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Santrauka

Siame darbe pristatomos semantinio tinklo ir ontologijy technologinés galimybés, kurios, pri-
taikius atitinkamus programinius modulius, leidZia interpretuoti duomenis ir daryti i§vadas ne tik
Zmogui, bet ir kompiuteriui. ApZvelgiami tokio tinklo veikimo principai bei panaudojimo gali-
mybés globaliame semantiniame tinkle. Sio darbo tikslas panaudoti semantinio tinklo ir ontologi-
ju technologijas farmacijos srityje. Analizuojamos jau jgyvendintos specifiniy sric¢iy ontologijos,
pritaikyti metodai jas projektuojant ir jgyvendinat. Aprasomi ir sukuriami metodai, leidZiantys
vykdyti paieSka farmacinés srities ontologijoje konkreciy vaisty kontekste. Sukuriamas ir apraSo-
mas prototipas, vykdantis informacijos paieska konkreciy vaisty kontekste arba pagal atitinkamus
parametrus nustatant reikalingus vaistus. Ivertinamas modelio funkcijy vykdymo sudétingumas.
ApZzvelgiamos tobulintinos vietos ir ateities darby gaireés.

Raktiniai ZodZiai: semantinis tinklas, ontologijos, tripletai, OWL, RDF.



Summary
Research of a Method of Ontology-based Drugs Recommendation

This thesis presents the possibilities of the semantic network and ontological technologies, that
if applied with certain software modules, could allow not only human beings but also computers
to interpret data and come up with relevant conclusions. It examines the principles of how such
network operates and what possibilities it could o er if it is used in the global network. The thesis
aims to showcase how the semantic network and ontological technologies can be used in the field
of pharmaceutics. First, the paper reviews some cases of applied ontologies in other fields and ana-
lyses the methods used in their development and application. Following that, this work discusses
the methods that could be implemented in the field of pharmaceutics, particularly focusing on how
it could allow to conduct the search of specific medicines. Furthermore, it describes the prototype
that is specifically created in order to run the information search in the context of particular me-
dicine or following certain parameters to identify required medicine. Besides, the paper evaluates
how complex the performance of the model function is and identifies the areas for improvement
and its possible applications in the future.

Keywords: Semantic web, ontologies, Triples, RDF, OWL.



Ivadas

Kiekvienais metais farmacinéje pramonéje patvirtinama apie 50 [34] naujy vaistiniy prepara-
ty. Sie vaistai gali turéti naujas chemines savybes bei naujas nepageidaujamas saveikas su kitais
vaistais. Todél patvirtinus vaistus, reikia atnaujinti ir vaisty, su kuriais atsiranda Salutiniai povei-
kiai, informacija. Vien Lietuvoje egzistuoja apie 4000 skirtingy vaisty raiSiy[2]. Todeél patvirtinus
nauja vaistinj preparata (Lietuvoje), reikia atnaujinti informacija su kity 4000 vaisty informacija,
jei egzistuoja kokia nors tarpusavio reakcija.

Remiantis 2015 mety statistikos duomenimis, Lietuvoje buvo parduota 72 332 200 farmaciniy
preparaty[2]. StatistiSkai, vienam Zmogui per metus teko apie 24 vaistinius preparatus (2015m.
Lietuvoje buvo apie 2 921 000 gyventoju). Tai yra didelis vaisty kiekis, tenkanc¢iy vienam Zmogui.
Daznai vienu metu vartojamas ne vienas medikamentas, o tai didina nepageidaujamy Salutiniy
poveikiy reakcijy tikimybg. Taip pat keliy vaisty vartojimas vienu metu gali biti neveiksmingas
ar apskritai negalimas. Pavyzdziui, vartojant geleZies papildus maZakraujystés gydymui, kartu
negalima vartoti kalcio ar cinko, nes kalcis ar cinkas Zenkliai mazina geleZies absorbcija. Tarp Siy
papildy vartojimo, rekomenduojama daryti maziausiai dviejy valandy pertrauka[2].

Informacijos apie vaistus teikimui egzistuoja sistemy, gebanciy atlikti paieSka pagal dominan-
¢ig informacija. VVKT egzistuojanti paieSka vykdoma pagal medikamento pavadinima, veikliaja
medZiaga, ATC koda ir pana$ia informacija, leidZia gauti informacija apie konkrety vaista, gauti Siy
vaisty informaciniy lapeliy informacija. TaCiau vykdyti vaisty palyginima keliy vaisty kontekste ar
vykdyti paieska apribojant pagal medZiagas, kurios turéty arba neturéty egzistuoti vaisty sudétyje,
tokios paiesSkos sistemos Siai dienai nepavyko rasti.

Sio darbo tikslas yra sukurti vaisty rekomendavimo informacinés sistemos prototipinj mode-
li, kuris gebéty panaudoti vaisty ontologijos semantini tinkla paieskai konkreciy vaisty kontekste,
taip pat iSanalizuoti keliy vaisty tarpusavio saveika, atlikti paieSka pagal vaisto sudedamasias me-
dZiagas bei eliminuoti tuos vaistus, kuriuose egzistuoja nepageidaujamy sudétiniy daliy. Tiklsui
pasiekti, keliami Sie uzdaviniai:

* Sukurti ontologija, kuri apraso vaisty informacija. Talpina vaisty sudéti, ATC vaisty klasi-
fikacijos duomenis, farmacing forma, ar vaistas yra receptinis, kokios vaisto indikacijos bei
kontraindikacijos, Salutiniai poveikiai, kas yra vaisto gamintojas;

Uzpildyti vaisty ontologija testiniais duomenimis pagal VVKT teikiamg informacija;

Sukurti sistemos modelj, gebantj atlikti semantinés agregacijos uzklausas;

Sukurti prototiping vartotojo sasaja;

* Jvertinti prototipo galimybes ir tobulintinas vietas.

Sukurtu sistemos modeliu galés naudotis paprasti vaisty vartotojai, kurie ripinasi savo sveika-
ta. Vartotojai galés pasitikrinti ar vaistai tarpusavyje neturi nepageidaujamy saveiky, jeigu varto-
jama daugiau nei vienas vaistinis preparatas. Taip pat neretai pasitaiko netoleravimas specifinéms
meZiagoms, kurios gali biti naudojamos vaisto sudétyje. Vartotojas, Zinodamas, kokia veiklioji
medziaga veikia slopina/gydo jo tuometini negalavima, ir Zinodamas, kokio komponento negali
buti sudétyje, naudodamasis prototipine sistema gali atrasti jam tinkama vaistini preparata.

Sistemos modelis taip pat gali biiti naudojamas elektroninéje farmacijos prekyboje. Pavyzdziui,
vartotojui susidéjus vaistus i internetinj krepseli, patikrinti, ar krepSelio turinys neturi tarpusavyje



nepageidaujamy saveiky. Jeigu saveikos aptinkamos—atitinkamai informuoti vartotoja apie krep-
Selio turinio nustatytas nepageidaujamas reakcijas ar rekomendacijas, kaip vaistus vartoti, kad biity
kuo saugiau vartoti iSsirinktus vaistus.

Taip pat sistema galéty naudotis gydytojai ar vaistininkai, skirdami pacientams vaistus. Ypa-
tingai tinkama informaciné sistema gydytojams, kai pacientui skiriama ar pacientas jau vartoja ne
vieng vaistini preparata, o skiriamas vaistas yra pakankamai retai pasitaikantis gydymo praktiko-
je, kad jo savybeés biity isimintos dél dazno naudojimo. Gydytojas ar vaistininkas sistemoje galés
pasitikrinti ar skiriamas vaistas tinkamas pacientui. Sistema palengvinty darbg gydytojui ar vais-
tininkui, jam nereikeéty tiek atsiminti veikliyjy medziagy ir kokias ligas/negalavimus veikliosios
medZiagos veikia. Tokiu budu galimai sumazinama ZmogiSkosios klaidos rizika.

[ modeli suvedus vaisty pavadinimus, kurie jau vartojami ir norima pradéti vartoti naujus vais-
tus, atlickama paieSka SPARQL uZklausy kalbos pagalba vaisty ontologijoje ir pateiktuose rezul-
tatuose vartotojas gali matyti ar vaistai suderinami, ar néra per didelis veikliyjy medziagy sustip-
réjimas, ar pradéjus vartoti naujus vaistus nepadidés Salutinio poveikio rizika. Sistemos modelio
veikimo principas atvaizduojamas 1 pav., kuriame vartotojas jvedgs vaisto/keliy vaisty pavadini-
ma, gauna apie vaistus dominancia informacija. Paveikslélyje matoma struktiira susideda i§ dviejy
etapy. Tai buty duomeny surinkimas ir rezultaty gavimas. Duomeny surinkimo etape surenkami
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1 pav. Informacinés sistemos veikimo principas

vaisty informaciniai lapeliai VVKT][2] internetiniame puslapyje. Duomenys sunorminami ir suve-
dami i ontologijoje numatyta struktira. Pagal numatytas taisykles [24], duomenys suimportuojami



1 vaisty ontologija. Rezultaty gavimas.Vartotojas per vartotojo sasajos prototipg pasirenka paieSkos
metoda ir jveda praSomg informacija. Pasirinktas metodas vykdo SPARQL uzklausg semantiniame
tinkle (vaisty ontologijoje) ir metodas grazina ontologijoje aptikta vaisto informacija. ISskaiCiuotas
rezultatas graZinamas vartotojui.

Sio darbo struktiira yra: 1 skyrius. Susijusiy darby analizé—apZvelgtos technologijos, ku-
rios pasirinktos igyvendinti informacinés sistemos modeli. Taip pat apZvelgta kas yra ontologija ir
semantinis tinklas bei jy savybeés, kaip jie koreliuoja tarpusavyje, SPARQL uzklausy kalbos ypa-
tybes. Apzvelgiamos igyvendintos ontologijos, kokie metodai pasirinkti jgyvendintant su vaistais
susijusias ontologijas. 2 skyrius. ApraSoma ontologijos struktiira formaliaja kalba. Taip pat ap-
raSomos ontologijy modeliavimo galimybés, apraSomi metodai, skirti vaisty informacijos paieskai
farmacinés srities ontologijoje. 3 skyrius. ApZvelgiamas ontologijy projektavimo metodas, apra-
Soma jgyvendinta farmacinés srities ontologija, uzpildymas duomenimis. Aprasomas igyvendintas
sistemos prototipas. 4 skyrius. [vertinamas uzklausy vykdymo sudétingumas semantiniame tinkle.



1. Susijusiy darby analizé

Metody igyvendinimui buvo pasirinkta ontologijy ir semantinio tinklo koncepcija. Semantinis
tinklas ir ontologijos yra technologiné sritis, skirta susieti duomenis prasmingais (semantiniais)
rySiais. Taip atsiranda galimybé vykdyti paieSka globaliame interneto tinkle ne tik pagal raktinius
Zodzius, kaip yra dabar didZiojoje dalyje duomeny internete pagal Web 2.0 standartus[6], bet ir
pagal prasmg(Web 3.0 [6])[8, 33]. Semantinio tinklo duomeny modelis leidZia perskaityti, suprasti
ir interpretuoti duomenis ne tik informacijos ieSkan¢iam Zmogui, bet ir sudaryti taip, kad ta gali
padaryti ir programiniai agentai ar kiti programinia moduliai.

Pradéjus analizuoti semantinio tinklo koncepcija, gretimai teikiama informacija ir apie onto-
logijas. Daznai néra aiSku, kaip Sie terminai tarpusavyje siejasi. Kodél ieskant informacijos apie
vieng dominantj Saltini, daZnai paraleliai pateikiama ir apie kita. Todé¢l Siame skyriuje aptariami
ontologijy ir semantinio tinklo terminai bei jy tarpusavio saveika.

1.1. Semantinis tinklas ir jo savybeés

Nors vieningo apraSymo, kas yra semantinis tinklas, néra, taiau apibréZimy koncepcija panasi.
Semantinio tinklo apibréZima galima i$skaidyti i dvi sagvokas[14], t.y. a) semantinis karkasas (angl.
framework), kuris reprezentuoja duomeny prasme, ir b) kurio duomenys yra internete ir daZniausiai
naudojami tiesioginei paieskai internete. Literatiiroje dazniausiai analizuojama pirmoji savokos
dalis, ir daZnai antroji savokos dalis neakcentuojama. IS kitos perspektyvos Zilrint, semantinj
tinkla galima ivardinti kaip ivairiy sri¢iy ontologiju sajunga i viena dideli duomeny tinkla, kuris
vadinamas globali duomeny baz¢[13] internete. Semantinis tinklas taip pat yra RDF grafas [33],
kur duomeny virStnés atvaizduoja narius, o krastai atvaizduoja prasmingus rysius tarp Siy nariy.
Zidrint i§ standartizavimo pusés—semantinis tinklas yra tam tikry standarty rinkinys[16], kuris
yra geriausia praktika dalintis duomenimis ne tik Zmonéms, bet ir programiniams agentams ar
kitiems programiniams moduliams. Semantinis tinklo sukiirimas inicijuotas tam, kad tiek Zmonés,
tiek programiné jranga nesunkiai galéty naudotis duomenimis semantiniame tinkle, gebéty juos
analizuoti, interpretuoti ir daryti i§vadas.

Kad buty galima naudotis semantiniu tinklu pagal prasme, duomenys turi biiti siejami pagal tam
tikrus kriterijus. D¢l Sios priezasties paieSka internete gali buti veiksminga ne tik pagal raktinius
7odzius. Todeél semantiniame tinkle duomenys suvedami ir susaistomi,jeigu imanoma, pagal tokius
rySius[23]:

* Sinonimai—savoka A iSreiSkiama taip pat, kaip savoka B. PavyzdZiui: slopinti ZodZio reiks-
mé yra tokia pat kaip malSinti; sieti reiSkia ta pati , kaip ir jungti, risti; pasibaiges galiojimas
yra sugedes;

* Antonimai—savoka A iSreiSkiama prieSingai, nei savoka B. Pavyzdziui: pasibaiges galioji-
mas antonimas yra S§vieZias; sveikti antonimas yra sirgti;

* Meronimai—Savokos A dalis yra savoka B. PavyzdZiui: ibuprofenas (veiklioji vaisto me-
dZiaga) yra dalis vaisto "Ibumetin";

* Holonimai — Savoka A - turi dalj - savoka B. PavyzdZiui(imant pavyzdZius i§ meronimy):
Vaistas "Ibumetin" turi dali ibuprofena.



Tokie semantinio tinklo duomeny susiejimai iSplecia paieSkos gaunamus rezultatus, naudojant duo-
menis pagal prasmeg. Vartotojas gali gauti tikslesnj paieSkos rezultata, nei tikimasi i§ paieSkos pagal
raktinius ZodZius.

Ziiirint i§ techninés semantinio tinklo jgyvendinimo pusés, tai semantinio tinklo duomenys yra
failai[ 14, 13], egzistuojantys internete, bei jgyvendinti semantinio tinklo programavimo kalbomis.
Kitaip jie dar vadinami semantinio tinklo dokumentais (angl. Semantic Web Documents (SWD)).
Taciau tai neprivalo biti statiniai failai internete. Tai gali buiti dinamiskai generuojami Web servisai
pagal duomeny bazése egzisuojancius duomenis.

Semantinio tinklo duomenis taip pat galima isivaizduoti kaip internetini puslapi [14], kuris
adresuojamas pagal URL. Tuo paciu tai yra ir RDF grafas, kur prasmingi rySiai adresuojami ati-
tinkamu URL, bei jais siejami semantinio tinklo duomenys. Platesné RDF grafo apZvalga bus
aptariama 1.4 poskyryje.

Semantinio tinklo fragmentas, kurio dalis igyvendinta Sio darbo metu, vaizduojamas 2 pav.
Semantinis tinklas (didelis RDF grafas) sudarytas i§ trumpy sakiniy, vadinamy tripletais. Sie saki-
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2 pav. Semantinio tinklo pavyzdys

niai turi veiksni, tarini ir papildini. Semantinio tinklo smulkiausios lastelés vadinamos atitinkamai
subjektu(veiksnys), predikatu(tarinys) ir objektu (papildinys). Analizuojant 2 pav. vaizduojama
semantinio tinklo fragmenta, tripletus galima iSreiksti taip: subjektas — "1", predikatas — "pava-
dinimasYra", objektas — "Theraflu". Kitas tripletas: subjektas — "2", predikatas — "turiSudétyje",
objektas — "paracetamolis”. Schemoje galima aptikti daugiau triplety. Kaip minima [16] Saltinyje,
1 tripletus taip pat galima Zitréti kaip i resurso aiSkinima. Imant ankstesnj pavyzdi: "1" (resursas)
— "pavadinimasYra" (ypatybés (angl. properties) pavadinimas) — "Theraflu" (ypatybés reikSmé).
Naudojantis tokiu semantiniu tinklu, galima gauti duomeny ivairiais pjuviais. Pavyzdziui: "Ko-
kie yra vaistai?", "Kokiuose vaistuose yra paracetamolio?", "Koks gamintojas gamina Theraflu?",
"Kur vaistas gaminamas?" ir pan.



Semantiniame tinkle duomenys gali biiti registruojami labai ivairts. Tai gali buti ivairiy sri¢iy
pavadinimai, Zodynai, ivairiy sri¢iy hierarchijos, cheminés savybés, architektiiriniai objektai, geo-
grafiniai objektai ir visokie kitokie duomenys, kokius tik galima isivaizduoti. Semantinio tinklo
nariai, apibréZiantys tam tikrg dalyking sritj, vadinami ontologijomis. Sis terminas detaliau bus
aptariamas 1.2 poskyryje. Su semantinio tinklo ir ontologijy technologijy atsiradimu, jvairioms
aplikacijoms atsirado galimybé vykdyti uzklausas semantiniame tinkle, programinei jrangai daryti
iSvadas naudojantis tokiais duomenimis, atlikti semanting analiz¢ ir gautus duomenis interpretuoti.

