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Abstract:Forscher in den Lebenswissenschaften sind tdglich mit den Problemen im
Umgang mit riesigen Mengen heterogener und verteilter Daten konfrontiert. Oftmals
ist es nicht moglich, komplexe Informationsbediirfnisse mit Hilfe von nur einer ein-
zigen Datenquelle zu beantworten, sondern nur durch Kombination von Wissen aus
verschiedenen Datenquellen. In diesem Beitrag stellen wir die Information Work-
bench vor: eine kollaborative Informations-Management-Plattform, welche die Inte-
gration heterogener strukturierter und unstrukturierter Daten unterstiitzt, eine einheit-
liche Sicht auf diese Daten bietet und somit quelliibergreifende Suche iiber den gesam-
ten Datenbestand ermdoglicht. Die flexible und erweiterbare Benutzeroberfldche der In-
formation Workbench erlaubt die datenabhingige Anzeige zusitzlicher Informationen
zu gespeicherten Datenelementen. In diesem Beitrag demonstrieren wir den Einsatz
der realisierten Ansitze, insbesondere hinsichtlich Datenintegration, Suchfunktiona-
litdt und Datenprisentation in der Doméne der Lebenswissenschaften.

1 Motivation

Die Verwaltung, Speicherung und Verarbeitung digitaler Daten in den Lebenswis-
senschaften stellt Entwickler von Informations-Management-Systemen vor grof3e Pro-
bleme. Die Daten, welche von Wissenschaftlern im Rahmen von Experimenten erzeu-
gen, sind in hohem Malle heterogen. Arbeiten mehrere Wissenschaftler gemeinsam
mit einem solchen System und erzeugen diese die anfallenden Daten nicht nach ge-
meinsamem Schema trigt dies weiter zur Heterogenitit des Datenbestandes bei.

Hinzu kommt die Tatsache, dass auch offentlich zugingliche Datensétze selten
nach einem gemeinsamen Schema entworfen und erzeugt wurden. Es wird ein Werk-
zeug bendtigt, welches eine gemeinsame Sicht auf die Daten ermdglicht. Dies gibt
Forschern die Moglichkeit, Daten aus verschiedenen Datenquellen gleichzeitig und
integriert zu nutzen. Diese Integration sollte transparent fiir die Benutzer sein, d.h. die
Interaktion mit den integrierten Daten soll genau so von statten gehen wie mit einem
einzigen Datensatz.

Die Information Workbench ist in der Lage, grole Datenbestinde zu verwalten,
unabhiéngig davon ob diese Daten in strukturierter oder unstrukturierter Form vorlie-
gen. Sie erlaubt den Benutzern, Daten zu verdndern oder neu zu erzeugen, bereitet
relevante Informationen sinnvoll auf und gibt dem Benutzer die Moglichkeit, den Da-
tenbestand zu explorieren, also sich von einem Datenelement aus zu verwandten Ele-
menten durch den Datengraphen zu bewegen. Eines der wichtigsten Merkmale der
Information Workbench ist die Unterstiitzung fiir verschiedene Arten der Suche. Je
nach Art des Informationsbediirfnisses und nach Fahigkeiten des Benutzers bieten
sich bestimmte Suchparadigmen an. Das Spektrum der umgesetzten Arten der Su-
che reicht von einer Volltext-Suche iiber die strukturierten und unstrukturierten Daten



iiber formular-gestiitzte Suche, die den Benutzer bei der Formulierung strukturierter
Anfragen unterstiitzt, bis hin zu Anfragen in einer strukturierten Anfragesprache.

Fiir die Datenintegration und Wissensreprésentation baut die Information Work-
bench auf den Standards des Semantic Web und Linked Data auf, welche wir im Fol-
genden kurz einfiihren.

2 Grundlagen

In diesem Abschnitt stellen wir grundlegende Konzepte wie das Resource Des-
cription Framework (RDF) — das Standard-Datenmodell des Semantic Web — und die
Linking Open Data Initiative (LOD) vor.

