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1. Einleitung & Hintergrund

Diese Bachelorarbeit befasst sich mit dem Subgraphisomorphie-Problem auf Knowledge-
Graphen. Dieses Problem ist folgendermaflen definiert: Bei zwei gegebenen [Graphen G
und H behandelt es die Frage, ob H zu einem von G isomorph ist. Wie spiter in

gezeigt wird, ist dieses Problem [N'P-vollstindig]

Das |SuBGraPH-Problem| kann auf die verschiedensten Graphklassen angewendet werden,
so auch auf die der [Knowledge-Graphen. Diese Bachelorarbeit beantwortet die Frage, ob
in einem Knowledge-Graph, also in einer Graphdatenbank, bestimmte Graphstrukturen
wiederzufinden sind. Dazu werden Suchanfragen als codiert und als Subgraph im
Knowledge-Graph gesucht. Das Problem wird damit als [SuBGrRaPH-Problem|behandelt.

1.1. Motivation

[In diesem Abschnitt wird sich an |1, |2, orientiert]

Der Subgraphisomorphismus| ist eine wichtige und sehr allgemeine Form der Muster-
erkennung, die in Bereichen wie computergestiitztem Design, Bildverarbeitung, Graph-
grammatiken, Graphtransformation und Biocomputing praktische Anwendung findet. Die
Nutzung in all diesen Bereichen liefert eine nicht mathematische Motivation sich mit dem
ISuBGRAPH-Problem| zu beschiftigen. Aus mathematischer bzw. informatischer Sicht sind
INP-vollstandige Probleme immer eine Herausforderung, nicht nur fiir die theoretische
Informatik, der man sich gerne stellt.

Es gibt verschiedene Arten der Mustererkennung, wie etwa die Stringsuche in Texten,
Sequenzabgleiche, Baumvergleiche oder eben Musterabgleiche in Graphen. In der immer
spezieller werdenden Hierarchie von Mustererkennungs- und damit verwandten Problemen
kommt der Subgraphisomorphismus| direkt nach dem (Graphisomorphismus|an zweiter Stelle.

1. Graphisomorphie
2. Subgraphisomorphie
3. Maximaler, gemeinsamer Subgraph

3.1. Maximaler, gemeinsamer induzierter Subgraph:
Ein Graph, der ein induzierter Subgraph von zwei gegebenen Graphen ist und
maximal viele Knoten hat.

3.2. Maximaler, gemeinsamer Kanten-Subgraph:
Ein Graph, der ein Subgraph von zwei gegebenen Graphen ist und moglichst viele
Kanten aufweist.

Hierbei suchen diese drei Beispiele nach exakten Ubereinstimmungen zwischen zwei Graphen.
Der Graphisomorphismus iiberpriift dabei, ob diese zwei Graphen komplett Ubereinstimmen.
Der Subgraphisomorphismus vergleicht den Eingabegraph mit Teilen des Die
in Punkt drei erwiihnten Musterabgleiche, suchen ebenfalls nach Ubereinstimmungen bei
Subgraphen, allerdings haben diese zusitzlich speziellere Eigenschaften. Es existieren auch
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1. EINLEITUNG & HINTERGRUND

Algorithmen die nach Niaherungen suchen, allerdings wird in dieser Bachelorarbeit nicht
niher auf diese eingegangen.

Des Weiteren ist auch das Konzept des Knowledge-Graphen interessant, sowie dessen
Entwicklung aus dem Semantic Web und seinem Zusammenhang zur semantischen Suche.
Dies alles sind junge Gebiete in direkter Beziehung zum Internet. Wie diese Beziehung genau

besteht wird spéter in deutlich.

1.2. Zielsetzung der Arbeit

Die Naturwissenschaften sind ein interessantes Themenfeld, welches schon immer von Men-
schen erforscht wurde. Allerdings war es in der Vergangenheit schwerer sich liber bestimmte
Erkenntnisse zu informieren und diese dann ggf. weiter zu untersuchen. Forschungsergebnisse
und das darin enthaltene ,,Wissen*, konnte z. B. im Mittelalter nur langsam von Ménchen
kopiert und in Bibliotheken gesammelt werden.

Viele der Informationen in Biichern, sind zum groBten Teil auch heute noch unzugénglich. Mit
Hilfe der semantischen Suche soll versucht werden, Wissen wieder greifbarer und Literatur
zuginglicher zu machen.

Im Rahmen dieser Bachelorarbeit wird ein Microservice fiir die bestehende Suchmaschine
SCAIView implementiert. Dieser Microservice soll moglichst schnell Wissensabfragen im
Knowledge-Graph ermoglichen. Der Knowledge-Graph ist eine Sammlung verschiedener
Datenbanken mit medizinischem Kontext, der Daten in einer Graphstruktur abspeichert.
Abfragen im Knowledge-Graph werden dementsprechend als Graph codiert. Um diese
Abfragen effizient zu gestalten ist es notwendig das[SuBGraPH-Problem|zu betrachten. Fiir die
Losung dieses Problems werden verschiedene Algorithmen implementiert und miteinander
verglichen. Im Verlauf der Bachelorarbeit wird auch darauf eingegangen, ob Algorithmen
existieren, die effizienter abschneiden konnen und wo die Grenzen der Algorithmen liegen.
SchlieBlich wird auf das Potential und den Nutzen in der Praxis hingewiesen.

1.3. Ursprung des Problems

Mit dem Beginn des Web-Zeitalters in den 1990er Jahren begannen Unternehmen und
Personen Homepages online zu stellen und fiillten diese mit Text, Videos und Bildern. Ins
tagliche Leben zog das Internet bei vielen Nutzern aber erst mit seiner sozialen Nutzung im
Social Web ein und das Internet wurde eine Welt der Interaktion. Fiir die privaten Nutzer
waren Seiten wie Wikipedia, YouTube und Facebook in den 2000er Jahren die am hiufigsten
besuchten Seiten. Das Web, welches sich stindig weiterentwickelt, ist zu diesem Zeitpunkt
noch syntaxorientiert, weshalb sowohl diese Seiten, wie auch alle anderen Homepages, nur
direkt aufgerufen oder gefunden werden konnten. Wollte man z. B. iiber Google gefunden
werden, mussten im Metatext der Seite bestimmte Stichworter auftauchen. [14]]

Metatexte sind notwendig damit Computer Inhalte besser finden und verarbeiten konnen,
denn viele Suchbegriffe sind mehrdeutig und werden in unterschiedlichen Disziplinen benutzt.
Dadurch sind auch die Suchergebnisse vielfiltig und bieten nicht unbedingt die Information,
die sich der Suchende erhofft hat. Computer miissen also nicht nur in der Lage sein die
Eingabe zu verstehen, sondern diese auch in Beziehung zu anderen Deutungen setzen. Es
entwickelte sich das Semantic Web als Internet der Bedeutungen. [[14]
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1. EINLEITUNG & HINTERGRUND

Semantic Web bezeichnet eine Technologie, bei der die Daten einer konventionellen Webseite
um strukturierte Daten angereichert werden, um die Bedeutung der Information fiir Maschinen
leichter auswertbar zu machen. Durch diesen Ansatz konnen Menschen und Computer
wesentlich besser miteinander kooperieren und es konnen intelligentere Webservices kreiert
werden. Die erste Auspragung dieses neuen Web ist die Semantic Search, wie sie 2013 von
Google eingefiihrt wurde. [[15]]

Fiir die praktische Umsetzung des Semantic Web kommen unterschiedliche Technologien
zum Einsatz. Entsprechende Webstandards, viele davon vom World Wide Web Consortium'
entwickelt, bieten die Voraussetzungen, dass die Informationen und deren Beziehungen
von Computern interpretiert und ausgewertet werden konnen. Zum einen kdnnen mit dem
Ressource Description Framework® Webseiten niher beschrieben werden, zum anderen
werden via Rule Interchange Format® die Regeln bestimmt, denen die Maschine folgen soll,
um Bedeutungszusammenhinge zu erkennen. AuBerdem gibt es noch Dublin Core*, mit dem
digitale Inhalte mit maschinenlesbaren Meta-Angaben versehen werden konnen. Eventuelle
Bedeutungsschwierigkeiten im Semantic Web werden durch solche Modelle der Taxonomie
und der Klassifizierung ausgerdumt. [16]

Ein weiterer wesentlicher Bestandteil des Semantic Web ist die Web Ontology Language”.
OWL basiert technisch auf der RDF-Syntax, geht aber liber die Ausdrucksméchtigkeit hinaus.
Zusitzlich zu RDF werden weitere Sprachkonstrukte eingefiihrt, die es erlauben, Ausdriicke
ahnlich der Pradikatenlogik zu formulieren.

Die Datenbank-Abfragesprache SPARQLS ist ein Datenzugriffsprotokoll fiir das Semantic
Web. Es wird seit 2006 von der RDF Data Access Working Group’ des W3C entwickelt und
standardisiert. SPARQL ist der Nachfolger mehrerer Abfragesprachen, wie z. B. der RDF
Query Language. Es funktioniert fiir jede Datenquelle, die in RDF abgebildet werden kann.
[17]

Eine SPARQL-Abfrage besteht aus einem 3-Tupel, in dem jedes Element (Subjekt, Pradikat
und Objekt) variabel sein darf. Losungen fiir die Variablen werden gefunden, indem die
Muster in der Abfrage mit Tripeln in den Datensétzen abgeglichen werden. SPARQL stellt
vier Moglichkeiten zur Abfrage bereit. Es kann verwendet werden um:

 ASK: Fragen, ob mindestens eine Ubereinstimmung des Anfragemusters in den RDF-
Diagrammdaten vorhanden ist.

» SELECT: Alle oder einige dieser Ubereinstimmungen in Tabellenform auswihlen.

« CONSTRUCT: Einen RDF-Graphen konstruieren, indem die Variablen in den Uberein-
stimmungen ersetzt werden.

« DESCRIBE: Die gefundenen Ubereinstimmungen beschreiben, indem ein relevanter
RDEF-Graph erstellt wird.

SPARQL ist genau Wie eine sehr leistungsfahige Abfragesprache. Sie basiert ebenfalls
auf Graphen und ist auf den ersten Blick sehr dhnlich zu dem was der Microservice Subgraph

=]

W3C: World Wide Web Consortium —https://www.w3.org/

RDF: Ressource Description Framework —https://www.w3.org/RDF/

RIF: Rule Interchange Format — https://www.w3.0org/TR/rif-overview/

Dublin Core —http://dublincore.org/

OWL: Web Ontology Language — https://www.w3.org/OWL/

SPARQL: Simple Protocol And RDF Query Language —https://www.w3.0rg/2001/sw/wiki/SPARQL
DAWG: Data Access Working Group

siehe|Abschnitt 3.3.1f Neo4j & Cypher|
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1. EINLEITUNG & HINTERGRUND

spater leisten soll. Allerdings besteht ein wesentlicher Unterschied darin, dass mit Cypher
zusitzlich auch Kanteneigenschaften abgefragt und beriicksichtigt werden konnen. Das ist

mit SPARQL nicht moglich.