Nors semantinés technologijos pradétos plétoti pakankamai seniai, taCiau Saltinyje [13] izvel-
giami i8Sukiai, del kuriy sunku visiSkai igyvendinti semantinio tinklo architektiiros aspektus:

* internete duomenys nuolat pildomi. Norint surasti semantinius duomenis pasirinktose sve-
tainése, juos sunku rasti, nes daznai semantinio tinklo dokumentai paslépti/sutapatinti su
Iprastais svetainés dokumentais;

* norint iStraukti semantinius duomenis i§ pasirinktos svetainés reikia atlikti ne trivialius skai-
¢iavimus. PavyzdZiui, naturalios kalbos apdorojimas.

Todél norint idiegti semantinio tinklo technologijas bei padaryti semantini tinkla globalia tinkline
duomeny baze—bitina vieSinti sukurtus ontologijuy duomenis, padaryti juos prieinamus programi-
niams agentams ir suteikti leidima jais naudotis kitoms ontologijoms.

1.2. Ontologija ir jos savybés

Kaip ir semantinio tinklo apibréZimas, taip ir terminas "Ontologija" neturi vieno konkretaus
apibrézimo. Sis terminas taikomas keliose srityse [23], todél ontologija gali biiti apibéZiama:

* Ontologija—filosofijos moksle yra "biuties teorija".

* Ontologija—dalykinés srities specifikacijos koncepcija (angl. explicit specification of a con-
ceptualization). Tai daZniausiai pasitaikantis apibréZimas informaciniy technologijy srityje.

* Ontologija—7iniy visuma, aprasanti tam tikra duomeny sritj.

Suliejant antraji ir treciaji ontologijos apibrézima ir pritaikant ji informatikos moksle, galima
teigti, kad ontologija apima tam tikra duomeny sritj su visais galimais duomeny srities apriboji-
mais. Ontologijy technologijos pagrindinis tikslas yra iSskirti tam tikra duomeny sritj bei ja apraSy-
ti ontologijos modelyje, pritaikant pasirinktos srities apribojimus. Ontologijoms kurti naudojama
specifiné ontologijoms skirta modeliavimo kalba, kuri yra lygiai tokia pati kaip ir semantiniam
tinklui. Kadangi modeliavimo kalba, leidZianti apraSyti ontologoju duomenis yra standartizuota
[23], todel ontologiju duomenys gali buti automatiSkai interpretuoti ir apdoroti programiniy agen-
ty, programiniy moduliy bei Zmoniy.

Ontologijos savoka gali biti iSskirstyta i keleta smulkesniy ontologijos savoky[23], kuri gali
biiti naudojama aprasant pasirinktos srities duomenis. Tai gali buti:

* Pagrindo ontologija (angl. top-level ontology, generic ontology) — Sioje ontologijoje apibre-
Ziama pagrindinés ontologijos Zinios, tokios kaip ontologijoje egzistuojantys rySiai, savybes,
klasés ir panasi informacija. Pagrindo ontologijos duomenis turi visos ontologijos.

* Srities ontologija (angl. domain ontology) — Sioje ontologijoje apraSomi duomenys yra tam

tikros srities. PavyzdZiui, vaisty ontologija, terminy ontologija, vietoviy ontologija, cheminiy
savybiy ontologija ir pan.

10



» Aplikacijoms pritaikytos ontologijos (angl. application ontology) — tai yra tokios ontologijos,
kurios pritaikytos specifinéms aplikacijoms.

Daznai visi auk$¢iau aparSyti ontologijy apibréZimai aptinkmai konkreciose igyvendintose onto-
logijose. Visos be iSimties ontologijos turi pagrindo ontogija, igyvendinama ontologija daZnai
pritaikyta konkreciai sriciai, bei dazniausiai ontologijos kuriamos konkrecioms aplikacijoms nau-
doti.

Po to, kai ontologijos yra igyvendintos ir uZpildytos duomenimis, jos gali buti naudojamos,
siejamos su kitomis ontologijomis ir i jy kuriamos naujos. Keliy ontologijy apjungima lengviau
igyvendinti, kai tai numatoma dar konkrecios srities ontologijos kiirimo eigoje. Kuriant reikia
laikytis taisykliy, kad véliau buty galima pateikti ontologijy analizatoriams ir Sie galéty interpre-
tuoti sukurta ontologija. ApZvelgus nemazai literatiiros, néra vieningo metodo kaip reikia kurti
ontologija, taCiau straipsnyje [32] iSskiriami Sie pagrindiniai Zingnsiai, kuriy reikéty laikytis:

* Pasirinktos srities analizé ir Ziniy apie pasirinktg srit] surinkimas. T.y. pasirinktos srities
(arba keliy sri¢iy) Ziniy surinkimas ir jy klasifikavimas yra pagrindiniai naujos ontologijos
kiirimo Zingsniai;

* Ontologija struktiirizavimas. Siame Zinsgnyje kuriama struktiirizuota ontologija pagal su-
rinktos srities Ziniy grafa. Tai reisSkia, kad nustatomos pasirinktos srities savokos, ju koncep-
cija ir susijusios reikSmeés. Taip pat nustatomos, ivertinamos ir igyvendinamos taksonomijos;

* Ontologijos suvedimas. Turi buti naudojama specifiné ontologijy igyvendinimo kalba, kad
suvesti duomenys ontologijoje bty korektiski. Jeigu reikalinga—naudojama objektiskai ori-
entuoti metodai, kad sukurta ontologija iSpildyty pasirinkta duomeny sriti;

* Ontologijos vertinimas. Tai yra pati pagrindiné vieta, kurios metu jvertinama ir koreguojama
ontologija. [vertinus jau sukurtg ontologija ir aptikus neatitikimy ja vis dar galima koreguoti.

Kaip matoma auks$c¢iau apraSytuose punktuose, ontologijy kiirimas yra iteratyvus procesas, lei-
dZiantis pasiekti norima rezultata duomeny paieskai semantiniame tinkle/ontologijoje.

1.3. Ontologiju ir semantinio tinklo tarpusavio saveika

Semantinio tinklo ir ontologijy savokos susijusios taip, kad ontologija Zymi tam tikra duome-
ny sriti, o semantinis tinklas gali apimti vieng arba daugiau ontologiju, kurios tarpusavyje siejasi.
Semantinis tinklas néra ribojamas pagal konkrecia sriti, kai tuo tarpu ontologijos tiklas yra bii-
tent duomeny surinkimas konkreciai sri¢iai. Semantinis tinklas gali biti jgyvendintas tiek vienoje
ontologijoje tiek keliy ontologijy rinkinyje. Pavyzdyje 3 pav. matomos dvi ontologijos, tai yra
vaisty (pilki langeliai) ir vietos (balti langeliai). Sias ontologijas jungia vaisty onologijos dalyvis
"Gamintojas".

1.4. Pagrindinés semantinio tinklo technologijos

Semantinio tinklo igyvendinimo technologijy yra nemazai, taciau Siame darbe bus apzZvelgia-
mos dazniausiai naudojamos technologijos. Tai biity RDF, RDFS ir OWL.
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3 pav. Semantinio tinklo ir ontologijos koreliacijos pavyzdys

1.4.1. RDF

RDF - resursus apraSantis karkasas (angl. Resource Description Framework), skirtas seman-
tinio tinklo agentams keistis duomenimis internete. RDF turi labai ribotas galimybes modeliuoti
semantinius tinklus, taciau turi funkcijas, palengvinanc¢ias duomeny sujungima, net kai schemos
skiriasi. Naudojant semantinio tinklo technologijas, nereikia perraSyti visy duomeny, kad juos su-
saistyti tarp skirtingy ontologiju[18] ar modifikuoti igyvendintas ontolgijas. Visos kitos ontologiju
modeliavimo kalbos daZniausiai remiasi RDF karkasu [11]. RDF naudoja nedideli modeliavimo
konstrukcijy rinkini, pavyzdziui: rdf:Type, rdf:value, rdf:Resource, rdf:Description, rdf:datatype,
rdf:Property. Toks ontologijy modeliavimo rinkinys neleidZia pilnai apraSyti ir iSpildyti taikymo
srities Zodyno, juo labiau iSnaudoti hierarchinio modelio galimybiy.

RDF ir RDFS dokumentus (RDF(S) ontologijas) galima iSskirstyti { tris skirtingus abstrakcijos
lygius[9]:

¢ sintaksiniu atZvilgiu—RDF ir RDFS dokumentai yra XML dokumentai, kurie gali biti skai-
tomi tiek programiniy agenty tiek Zmogaus;

e struktliriniu atZvilgiu—tai yra triplety rinkinys dokumente, kur kiekvienas tripleto duomuo
nurodo subjekta, predikata ir objekta.

* semantiniu atzvilgiu—dokumentas sudaromas i$ vieno ar daugiau grafy su i$ anksto apibréz-
ta semantinka.

Kaip buvo minéta anks¢iau—semantinis tinklo ir ontologijy pagrindas yra tripletai. Informa-
cinése technologijose trumpi sakiniai, turintys tik veiksni, tarini ir papildini, gali buti vadinami
tripletais. Dar kitaip Sie sintaksiniai objektai vadinami subjektu, predikatu ir objektu [16, 23, 14].
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Veiksnys/predikatas yra URI(angl. Uniform Resource Identifier) nuorodos. URI nuorodos yra
prasmingi rySiai, jungiantys semantinio tinklo narius subjekta ir objekta. URI nuorodos gali biiti
dalinamos j dvi semantikas [14]: a) unikalus identifikatorius tam tikriems Saltiniams ir b) interneti-
nis adresas, kuris apibréZzia Saltinf SWD. Predikatas taip pat gali buti ir IRI (angl. Internationalized
Resource Identifier). Sie du terminai atlieka ta pacia funkcija, ta¢iau URI gali biiti apra¥omas tik
lotyniSkais simboliais, o IRI gali biiti apraSomas naudojant pasirinkto regiono raidyna. URI nuo-
rodos naudojamos ne tik sieti duomenis vienos ontologijos kontekste, taciau per URI nuorodas gali
biti sujungiama dvi ar daugiau ontologijy i semantinj tinkla. Subjektas daZniausiai biina URI/IRI
nuoroda [16], taciau gali buti ir tuscia reikSme (angl. blank node). URI nuoroda dazZnai apibrézia-
ma klasé arba individualas [16], kuris véliau siejamas per predikata su subjektu. Objektas gali biti
taip pat URI nuoroda, tu¢ias mazgas arba skaitiné/tekstiné (angl. literal) reikSmeé [16]. Kai objektas
igauna skaiting/teksting reikSme, tai yra grafo galutiné virSiiné ir toliau §i reikSmé nebegali tapti
subjektu kitame grafo triplete.

Pazymeétina, kad pats RDF néra duomeny formatas. Tai yra duomeny modelis, kuriame galima
pasirinkti sintakse, kaip saugoti duomenis. DaZzniausiai naudojamos serializacijos yra RDFAXML,
OWLAXML (angl. Web Ontology Language), Turtle ir Notation3 (N3). RDRF\XML ir OWL\XML
remiasi tiesiogiai XML struktiira, todél paprastam zmogui gali biiti sunku perskaityti ontologijos
duomenis. Turtle daZniausiai naudojama deél to, kad atsidarius ontologijos dokumenta duomeny
struktiira lengviausiai skaitoma Zmogui, taciau taip pat lengvai gali perskaityti ir programiniai
moduliai ir agentai.

1.4.2. RDFS (RDF Schema)

RDFS (RDF Schema) — labiau iSpléstas ontologijy modeliavimo konstrukcinis lygis nei RDF.
Atsiranda tokie ontologijos kiirima igalinantys terminai kaip rdfs:label, rdfs:domain, rdfs:range,
rdfs:subClassOf, rdfs:subPropertyOf, rdfs:Container ir pan.

Metodai rdfs:subClassOf ir rdfs:subPropertyOf igalina ontologijose naudoti duomeny takso-
nomj3a. Ko pasekoje, galima naudoti objektinio programavimo principus[12], tokius kaip polimor-
fizmas ar paveldéjimas. Visi duomeny srities resursai gali buiti i§skaidyti | tam tikra sriti apibréZian-
Cias klases. Klasés gali turéti daugiau iSskaidanciyjy subklasiy. Sub-klasés paveldi super-klasés
savybes, o tai yra objektiSkai orientuoto programavimo metodai. RDFS metodai rdfs:subClassOf
ir rdfs:subPropertyOf yra tranzityvus. Transityvumo savoka bus aptariama vélesniuose skyriuose.

RDEFS skiriasi nuo daugelio kity panaSiy sistemy tuo, kad dazniausiai tose sistemose aprasSo-
mos terminy klasés pagal savybes, o RDFS apraSo terminy savybes pagal iStekliy klases, kurioms
taikomi[12]. Tai yra pagrindiné rdfs:domain ir rdfs:range semantinio tinklo Zodyno savybé. RDFS
leidZia apibréZti nesudétinga taikymo srities Zodyna, taciau vis dar negeba iSreikSti duomeny be
tiksliai apraSytos reikSmeés. T.y. duomenys, naudojantys RDFS, vis dar yra be loginio duomeny
iSvedimo modelio.

1.4.3. OWL

OWL (Web Ontology Language) — yra ontologijy kalba, kurta tiksliai ir kompleksiSkai aprasSyti
Zinias apie pasirinktas duomeny sritis, aprasyti sri¢iy grupes ir rysius tarp pasirinkty sri¢iy. OWL
yra apskaiciuojamaja logika grista ontologijy kalba. Todél tokios ontologijos, iSreik§tos OWL,
gali buti naudojamos kompiuteriy programose, kurios naudoja iSskai¢iuojama duomeny logika bei
prasme. Tokias ontologijas kompiuteriai, naudodamiesi programiniais agentais ir moduliais, geba
numanomas Zinias paversti | aiSkiai apibréztas Zinias.
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OWL skirstomas j tris dialektus [28, 23]:

* OWL Lite leidZia nesudétingai aprasyti duomenis, pasiteliant paprasta hierarchini model;j bei
apibréZti nesudétingus apribojimus. Tai yra pagrindinis skirtumas tarp RDF ir RDFS. RDF
ir RDFS neleidZia igyvendinti net nesudétingy apribojimy.

* OWL DL skirta apraSyti duomeny sritis aprasanciaja logika, kur galutinis rezultatas leidzia
iSlaikyti skai¢iavimo baigtinuma ir iSsprendZiamuma. D¢l Sios prieZasties programiné iranga
gali numanomas reikSmes paversti i aiSkiai apibréZiamas reikSmes. Nors OWL DL apima
visas OWL modeliavimo kalbos konstrukcijas, taciau jas galima naudoti tik su tam tikrais
apribojimais.

* OWL Full apima tiek OWL Lite tick OWL DL konstrukcijas. Nors i§ pazitiros atrodo, jog
OWL Full yra daugiausiai galimybiy turinti modeliavimo kalba, taciau naudojant OWL Full
duomenys gali tapti nenuosekliais ir iSkyla samprotavimo klaidy tikimybé.

Dialektai yra i8déstyti tokia tvarka, jog kiekvienas yra prie§ tai buvusio plétinys[28]. Ne tik tai,
kad OWL yra daZniausiai naudojama ontologijy modeliavimo kalba semantiniame tinkle, bet ir
tarp OWL kalby dazniausiai naudojamas OWL DL dél logikos apraSymo galimybés.

Sugeneruoti OWL dokumentai (ontologijos) [14, 17], gali biti talpinami internete kaip paprasti
failai. OWL failuose esantys duomenys gali biiti susieti su kitais OWL dokumentais (ontologi-
jomis) URI/IRI nuorodomis. Tokiu budu sukuriamas semantinis tinklas, gristas duomeny srities
aprasSanciaja logika. OWL yra dalis W3C semantinio tinklo technologiju, kuri jtraukia tokius on-
tologijy konstrukcinius modelius kaip RDF, RDFS.

1.5. Uzklausy kalba SPARQL ir jos savybés

SPARQL (SPARQL Protocol And RDF Query Language) yra uzklausy kalba, skirta vykdyti
uzklausas semantiniame tinkle. SPARQL uZklausose naudojami triplety dalys—subjektas, predi-
katas, objektas. Kaip minima Saltinyje [25], i§ pasirinkto duomeny Saltinio vykdoma uzklausa,
pacioje uzklausoje atitinkamose vietose paskirstant paieSkos atributus. Pagal Siuos duomenis gau-
namas atitinkamas rezultas.

SPARQL uzklausose galima naudoti Sias uzklausy formas[16, 28]:

SELECT grazina visus duomenis esancius ontologijoje, arba tuos duomenis, kurie buvo i$-
filtruoti pagal iraSytas salygas uZzklausos Sablone;

CONSTRUCT grazina grafa 1S ontologijos, kuris buvo sukonstruotas uzklausos Sablone;

ASC grazina loginio tipo reikSme, kuri nusako ar egzistuoja faktiné informacija pagal su-
konstruota Sablona;

DESCRIBE grazina grafa su aptiktais resursais.

SPARQL uzklausos igalina naudoti ne tik paprastus grafo dalyvius—subjekta, predikata ir ob-
jekta, bet ir sudétingus agreguotus uzklausy Sablonus, kurie atrenka atitinkama informacija.