Das Resource Description Framework Das im Kontext des Semantic Web
wichtigste Datenmodell ist das Resource Description Framework (RDF), welches vom
World Wide Web Consortium (W3C) standardisiert wurde'. Ein RDF-Datenbestand
besteht aus so genannten Statements. Ein Statement besteht aus einem Subjekt, einem
Pridikat und einem Objekt. Das Subjekt ist hierbei ein Datenelement, eine so genann-
te Entitit, das Objekt ist entweder eine weitere Entitit, welche mit dem Subjekt in
Beziehung steht, oder ein das Subjekt beschreibender Datenwert. Das Prédikat be-
schreibt die Art der Beziehung, in der Subjekt und Objekt stehen. Subjekt und Objekt
eines solchen Statements konnen als Knoten im Datengraphen angesehen werden, das
Pradikat als die verbindende Kante. Da die gleiche URI in verschiedenen Statements
als Subjekt oder als Objekt benutzt werden kann definiert eine Menge von Statements
einen gerichteten Datengraphen. Ein solcher Datengraph kann mit Hilfe von formalen
Anfragesprachen angefragt werden.

Linked Open Data Die Idee hinter Linked Open Data (LOD) ist die Mdglichkeit
der Vernetzung verschiedener, eigenstiandiger RDF-Datensitze, indem URIs aus an-
deren Datensitzen benutzt werden. Betrachtet man zwei solcher Datensitze aus einer
integrierten Sicht, so ergidnzen sich diese zu einem gesamtheitlichen Bild. Auf Ba-
sis dieser Idee ist es moglich, bestehende Daten um bestimmte Aspekte zu erweitern.
Enthélt beispielsweise ein Datensatz Informationen iiber chemische Reaktionen sowie
die an den Reaktionen beteiligten chemischen Verbindungen und ein weiterer Daten-
satz Detailinformationen iiber diese chemischen Verbindungen, so gibt eine integrierte
Sicht auf beide Datensitze dem Benutzer die Moglichkeit. fiir eine chemische Verbin-
dung sowohl alle Reaktionen, an denen diese Verbindung beteiligt ist, als auch weitere
Informationen wie Schmelzpunkt, Molekiilmasse oder Toxizitét gleichzeitig einzuse-
hen und zu analysieren.

Bio2RDF Das Bio2RDF-Projekt(BNT'08] hat zum Ziel, Daten die in der Domiine
der Bioinformatik erzeugt wurden in das RDF-Format zu iiberfiihren, um sie dann als
Teil des LOD-Projektes zu verdffentlichen. Hierzu bietet Bio2RDF Werkzeuge an,
die es Wissenschaftlern ermoglichen, ihre Daten mit bereits existierenden Bio2RDF-
Daten abzugleichen, und in die bestehende Linked Open Data Umwelt einzupflegen.

3 Szenario

In diesem Abschnitt sollen anhand eines Beispielszenarios die Anforderungen an
ein Informationsmanagement-System, das Einsatz in der Domine der Lebenswissen-
schaften findet, erldutert werden.

Ein Wissenschaftler in einem Pharmaunternehmen, der auf der Suche nach einem
Heilmittel oder einem Impfstoff gegen das HIV-Virus ist, versucht die HIV-Infektion
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zu unterbinden, indem er den Prozess der Ansteckung unterbricht. Der Forscher ver-
sucht dies zu erreichen, indem er dem Organismus fiir eine fiir die Ansteckung not-
wendige Reaktion notwendige Katalysatoren entzieht.

Um eine Ubersichtsseite iiber den HIV-Infektionsprozess sowie alle in dessen Ver-
lauf statttfindenden chemischen Reaktionen zu erhalten, muss dem Wissenschaftler die
Moglichkeit gegeben werden, eine strukturierte Anfrage auszuwerten. Da dem Benut-
zer die genaue Struktur der geladenen Daten unter Umsténden nicht bekannt ist, muss
er bei der Formulierung dieser Anfrage unterstiitzt werden. Der Wissenschaftler fin-
det so heraus, dass sehr friih im Prozess eine Umformung der Ribonukleinsdure (RNA)
stattfindet. Nachforschungen iiber diese Reaktion ergeben, dass das Protein Xeroderma
Pigmentosum B (XPB) ein fiir die Reaktion notwendiger Katalysator ist. Durch Ex-
perimente verifiziert der Wissenschaftler, dass der Gesamtprozess durch Entzug von
XPB unterbrochen werden kann. Er notiert eine Beschreibung der Durchfiihrung sei-
ner Experimente sowie deren Ergebnisse und speichert sie in der Datenbank, sodass
andere Mitarbeiter diese einsehen konnen, um das gleiche Experiment nicht wieder-
holen zu miissen.

