und GO:0042060 — ,wound
healing* wurden zwischen 2003 und 2005 eingefiigt. Weitere Anderungen betrafen
insbesondere Synonyme, beispielsweise wurde der Ausdruck ,blood clotting” tempo-
rar geléscht und das Synonym ,blood coagulation factor activity war nur zwischen
2005 und 2007 giiltig.

7.4.3 Annotation-Migration

Der dritte Workflow Annotation Migration ermoglicht die Migration (Anpassung)
von Annotationen an neuere Ontologieversionen. Dabei werden veraltete Annota-
tionen ermittelt und konnen automatisch an die neue (aktuell giiltige) Ontologie-
version angepasst werden. Die dann giiltigen Annotationen kénnen beispielsweise
fiir die Wiederholung eines Experiments oder einer Analyse basierend auf der neu-
en Ontologieversion genutzt werden. Die zu aktualisierenden Annotationen kénnen
iber CSV Datenformate wie dem GOA Format [7] an die Applikation tibermittelt
werden. Der Workflow analysiert dann die Anderungen zwischen den in den An-
notationen verwendeten Konzepten und denen der aktuellen Ontologieversion. Die
abschlieRende Anpassung findet dann auf Basis der gefundenen Anderungen statt.

Der fiir das Beispiel in Abb. [7.4] verwendete Datensatz umfasst Proteinannotationen
von Schweinen aus dem AgBase Projekt [75]. Die Annotationen basieren auf der Ge-
ne Ontology Version von Mai 2008, d. h. die Annotationen sollten auf eine aktuellere
GO Version angepasst werden. Das Fenster Migration Input Form ermoglicht es dem
Nutzer notige Parameter fiir die Migration anzugeben. Dazu gehéren das Datum der
zur Annotation verwendeten Ontologieversion, das Datum der neuen Ontologiever-
sion, Informationen zum verwendeten CSV Format sowie die Annotationen selbst.
Die Annotationsdaten kénnen einfach in das vorhandene Textfeld einfiigt werden.

Nach Ubermittlung der Daten an das System 6ffnet sich ein Fenster Changed Con-
cepts and Affected Annotations, welches den Nutzer iiber die gefundenen Anderungen
zwischen der verwendeten und neuen Ontologieversion informiert. Dabei werden drei
Typen von Anderungen, welche einen Einfluss auf die Annotationen besitzen, un-
terschieden: Loschungen, das Zusammenfassen sowie das ,Obsolete-Markieren von
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Konzepten. Eine Tabelle listet alle identifizierten Anderungen sowie die zugehérige
Anzahl betroffener Annotationen auf. An dieser Stelle besitzt der Nutzer nun diver-
se Moglichkeiten seine veralteten Annotationen an die neue Ontologieversion anzu-
passen. Im Falle von Konzeptléschungen werden betroffene Annotationen ebenfalls
entfernt. Annotationen, welche veraltete (obsolete) Konzepte verwenden, kénnen
entweder angepasst oder geloscht werden. Da einige Ontologieprovider fiir veral-
tete Konzepte Informationen zu alternativen Konzepten anbieten, ist oftmals eine
Anpassung der Annotationen anstatt einer direkten Loschung moglich. Neben den
Ontologieversionen wurden zusdtzlich Mappings zwischen veralteten und alternati-
ven Konzepten ins Repository integriert. Beispielsweise stellt das GO Konsortium
Vorschlige fiir Alternativkonzepte auf ihrer Webseite?? bereit. In einigen OBO Onto-
logien sind Alternativen oftmals in der Konzeptbeschreibung oder in Kommentaren
hinterlegt. Sind mehrere Anpassungsvarianten fiir eine Annotation verfiigbar (z. B.
bei multiplen Alternativen fiir ein veraltetes Konzept) kann der Nutzer manuell ent-
scheiden, welche Variante verwendet werden soll. Fiir Konzepte, welche in einem
anderen Konzept zusammengefasst wurden, ist eine Anpassung auf das zusammen-
gefasste Konzept oder eine Loschung der Annotation mdéglich. Nutzer kdnnen die
Migrationsoptionen fiir eine Anderungsart allgemein setzen (z.B. 16sche alle An-
notationen, welche veraltete Konzepte verwenden) oder individuelle Einstellungen
vornehmen.

In den Annotationen des Beispiels von Mai 2008 existieren vier veraltete Konzep-
te sowie eine Zusammenfassung von Konzepten. Die Anderungen haben Einfluss
auf insgesamt 22 Annotationen. Beispielsweise bestehen fiir das veraltete Konzept
G0:0004246 — ,peptidyl-dipeptidase A activity” zwei Alternativen fiir die Migration
GO:0008237 — ,metallopeptidase activity und GO:0008241 — ,peptidyl-dipeptidase
activity* zwischen welchen der Nutzer wihlen kann. Abschliefsend werden die angege-
benen Migrationsoptionen verwendet, um die veralteten Annotationen auf die neue
Ontologieversion anzupassen. Das Fenster Migrated Annotations zeigt das Ergebnis
der Migration, d. h. Nutzer konnen nun die aktualisierten und giiltigen Annotationen
kopieren und in ihren Analysen usw. verwenden.

7.5 Aktueller Stand

Zum Zeitpunkt September 2010 stellt OnEX 16 Ontologien der Lebenswissenschaf-
ten mit insgesamt ca. 700 Versionen fiir Evolutionsanalysen bereit. Die Ontologien
umfassen die Gene Ontology und ihre Subontologien sowie Ontologien aus dem OBO
Foundry. Das Versionierungsmodell gestattet eine effiziente Verwaltung grofser On-
tologien und zugehoriger Versionen. So liegen derzeit ca. 150.000 Konzepte, 260.000
Beziehungen und 1.000.000 Attribute aus verschiedenen Versionen im Repository

3Zhttp://www.geneontology.org/doc/obsoletes-exact, http://www.geneontology.org/
doc/obsoletes-inexact
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vor. Um eine unnotige Speicherung redundanter Informationen zu vermeiden, wer-
den neben der ersten Version lediglich die Anderungen zu den nachfolgenden Ver-
sionen erfasst. Der Inhalt einer Ontologie zu einem konkreten Zeitpunkt (z.B. der
Veroffentlichung einer Version) erfolgt iiber Zeitstempel. OnEX ist dabei nicht auf
spezielle Ontologieformate limitiert und kann dadurch kiinftig weitere Ontologien
anderer Formate integrieren.

Die Webapplikation enthélt zusétzlich Hilfeseiten, welche den Einstieg fiir neue Nut-
zer erleichtern. So werden die Workflows schrittweise erldutert und Beispieldaten
ermoglichen ein schnelles Kennenlernen der Applikation. OnEX ist seit 2008 online
verfiigbar und wurde bereits fiir zahlreiche Analysen mit verschiedenen Ontologien
verwendet.

7.6 Zusammenfassung

Das in diesem Kapitel vorgestellte System OnEX ermoglicht einen benutzerfreundli-
chen und interaktiven Zugang zu Informationen iiber die Evolution und Anderungen
in Ontologien der Lebenswissenschaften. Nutzer kénnen Ontologien aus ihrem Inter-
essengebiet bzgl. Evolution untersuchen, z. B. Anderungen an einer Ontologieversion
einsehen, welche sie in einer Analyse oder Anwendung verwenden wollen. So ist u. a.
eine Abschitzung des Einflusses von Ontologiednderungen auf Analyseergebnisse
moglich. Auferdem kénnen Anwender abschitzen, ob die Wiederholung einer Ana-
lyse auf einer neuen Version sinnvoll erscheint oder nicht. OnEX enthélt aktuell 16
Ontologien mit 700 Versionen seit 2002 und ist unter http://www.izbi.de/onex
verfiigbar.

Die drei Workflows der Applikation adressieren diverse Aspekte der Evolutionsana-
lyse. Erstens, eine vergleichende quantitative Analyse der Evolution der Ontologien.
Zweitens, die Untersuchung von Detailinderungen in der Historie von Einzelkonzep-
ten einer Ontologie. Drittens, die semi-automatische Migration von Annotationen
auf neuere Ontologieversionen.
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Implementierungsaspekte —
Speichereffiziente Versionierung grofser
Ontologien

8.1 Motivation

Typischerweise stellen Ontologieprovider vollstindige Versionen einer Ontologie in
Webarchiven oder auf Servern Nutzern zur Verfiigung. Somit kénnen konkrete Onto-
logieversionen geladen und anschliefsend innerhalb einer Ontologie-basierten Analyse
oder Applikation verwendet werden. Dieses Vorgehen findet in den meisten wissen-
schaftlichen Arbeiten mit Ontologieverwendung statt, d.h. publizierte FErgebnisse
einer Analyse oder eines Experiments beruhen in der Regel auf einer bestimmten
Ontologieversion. Es findet somit eine Limitierung auf eine Ontologieversion statt,
der Einfluss von Ontologieinderungen, beispielsweise gegeniiber einer dlteren Versi-
on oder der ndchsten Version spielt keine Rolle. Fiir versionsiibergreifende Analysen
bzw. Experimente ist ein Zugang zu multiplen Versionen einer Ontologie nétig. Der
Bedarf fiir eine Unterstiitzung der Archivierung wissenschaftlicher Daten inkl. dem
Zugang zu vergangenen Dokumentversionen wurde bereits erkannt [I7]. Es existieren
auch bereits Systeme zur Archivierung wissenschaftlicher Daten (z.B. XArch [84]
auf der Basis von XML). Leider bieten die Ontologieprovider lediglich einen Zu-
gang zum Download einzelner Versionen an, eine Arbeit mit mehreren Versionen ist
folglich nur mit viel Aufwand mdoglich. Die Bereitstellung eines einfachen Zugangs
zu mehreren Versionen einer Ontologie erscheint somit fiir viele Applikationen im