Didziaja dalimi SPARQL uzklausy kalba panasi i reliaciniy duomeny baziy uzklausy kalba.
SPARQL uzklausy kalba gali atlikti tam tikras duomeny projekcijas, iSrinkti skirtingus irasus,
juos rasiuoti, apriboti tam tikra iSrinktiny duomeny skaiciy [25]. Pats semantinis tinklas 1§ dalies
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primena reliacini duomeny modeli [7], kur {raSas yra RDF grafo vir§iiné—subjektas, stulpelio pa-
vadinimas yra RDF grafo savybé (predikatas) ir lentelés iraso celé yra reikSmeé (objektas). Todél
tiek SPARQL tiek reliaciniy duomeny baziy uzklausy kalbos salyginai yra panasios. Reliaciniame
modelyje formuojant uzklausa nurodomi Saltiniai 1§ kur turi bati paimami duomenys. Semanti-
niame tinkle daznai duomenys ne tik néra Zinomi, ta¢iau néra Zinoma ir jy struktira. SPARQL
uzklausy kalboje ieSkomi duomenys yra formuojami triplety pagalba WHERE dalyje. SELECT
dalyje duomenys atvaizduojami i§ WHERE dalies. O FROM dalis gali buti naudojama tada, kai
paieska vykdoma konkrecioje ontologijoje ir yra Zinoma ontologijos adresas. Jeigu naudojamas
ontologijos apvalkalas (angl. endpoint), nurodoma FROM dalis uzklausos rezultatams itakos netu-
ri. Naudojant apvalkala, duomenys iSrenkami iS tos ontologijos/semantinio tinklo dalies, kuri yra
po apvalkalu.

1.6. Igyvendinti modeliai

Siame darbe nagrinéjamos ontologijos, kurios gali biiti panaudotos ontologijy projektavime ir
uzklausy kirime. 1.6.1 poskyryje aptariama Ziniy baze, kuri buvo konvertuota i ontologija. Ontolo-
gijos iStekliai iSoriniam tiesioginiam vartojimui nepasiekiami arba nepavyko rasti. 1.6.2 poskyryje
1gyvendinta ontologija yra graiky karéjy. Greiciausiai todel, tuos iSteklius, kuriuos pavyko ras-
ti, igyvendinti graiky kalba. Lietuviy kalboje pritaikomas vaisty ontologijos karkasas aptariamas
1.6.3 poskyryje.

1.6.1. Drugbank Ziniy bazé

DugBank (lietuviskai biity "vaisty bankas") yra i§sami vaisty Ziniy bazé, kurioje talpinama in-
formacija ne tik apie vaisty struktiira/sudétj, bet ir ka gydyti vaistai yra skirti. Ziniy bazé pradéta
plétoti 2006 metais [34]. Ziniy bazés pirmoji versija buvo skirta labiau kompiuteriniam simulia-
vimui. Ji talpino tik pagrinding vaisty informacija. Kadangi Ziniy bazé pradéta placiai naudoti, ji
buvo plétojama pagal maisto ir vaisty administracijoje (JAV, Kanada) patvirtintus/atmestus vaistus,
tiek pati Ziniy bazés struktiira buvo iSplésta ir pradéta naudoti molekuliniu lygiu surinkta vaisty
informacija. Saltinjyje [5] minima, kad §iuo metu vaisty banke talpinama vir§ 8000 vaisty, kur
didzioji dalis vaisty yra patvirtinti. Taip pat Sioje Ziniy bazéje egzistuoja ir tokiy vaisty, kurie yra
neteiséti, panaikinti ar eksperimentiniai. Vaisty banko Ziniy bazé labiau skirta JAV ir Kanadoje
parduodamiems vaistams. PaieSkos rezultatuose kartais galima aptikti ir Europoje parduodamus
vaistus. Taciau Lietuvoje parduodamy daugumos "Zymiy" nereceptiniy vaisty pagal vaisto pava-
dinima nepavyko rasti, nors straipsnyje [34] minima, kad vaistai surinkti pagal Siaurés Ameriko-
je, Europoje ir Azijoje egzistuojancius vaistus. DrugBank paieskos sistemoje ivedus pavyzdziui
"Ibuprofen”, paieskos rezutlatuose pateikiama molekuliné iSraiSka, vaisto apraSymas, pateikiamos
alternatyvos Siam vaistui, kokiai kategorijai priklauso vaistas (pavyzdziui: Sirdies ligy, skausmo
malSinimo, nervy sistemos vaistai ir pan.), vaisto fakttra, indikacijos, poveikio trukmé ir panasi
informacija. DrugBank dalis paieSkos rezultaty pateikiama 4 pav.

Straipsnyje [34] atkreipiamas démesys i paSalintus vaistus ir | nelegalius vaistus. Minima,
kad svarbu Zinoti ne tik tokiy vaisty/narkotiniy medZiagy sudeti ir kaip jie veikia, taciau svarbu
ir kaip jie suderinami su kitais vaistais/narkotinémis medZiagomis. Todél vaisty bankas tokius
vaistus/narkotines medZiagas itraukg¢s duomenyse, kad visada vartotojas galéty surasti reikalinga
informacija.
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Name Ibuprofen

Accession Number DE01050 (APRDO0372)

Type Small Molecule

Groups Approved

Description Ibuprofen, a propionic acid derivative, is a prototypical nonsteroidal anti-inflammatory agent (NSAIA) with analgesic and antipyretic properties.
Structure

@ MOL SDF | 3D-3DF | PDB | SMILES | InChl
Synonyms Haltran

Ibu-attritin

Ibumetin

Ibuprocin

Categories  Acids, Carbocyclic
* Analgesics
« Analgesics, Non-Narcotic

Weight Average: 206 2808
Monoisotopic: 206.13067982
Chemical Formula Cq3H1302
Indication For symptomatic treatment of rheumatoid arthritis, juvenile rheumatoid arthritis and osteoarthritis. May be used to treat mild to

moderate pain and for the management of dysmenorrhea. May be used to reduce fever. Has been used with some success for treating
ankylosing spondylitis, gout and psoriatic arthritis. May reduce pain, fever and inflammation of pericarditis. May be used IV with opiates
to relieve moderate to severe pain. lbuprofen lysine may be used IV to treat patent ductus arteriosus (PDA) in premature neonates.

Structured  Cystic Fibrosis
Indications © * Fever

& Gout

« Headache

« Juvenile diopathic Arthritis
« Menstrual cramp

4 pav. DrugBank paieskos rezultatas, pagal vaista "Ibuprofen".

Drugbank yra viena didZiausiy duomeny baziy vaisty srityje. Kaip minima straipsnyje [34],
taip yra dél to, kad:

* turi didZiausig kolekcija apie mazy molekuliy vaistus;
* apima biotechnologijy vaistus ir gydomasias medZiagas, gaunamas i§ maisto;

» daugumoje kity vaisty Saltiniy, prie vaisto nurodomas tik pagrindiné vaisto paskirtis, o ne
visos paskirtys;

* DrugBank yra labai detalus vaisty baltymy kompleksuose;
* vaisty banko anotatoriai i§skira molekules, jei jos atlieka tam tikra role vaisty saveikoje.

Pati vaisty banko Ziniy bazé néra ontologija. Ji neturi subjekto, predikato ir objekto. Taip pat
duomenys tarpusavyje néra susieti URI nuorodomis. Taciau egzistuoja sistemy (pavyzdzZiui: D2R
Server [20]), kurios leidZia paversti ne ontologiju duomenis i susietus duomenis (angl. Linked
Data). DrugBank, suvesty duomeny i RDF struktiira, sistema [4] nebuvo naujinama nuo 2011 mety,
todel greiciausiai reali vaisty informacija kazkiek yra pasikeitusi. Pagal pateiktus [34] duomenis,
kiekvienais metais patvirtinama apie 50 naujy vaisty.

1.6.2. GalenOWL ontologija

Si ontologija duomeny prasme yra panasi i vaisty banko (aptartas 1.6.1 poskyryje). Ji sukurta
graiky, todél dauguma duomeny yra graiky kalba. GalenOWL papildomai pridétos ligos, bei su
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ligomis susijusi informacija. Kaip teigiama Saltinyje [15], tokia sistema labai naudinga, kai paci-
entui norima priskirti daugiau nei vieng vaistg. Tokiu atveju galima matyti su kokiais vaistais Sis
vaistas néra suderinamas, ar ivedus kokioms sudedamosioms dalims vartojantysis gali biiti aler-
giSkas, parenkamas vaistas, neturintis alergizuojanciy sudedamujy daliy. Taip pat tokia ontologija
naudinga, kai norima nustatyti kokias kiino vietas vaistai gali paveikti, jei, tarkim, keli vaistai turi
ta pacia sudedamaja dalj ir $i sudedamoji dalis veikia tam tikra organg. Tokiu atveju galima jvertin-
ti rizikas arba pasirinkti kita vaista, stipraus keliy vaisty poveikio maZinimui konkre¢iam organui.
Taip pat GalenOWL naudoja vaisty su vaistais ir vaisty su ligomis saveikas, jas apraso tam tikro-
mis galimomis OWL(angl. Web Ontology Language) taisyklémis ir aksiomomis. GalenOWL yra
igyvendintas kaip interaktyvus servisas, kur galima gauti iSsamius rezultatus apie vaisty su vaistais
arba vaisty su ligomis saveiky rezultatus.

Pagal statistinius duomenis [15], vyresni nei 55 mety vyrai turi vartoti daugiau nei keturis
skirtingus medikamentus, kuriy saveikos reakcijas sunku prognozuoti. Kaip pateikta Sio Saltinio
pavyzdyje, vaistinis preparatas "Donepezilis" yra skirtas Alzhaimerio ligai gydyti, saveikauja su 9
kitomis medZiagomis ir 3 kitomis ligomis. LietuviSkame §io vaistinio preparato informaciniame
lapelyje paraSyta, jog Sis vaistas gydo lengvos ar vidutinio stiprumo Alzhamerio liga ir demencijos
(racionalaus elgesio sutrikimui) simptomus. Treciosios ligos, kaip [15] Saltinyje minima, nepavyko
aptikti. Taip pat Sis vaistinis preparatas negali biiti vartojamas (arba turi buti pasitarta su gydytoju
ar vaistininku) su NVNU (nesteroidiniai vaistai nuo uzdegimo) vaistais, tam tikrais antibiotikais,
tam tikrais vaistais nuo grybelio, tam tikrais raumenis atpalaiduojanciais vaistais, atidepresantais,
vaistais nuo traukuliy, vaistais Sirdies ligoms gydyti, kitais vaistais, kurie veikia panasiai kaip pa-
vyzdyje minimas, vaistams atsmai gydyti. Ir kaip minima Saltinyje [15], jei yra 18 tiikst. veikliyjy
vaisty daliy, ir dar papildomai pagalbiniy medZiagy, tai be semantinio tinko labai sunku sugaudyti
tokia informacija ir ja manipuliuoti.

GalenOWL sistemos unikalumas yra toks, kad i ontologija leidZia gauti duomenis ne tik vais-
ty su vaistais (kaip yra daugumoje vaisty ontologijose), bet turi galimybe pateikti informacija apie
vaisty su ligomis saveika. Toks ontologijos iSplétimas yra labai naudingas, nes galima atrasti nei-
giamga poveiki, jei sergama ne viena liga i§ karto. Kaip teigiama Saltinyje [15], 1 Sia kategorija
(neigiama vaisty saveika su kitomis ligomis) patenka tokie vaistai, kurie tenkina tokius punktus:

* jei vaistas, kuris gydo vienos ligos simptomus, taciau gali pasunkinti kitos ligos simptomus;
* jei liga slopina/stiprina tam tikras vaistines savybes, ir dél to gali kaupti organizme toksinus;

* jei vaistas turi tikslias kontraindikacijas.

GalenOWL ontologija naudoja tam tikras ontologijas, kad biity galima susisteminti tarptauti-
niu lygiu ligy ir vaisty terminologija. Ligoms klasifikuoti naudojama TLK-10 (Tarptautinia ligy
kodai) sistema. Tai yra sistema, kuri talpina ligy kodus ir Sie kodai naudojami visame pasauly-
je. GalenOWL ontologijoje Sie kodai naudojami apraSyti indikacijas ir kontraindikacijas. Taip
pat GalenOWL ontologija naudoja UNII (Unique Ingredient Identifier) sistema. Sioje sistemoje
talpinamos unikalios vaisty sudedamosios dalys. Tai vél gi naudojama taptautiniu lygiu identi-
fikuoti vaisty sudedamasias dalis. Sie duomenys naudojami indikacijoms ir kontraindikacijoms
susijusioms su tam tikromis sudedamosiomis dalimis apraSyti. GalenOWL taip pat naudoja ACT
(Anatomical Therapeutic Chemical) klasifikatoriy. Sis klasifikatorius naudojamas panasioje srityje
kaip ir UNIL.

Taip pat GalenOWL ontologija naudoja aibe taisykliy kaip vaistus suristi, kad biity lengva
identifikuoti reikalingus duomenis. Igyvendinant taisykles, reikalingas medicininis iSsilavinimas
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ar tiksli vaistiniy preparaty analizé, kad duomenys biity susieti tinkamai. Siame magistro bai-
giamajame darbe apraSomos taisyklés yra pakankamai abstrakcios, nes néra surinkta pakankamai
medicininiy Ziniy apie tam tikras vaisty indikacijas ir kontrainidikacijas ar vaisty sudedamasias
dalis. Be medicininio iSsilavinimo néra Zinoma ar konkrecios sudedamosios dalys skirtos tai pa-
Ciai ligai gydyti ar simptomams malSinti, ar jos veikia ta pati simptoma vienodai, ta¢iau skiriasi jy
pavadinimas.

1.6.3. Vaisty ontologija lietuviuy kalboje

Jau buvo pradéta kurti ontologija lietuviy kalbai, kuri minima Saltinyje [22]. Taciau ji nebuvo
veliau plétojama arba Sios temos resursy nepavyko rasti. Be to, apZvelgiamas Saltinyje ontologijos
karkasas yra labiau tiriamasis ontologijy karkasas, nei igyvendinamas realus projektas. Siame
magistro baigiamajame darbe buvo panaudota dalis Saltinyje [22] ontologijos karkaso ir iSpléstas
pagal susijusiy ontologijy kitose Salyse igyvendintas ontologijas.

1.6.4. Vaisty suderinamumo sistema. Gintariné vaistiné.

Siuo metu Lietuvoje egzistuoja sistema[31], igyvendinta "Gintariné vaisting" iniciatyva Sve-
dijoje, skirta vaisty tarpusavio koreliacijai nustatyti. Si sistema jdiegta vaistinése, todél norint
suzinoti ar vartojami vaistai tarpusavyje kaip nors saveikauja, buitina nuvykti i vaisting. Vaistiné-
je vaistininkas suveda vartojamy vaistiniy preparaty pavadinimus ir pasidalina sistemoje aptikta
informacija su pacientu. Sistema néra prieinama paprastam vartotojui. Taip pat nebuvo rasta infor-
macija, kokios technologijos ir kokie metodai naudojami kuriant sistema, todél §i sistema placiau
neapZzvelgiama.
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2. Modelis

Siame skyriuje apraSomas modelis formaliaja kalba, kuriuo remiantis sukurta vaisty rekomen-
davimo sistemos prototipas. Modelio ir vaisty rekomendavimo sistemos funkcijy igyvendinima
teoriniame lygmenyje, buty galima iSskirti i du etapus. Tai biity ontologijos modelio galimybeés,
bei sistemos prototipo funkcijy apraSymas.

2.1. Ontologijos modelis

Kad bty galima naudoti semantiniu tinklu, ontologijos duomeny struktiira bei joje esanciais
duomenimis , turi bati apibrézti metodai, jgalinantys tai padaryti. Siame skyriuje apraSomos for-
maliosios modelio funkcijos ir apibrézimai, kurie igyvendinami ir apraSomi tolimesniuose sky-
riuose.

Semantinis tinklas(S)—tai globalus duomeny tinklas, talpinantis sri¢iy ontologijas ir/arba auks-
tesnio lygio standartizuotas ontologijas. Ontologija (O;) galima vadinti duomeny aibe, kuri apibré-
Zia tam tikra duomeny sriti, kai visas pasiekiamas ontologijas Zymésime O*. Ontologijoje gali
buti suprojektuota arba talpinama bet kokios dominancios srities informacija. Ji taip pat gali buti
kaip atskiras objektas ir nepriklausyti semantiniam tinklui. Pagal Siuos teiginius, galima apibréZti
ontologijas ir semantinj tinklg.

1 apibrézimas. (Semantinis tinklas, Ontologija) Tarkime, S—semantinis tinklas. O;, O; yra tam
tikry sri¢iy ontologijos.Galima teigti, jog egzistuoja tam tikry sri¢iy ontologijos, kurios gali pri-
klausyti arba nepriklauso semantiniam tinklui S

30;,04/0: € SAO; ¢ SNO;,0; € 0° A O* €8S.
n

Kaip buvo minima ankstesniuose skyriuose, ontologija sudaryta i$ triplety ¢. Visi tripletai
t priklauso triplety aibei 7. Tripletams priklausancios atskiros dalys gali buti [25]: URI/IRI
nuorodos—U, tekstinés reikSmés—L (angl. literal) arba tusCios reikSmés—B (angl. blank no-
des).