Nun versucht der Wissenschaftler weitere Informationen iiber das Protein XPB zu
finden. Hierzu miissen Volltextsuch-Anfragen unterstiitzt werden, die ihm bei einer Su-
che nach dem Schliisselwort “XPB* Ergebnisse sowohl aus den strukturierten als auch
den unstrukturierten Teilen der Daten liefern. Zusitzlich sollen weitere Informationen
tiber Medikamente, welche dieses Protein enthalten, und eine Liste der Reaktionen,
an denen XPB beteiligt ist, geliefert werden. Der Forscher findet so heraus, dass XPB
fiir viele im menschlichen Korper ablaufende DNA- und RNA-Reparatur-Vorginge
notwendig ist. Er sucht mit Hilfe eines Suchformulars nach chemische Verbindun-
gen mit dhnlichen chemischen Eigenschaften wie XPB, die als Ersatzstoff in diesen
Reparatur-Prozessen dienen konnten. Das Ergebnis dieser Anfrage wird mit Hilfe von
Diagrammen visualisiert, was einen direkten analytischen Vergleich der gefundenen
Verbindungen erlaubt. Da die Menge der so gefundenen Stoffe sehr grof3 ist, muss
dem Benutzer die Moglichkeit gegeben werden, diese Menge auf eine Teilmenge ein-
zuschrinken, die gemeinsame strukturelle Eigenschaften haben.

Der Wissenschaftler findet auch auf diesem Wege keine geeigneten Ersatzstoffe.
Da die voraussichtlichen Nebenwirkungen eines Entzuges von XPB aus dem System
zu gravierend wiren muss der Wissenschaftler ausgehend von der Ubersicht iiber alle
Reaktionen im Rahmen des Infektionsprozesses von neuem mit der Suche nach aus-
sichtsreichen Reaktionen, welche unterbunden werden konnten, beginnen.

Zusammenfassend stellt die Suche nach Informationen zur Losung von Pro-
blemen in den Lebenswissenschaften hohe Anforderungen an ein Informations-
Verwaltungs-System in den Bereichen der transparenten Datenintegration, der Da-
tenquellen tibergreifenden Suche und Analyse sowie der Datenmanipulation und -
annotation.

4 Information Workbench

Die Information Workbench ist eine Plattform fiir die kollabarative Verarbeitung
von Informationen. Dabei werden insbesondere die folgenden Prozesse in der Interak-
tion mit den Informationen unterstiitzt:

o Integration von heterogenen und verteilten Informationsquellen,

e Erzeugung von Informationen durch den Endnutzer, z.B. in Form von wiki-
basierter Dokumentation and Annotation,

e Browsing und Navigation iiber die aggregierten Informationen,

e Visualisierung von und Interaktion mit den Informationen tiiber eine Vielzahl
von Widgets,

o Integrierte Suche und Exploration,

e Verwaltung von Provenance, d.h. Daten iiber die Herkunft der Informationen.
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Abbildung 1: Die Entitét Koffein

In diesem Beitrag sollen die Fahigkeiten der Information Workbench hinsichtlich
der Datenintegration und der verschiedenen Arten der Suche und Exploration niher
erldutert werden.

4.1 Datenintegration

Die Information Workbench ist in der Lage, sehr grole Mengen von Daten zu inte-
grieren. Neben der Moglichkeit der zentralisierten Integration, bei der die Datensitze
in eine (lokale) Datenbank geladen werden, ist es alternativ moglich, auf verteilte Da-
tenquellen foderiert zuzugreifen. Dies hat den Vorteil hat, dass neue Datenquellen ein-
fach integriert und wieder entfernt werden konnen. Die restlichen Datenquellen blei-
ben davon unberiihrt.

Eine dritte Moglichkeit ist das Einbinden von entfernten Datenquellen {iber einen
SPARQL-Endpunkt. Dies stellt den leichtgewichtigsten Integrationsmechanismus dar,
da lokal keinerlei Verdnderungen vorzunehmen sind, und das Einbinden und wie-
der Entfernen aus der Datenbank-Foderation somit sehr schnell und einfach geht.
Die Information Workbench erlaubt beliebige Kombinationen dieser drei Integrati-
onsmoglichkeiten. Eine Performance-Analyse der verschiedenen Moglichkeiten der
Datenintegration wurde in [HMZ10] durchgefiihrt. Sowohl zur lokalen Datenspeiche-
rung als auch fiir die Foderierung wird das Sesame-Framework benutzt*.