137



KAPITEL 8. IMPLEMENTIERUNGSASPEKTE —~ SPEICHEREFFIZIENTE
VERSIONIERUNG GROSSER ONTOLOGIEN

Bereich der Ontologie-basierten Analysen sinnvoll. Beispielsweise gilt es oftmals zu
priifen, ob eine Analyse nochmals durchzufiihren ist. Falls dies notwendig ist, muss
die neue Ontologieversion erst in das Analysesystem integriert werden. So erfordern
u.a. die in den Kapiteln vorgestellten Algorithmen und Analysen sowie das
OnEX System aus Kapitel [7] einen effizienten Zugang zu verschiedenen Versionen
einer Ontologie. Dies betrifft insbesondere die Selektion relevanter Konzepte bzw.
Strukturen innerhalb einer Ontologieversion. Zudem sollte aber auch ein einfacher,
transparenter und versionsiibergreifender Zugang zu Ontologieinformationen mog-
lich sein.

Die zunehmende Gréke der Ontologien in den Lebenswissenschaften (siehe Kapitel )
erfordert eine effiziente Versionierung und Management der Ontologieversionen. Ein
einfacher (naiver) Versionierungsansatz wiirde jede einzelne Version komplett mit
ihrem gesamten Inhalt sichern. Dies wiirde jedoch bei der Grofse der Ontologien
sowie der haufigen Verdffentlichung neuer Versionen schnell zu einer erheblichen
Datenmenge und damit zu Speicherengpéssen fithren. Da zwischen zwei Ontolo-
gieversionen ein Grofteil der Elemente in der Ontologie unverindert bleibt (siehe
Evaluierungsergebnisse in Kapitel , gilt es diese Redundanz bei der Versionierung
zu vermeiden. Weiterhin muss die Heterogenitit der Ontologieformate iiberwunden
werden, damit Ontologien verschiedener Formate versioniert werden kénnen. Eine
Vielzahl der Ontologien in den Lebenswissenschaften werden im populdren OBO
Format verdffentlicht, allerdings existieren auch andere Formate wie CSV, OWL,
RDF oder relationale Datenbanken, welche ebenfalls beriicksichtigt werden miissen.

Der in diesem Kapitel vorgestellte Versionierungsansatz fokussiert auf die speicheref-
fiziente Versionierung grofser Ontologien. Die Beitrage umfassen:

e Es wird ein skalierbarer sowie speichereffizienter Ansatz zur Integration und
zum Management vieler Versionen verschiedener Ontologien in einem zentra-
len Repository vorgeschlagen. Ein einheitlicher und transparenter Zugang zu
integrierten Ontologien und ihren Versionen ermdglicht Applikationen ein ver-
sionsiibergreifendes Arbeiten. Der Ansatz wurde erfolgreich fiir die Versio-
nierung grofer Ontologien in den Lebenswissenschaften verwendet, ist jedoch
generisch und kann daher ebenfalls zur Versionierung von Ontologien anderer
Doménen eingesetzt werden.

e Der Ansatz besteht aus einem Versionierungsmodell, welches die Basis fiir eine
effiziente Ontologieversionierung darstellt. Es erlaubt die Erkennung von An-
derungen an Konzepten, Beziechungen sowie Attributen iiber verschiedene Ver-
sionen hinweg. Im Gegensatz zu statischen Versionen einer Ontologie werden
die Elemente einer Ontologie dynamisch auf Basis ihrer Lebenszeit verwaltet
(versioniert).

e Auf Basis verschiedener Versionen der Gene Ontology wurde eine Evaluierung
des Ansatzes mit Hinblick auf die Speichereffizienz durchgefiihrt. Zusétzlich
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wurde die Ausfithrungszeit von Anfragen iiber den integrierten Ontologiever-
sionen evaluiert.

Der Ansatz wurde in einem relationalen Repository umgesetzt und erfolgreich in der
Praxis angewandt. Das Repository wird im Rahmen von Evolutionsanalysen [38],
176] sowie in anderen Projekten eingesetzt. Das in Kapitel [7| priasentierte OnEX
System nutzt das Repository, um webbasierte Evolutionsanalysen an Ontologien zu
ermoglichen. Derzeit sind ca. 700 Versionen von 16 verschiedenen Ontologien iiber
OnEX zugreifbar. Des Weiteren wird das Versionierungssystem u. a. zur Analyse der
Abhéngigkeit von OntologieAnderungen auf die Ergebnisse von Analysen mit Hilfe
des FUNC-Package [L02] verwendet.

8.2 Versionierungsmodell

Das Versionierungsmodell basiert auf dem Ontologiemodell von Kapitel d. h.
es wird eine lineare Versionierung von Ontologieversionen O, = (C,, Ay, Ry, t) un-
terstellt. In Ergdnzung zum Ontologiemodell wird innerhalb des Versionierungsmo-
dells jedem Element einer Ontologie eine Lebenszeit (tsiqrt, tena) zugeordnet. Diese
Lebenszeit gibt an, in welchem Zeitraum ein Element giiltig ist. So ist es moglich
herauszufinden, ob ein Ontologieelement zu einem bestimmten Zeitpunkt ¢ giiltig ist
(falls tgare < t < tenq) oder nicht. Die Lebenszeit eines Elements beginnt zum Zeit-
punkt ¢4+ Der Wert von t4,,+ entspricht dem Verdffentlichungsdatum der Ontolo-
gieversion in der das Element erstmalig eingefiihrt wurde. Analog gibt t.,4 das Ende
der Lebenszeit eines Elements an. Der Wert von t.,4 ist der Zeitpunkt zu welchem
ein Element letztmalig giiltig war, d.h. das letzte Datum vor der Verdffentlichung
einer neuen Version in der das Element nicht mehr vorhanden ist. Lebenszeiten kon-
nen Konzepten, Beziehungen und Attributen zugeordnet werden, d. h. alle moglichen
Elemente einer Ontologie werden dynamisch iiber die Lebenszeit versioniert. Will
man eine bestimmte Ontologieversion O, (giiltig zum Zeitpunkt t) wiederherstel-
len, miissen alle Elemente, welche der Bedingung ¢4t < t < tenq geniigen, selektiert
werden. Somit kann man flexibel den Stand einer Ontologie zu einem beliebigen Zeit-
punkt rekonstruieren und die redundante Abspeicherung ganzer Ontologieversionen
vermeiden.

Das soeben beschriebene Versionierungsmodell wurde innerhalb eines Repository
(relationale Datenbank) umgesetzt. Das Repository erlaubt die Versionierung ver-
schiedener Ontologien und ermoglicht einen einheitlichen Zugang zu den integrierten
Versionen. Abb. zeigt das relationale Schema des Repositories fiir das Versio-
nierungsmodell. Das Schema besteht aus verschiedenen Entitéten zur konsistenten
Reprisentation von Ontologien (Entitat Ontologies), Ontologieversionen (Entitét
Ontology Versions), Konzepte (Entitat Ontology Concepts) und die Ontologiestruk-
tur (Entitdt Ontology Relationships). Die letzte Entitéit beschreibt die Beziehungen
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Ontologies 1 1.* Ontology Versions Attributes
<<PK>> ontology id : Integer has <<PK=> version id : Integer <<PK>> aftribute id : Integer
name : String <<FK>> ontology id fk : Integer attribute name : String
uri : String version date : Date attribute description : String

release : String data type : DataType
1 1 1
consists of is associated with .
Ontology Concepts S =
1.* - . Element Attribute Values
<<PK>> element id : Integer 1 0.. :
<<FK>> ontology id fk : Integer has <<PK, FK>> element id fk : Integer
accession : String <<PK, FK>> attribute id fk : Integer
date from : Date value string : String
date to : Date value integer : Integer
value date : Integer
is organized in 1 1 date from : Date
parent of child of date to : Date
0." 0.*
Ontology Relationships
<<enumerations> <<PK, FK>> ontology id fk : Integer o : Relationship Types
DataType 0.* <<PK, FK>> parent element id fk : Integer = PK N e
Dat <<PK, FK>> child element id 1k : Integer has type of :y;e n;?_lt:l? Sting g
ate . :
FK e id fk : Integer ko G
Inteaer :i;te f:;mty:pDate d type description : String

String date to : Date

Abbildung 8.1: Relationales Schema des Versionierungsansatzes

innerhalb einer Ontologie, wobei zu jeder Beziehung dessen Typ (z. B. is_a, part _of)
erfasst wird. Die flexible Verwaltung von Attributen beruht auf dem Entity-Value-
Concept (EAV) [85]. Dabei beschreibt die Entitét Attributes die Menge moglicher
Attribute und ihre Semantik. Die eigentlichen Attributwerte werden in der Entitét
Element Attribute Values erfasst. Diese Trennung zwischen Attributsemantik und
Attributwerten gestattet eine flexible Erweiterung ohne das relationale Schema anzu-
passen, z. B. wenn neue Attribute hinzukommen oder neue Attributwerte eingefiigt
werden miissen. Konzepte, Beziehungen und Attributwerte besitzen eine Lebens-
zeit, welche iiber die assoziierten Attribute date-from und date-to reprasentiert wird.
Auf Basis dieser Lebenszeiten kann jede Ontologieversion dynamisch rekonstruiert
werden. Uber das Attribut version-date einer Ontologieversion ist lediglich ein Ab-
gleich mit den Lebenszeiten der vorhandenen Elemente notig (date-from<version-
date<date-to), um die entsprechende Version zu rekonstruieren. Somit kann der
Inhalt einer Ontologie fiir einen beliebigen Zeitpunkt nach der ersten verfiigbaren
Version bestimmt werden.

