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Resumen

El objetivo de esta tesina es demostrar de qué manera las tecnologias de la web semantica ofrecen soluciones a la
problematica de la publicacion interoperable de datos normativos sobre la presencia de agroquimicos en alimentos.
Para esto se cred una ontologia que permite representar formalmente este dominio y se elaboré un pipeline de
transformacién de datos de sus fuentes originales a un dataset semantico. Se utiliz6 este dataset para luego
demostrar como estas tecnologias facilitan la ejecucion de distintas operaciones de interoperabilidad entre los
datasets demostrando la diferencia entre usar la estrategia propuesta respecto de los métodos existentes.
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Trabajos Realizados

En este trabajo de grado se creé una ontologia, LMR-
O, que permite mediante la reutilizacién de ontologias
existentes y vocabularios propios describir el dominio
de conocimiento de la publicacion de datos normativos
respecto a los limites maximos de residuos de
fitosanitarios en alimentos. Se desarroll6 ademas un
pipeline robusto, reproducible y trazable, y se brindaron
las herramientas que sientan las bases para la
transformacion de los datasets tradicionales a datasets
semanticos.

Conclusiones

La publicacién de datos normativos sobre los residuos
de productos fitosanitarios mediante el uso de
tecnologias de la web semantica propicia la
interoperabilidad, permitiendo que los datos puedan
ser consumidos facilmente por agentes inteligentes y
se fomenta la colaboracién entre los distintos actores
del dominio, eliminando barreras como el idioma o el
soporte en el que se encuentran los datos. Por otra
parte, la informacién de proveniencia en los dataset
semanticos brinda confianza sobre el origen de los
datos y permite realizar una trazabilidad a las fuentes
originales.

Trabajos Futuros

Como trabajo futuro se contempla la posibilidad de
continuar desarrollando la ontologia LMR-O para
abarcar mas areas del conocimiento del dominio, asi
como la necesidad de enriquecer las ontologias
utilizadas como base. De la misma manera se plantea
mejorar las herramientas ad hoc y las de codigo abierto
utilizadas para la creacion de los datasets semanticos
de forma tal que puedan seguir dando soporte al
proceso de transformaciéon mientras éste evoluciona y
es mejorado.
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Resumen

El objetivo de esta tesina es demostrar de qué manera las tecnologias de la web seméntica
ofrecen soluciones a la problematica de la publicacién interoperable de datos normativos
sobre la presencia de agroquimicos en alimentos. Para esto se cred una ontologia que permite
representar formalmente este dominio y se elabor6 un pipeline de transformacién de datos
de sus fuentes originales a un dataset semantico. Se utilizé este dataset para luego demostrar
como estas tecnologias facilitan la ejecucién de distintas operaciones de interoperabilidad
entre los datasets demostrando la diferencia entre usar la estrategia propuesta respecto de
los métodos existentes.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Fitosanitarios y sus residuos en alimentos

Llamamos productos fitosanitarios a aquellas sustancias o mezclas de sustancias des-
tinadas a prevenir, atraer, repeler o controlar cualquier plaga de origen animal o vegetal
durante la produccién, almacenamiento, transporte, distribucion y elaboracién de produc-
tos agricolas y sus derivados[1]. Su uso conlleva la presencia de residuos en los productos
tratados, por lo que se hace necesario regular la cantidad maxima de estos residuos que pue-
den contener los alimentos, y de esta manera asegurar que no supongan un riesgo para la
salud de los consumidores. Se entiende por residuo a las sustancias activas, los metabolitos
y los productos de degradacién o reaccién de las sustancias activas utilizadas en productos
sanitarios que estdn presentes en alimentos[2].

En Argentina se utilizan mas de 400 productos fitosanitarios diferentes y, segun datos de
2014[3], sélo las empresas que componen la Cdmara de Sanidad y Fertilizantes (CASAFE)
utilizaron mas de 304 millones de litros/kilos. De estos, cerca del 87 % corresponden a her-
bicidas (de los cuales 62 % del total son glifosatos), 5,78 % a insecticidas, 3,14 % a fungicidas
y el restante 4,07 % a otros productos.