User interface and applications

Proof
Unifying Logic
Ontologies: Rules: -
Querying: OWL RIF/SWRL 3
SPARQL : E
Taxonomies: RDFS Q
o
©
>
<

Data interchange: RDF

Syntax:XML

Identifiers: URI Character Set: UNICODE

Abbildung 1.1.: Semantic-Web-Stack [18]

Mit Hilfe dieser Protokolle und Technologien ist es im Semantic Web moglich nach ganzen
Sdtzen zu suchen. Es kann z. B. gefragt werden ,,Wer hat das Telefon erfunden* oder ,,Wie alt

ist Merkel*. [19]]

wie alt ist merkel Q

Alle News Bilder Maps Videos Mehr Einstellungen Tools

Ungefahr 16.400.000 Ergebnisse (0,47 Sekunden)

Angela Merkel / Alter Angela Merkel <

Politikerin

Angela Dorothea Merkel ist eine deutsche Politikerin und seit dem 22.
November 2005 Bundeskanzlerin der Bundesrepublik Deutschland. Vom
10. April 2000 bis zum 7. Dezember 2018 war sie CDU-
Bundesvorsitzende. Wikipedia

64 Jahre

17. Juli 1954

Geboren: 17 Juli 1954 (Alter 64 Jahre), Hamburg

. GroBe: 1.65 m
Wird auch oft gesucht

Vollstandiger Name: Angela Dorothea Kasner

¢ & Donald Trump aL Wiadimir ! Barack Obama Amt: Bundeskanzler seit 2005
b 0 Wiad it...
ﬁj‘- 72 Jahre ‘1 Pu:n‘m‘mm i 57 Jahre Ehepartner: Joachim Sauer (verh. 1998), Ulrich Merke! (verh.
66 Jahre 1977-1982)

Eltern: Herlind Kasner, Horst Kasner

Geschwister: Marcus Kasner, Irene Kasner

Abbildung 1.2.: Sinnvolle Antwort auf die Frage ,,Wie alt ist Merkel*

Mit diesem Abschnitt sollte die Entstehung und Bedeutung des Semantic Web erklirt werden.
Der Zusammenhang zum Thema der Bachelorarbeit ldsst sich zusammenfassend so darstellen:

Semantic Web ~» Semantic Search ~~ Knowledge-Graph ~~ Subgraphisomorphie
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1. EINLEITUNG & HINTERGRUND

1.4. Aufbau der Arbeit

Zunichst wird in ein Uberblick iiber die wichtigsten Begriffe gegeben und das
notwendige mathematische und graphentheoretische Wissen erarbeitet, auf dem die spéteren
Modelle und Losungen beruhen. Dazu gehoren graphentheoretische Grundlagen wie gerichtete
und ungerichtete Graphen, Subgraphen und der Knowledge-Graph, sowie die anschauliche
Erklarung von Graph- und Subgraphisomorphismus. Auflerdem werden die wichtigsten
Komplexititsbegriffe eingefiihrt.

Im nachfolgenden wird kurz erldutert was SCAIView ist und worin der Zu-
sammenhang zum Microservice Subgraph besteht. Es wird das konkrete Problem dieser
Bachelorarbeit und das Vorgehen zur Losung beschrieben, sowie die Anforderungen an das
Programm und die Komplexitit des Problems.

In werden Algorithmen zur Losung des [SuBGraPH-Problemk vorgestellt. Im Vor-
dergrund stehen zwei exakte Algorithmen: Einer der beiden ist ein [Brute-Force Algorithmus]

welcher sukzessive alle moglichen Subgraphen ausprobiert, der andere ist ein
der den Subgraph schrittweise mit dem Knowledge-Graph abgleicht.

In werden die implementierten Algorithmen aus analysiert. Dazu

werden die Testumgebungen beschrieben und exemplarisch gezeigt, dass die Algorithmen
korrekt funktionieren. Im Anschluss werden die Algorithmen auf den Knowledge-Graphen
angewendet und miteinander verglichen.

Im letzten Kapitel ,[Fazitf* wird iiberpriift, ob die Zielsetzung der Bachelorarbeit erfiillt wurde.
Es wird bewertet, ob die Algorithmen auch in der Praxis sinnvoll auf den Knowledge-Graphen
angewendet werden konnen. Der Ausblick auf mogliche Verbesserungen und Erweiterungen
des Microservice schlieft die Bachelorarbeit ab.




2. Grundlagen & Voriiberlegungen

Dieses Kapitel behandelt die grundlegenden Begriffe dieser Arbeit. Zunichst wird kurz
erldutert, was man unter einem Graphen versteht und darauf aufbauend, folgt eine néhere
Betrachtung von Knowledge-Graphen. AnschlieBend wird darauf eingegangen wie Graphen
untereinander verglichen werden konnen und das Konzept der Graph- bzw. Subgraph-
isomorphie erlidutert, da es fiir das weitere Verstindnis dieser Arbeit benotigt wird. Im letzten
Abschnitt wollen wir uns noch mit der Komplexitdt von Problemen befassen, damit wir spéter

das [SuBGrAPH-Problem| einordnen konnen.

2.1. Definitionen & Notationen

[In diesem Abschnitt wird sich an |36, orientiert]

2.1.1. Graphen

Verkniipfte Daten sind heutzutage tiberall zu finden. Beispiele hierfiir sind unter anderem
Stralen- und Logistiknetze sowie Transport- oder Kommunikationssysteme. Das World-
Wide-Web verfiigt ebenfalls iiber eine Vielzahl miteinander verbundener Datensitze, wie z. B.
das soziale Netzwerk von Facebook oder die Suchmaschine Google. Aber auch biologische
Netzwerke, Epedemie- bzw. Seuchennetzwerke oder chemische Netzwerke sind passende
Beispiele. Alle diese Systeme konnen als Graph modelliert werden. Generell werden Graphen
in der Informatik haufig zur Modellierung verwendet. Sie sind zugleich anschaulich und
gut abstrahierbar. Wir geben nun eine Einfiihrung in die grundlegenden Begriffe und
Eigenschaften von Graphen.

Definition 2.1 (Graph):

Ein Graph G ist ein Paar G = (V,E)mit E C V X V. Dabei ist V eine Menge von Knoten
(engl. vertices) und E eine Menge von Kanten (engl. edges), welche jeweils zwei Knoten
miteinander verbinden.

Bemerkung 2.1:
Um Verwechslungen bei mehreren Graphen zu vermeiden, versehen wir V und E von
G = (V,E) oft mit dem ,,Namen* des Graphen im Index, schreiben also Vi und Eg.

Definition 2.2 (ungerichteter Graph):
Wir nennen G = (V, E) einen ungerichteten Graph, wobei

E C {{u,v}: u,v eV, u# v}

die Menge der ungerichteten Kanten ist, also {u,v} = {v,u} gilt.




2. GRUNDLAGEN & VORUBERLEGUNGEN

Beispiel 2.1 (ungerichteter Graph):

5
4 3 vV ={1,2,3,4,5}
2 E = {{1,2},{23}, {34}, (4.1}, {3,5}}
Bemerkung 2.2:

Zwei Knoten, die durch eine Kante verbunden sind, oder zwei Kanten, die einen
gemeinsamen Knoten besitzen, nennt man benachbart oder adjazent. Gehort ein
Knoten zu einer Kante, so nennen wir die beiden inzident.

Zwei Kanten e, f € E heillen parallel, wenn ¢ = {u,v} = f. Wir sprechen dann auch
von einer Mehrfachkante. Eine Kante ¢ € E mit e = {u, u} hei3t Schlinge.

Graphen ohne Mehrfachkanten und Schlingen hei3en einfach.

Ein Graph heif3t endlich, wenn die Knotenmenge V endlich ist, sonst spricht man von
einem unendlichen Graph.

Definition 2.3 (gerichteter Graph):
Wir nennen D = (V, A) einen gerichteten Graph oder Digraph, wobei
AC {(u,v): u,v eV, u+ v}

die Menge der gerichteten Kanten ist, also (u,v) # (v,u) gilt.

Beispiel 2.2 (gerichteter Graph):

4 3 S

V =1{1,2,3,4,5}

o E ={(1,2),(2,3),(3,4),(4,1),(3,5)}

Oft werden den Knoten und Kanten noch weitere Eigenschaften zugeschrieben, weshalb wir
auch den attributierten Graphen einfiihren wollen.

Definition 2.4 (attributierter Graph):

Ein gelabelter oder attributierter Graph ist ein Tripel G = (V, E, (), mit einer Menge
von Knoten V, einer Menge von Kanten E C 'V XV und einer Funktion {: VUE — L,
welche den Knoten und Kanten Attribute aus der Menge L zuweist.

Bemerkung 2.3:
Im Rahmen dieser Arbeit werden wir uns auf die Betrachtung von Graphen beschréinken,
welche endlich, einfach, gerichtet und attributiert sind.




2. GRUNDLAGEN & VORUBERLEGUNGEN

Definition 2.5 (Subgraph & Supergraph):
Sei G ein Graph. Der Graph H heifit Subgraph, Untergraph oder Teilgraph von G
(Notation: H c G), falls gilt:

VH C VG und EH C Eg.
H entsteht aus G durch entfernen der Knoten in Vg \ Vy und der Kanten in Eg \ Ey. G
enthélt H und G ist Supergraph oder Obergraph von H.

H heifst aufspannender Subgraph von G, falls Vi = Vi, d. h. wenn aus G nur Kanten
und keine Knoten entfernt werden.

Beispiel 2.3 (Subgraph):

Sei G ein Graph mit Vi = {1,2,3,4,5,6,7,8} und

Eg = {{1,2},{1,4},{1,5},{2,3},{2,6},{3,4}.{3,7},{4.8}.{5,6},{5.8}.{6,7}, {7, 8} }.
Dann bildet H C G einen Subgraph mit Vi = {1,2,3,4} C Vi und

Ep = {{1,2},{1,4},{2,3},{3,4}} c Eq.

1 2 1 2

G H

Definition 2.6 (Kantenfolge, Weg & Linge):
Sei D = (V, A) ein Digraph. Dann nennen wir P = (vy,ay,vi,ay, . . . ,ay, vy, eine Kanten-
folge, wenn vy, ...,v,, €V, ay,...,a, € A mit a; = (vi_1,v;). vo bezeichnen wir dabei
als Startknoten und v,, als Endknoten von P.

Seil: A — Zs eine Langenfunktion, dann ist die Lange von P definiert als

I(P) = i I(a:).

i=1

Wenn [{vo,...,vm}| = m+1, wobeiv; # v, fiiri # j, dann heifst P vy-v,,-Weg oder kurz
Weg.

Beispiel 2.4 (Kantenfolge & Weg):

V2 a3
an v
3
ai
Vi

Vo

Die Kantenfolge (v, ai, vi, az, v2,a3,v3) ist auch ein vp-v3-Weg.
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Bemerkung 2.4:
Mit | - | ist die Machtigkeit der Menge gemeint. Bei einer endlichen Menge X bezeichnet
die Michtigkeit die Anzahl der Elemente von X.

Bemerkung 2.5:

u,v € V heilen wegzusammenhéngend, falls ein u-v-Weg existiert. Die Relation
,,wegzusammenhingend® ist eine Aquivalenzrelation und ihre Aquivalenzklassen heilen
Zusammenhangskomponenten. G heil3t zusammenhéangend, wenn Vs, € V mit
s # t ein s-t-Weg existiert, d. h. nur eine Zusammenhangskomponente existiert.

2.1.2. Knowledge-Graphen

Unter dem Begriff Knowledge-Graph versteht man ein System, das wichtige Informationen
sucht und miteinander verkniipft. Man spricht von einer Datenbank, die hiufig gesuchte
Keywords auf Grundlage des bereits vorhandenen Contents sammelt. Mit dem Knowledge-
Graph werden z. B. Informationen iiber Menschen oder Orte gesammelt, die auf die eine oder
andere Weise miteinander verbunden sind. In der Regel ist mit der Bezeichnung ,,Knowledge-
Graph* das Einfiihren einer solchen Systematik wie bei Google oder Facebook gemeint.
[20]

Definition 2.7 (Entitat):

Als Entitat (auch Informationsobjekt genannt, engl. entity) wird in der Datenmodellierung
ein eindeutig zu bestimmendes Objekt bezeichnet, iiber das Informationen gespeichert
oder verarbeitet werden sollen.

Die Entitdt wird durch ihre Attribute bzw. Eigenschaften bestimmt. Die bei einer be-
stimmten Entitdt auftretenden Werte sind Attributwerte.

Bemerkung 2.6:
Eine Entitiat kann materiell oder immateriell, konkret oder abstrakt sein.

Beispiel 2.5:
1. Jedes beliebige, erkennbare Konzept kann eine Entitit sein. In Java bspw. eine Klasse.

2. Bei der Datenmodellierung sind Entitédten alle Dinge, die fiir die Datenbank relevant
sind. Eine Entitéit entspricht bspw. einer Tabelle im relationalen Modell.

Definition 2.8 (Knowledge-Graph):

Unter dem Begriff Knowledge-Graph (im Folgenden mit G notiert) versteht man zu-
ndchst ganz allgemein eine Systematik, mit der Informationen gesucht und miteinander
verkniipft werden.