8.3 Integration und Anderungserkennung

Die haufige Verdffentlichung neuer Versionen einer Ontologie erfordert einen automa-
tischen Mechanismus fiir deren Integration in das zentrale Repository. Dabei miissen
Anderungen zwischen der zu integrierenden Version gegeniiber der zuletzt aktuellen
Version im Repository bestimmt werden. Auf Basis der Anderungen kénnen dann
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die Lebenszeiten der Elemente entsprechend angepasst oder neue Elemente integriert
werden. Der Datenfluss bei der Integration einer neuen Ontologieversion besteht aus
den folgenden drei Prozessen: (1) Laden und Import, (2) Anderungserkennung und
(3) Anpassung der Elemente im Repository.

Die meisten Ontologieversionen kénnen automatisch integriert werden. Dabei miis-
sen der Typ und das Format der Ontologie beriicksichtigt werden. Einige Onto-
logieprovider stellen Versionen ihrer Ontologie innerhalb eines eigenen webbasier-
ten Versionierungssystems zur Verfiigung (z. B. CVS oder SVN). Andere Provider
hingegen legen die Versionen auf offentlich verfiigharen Webseiten, Archiven oder
FTP-Verzeichnissen ab. Download Wrapper fiir die verschiedenen Typen priifen pe-
riodisch (z.B. jeden Monat), ob eine neue Version angeboten wird. Liegt eine neue
Version vor, wird diese automatisch geladen. Die neue Version wird zunéchst in
einen temporaren Bereich des Repositories importiert, anschlieffend findet eine Wei-
terverarbeitung statt. Format-spezifische Importer ermoglichen den Import verschie-
dener Ontologien indem Spezifika des jeweiligen Ontologieformats beachtet werden.
Beispielsweise werden OWL bzw. RDF vorwiegend zur Beschreibung von Ontolo-
gien im Bereich des Semantic Web [56] verwendet. Viele Ontologien der Lebens-
wissenschaften liegen im OBO Format vor oder sind teilweise nur in proprietiaren
Formaten basierend auf CSV, XML oder relationalen Datenbanken verfiigbar. Die
format-spezifischen Importer sowie die Wrapper zum Laden der Ontologieversionen
werden flexibel miteinander kombiniert, um unnétige Implementierungen zu vermei-
den. Wahrend der Ladephase einer Ontologieversion werden deren Metadaten wie
die Versionsnummer oder der Zeitpunkt der Veroffentlichung erfasst und ebenfalls im
Repository hinterlegt. Diese Metadaten sind hiufig nur in Dateinamen kodiert, z. B.
bezeichnet , Thesaurus 10.08e.FLAT.zip“ die August 2010 Version des NCI Thesau-
rus, wobei mit ’e’ die fiinfte Version innerhalb des Monats August gekennzeichnet
wird. In anderen Fillen liegen die Metadaten in speziellen Dokumentationsdateien
vor oder konnen aus Systemen wie CVS oder SVN extrahiert werden.

Diese Metadaten bilden die Grundlage fiir die Anderungserkennung (Phase 2), in
welcher die dynamischen Lebenszeitinformationen von Elementen aus den statischen
Ontologieversionen gewonnen werden. Die Phase besteht aus den folgenden Schrit-
ten. Zunachst wird fiir die zu integrierende Version O,, die zugehorige Vorgénger-
version O,, , im Repository ermittelt. Anschliefend werden beide Versionen (O,
und O,, ,) miteinander verglichen, um hinzugefiigte bzw. geléschte Elemente zu
bestimmen. Der Vergleich beruht auf den verfiiggbaren IDs (accessions) von Kon-
zepten. Auf Basis der Anderungen kénnen danach die Lebenszeiten der Elemente
entsprechend angepasst werden. Neu hinzugekommene Elemente werden ebenfalls
im Repository eingefiigt. Thre Lebenszeit erhilt ein Startdatum (¢y4,¢), welches mit
dem Datum der Verdffentlichung der importierten Version O, libereinstimmt. Fiir
geloschte Elemente wird das Enddatum (t.,4) auf den Zeitpunkt, zu welchem das
Element letztmalig giiltig war, gesetzt. Dies ist {iblicherweise der Tag vor der Verof-
fentlichung der importierten Ontologieversion O,,. Die Anpassung der Lebenszeiten
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Concepts Attributes
accession number| start end concept attribute value start end
GO:0009572 2002-02 | 2007-05 G0:0009572 [name desmotubule central rod 2002-02 [2007-05
G0:0000446 2007-06 G0:0009572 [obsolete |false 2002-02 {2007-05
G0:0000446 |name nucleoplasmatic 2007-06
THO complex
Relationship G0:0000446 [obsolete | false 2007-06

source target fypel | start end__1|G0:0000446 |definition | The THO complex when ... | 2007-06
G0:0009572 | GO:0044459 |is.a | 2006-05 | 2007-05 |[G0:0009356 [name | p-aminobenzoate synthetase | 2002-12 | 2007-05
G0:0009572 | GO:0009510 | part_of | 2003-05 | 2007-05 complex
GO:0000446 | GO:0000347 | is_a 2007-06 G0:0009356 |name aminodeoxychorismate 2007-06
G0:0000446 | GO:0008023 | is_a 2007-06 synthase complex

Abbildung 8.2: Ausschnitt des Repositories fiir die Versionierung von GO Zelluldren
Komponenten

findet fiir Konzepte, Beziehungen sowie Attribute statt.

Das Beispiel in Abb. [8.2]illustriert einen Teil des Repositories wéihrend der Integrati-
on der Juni 2007 Version der GO Subontologie Zellulire Komponenten. Die ,,jiingste*
Version im Repository stammt von Mai 2007. Somit muss die zu integrierende Versi-
on von Juni 2007 mit der Mai 2007 Version abgeglichen werden. Die fett markierten
Eintriige stellen Anderungen dar, welche durch die Integration der neuen Version
entstanden sind. So wurde u. a. das Konzept GO:0009572 als geléscht erkannt, wo-
durch das Enddatum dieses Konzepts sowie seiner Beziehungen und Attribute auf
2007-05 gesetzt wurden. Im Gegensatz dazu wurde z. B. das Konzept GO:0000446
mit den Attributen (,name®, jobsolete status®, ,definition“) sowie Beziehungen zu
G0O:0000347 und GO:0008023 neu eingefiigt. Im Ergebnis wurde im Repository fiir
jedes Element (Konzept, Beziehung, Attribut) ein neuer Eintrag mit Startdatum
2007-06 angelegt. Eine Attributwertdnderung betraf das Konzept GO:0009356. Der
Name des Konzepts wurde von ,p-aminobenzoate synthetase complex“ auf ,amino-
deoxychorismate synthase complex* abgedndert. Im Repository wird das Enddatum
des alten Attributwertes auf 2007-05 gesetzt, somit ist der Attributwert nur bis Ende
Mai 2007 als giiltig anzusehen. Entsprechend wurde ein neuer Eintrag mit Startda-
tum 2007-06 eingefiigt, welcher den ab Juni 2007 giiltigen Konzeptnamen enthalt.