1.2. Normativa respecto a la presencia de fitosanitarios

La demanda por obtener mayores rendimientos de cultivos ha llevado al hombre a desa-
rrollar y utilizar productos fitosanitarios cada vez mas avanzados. De acuerdo a la Orga-
nizacién Mundial de la Salud (o WHO por sus siglas en inglés), se utilizan en el mundo
més de 1000 pesticidas diferentes[4], algunos de los cuales pueden durar anos en el suelo o
el agua. Por ejemplo, el diclorodifeniltricloroetano (o DDT) debido a su no degradabilidad
puede viajar a lugares distantes e incluso, al ser liposoluble, puede acumularse en animales y
cuerpos humanos [5]. Es por eso que existen normativas respecto a qué productos se pueden
utilizar y en que cantidad.

Actualmente los limites o tolerancias méaximas de residuos de productos fitosanitarios
en alimentos o LMR, son regulados por varios organismos gubernamentales de casi todos



los paises del mundo. Asi mismo, existen diferentes organizaciones relacionadas a la salud
alimenticia que publican recomendaciones sobre los LMR que muchos de estos organismos
antes mencionados toman como guia. Estas normas tienen como objetivo asegurar niveles
seguros de residuos de plaguicidas y contar con alimentos inocuos que no presenten peligros
para la salud humana.

A nivel mundial, la Comisién del Codex Alimentarius, creada por la FAO y la OMS, fija
recomendaciones para el LMR. Lo propio hace la United States Environmental Protection
Agency (US EPA por sus siglas en inglés). En la Argentina, la norma 934-2010 del Servicio
Nacional de Sanidad y Calidad Agroalimentaria (SENASA) establece los requisitos que
deben cumplir los productos y subproductos agropecuarios para consumo interno. En esta
resolucién se regulan aspectos sobre los limites maximos de residuos de plaguicidas, se
establece un listado de productos fitosanitarios que se hallan exentos del requisito de fijacién
de tolerancias asi como también un listado de principios activos prohibidos y restringidos.

Es importante ademas, para lograr que las aplicaciones de fitosanitarios no generen LMR
superiores a los establecidos en las normas, respetar el tiempo que debe transcurrir entre la
aplicacién del producto fitosanitario y la cosecha del alimento. Esto se conoce como Tiempo
de Carencia.

1.3. El desafio de la interoperabilidad en datos relativos al
LMR

Cada organizacién posee sus métodos para construir y publicar estos datasets, los cuales
difieren en su formato (pdf, xml, doc, xls, web, etc), en su contenido (tablas, dibujos, listas),
en su idioma (espanol, inglés, chino, etc) e incluso, en algunos casos, utilizan diferente
terminologia. Tras una revision de los datasets existentes podemos indicar que estos métodos
de publicaciéon de informaciéon, de los cuales se sabe muy poco, son propensos a errores
que se acarrean version tras versiéon pasando desapercibidos. Este abanico de formas de
representacion de lo que esencialmente es informacion de la misma naturaleza, hace que no
exista una manera sencilla de poder realizar comparaciones entre dos datasets de organismos
diferentes. Ademas, dentro de una misma organizacion, es muy dificil identificar diferencias
entre dos versiones del mismo conjunto de informacién (por ejemplo, correspondiente a
distintos afios). Las mencionadas dificultades para combinar y comparar datos de distintas
fuentes impacta negativamente en el trabajo de quienes dependen de esos datos, como es el
caso de los investigadores en salud alimentaria y produccién de alimentos, los productores
de alimentos, y a quienes definen politicas publicas entre otros.