Abbildung 1 zeigt exemplarisch die Detailseite fiir die Verbindung Koffein. Sie
stellt in verschiedenen Widgets die aggregierten Daten aus den Datenquellen integriert
dar: Der integrierte Datengraph zeigt strukturierte Daten und Relationen zwischen den
Entitéten, ein (semantisches) Wiki-Widget ermoglicht Zugriff auf semi- und unstruk-
turierte Informationen. Widgets fiir chemische Verbindungen zeigen automatisch die
chemische Struktur der Substanz. Die Auswahl geeigneter Widgets erfolgt automa-
tisch in Abhéngigkeit vom Typ der Entitét.

4.2 Suchparadigmen

Eine der groften Stirken der Information Workbench ist die Unterstiitzung
sehr unterschiedlicher Suchparadigmen fiir verschiedene Arten von Informations-
bediirfnissen, angefangen von einfacher Volltextsuche iiber Formular gestiitzte Suche
bis hin zur Unterstiitzung von SPARQL als strukturierte Anfragesprache[TMH10]. Im

Zhttp://www.openrdf.org



Folgenden sollen die Suchparadigmen detailliert vorgestellt und hinsichtlich ihrer Eig-
nung fiir verschiedene Informationsbediirfnisse bewertet werden.

Hybride Suche: Die Information Workbench unterstiitzt Volltextsuche sowohl auf
den strukturierten RDF-Daten, als auch auf den unstrukturierten textuellen Daten, wel-
che fiir jede Entitét gespeichert werden konnen. Die Volltextsuche arbeitet Entitts-
zentriert, d.h. Ergebnisse einer Volltextsuche sind Entitéten, bei denen die gesuchten
Worter in die Entitidt beschreibenden Attributen oder im assoziierten unstrukturier-
ten Teil der Daten vorkommen. Die Ergebnisse werden nach Relevanz beziiglich der
Suchworter geordnet. Desweiteren hat der Benutzer die Moglichkeit, das Ergebnis
einer solchen Suche mit Hilfe dynamisch aus den strukturierten Daten erzeugter facet-
tierter Suche weiter zu verfeinern. Volltextsuche bietet einen sehr einfachen Zugang
zu den Daten, auch fiir Benutzer die mit analytischen und strukturierten Suchverfahren
wenig vertraut sind, oder keinerlei Kenntnis iiber die Struktur und das Schema der un-
terliegenden Daten haben. Daher kann die Volltextsuche ein geeigneter Einstiegspunkt
beim Arbeiten mit neuen, unbekannten Daten sein, um sich einen schnellen Uberblick
zu verschaffen und um Einstiegspunkte in den Datengraphen zu finden, von denen aus
die Daten weiter exploriert werden konnen.

Fiir die Realisierung der Volltextsuche wurde die Apache Lucene Bibliothek, eine
Java-basierte Volltext-Engine, benutzt’. Sowohl der RDF-Graph als auch alle Wiki-
Seiten werden indexiert und mit einer Entitit assoziiert.

Ein Beispiel hierfiir wére die Suche nach einem sehr allgemeinen Schliisselwort
wie “drug", um sich einen schnellen Uberblick iiber Medikamente und verwandte Da-
ten zu verschaffen. Der Benutzer kann sich dann einige Ergebnisse anschauen, und
sich so einen genaueren Uberblick iiber die verfiigbaren Daten und deren Struktur ver-
schaffen, um dann in der Lage zu sein, prizisere Anfragen zu formulieren, oder direkt,
unterstiitzt durch facettierte Suche, die Ergebnismenge auf fiir ihn interessante Teile
der Gesamtmenge einzuschrinken.