8.4 Evaluierung

In diesem Abschnitt wird der vorgestellte Ansatz zur Versionierung grofer Ontolo-
gien bzgl. Speichereffizienz und Anfrageperformanz evaluiert. Es werden zunéchst
die verwendeten Metriken fiir die Evaluierung eingefiihrt. Danach wird das Evaluie-
rungsszenario beschrieben und die erzielten Ergebnisse prasentiert.
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8.4.1 Evaluierungsmetriken

Fiir die Feststellung der Speicheranforderungen wird die Anzahl gespeicherter (ver-
sionierter) Elemente verwendet. Es wird zwischen dem vorgeschlagenen Versionie-
rungsansatz (approach) und der redundanten Versionierung der Ontologieversionen
(naive) unterschieden. Die folgenden Metriken zur Bestimmung der Anzahl von Ele-
menten in einer Ontologieversion finden innerhalb der Evaluierung Anwendung:

e |Cly,, |R|v;» |Alv;: Anzahl von Konzepten, Beziehungen und Attributen in der
Ontologieversion O,,

e |E|,=|C

vt IR

v + |Aly,: Anzahl von Elementen in der Ontologieversion O,,

Die erste Version einer Ontologie wird mit v; und die letzte mit v,, gekennzeichnet.
Die Gesamtanzahl aller Elemente bei der Integration von n Versionen O,, ...O,,
einer Ontologie in ein Repository kann somit wie folgt bestimmt werden:

n
Bl =3B
=1

Da der naive Versionierungsansatz jede Version komplett speichert, miissen die An-
zahlen der Elemente in den einzelnen Version aufsummiert werden, um die Ge-
samtanzahl fiir n Versionen zu bestimmen. Im Gegensatz dazu vermeidet der vor-
geschlagene Ansatz die Speicherung redundanter (unverédnderter) Elemente indem
lediglich die Anderungen zwischen den Versionen gespeichert werden miissen. Zur
Bestimmung des Speicherbedarfs miissen in diesem Fall lediglich die Elemente in der
Vereinigung aller n Versionen betrachtet werden, d. h. ein Element wird nur einmalig
bei seinem erstmaligen Auftreten gezdhlt. Da beide Ansétze die erste Version voll-
stdndig speichern miissen und somit fiir die erste Version die gleiche Elementanzahl

|E|,, vorliegt, wird zusétzlich das Wachstum gegeniiber der ersten Version evaluiert:
|E‘na,ive ‘Elzpproach
n 3

|E]oy By

‘ E ‘ prroach —

CH

ZW.

Zur Abschitzung des Einflusses von Anderungen an Ontologien auf die beiden Ver-
sionierungsansatze werden Einfiigungen, Loschungen und Modifikationen an Onto-
logieelementen betrachtet. Mit add, del und mod wird die durchschnittliche Anzahl
eingefiigter, geloschter bzw. modifizierter Elemente pro Versionswechsel bezeichnet.
Auf Basis der Elementanzahl in der ersten Version |E|,, kann die Gesamtanzahl von
Elementen fiir n Versionen abgeschétzt werden:

(n—1)

|E|:L1aive _ TL‘E|U1+n (add_del) |E|app"'0a6h = \E|U1+(n—1)(add+m0d)

n

Die Anzahl gespeicherter Elemente fiir den naiven Versionierungsansatz ist n-mal
grofser als die Elemente der ersten Version, korrigiert um die Elemente, welche wih-
rend der Evolution eingefiigt oder geloscht wurden. Modifikationen an Elementen
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(z.B. Anderungen an Attributwerten wie Umbenennungen) haben keinen Einfluss
auf die Gesamtanzahl versionierter Elemente, da ein unverdndertes Element wie auch
ein modifiziertes Element abgespeichert werden. Im Gegensatz dazu speichert der
vorgeschlagene Ansatz lediglich die Elemente der ersten Version vollstindig ab, da-
nach werden nur noch Anderungen (Einfiigungen oder Modifikationen) gespeichert.
Loschungen reduzieren bei diesem Ansatz nicht die Gesamtanzahl der Elemente, da
die Versionierung iiber Zeitstempel nur das Enddatum eines geloschten Elements
andert, d. h. ein Element wird physisch nicht aus dem Repository entfernt.

Da der vorgeschlagene Versionierungsansatz die Ontologieversionen nicht einzeln (se-
parat) ablegt, miissen individuelle Versionen mit Hilfe der Lebenszeiten von Elemen-
ten rekonstruiert werden. Dies konnte insbesondere fiir grofte Ontologien im Vgl. zum
naiven Ansatz einen langsamen Prozess darstellen. Ebenfalls konnten Interaktionen
mit verschiedenen, integrierten Versionen aufgrund der dynamischen Versionierung
zeitlich unterschiedlich ausfallen. Aus diesem Griinden wird in der Evaluierung ne-
ben der Speichereffizienz ebenfalls die Anfrageperformanz des Ansatzes untersucht.
Zu diesem Zweck werden die Antwortzeiten fiir drei typische Anfragen an Ontologien
betrachtet und anhand der integrierten Ontologieversionen evaluiert:

e (Q1: Ermittle alle Details, d. h. Attribute, Vorgénger- bzw. Nachfolgerkonzepte
fiir ein gegebenes Konzept

e (2: Ermittle alle Geschwisterkonzepte eines gegebenen Konzepts

e (3: Ermittle alle Konzepte innerhalb des Subgraphen eines gegebenen Kon-
zepts

Fiir jede der Anfragen wird die mittlere Antwortzeit tg aus 10 Testlaufen bestimmt.
Des Weiteren wird die Anzahl der Ergebniselemente r¢ einer Anfrage @) sowie die
Durchschnittsantwortzeit fiir ein Ergebniselement % ausgewertet.

8.4.2 Evaluierungsszenario und Ergebnisse

Zunéchst werden die Speicheranforderungen fiir eine synthetische Ontologie ge-
zeigt. Anschliefend erfolgt die Evaluierung an Realwelt-Daten. Tab. vergleicht
die Speicheranforderungen fiir beide Versionierungsansitze fiir eine Beispielonto-
logie mit 1.000 Elementen in der ersten Version sowie fiir verschiedene Anzahlen
(n = 10,20, 30) von Versionen. Des Weiteren werden die folgenden Anderungsraten
angenommen: add = 20, del = 5 und mod = 10 Anderungen pro Versionswechsel.
Die Tabelle zeigt, dass der vorgeschlagene Ansatz dramatisch die Speicheranforde-
rungen gegeniiber dem naiven Ansatz reduzieren kann. Fiir n Versionen speichert er
nahezu n-mal weniger Elemente, ohne dabei Information zu verlieren (kein Informa-
tionsverlust). Die Ergebnisse zeigen auferdem, dass der vorgeschlagene Ansatz desto
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‘E‘approach
naive approach
n ‘E‘n ‘E‘n nnaive
£l
n
10| 10,675 1,270 0.12
20 | 22,850 1,570 0.07
30| 36,525 1,870 0.05

Tabelle 8.1: Speicheranforderungen fiir |F|,, = 1000, add = 20, del = 5, mod = 10

besser abschneidet, je mehr Versionen zu integrieren sind. Beispielsweise weist der
Quotient aus |E|2%Proach ynd |E|"™e fiir 10 Versionen einen Wert von 0,12 auf (ca.
90% Einsparung). Er fillt fiir mehr Versionen weiter ab, z. B. 0,05 bei 30 Versionen,
was einer Ersparnis von 95% entspricht. Der Grund hierfiir liegt in der Tatsache be-
griindet, dass der vorgeschlagene Versionierungsansatz nach Integration der ersten
Version nur noch die Unterschiede (Anderungen) betrachtet und somit eine redun-
dante Versionierung von Elementen vermeidet.

Fiir die Evaluierung an Realwelt-Daten wurde die Subontologie Biologische Prozesse
der Gene Ontology verwendet (GO-BP). Die Subontologie GO-BP wird zusammen
mit den beiden anderen Subontologien Molekulare Funktionen (GO-MF) sowie Zel-
luldre Komponenten (GO-CC) durch das Gene Ontology Konsortium verwaltet und
gepflegt. Durch die starke Verwendung von GO in zahlreichen Projekten und Studi-
en der Lebenswissenschaften wird téglich eine aktualisierte Version den Anwendern
zur Verfiigung gestellt®®. In dieser Analyse wird maximal eine Ontologieversion von
GO-BP pro Monat betrachtet. Bei mehr als einer Version pro Monat wurde die
zuerst veroffentliche Version verwendet. Auf dieser Grundlage wurden zwischen Ja-
nuar 2004 und Juni 2009 62 Versionen fiir die Evaluierung verwendet®!. Die erste
Version von Januar 2004 weist die geringste Anzahl an Elementen auf: 8.112 Kon-
zepte, 12.456 Beziehungen und 25.268 Attribute. Die Elementanzahl verdreifachte
sich bis zur letzten Version von Juni 2009: 17.104 Konzepte, 34.248 Beziehungen
und 85.767 Attribute. Die nachfolgende Evaluierung fokussiert auf drei Aspekte.
Zunichst werden die Speicheranforderungen bzgl. GO-BP fiir den vorgeschlagenen
und den naiven Versionierungsansatz miteinander verglichen. Anschliefsend wird der
Einfluss des Versionierungsintervalls (z. B. monatliche oder vierteljidhrliche Versio-
nierung) untersucht. Abschliefend werden Ergebnisse der Evaluierung der Anfrage-
performanz présentiert. Alle Analysen zur Evaluierung des Ansatzes nutzten eine
MySQL Datenbank zur Integration der Ontologieversionen basierend auf dem rela-
tionalen Schema aus Abschnitt Die physische Gesamtgréfe der Datenbank fiir
alle 62 Versionen von GO-BP betrigt 40 MB. Die Datenbank lief auf einer Linux-

33http://archive.geneontology.org/termdb/latest/
34Es ist anzumerken, dass fiir 4 Monate des Zeitraums keine Versionen aus dem Archiv http:
//archive.geneontology.org/termdb/ geladen werden konnten.
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Abbildung 8.3: Vergleich des Speicherbedarfs fiir den vorgeschlagenen und naiven
Versionierungsansatz

basierten 2X Dual-Core 2 GHz Maschine mit 8 GB physischen Arbeitsspeicher. Alle
Analysen wurden mit deaktiviertem Cache im Einzelnutzermodus durchgefiihrt.