Konkrete aufbereitete und kompilierte Suchergebnisse zu bestimmten Themengebieten
und Entitdten bilden dann den ,, Knowledge-Graph*. Je nach Anwendung gibt es Unter-
schiede hinsichtlich Komplexitdit und Art des Knowledge-Graphen.
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Mit Hilfe des Knowledge-Graph von Google werden neben den Suchergebnissen relevante
Informationen zu der entsprechenden Anfrage zusammengefiigt. Auf diese Weise bietet Google
dem Nutzer ausreichend Information zu seiner Anfrage und ein weiterer Webseitenbesuch
wird ggf. liberfliissig, da Google die moglicherweise gewiinschte Information schon mit

anzeigt.
Ungeféhr 1.820.000.000 Ergebnisse (0,48 Sekunden KHOW1edge—Graph

Haie — Wikipedia ;g )
hitps://de. wikipedia.org/wikiHaie + g \

Haie {Selschii) sind Fische sus der Klasse der Knorpelfische. Es sind weltweit Ober 500 verschisdens
Arten bekannt. Das Wort Hai stammt vomn ...
Walhai - Ri ik ie - K
MehrBilder
Schlagzeilen H H
al <

Hszie sind Fische aus der Klasse der Knorpelfische. Es sind weltweit Ober
500 verschiedene Arten bekannt. Das Wort Hai stammt vem

niederldndischen haai ab. Dieses wiederumn kommit vem isldndischen
‘Wort haki, das Hsken bedeutet und eine Anlehnung an die

Mallorca: Riesiger Mallorea: Vier Unfassbarer Fund: > hakenfarmige Schwanzflosse der Haie ist, Wikipedia

toter Hai aus Meter langer Hai Taucher vor

Jachthafen Puerto aus Jachthafen Mallorca ziehen i i Name: Selachi

Portals gezogen gefischt vier Meter langen Hai... Klasse: Knerpelfische (Chendrichthyes)

T-Online reisereporter tz Lebenserwartung: 20 — 20 Jahre {In der Wildnis)

vor 1 Tag vor 1 Tag vor 5 Stunden indi it: 50 kmv'h {Maxi Erwachsener, Im Wasser, In

kurzen Stoken)

= Mehrzu Hai Héhere Klassifizierung: Plattenkiemer

Ohne Rang: Haie

Videos

Niedrigere Klassifizierungen 0

Uber 10 weitere 2

Hammerh... Teppi Sandhsie Sdgehaie Fuchshaie

%+

It -
LR o:55

Abbildung 2.1.: Der Knowledge-Graph von Google — rechts neben den Standardsuchergeb-
nissen werden die Kerninformationen zum Suchbegriff ,,Hai* aufgelistet.

2.1.3. Isomorphismen

Im Folgenden wollen wir uns mit der Struktur von Graphen und deren Vergleichbarkeit be-
schiftigen. Dazu benutzen wir Isomorphismen, konkret Graph- und Subgraphisomorphismen.
In der Graphentheorie ist ein Graph- bzw. Subgraphisomorphismus eine Bijektion zwischen
den Knotenmengen zweier Graphen und beschreibt die Eigenschaft, ob zwei Graphen die
gleiche Struktur besitzen.

Definition 2.9 (Graphisomorphismus):
Zwei Graphen G und H heiffen isomorph (Notation: G = H), wenn eine Bijektion
¢: Vg — Vg existiert mit

(l/l, V) € EG — (QO(M), (P(V)) € EH
Die Abbildung ¢ heifit dann Isomorphismus zwischen G und H.

Falls Vg = Vy, dann nennen wir die Abbildung ¢ Automorphismus.

Isomorphe Graphen besitzen dieselben Strukturen und unterscheiden sich nur in der Be-
nennung von Knoten und Kanten. Ein solcher Graph reprdsentiert eine Aquivalenzklasse
isomorpher Graphen.
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Beispiel 2.6 (Graphisomorphie):

Sei G ein Graph mit Vi = {a,b,c,d, e, f,g,h} und

E = {{a.e},{a, f}.{a, g}, {b. e}, {b, £}, {b, h}. {c. e}, {c. g}, {c, h}.{d, £}, {d, 8}, {d, h}}.
Und sei H ein Graph mit Vg = {1,2,3,4,5,6,7,8} und

Ey = {{1,2},{1,4},{1,5}, {2,3},{2,6},{3,4},{3,7},{4,8},{5,6},{5,8},{6,7}, {7,8}}.

a e 1 2

b f 5 6

c 8 8 7

d h 4 3
G H

Weil ein Isomorphismus ¢: Vg — Vg existiert, mit
a1
b— 6
c— 8
d— 3
e—5
fH2
g—4
h — 7 gilt:
H{a,e) a, frAa g}t = {{1,50,{1,2),{1,4}}
{{b,e}.{b, f}.{b,h}} == {{6,5},{6,2}.{6,7}}
{{c,e}, {81 {e, h}} = {{8,5),{8,4},{8,7}}
{{d, f}.Ad. g} {d. h}} =5 {{3.2}.{3.4}.{3.7}}.

a e 1 2

b f 5 6

c 8 8 7

d h 4 3
G H

Also sind G und H isomorph: G = H.
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Definition 2.10 (Subgraphisomorphismus):
Seien G und H zwei Graphen und sei I C G ein Subgraph von G mit Vi C Vg und

E; C Eg N (V; X Vp). Ein Subgraphisomorphismus von I nach H ist eine Bijektion
o: Vi > Vy

mit der Eigenschaft, dass aus (u,v) € E; auch (¢(u), o(v)) € Ey folgt. Wenn ein solcher
Subgraphisomorphismus zwischen zwei Graphen H und I C G existiert, dann nennen
wir die Graphen H und I isomorph und schreiben I ~ H.

Beispiel 2.7 (Subgraphisomorphie):
Seien G und H so definiert wie im [Beispiel 2.6|zur (Graphisomorphie|und sei I der Graph mit
Vi = {5,6,7,8} und E; = {{5,6},{5,8},{6,7},{7.8}}.

1. Weil V; € Vy und E; C Epg gilt, sieht man leicht, dass I ¢ H und I ~ H gilt. Wobei
der zugehorige Subgraphisomorphismus

(p1V1—>VH

v > id(v) ist.
Also sind I und H isomorph: [ ~ H.
1 2

H Il

2. Um zu zeigen, dass / = G gilt miissen wir einen Subgraphisomorphismus ¢ finden, der
(u,v) € Er auf (p(u),p(v)) € E abbildet. Mit
o: Vi > Vs
Se
6—b
T h
8 — ¢ gilt:

(46,5),{6,7}} -5 {{b, e}, {b,h}}
{{8,51,{8,7}} = {{c,e}. {c, h}}.

a e 5
b f 6 5 6
c 8 8 8 7
d h 7

G 1 1

Wir haben also ein zulissiges ¢ gefunden und damit sind / und G isomorph: I =~ G.
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2.1.4. Komplexitatsklassen

Die Komplexititstheorie, als Teilgebiet der theoretischen Informatik, befasst sich mit der
Komplexitit algorithmisch behandelbarer Probleme auf verschiedenen formalen Rechner-
modellen. Die Komplexitit von Algorithmen wird in deren Ressourcenverbrauch gemessen,
meist Rechenzeit oder Speicherplatzbedarf. Die Komplexitit eines Problems ist wiederum
die Komplexitit desjenigen Algorithmus, der das Problem mit dem geringstmdoglichen
Ressourcenverbrauch 16st. [7]]

Zwei der wichtigsten Komplexititsklassen sind $ und NP, welche wir nun formal einfiihren
wollen.

Die Komplexititsklasse NP wurde als erste systematisch auf vollstindige Probleme un-
tersucht. Inzwischen sind unzéhlige algorithmische Problemstellungen als NP-vollstandig
klassifiziert worden, von denen viele praktische Bedeutung besitzen. 8]

Definition 2.11 (Komplexitatsklasse $):

Die Komplexitatsklasse P ist die Menge der Sprachen, fiir die es eine deterministische
Turing-Maschine gibt, die in hochstens p(|x|) Schritten entscheiden kann, ob x € L.
Dabei ist p ein beliebiges Polynom. Also

P = U TIME(n").

keNy

Bemerkung 2.7:

Komplexititsklassen sind Sprachfamilien, also Mengen von Sprachen. Das bedeutet,
dass man, streng genommen, nur bei Entscheidungsproblemen iiber ihre Zugehorigkeit
zu einer bestimmten Komplexitiatsklasse sprechen kann. Such-, Optimierungs- und
Optimalwertprobleme lassen sich jedoch auf Entscheidungsprobleme zuriickfiihren.

Definition 2.12 (Komplexititsklasse NP):
Die Komplexitatsklasse NP ist die Klasse aller Sprachen, die von nichtdeterministi-
schen Turing-Maschinen in polynomieller Zeit akzeptiert werden. Also

NP = | ) NTIHE(:").
kENo

Bemerkung 2.8:
Nichtdeterministische Turing-Maschinen sind méchtiger als deterministische Turing-
Maschinen, was in P € NP resultiert.

Definition 2.13 (NP-vollstindig):
Eine Sprache S ist NP-vollstandig, wenn:

1. Se NP und
2. S NP-schwer ist, d. h. fiiralle L e NP: L <8S.
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Bemerkung 2.9:

Eine Sprache S ist also NP-vollstindig, wenn fiir alle anderen Sprachen

L e NP: L < S gilt. Das bedeutet, dass sich alle anderen Sprachen polynomiell auf S
reduzieren lassen.

2.2. Erste Uberlegungen
2.2.1. Invarianten

Es gibt verschiedene Moglichkeiten zwei Graphen auf Isomorphie zu untersuchen. Eine
Moglichkeit ist es mit Invarianten zu arbeiten, d. h. mit GroBen, die bei isomorphen Graphen
tibereinstimmen. Drei erwahnenswerte Invarianten sind die Anzahl der Knoten, die Anzahl
der Kanten und die ,,Verteilung* der Knotengrade. Stimmen zwei Graphen nicht in allen
diesen GroBen iiberein, konnen sie nicht isomorph sein.

Definition 2.14 (Knotengrad fiir gerichtete Graphen):
Sei D = (V, A) ein gerichteter Graph. Fiir U C 'V sei

s*(U)={(v,w)€e A:ve U, we U}
0 (U) = {(v,w) eA:veU, we U}.

Fiir einen Knoten v € V schreiben wir verkiirzt
5*(v) = 5*({v}) ;<§ 57()
6 (v) =6 ({v}). 6 (v)

Ferner sei d*(v) = |6%(v)| der AuBengrad,
d (v) =6 (v)| der Innengrad und
dv) =d*(v) +d”(v) der Grad.

Beispiel 2.8 (Knotengrade):

Knoten v Grad d(v)

d » C
a 2+0=2
oc b 1+1=2
c 1+2=3
a s b d 0O+1=1
e 0+0=0
Bemerkung 2.10:

Ein Graph, bei dem alle Knoten den konstanten Grad k haben, heifit k-regulédr. Einen
Knoten vom Grad 0 nennen wir isoliert.
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Beispiel 2.9 (Graphisomorphie mit Invarianten):

e d 5 6
q
c 3 4
[
a b 1 2
G H

Man sieht sofort, dass G 22 H. Eine mogliche Begriindung warum G und H nicht isomorph
sind ist, dass im rechten Graphen H der Knotengrad 4 vorkommt, und im linken Graphen G
nicht.

Graph-Invariante G H
Knoten 6 6
Kanten 8 8

Knotengerade 2-mal 2 3-mal 2
4-mal 3 2-mal 3
0-mal4 1-mal 4

2.2.2. Diameter

Ein MaB fiir die Abschitzung, ob tiberhaupt ein Subgraph existieren kann, ist der
des Graphen.

Definition 2.15 (Abstand):
Sei D = (V, A) ein Digraph und seien s,t € V. Der Abstand dist(s,?) von s zu t ist

dist(s,t) = min [(P) mit P s-t-Weg.

Definition 2.16 (Exzentrizitit):
Die Exzentrizitdt £(v) eines Knotens v ist der maximale Abstand zu allen anderen
Knoten des Graphen
e(v) = max dist(v, u).
ucV

Bemerkung 2.11:

Man beachte, dass in gerichteten Graphen der Abstand von der Richtung des Weges
abhingt. Insbesondere kann es sein, dass nur in eine Richtung ein gerichteter Weg
existiert.
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Definition 2.17 (Diameter):

Den grofsten Abstand zwischen zwei Knoten in einem Graphen G nennt man den Durch-
messer oder Diameter des Graphen und bezeichnet ihn mit D(G). Der Durchmesser ist
also das Maximum aller Exzentrizitéiten der Knoten in G und D(G) ist damit die grofste
Distanz zwischen allen Knotenpaaren

D(G) = max e(v).

Fiir einen nicht zusammenhdiingenden Graphen definieren wir D(G) = oo.