2 apibrézimas. (Tripletas) Tarkime turime 7 —triplety aibé, kuri visada priklauso nors vienai
ontologijai 7 € O. Triplety aibg sudaro tripletai ¢, kurie yra apibréZiami kaip

t:={(s,p,0)ls€ (UUB)Ape (U)hoec (UUBUL)}
Cia s—subjektas, p—predikatas, o—objektas.

|

Triplety rinkiniai 7 tarpusavyje siejasi prasmingais rysiais. Triplety sudétinés dalys subjektas

ir objektas yra virSunés, o predikatas yra prasmingas rySys, siejantis virStnes. D¢l Sios prieZasties

ontologijoje esancius duomenis galima jvardinti grafu. Ontologijose igyvendinti tripletai ir triplety
susiejimai prasmingais rys$iais, literattiroje vadinamas RDF grafu.

3 apibrézimas. (RDF grafas) Tarkime, G yra grafas, kur triplety aibé T, susidedanti i§ triplety
t, sudaro grafa G. RDF grafas turi vir§iines s, o, bei prasmingus rysius p. Todé¢l grafa G galime
apibréZti taip
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G = =Vi(54, 03, 05), 15 (55,05, 05) ISk Drs 0k |ts 7 5 ANty 7 L Ny # 15,
te(Sks Prs 0k) = ((03,%,85) V (05, %, 81) V (55, %,04) V (54, %,05))A

tivtjytk € ; .
:y- i

Dj

Sj 0j

Y

5 pav. RDF grafo fragmentas

Siame apibréZime teigiama, kad kievienam tripletui ¢;, t;, kurie tarpusavyje néra lygus, egzis-
tuoja tripletas ¢, kur ¢;, virStinés atitinka atitinkamas ¢;, ¢; virSunes. Taip pat virSunés jungiasi per
bet koki ry$i *, sudarydamas nauja tripleta. Triplety pavyzdinis grafas atvaizduojamas 5 pav.

]

Ontologijose tripletai susieti taip, kad iSlaikytas duomeny vientisumas pagal prasme. Vienas i$
biidy suteikti ontologijai kuo daugiau galimybiy duomenis nagrinéti pagal prasme, o ne pagal rakti-
nius ZodZius, yra ontologijoje registruojami sinonimai. Vykdant paieSka ontologijoje ir naudojantis
sinonimy teikiama galimybe rasti semantiSkai panaSius ZodZius—paieskos rezultatai iSple¢iami. Dél
to atsiranda galimybé surasti dominancia informacija ne tik pagal ivestus raktinius ZodZius, bet ir
pagal prasmg.

4 apibrézimas. (Sinonimai) Tarkime,S—sinonimy aibé. Tripleto prasme Zymésime ¢’. Sinonimais
apibréziama ontologijos triplety aibg galima iSreiSti taip, kad egzistuoja tripletai, kurie lyginant
morfologiskai tarpusavyje néra lygis

3tit;|ti(sispis 05) # ti(55,05,05) N F J.

Taip pat jy atskiri nariai néra lygiis s; # s; A p; # pj A\ o; # o;. Tiriant tripletus ¢;,¢; pagal ju
prasme t;, t’, jie yra lygils arba labai artimos reik§més. Todél galima apibréZti, jog triplety prasmes
yra labai panaSios arba vienodos

ty it €T

g0 Yo

arba triplety sudedamosios dalys, RDF grafo nariai, yra prasmingai vienodi
s; o~ sV ph = Pl Voop ~ 0.

Pagal 4-3 apibréZima iSplaukia, kad tripletams uZregistruoti sinonimai arba triplety sudedamuyjy
daliy(s, p, 0) sinonimai sudaro naujus tripletus.
|
Antonimy reik§mé ontologijoje taip pat labai svarbi. Analizuojant dominantj ontologijos uz-
klausima, gali prireikti duomeny, priesingy ivestiems kriterijams. Tokiuose atvejuose naudinga
ontologijoje apsibéZti antonimus.
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5 apibrézimas. (Antonimai) Tarkime, A—antonimy aibé. W —traktuojama kaip paprasty zodZiy
aibe, ta¢iau ontologijoj apibréZiama klasémis ir bitinai yra URI nuorodos. Antonimais apibréZia-
ma ontologijos triplety aib¢ galima iSreisti taip, kad egzistuoja tripletai, kur patys tripletai néra
lygis

3t;, ¢\t (si, iy 0i) # (S5, 05,05) Ni # jotit; €T
taip pat triplety sudétinés dalys tarpusavyje néra lygios
S; # 85 \Npi # p;j N\ 0j # 053 8i, 8, Dis Dj, 0,05 € W,
0 jy prasme yra prieSinga, kuri Siame darbe Zymima = simboliu

Y Y 7
ti=thtt, €T, t; € A

arba triplety nariy reikSmeés prieSingos
/RPN /Al /oAl LAl oAl Al
$; =8,V =p; Vo, =055 8,00, € Wi8,,p;,0; € A.

Nors antonimy suvedimas 1 ontologija yra galimas, taciau jis néra taip placiai paplitgs ontolo-
gijose kaip sinonimai.
|
Apibréziant hierarchini modelj srities ontologijoje, naudinga apsirasyti klases ir poklasius. Ho-
lonimai atitinka klasés apibrézima taksonominéje struktiroje. Kaip ir OOP, klasés igalina ontolo-
gijoje igyvendinti paveldéjimg ir polimorfizma.

6 apibrézimas. (Holonimai) Tarkime, H—holonimy aibé. Kaip minéta anksc¢iau, holonimai ati-
tinka klasés apibréZima ontologijos struktiroje.

H ::=3t(s,p,0),s 2 o.

Pagal holonimy apibréZima, galima daryti prielaida, kad egzistuoja tripletas, kai jo nariai -
subjektas ir objektas sudaro klasiy hierarchija. t.y. subjektas yra klasé, o objektas—poklasis. RySys
D atitinka tripleto predikata.

Taip pat paminétina, kad holonimai gali biiti tik URI nuorodos. Skaitinés, tekstinés reikSmeés
(L) arba tusti mazgai (B) gali biiti klasés atributai, o ne klasés definicija. Todél teigiama, kad
holonimas visada bus URI nuoroda.

]

Meronimai hierarchiniame ontologijos strukttiroje atitinka poklasio funkcija.

7 apibrézimas. (Meronimai) Tarkime, M —meronimy aibé. Juos galima apibrézti
M = 3t(s,p,0),s C o.

Tai reiSkia, kad ontologijoje egzistuoja tokie tripletai, kurie nusako ontologijos taksonoming hie-
rarchija, kur tripleto objektas yra subjekto poklasis (meronimas). Meronimy aibei (M), taip pat
kaip ir holonimy aibei(H ), galimos reikSmés yra tik URI nuorodos. Todél apibréZiant meronimus
taip pat galime sakyti, kad meronimai taip pat visada yra URI nuorodos. M 3!U.
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2.2. Formaliojo modelio funkcijos

Siame skyriuje aptariami metodai, skirti naudotis ontologijy ir semantinio tinklo galimybémis
sukurtoje farmacinés srities ontologijoje. Aptariamos semantinio tinklo galimybiy panaudojimo
funkcijos formaliaja kalba.

2.2.1. Triplety paieska ontologijoje

Kaip jau buvo minéta ankstesniuose skyriuose, ontologijose duomenys saugomi triplety pavida-
lu. Taip pat primintina, kad visa ontologijos struktiira sudaro RDF grafa, kur virStinés yra nariai(s
ir 0), o kraStinés, jungiancios narius—prasmingi semantinio tinklo rySiai (p). ISraiSkos rezultatas

s p.0)(0)

grazina visus galimus ontologijoje uZregistruotus duomenis tiek aukStesnio lygio (struktiiros)
ontologijos duomenis, tiek duomenis, kurie suvesti | ontologija konkreciai sri¢iai. Taip suZinoma
ontologijos struktiira, kurios pagrindu galima jgyvendinti uzklausas SPARQL uZklausy kalbos
pagalba.

2.2.2. Zymés paieska ontologijoje

Suvedant i ontologija subjektus, predikatus ir objektus, turi biti i§laikomos W3C standartui pri-
klausancios taisyklés. PavyzdZiui: subjekto, predikato, objekto pavadinimai turi buti unikalds, ir
tik véliau tarpusavyje jie susaistomi rysiais pagal 1.1 skyriuje apraSyta sarasa. Taip pat registruoja-
moms subjekto, objekto ir predikato reikSméms turi buti pritaikytos atitinkamos simbolikos. Pvz.:
subjekto pavadinimas turi biiti be tarpy, prasidéti didZiaja raide, o kiekvienas naujas pridétinis Zo-
dis taip pat prasideda didzigja raide. Predikato reikSmé turi prasidéti maZaja raide ir kiekvienas
sudurtinis Zodis turi prasidéti didZiaja raide. Todél tiksli, vartotojui suprantama informacija apie
Saltini daZnai talpinama rdfs:label(1 lentele) ar rdfs:comment(2 lentelé) rySiu i ontologija.

1 lentelé. rdfs:label (A) 2 lentelé. rdfs:comment (B)
Pavadinimas rdfs:label Pavadinimas rdfs:comment
vo:1l "ACC Long" vo:2 "Faringospray"
vo:3 "Ibumetin" vo:4 "Gripex Thermal"

Siuos prasmingus ontologijos rysius galima pazyméti speci fy, kur specify == AU B . Todél
norint gauti, pavyzdZziui, ontologijoje apraSytos klasés pavadinima, pagal Zinoma kintamaji (var),
galima vykdyti tokia uzklausa:

FindSubject(var) ::= oy 02 specifyvary (O). (2.1)
Cia var € (U U B U L). Tokia projekcijos struktiira gali graZinti klasés pavadinimo rezultata.

2.2.3. Sinonimy paieska ontologijoje

Yra Zinoma, kad sinonimai aprasomi rysiu owl : sameAs. Pavadinkime $j rysj tiesiog same As.
SameAs turi simetriSkumo savybe, kai A -> B yra tas pats kaip B -> A. SimetriSkumo savoka bus
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apzvelgiama vélesniuose skyriuose. Taip pat paZymima, jog T apraSo racionaly teksto lyginima
(angl.regular expression). Sinonimy paieSka ontologijoje vykdoma tokiu principu

FZTLdS(l’) = H?syn U?objExm(?syn,samez‘ls,?obj)(O)'

Norint ontologijoje nustatyti tam tikra ieSkoma informacija, pakanka Zinoti rysi (predikata), kuriuo
nariai (subjektas ir objektas) jungiasi. Jeigu ontologijoje apraSyti sinonimai, galima Zinoti arba
numanyti artimg predikatui reikSme. Taip iSpleciami paieskos rezultatai pagal prasme. T.y.

FindBI(pred,var) ::= Ilog;0 (2subj, pred, 20y (O)

o
PobjCvar by by FindS(pred), 2obj)

Tokia iSraiSka galima iSplokstinti ir apraSyti diagrama, kuri matoma 6 pav. [ Sia uZzklausa
paduodami du kintamieji: var ir pred. Kintamasis var nurodo dominantj Saltini(objekta), apie kuri
ieSkoma informacija, o kintamasis pred nurodo prasmingg rysi, kuriuo kintamasis var jungiasi su
subjektu. Tokig iSraiSka galima vadinti bazine iSraisSka.

Hsubject
|

Usubject

T

Hsubject Hsubject
| |

Opredikate—pred/\ O predikate — FindS(pred)\
object—var object—var

Triples Triples

6 pav. Baziné iSraiSka, surandanti subject, kur rySiui pred surandami sinonimai, o objektas prily-
ginamas kintamajam var.

2.2.4. Hierarchinés struktiros paieSka ontologijoje

Informacijos paieska, kuri yra suvesta hierarchingje struktiiroje, Siame darbe vadinama hierar-
chinés struktiiros iSraiSka. Tokioje iSraiSkoje dalyvauja predikatas rdfs : subClassOf. Prie
kiekvieno tripleto, kuris uZregistruotas hierarchinéje struktiiroje, yra nuoroda (predikatas), kuris
rodo i vaikinio resurso vir§iing. Todél norint vykdyti paieSka, Zinant aukSciausia grandj, galima
vykdyti tokiag uzklausa:

FindChild(var) ::= Hochiia0 (2chitd, rdfs:subClassof. var) (O)

Cia var yra ieSkomasis, kuris yra tévinis resursas. Aiskumo délei pateikiamas §ios iSraiskos is-
plokstintas variantas, matomas 7 pav.

Norint vykdyti paieSka leidZiantis aukStyn nuo virSiinés(Child) 1 virSung (Parent), naudojamas
rySys rdf s : subClassO fx. Simbolis * nusako, kad turi baiti kylama aukStyn hierarchine struktiira,
itraukiant ir ieSkoma duomenj. Taip pat, norint surasti tik tévinius resursus naudojamas rdfs :
subClassO f+. Simbolis 4+ nusako, jog turi biiti surastas tévinis resursas, neiskaitant ieSkomo
duomens. Norint surasti tévini resursa, gali biiti naudojama tokia uzklausa:

FindParent(UaT) = H?Parenta<?Parent, rdfs:subClassOf*, var) ( 0)
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HChild
|

Opredicate— rdfs:subClassOf/\
object—var

Triples

7 pav. Surandamas tévinis resursas

Sios FindParent hierarchineés struktiros funkcijos i§plokstintas variantas atvaizduojamas 8 pav.
Cia kintamasis var nurodo vaikinj resursa, kur paieska vykdoma téviniam resursui surasti.

HPm‘ent

Opredicate— rdfs:subClassOf*/\
object—var

Triples

8 pav. Surandamas vaikinis resursas

Pritaikant bazinés iSraiSkos bei hierarchinés struktiiros modeli, galimos ivairios informacijos
paieskos vaisty ontologijoje. Todeél toliau apraSomi modeliai, skirti konkrec¢ios informacijos apie
vaistus paieskai.

2.3. Vaisty rekomendavimo prototipo funkcijos

Siame poskyryje bus apzvelgtos funkcijos, kurios aktualios vaisty rekomendavimo sistemos
prototipui. Rekomendavimo sistemoje bus naudojamos tokios funkcijos:

1. Nustatyti vaisty sudéti. Vaisty sudétis visada pateikiama vaisty informaciniuose lapeliuose.
Vartotojui visada suteikta galimybé perZitreéti tiek vaisto veikligsias medZiagas, tiek pagal-
bines. Tokia informacija svarbi, norint jsitikinti, jog preparata vartoti saugu, ypatingai esant
netoleravimui konkrecioms vaisty sudétinéms dalims. PavyzdZziui, vienas daZniausiai pa-
sitaikanCiy netoleravimy yra pieno laktozei (hipolaktazija). Todél vaisty, turinciy sudétyje
pieno laktozes, net ir nedideli kieki, vartoti nepatartina. [domu yra tai, kad laktozeé pakanka-
mai dazna vaisto sudéties pagalbiné medziaga. Tod¢l vaisto vartotojas turi idémiai skaityti
vaisty informacini lapeli, arba pasitikéti rekomendavimo sistemos teikiama informacija.

Pagal tai, ko reikia vartotojui, vaisto sudéties paieSka galima vykdyti Siais budais:
(a) Ieskoti vaisto sudéties veikliyju medZiagy. Sis metodas leidZia vartotojui Zinoti vais-

to sudéties veikligsias medziagas. Tokia informacija pakankama, jei vaisto vartotojas
neturi netoleravimo tam tikroms medziagoms;

(b) IeSkant visos vaisty sudéties. I $i uzklausos rezultatg ieina tiek veikliosios medZiagos
tiek pagalbinés medZiagos. Tokia informacija naudinga vartotojui, turin¢iam netolera-
vimg tam tikroms medZiagoms.

IeSkant ontologijoje vaisto veikliosios medziagos, predikatas turéty biti turiVeikligjaMe-
dZiaga (angl. hasActiveSubstances). Todé¢l analogiSkai turéty buti vykdoma uzklausa tokiu
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principu, kaip pavaizduota FindAS1 ( 2.2) funkcijoje.

. D sN P
FZTLdASl (h;;gcstivi?ZéSJ e H?ActiveSubstU?DrugEDrugsNamelX] ( O) (22)
((?Drug,FindS(hasActiveSubst),? ActiveSubst)U

(? Drug,has ActiveSubst,? ActiveSubst))
Naudojant 2.2 iSraiska, tokiu paciu principu galima nustatyti vaisto pagalbines medZiagas,
kai hasActiveSubst nusako vaisto pagalbiniy medziagy rysi. UzZklausos vykdymo medis pa-
vaizduotas 9 pav. I funkcija perduodamas parametras Drug N ame, nurodantis ieSkomo vais-
to pavadinima. Kitas perduodamas parametras—turiVeikliajaMedZziaga( hasActiveSubst).
Parametras nurodo predikata, kuriuo subjektas turi jungtis su objektu, kai objektas yra DrugName.

H?ActiveSubstance
>
U Hsubject—)?Drug
O predicate—s speci fy
objectC DrugName
Hsubjectﬁ?Drug Hsubject%?Drug . ‘
object—7ActiveSubstance object—7? ActiveSubstance Trlples

Opredicate—hasActiveSubst O predicate— FindS(hasActiveSubst)

| |
Triples Triples

9 pav. Uzklausos, kai ieSkomos vaisty veikliosios medZiagos, vykdymo medis

Kai norima Zinoti visg vaisto sudét], naudojamas kitoks metodas. Savybés (angl. Properties),
taip pat kaip ir klasés gali buti jgyvendinamos hierarchinés struktiros principu. Tikétina, jog
nustatant vaisty sudéti, pagalbinés medziagos ir veikliosios medziagos savybés turés tévi-
n¢ savybe, kuria pavadinkime turiMedziaga(hasSubstance). Todél aprasant kita metoda,
skirta gauti visos vaisty sudéties informacija, naudojamasi bitent tokiu metodu . Funkcija
FindAS2(2.3) suranda visas pasirinkto vaisto sudétines medziagas.