Abb. zeigt die effizientere Speichernutzung des vorgeschlagenen gegeniiber dem
naiven Versionierungsansatz fiir die 62 integrierten Versionen im Zeitraum Janu-
ar 2004-Juni 2009. Die Speicheranforderungen (Anzahl integrierter Elemente |E|,,)
werden fiir beide Ansétze normalisiert bzgl. der Elemente in der ersten Version ( “gti )
dargestellt. In beiden Ansédtzen sind die Speicheranforderungen fiir die erste Version
identisch (ca. 45.000 Elemente). Fiir den naiven Versionierungsansatz steigen die
Speicheranforderungen sukzessive je mehr Versionen integriert werden. Nach Inte-
gration aller 62 Versionen wird im naiven Fall ein Speicherbedarf von 5,6 Millionen
Elementen erreicht, was einem Wachstum von 124 gegeniiber der ersten GO-BP Ver-
sion entspricht. Im Gegensatz dazu besitzt der vorgeschlagene Versionierungsansatz
einen Speicherbedarf von lediglich 170.000 Elementen fiir alle 62 Versionen. Dies
entspricht einem moderaten Zuwachs von 3,8 gegeniiber der ersten Version und kor-
respondiert mit dem tatsdchlichen Wachstum der Ontologie von 45.000 auf 137.000
Elemente (Wachstum von ca. 3,0). Aufgrund der Tatsache, dass der naive Ansatz
32-mal mehr Speicherbedarf hat, wiirde die zugehdrige Datenbank eine Grofe von
ca. 1,3 GB gegeniiber der optimierten Gréfe von 40 MB besitzen.

In Abb. werden die Speicheranforderungen fiir eine monatliche, viertel- bzw.
halbjdhrliche Versionierung des vorgeschlagenen Ansatzes dargestellt. Natiirlich sind
i. Allg. die Speicheranforderungen fiir die monatliche Versionierung stets grofier als
die der beiden anderen. Jedoch fillt die Differenz zwischen den Varianten eher gering
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Abbildung 8.4: Vergleich des Speicherbedarfs fiir monatliche, viertel- bzw. halbjahr-
liche Versionierung

aus. Zum Ende des betrachteten Zeitraums (Juni 2009) besitzt die monatliche Versio-
nierung einen Speicherbedarf von ca. 170.000 Elementen verglichen mit ca. 165.000
bzw. 160.000 Elementen fiir die viertel- bzw. halbjdhrliche Versionierung. So kénnen
auch kiirzere Versionierungsintervalle (z. B. auf Monatsbasis) mit geringfiigig hohe-
ren Speicheranforderungen unterstiitzt werden. Dies unterstreicht die Skalierbarkeit
des Ansatzes, so dass insbesondere auch grofse Ontologien mit hiufigen Versionen
effizient versioniert werden konnen.

In der letzten Analyse wird die Anfrageperformanz des Versionierungsansatzes mit
Hilfe der drei Anfragen Q1, Q2 und ()3 untersucht. Fiir das Experiment wurden 22
Versionen zwischen Januar 2004 und April 2009 verwendet. Die Anfragen beziehen
sich alle auf das Konzept ,behavior® (GO:0007610), welches auf der dritten Ebene
der GO-BP Ontologie lokalisiert ist (,,biological process* — ,response to stimulus®
— ,behavior). Abb. zeigt die Ausfiihrungszeit pro Ergebniselement fiir die drei
Anfragen Q1, Q2 und @3. Die Anfragen weisen iiber alle Versionen eine nahezu
konstante Ausfithrungszeit pro Ergebniselement auf. Es werden lediglich 0,17 ms
ms zur Abfrage der Details (Q1) bzw. der Geschwister-Konzepte (@Q2) eines Kon-
zepts bendtigt. Dahingegen benétigt die Abfrage des kompletten Subgraphen fiir
GO:0007610 im Schnitt 1,47 ms pro Element. Die Ausfiihrungszeiten verhalten sich
iiber alle Versionen hinweg dhnlich, obwohl ein Zuwachs an Elementen in der Onto-
logie vorliegt (siehe vorherige Analysen). Abb. zeigt die Ergebnisgrofen fiir alle
drei Anfragen auf Basis des GO-BP Konzepts GO:0007610. Es ist zu erkennen, dass
die Ergebnismengen in neueren Versionen anwachsen, d.h. das Wachstum der Ge-
samtontologie schligt sich auch in gréferen Ergebnismengen bei den drei Anfragen
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Abbildung 8.5: Anfrageperformanz-Analyse von X1, Q2 und Q3 fiir GO:0007610
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Abbildung 8.6: Ergebnisgrofsen der Anfragen Q1, @2 und Q3 fiir GO:0007610

nieder. So steigt die Anzahl von Konzeptdetails (Q1) von 20 auf 31 zwischen Januar
2004 und April 2009 (Wachstum von ca. 1,55). Fiir Q2 (Geschwisterkonzepte) und
@3 (kompletter Subgraph) liegt ein Zuwachs von 1,4 bzw. 3 fiir die Ergebnismengen
vor. Zusammengefasst zeigen die Analysen, dass der vorgeschlagene Ansatz nicht
nur speichereffizient grofse Ontologien versionieren kann, sondern auch gleichzeitig
nahezu konstante Antwortzeiten fiir die betrachteten Anfragen ermdglicht.
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8.5 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde ein skalierbarer und speichereffizienter Ansatz zur Versio-
nierung grofer Ontologien vorgeschlagen. Das zugrunde liegende Versionierungsmo-
dell verwaltet Lebenszeiten fiir alle Ontologieelemente (Konzepte, Beziehungen und
Attribute). Dies ermoglicht die Rekonstruktion einer Ontologie zu einem beliebigen
Zeitpunkt, ohne die einzelnen Ontologieversionen separat (einzeln) abzuspeichern.
Der Ansatz wurde an Ontologien der Lebenswissenschaften erprobt (siehe Kapitel
zu OnEX), kann aber auch in anderen Doménen eingesetzt werden. Die Evaluierung
des Ansatzes zeigte dessen hohe Speichereffizienz mit einer bis zu n-fachen Reduk-
tion des Speicherbedarfs gegeniiber der separaten Speicherung von n Versionen. Die
Anfrageperformanz wurde {iber mehreren integrierten Ontologieversionen evaluiert
und zeigte ebenfalls sehr gute Ergebnisse. Es konnte insbesondere gezeigt werden,
dass die angewandte speichereffiziente Versionierung keinen signifikanten Einfluss
auf die Antwortzeiten von Anfragen hat.
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Zusammentassung und Ausblick

9.1 Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit beschéftigte sich mit dem Problem der Evolution von On-
tologien im Bereich der Lebenswissenschaften. Im ersten Teil der Arbeit wurden
dazu Algorithmen zur Analyse der Evolution und Anderungsbestimmung priisen-
tiert. Der zweite Teil der Arbeit thematisierte zugehorige Systeme, welche Nutzern
Evolutionsanalysen fiir Ontologien der Lebenswissenschaften ermoglichen.

9.1.1 Algorithmen zur Anderungsbestimmung

Zunichst wurde ein generelles Framework zur quantitativen Evolutionsanalyse fiir
Ontologien und Mappings présentiert. Das Framework wurde fiir eine umfassende
Analyse der Evolution von 16 Ontologien der Lebenswissenschaften zwischen 2004
und 2008 verwendet. Die Analyse zeigte, dass alle untersuchten Ontologien stetig ver-
dndert (angepasst) werden und ein signifikantes Wachstum aufweisen. Die héiufigste
Art von Anderungen sind Einfiigungen, jedoch wurden auch zahlreiche Konzepte
geloscht oder auf veraltet (,obsolete) gesetzt. Ein ebenfalls signifikantes Wachstum
konnte fiir Instanzdaten sowie Ontologie-basierte Mappings (Annotation-Mappings
und Ontologie-Mappings) festgestellt werden. Die Erkenntnisse aus den durchge-
fiihrten Analysen bildeten die Basis fiir die weiteren Arbeiten.