Parte de la problematica radica ademas en lo dificil que puede resultar encontrar y llevar
un registro de esta informacién, que por otro lado suele publicarse en formatos propietarios
v que no son aptos para poder ser leidos por una computadora sin un procesamiento previo
de los datos. Esto es especialmente notable al utilizar estas fuentes de informacién en el
mundo académico o en investigacién, en donde la falta de informacién sobre el origen o
la version particular de los datos que se utilizan, pueden convertirse en un limitante al
momento de poder reproducir el resultado de un experimento[6].



En ese contexto, ofrecer estrategias de publicacién interoperable de datos normativos so-
bre la presencia de agroquimicos en alimentos, trae importantes beneficios. La web-seménti-
ca propone un conjunto de métodos y herramientas que pueden aportar en este sentido.

El objetivo de esta tesina es demostrar de qué manera las tecnologias de la web semantica
(RDF/OWL y SPARQL entre otras) ofrecen soluciones a las problematicas anteriormente
mencionadas.

1.4. Organizacién de este documento

Esta tesina esta dividida en 7 capitulos. En el primer capitulo se hizo una introduccién
a la problematica de la publicacién de datos relativos al LMR.

En el siguiente capitulo se comentaran tecnologias de la web semantica relacionadas con
esta problemadtica y se describirdn casos actuales de metodologias de publicaciéon de datos
normativos.

En el tercer capitulo se presentara la estrategia general que se utilizara para encarar el
proceso de transformacién de datasets. También se hard una descripcién de las herramientas
que daran soporte a dicho proceso.

En el cuarto capitulo se presentaran las ontologias que representan partes del dominio de
la publicaciéon de LMR. Se definird ademas, la ontologia que permitira representar los datos
normativos relativos al LMR en un formato seméntico que propicie la interoperabilidad y
mantenga la trazabilidad a las fuentes originales.

En el quinto capitulo se definira el pipeline de trabajo que permitira la transformacién
de los datos normativos a la ontologia propuesta. Ademads se enriquecera la ontologia ChEBI
de manera de contener mas conceptos y sinénimos para conceptos previamente existentes.

En el sexto capitulo se aplicara el proceso anteriormente descripto en los casos practicos
de Argentina y Brasil. Finalmente realizaremos consultas sobre los datasets resultantes
utilizando la tecnologia SPARQL para de esa manera demostrar las ventajas de los datasets
semanticos versus los originales.

Por tdltimo, se describirdn en el séptimo capitulo las conclusiones obtenidas y trabajos
futuros en base al trabajo realizado y la experiencia que obtenida.



Capitulo 2

Trabajo Relacionado

2.1. La Web Semantica

La World Wide Web (0 WWW por sus siglas en inglés) es un sistema de informa-
cién donde los documentos y otros recursos web se identifican mediante URLs (como
https://unlp.edu.ar/), los cuales pueden estar interconectados por hipertexto y son ac-
cesibles mediante internet[7]. La figura 2.1 ilustra una coleccién de recursos interconectados
por hipertexto.
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Hoy en dia una persona puede, mediante el uso de buscadores, encontrar casi cualquier
cosa en la web. Si bien esto supone una gran ventaja respecto de otras maneras de consumir
informacién, también puede volverse un problema. Se estima que hay 4.5 mil millones de
usuarios y que para 2023 dos tercios de la poblacién mundial poseeran una conexién a
internet[8]. En 2008, Google ya reportaba 1 billén de URLSs tinicas[9]. Encontrar informacién
en este universo de datos puede ser sumamente dificil. Desarrollar programas que realicen
estas tareas, con el estado actual de la web, puede ser una tarea casi imposible, y mantener
estos algoritmos al ritmo de cambio de la web es ain peor.
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Figura 2.2: Web semantica

La web seméntica[10], representada en la figura 2.2, propone superar las limitaciones de
la web actual mediante el uso de tecnologias que permitan la publicacién y procesamiento
de datos que puedan ser legibles por aplicaciones informaticas. Estas aplicaciones, también
llamadas agentes inteligentes, son automadticas, es decir, no poseen operadores humanos.
Para ello, la web seméntica busca clasificar, dar estructura, describir el contenido y signifi-
cado de datos y sus relaciones y anotar recursos de manera explicita mejorando internet y
ampliando la interoperabilidad entre los sistemas[11][12].