FindAS2(DrugsName) ::= 25upst0 2DrugCDrugsNames< (0) (2.3)
(?Drug,?pred,?Subst)<
((?pred,rdf s:subPropertyO f,hasSubst)U
(?predrdf s:subPropertyO f FindS(hasSubst))

Funkcijai perduodamas tik vienas parametras—Drug/Name. Vaisty sudétis randama per sa-
vybés "turiSudétyje"(hasSubstance) rysi, leidziantis hierarchine struktiira Zemyn. Tokiu
bidu aptinkamas rySys "turiVeikliagjaMedZiaga" ir "turiPagalbingMedziaga". Siy galimy
predikaty sajungos pagalba surandama vaisty pilna sudétis. Uzklausos vykdymo medis vaiz-
duojamas 10 pav.

Taip pat galima medZio transformacija—vietoj medZio Saky(nuo U Zemyn), kur naudojama
predikato reikSmé subPropertyO f, naudoti apraSyta funkcija F'indChild(hasSubstance),
kas 1§ esmés yra ekvivalentu.
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H?Substance

>
> Hsubject%?Drug
Opredicate— specify
objectC DrugName
Tri
U Hsubject%?Drug lples

predicate— ?predicatel s
/\ object—7Substance

O predicate—?predicatel s

Hsubject%?predicate[s Hsubject%?predicate[s ‘
| | Triples
Opredicate—owl:subPropertyOf  Opredicate—owl:subPropertyO f
object—hasSubstance object— FindS(hasSubstance)
Triples Triples

10 pav. UZzklausos, kai ieSkoma pilna vaisy sudétis, vykdymo medis

2. Nustatyti vaisty indikacijas ir kontraindikacijas. DazZnai pasitaiko, kad skaitant vaistiniy
preparaty informacinius lapelius, praleidZiama informacija apie indikacijas ir kontraindika-
cijas. BesalygiSkai pasitikima gydytojo ar vaistininko Ziniomis apie rekomenduota vaista.
Taciau niekas néra apsaugotas nuo Zmogiskojo klaidos faktoriaus. Todél tokia informacija
yra ypatingai svarbi, jei apie tam tikrus negalavimus gydytojui ar vaistininkui nebuvo uz-
siminta arba esant keliems simptomams iS karto. Ivedus vaisto pavadinima, pateikiamas
saraSas indikacijy ir kontraindikacijy, kuriuos vartotojas perskaitgs gali isitikinti, jog vais-
ta vartoti, kiek tai jmanoma, yra saugu. Kilus jtarimams, jog vaistai priskirti netinkamai,
galima pasitikslinti su gydytoju ar vaistininku.

FindI (1957 eme) = oindication0 ?DrugCDrugsName (0)
((? Drug,indicationls,?indication)U
(?Drug,FindS (indicationls),?indication))
Uzklausos vykdymo medis yra toks pat, kaip 9 pav. pavaizduotas uzklausos medis. I uzklau-
sa perduodamas kitas predikatas, kuris nurodo indikacijos arba kontraindikacijos prasminga
rysi.

3. Pagal vaisto ATC Klasifikacijos koda, surasti tuo paciu kodu egzistuojancius vaistus.
ATC Kklasifikacija yra tarptautiniu mastu naudojama vaisty klasifikacija. Vaistams suteikia-
mas kodas, kuris nurodo, kokia organizmo sistema ar organg vaistas gydo/malSina simpto-
mus. Todél ir uZsienyje galima nusipirkti vaistiniy preparaty, Zinant vartojamo vaisto ATC
klasifikacijos koda. Analizuojant VVKT pateiktus duomenis apie vaistus, pastebéta, kad ho-
meopatiniai vaistai ATC kodo neturi. D¢l Sios priezasties toks metodas néra patikimas 100
procenty, nes duomeny apie homeopatinius vaistus ir jy suklasifikuoti pagal ATC klasifi-
kacija néra imanoma. Metodas tinkamas tik cheminiy vaisty informacijai gauti. Funkcija,
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graZinanti einamajam vaistui alternatyvas pagal ATC klasifikacija, vaizduojama 2.4 pav.

FmdByATC'(DrugsName) L= H?DrugsByATC’U?Drug;é?DrugsAlternativeM ( O)
(?Drug,speci fy,DrugsName)r<
(?Drug,hasATCCode,? ATCCode)<i
(?DrugsAlternative,hasATCCode,? ATCCode)r<
(?DrugsAlternative,specify,? DrugsByATC)

(2.4)

Uzklausos vykdymo medis vaizduojamas 11 pav. Sis uzklausos vykdymo medis leidZia
vertinti uzklausos, kur surandamos pasirinkto vaisto alternatyvos pagal ATC klasifikacija,

sudétinguma.
H?DrugsByATC
O0?Drug#?Drugs Alternative
>
> Hsubject%?DrugsAlternative
object—"?DrugsByATC
O subject—?DrugsAlternative
predicate—sspeci fy
D HsubjectﬁDrugsAlternati'ue ‘

/\ object—?ATC Code Triples

Opredicate—hasATCCode

Hsubject%?Drug Hsubject%?Drug object—7?ATCCode
‘ object—? AT CCode ‘
Opredicate—sspecify ) Trlples
objectCDrugName O subject—7?Drug
predicate—hasATCCode
Triples : |
P Triples

11 pav. UZklausos vykdymo medis, kai parenkamos alternatyvos pagal ATC klasifikacija.

4. Surinkti vaisto galimus $alutinius poveikius. Salutiniai poveikiai yra neatsiejama vaisto
informacijos dalis. Vartotojas, vartodamas vaista, prisiima rizika dél Salutiniy poveikiy orga-
nizmui atsiradimo. Kartais vartojamo vaisto Salutinio poveikio rizika buna didesné, nei ligos
simptomy gydymo nauda. Ypatingai, jei vartotojo organai paveikti skirtingy ligy. Zinant
galimas Salutinio poveikio rizikas, galima apsispresti ar vartoti vaistini preparata, ar ieSkoti
alternatyvy.

Salutinio poveikio nustatymo modelj biity galima i$skaidyti i keleta smulkesniy modeliy:

(a) Nustatyti ivesto vaisto galimus Salutinius poveikius. Modelio funkcija nustatanti tie-
siogiai vartojamo vaisto galimus Salutinius poveikius, kurie uZregistruoti su vaistais su-
sjusioje informacijoje. Uzklausos vykdymo medis yra analogiSkas 9 pav. pavaizduo-
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(b)

tam medZiui. Cia perduodami parametrai vaisto pavadinimas ir rysys turiSalutinjPovei-
ki (hasSideE f fect). Jeigu toks rySys aprasytas jprastai arba per sinonimus—vartotojui
atvaizduojami visi uZregistruoti Salutiniai poveikiai.

Lyginant vaisty pora, nustatyti galimus Salutinio poveikio sustipréjimus. Vartojant
ne vieng vaistini preparata i$ karto, gali pasitaikyti tokiy vaistiniy preparaty, kuriy ga-
limi Salutiniai poveikiai persidengia. Taip iSauga tikimybe, jog vartojamy keleto vaisty
kombinacija sukels konkrety Salutini poveiki. Todél naudinga perZituréti galimus Salu-
tiniy poveikiy persidengimus ir jvertinti rizika. Salutinio poveikio uzklausos vykdymo
medis, aptinkantis galimus vaisty Salutiniy poveikiy sustipréjimus, pavaizduotas 12
pav. I 8ia uzklausa perduodami du parametrai d;, d;. Jie atitinka vaisto pavadinimus,

H?SideEffectsName,
?Frequency

07 Frequency>1
(?SideEf fectsName g count(?SideE f fectsName) p TFrequency)

>
> Hsubject%?SideEffect
object—7?SideFE f fectsName
O subject—?SideE f fect
predicate—speci fy
> Hsubject%?Drug .
/\ object—?SideE f fect Trlples
O subject—?Drug
Hsubject%?DrugName Hsubject—>?Drug predicate—hasSideE f fect
‘ object—?DrugName ‘
O0?DrugName€(d;,d;) ) ' Trlples
‘ O predicate—s speci fy
object—"?DrugName
Triples \
Triples

12 pav. Uzklausos, kai ieSkomas Salutiniy poveikiy persidengimas, vykdymo medis

(©

kuriems ieSkomi galimi Salutiniy poveikiy persidengimai. Taip pat Sioje uzklausoje
pagrindinis rySys, nusakantis Salutinio poveikio vaistui priskyrima, apraSomas predi-
katu turiSalutinjPoveiki (hasSideE f fect). Rezultate gaunami tie Salutiniai poveikiai,
kurie pasikartojo abiems vaistams priskirtoje informacijoje.

Pagal veikligja medziaga surinkti galimus Salutinius poveikius. Gali biiti, kad dalis
vaisty néra pilnai iStirti vaisty kuréjy laboratorijose, ir tik patekus i rinka, pamato-
mi realtis galimi Salutiniai poveikiai. Kartais vaisty informaciniuose lapeliuose biina
irasyta, jog vaistui patekus i vartojamaja rinka, buvo uzregistruoti tam tikri Salutiniai
poveikiai. Analizuojant veikliyjy medZiagy sukeliamus Salutinius poveikius, galima
numanyti nepageidaujamy poveikiy rizika. PavyzdZiui, vaistui A nurodyti X ir Y Salu-
tiniai poveikiai, o vaistui B tik Y, nors vaisto sudedamosios veikliosios dalys tos pacios.
Todeél galima teigti, jog vartojant vaista B, galimi tokie patys Salutiniai poveikiai kaip
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ir vaisto A.

Vienos iteracijos Salutiniy poveikiy persidengimui surasti nepakanka. Reikia panaudo-
ti anksciau apraSyta funkcija 2.2 pav., kuri surenka pasirinkto vaisto veikligsias me-
dZiagas. Veéliau pagal Sias veikligsias medZiagas surandami Kkiti vaistiniai preparatai
ir apjungiami visi Salutiniai poveikiai. Butina salyga, jog veikliosios medZiagos biity
identiSkos jvestam vaistiniam preparatui, nes egzistuojant vaisto sudétyje nors vienai
kitokiai veikligjai medZiagai, ji gali sukelti nepageidaujama Salutinj poveiki, kuris uz-
registruotas susijusioje vaisto informacijoje. Todél 13 pav. vaizduojamas butent toks
uzklausos medis, kuris suranda analogiSkoms veikliosioms medZiagoms galimus Salu-
tinius poveikius.

Hobject—)?SideEffects

Osubject—?Drug
predicate—hasSideE f fect

>

> >
> >
H?ActiveSubstance Hsubject—)?Drug H?ActiveSubstance Hsubject—)?Drug

object—? ActiveSubstance

‘ object—? ActiveSubstance ‘

07 ActiveSubstance=AS; ) )
‘ Opredicate—hasActiveSubst
object—?ActiveSubstance

Triples \
Triples

07 ActiveSubstanceg(AS;)

|
Triples

Opredicate—hasActiveSubst
object—7ActiveSubstance

|
Triples

13 pav. Uzklausos, kurioje surandami vaistai analogiSkomis veikliosiomis medZiagomis ir nusta-

tomi jy Salutiniai poveikiai, vykdymo medis

Tai yra dinamiSkai formuojamas uzklausos modelis, kurio pagalba surenkamos jves-
to vaisto veikliosios medziagos (AS;|i € 1...n). Metodais 3 (apibréZiamas i) bei
. (apibréziamas 1) surandami vaistai, turintys identiSkas veikliasias medziagas jves-
tam vaistui. UZklausos metodo 7 dalis formuojama n karty, kiek susijgs vaistas turi
veikliyjy medZiagy. Kai surandami vaistai, turintys identiSkas veikligsias medZiagas,
surenkami Siy vaisty visi skirtingi Salutiniai poveikiai.

5. Nustatyti vaisty poros tarpusavio koreliacija. Vienas iS prototipo funkcijy yra aptikti te-
raping vaisty saveika. Pavyzdziui: vaistas "Gripex" yra skirtas perSalinimo ar gripo simp-
tomams lengvinti. Sio vaisto veikliosios medZiagos yra paracetamolis, pseudoefedrinas ir
dekstrometorfano hidrobromidas. "Gripex" vaisto nerekomenduojama vartoti su kitais vais-

tais, kuriy sudétyje yra paracetamolio. Su "Gripex" vaistiniu preparatu nerekomenduojama
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gerti pavyzdziui vaisto "Theraflu", nes jo veikliosios medZiagos yra paracetamolis, fenilef-
rino hidrochloridas, gvajfenezinas. Vartojant Siuos vaistus kartu, iSkyla didelé rizika sunkiai
ir negriZtamai pazeisti kepenis dél per didelio paracetamolio kiekio. Todé¢l igyvendinamas
funkcijos modelis turéty informuoti pacientq apie abiejy vaisty veikliyju medZiagy sustipréji-
ma ir vartojimo rizika. Taip pat atsiranda tokiy variacijy, kai vaistiniai preparatai tarpusavyje
negali buti vartojami, nes slopina ar stiprina tam tikras savybes, dél kuriy Zmogaus organiz-
mas labiau alinamas nei gydomas. Tokiai informacijai apskaiciuoti pateikiamas uzklausos
vykdymo medis, kuris atvaizduojamas 14 pav.
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6. Pagal ivesta vaisto veikligja medziaga, bei medziaga, kurios negali buti vaisty sudétyje,
nustatyti vaisto pavadinimg. Pastaruoju metu daznai girdima apie Zmoniy netoleravima
ar alergijas tam tikroms medZiagoms. Egzistuojancios sistemos daznai neleidzia vykdyti
paieskos, kai vaisty sudétyje turi biti nustatytos veikliosios medZiagos, bei negali buti kity
tam tikry veikliyjy ar sudétiniy medZiagy. Todél naudinga turéti sistemoje toki metoda,
gebantj atrinkti reikalingus duomenis pagal ivestus parametrus. UZklausos vykdymo medis,
skirtas surasti tokia informacija, vaizduojamas 15 pav.

Taip pat, kaip ir ankstesniame punkte, tai yra dinamiskai formuojamas uzklausos mode-
lis, skirtas rasti vaistinius preparatus pagal pasirinktus parametrus. I sistemos prototipa
ivedus parametra SubstanceName;, kai ¢+ € 1...n, kuris atitinka vaisto veikligsias ar pa-
geidaujamas papildomas vaisto medZiagas, randami tokie vaistai pagal pasirinktus kriteri-
jus. o salyga (1) uzklausoje kartojama n karty. Parametrai, Zymintys vaisty sudétines
dalis SubstanceName;, kai j € 1...m, kuriy neturi buti sudétyje, yra neprivalomi. Tai
reiSkia, kad Sis metodas gali biti naudojamas rasti vaistus pagal parametrais ivestas veik-
ligsias medZiagas. Taciau jei ivedama daugiau nei viena nepageidaujama sudétiné vaisto
medZiaga, 7 salyga(t) kartojama m karty. Jei atsiranda poreikis surasti vaistus, kurie sudé-
tyje turi tam tikras sudedamasias medzZiagas ir tam tikry sudedamyjy medZiagy neturi, ku-
riy vartotojas netoleruoja, tokiu atveju vartotojas turi uzpildyti tiek Substance N ame; tiek
SubstanceN ame;.
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3.

Sistemos igyvendinimas

Sistemos prototipo igyvendinimas susideda i§ keliy etapuy:

Ontologijos projektavimas;
Ontologijos uzZpildymas testiniais duomenimis;

Prototipo jgyvendinimas, naudojant SPARQL uzklausy interpretatoriy.

Kiekvienas iSvardintas punktas turi placiau aprasantj poskyri.

3.1.

Ontologijos projektavimas

Kuriant ontologija, kuri apibrézia konkrecia sriti, reikalingas veiksmy planas ontologijos igy-

vendinimui. Argumenty, kokiais principais vadovaujantis reikia sukurti ontologija, galima rasti

daug.

IS esmés, ontologijos kiirimas yra iteratyvus procesas[21]. Kuriama ir taisoma ontologija

tol, kol pasiekiamas reikiamas rezultatas. Taip pat [22, 21] teigiama, kad vienintelio teisingo me-
todo kuriant ontologijas néra. Svarbu, kad ontologija i§likty tiksli, nuosekli, pilna ir glausta. Sio

magistro baigiamojo darbo ontologijos modelis taip pat buvo modifikuojamas daug karty, kol liko

darbo specifika tenkinantis rezultatas. [21] straipsnyje apraSomas veiksmy planas, koks turi buti

kuriant ontologija. Taigi, iSskiriami Sios pagrindinés idéjos:

ApibréZti ontologijos koncepta, sukurti klases. Sio magistro baigiamojo darbo konceptas
yra vaisty ontologija. Todél iSskiriamos tokios pagrindinés klasés kuriamoje vaisty onto-
logijoje: vaistas, ingridientas, vaisty ATC klasifikacija, farmaciné forma, gamintojas, Salis,
kurioje vaistas gaminamas, indikacija, kontraindikacija, recepto poreikis, vartojimo biidas,
nepageidaujamas poveikis.