2.2.3. Algorithmen

Es gibt verschiedene algorithmische Ansétze das|SuBGrAaPH-Problem|zu 16sen. Die moglichen
Algorithmen lassen sich grob in zwei Klassen unterteilen, einmal in exakte Algorithmen und
einmal in approximative Algorithmen. Da nach genauen Ubereinstimmungen gesucht werden
soll, werden exakte Algorithmen verwendet.

Fiir Testzwecke wurde sich fiir die Implementierung eines |[Brute-Force Algorithmus| ent-
schieden. Fiir das Losen des [SuBGrRaPH-Problems auf dem Knowledge-Graph wurde ein
\Backtracking Algorithmus| in zwei unterschiedlichen Varianten, implementiert.

Fiir weitere Beispiele exakter Algorithmen oder Beispiele fiir approximative Algorithmen sei
an dieser Stelle auf [9] verwiesen.

Generell lassen sich Algorithmen durch Heuristiken verbessern.

Definition 2.18 (Heuristik):

In der Optimierung wird unter einer Heuristik eine methodische Anleitung verstanden,
welche versucht, mit begrenztem Wissen das Optimum des Optimierungsproblems zu
finden oder zumindest eine Verbesserung zu erreichen. Heuristiken werden in der Op-
timierung immer dann eingesetzt, wenn rein mathematische Verfahren nicht eingesetzt
werden konnen oder ineffektiv sind.

Bemerkung 2.12:

Topologische Optimierung von Knowledge-Graph-Strukturen ist ein Feld, in dem Heuris-
tiken Anwendung finden. Generell basieren viele Verfahren der Optimierung teilweise
oder ganz auf Heuristiken.
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3. Problemstellung

Heutzutage werden tiglich Milliarden von Suchanfragen im Internet gestellt. Alleine Google
verzeichnet seit 2016 jahrlich iiber 3 Billionen Suchanfragen. Jeder Nutzer sucht durchschnitt-
lich 3.4 Mal pro Tag nach etwas. [21]]

Das Problem nach etwas Bestimmtem zu suchen ist also allgegenwirtig. Dabei ist es wichtig,
dass Suchmaschinen nicht nur die eingegebenen Schliisselworter finden und als Treffer
markieren, sondern selber versuchen den ,,Sinn* der Frage zu verstehen um dadurch gezielter
bzw. relevanteren Inhalt anzeigen zu konnen. Das fiihrt uns zum Begrift der semantischen
Suche, welche die Bedeutung einer Suchanfrage in den Mittelpunkt stellt.

Bei keywordbasierten Suchmaschinen wird nur nach ,,zusammenhanglosen® Wortern gesucht.
Durch die Verwendung von Hintergrundwissen wird bei einer semantischen Suche die
inhaltliche Bedeutung der Suchanfrage beriicksichtigt, wodurch die Suchanfrage priziser
erfasst und mit den inhaltlich relevanten Texten in Verbindung gebracht werden kann. Somit
werden inhaltlich ,,sinnvolle* Suchergebnisse bereitgestellt. Die semantische Suche imitiert
gewissermafBlen das menschliche Gehirn, indem Wissen und Assoziationen zur Suche genutzt
werden. [22]]

3.1. SCAIVIEwW

SCAIViEw ist eine semantische Suchmaschine zur Wissensfindung und zum Wissensabruf.
Es ist ein Informationsabrufsystem, das semantische Suchen in grolen Textsammlungen,
durch die Kombination von Freitexten und ontologischen Darstellungen von automatisch
erkannten biologischen Entitdten, ermoglicht. Es wurde entwickelt, um wissenschaftliche
Literatur besser zugiinglich zu machen. SCAIVIEw ist ein microservicebasiertes!' System.
Dadurch lassen sich einfach Microservices in die Verarbeitungspipeline hinzufiigen oder
aus dieser entfernen. So auch der Microservice Subgraph der im Rahmen dieser Bachelor-
arbeit implementiert wurde. Die Benutzeroberfliche von SCAIViEw ist ein webbasierter
Microservice, der auf Apache Tomcat liuft und iiber ReST-API-Aufrufe? mit dem Backend
kommuniziert. API-Aufrufe’ werden iiber den Nachrichtenbroker Apache ActiveMQ an
SCAIView iibermittelt. [[10]

P Query & Documents Entity Analysis Export & Help =4 About
SCAIVIEW ' ' | ;

academia 1 ' Reset Search Interface

Query Builder
( )

#) Show Results in: | Documents Ml o]

Abbildung 3.1.: SCAIViEw-Webseite: http://academia.scaiview.com/

@ Microservice — unabhéngiger, entkoppelter Dienst fiir kleinere Aufgaben
ReST: Representational State Transfer
B API: Application Programming Interface — Anwendungsschnittstelle
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3. PROBLEMSTELLUNG

Im Kern erfiillt SCAIView folgende Aufgaben:

¢ Bereitstellen von Daten
¢ Abrufen von Daten
* Verarbeitung von Daten

Der Subgraph-Microservice kommuniziert innerhalb von SCAIViEw nur mit der API und
der Neo4j'-Graphdatenbank. Die iiber die GUI? eingegebene Suchanfrage wird von der API
im JSON-Format® an Subgraph iibergeben. Die daraus entstehende Cypher-Query wird
direkt, ungefiltert und ohne Zwischenlayer, in Neo4j abgefragt. Diese Direktverbindung
zur Graphdatenbank ist eher uniiblich und stellt eine Besonderheit dar. Das entstandene
Neodj-Result-Set wird an Subgraph zuriickgegeben, dort in das JSON-Format konvertiert
und weiter an die API gereicht. Von dort konnen die Suchergebnisse nun an die GUI
weitergegeben und angezeigt werden.

SCAITEN Service Architecture

Web

Visualization Frontend
DMZ0

- Vo Y
SCAIViewAPI . .
Expose Layer ‘\ ( w ’ SSO Service

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, Docz€as
API Layer Tier n Services UIMA «  PMC2Doc _ _
Tiern CAS2Doc Subgraph Service Discovery
\ Configuration Management

0%

—
L)

Tier 1..n-1

DocTypeSystem

Service Mesh Persistence Retrieval Communication %

DMZ1 Service - Servie Event Coordination

| SCAIView
Tier O Layer Tier O Services

"""""" SCAlView  \
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, Solr | Accumulo |\ | O
" A | | Provisioning g =
Storage Layer HE!FS Solr 4 cﬁ%ﬁ; 8CCUMULO  @neoy) docker  Jfroghtifactory

nterna

Abbildung 3.2.: SCAIViEw-Architektur

3.2. Konkretes Problem

In unserem Fall werden keine allgemeinen Suchanfragen gestellt, sondern es wird spezifisch
nach biomedizinischem Kontext gesucht. Das konnen z. B. Autoren, Dokumente, Medika-
mente, deren Wirkung oder Zusammensetzung, oder beliebige MeSHTerms* sein. Dazu
wurde ein Knowledge-Graph aus verschiedenen medizinischen Datenbanken aufgebaut.

Als Graphdatenbank, welche die Informationen aus diesen Datenbanken zusammenfiihrt, wur-
de Neo4j gewihlt. In diese Neo4j-Graphdatenbank sind alle Informationen der medizinischen
Datenbanken eingelesen worden.

O siche |Abschnitt 3.3.lt |Ne04j & Cyphed
GUI: Graphical User Interface — Grafische Benutzeroberfliche

B JSON:J avaScript Object Notation — siehe |Abschnitt 3.3.2|c IFormat|
@ MeSH: Medical Subject Headings
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Die wichtigsten Quellen zum Aufbau des Knowledge-Graph G waren dabei:
* Q5 Arztberichte
* & Biomedizinische Literatur
* [3) Patente
Die Datenbanken, deren Informationen bisher in G gespeichert wurden, sind:
* PubMed
* PubMed central
* MeSH hierarchy
* Gene Ontology

Bemerkung 3.1:
Der Knowledge-Graph kann als eine weitere Etappe auf dem Weg zu einer semantischen
Suche interpretiert werden.

3.2.1. Eingabe

Im Allgemeinen stellen Nutzer Anfragen in Textform. Da eine beliebig gestellte Frage so
aber liber wenig Struktur verfiigt, wird der Einfachheit halber die Eingabe als gerichteter
Graph D = (V, A) C G codiert. Dieser besteht aus Knoten und Kanten und wird nach einem

bestimmten [Format] eingegeben.

Die Knoten enthalten die konkreten Daten iiber das Suchobjekt wie etwa, dass nach dem
Author mit dem Namen x gesucht wird. Ob es sich beim Namen um den Vor- oder Nachnamen
handelt spielt dabei keine Rolle. Sobald mehrere Knoten spezifiziert wurden, konnen diese mit
Kanten verbunden werden, welche ebenfalls mit Eigenschaften versehen werden konnen. So
lasst sich bspw. mit Hilfe der 1sAuthor-Relation kldren, welcher Autor welches Document
verfasst hat.

3.2.2. Ausgabe

Es lassen sich verschiedene Arten von Problemstellungen untersuchen:

* Entscheidungs-Problem:
Beantworte ob H zu einem Subgraph von G isomorph ist.

* Such-Problem:
Gib einen Subgraph von G zuriick, der zu H isomorph ist.

e Zihl-Problem:
Gibt die Anzahl aller Subgraphen von G zurlick, die zu H isomorph sind.

* Aufzihlungs-Problem:
Gibt alle Subgraphen von G zuriick, die zu H isomorph sind.

m vgl. |Abschnitt 3.3.2t |Format|
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Wir versuchen einmal das Such-Problem und einmal das Aufzdhlungs-Problem zu l6sen,
womit sich natiirlich auch die beiden anderen Problemstellungen beantworten lassen. Die
API bietet dementsprechend zwei Moglichkeiten zur Suchanfrage. Einmal erhélt man mit der
Methode searchGraph einen Graphen, also den erstbesten Treffer, als Antwort oder mit der
Methode searchAllGraph alle moglichen Graphen, die zur Suchanfrage passen.

subgraph-controller Show/Hide  List Operations = Expand Operations
/apifv2/subgraph/searchAllGraph searchAll
/api/v2/subgraph/searchGraph search

Abbildung 3.3.: SCAIViEw-API mit beiden Suchmdoglichkeiten

Die Ausgabe zur Suchanfrage ist eine Menge von Graphen {H: H ~ D C G} welche zum
Eingabegraph D isomorph sind. Analog zur Eingabe werden diese in einem bestimmten

[Format] ausgegeben.

3.2.3. Vorgehen

Um effizient nach etwas suchen zu konnen, ist es wichtig eine geeignete Datenstruktur zu
verwenden. Da sowohl die Eingabe als auch die Ausgabe ein gerichteter Graph ist, wurde
auch in Java die Digraphstruktur umgesetzt. Es gibt eine Klasse Vertex, welche die Knoten
reprasentiert und eine Klasse Edge, welche die Kanten darstellt. Zusammen werden beide
iiber die Klasse Digraph verwaltet.

Die Suche nach dem Eingabegraph D lauft nach folgendem Schema ab:
1. Der JSON-Input(-String) wird in einen Digraph geparst.
2. Aus dem Digraphen wird eine Cypher-Query erstellt.
3. Die Cypher-Query wird in Neo4j abgefragt.
4. Die Ergebnis-Record-List aus Neo4j wird in Digraphen umgewandelt.
5

. Die Digraphen werden in das JSON-Format geschrieben.

3.3. Technologien & Anforderungen

3.3.1. Neodj & Cypher

Neo4j ist eine in Java implementierte Open-Source-Graphdatenbank. Die Entwickler be-
schreiben Neo4j als eine eingebettete, transaktionale Datenbank-Engine, die Daten anstatt in
Tabellen in Graphen abspeichert. Neo4j Version 1.0 wurde im Februar 2010 freigegeben. [23]]

In Neo4j wird alles entweder als Kante, als Knoten oder als Attribut gespeichert. Jeder Knoten
hat eine beliebige Anzahl von Attributen. Knoten und Kanten konnen eine Beschriftung
(Label) tragen. [23]

m vgl. |Abschnitt 3.3.2t |Format|
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Cypher ist eine deklarative Abfragesprache fiir Graphen, die expressive und effiziente Abfragen
und Aktualisierungen auf sogenannten Property-Graphen ermdoglicht. Cypher ist eine relativ
einfache und dennoch méchtige Sprache. Selbst sehr komplizierte Datenbankabfragen konnen
mit Hilfe von Cypher einfach formuliert werden. [24]]

Der Knowledge-Graph G liegt als Neo4j-Graphdatenbank vor und enthilt die in
abgebildeten Eigenschaften.