En este trabajo se hard uso de ontologias y vocabularios semanticos existentes de modo
de poder describir formalmente en términos de web seméantica el dominio de la publicacién
de datos normativos de LMR en alimentos. Entre estos antecedentes, que describiremos en
detalle en la subseccion 4.1.2, podemos destacar a AGROVOC, el cual es un vocabulario
elaborado por la Organizacién de las Naciones Unidas para la Alimentacion y la Agricultura
(FAO') publicado por primera vez al principio de los afios 80.

"http://www.fao.org/



Otro antecedente destacable aplicado también a la web seméntica, es el concepto de
Provenance[13]. Es importante registrar el origen de los documentos ya que en una web en
la que abunda la informacion, muchas veces falsa, imprecisa o de poca calidad, el hecho de
poder identificar dicho origen puede ser una herramienta de suma importancia, si no la mas
importante, a la hora de determinar si estos datos son confiables. Si se planea enfocar el
tema de la interoperabilidad de datos, haciendo transformaciones de su fuente original a la
web semadntica, es importante incluir informacién de donde fueron tomados estos datos.

2.2. Publicacion de datos Normativos

La publicacién de datos normativos de LMR en alimentos se lleva a cabo por variadas
instituciones en todo el mundo. El nivel de interoperabilidad que estas instituciones alcanzan
y la facilidad para el consumo y posterior andlisis de estos datos varia considerablemente
segun el organismo que publique dichos datos.

En el caso de Argentina, SENASA publica en su sitio web? periédicamente un archivo
en formato Excel el cual posee la informacién normativa de los LMR en alimentos. Con
cada nueva publicacion, una nueva versiéon del archivo es subida al portal web y la vieja
versién deja de estar accesible para los usuarios. Esto es asi, salvo que éstos sepan la url
del archivo anterior al que intentan acceder, la que tipicamente es un prefijo (idéntico para
todas las versiones) seguido del mes y ano de publicacién. El nombre del archivo es la tnica
manera de identificar el origen de los datos, ya que ni en el contenido mismo se encuentra la
fecha de creacién del mismo. Las operaciones que se pueden realizar sobre este dataset, son
aquellas que nos permita realizar la planilla de calculo, como por ejemplo, ordenar y buscar
palabras. La informacion en el dataset a menudo aparece escrita de diferentes maneras y
no es raro encontrar errores de tipeo u ortografia, por lo que la interoperabilidad es muy
dificil.

En Brasil, ANVISA (Agéncia Nacional de Vigilancia Sanitéria) posee un sitio inter-
activo® que permite al usuario navegar y consultar el conjunto de datos. En este caso la
informacién se encuentra bien estructurada (es decir, sin errores ni sinénimos) por lo que
encontrar lo que se estd buscando resulta bastante sencillo. Adema&s posee informacién co-
mo el grupo y la férmula quimica de las sustancias fitosanitarias. Es posible descargar la
informacién en formato pdf o CSV.

La Unién Europea en la resolucién 396/2005 del Parlamento Europeo establece los
limites méximos de residuos para plaguicidas. La informacién es publicada, al igual que en
caso de Brasil, en un sitio web interactivo® que permite la navegacién de los datos mediante
consultas en un buscador. El sitio se encuentra en varios idiomas y posee informacién de las
normas en las que se establecieron los valores de los LMR. Es también posible descargar el
dataset en formato xml, mas adecuado para sistemas informaticos. Sin embargo, el dataset

*http://www.senasa.gob.ar /normativas/resolucion-934-2010-senasa-servicio-nacional-de-sanidad-y-
calidad-agroalimentaria

3http:/ /portalanalitico.anvisa.gov.br/monografias-de-agrotoxicos

“https://ec.europa.eu/food/plant /pesticides/eu-pesticides-database/mrls/ ?event=search.pr
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viene dividido en seis archivos y no es posible interpretar los datos sin algin procesamiento
previo de los mismos. Esto quiere decir que, un investigador que quisiera hacer uso de esta
informacién, deberia primero dedicar tiempo y esfuerzo a encontrar la manera de consumirla
antes de poder dedicarse a su analisis.