Erstens wurde ein neuartiger auf Regeln basierter Ansatz zur Bestimmung aus-
drucksstarker und invertierbarer Diff Evolution-Mappings zwischen zwei Ontolo-
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gieversionen entwickelt. Ein Evolution-Mapping deckt dabei sowohl einfache als
auch komplexe Anderungen ab. Der Ansatz basiert auf einem Match-Mapping zwi-
schen den Ontologieversionen und verwendet Regeln zur Erkennung einfacher so-
wie komplexer Anderungsoperationen. Es konnte theoretisch wie praktisch gezeigt
werden, dass vollstindige Evolution-Mappings sowie deren Inverse eine korrekte Mi-
gration von Ontologieversionen ermoglichen. Die semantisch ausdrucksstarken Diff
Evolution-Mappings bilden zudem die Grundlage fiir die korrekte Anpassung (Mi-
gration) abhingiger Instanzen und Mappings. Gegeniiber bisherigen Losungen zeich-
net sich der Ansatz insbesondere durch seine Flexibilitdt aus und kann damit den
Anforderungen verschiedener Anwendungen gerecht werden. So kann die Menge rele-
vanter Anderungsoperationen nach Bedarf veriindert und ergéinzt werden. Auberdem
besteht die Moglichkeit die zugehdrigen Regeln an die Gegebenheiten verschiedener
Ontologien anzupassen, was eine flexible Anderungsbestimmung ermdoglicht.

Ein zweiter Ansatz thematisierte das bisher noch nicht betrachtete Problem der
Bestimmung &nderungsintensiver bzw. stabiler Regionen innerhalb einer Ontolo-
gie. Dazu wurden die Notation von Ontologieregionen und zugehorige Metriken zur
Beurteilung ihrer Anderungsintensitiit (Stabilitit) eingefiihrt. Der vorgestellte auto-
matisierte Algorithmus erlaubt die Bestimmung (in)stabiler Ontologieregionen auf
Basis veroffentlichter Ontologieversionen in einem vorgegebenen Zeitraum. Dabei
werden die Anderungen zwischen den Versionen betrachtet und mit Hilfe der On-
tologiestruktur dnderungsintensive bzw. stabile Ontologieregionen bestimmt. Somit
konnen Ontologiedesigner die Entwicklung ihrer Ontologie beobachten und beurtei-
len, um beispielsweise kiinftige Arbeiten und Anderungen in Teilen der Ontologie
zu planen und zu koordinieren. Ebenso konnen die Ergebnisse in Entscheidungs-
prozessen Anwendung finden. So konnen beispielsweise Endnutzer von Ontologien
a-priori abschéitzen, ob eine Neuberechnung ihrer Ontologie-basierten Analysen oder
Experimente auf Basis einer neueren Ontologieversion als sinnvoll erscheint oder
nicht. Eine vergleichende Evaluierung anhand zweier grofler Ontologien der Lebens-
wissenschaften zeigte, dass der Algorithmus in der Lage ist instabile sowie stabile
Ontologieregionen automatisiert zu klassifizieren.

9.1.2 Systeme zur Analyse der Ontologieevolution

Die webbasierte Applikation OnEX (Ontology Evolution Explorer) erméglicht einen
benutzerfreundlichen und interaktiven Zugang zu Informationen iiber die Evolution
und Anderungen in Ontologien der Lebenswissenschaften. Nutzer kénnen Ontologi-
en aus ihrem Interessengebiet bzgl. Evolution untersuchen, indem sie beispielsweise
Anderungen an einer Ontologieversion einsehen, welche in einer Analyse oder An-
wendung genutzt werden soll. Somit ist beispielsweise eine Abschitzung des Einflus-
ses von Ontologiednderungen auf Analyseergebnisse moglich oder Kuratoren kon-
nen Informationen aus der Historie von Konzepten in ihre Entscheidungsfindung
mit einbeziehen. OnEX enthilt aktuell 16 Ontologien mit ca. 700 Versionen seit
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2002 und ist unter http://www.izbi.de/onex verfiigbar. Die drei Workflows von
OnEX adressieren verschiedene Nutzerszenarios der Evolutionsanalyse: (1) eine ver-
gleichende quantitative Analyse der Evolution der Ontologien, (2) die Inspektion
von Detailinderungen in der Historie von Einzelkonzepten einer Ontologie und (3)
die semi-automatische Migration von Annotationen auf neuere Ontologieversionen.

Fiir OnEX wurde ein skalierbarer und speichereffizienter Ansatz zur Versionierung
grofser Ontologien vorgeschlagen. Das Versionierungsmodell verwaltet dynamisch al-
le Elemente einer Ontologie (Konzepte, Beziehungen und Attribute) iiber sogenannte
Lebenszeiten (Zeitstempel). Dies ermoglicht die Rekonstruktion einer Ontologie zu
einem beliebigen Zeitpunkt ohne die einzelnen Ontologieversionen separat (redun-
dant) abzulegen. Die Evaluierung des Ansatzes zeigte dessen hohe Speichereffizienz,
da die redundante Speicherung unverédnderter Elemente vermieden wird. Es konnte
eine bis zu n-fache Reduktion des Speicherbedarfs gegeniiber der separaten Speiche-
rung von n Versionen erreicht werden. Die Anfrageperformanz zeigte ebenfalls sehr
gute Ergebnisse, d.h. die angewandte speichereffiziente Versionierung hat keinen
signifikanten Einfluss auf die Ausfiihrungszeit von Anfragen.

9.2 Ausblick

Die in dieser Arbeit vorgestellten Ansitze und Algorithmen mit Fokus auf Ontolo-
gien der Lebenswissenschaften konnen aufgrund ihrer Flexibilitat als Grundlage fiir
erweiterte Ansitze bzw. Systeme dienen. Die Ansédtze sind generisch angelegt und
ermoglichen somit ebenfalls einen Einsatz in anderen Domanen wie beispielsweise
dem Web oder E-Commerce. Zudem koénnen aus den erzielten Analyseergebnissen
Ideen fiir weitere Algorithmen abgeleitet werden. Nachfolgend werden kurz einige
Richtungen fiir kiinftige Arbeiten dargestellt.

Stabilitdt Ontologie-basierter Mappings: Die Analyseergebnisse aus Kapi-
tel [4] zeigten insbesondere hohe Instabilititen in Ontologie-basierten Map-
pings wie Annotation- oder Ontologie-Mappings. Gerade automatisch gene-
rierte Mappings (z. B. durch das Matching von Ontologien oder automatische
Annotationsverfahren) sind von Anderungen in den Ontologien bzw. Instan-
zen betroffen, d. h. Instabilitdten in den Einzelquellen werden in der Regel 1:1
auf abhéngige Mappings {ibertragen. Applikationen oder Analysen, welche auf
diesen Mappings basieren, miissen dann gegebenenfalls mit den vorhandenen
Instabilititen umgehen konnen. In solchen Féllen konnten Algorithmen die
Stabilitdten der Mappings und ihrer Korrespondenzen einschitzen und ent-
sprechend stabile und instabile Korrespondenzen filtern/klassifizieren. Eine
erste Arbeit in dieser Richtung schlagt Metriken fiir die Bestimmung stabi-
ler Korrespondenzen in automatisch erzeugten Ontologie-Mappings vor [116].
Eine weitere Arbeit untersuchte auf Basis der hier vorgestellten Erkenntnis-
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se die Evolution von GO-basierten Annotation-Mappings in einem grofserem
Umfang. Erste vorgeschlagene Metriken nutzen historische Informationen (d. h.
Informationen aus &lteren Versionen) zur Selektion qualitativ hochwertiger An-
notationen in einer aktuellen Version [38]. Jedoch bedarf es kiinftig weiterer
Untersuchungen und Forschung, um Abhéngigkeiten noch detaillierter zu er-
fassen und zu verstehen, z. B. der Einfluss automatischer Match-Verfahren auf
die Stabilitat der erzeugten Ontologie-Mappings.

Effiziente Adaption Ontologie-basierter Mappings unter Evolution: Wie
im Kapitel zu Verwandten Arbeiten festgestellt wurde, existieren derzeit kaum
Ansitze die eine Propagierung von Ontologiednderungen in abhingige Map-
pings ausreichend unterstiitzen. Liegt beispielsweise zwischen zwei Ontologien
ein bereits akzeptiertes Ontologie-Mapping vor kann dieses fiir die Bestim-
mung von Ontologie-Mappings zwischen neueren Versionen der Ontologien
wiederverwendet werden (Reuse). Wird fiir eine oder beide Ontologien ei-
ne neue Version veroffentlicht, miisste das nun veraltete Ontologie-Mapping
angepasst werden, um weiterhin konsistent und aktuell zu sein. Der im Kapi-
tel[f vorgestellte Diff-Algorithmus kénnte zunéchst ein Diff Evolution-Mapping
zwischen der alten und neuen Version einer Ontologie bestimmen. Anschlie-
fend kann auf Basis der erkannten Anderungen eine Adaption des veralteten
Ontologie-Mappings stattfinden. So kénnten u.a. unverdnderte Teile direkt
iibernommen (wiederverwendet) werden. Hingegen erfordern von Anderungen
betroffene Konzepte eine entsprechende Anpassung des Mappings. Neue hin-
zugekommenes Wissen in den Ontologien wie z. B. neu eingefiigte Subgraphen
sollten zur Wahrung der Aktualitdt ebenfalls im adaptierten Mapping abge-
deckt werden.