Ivilkti koncepta i taksonoming hierarchija. HierarchiSkai sudéliojamos Sios klasés: ATC
klasifikacija ir farmaciné forma. Tarptautinéje vaisty ATC klasifikacijoje suklasifikuojami
vaistai pagal veikiama organa, sriti ar organy sistema. Plac¢iau ATC klasifikacija aptarpia-
ma 3.2 skyriuje. Vaisto farmaciné forma numato ar vaistas yra tablete, tirpalas, suspensija,
tepalas ar kt.

Apibrezti rySius tarp klasiy, nustatyti ontologijos pagrindines sritis ir rangus. Vaisty onto-
logijoje apraSomi Sie rySiai tarp klasiy: gamina, randasi, turilndikacija, turiKoda, turiKont-
raindikacija, turiPagalbingMedZiaga, turiPoveiki (Sis rySys dar taksonomiSkai suskaidomas
i didinaKoncentracija, nerekomenduojamaVartotiSu, slopinaPoveiki, stiprinaPoveiki, varto-
tiDraudZiama), turiSalutiniPoveiki, turi VeikliajaMedZiaga, vartojamasBidu, yra, yraFormos,
yraGaminamas. Sie ry§iai jungia tarpusavyje klases ir klasiy objektus.

Apibreézti atributus (duomeny sriti) ir kokias reikSmes jie gali laikyti. Vaisty ontologijos
modelyje nebuvo numatyta igyvendinti duomeny sriciy.

UzZpildyti ontologija individualais, apraSyti objekty savybiy Saltinius, duomeny savybiy Sal-
tinius.

Apibrézti aksiomas ir funkcijas, jei surinkta pakankamai Ziniy apie aprasoma sritj.
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Pritaikius ontologijy kiirimui naudojama metodika, Siame darbe ontologijos modelis neturi
daug klasiy ir objekty. Taip yra todél, kad norint ja uZpildyti pilnai, reikia turéti daug farmaci-
niy Ziniy, kad ontologija bty galima iSpleésti iki reikiamo dydZzio. Tadiau ontologijomis gristam
vaisty rekomendavimo metodikos kurimui toks ontologijos modelis yra pakankamas.

3.2. Vaisty ontologijos igyvendinimas

Vaisty ontologijos igyvendinimui buvo pasirinktas jau egzistuojantis ontologijy kiirimo irankis
Protégé 5.1.0. Protégé jrankis sukurtas Stanfordo medicinos mokykloje, Stanfordo biomedicinos
informatikos tyrimy centre. Sis jrankis yra nemokama atviro kodo programa, skirta egzistuojanciy
ontologijy modifikavimui ir naujy sistemy kirimo karkasas (angl. framework). Ji jgyvendinta Java
programavimo kalba. Kadangi Protégé yra atviro kodo programa, jos galimybes galima iSplésti
pagal poreiki. Ji taip pat turi galimybe suteikti plug-and-play aplinka, kuri leidZia lanksciai kurti
prototipus ir aplikacijas. Taip pat Protégé pilnai palaiko véliausia OWL 2 Web ontologijy kalba ir
RDF specifikacijas [29].

Kuriant ontologijas, turi biiti nustatoma duomeny taksonomija. Kuriamai vaisty ontologijai
buvo igyvendintos tokios klasés ir jy hierarchija, vaizduojama 16 pav. Kad isivaizduoti dél kokiy

¥ owl:Thing
b ATCKlasifikacija
B FarmacineForma
----- Gamintojas
----- Indikacija
----- Ingridientas
----- Kontraindikacija
----- ReceptoPoreikis
----- Vaistas
----- VartojimoBiodas
----- Salis
----- SalutinisPoveikis

16 pav. Informacinés sistemos veikimo principas

priezasciy buvo pasirinkta igyvendinti biitent tokias klases ir savybes, Zemiau pateikiams detalesnis
klasiy apraSymas:

* ATC klasifikacija. ATC (Anatoming — Teraping — Cheming) vaisty klasifikacija Pasauliné
sveikatos organizacija (PSO) rekomenduoja kaip tarptauting vaisty klasifikacija [10]. ATC
klasifikacija susideda i$ 14 pagrindiniy klasiy, kur kiekviena klasé reiskia tam tikra poveiki
organui ar organizmo sistemai. ISskiriamos tokios pagrindinés ATC klasés:

— Virskinimo trakto ir metabolizmo vaistiniai preparatai;

— Kraujo ir kraujo formavimo organy vaistai;

— Sirdies ir kraujagysliy sistemos vaistai;
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— Dermatologiniai vaistai;

— Urogenitalinés sistemos vaistai ir lytiniai hormonai;

— SistemiSkai veikiantys hormony preparatai, iSskyrus lytinius hormonus ir insulinus;
— Antiinfekciniai vaistai, skirti sisteminiam naudojimui;

— Antinavikiniai vaistai ir imunomoduliatoriai;

Raumeny ir skeleto sistemos vaistai;

Nervy sistemos vaistai;

Antiparazitiniai vaistai, insekticidai ir repelentai;

Kvépavimo sistemos vaistai;

Jutimo organy vaistai;

— lvairas kiti vaistiniai preparatai.

Auksciau iSvardintos pagrindinés ATC klasés yra pirmo lygio. Véliau jos skaidomos | ma-
Zesnes klases, kol pasiekiamas 5-tasis kodo formavimo lygis ir kodas priskiriamas vaistiniam
preparatui. Pavyzdziui: kodas A10BAO2 suteikiamas tokiam vaistui, kurio cheminé medzia-
ga yra metforminas.

Analizuojant Lietuvoje parduodamy vaisty sarasa, kuris prieinamas vieSai www.vvkt.lt, pa-
stebéta, jog homeopatiniams vaistams ATC klasifikacijos kodas néra suteikiamas. Todél
nagrinéjant homeopatinius vaistus, jy saveika organui ar organizmo sistemai néra nustato-
ma.

Farmaciné forma. Vaisto farmaciné forma, kurioje saugoma vaisto teksttra. Klasé taip pat
turi taksonomija. Pavyzdziui, vaisto farmaciné forma vizualiai yra tableté, taciau ji gali buti
burnoje tirpstanti tableté, burnoje disperguojanti tableté, skrandyje neiri tableté ar pan.

Gamintojas. Klasei priskiriami vaisty gamintojy subjektai (angl. Individuals).

Indikacija. Klaséje registruojamos visos galimos vaisty indikacijos. Tam tikros indikacijos
kartais gali sutapti su kontraindikacijomis ar Salutiniais poveikiais. Pavyzdziui, vaisto "Ta-
vegyl" indikacija gali buti tokia, kad vartoti anafilaksinio Soko metu. Taciau Sis vaistas taip
pat gali turéti toki Salutini poveiki ir sukelti anafilaksini Soka.

Ingridientas. Registruojamos visos galimos vaistiniy preparaty medZiagos.

Kontraindikacija. Registruojamos visos galimos kontraindikacijos. Kaip minéta auksciau,
kartais konkreti kontraindikacija gali sutapti ir su indikacija ar Salutiniais poveikiais.

Vartojimo biidas. Registruojami visi galimi vaisty vartojimo biidai. PavyzdZiui, leisti { vena,
leisti i raumeni, vartoti per burna, vartoti ant odos ir panasiai.

Salis. Registruojamos $alys, kuriose gamintojai yra. Tai yra tarsi kitos srities ontologija, per
kurig buity galima sujungti su vietos ontologija.

Salutinis poveikis. Registruojami visi galimi $alutiniai poveikiai. Salutiniai poveikiai taip
pat gali sutapti su indikacijomis ir kontraindikacijomis.
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Igyvendinant klases galima nurodyti klasiy ekvivalentuma su kitomis klasémis. Taip apibre-
Ziami sinonimai tarp klasiy. Taip pat igyvendinant ontologijas galima naudoti klasiy "atsiskyri-
ma"(angl. disjoint).Sis metodas padeda ilaikyti ontologija vientisa. PavyzdZiui, kad klasé tablete

néra tirpalas, nors jie abu yra poklasiai klasés "Farmaciné forma". Tai padeda sunorminti duome-

nis pagal numatyta strukttra. Taip pat galima nurodyti sudétines klases, taciau tokiais duomenimis

tampa sudétingiau naudotis ir gali tapti nepatogu vykdyti uzklausas ontologijose.
Ontologijoje taip pat registruojama ir objekty savybés (angl. object property). Objekty savy-

bé dar kitaip vadinama predikatas. Jis paprastai biina veiksmaZodis (bet nebitinai), pavyzdziui:

yra, susideda i§, yra dalis, slopina, gamina ir pan. Saltinyje [19] aprasomos tokios galimos rysiy
savybes:

Funkciné savybé. Jei rySys (predikatas) tarp subjekto ir objekto yra funkcinis, tai reiskia,
kad gali egzistuoti tik vienas toks objektas. Kadangi vaisty ontologijoje nebuvo igyvendinta
funkcine savybeé, tai pavyzdys pateikiamas nesusijusia su vaistais informacija. "Vilnius yra
Lietuvos sostiné" ir kitame Saltinyje "Vilnius yra LT sostiné", tai reiSkia, kad Lietuva ir LT
yra tas pats objektas.

Atvirksciai funkciné savybé. Jei predikatas atvirksiai funkinis, tai reiSkia, kad vel gi gali
egzistuoti tik vienas toks rySys. Imant pavyzdi pateikta pirmame taSkelyje, tai "Lietuvos
sostiné yra Vilnius" ir "LT sostiné yra Vilnius", tai daroma iSvada, kad Lietuva ir LT yra tas
pats objektas.

Pereinanti, tranzityvi savybé. Jei predikatas yra tranzityvus ir jis jungia subjekta a su
objektu b ir taip pat b subjektas jugiasi Siuo predikatu su c, tokiu atveju daroma iSvada, jog
a yra taip pat susijusi su individualu c. Pavyzdziui: Jonas turi brolj Toma, o Tomas turi brolj
Artiira, tokiu atveju Jonas turi broli Artiira.

Simetriné savybé. Jei predikatas yra simetrinis, tai subjektas yra susijgs su objektu taip,
kaip objektas susijes su subjektu. PavyzdZiui: Salis turi miesta taip pat kaip miestas turi $alj.

Asimetriné savybeé. Jei rySys yra asimetrinis, tai subjektas susijes su objektu tokiu rysiu
reiSkia, kad objektas negali buti susijgs paciu rySiu su subjektu. PavyzdZziui: Akvariume
gyvena Zuvys, taciau Zuvys gyvena ne tik akvariume.

I save orientuota (angl. Reflexive) savybé. Tai reiskia, kad predikatas turintis tokia savybe,
nukreipia ry$i i pati subjekta. PavyzdZiui: Aurimas paZista save.

I save neorientuota (angl. irreflexive) savybeé. Tai reiskia, kad gali buti sujungtas subjektas
su objektu per 8ig savybe, bet subjektas ir objektas néra tas pats. Pavyzdziui: Laurynas yra
Sigitos vadovas, o Laurynas negali buti sau vadovas ir Sigita negali biti sau pavaldiné. O
rySys tarp Lauryno ir Sigitos yra galimas.

taip pat kaip ir kuriant ontologijy klases, taip ir projektuojant predikatus, turi biiti numatoma
duomeny taksonomija. Tod¢l Sio darbo igyvendinti predikatai matomi 17 pav.
Detalesné informacija pateikiama:

Gamina. Rysys, jungiantis klasiy "Gamintojas" ir "Vaistas" narius. Sis predikatas yra at-
virkS¢iai vartojamas predikatui "yra gaminamas". Tai reiskia, kad rySiai tarpusavyje kore-
livoja ir yra atvirksti vienas kitam, kaip antonimai. Siuo atveju, "Gamintojas" yra pagrindiné
sritis, o "Vaistas" yra rangas (angl.Ranges).
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- =S

& owl:topObjectProperty
p--m turiSudetyje

-l gamina

-l randasi

- turiKoda

- Il turiIndikacija

- turiKontraindikacija

b turiPoveiki

- turiSalutiniPoveiki

-l vartojamas

- M yraFormos

- HlyraGaminamas

17 pav. Informacinés sistemos veikimo principas

Turi indikacijq. RySys, jungiantis sritis "Indikacija" ir "Vaistas". "Vaistas" yra sritis, o "In-
dikacija" yra rangas.

Turi kontraindikacijq. RySys, jungiantis sritis "Kontraindikacija" ir "Vaistas".

Randasi. Predikatas, jungiantis "Gamintojas" ir "Salis". "Gamintojas" yra pagrindiné sritis,
o "Salis" yra rangas.

Turi kodq. Rysys, apibudinantis "ATC klasifikacija" ir "Vaistas" klasiy narius. "Vaaistas"
yra sritis, o "ATC klasifikacija" — rangas.

Turi pagalbine medZiagq. RySys, apibudinantis vaisto sudedamasias dalis. Jungia klasiy
"Vaistas" ir "Ingridientas" narius.

Turi poveiki. Predikatas, apibiidinantis "Ingridiento" su "Ingridientu" rysi. Tai yra i save
orientuota savybeé. Predikatai taip pat kaip klasiy taksonomijos gali biti skaidomi i labiau
aiSkinancius predikatus. Predikatas "Turi poveiki" iSkaidomas:

Didina koncentracija;

Nerekomenduojama;

Slopina poveiki;

Stiprina poveiki;

Vartoti draudZiama. Predikatas yra simetrinis. Nes jei ingridienta A vartoti draudZiama
su ingridientu B, tai ir B ingridienta drauZiama vartoti su ingridientu A.

Turi Salutini poveiki. Predikatas, jungiantis sritis "Vaistas" ir "Salutinis poveikis". Klasé
"Vaistas" yra pagrindiné sritis, o "Salutinis poveikis" yra rangas.

Turi veikliqgjq medZiagq. Predikatas, apibiidinantis "Vaistas" ir "Ingridientas" ryS$i. "Vaistas"
yra pagrindiné sritis, o "Ingridientas" yra rangas.

Vartojamas. RySys, nusakantis kaip koreliuoja klasiy "Vaistas" ir "Vartojimo btidas" nariai.
"Vaistas" yra pagrindiné sritis, o "Vartojimo budas" — rangas.
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 Turi recepto poreikj. Predikatas tarp "Vaistas" ir "Recepto poreikis". "Vaistas" yra sritis, o
rangas — "Recepto poreikis".

» Farmaciné forma. Predikatas tarp "Vaistas" ir "Farmaciné forma". "Vaistas" yra sritis, o
"Farmaciné forma" — rangas.

* Gaminamas. Predikatas nusako ry§j tarp "Vaistas" ir "Gamitojas". PrieSingai nei aukSciau
apraSytame predikate "Gamina", ¢ia sritis yra "Vaistas", o rangas yra "Gamintojas".

Igyvendintant vaisty ontologija nebuvo pasirinkta igyvendinti duomeny savybiy pagal tipa (data
property). Duomeny tipais daznai galima apraSyti neZinomas, nuolat kintancias, savybes. Tokias
kaip vaisto svoris ar veikliosios medZiagos kiekis vaisto sudétyje.

Aprasius ontologijy duomenis ir supildZius ja duomenimis, Protégé jrankis leidZia sumodeliuo-
ta ontologija saugoti RDF/XML, Turtle ir OWL/XML duomeny formatais.

3.3. Vaisty ontologijos uzpildymas duomenimis

Duomeny ikélimas buvo vykdomas pagal VVKT pateiktus duomenis "Pilnas vaistiniy prepa-
raty saraSas pakuodiy lygyje", kuris VVKT puslapyje patalpintas CSV formatu. Siame faile buvo
maza dalis vaistiniy preparaty informacijos, kuri egzitsuoja vaisty informaciniuose lapeliuose. IS
vaistiniy preparaty saraSo buvo paimami Sie duomenys: vaisto pavadinimas, veiklioji medZiaga,
farmaciné forma, recepto poreikis, ATC klasifikacijos kodas,kuris priskirtas vaistui, gamintojas
bei gamintojo Salis. Prie$ ikeliant duomenis i vaisty ontologija, failas buvo modifikuotas. I§-
skaidytos vaisty veikliosios medziagos, nes kartais vaistai veikliyjy medZiagy turi ne viena. Like
reikalingi duomenys, tokie kaip vaisto pagalbinés sudedamosios dalys, indikacijos, kontraindika-
cijos ir Salutiniai poveikiai buvo surinkti rankiniu budu i§ vaisty informaciniy lapeliy, kurie taip
pat ikelti VVKT puslapyje kiekvienam vaistui atskirai. IS informaciniy lapeliy ikelti i Excel ir i$
Excel su Cellfie iskiepiu (Protégé irankyje) sukelti 1 ontologija. Celfie gali apdoroti tik excel tipo
dokumentus.

Del auksciau iSvardinty priezasciy, i vaisty ontologija buvo ikelta tik apie 300 vaistiniy prepa-
raty. Rankomis surinkta informacija apie Salutinius poveikius, indikacijas ir kontraindikacijas buvo
80-&iai vaistiniy preparaty. Duomenims sukelti buvo sukurta 33 aksiomos. Siy aksiomy pagalba
duomenys buvo sukelti | vaisty ontologija.