Tabelle 3.1.: Knoten- und Kanten-Kategorien des Knowledge-Graphen

NodeLabels: RelationshipTypes:
o Affiliation e C_HAS_ PARENT
¢ Annotation T HAS CONCEPT
* Author * hasAffiliation
* Concept * hasAnnotation
* ConceptNeo4JImpl * hasDocument
* Document * hasTerm
* Journal * isAuthor
* MeSHTerm * isOfType
* PublicationType * isSource
* Source

* Terminology

* TerminologyNeo4JImpl

Affiliation
affiliation Source
source
hasAffiliation
hasCitation
provenance ;
Author isSource
forename
Journal
surname :
Document journal
isAuthor _—

documentID hasDocument

title

collection

/ provenance
hasAnnotation| altiDs : List<String>
provenance
isOfType
Annotation —
PublicationType

annotation

identifier
type

publicationType

Abbildung 3.4.: Darstellung des Datenmodells der Neo4j-Graphdatenbank [|12]
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3.3.2. Format

Der Graph D = (V,A) ¢ G wird im JSON-Graph-Format! eingegeben. Dabei wurde sich auf
das folgende Schema geeinigt:
{"graph"”:{

"nodes" : [

{"id":1,"1label" :"Knoten 1"},

{"id":2,"label" :"Knoten 2"}1],

"edges": [
{"from":1,"to":2, "properties" :[{...}]1}]
3
ks
Bemerkung 3.2:

Die verwendeten Knoten-IDs im Format dienen lediglich als Notationshilfe. Es gibt
keinen direkten Zusammenhang zu den Graphdatenbank-IDs.

Beispiel 3.1 (Eingabe mit |V| =2 & |V| = 3):

1. Mochte man wissen welche Dokumente von ,,Pacheco® geschrieben wurden, kdnnte
man folgenden Eingabegraphen verwenden:

{"graph":{
"nodes" : [
{"id":1, "Author" :"Pacheco"},
{"id":2,"Document™:""}],
"edges": [
{"from":1,"to":2, "properties" :[{"":"isAuthor"}]1}]
3
3

Author:

isAuthor Document:
,,Pacheco* 0 g ?

2. Mochte man alle Dokumente die von ,,Pacheco* geschrieben wurden und die den
MeSHTerm ,,metabolism* enthalten, konnte man den Eingabegraphen folgendermalen

erweitern:
{"graph":{

"nodes" : [

{"id" :1, "Author":"Pacheco"},
{"id":2,"Document™:""},
{"id":3,"MeSHTerm" : "metabolism"}],

"edges": [
{"from":1,"to":2, "properties" :[{"":"isAuthor"}]},
{"from":2,"to":3, "properties" :[{"":"hasTerm"}]1}]

3

3

o JSON: JavaScript Object Notation — vgl. http://visjs.org/network_examples.html
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Author: isAuthor hasTerm MeSHTerm:
,Pacheco* o 2 —© ,,metabolism*
Document:

?

Beispiel 3.2 (Eingabe fiir komplexere Graphen):

1. Fragt man sich wer zusammen mit ,,Dizier* einen ,,Journal Article verfasst hat, in dem
der MeSHTerm ,,metabolism‘ vorkommt, so konnte man die Frage folgendermal3en

codieren:

{llgraphll
"nodes"
{"id":1, "Author":"Dizier"},

:{
[

{"id":2, "MeSHTerm" : "metabolism"},
{"id" :4,"PublicationType" :"Journal
{"id" :5,"Document™:""},
"id":3,"Author":""}1],
"edges": [
{"from":1,"to":5, "properties":[{"":
{"from":3,"to":5, "properties":[{"":
{"from":5,"to":2, "properties":[{"":
{"from":5,"to":4, "properties”":[{"":
ks
3
MeSHTerm:
,,metabolism*
Author:
?

Ioyiny st

adA1JOSsT

Article"},

"isAuthor"}1},
"isAuthor"}]},
"hasTerm"}]},

"isO0fType"}1}]

Author:
,,Dizier*

Document:
K)

PublicationType:
,,Journal Article*

2. Fragt man sich andererseits wer zusammen mit ,,Dizier einen ,,Journal Article* verfasst

hat und gleichzeitig Dokumente geschrieben hat, die den MeSHTerm ,,metabolism*

enthalten, so macht man folgende Eingabe:
{"graph”:{

"nodes" : [
{"id":1, "Author" :"Dizier"},

{"id":2,"MeSHTerm" : "metabolism"},
{"id" :3,"PublicationType" :"Journal
{"id" :4,"Document™:""},

{"id" :5,"Document™:""},

{"id":6, "Author":""}7,

"edges": [
{"from":1,"to":4,"properties" :[{"":
{"from":6,"to":4, "properties" :[{"":
{"from":4,"to":3, "properties":[{"":

[3

Article"},

"isAuthor"}1},
"isAuthor"}1},
"isO0fType"}1},
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{"from":6,"to":5, "properties" :[{"":"isAuthor"}]},
{"from":5,"to":2, "properties”" :[{"":"hasTerm"}]},
{"from":5,"to":3, "properties" :[{"":"isO0fType"}]1}]
}
}
Author:
?
Author: MeSHTerm:
,Dizier — ,,metabolism*
z )
: -
Document: o Document:
? isOfType — isOfType ?
PublicationType:

,,Journal Article*

3.4. Komplexitat

Wir wollen uns kurz in Erinnerung rufen was das [CLIQUEN-Problem|ist und wie es in der
Entscheidungsvariante lautet.

Definition 3.1 (induzierter Subgraph):

Sei G = (V,E) ein Graph, W C V nicht leer und E(W) = {(u,v) eE:uve W}. Dann
ist E(W) die Menge der Kanten von G, die beide Endknoten in W haben. Wir bezeichnen
mit G(W) = (W,E(W)) den von W (knoten)induzierten Subgraphen von G.

Bemerkung 3.3:

Mit G — W notieren wir den induzierten Subgraph G(V \ W). G — W ist also der Subgraph,
der aus G entsteht, indem wir alle Knoten von W und alle mit W inzidenten Kanten
entfernen. Fiir G — {v} schreiben wir kurz G — v.

Definition 3.2 (vollstandiger Graph):
Ein vollstandiger Graph K,, ist ein ungerichteter Graph ohne Mehrfachkanten mit n

n nn—1
Knoten und genau o] = ( > ) Kanten fiir n > 1. In einem vollstindigen Graphen
ist jeder Knoten mit jedem anderen Knoten durch eine Kante verbunden.
Beispiel 3.3:
A3 X4 X3 X4
X5 X3
X1 X2 X1 X2 X1 b %)
K; Ky Ks
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Definition 3.3 (Clique):

Sei G ein ungerichteter Graph ohne Mehrfachkanten und U eine Teilmenge von V. Man
bezeichnet U als Clique von G, wenn fiir je zwei beliebige verschiedene Knoten u und v
aus U gilt, dass sie durch eine Kante miteinander verbunden sind.

Bemerkung 3.4:
Der Einfachheit halber verwenden wir hier ungerichtete Graphen. Die Komplexitit ldsst
sich aber auf gerichtete Graphen iibertragen.

Definition 3.4 (CLIQUEN-Problem):

Gegeben ist ein Graph G und eine natiirliche Zahl n € N. Wir bezeichnen mit CLIQUE die
Frage danach, ob es eine Clique, also einen vollstindigen (Sub-)Graphen, der Grofie n
in G gibt.

Es gibt eine Vielzahl NP -vollstandiger Graphprobleme, von denen es in dieser Bachelorarbeit
speziell um das|[SuBGraPH-Problem)| geht.

Definition 3.5 (SuBGrAaPH-Problem):
Gegeben sind zwei Graphen G und H. Wir bezeichnen mit SUBGRAPH die Frage danach,
ob ein Subgraph von G isomorph zu H ist.

Die NP-Schwere ist offensichtlich, da es eine Verallgemeinerung des CLiQuUE-Problems ist,
dort ist H auf vollstindige Graphen K, beschrinkt.

Haben beide Graphen die gleiche Anzahl an Knoten, so ergibt sich der Spezialfall des
Graphisomorphie-Problems, also die Frage, ob G selbst zu H isomorph ist. Dies ist eines
der wenigen Probleme, fiir die es bislang nicht gelungen ist die N'P-Vollstindigkeit oder die
Zugehorigkeit zu £ zu zeigen. [8]

Lemma 3.1:
Sei S eine NP -vollstindige Sprache. Dann ist eine Sprache T NP -vollstindig, wenn:

1. T € NP und
2. S<T.

Behauptung:
Das [SuBGraPH-Problem)|ist[N'P-vollstandig]

Beweis (nach |Lemma 3.1):

1. SUBGRAPH ist in NP:
Seien G und H zwei Graphen. Es gibt einen Verifzierer fiir SuBgrapH. Hierzu wird
die Abbildung ¢: Vg — Vi geraten. Der Verifizierer liberpriift nun fiir jede Kante
{u,v} € Eg, ob die Kante {¢(u), p(v)} € Eg ist. Die Laufzeit dieses Algorithmus ist
hochstens quadratisch in der Eingabelinge und damit polynomiell zeitbeschrinkt.

2. SUBGRAPH ist NP-schwer:
Wir wissen, dass CLIQUE N'P-vollstindig ist. Wenn sich nun SUBGRAPH polynomiell
auf CLIQUE reduzieren lésst, also CLIQUE < SUBGRAPH gilt, dann folgt, dass SUBGRAPH
NP-schwer ist.
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Wir reduzieren also CLIQUE < SUBGRAPH mit der Reduktionsfunkion
f(K,l’l) = (KH’K)

wobei K, der vollstandige Graph auf n Knoten ist.

Beweis der Korrektheit:

1. Fall: Sei (K,n) € CLiQuE. Dann besitzt K eine Clique der Grofle n. Dann ist K, ein
Subgraph von K und daraus folgt (K, K) € SUBGRAPH.

2. Fall: Sei (K,,K) € SuBGrAPH. Dann besitzt K eine n-Clique und damit ist (K, n) €
CLIQUE.

Laufzeit der Reduktion:
Um einen vollstindigen Graphen der GroBle n zu konstruieren, wird quadratische
Laufzeit in Abhéngigkeit von n < |V| benétigt.

]
Bemerkung 3.5:

SuBGrAPH generalisiert also Probleme wie CLiQuUE. Weitere verwandte Probleme sind
INDEPENDENTSET und HAMILTONIANPATH.
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4. Implementierung

Dieses Kapitel beschreibt die Implementierung des zuvor konzipierten Microservices anhand
ausgewdihlter Codebeispiele. Dazu gehen wir zunéchst auf die genutzten Technologien und
die Implementierung von SCAIVIEW ein.

4.1. Einbettung in die SCAIView-Implementierung

Alle Projekte sind in GitLab' angelegt. Das Hauptprojekt ,,scaiview-happysearching* arbeitet
mit dem Framework Spring Boot?. Deshalb ist es notwendig im Javaprojekt eine pom. xml
zu erstellen. Diese pom. xml ist fiir das Maven®-Build-System, das Abhingigkeiten zu Spring
Boot und vor allem den Spring Boot Startern enthélt. Die Abhingigkeiten zu Spring Boot
ziehen nun alle benétigten Libraries nach und stellen so eine vollstandige Laufzeitumgebung
zur Verfiigung.

Quellcode 4.1: Extra-Dependencies (Libraries) fiir Subgraph

<!-- https://mvnrepository.com/artifact/org.neo4j/neod4j-jdbc-driver -->

<dependency >
<groupId>org.neo4j</groupId>
<artifactId>neo4j-jdbc-driver</artifactId>
<version>3.1.0</version>

</dependency>

<!-- https://mvnrepository.com/artifact/com.googlecode.json-simple/json-simple -->
<dependency >
<groupId>com.googlecode. json-simple</groupId>
<artifactId>json-simple</artifactId>
<version>1.1.1</version>
</dependency>

Wie bereits kurz in den Abschnitten [3.1] und [3.2] beschrieben kommuniziert Subgraph
iiber die SCAIViEw-API. Die Klasse GraphReader stellt dabei die beiden Methoden
searchGraph und searchAllGraph per JMS* bereit. Wird dort ein Graph im JSON-
Format von der API iibergeben, ruft die Klasse Graph die Methode LinkedList<String>
searchGraph(String search, boolean all) auf, fiir searchAl1Graph mit all =
true und fiir searchGraph mit all = false. Von nun an werden die fiinf Schritte des
Schemas, wie im [Abschnitt 3.2.3|beschrieben, durchlaufen.