Einfluss von Evolution auf Analyseergebnisse: Gerade in den Lebenswissen-
schaften werden Ontologien zur Interpretation von Analyseergebnissen aus Ex-
perimenten oder innerhalb statistischer Tests genutzt. Beispiele fiir derartige
Analysewerkzeuge sind u.a. FUNC [102], GoMiner [125] oder GOTree Machi-
ne [126]. Die Ergebnisse basieren auf einer konkreten Version der verwendeten
Ontologie. Dabei finden Anderungen zwischen Ontologieversionen keine Be-
achtung, obwohl Anderungen in den Ontologien héchstwahrscheinlich einen
Einfluss auf die erzeugten Ergebnisse haben. Mit Hilfe des Versionierungsan-
satzes und den Algorithmen zur Bestimmung des Diff bzw. (in)stabiler Ontolo-
gieregionen wére die Grundlage fiir eine mogliche Abschatzung des Einflusses
gegeben. Analyseergebnisse, welche sich auf eine bestimmte Ontologieregion
beziehen, sollten im Falle einer Instabilitiat dieser Region wiederholt werden.
Liegt hingegen eine stabile Region vor, konnen die bisher erzielten Ergebnisse
als giiltig erachtet und iibernommen werden. Jedoch miisste neben der Onto-
logieevolution auch die Evolution weiterer an den Analysen beteiligter Quellen
und Mappings, z. B. Annotation-Mappings, untersucht und deren Einfluss ab-
geschitzt werden.
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KAPITEL 9. ZUSAMMENFASSUNG UND AUSBLICK

Instanz-basierte Bestimmung interessanter Ontologieregionen: Der in die-
ser Arbeit vorgestellte Algorithmus zur Bestimmung dnderungsintensiver On-
tologieregionen bezieht ,nur* Anderungen an der Ontologie selbst ein. Dar-
iiber hinaus kénnten auch Anderungen in Ontologie-basierten Mappings oder
Instanzen mit in die Bestimmung von Regionen einfliefsen. Gerade Verédnderun-
gen in Annotationen geben einen Hinweis darauf, welche Regionen aktuell sehr
stark im Fokus stehen oder eher weniger Verwendung finden. Beispielsweise
werden Publikationen in PubMed® mit Konzepten des MeSH [72] inhaltlich
kategorisiert. Ein angepasster Algorithmus wiirde die Informationen iiber ver-
danderte Annotationen nutzen, um aktuelle bzw. bereits tiefgriindig untersuchte
Forschungsthemen in den Lebenswissenschaften zu lokalisieren. In Wikipedia
ware ein dhnliches Vorgehen denkbar. Die vorhandenen bzw. neu erstellten
Artikel werden je nach Thema und Inhalt bestimmten Kategorien zugeord-
net. Auch hier finden stindige Anpassungen und Verdnderungen statt, welche
einen Hinweis auf aktuelle Themen geben. Zudem wéiren die Informationen
fiir die Koordinierung der Entwicklung des Kategoriensystems der Wikipedia
hilfreich.

Die Ausfiihrungen zu méglichen kiinftigen Arbeiten zeigen, dass noch weitere offene
Probleme existieren. Mit dieser Arbeit wurden erste Beitrdge in Richtung der Evo-
lution von Datenquellen und Mappings in den Lebenswissenschaften geleistet. Die
generischen Algorithmen und Ansétze konnen aufgrund ihrer Flexibilitit als Grund-
lage zur Losung weiterer (noch ausstehender) Probleme Verwendung finden. Dariiber
hinaus ist eine Ubertragung in andere Domiinen als vielversprechend anzusehen.

3%http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed
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Evolution-Trendcharts fiir ausgewéhlte
Ontologien
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ANHANG A. EVOLUTION-TRENDCHARTS FUR AUSGEWAHLTE
ONTOLOGIEN

A.1 Vergleichende Trendcharts

Dieser Abschnitt fasst alle vergleichenden Trendcharts der quantitativen Evolutions-
analyse von Ontologien aus Kapitel [d] zusammen. Jedes Trendchart stellt den Verlauf
der Anzahl der Konzepte iiber die analysierten Versionen dar. Zunéchst wird ein Ver-
gleich zwischen den drei Subontologien der GO présentiert. Anschliefend erfolgt ein
Vergleich zwischen GO und NCI Thesaurus. Die vier anderen Trendcharts zeigen
vergleichend die Evolution in den anderen Ontologien basierend auf deren Grofe:
(1) 10.000< |C] <20.000, (2) 4.000< |C] <10.000, (3) 1.000< |C] <4.000 und (4)
|C'] <1.000 .
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Abbildung A.1: Evolution der drei GO Subontologien
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A.2 Einzelne Trendcharts

Die nachfolgenden Trendcharts zeigen die Evolution jeder untersuchten Ontologie.
In jedem Diagramm wird das Wachstum in der Anzahl der Konzepte gezeigt. Des
Weiteren wird die Anzahl der Anderungen gruppiert nach add bzw. del/toObs pro
Versionswechsel dargestellt.
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Abbildung A.16: Evolution von Sequence Ontology
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Abbildung A.20: Evolution von ProteinProtein Interaction Ontology
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Abbildung A.21: Evolution von FlyBase Controlled Vocabulary
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Abbildung A.22: Evolution von Pathway Ontology
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ANHANG B. REGELBASIERTE ANDERUNGSBESTIMMUNG

B.1 Anderungsoperationen und Inverse

Die nachfolgende Tabelle fasst allen verwendeten Anderungsoperationen sowie deren
Inverse fiir den regelbasierten Diff Algorithmus aus Kapitel [5| zusammen.

’ Anderungsoperation ‘ Inverse Anderungsoperation
addC'(c) delC(c)
delC(c) addC'(c)
mapC(cl, c2) mapC (2, cl)
addR(r) del R(r)
delR(r) addR(r)
mapR(rl,r2) mapR(r2,rl)
addA(a) delA(a)
delA(a) addA(a)
mapA(al,a2) mapA(a2,al)
substitute(cl, c2) substitute(c2, cl)
move(c,c_to,c_ from) move(c,c_ from,c_to)
toObsolete(c) revokeObsolete(c)
revokeObsolete(c) toObsolete(c)
addLeaf(c,C _Parents) delLeaf(c,C _Parents)
delLeaf(c,C _Parents) addLeaf(c,C _Parents)
merge(Source_C,target c) split(target ¢, Source ()
split(source ¢, Target C) merge(Target C, source c)
addSubGraph(c_root,C_Sub) | delSubGraph(c_root,C_Sub)
del SubGraph(c_root,C _Sub) | addSubGraph(c_root,C'_Sub)

Tabelle B.1: Anderungsoperationen und zugehérige Inverse
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B.2 COG Regeln

Die nachfolgenden Tabellen listen alle fiir den vorgestellten Diff Algorithmus verwen-
deten Regeln gruppiert nach ihrem Typ (b-COG, ¢-COG, a-COG). Fiir Konzepte
werden die Variablen a, b, ¢, d und e verwendet. Konzeptmengen werden mit den
Grofbuchstaben A und B gekennzeichnet. Die Variablen r und s bezeichnen Bezie-
hungen zwischen Konzepten, wohingegen p und ¢ Attribute représentieren.

’ 1D ‘ Regel

by ¢ € Opew N Pa(a € Ogq A matchC(a, c))

— createladdC(c)]

by ¢ € Ouq A fa(a € O A matchC(c, a))

— create[delC(c)]

bs a € Oug N b € Opewy N matchC(a,b) Na # b

— create[mapC|(a,b)]

by a € Oug, Opew N matchC(a,a) A 3b(b € Opey A matchC(a,b) A a # b)
— create[mapC/(a, a)]

bs | a € Oudy Opew N matchC(a,a) A 3b(b € Ogg A matchC(b,a) A a # b)
— create[mapC/(a, a)]

be r € Opew N T ¢ O1d

— create[addR(r)]

by r€ Ogg AT §é Orew

— create|delR(r)]

bg 7€ Oug NS € Opew NdelR(1) N addR(S) A Tsource = Ssource/\
Ttarget = Starget A Ttype 7é Stype

— create|mapR(r, s)], eliminate|del R(r), addR(s)]

b9 JUAS Onew A p ¢ Oold

— create|addA(p)]

blO p € Oold /\p ¢ Onew

— create|del A(p)]

bll p € Oold A q € Onew A delA(p) A addA(Q) A Pconcept = QConcept/\

Pname = Qname A Pualue 7£ Qualue
— create[mapA(p, q)], eliminate[del A(p), add A(q)]