Buvo planuojama igyvendinti automatini duomeny nuskaityma i§ vaisty informaciniy lapeliy.
Taciau susidurta su sunkumais, dél kuriy nepavyko to igyvendinti. Nors egzistuoja metody [27],
kaip automatiniu buidu i§ sakinio surasti tripleta, tacau tai néra pritaikoma lietuviy kalbai. Straips-
nyje [27] minimimi metodai/irankiai skirti apdoroti angly kalbos sakinius ir aptikti juose tripletus.
Didzioji dauguma natiralios kalbos apdorojimo metodai ir algorimtai yra pritaikyti apdoroti angly
kalbos sakinius, nes tai yra viena populiariausiy kalby pasaulyje. Remiantis [30] Saltiniu, lietuviy
kalbos palaikymas kalby technologijose tiek Snekamosios kalbos apdorojime, tiek automatiniame
vertime, tiek teksto analizéje, tiek kalbos ir teksty iStekliuose, yra vertinama menkai arba i§vis néra
jokio palaikymo. Tai reiskia, kad lietuviy kalba Siose srityse, prieSingai nei angly kalba, turi mazai
1gyvendinty sistemy, kurios gebéty atlikti lietuvisko teksto analize. Lietuviy kalbos apdorojimui
vis dar kuriamos programos, kurios geba automatiSkai analizuoti tekstus.

Kaip minima [30] straipsnyje, apdoroti lietuviy kalbos sakinius ir surasti jy konteksting infor-
macija bei iStraukti i$ jy tripletus yra sudétinga, nes:
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* lietuviu kalbos sakinio sandara néra fiksuota. Todél iSkyla sunkumuy, nes i$ karto néra Zinoma
sakinio sandaros eilés tvarka, padedanti identifikuoti tripletui reikalingas reikSmes. Sakinio
vientisuma dazniausiai uZtikrina zodziy galtinés.

* egzistuoja eliptiniai sakiniai, kai praleisti ZodZiai numanomi tik i§ konteksto.

* lietuviy kalbos didelg dali sudaro homonimai. Tai yra tokie ZodZiai, kurie raSomi taip pat, bet
Zodziy prasme yra skirtinga. PavyzdZziui: Zodis "galvos" daiktavardZio daugiskaitos vardinin-
kas ir veiksmaZodZio busimojo laiko treciasis asmuo. Kaip minima $altinyje [26], homonimy
lietuviy kalbos tekstynuose yra apie 39 proc.

Nagrinéjant vaisty informacinius lapelius, buvo susidurta su auksciau iSvardintomis lietuvisky
teksty analizés automatinio nustatymo problemomis. Taip pat buvo susisdurta su farmacijos srities
neiSmanymu, todel ontologija buvo kuriama remiantis [22] pateiktu metodu. Farmacinés sritys,
kurios apsunkino ontologijos igyvendinimg ir duomeny suvedima:

* Informaciniuose lapeliuose duomenys pateikiami apibendrintai. PavyzdZiui: "vartoti vaisto
negalima su antikoguliantais". NeZinant kas yra antikoguliantai, kokios veikliosios medZia-
gos priklauso antikoguliantams, sunku supildyti duomenis ontologijoje. Jei informaciniuose
lapelivose suvesta, jog, pavyzdziui, negalima vaisto vartoti su konkrecia veikligja medZza-
ga, toks atvejis magistro baigiamojo darbo vaisty ontologijoje uZregistruotas. Si problema
gali buti sprendZiama dvejopai: a) iSskaidant Ingridiento klasg i taksonomija, kur atsiranda
ingridienty sritys arba b) gali buti surandamos visos antikogulianty sriciai priklausancios
veikliosios medZiagos ir uZregistruojama einamojo vaisto veikliosios medZiagos saveika su
antikoguliantams priklausanc¢iomis veikliosiomis medZiagomis.

* Duomenys néra suraSyti sistemiSkai: pavyzdZiui, nagrinéjant vaisto indikacijas, vieny vais-
ty informaciniame lapelyje raSo "galvos skausmo malSinimas, danty skausmo malSinimas",
kitame raso "galvos, danty skausmo malSinimas". Todé¢l norint apibendrinti, kad vaistai slo-
pina tokius pacius simptomus, reikia Zmogaus isikiSimo. D¢l Sios priezasties buvo labai
apsinkintas duomeny ikélimas i ontologija, nes reikalavo daug Zzmogiskojo faktoriaus.

* DaZnai prie kontraindikacijy paraSyta, jog vaisto X negalima vartoti su ingridientu Y. Taip
daroma prielaida, jog tam tikra veiklioji vaisto medZiaga negali buti vartojama su vaistiniu
ingridientu Y. Kartais vaistinis preparatas turi daugiau nei viena veikliaja medziaga. Todél
vykdoma dekarto sandauga, nes néra aiSku, kuri konkreti veiklioji medZiaga néra suderinama
su vaistiniu ingridientu Y.

* Indikacijos daZnai apraSomos apibendrintai. T.y. ligos ne iSvardinamos, o apraSomas bend-
ras jy simptomas. PavyzdZziui, vietoj ligy saraso (sisteminés raudonosios vilkligés, reumato-
idinio artrito), raSomas "sisteminés uzdegiminés ligos". Todél tai vel apsunkina indikacijy /
kontraindikacijy / Salutiniy poveikiy suvedima i ontologija.

» Neaisku ar vieningai aprasomi vaistiniy preparaty veikliyjy medziagy pavadinimai. Pavyz-
dZiui, vaistai "Lioton" gelis ir "Heparoid" kremas malSina tuos pacius simptomus. "Lioton"
vaisto veiklioji medZiaga heparinoidas, Vaisto "Lioton" veiklioji medZiaga yra heparino nat-
rio druska. Néra aiSku ar heparinoidas yra tas pats kaip heparino natrio druska. Jeigu tai yra
ta pati veiklioji medziaga, Sias veikligsias medziagas aprasSyti kaip sinomimus. Todél biity
tikslinga, vaisty ontologija pildyti kartu su gydytoju ar vaistininku.
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Duomenims sukelti buvo naudojamas Cellfie irankis, kuris leidZia Excel formatu surinktus
duomenis pagal sukurtas aksiomas sukelti | ontologija. Aksiomos apraSomos, naudojant Mapping
Master srities specifing kalba(DSL (domain specific language)). Cellfie irankio veikimo principas:
pagal apraSytas aksiomas (pvz: 18 pav. ) imami duomenis i$ nurodyty stulpeliy, sugeneruojamas

Individual: @E* (mm:SkipfEmptyLocation)
Types: Ingridientas
Facts: vartotiDraudziama @G*

18 pav. Aksioma, sugeneruojanti vaisty sudedamuyjy daliy saveika (draudziama vartoti).

Ju aprasSas, kuri galima perZziuréti ir jei jis netinkamas, galima pakeisti. Tik tada, kai isitikinama,
jog duomenys bus suimportuoti korektiskai, jie importuojami i ontologija.

Duomenys Excel faile turi bati sutvarkyti. PavyzdZiui, jei keli duomenys apie vaista buvo
surasyti vienoje celéje, atskirti kableliu, tai Sie duomenys turi biti iSskaidomi i eilutes. Tas pats ir
jei norima suvesti duomenis i hieraching struktura. Tokiu atveju, kiekviena Zemesné klase turi biiti
naujame stulpelyje. Nors duomenys sukeliami pakankamai greitai, ta¢iau duomeny paruoSimas
sukélimui i ontologija labai ilgai uZtrunka ir reikalauja daug rankinio darbo. Todél ateities darby
gairé galéty buti natuiralios kalbos apdorojimas, iStraukiant duomenis i§ teksto.

3.4. Modelio funkcijy ir sistemos igyvendinimas

Vaisty rekomendavimo sistemos modeliui igyvendinti buvo pasirinkta Python 2.7 prorgama-
vimo kalba. Grafinei vartotojo sasajai igyvendinti naudojama WXPython biblioteka. UZklausy
vykdymui semantiniame tinkle buvo naudojamas nutolgs Saltinis SPARQLer[1], véliau pakeistas
1 virtuoso SPARQL procesoriy[3], nes SPARQLer, prototipo jgyvendinimo eigoje, panaikino ga-
limybe vykdyti uzklausas i§ konkrecios nutolusios ontologijos. Taip pat prototipo igyvendinimui
naudojama Python 2.7 SPARQL Wrapper biblioteka, skirta SPARQL uzklausy i$siuntimui | SPA-
RQL procesoriy bei gauty rezultaty apdorojimui.

Nors pati SPARQL uZklausy kalba néra priklausoma nuo naudojamos platformos, taciau SPA-
RQL redaktorius realizuojantys jrankiai gali biti skirtingi. Siame darbe uzklausos buvo vykdomos
SPARQLer ir virtuoso SPARQL redaktoriais. SPARQLer buvo galingesnis irankis, nes galéjo be
apribojimy vykdyti uZklausas taksonominéje hierarchijoje tiek ieSkant téviniy irasy, tiek vaikiniy.
Virtuoso SPARQL redaktorius tokios galimybés neduoda. Jis leidzia vykdyti uzklausas hierarchi-
néje strukturoje ieSkant vaikiniy irasy. Taip pat virtuoso SPARQL redaktoriaus grupavimo algo-
ritmas labai apsunkinamas, ir tos uzklausos, kurias SPARQLer sékmingai jvykdydavo, virtuoso
SPARQL redaktoriuje uzstrigdavo.

Sistemos prototipe igyvendinti du pagrindiniai metodai, kuriy rezultatai skaidomi i smulkes-
nius metodus ir teikiami jy rezultatai. T.y. vienas i§ pagrindiniy metody yra nustatyti dviejy vaisty
informacija. Geresniam jsivaizdavimui apie ka kalbama, pateikiamas prototipo langas, matomas
19 pav.

Taigi, virSuje vartotojas iveda dominanciy vaisty pavadinimus ir spaudZia mygtuka [Palyginti].
Rezultatas gaunamas toks, kad kiekviename lange pateikiama ontologijoje rasta informacija. Visa
informacija surenkama 2.3 poskyryje apraSytomis metody funkcijomis.

Korteleje "Sudétys" pateikiami rezultatai apie konkreciy vaisty veikligsias medZiagas ir pagal-
bines meZiagas.
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B A Metodas — O *

[vedus vartojamy vaisty pavadinimus, nustatoma vaisty sudélis, Salufiniai poveikiai bei galimi jy
sustipréiimar vartojant pasinnkis vaisty pora, taip pat vaisty tarpusavio sgveika, indikacijos,
kontraindikacijos bei vaisty altermatyvos pagal ATC Klasifikacija.

Aspirin Ospen Palyginti |Zvalyti rezultatus

Sudétys  Salutiniai poveikiai Sgveikos Indikacijos Kontraindikacijos  Alternatyvos pagal ATC klasifikacija

Vaisto 'Aspirin’ veikliosios medfiagos: Vaisto 'Ospen’ veikliosios medZiagos:
Acetilsalicile rdgétis Fencksimetilpenicilinas
Vaisto 'Aspirin' pagalbinés medzZiagos: Vaisto 'Ospen’ pagalbinés medZiagos:
Ontologijoje vaistui neuZregistruotos pagalbings Ontologijoje vaistui neuZregistructos
medzZiagos. pagalbinés medZiagos.

19 pav. A metodas. Lygina vaisty poros informacijg ir pateikia apibendrintus rezultatus.

Korteléje "Salutiniai poveikiai" teikiama i§skaidyta informacija i tris dalis. T.y.:
* konkre€iam vaistui nustatyti Salutiniai poveikiai;

* nustatyti visi galimi Salutiniai poveikiai visy vaisty, turinciy analogiskas veikligsias medZzia-
gas. Toks metodas taikomas , nes kartais vaistai patenka i vartojamaja rinka pilnai neistyrus
galimy Salutiniy poveikiy. Todel Salutiniy poveikiy apjungimas ty vaisty, kurie pateko i rinka
pilnai neistirti, gali iSspresti Salutiniy poveikiy surinkima;

* jeigu vaisty poroje buvo uZregistruoti Salutiniy poveikiy duomenys, kurie tarpusavyje per-
sidengia, tai galima daryti prielaida, jog didesné tikimybé sulaukti bitent tokio Salutinio
poveikio, kuris uZregistuotas prie abiejy vaisty.

Kortel¢je "Saveikos" pateikiama informacija apie vaisty veikliyjy medZiagy tarpusavio savei-
kas. t.y. ar vaisty poros vartojimas vienu metu néra labiau kenksmingas sveikatai, nei simptomy
malSinimas.

Kortelése "Indikacijos" ir "Kontraindikacijos" duomenys pateikiami kiekvienam vaistiniam
preparatui atskirai. T.y. kokios indikacijos ir kontraindikacijos priskiriamos konkrec¢iam vaistui.

Kortel¢je "Alternatyvos pagal ATC klasifikacija" pateikiama informacija apie alternatyvas vais-
ty, turinciy priskirta ta pati ATC klasifikacijos koda. Susiejus duomenis su kitomis vaisty ontolo-
gijomis, gal net kitomis uzsienio kalby ontologijomis, ATC kodas galéty biiti ontologijas riSancioji
sritis.

Kitas metodas, matomas 20 pav. yra nustatyti vaistus, kai Zinomos veikliosios/pagalbinés
medZiagos, kurios turi buti vaisty sudétyje, ir tokios sudétinés dalys, kuriy neturéty buti vaisty
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B B Metodas — O >

[vedus vaisto dominandias veikligsias medZiagas, bel nepageidaujamas sudedamasias
dalis, pagal Siuos kriterjus surandami vaistai. Taip pat pateikiama vaisty sudelis,
galimi Falutinial poveikiai, indikacijos, kontraindikacijos ir alternatyvos pagal ATC klasifikacia.

Paracetamolis Prideti Kofeinas Pridéti

Paracetamolis Kofeinas

Surasti vaistus pagal kriterijus

Surasti vaistai: | panadol ~ || [Evalyti rezultatus

Vaisty sudétis  Salutiniai poveikiai  Indikacijos Kontraindikacijos Alternatyvos pagal ATC klasifikacija

Yaisto 'Panadel’ veikliosios Medziagos: Yaisto 'Panadel’ pagalbines Medziagos:

Paracetarnolis Ontologijoje vaistul neuZregistructos
pagalbinés medziagos.

20 pav. B metodas. Metodas nustato vaisty pavadinimus, kai jvedamos Zinomos veikliosios/pa-
galbinés medziagos, kurios turéty biiti sudétyje, ir kitos medziagos, kurios vaisty sudétyje neturi
egzistuoti.

sudétyje. Sudétinés dalys, apibréZiamos kaip medziagos, kuriy neturi biiti vaisto sudétyje yra ne-
privalomas atributas. Tai reiskia, kad vartotojas gali vykdyti uzklausa surasti vaistus tik pagal veik-
ligsias/pagalbines medziagas. Sis metodas naudingas netoleravima ar alergija turintiems Zmonéms,
kurie negali vartoti tam tikry medZiagy. Nes tokiu atveju Zmogaus savijauta gali prastéti vietoj to,
kad Zmogus jaustysi komfortiSkai. Metodas, taip pat kaip ir ankstesnis, skaidomas i smulkesnius
metodus. Ne visi metodai, naudoti lyginant vaisty informacija, tinkami Siam metodui. Smulkesnieji
metodai gali buti jvardijami kaip pagalbiniai, skirti surinkti informacija apie nustatytus vaistus.

Korteleje "Vaisty sudétys" vaizduojama informacija apie pasirinkto vaisto sudedamasias vaisto
dalis. T.y. viename lange teikiama informacija apie vaisto veikligsias medziagas, o kitame lange
apie vaisto sudéties pagalbines medZiagas.

Korteléje "Salutiniai poveikiai" vaizduojama dviejy tipy informacija:

* konkreciam vaistui uzregistruoti Salutiniai poveikiai;

* surinkti visi galimi Salutiniai poveikiai einamojo vaisto ir kity vaisty, turin¢iy analogiSkas
veikligsias medZiagas. Kaip ir A metode, §is funkcionalumas leidZia jvertinti visus Salutinius
poveikius, nes kartais vaistai patenka i rinka pilnai neistirti.

Kortelese "Indikacijos" ir "Kontraindikacijos" teikiama informacija apie vaistui priskirtas indika-
cijas ir kontraindikacijas. Korteléje "Alternatyvos pagal ATC klasifikacija" teikiama informacija
apie vaistus, turin¢ius priskirta ta patj ATC koda. Sioje kortelé¢je duomenys imami tiesiogiai pagal
ATC koda, nenufilruojant jei buvo pasirinktos medziagos, kuriy neturéty buti vaisty sudétyje.
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4. Metody sudétingumo vertinimas

Kadangi eksperimentinio vertinimo sistemos prototipui nepavyko atlikti dél naudojamo virtuo-
so SPARQL redaktoriaus subtilybiy, bus pabandyta ivertinti naudojamy metody sudétingumas.

Vertinant uzklausy sudétinguma, iprasta naudoti sagnaudomis grista vertinima (angl. cost ba-
sed estimation). [prastai Sis vertinimas naudojamas reliaciniy duomeny baziy uzklausy vykdymui.
Tokio vertinimo pagrindas yra iraSy skaiciaus itaka vykdomai uzklausai. Taciau Siame darbe ver-
tinamas uzklausy sudétingumas ne irasy skaicius duomeny baziy lentelése, o triplety skaic¢ius on-
tologijose. Kadangi triplety skaiCius i§ dalies atitinka irasy skai¢iy duomeny bazése, todél ir Siame
darbe pateikiamas uzklausy sudétingumo ivertinimas.

Vertinimas bus atlieckamas remiantis 2.3 poskyryje apraSytais uzklausy vykdymo medZiais.
Kiekvienai ontologijoje vykdomai uzklausai bus atliekamas blogiausios () ir geriausios (w) vyk-
dymo kainos jvertinimas. Kaina nurodo teorini reikalinga atminties kieki, kad uZklausa galéty
bty ivykdyta. Pasirinktas teorinis ivertinimas todél, kad paprastai ontologijos ir ju dokumentai
biina talpinami { RDF struktiirg atitinkancius serverius, kurie turi uZklausy optimizatorius. Dél
Sios priezasties vykdymo kaina gali buiti maZesné, nei jvertinta teoriniame lygmenyje.