1. Der JSON-Input(-String) wird in einen geparst:
Aus dem JSON-Objekt werden nodes und edges entnommen und separat verarbeitet.
Zuerst wird allen nodes der Eingabe mit void initialiseGraphID() eine Graph-ID
zugewiesen. Dazu wird iiberpriift, ob der Knoten iiber Eigenschaften verfiigt oder nur
ein Platzhalter ist. Falls Eigenschaften existieren werden diese mittels Cypher in der
Graphdatenbank abgefragt und gesucht. Existiert ein Knoten mit den gewiinschten

m Anwendung zur Softwareentwicklung: Projektplanung, Projektiiberwachung & Quellcodeverwaltung
https://gitlab.com und hier speziell http://gitlab.scai.fraunhofer.de

Spring bietet ein umfassendes Programmier- und Konfigurationsmodell fiir Java-basierte Anwendungen auf
verschiedenen Implementierungsplattformen, https://spring.io/projects/spring-boot

B Build-Tool zum Erstellen und Verwalten von Java-basierten Projekten, https://maven.apache.org/

B JMS: Java Message Service —https://www.jcp.org/en/jsr/detail?id=914
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Eigenschaften in der Graphdatenbank, so wird dem Digraphknoten die eindeutige
Graphdatenbank-ID zugewiesen, womit die Isomorphiefunktion

p:D— G
v B id(v)

festgelegt wird. Besitzt der Knoten keine Eigenschaften oder ist in der Graphdatenbank
nicht zu finden, so wird ihm die Graph-ID 0 zugewiesen. Fiir den Fall, dass die
gewiinschten Eigenschaften des Knotens mehreren Knoten der Graphdatenbank zu-
zuordnen sind, werden diese mit einem vorangestellten “M“ gekennzeichnet und alle
,passenden‘ IDs gespeichert. Spiter werden daraus mittels LinkedList<Digraph>
createMultigraph(Digraph d) mehrere Suchdigraphen aufgebaut. Nachdem al-
len Knoten IDs zugewiesen wurden, werden die Kanten verarbeitet und die Knoten
dementsprechend verkniipft.

. Aus dem Digraphen wird eine Cypher-Query erstellt:

Die Methode String createCypherQuery(Digraph d) iibernimmtden Aufbau der
Cypher-Query. Sie beginnt damit alle nodes, die iiber eine positive Graph-ID verfiigen,
als Variable festzulegen. Anschlieend wird das Schliisselwort MATCH eingebaut und
fiir alle edges ein Pfad von ihrem jeweiligen Startknoten zum Endknoten erzeugt.

. Die Cypher-Query wird in Neo4j abgefragt:

Die erstellte Query wird mittels Neo4JConnection.getInstance() .runQuery(q)
in der Graphdatenbank abgefragt und als StatementResult gespeichert. Fiir die
bessere Verarbeitung wird dieses in eine List<Record> umgespeichert.

. Die Ergebnis-Record-List aus Neo4j wird in Digraphen umgewandelt:

Die Methode Digraph createGraphFromResult(String result) erstellt fiir je-
des Listenelement einen Digraph. Dazu werden die in Record zuriickgegebenen Pfade
wieder zu einem zusammenhingenden Digraphen zusammengesetzt.

. Die Digraphen werden in das JSON-Format geschrieben:

Um ein JSON-Objekt an die API zuriick geben zu konnen, wird mit JSONObject
create]SONFromGraph(Digraph d) der Digraph ins Ausgabeformat geschrieben.
Dabei wird als Knoten-ID die Graph-ID verwendet und alle Informationen iiber den
Knoten als langer String im Label gespeichert.

w B sro/main/java
W -}; defraunhofer.scanbio.scaiview
w f configuration
[4} MeodIConnection java
w f datastructure
E_', Digraph.java

W L_‘E src/main/resources
5 application.properties
v B src/test/java

[2} Edgejava v fif defraunhofer.scai.bio.scaiview.utils
EE Modelabeljava [} ExampleGraph.java
EE RelationshipTypejava [} GraphTest,java
[7 Vertexjava [} JSONTest java
w tl"._. impl v SI'C_-'rtESt-'rIESDL.II'CES
E_', GraphReader,java E :',: ::z:g::z:ijzzn
v i utils -
i1} Graph.java
[4} JSON java

11} SCAIViewSubgraph.java

Abbildung 4.1.: Projektstruktur von Subgraph
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Die wichtigsten Schritte dieses Vorgehens sind Schritt eins und zwei. In Schritt eins wird
mit der dort beschriebenen Methode void initialiseGraphID() die Isomorphiefunktion
festgelegt. Es wird StandardmiBig die Identitit, also ¢ = id, verwendet und die Knoten
des Subgraphen mit den IDs des Knowledge-Graphen identifiziert. Spiter werden wir in
darauf eingehen, wie man diese Funktion variabler gestalten kann. Im zweiten
Schritt wird mit String createCypherQuery(Digraph d) die Cypher-Query erstellt.
Diese Query bestimmt die Art der Losungsmethode des [SuBGraPH-Problems maf3igeblich
mit, denn die Implementierung der verschiedenen Algorithmen setzt genau hier an.

Quellcode 4.2: Methode mit Festlegung der Isomorphiefunktion

public void initialiseGraphID() {
StringBuilder sb = new StringBuilder();
for (Map.Entry<String, String> entry : properties.entrySet()) {
String key = entry.getKey(Q);
String value = entry.getValue();
if (!value.equals("")) {
sb.append ("MATCH (n:").append(key).append(") WHERE");
for (NodeLabel nl : NodeLabel.values())
if (nl.getNodelLabel().equals(key)) {
for (String s : nl.getNodeKeys()) {
sb.append (" n.").append(s).append(" = ’").append(value).append(
"’ OR");
}
sb.setLength(sb.length() - 3);
sb.append (" return id(n)");

}
}
String query = sb.toString(Q);
StatementResult result = Neo4JConnection.getInstance() .runQuery(query);

if (result != null) {
List<Record> results = result.list();
if (results.size() == 0)
graphID = "0";
else if (results.size() == 1)
graphID = "" + results.get(®).get(®).asInt();

else if (results.size() >1) {
graphID = "M";
for (Record r : results) graphID += " "+r.get(0).asInt();
}
}
else
graphID = "0";

Beispiel 4.1 (Entstehung mehrerer Suchgraphen):

Bei der Eingabe von Beispiel 3.1} 1. wiirde bei der Auswertung des Knoten 1 mit der In-
formation “Author®:“Pacheco” die eindeutige Zuordnung in der Graphdatenbank nicht
funktionieren. Der Nachname ,,Pacheco* taucht dort mehrfach als ,,Author* auf. Beispiels-
weise als ,,Henri‘ mit der zugehorigen Graphdatenbank-ID ,,8961 oder als ,,R.C. mit der
ID ,,126099%. In diesem Fall wiirde “M 8961 126099 als Graph-ID festgelegt und somit
zwei Digraphen D und D, entstehen, wobei 8961 € Vp, und 126099 € Vp,.

Dq: D;:

2061 n isAuthor g Docu?ment: 126099 n isAuthor g Docu;nent:

Die anschlieBende Suche beriicksichtigt beide Subgraphen und liefert als Ergebnis

{(H: H=~D,c GYU{H: H=~D, C G}.
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4.2. Testumgebung

Um sich mit [Neo4j & Cypher vertraut zu machen wurde zu Beginn die Bestimmung des
als Existenzkriterium fiir einen Subgraph, implementiert. Die Implementierung
der Testumgebung wurde darauf ausgelegt die Methoden zur Ermittlung des Diameter, wie in
IQuellcode 4.3|angegeben, zu testen. Hierbei ermittelt int diameter () den globalen Dia-
meter der gesamten Graphdatenbank und int diameter(String type, String val)
den lokalen Diameter vom spezifizierten (Start- bzw. End-)Knoten aus.

Quellcode 4.3: Methoden zur Ermittlung des Graphdiameter

public int diameter () {
try (Session session = driver.session()) {
try (Transaction tx = session.beginTransaction()) {
String q = "MATCH p=(start:Node)-[:REL*]->(end:Node) " + "RETURN length(p)
+ "ORDER BY length(p) DESC " + "LIMIT 1";
StatementResult res = tx.run(q);
return res.single().get(0).asInt() + 1;
}
}
}

public int diameter(String type, String val) {
try (Session session = driver.session()) {
try (Transaction tx = session.beginTransaction()) {
String q = "MATCH p=(start:Node)-[:REL*]->(end:Node) " + "WHERE start." + type + "=\""
+ val
+ "\" OR end." + type + "=\"" + val + "\" " + "RETURN length(p) " + "ORDER BY length(
p) DESC "
+ "LIMIT 1";
StatementResult result = tx.run(q);
return result.single().get(®).asInt() + 1;
}
}
}

Auf einem Testrechner' wurde eine kleine, lokale Instanz einer Neo4j-Graphdatenbank
erstellt und mittels [Quellcode 4.4| mit mehreren 1000 durchnummerierten Knoten befiillt.
Die jeweilige Nummer wurde den Knoten als einzige Eigenschaft zugewiesen. AnschlieBend
wurden Kanten, ohne weitere Eigenschaften, eingefiigt und alle Knoten i/ mit ihrem jeweiligen
Nachfolger i + 1 verbunden, so dass ein linearer Graph bzw. Pfadgraph entstand. Aus dieser
langen, zusammenhédngenden Kette wurden anschlieend Kanten so entfernt, dass man die
genaue Linge der entstandenen Kettenstiicke kannte. Die dazu verwendeten Methoden sind
in zu finden. Anschliefend konnten die Methoden int diameter() und int
diameter(String type, String val) erfolgreich getestet werden.

Die Anpassung der[Diameterimethoden auf den Knowledge-Graph hat allerdings zu Problemen
gefiihrt. Im Testgraphen ist nur eine Relation ,,REL* vorhanden und es lasst sich leicht eine
beliebig lange Kette dieser Relation mittels ,,[REL*]* in der Graphdatenbank finden. Im
Knowledge-Graph sind verschiedene Relationen, also RelationshipTypes wie in
angegeben, definiert, welche alle abgefragt bzw. beriicksichtigt werden miissen. Die einfachste
Anpassung auf [*] hat leider nicht zum Erfolg gefiihrt. Verschiedene Kombinationen
aller RelationshipTypes, wie z. B. [ (hasDocument+|hasTerm«|isAuthorx|...)] oder
[ (hasDocument |hasTerm|isAuthor|...)*], haben ebenfalls nicht funktioniert. Der
als Subgraph-Existenzkriterium wurde daher verworfen und in der Praxis nicht
weiterverfolgt.