Expressive Suche ohne Schemakenntnisse: Die Information Workbench un-
terstiitzt die RDF-Anfragesprache SPARQL in vollem Umfang. SPARQL ist eine de-
klarative Anfragesprache, welche in ihrer Struktur Anfragesprachen anderer Daten-
modelle, wie zum Beispiel SQL, dhnelt. Diese Art der Suche lisst eine in hochstem
Malle prizise Formulierung von Anfragen zu, welche zu sehr exakten Ergebnissen
fiihren. Allerdings kann vom Endnutzer nicht erwartet werden, dass er Erfahrung im
Umgang mit komplexen Anfragesprachen hat. Desweiteren ist fiir das Formulieren
korrekter SPARQL-Anfragen detailliertes Wissen iiber das Schema der Daten notwen-
dig. Auch dies ist bei Benutzern von Informationsmanagement Systemen nicht zwin-
gend der Fall. Daher bietet die Information Workbench verschiedene Moglichkeiten,
um den Benutzer bei der Formulierung solcher Anfragen zu unterstiitzen. Diese rei-
chen von einer formular-gestiitzten Suche, welche dazu geeignet ist, hdufige und somit
wahrscheinliche Arten von Anfragen zu formulieren, bis hin zur Interpretation von
Schliisselwortern, bei der versucht wird eine untrukturierte Eingabe des Benutzers
in eine konkrete strukturierte Anfrage zu iibersetzen und diese auszuwerten. Hierzu
wird ein Strukturindex verwaltet, welcher es ermoglicht Schliisselworter auf Knoten
des RDF-Graphen zu matchen und durch eine Graph-Exploration verbindende Subgra-
phen zu finden, welche Datenelemente fiir alle Schliisselworter enthalten. Theoretische
Grundlagen dieses Verfahrens konnen in [TWRC09] nachgelesen werden.

Auch bei diesen Arten der Suche ermdéglicht die Information Workbench zusétzlich
das Verfeinern der gefundenen Ergebnisse durch facettierte Suche.

Ein Beispiel hierfiir ist die Suche nach allen Entititen vom Typ “Compound*, zu-
sammen mit ihrem Schmelzpunkt und ihrer chemischen Formel. Der Benutzer hat
verschiedene Moglichkeiten um zum gesuchten Ergebnis zu gelangen: Entweder er

3http://lucene.apache.org/java/docs



formuliert selbst eine SPARQL-Anfrage, oder er erzeugt mit Hilfe eines Suchformu-
lars durch Eingabe des Typs “Compound”, eine Liste aller chemischen Verbindungen
und wihlt zusitzlich aus der Liste der Eigenschaften die angezeigt werden sollen die
gewlinschten Attribute “meltingPoint” und “chemicalFormula®, oder er gibt die An-
frage “compound meltingpoint formula“ ein und lésst diese als strukturierte Anfrage
interpretieren. All diese Wege fiihren zum gleichen Anfrageergebnis, welches dann
weiter verfeinert werden kann, beispielsweise auf Elemente, deren Schmelzpunkt in
einem vorgegebenen Intervall liegen.

Suche nach chemischen Verbindungen: Speziell fiir Anwendungen in
Chemie-affinen Dominen wie den Lebenswissenschaften wurde die Information
Workbench mit einem Suchinterface fiir chemische Verbindungen ausgestattet. Hier-
bei hat der Benutzer die Moglichkeit, ein Molekiil zu zeichnen und nach diesem Mo-
lekiil in der Datenbank zu suchen. Hierzu wird die SMILES-Codierung der gezeich-
neten Struktur berechnet und mit Eintrdgen in der Datenbank verglichen.

Dieses Interface ist sehr speziell und dominenspezifisch. Es findet genau dann An-
wendung, wenn dem Benutzer die Struktur einer gesuchten chemischen Verbindung
bekannt ist, er aber deren Namen nicht kennt. Eine Suche nach Sub- oder Superstruk-
turen wire an dieser Stelle ebenfalls denkbar.

5 Schluss

In diesem Beitrag haben wir die Information Workbench als Plattform fiir die Ver-
waltung von Informationen in den Lebenswissenschaften vorgestellt, der Fokus lag
dabei auf Aspekten der Informationsintegration und neuen Paradigmen der Suche.

Zur Zeit wird die Information Workbench in Fallstudien von Forschungsprojekten
(z.B. CollabCloud*) eingesetzt. Um die Verbreitung zu erhdhen und einfache Erweite-
rungen zuzulassen, wird der Kern der Information Workbench als Open Source Projekt
entwickelt’. Die Erweiterung des Kerns ist iiber ein SDK einfach moglich, so kénnen
neue Datenquellen iiber zusitzliche Provider oder neue Widgets zur Visualisierung
und Interaktion integriert werden. Die Entwicklung von kommerziellen Erweiterungen
und Produkten ist moglich und geplant. Ein 6ffentlicher Demonstrator der Information
Workbench mit freien Datensétzen aus den Lebenswissenschaften ist zuginglich unter
http://iwb.fluidops.com/index_ls.html.
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