Tarkime, triplety aibe 7 sudaro n triplety. Taip pat isivaizduokime, kad kiekviena tripleto
sudedamoji dalis t.y. subjektas (s), predikatas (p) ir objektas (o), sudaro po n atskiry triplety daliy.
Kadangi triplety aibé 7 = TI,(0), tai II, = I, x IT,, x II,. I to i¥plaukia, kad 6, = n®. Tai yra pati
brangiausia operacija vykdoma vienos projekcijos lygyje. Zinant nors viena démenj—n laipsnis
kinta | maZesng¢ pusg.

Skai¢iuojant uzklausos vykdymo kaina, kai ieSkoma pasirinkto vaisto veikliyjy medZiagy ( 9
pav.), ivertinami tam tikri aspektai. Kaip jau buvo minéta anks¢iau, Zymuo C reiSkia reguliariaja
iSraiSka, kur simboliy kiekis ar simboliy rinkinys nebiitinai tiesiogiai atitinka jvesta reikSme. Tai
reiSkia, kad jvedus vaistinio preparato pavadinima, gali buti aptikta {0...n} vaisty, kuriems reikia
nustatyti veikliasias medzZiagas. Taip yra todél, kad vaisty pavadinimai néra unikalis. PavyzdZziui,
vaistai "Theraflu" ir "Theraflu Night" yra skirtingi, o ivedus { uzZklausa "Theraflu" gaunami du vais-
tiniai preparatai. Jeigu ontologijoje uZregistruoti visi vaistai, turintys pavadinime simboliy rinkinji
"Theraflu", tokiu atveju projekcija Ilypject—2Drug grazins n iraSy. Dél Sios priezasties uzklausos
ivykdymo kaina iSauga. Tokia pati situcija yra ir vertinant uzklausos vykdyma i§ veikliyjy medzia-
gy perspektyvos. Jeigu vaistui uZregistruotos visos ontologijoje iregistruotos veikliosios medzia-

gos, tokiu atveju gaunamas jvertis iS veikliyjy medziagy perspektyvos Ilsupject—?Drug = n.
object—7ActiveSubstance

Todél Sios uzklausos blogiausias jvertis blity 07 scsivesubstance = N> Geriausiu atveju uzklausos
vykdymo jvertis yra we activesubstance = M, Kal randamas vienas vaistinis preparatas su n veikliyjy
medziagy. Analogiskas ijvertis buty vykdant uzklausa pilnai vaisty sudéciai nustatyti, indikacijas
ir kontraindikacijas.

Analizuojant uzklausos vykdymo medi, kai ieSkoma pasirinktam vaistui alternatyva pagal ATC
klasifikacija ( 11 pav.), taip pat galima ivertinti blogiausia ir geriausia vykdymo kaing. Kaip ir auks-
Ciau apraSytame uzklausos medZio, kai ieSkoma vaisto veikliyjy medZiagu, ivertyje, taip ir ieSkant
alternatyvy pagal ATC klasifikacija, vaisto pavadinimas gali biiti aptinkamas ontologijoje n karty.
Tokiu atveju, gali buti aptikta vaistui priskirty ATC klasifikacijos kody taip pat n. Vaisty, kuriems
priskirti tokie patys ATC klasifikacijos kodai taip pat gali buti n. Taciau dar egzistuoja riboji-
mas, kuris sako, jog turi biti eliminuoti vaistai, kurie atitinka prading ivesti. Tod¢l Sio uzklausos
vykdymo medZio blogiausias jvertis bty 0;p,ygspyarc = n® — n, 0 tai yra 0rprugspyarc =~ n’.
Skaiciuojant geriausig uzklausos vykdymo kaing biity aptinkamas vienas irasas, atitinkantis vaisto
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pavadinima. Jis turi priskrita vieng ATC klasifikacijos koda. IeSkant vaisty, turiniy priskirta ta
pati ATC koda, aptinkama n vaisty. Tod¢l geriausio atvejo jvertis bty w?prugspyarc = n — 1,0
tai yra w7 prugsByATC = M.

Vertinant uzklausos vykdymo medzio, atsakingo uZ Salutiniy poveikiy galima sustipréjima ( 12
pav.), blogiausig ir geriausia vykdymo kaing, galima pasiekti labai blogus greitaveikos rezultatus.
Jau Zinoma, kad vartotojas jveda du vaistinius preparatus d;, d;. Jeigu vaistiniai preparatai onto-
logijoje aptinkami n karty, tai tokiu atveju vaisty vykdymo kaina iSauga 2n karto. Taip pat jeigu
kiekvienam vaistiniam preparatui aptinkama n Salutiniy poveikiy, Siuo metu vykdymo kaina jau
2n?. Taliau Sioje uzklausoje naudojamos viena brangiausiai kainuojanciy operacijuy—group by.
Naudojant group by metoda, turi biiti praeinama dar karta per aptiktus duomenis, o tai reiskia,
kad vykdymo kaina tampa 2n®. Todél 0r5;4ef fectsname = 2n°. Geriausias Sios uzklausos rezul-
tatas buty aptikus vaisty pora, surinkti jy Salutinius poveikius ir sugrupavus gaunamas rezultatas
W7Side f fectsName = 21>

Nagrinéjant uzklausos medi ( 13 pav.), kai surandami vaistai analogiSkomis veikliosiomis me-
dziagomis ir nustatomi visy Siy vaisy skirtingi Salutiniai poveikiai, atkreipiamas démesys, jog tai
yra dinami$kai formuojamas medis. Tai reiskia, kad 3 ir 7 salygos vykdomos tiek karty, kiek veik-
liyju medZiagy buvo aptikta pirminio vaisto kontekste. Tarkime, kad tai yra skaicius k. UZklausos
vykdymo kaina exists dalyje yra k * n. Tokia pati situacija yra su 7 salyga. Tai reiskia, kad blo-
giausiu atveju vykdymo kaina bus 02giger ffects = k? x n3 . Geriausia uzklausos vykdymo kaina,
kai pasirinktas vaistas turi tik vieng veikliaja medZiaga, yra wrsider ffects = n3.

Uzklausos medziui, nustataniam vaisty tarpusavio saveika, kuris pavaizduotas 14 pav. kainos
vykdymo kaina apskai¢iuojama tokiu buidu. Kadangi metodas vél gi naudoja reguliarigja iSrais-
ka, tai aptinkamas vaisty kiekis ontologijoje blogiausiu atveju yra n. Kiekvienas vaistas taip pat
gali tureéti priskirty veikliyjy medziagy n. Todél surasti vaisty veikligsias medZiagas kaina yra
n?. Kadangi Siame metode lyginamos dviejy vaisty veikliyjy medZiagy saveikos, tai kad igsirinkti
visas galimas vaisty saveiky kombinacijas reikia vykdyti n* karty. O aptikti saveikas, kurios uZ-
registruotos ontologijoje, taip pat reikia praeiti n karty. Jeigu aprasytos predikaty savybés néra
simetrinés, tokiu atveju turi buti praecinamas triplety tikrinimas i$ kitos pusés. Todél blogiausios
kainos jvertis yra 024455 f fect = n®. Geriausias jvertis tokios uzklausos yra wjqsx flect = n?, jeigu
ieSkoma konkretiems dviems vaistams veikliyju medZiagy saveikos, vis tiek turi buti pracinama
likusiu medZiu.

Nagrin¢jant uzklausos medi ( 15 pav.), kur ieSkomi vaistai pagal jvestas veikligsias medZiagas
ir tokias medZziagas, kuriy sudétyje neturi bati, galima numanyti, jog paieSkos metodas neefekty-
vus vykdymo kainos prasme. Taip yra todél, kad net jei | paieSka jvedama konkreti viena veik-
lioji medZiaga tai turi buiti vykdoma dekarto sandauga su visais galimais tripletais, turinciais rysi
hasSubstance. Tik véliau i8 Sios dekarto sandaugos projekcijos duomenys nufiltruojami. Kadangi
tai yra dinamiskai formuojama uzklausa, tai tokiu atveju 3 dalis gali baiti vykdoma k karty. Ana-
logiskai su 7, Sioje dalyje vykdoma m karty. Todél nors metodas ir naudingas vartotojui, tadiau
vykdymo kainos prasme neefektyvus.
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ISvados ir rekomendacijos

Atlikus susijusios literatiiros analizg, galima daryti prielaida, kad semantinio tinklo ir ontologi-
ju technologijos labai plétojamos, siekiant maksimaliy rezultaty kompiuteriy samprotavime. Apra-
Somos naujos arba modifikuojamos jau egzistuojancios jvairiy sri¢iy ontologijos, kurios siejamos
tarpusavyje i semantinj tinkla. Taip pat kuriami programiniai moduliai, apdorojantys nattralios
kalbos sakinius ir susiejantys juos su semantinio tinklo duomenimis. D¢l Sios priezasties sistemo-
se, gristose ontologijy technologijomis, gali buiti apdorojami nattiralia kalba uzduoti klausimai ir {
juos atsakyta ontologijose aptikta kontekstine informacija.

Siame darbe buvo apzvelgiami semantinio tinklo ir ontologijy kiirimo principai. I§samiai i$-
nagrinétos technologijos, naudojamos ontologijy kiirimui ir modifikavimui. Taip pat apZvelgiamos
pagrindinés ontologijy modeliavimo kalbos, leidZianc¢ios kompiuteriams nagrinéti semantiSkai su-
sietus duomenis.

Remiantis surinkta informacija apie ontologijy kiirimo ir modifikavimo galimybes, buvo nu-
spresta igyvendinti nauja vaisty ontologija. Pasirinkta farmaciné sritis dél to, nes tai yra aktuali
sritis visais laikais visoms amZiaus grupéms. Taip pat temos aktualumas pasiZyméjo tame, jog
susirgus, ne visada konsultuojamasi su gydytoju ar vaistininku deél tam tikry vaisty vartojimo.
Daznai nekreipiamas démesys i tai, ar vaistai tarpusavyje suderinami, jei vartojama daugiau nei
vienas vaistinis preparatas. Taip pat daZnai perskaitoma tik maZa dalis informacijos, kuri teikiama
vaisty informaciniuose lapeliuose. O informacija apie galimus Salutinius poveikius ar saveikas su
kitais vaistiniais preparatais, perskaitomos nejdémiai.

Igyvendinus vaisty ontologija, duomeny uzpildymas tapo komplikuotas. Duomeny Saltinis,
teikiantis su vaistais susijusia informacija, ja teiké pakankamai siauros apimties. Tai buvo vaisto
pavadinimas, veikliosios medZiagos, gamintojas, Salis, vartojimo forma, ar vaistas yra receptinis,
ATC Kklasifikacijos kodas. Tokia informacija kaip indikacijos, kontraindikacijos, vaisty pagalbinés
medZiagos, Salutiniai poveikiai buvo renkami tiesiogiai i§ vaisty informaciniy lapeliy, kurie bu-
vo priskirti kiekvienam vaistiniam preparatui atskiru dokumentu. Taip pat automatinio duomeny
nuskaitymo nepavyko jgyvendinti dél natiiralios kalbos apdorojimo niuansy.

Taip pat buvo sukurti metodai, atliekantys uzklausas sukurtoje vaisty ontologijoje. Metodai
nustato vaisty sudéti, indikacijas, kontraindikacijas, nustato Salutinius poveikius. Nustatomos pasi-
rinktam vaistui alternatyvos pagal ATC klasifikacija. Jeigu vartojama daugiau nei vienas vaistinis
preparatas, tokiu atveju vertinama rizika del galimy Salutiniy poveikiy sustipréjimy. Taip pat iver-
tinama vaisty poros tarpusavio saveika, jei tokia egzistuoja. Dar vienas metodas leidZia nustatyti
vaisto pavadinima, kai Zinoma kokia veiklioji medZiaga turi biiti vaisty sudétyje. Jeigu vartotojas
turi netoleravimg tam tikroms medZiagoms, nebutinai veikliosioms, pazZymeéjes tokia informacija
gaus atitinkancius rezultatus.

Labiau iSplétotas prototipas galéty biti naudojamas elektroninése vaisty parduotuvése, kai |
krepSeli sudedami vaistai, patikrinti ar prekiy krepselio turinys tarpusavyje suderinamas. Jeigu
aptinkamas rizika, prie§ perkant, vartotoja ispéti apie galima poveiki ir pateikti rekomendacijas
kaip vartoti vaistus. Taip pat toks prototipas galéty biiti iSplétojamas iki vieSai prieinamos sistemos,
kai vartotojas i sistema iveda dominancia informacija, ir gauna atitinkamus rezultatus.

46



Ateities darby gairés

Ivertinus jau atliktus darbus, matomos tobulintinos vietos, kurios turéty buti igyvendinamos,
norint prototipa paversti i pilnai funkcionuojancia sistema. Zemiau pateikiami punktai, apibréZian-
tys tobulintinas vietas:

* Ontologijos duomenys turéty biiti pilnai aprasyti ir sukelti | ontologija. Tai reiskia, kad on-
tologijos duomeny rinkinys bty kaip imanoma didesnis, leidZiantis semantiskai sieti duo-
menis, ir artimesnis natiiraliai kalbai. Tokiu budu buty galima jgyvendinti sistema, kuri
nagrinéty nattralios kalbos klausimus ir atpaZinus klausime tripletus, gebéty i juos atsakyti
semantiSkai susijusiuose ontologijos duomenyse.

* Igyvendinti metoda, tokj kaip GalenOWL[15], kur buty registruojama ne tik saveika tarp
vaisty, bet ir vaisty saveika su ligomis. ISnagrinéjus literatiiroje igyvendintus metodus, daz-
niausiai tokia informacija néra registruojama. DaZniausiai registruojama vaisty su vaistais
saveika ir tik konkreciai ligai ar simptomuti, kurj reikia gydyti ar malSinti. PavyzdZiui, vaistas
"tertensif" skirtas "Suaugusiuyjy pirminés arterinés hipertenzijos gydymui". Vaisty informa-
cinio lapelio apra§yme yra teikiama informacija—"gydomiems diabetikams, ypac jeigu yra
hipokaliema, svarbu sekti gliukozés koncentracija kraujyje". Bty tikslinga uZregistruoti ry-
§i tarp vaisto "tertensif" veikliosios medziagos ir ligos apie cukrinj diabeta, kad reikalinga
sekti gliukozes kieki kraujyje.

» Kaip imanoma detaliau apraSyti vaisty sudétiniy daliy saveikas su kity vaisty sudétinémis
dalimis. Tai padéty tiksliau nustatyti galimas rizikas ir sgveikas, ieSkant informacijos apie
daugiau nei vieng vaistini preparata.

* ISskirstyti vaistinius ingridientus i poklasius. Igyvendinant ontologija vienas i§ sunkumy
buvo, kai kontraindikacijose ar saveikose su kitais vaistais bidavo nurodoma veikliosios me-
dZiagos klasé. PavyzdZiui, vaisto "tertensif" informaciniame lapelyje raSoma apie veikliosios
medzZiagos "Indapamido” galimos saveikos su "Sisteminio vartojimo nesteroidiniai vaistai
nuo uzdegimo (NVNU), iskaitant selektyvaus poveikio COX-2 inhibitorius ir dideles salici-
laty dozes". "Nesteroidiniai vaistai nuo uzdegimo(NVNU)" ir "selektyvaus poveikio COX-2
inhibitoriai" yra vaistiniy preparaty veikliyjy medziagy virSklasiai. Todel buty tikslinga veik-
ligsias medZiagas ikelti i taksonoming hierarchija.

* Bity naudinga ontologija papildyti "paros normos" klase, kur buty registruojama kokia kiek-
vienos veikliosios medZiagos paros norma suaugusiam Zmogui, vaikui iki 1, iki 2m ir t.t.
Tada bty galima apskaiciuoti ar vartojant kelis vaistus su ta pacia veikliaja medZiaga nebiity
virSijama veikliosios medziagos paros norma.

* Bity tikslinga igyvendinti metoda, kai uZregistuojamas veikliyjy medziagy kiekis konkre-
Ciame vaistiniame preparate. Tokiu atveju bty galima sekti ar vartojant ne vieng vaistg i$
karto, nevirSijama leistina paros norma.

* Reikalinga surinkti kokie simptomai gali nustatyti tam tikras ligas. Tokiu atveju, galima
biity nustatyti kokius vaistinius preparatus galima vartoti, esant tam tikriems simptomames.
Arba tokioje ontologijoje galima bty ieSkoti ligos pagal iSvardintus simptomus. Taciau Sis
metodas turéty buti labiau informacinio pobuidZio, nes paciam Zmogui objektyviai nusistatyti

47



simptomus ne visada pavyksta. Nebent tokiu metodu naudotysi gydytojas, turédamas aibg
paciento simptomy.

Igyvendinus visus auksCiau apraSytus punktus, Siame darbe sukurtas sistemos prototipas ga-
lety tapti sistema, leidZianti vartotojui dométis jo vartojamais vaistais, tikrinti jy suderinamuma,
nevykstant i konsultacijg su gydytoju ar vaistininku. Taip pat toks modelis galéty biiti naudojamas
elektroninése vaisty parduotuveése, prie§ vartotojui isigyjant vaistus, biity perzitrima prekiy krep-
Selio vienety tarpusavio saveika ir radus galimas saveikas ar rizikas, apie tai informuoti vartotoja.
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