@ Die[Spezifikationen des Testrechnersl sind in [Tabelle 4.1|auf Seite|31|zu finden
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Quellcode 4.4: Erstellung einer Test Graphdatenbank mit |V| = 5000

public void createTestDB() {
try (Neo4J2 b = new Neod4lJ2()) {
System.out.print("Neo4].createTestDB()..");
for (int i = 0; i < 5000; i++)
b.setKnoten("" + (i + 1));
for (int i = 0; i < 5000 - 1; i++)
b.setKanten((i + 1));
b.deleteRel ("3000");
b.deleteRel ("300");
b.deleteRel ("91");
System.out.println(". fertig");
} catch (Exception e) {}
}

Quellcode 4.5: Methoden zum erstellen des Testgraphen

public void setKnoten(String n) {
try (Session session = driver.session()) {
try (Transaction tx = session.beginTransaction()) {
tx.run("CREATE (a:Node) " + "SET a.name = $n", parameters("n", n));
tx.success();
}
}
}

public void setKanten(int i) {
try (Session session = driver.session()) {

try (Transaction tx = session.beginTransaction()) {
String q = "MATCH (a:Node),(b:Node)" + "WHERE a.name = ’" + i + "’ AND b.name = '" + (i
+ 1) + """
+ "CREATE (a)-[r:REL]->(b)";
tx.run(q);
tx.success();
}
}
}

public void deleteRel(String val) {
try (Session session = driver.session()) {
try (Transaction tx = session.beginTransaction()) {
tx.run("Match (:Node {name:\"" + val + "\"})-[r:REL]->(:Node) Delete r");
tx.success();
}
}
}

Tabelle 4.1.: Spezifikationen des Testrechners

Prozessor (CPU): Intel® Core™ i7-3630QM @ @ 2.40 GHz 2.40 GHz
Arbeitsspeicher (RAM): 8.00 GB (7.89 GB verwendbar)
Systemtyp: 64-Bit-Betriebssystem

4.3. Algorithmen

Fiir Testzwecke wurde ein |Brute-Force Algorithmus|implementiert. Dieser dient priméir der
Uberpriifung der spiiter implementierten Algorithmen. Fiir das Losen des|SuBGrAPH-Problems
auf dem Knowledge-Graph wurde ein |Backtracking Algorithmusl in zwei unterschiedlichen
Varianten, implementiert. Wie bereits erwahnt setzen die eigentlichen Losungsalgorithmen
in Schritt zwei bei String createCypherQuery(Digraph d) an.
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4.3.1. Brute-Force Algorithmus

Der Algorithmus beginnt damit die Graphdatenbank-IDs numerisch zu sortieren. Anschlie-
Bend wird iiber alle Knoten iteriert, wobei mit dem mit der kleinsten ID begonnen wird.
Bei jedem Knoten wird nun iliber die Anzahl der Kanten iteriert, wobei nur auslaufende
Kanten betrachtet werden. Mittels Cypher werden in einem Schritt alle Subgraphen, vom
Startknoten s aus, mit n Kanten zuriickgegeben. Ist die Riickgabe fiir ein n leer, so ist der
Knoten abgearbeitet und es wird der mit der nichst hoheren ID betrachtet.

Ahnlich zur Testumgebung des Diameter haben wir nur ein NodeLabel Node und einen
RelationshipType REL, womit sich eine einfache Cypher-Query

(s:Node)-[:REL n]->(:Node)

bilden lasst. Als Testumgebung wurden hier keine Pfadgraphen, sondern Graphen G C K,
mit n < 20 gewihlt.

Der leere Graph (0, 0) und Graphen ohne Kanten (V, @) wurden dabei nicht als Subgraphen
gezdhlt und dementsprechend nicht beriicksichtigt.

4.3.2. Backtracking Algorithmus

Eigene Variante

In der eigenen Variante wurde versucht, vor der Ubergabe der Query an Cypher, im Java-Code
selber mehr algorithmisch zu leisten. Es sollte also weniger Arbeit an Cypher ausgelagert
werden. Dazu wurde der Suchgraph nicht direkt komplett als Query umgesetzt, sondern
sukzessive, Knoten fiir Knoten, zusammengesetzt und in jedem Schritt erneut gesucht. Auch
hier wurden der leere Graph (0, @) und Graphen ohne Kanten (V, Q) nicht beriicksichtigt und
genau wie in der cypherbasierten Variante mit Knoten begonnen, die iiber Eigenschaften
verfligen und nicht Platzhalter sind.

Wir beginnen mit einem Graphen wie unter 1. von Ist die Riickgabeliste
von Cypher nicht leer, so existiert mindestens ein Treffer fiir den Graphen und wir setzen
die Suche bspw. mit 2. oder 3. fort, je nach Kantenverbindungen des Suchgraphen. Diese
Kantenerweiterung setzen wir solange fort, bis entweder der vollstindige Suchgraph abgebildet
ist oder Cypher eine leere Ergebnisliste zuriick gibt. Im ersten Fall haben wir unsere Suche
erfolgreich beendet. Im zweiten Fall muss der Graph nicht weiter vervollstindigt werden, da
mindestens eine Anforderung an den Ergebnisgraphen nicht erfiillt wird. Dessen knnen wir
uns sicher sein, da Cypher immer die ganze NodeLabel-Kategorie abfragt.

Beispiel 4.2:

REL
1:1D @———@ Node
2:1D @ REL 2] REL € Node

Node
3:Node @) REL 1) REL ©® Node
ID
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Cypherbasiert

Dieser Algorithmus nutzt parallelisiertes Backtracking durch Cypher. Der komplette Such-
graph wird dazu in einer einzigen Cypher-Query codiert und alle Knoten und Kanten werden
zeitgleich abgefragt.

Quellcode 4.6: Erstellen der Query des vollstindigen Suchgraphen

private String createCypherQuery(Digraph d) {

ArraylList<Vertex> vertices = d.getVertices();

// fuer k = beliebig

StringBuilder sb = new StringBuilder();

sb.append ("START ");

for (Vertex v : vertices) {

if (!v.getGraphID().equals("0"))
sb.append("n" + v.getId() + "=NODE(" + v.getGraphID() + "), ");

}
if (sb.length() == 6)

sb = new StringBuilder();
else

sb.setLength(sb.length() - 2);
sb.append (" MATCH ");
int i = 1;
for (Vertex v : vertices) {

for (Edge e : v.getEdges())

for (Map.Entry<String, String> edgeentry : e.getProperties().entrySet()) {
sb.append("p" + i++ + "=(n" + v.getId() + ")-[:" + edgeentry.getValue()
+ "]->(n"
+ e.toVertex().getId() + "), ");
}

}
if (vertices.size() > 0)

sb.setLength(sb.length() - 2);
sb.append (" RETURN [");
while (i > 1)

sb.append("p" + --i + ",");
sb.setLength(sb.length() - 1);
sb.append("]");
// sb.append(" LIMIT 1");
logger.info("Query for any k created");
return sb.toString();

4.4. Unit-Tests

Fiir die beiden utils-Klassen Graph und JSON wurden Unit-Tests erstellt. Die Klasse JSON
ist als Hilfsklasse fiir das Lesen und Schreiben aus und in das JSON-Graph-Format, wie
in [Abschnitt 3.3.2] festgelegt, zustdndig. Der folgende Unit-Test erzeugt dabei genau das
standard JSON-Graph-Format als JSONObject. Wiirde dieses JSONObject also in eine Datei
geschrieben, so enthielt diese exakt den in [Abschnitt 3.3.2] angegeben Inhalt.

Quellcode 4.7: ISON-Graph-Format durch Java-Code erzeugt

public static JSONObject standardGraph() {
// creating JSONObject
JSONObject jo = new JSONObject();
LinkedHashMap<String, JSONArray> graph = new LinkedHashMap<String, JSONArray>(2);
JSONArray nodes = new JSONArray(Q);
JSONArray edges = new JSONArray(Q);

graph.put("nodes", nodes);
graph.put("edges", edges);
jo.put("graph", graph);

// for data, create LinkedHashMap
LinkedHashMap<String, Object> nl = new LinkedHashMap<String, Object>(2);
nl.put("id", 1);

(oY)
oY)
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nl.put("label"”, "Knoten 1");

LinkedHashMap<String, Object> n2 = new LinkedHashMap<String, Object>(2);
n2.put("id", 2);

n2.put("label”, "Knoten 2");

nodes.add(nl);
nodes.add(n2);

LinkedHashMap<String, Object> el = new LinkedHashMap<String, Object>(3);
el.put("from", 1);

el.put("to", 2);

JSONArray properties = new JSONArray(Q);

properties.add(new LinkedHashMap<Object, Object>());
el.put("properties", properties);

edges.add(el);

return jo;

Die Klasse Graph stellt alle Methoden fiir die Suche in der Graphdatenbank bereit. Mit
entsprechenden Unit-Tests kann z. B. gepriift werden, wie die NodeKeys der definierten
NodeLabel lauten oder ob iiberhaupt Daten in der Graphdatenbank vorhanden sind.

@Test
public void testDBConnection() {
logger.info("testDBConnection");
logger.info("NodeLabels:");
for (NodeLabel nl : NodeLabel.values()) {
logger.info(nl.getNodeLabel() + "-Keys: " + nl.getNodeKeys());
}
logger.info("RelationshipTypes");
for (RelationshipType rt : RelationshipType.values()) {
logger.info(rt.getRelationshipType());
}
}

@Test

public void testgetDBSize() {
logger.info("testgetDBSize");
Graph g = new Graph(Q);
int s = g.getDBSize();
logger.info("DB-Size: + 8);
assertTrue("Size > 0", s > 0);

"

Damit dies korrekt funktioniert, ist es wichtig die Graphdatenbank vor den Tests zu verbinden.
Uber die Methode void setUp(), welche mit der Annotation @Before gekennzeichnet ist,
wird die Verbindung hergestellt.

Quellcode 4.8: Verbindung zur Datenbank herstellen

@Before
public void setUp() {

Neo4JConnection.getInstance("bolt://delorean:15087", "neo4j", "keinsl123");
}

Uber die Testklasse kann auch im Knowledge-Graph gesucht werden. Wie in
kann eine vorher erstellte JSON-Datei eingelesen und nach dem entsprechenden Subgraphen
gesucht werden. Wihrend der Entwicklung haben die Unit-Test-Methoden so oft den Umweg
tiber die API ersetzt.
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Quellcode 4.9: Der in ,testgraph.json* definierte Subgraph wird mittels searchGraph-

Methode im Knowledge-Graph gesucht

@Test
public void testGraphl() {
logger.info("testGraph from File");
try {
Graph g = new Graph(Q);
JSONObject jo = (JSONObject) new JSONParser ()
.parse(new FileReader(new File("src/test/resources/", "testgraph.json")
));
g.searchGraph(jo.to]SONString(), false);
} catch (Exception e) {
logger.error("Exception", e);

}
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5. Analyse

In diesem Kapitel vergleichen wir die im vorherigen Kapitel beschriebenen Algorithmen.
Dabei werden nicht alle Methoden miteinander verglichen, sondern nur die beiden Varianten
des [Backtracking Algorithmus| Zu Beginn werden die Testumgebungen beschrieben und im
Anschluss wird analysiert, welcher der Algorithmen das bessere Laufzeitverhalten aufweist.

5.1. Testszenarien

Fiir die Losungsalgorithmen wurde, dhnlich wie in fiir die Diameter-Methoden,
eine Testinstanz geschaffen. Diese wollen wir im folgenden niher beschreiben.

Auf einem Testrechner! wurde eine lokale Instanz einer Neo4j-Graphdatenbank angelegt.
Die Testumgebung beinhaltet nur ein NodeLabel Node und einen RelationshipType REL.
Alle Knoten die in die Graphdatenbank aufgenommen werden, werden iiber ihren Namen
identifiziert. Dieser Name ist eine Nummer zwischen 1 und n = |V/|.

Es gibt mehrere Testszenarien fiir die unterschiedlichen Methoden und Algorithmen.

1. Diameter-Methoden:
Wie in beschrieben wurde die Methode auf Pfadgraphen beliebiger Linge
getestet.

2. [Brute-Force Algorithmus}

Zuerst wurde die Methode auf dem vollstindigen Graphen K3 getestet. Im Anschluss
wurden zufillige Graphen mit |V| < 20 geschaffen. Diese wurden meistens mit Hilfe von
Wolfram Mathematica erstellt und in die Graphdatenbank eingelesen. Die Korrektheit
des Algorithmus, also ob tatséchlich alle Subgraphen aufgelistet werden, wurde durch
den Einsatz von Mathematica erheblich vereinfacht. Wie in [Abschnitt 4.3.1|erwéhnt,
wurden der leere Graph (0, 0) und Graphen ohne Kanten (V, ) nicht als Subgraphen
beriicksichtigt’.

3. [Backtracking Algorithmusf
Beide Varianten des Algorithmus wurden auf den selben Test-Graphdatenbanken wie
der Brute-Force Algorithmus| getestet. Die cypherbasierte Variante wiirde zusitzlich
direkt auf dem Knowledge-Graph getestet.

Beim lokalen testen und arbeiten mit Neo4j ist die Weboberfliche? extrem hilfreich. Hier
erhilt man schnell eine Ubersicht iiber die aktuellen NodeLabels und RelationshipTypes, kann
schnell und bequem Cypher-Queries auf die Graphdatenbank anwenden und sich Abfragen
graphisch darstellen lassen.