Tabelle B.2: Liste aller b-COG Regeln
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] ID \ Regel
c a € Ogg Nb € Opewy N mapC(a,b) A\ a # bA
Ac(c € Opew A mapCla,c) ANb# c) ABd(d € Ogg A mapC(d,b) A a # d)
— create[substitute(a,b)], eliminate[mapC(a, b)]
o | T E€Oug NS E Opey NdelR(1) A addR(S) A Tsource = Ssource/\
Ttarget 7& Starget A Ttype = Stype
— create[move(Tsource, Ttarget Starget) |, €liminate[del R(r), add R(s)]
C3 RS Oold/\q € Onew /\mapA(p7 q) /\pconcept = Gconcept /\pname =" obsolete’ N\
DPname = Gname /\ Pvalue = false’ A Qualue =" true’
— create[toObsolete(peoncept)], €liminate[mapA(p, q)]
Cq JARS Oold/\q € Onew /\mapA(p7 Q) /\pconcept = {concept /\pname =/ ObSOletel/\
Pname = Qname /\ Pualue =" true’ A Qualue =’ fCLlS@I
— create[revokeObsolete(peoncept)], €liminate[mapA(p, q)]
cs a,7 € Opew N addC(a) A addR(r) A a = Tsouree/\
B5(s5 € Onew A addR(s) ANa = Starget)
— create[addLeaf(a, {riarget } )], eliminate[addC(a), addR(r)]
Cé a,m € Ogg A delC(a) N delR(T) A a = Tsource/\
Bs(s € Oyg N delR(s) N a = Starget)
— create[delLeaf(a, {Tiarget })], €liminate[delC(a), del R(r)]
cr a,b € Opg N ¢ € Opeyy N mapC(a,c) AN mapC(b,c) A a # bA
Bd(d € Opewy AmapC(a,d) A c# d) A Pe(e € Opew AmapC (b, e) A c # e)
— create|merge({a}, c¢), merge({b}, c)],
eliminate[mapC(a, ¢), mapC (b, c)]
cs ¢ € Oug N a,b € Opeyy N mapC(c,a) AN mapC(c,b) A\ a # bA
Bd(d € Oyg A mapC(d,a) Ac#d) Afe(e € Ogpa AmapC(e,b) Ac# e)
— create|[split(c, {a}), split(c,{b})],
eliminate|mapC(c, a), mapC(c,b)]
Co a,b € Opew AN B C Opew N addC(a) A addLeaf (b, B) Na € B
— create|addSubGraph(a,{b})], eliminate[addC(a), addLeaf (b, B)]
10 | a,0 € Ogg N B C Ogq NdelC(a) ANdelLeaf(b,B) Na € B
— create|delSubGraph(a, {b})], eliminate[delC(a), del Leaf (b, B)]

Tabelle B.3: Liste aller ¢c-COG Regeln

178




ANHANG B. REGELBASIERTE ANDERUNGSBESTIMMUNG

ID \ Regel ‘

a; a € Opew N A, B C Opew N addLeaf(a, A) AN addLeaf(a, By N A # B
— create|addLeaf(a, AUB)|, eliminate[addLeaf(a, A),addLeaf(a, B)]

as a € OgaNA,BC OgyqNdelLeaf(a, A) NdelLeaf(a, By N A # B
— create|delLeaf(a, AU B)|, eliminate[del Leaf(a, A), delLeaf(a, B)]

as ¢ € Opew N A, B C Ogg AN merge(A,c) Nmerge(B,c) NA# B
— create|merge(A U B, ¢)], eliminate[merge(A, ¢), merge(B, ¢)]

N ¢ € OgaNA, B C Opew N split(c, A) A split(c, By N A # B
— create|[split(c, AU B)|, eliminate[split(c, A), split(c, B)]

as a,b,7 € Opew N A C Opew N addSubGraph(a, A) A addC(b) A addR(r) A
Tsource = @ N\ Ttarget = b

— create[addSubGraph(b, {a} U A)],

eliminate[addSubGraph(a, A), addC(b), addR(r)]

ag a € Opew N A, B C Opew N addSubGraph(a, A) A\ addSubGraph(a, B)A
A#+B

— create[addSubGraph(a, AU B)],

eliminate|addSubGraph(a, A), addSubGraph(a, B)]

ar a,b,7 € Opewy N A, B C Opewy N addSubGraph(a, A)A

addSubGraph(b, B) A addR(r) A Tsource = @ N (Ttarget = bV Tigrger € B)
— createladdSubGraph(b,{a} U AU B)],
eliminate|addSubGraph(a, A), addSubGraph(b, B), addR(r)]

as a,b,17 € Ogg N A C Oyq A delSubGraph(a, A) A delC(b) A del R(r)A
Tsource = @ N\ Ttarget = b

— create[delSubGraph(b, {a} U A)],

eliminate[del SubGraph(a, A), delC(b), del R(r)]

ag | a € OuaNA, B C Opya A delSubGraph(a, A) A del SubGraph(a, B)A
A+#B

— create|delSubGraph(a, AU B)],

eliminate[delSubGraph(a, A), del SubGraph(a, B)]

aro | a, b, € Ogg N A, B C Ogq N del SubGraph(a, A)A

delSubGraph(b, B) A del R(1) A T'source = @ A (Tiarget = bV Tiarger € B)
— create[delSubGraph(b, {a} U AU B)],

eliminate[del SubGraph(a, A), del SubGraph(b, B), del R(r)]

Tabelle B.4: Liste aller a-COG Regeln
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B.3 Diff Algorithmus fiir Beispiel

Dieser Abschnitt zeigt einen Durchlauf des in Kapitel [5| vorgestellten Diff Algorith-
mus auf dem in Abb. dargestellten motivierenden Beispiel. Das Match-Mapping
umfasst die folgenden Korrespondenzen:

e matchC(Drives&Storage, Drives&Storage)

e matchC(Hard Disc Drives, Hard Disc Drives)

e matchC(Optical Disc Drives, Optical Disc Drives)

o matchC(DVD+/-RW, DVD + /-RW)

o matchC(Other, Other)

e matchC(31/2, 31/2)

e matchC(

e matchC(1.8, 1.8)

e matchC(DVD-ROM, Other)
(

e matchC(CD-RW, Other)

Die nachfolgenden Tabellen zeigen wie durch Anwendung der COG Regeln (sie-
he die Diff Evolution-Mappings dif foasic Und dif feompaet bestimmt werden.
Anderungen wurden durch die in Spalte eins gezeigten Regeln erzeugt. Grau hin-
terlegte Anderungen sind nur temporir vorhanden, d.h. sie wurden zwar erzeugt,
es stellte sich jedoch heraus, dass sie von einer komplexeren Anderung abgedeckt
werden. Die entsprechende Regel zur Léschung wird in Spalte drei angegeben. Alle
Anderungen in Tab. gehoren zu dif fyusic. Alle weifl hinterlegten Anderungen
in den Tab. [B.5] [B.6] und [B.7] sind Bestandteil des finalen dif feompace Evolution-
Mapping.
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Erzeugt Erzeugte Anderungsoperation Geldscht
durch durch
Regel Regel
by addC(HD-DVD) Cs

b1 addC (Blu-ray) s

by addC(Notebook)

b1 addC(Solid State Disks) as

by addC'(SLC) Co

by addC(MLCQ) Cy

by addC'(1.3) Cs

by addC'(0.85) Cs

b3 mapC (DVD-ROM,Other) cr

b3 mapC (CD-RW,Other) cr

bs mapC(Other,Other) cr

be add R(HD-DVD,subCatOf,Optical Disc Drives) Cs

be addR(Blu-ray,subCatOf,Optical Disc Drives) Cs

be addR(Notebook,subCatOf,Hard Disc Drives)

be addR(1.8,subCatOf,Notebook) 2

be addR(21/2,subCatOf,Notebook) o

be addR(Solid State Disks,subCatOf,Drives & Storage)

be addR(SLC,subCatOf,Solid State Disks) as

be add R(MLC,subCatOf,Solid State Disks) as

be addR(1.3,subCatOf,SLC) Cs

be addR(0.85,subCatOf, MLC) Cs

b; del R(1.8,subCatOf,Hard Disc Drives) 2

br del R(21/2,subCatOf,Hard Disc Drives) o

by del R(DVD-ROM,subCatOf,Optical Disc Drives)

b; del R(CD-RW,subCatOf,Optical Disc Drives)

Tabelle B.5: Anwendung der b-COG Regeln fiir motivierendes Beispiel

181



ANHANG B. REGELBASIERTE ANDERUNGSBESTIMMUNG

Erzeugt Erzeugte Anderungsoperation Geldscht
durch durch
Regel Regel
2 move(1.8,Hard Disc Drives,Notebook)

2 move(21/2,Hard Disc Drives,Notebook)

Cs addLea f(HD-DVD,{Optical Disc Drives})

Cs addLea f (Blu-ray,{Optical Disc Drives})

Cs addLeaf(1.3,{SLC}) Co

Cs addLeaf(0.85,{MLC}) C9

cr merge({DVD-ROM},Other) as

cr merge({CD-RW},Other) as

cr merge({Other},Other) as

C9 addSubGraph(SLC,{1.3}) as

Co addSubGraph(MLC,{0.85}) as

Tabelle B.6: Anwendung der c-COG Regeln fiir motivierendes Beispiel

Erzeugt Erzeugte Anderungsoperation Geldscht
durch durch
Regel Regel

as merge({DVD-ROM,CD-RW },Other) as

as merge({DVD-ROM,CD-RW,Other},Other)

as addSubGraph(Solid State Disks,{SLC,1.3}) ag

as addSubGraph(Solid State Disks,{MLC,0.85}) ag

ag addSubGraph(Solid State Disks,{SLC,1.3,MLC,0.85})

Tabelle B.7: Anwendung der a-COG Regeln fiir motivierendes Beispiel
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