0 pie Spezifikationen des Testrechners| sind in [Tabelle 4.1|auf Seite zu finden

vgl. [Abbildung 5.1
O siehe figs.[5.2]and|5.3
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Abbildung 5.1.: Abbildungen aller 18 Subgraphen des K3. Die 8 Subgraphen in der ersten
Zeile wurden vom|Brute-Force Algorithmus|nicht beriicksichtigt. [@, S.229]
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Abbildung 5.2.: Neo4j-Benutzeroberfliche: http://localhost:7474/

START nl1=NODE(108654), 3 %é /
n2=NODE(108629), - ;Z% e
n3=NODE (110036) iy

MATCH pl=(nl)-[:isAuthor]->(n4), T -
p2=(n4)-[:1is0fType]l->(n3), A
p3=(n5)-[:is0fType]->(n3),
p4=(n6)-[:isAuthor]->(n4) -,

RETURN [p4,p3,p2,pl] : O

LIMIT 20 O

Abbildung 5.3.: Cypher-Query und zugehorige Neo4j-Ausgabe auf G. Die Query basiert
dabei auf 2, wobei zwei Kanten entfernt wurden.
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5.2. Vergleich

Der|Brute-Force Algorithmus|ist fiir groere Datenbanken, wie hier mit aktuell 60.723 Knoten,
eher ungeeignet und dient primir der Uberpriifung der Varianten des [Backtracking Algo{
Diese beiden Varianten des [Backtracking Algorithmus| wollen wir nun miteinander
vergleichen.

Zuerst wollen wir auf den Einfluss des boolean all der Methode LinkedList<String>
searchGraph(String search, boolean all) eingehen. Fiir den Fall all = false
wird die Suche nach dem ersten gefundenen Subgraphen beendet. Da es in diesem Fall
vorkommen kann, dass nur eine Query in der Graphdatenbank abgefragt wird, wurde fiir die
Laufzeitanalyse die Methode mit dem Parameter all = true aufgerufen. Es wurden also in
beiden Varianten immer alle Subgraphen gesucht.

Die eigentliche Suche im Knowledge-Graph findet im Quellcode nach der Erstellung der
Query und vor der Ausgabe der Query statt. In der [Abbildung 5.4|also zwischen Zeile 4 und
5. Die Dauer der Suchanfrage ist in diesem Beispiel 5 m sec.

13:26:46.802 [main] INFO de..... Graph - Start

13:26:46.845 [main] INFO de..... Graph - Digraph from JSON created

13:26:46.931 [main] INFO de..... Graph - Multi-Digraph created

13:26:46.931 [main] INFO de..... Graph - Query for any k created

13:26:46.936 [main] INFO de..... Graph - START nl,., MATCH pl=.,. RETURN [pl,p2,.]
13:26:46.936 [main] INFO de..... Graph - Exists: YES

13:26:46.936 [main] INFO de..... Graph - Matches: 2

13:26:46.936 [main] INFO de..... Graph - Digraph from result created

13:26:46.959 [main] INFO de..... Graph - JSON from graph created

13:26:46.959 [main] INFO de..... Graph - Results: 1

Abbildung 5.4.: Beispielausgabe einer Suche in der eclipse-Console

Empirisch lésst sich sagen, dass beide Algorithmen das gleiche Verhalten zeigen. Beispielhaft
ist es in den figs. [5.5] and [5.6] dargestellt. Eine Abfrage dauert durchschnittlich zwischen
3 msec und 13 m sec und sie ist unabhingig von der Gro3e des Eingabegraphen.

Auffillig ist, dass die erste Graphdatenbank-Abfrage mit durchschnittlich 140 m sec signifikant
groBer ist. Dies liegt vermutlich am Verbindungsaufbau zur Graphdatenbank. Die weiteren
Ausreifler sind im Gesamtbild zu vernachléssigen.

Eigene Variante (max=251, Mean=7.89)
Zeit in m sec

250 |

200

T

150 F
100 F

50 |

Abbildung 5.5.
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Cypherbasiert (max=210, Mean=8.57)
Zeit in m sec
200

150 |-

100 |-

Abbildung 5.6.

Das einheitliche Verhalten lédsst sich auch dadurch erkldren, dass bei der eigenen Variante
jede sukzessive Abfrage mit LIMIT 1 beendet wird. Zumindest bei allen Queries die aus
weniger Knoten bestehen, als im aktuellen Suchgraphen vorkommen.

Eigene Variante (max=208, Mean=8.34) Eigene Variante (max=295, Mean=8.63)
Zeitin m sec Zeitin m sec

L 300 -
200 [

250 -

200 -

150 |

100

50

Cypherbasiert (max=273, Mean=8.35) Cypherbasiert (max=280, Mean=8.66)
Zeitin m sec Zeitin m sec

Abbildung 5.7.: Weitere Beispiele
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6. Fazit

In diesem Kapitel geht es darum zu iiberpriifen, ob die in genannten Ziele
erfiillt wurden. Es wird erortert welcher Algorithmus fiir die Praxis am wertvollsten ist und
der praktische Nutzen des Microservice Subgraph herausgestellt. Im Ausblick wird auf
mogliche Verbesserungen und Erweiterungen des Microservice aufmerksam gemacht.

6.1. Ergebnisse

Ein erster Ansatz war der [Brute-Force Algorithmus, Dieser zéhlt alle Subgraphen des
Obergraphen auf und vergleicht im Anschluss, ob der gesuchte Subgraph einer dieser
Subgraphen ist. Ein solcher Algorithmus ist fiir die Praxis ungeeignet.

Beide Varianten des |Backtracking Algorithmus| verhalten sich in den Zeittests sehr dhnlich.
Dies resultiert sicherlich aus ihrer dhnlichen Implementierung. Beide Varianten sind nahezu
gleich gut und konnen in der Praxis eingesetzt werden. Weil der cypherbasirte Algorithmus nur
eine einzige Query verwendet, statt mehrerer aufeinander aufbauender, wiirde ich personlich
diesen Algorithmus bevorzugen. Hervorzuheben ist an dieser Stelle nochmal, dass Cypher
eine einfache und dennoch sehr méchtige Sprache ist, ohne die das suchen nach Subgraphen
in der Graphdatenbank sicherlich schwieriger gewesen wire.

Trotz der NP-Vollstindigkeit des SuBGRaPH-Problemk haben sich die Varianten des
tracking Algorithmus|auch in der Anwendung als schnell und effizient herausgestellt.

Abschlielend sei noch erwihnt, dass sich mit Programmen wie Cytoscape, Giphy oder
Mathematica, mit wenig Aufwand JSON-Dateien visualisieren lassen. Der Microservice ist
damit auch ohne API-Anbindung und ohne Frontend komplett benutzbar. Die Darstellung der
einzelnen Knoten und Kanten ist dabei jedem selbst iiberlassen und kann beliebig formatiert
werden.

Graph 1 Graph 2
Q [©] (0} o
«é N
O) (VD (€] \O

Abbildung 6.1.: Ausgabe von [Beispiel 3.2| mit Mathematica, ohne Formatierung von Knoten
und Kanten
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Cell[4206, 109, 276, 7, 28, "Input",ExpressionUUID->"1ca5e7cb-eca0-4152-bea4-1d2d78a0d1d5"],

Cell[4485, 118, 704, 15, 86, "Input",ExpressionUUID->"e2ed031f-50cb-4283-b84d-82087f290f90"],

Cell[5192, 135, 636, 15, 28, "Input",ExpressionUUID->"817b7a98-fd00-4d27-beae-f9657201f45d"]

}

]

*)






6. Fazit

6.2. Ausblick

Die im Rahmen der vorliegenden Arbeit gewonnenen Erkenntnisse lassen weiterfithrende
Tatigkeiten zu. Dazu gehoren neben der Verbesserung der untersuchten Algorithmen auch
die Erweiterung des Microservice.

Knowledge-Graph

Wird in den Knowledge-Graph, z. B. bei der Erweiterung um eine Datenbank, ein neues
NodeLabel bzw. ein neuer RelationshipType eingefiigt, so konnen diese durch anpassen der
Enumeration enum NodeLabel und enum RelationshipType mit abgefragt werden. Die
Erweiterung von NodeKeys libernimmt das Programm bereits jetzt automatisch.

Isomorphiefunktion

Um den Extraaufwand bei der [Entstehung mehrerer Suchgraphen| wie in [Beispiel 4.1] zu
vermeiden, wire es moglich z. B. durch die zusitzliche Angabe weiterer Information (sofern
bekannt) genauer zu fragen bzw. suchen. Alternativ konnte man auch, mit Hilfe der Graph-
datenbank-ID, einen Teil der Isomorphiefunktion selber festlegen.

Generell muss die Isomorphiefunktion ¢ nicht zwingend die id sein. Man konnte z. B. auch
ein Interface verwenden und die Isomorphiefunktion damit variabel halten. Als ,,default*,
falls das Interface nicht implementiert wird, kann weiterhin die id verwendet werden.

Heuristik

Bei den Backtracking Algorithmen konnte man statt der Tiefensuche eine Breitensuche
probieren, wobei man nicht auf die Verwendung von Cypher verzichten sollte. Generell lieen
sich auch noch andere Programmieransitze realisieren, wie z. B.

* Maximum Clique-Based Algorithmen oder

* Dynamische Programmierung.

Kontextmodularisierung

Die Metadaten der Dokumente beschreiben Kategorien, welche iiber die NodeLabel, wie
in spezifiziert werden. Sobald weitere Datenbanken in den Knowledge-Graph
aufgenommen wurden, und Kategorien wie ,,Protein“ oder ,,Organism* verfiigbar werden,
wire es moglich Proteinanwendungen auf andere Organismen zu libertragen.

Protein:X — Organism:Fly zu Protein:X — Organism:Human

Analog zur Proteinanwendung von der Fliege auf den Menschen, lieBen sich auch Krankheiten
auf andere Organismen tibertragen.
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6. Fazit

Anstatt Eigenschaften zu iibertragen, konnten diese auch generalisiert werden. Beispielsweise
von

Medikament:x erhOht Wert:z zu Medikament: erhoht Wert:z
oder sogar zu Wirkstoff: erhoht Wert:z.

Generell sind diese Kategorien (also Kontext- bzw. Konzeptklassen) generisch und damit
leicht erweiterbar.

Ontologie

In der Informatik ist eine Ontologie eine formale Beschreibung einer Begriffswelt. In einer
Ontologie soll Information so reprisentiert werden, dass Computer damit in einer sinnvollen
Weise arbeiten konnen.

Ontology Mapping ist ein Prozess, um Ahnlichkeiten zwischen Konzepten aus verschiedenen
Ontologien herzustellen. Bei zwei Ontologien A und B, bedeutet das Abbilden einer
Ontologie mit einer anderen, dass fiir jedes Konzept in Ontologie ‘A, ein entsprechendes
Konzept in Ontologie B gefunden werden muss, welches die gleiche oder eine dhnliche
Semantik aufweist, und umgekehrt. Ontology Mapping ist erforderlich, um Wissensaustausch
und semantische Integration in einer Umgebung mit verschiedenen zugrunde liegenden
Ontologien zu erreichen.

Mit Hilfe der oben erwiihnten Kontextmodularisierung konnte man versuchen Ahnlichkeiten
zwischen zwei Ontologien zu finden. Speziell zwischen der genutzten im Knowledge-Graph
und einer externen. Ist bereits ein Isomorphismus zwischen einer externen Ontologie zu
der des Knowledge-Graph bekannt, so kann man Abfragen der externen Ontologie leicht in
Abfragen fiir den Knowledge-Graph konvertieren.

BEL

Die Biological Expression Language' ist eine Sprache zur Darstellung naturwissenschaftlicher
Erkenntnisse. Mit ihr sollen kausale und korrelative Zusammenhinge im Kontext erfasst
werden. Der Kontext beinhaltet dabei Informationen iiber das Experiment, in dem die
Zusammenhinge zu einem bekannten biologischen System beobachtet wurden, sowie die
dabei zitierten Begleitpublikationen.

Ahnlich zur Verwendung einer zweiten Ontologie mit dem Knowledge-Graph, kann auch
versucht werden BEL-Abfragen im Knowledge-Graph moglich zu machen. Obwohl BEL-
Abfragen dhnlich aussehen wie Cypher-Queries, werden bei BEL viele eigene Methoden
verwendet. Diese Methoden bieten Funktionen wie Protein-Modifikation oder Protein-
Ubertragung, die BEL-Struktur arbeitet mit RelationshipTypes (z. B. increases) und Annota-
tionen.

Es gibt viele Gemeinsamkeiten zu BEL, wie RelationshipTypes und Annotationen, und auch
die Funktionen von Methoden lassen sich durch kleine Erweiterungen im Knowledge-Graph
umsetzen. Dennoch denke ich, das eine Erweiterung auf BEL-Queries schwer umzusetzen
ist.

@ BEL: Biological Expression Language
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