En China, la norma GB 2763—2019 establece los estandares nacionales de seguridad
alimentaria y los limites méximos de residuos de pesticidas. La norma es publicada por el
Ministerio de Agricultura y Asuntos Rurales, y puede obtenerse, en idioma chino, en el sitio
de la Asociacién China para la Nutricién y la Salud en los Alimentos®. La descarga es un
archivo en formato pdf que a su vez se encuentra comprimido (.rar).

Otro caso interesante es el de Estados Unidos, donde el Departamento de Agricultura y la
Agencia de Proteccién Medioambiental (USDA y EPA respectivamente) resolvieron delegar
el manejo de la informaciéon de los LMR en alimentos en una empresa privada llamada
Bryant Christie Inc.%. Esta empresa brinda de forma gratuita la informacién normativa de
los Estados Unidos y ofrece planes de pago para acceder a la informacién de 130 paises. Este
portal web en su versién libre es similar a los que poseen Brasil o la Uniéon Europea: permite
realizar busquedas interactivas, exportar el dataset hasta cierto nimero de registros, etc.
A estas opciones, la versién paga le agrega, entre otras funcionalidades, poder comparar
datasets de diferentes paises, el cual es uno de los objetivos de este trabajo.

Sin embargo, también se destacan algunos puntos en contra. En primer lugar los datasets
que se exportan de este sitio web son en un formato privativo (Excel) y suelen ser un
subconjunto del total (el sistema sélo permite exportar hasta una determinada cantidad de
registros de una sola vez).

En segundo lugar no es posible determinar de donde vienen los datos, el usuario sélo
puede consumirlos y deberd confiar en que provienen de fuentes autorizadas. Por tltimo, las
comparaciones u operaciones que se pueden hacer dado un conjunto de datos son limitadas.
Solamente se pueden comparar principios activos y cultivos. Si bien un usuario podria
responder con facilidad las preguntas del tipo “;Qué principios activos puedo utilizar en
Manzanas?” o “;Con qué cultivos puedo utilizar Metalaxyl?”, no hay una manera sencilla
de responder preguntas méas complejas e igualmente interesantes, como “;Qué principios
activos se utilizan en Manzanas y no en Peras?” o “;Cudl es el principio activo que se
utiliza en mayor cantidad para cada cultivo diferente?”. Cabe destacar que este problema
no es propio de este dataset o metodologia de publicacién, sino que es comtun en todos los
casos analizados. Se buscé en este trabajo de tesis brindar una solucién a estos problemas
mediante el uso de tecnologias de la web semantica.

http://www.cnhfa.org.cn/fagui/show.php?itemid =442
Shttps:/ /www.bryantchristie.com/
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Capitulo 3

Estrategia general

3.1. Pipeline de transformacion de datos

Para abordar la problemaética de la publicacién interoperable de datos normativos sobre
la presencia de agroquimicos en alimentos se plantea la creaciéon de un framework o pipeline
de trabajo. Este proceso tiene como objetivo la transformacién de datos existentes, datos
muchas veces no estructurados y con errores, a una ontologia y vocabularios capaz de repre-
sentar distintos datasets y que propicie la interoperabilidad, manteniendo la trazabilidad a
las fuentes originales. El proceso debe ser a la vez reproducible, robusto y efectivo.

El pipeline de transformacién estd basado en el uso de ontologias existentes, a fin de
garantizar interoperabilidad y reusabilidad de herramientas probadas. Cada una de las on-
tologias elegidas estda enfocada en representar de manera formal un aspecto especifico de
la publicacién de LMR en alimentos. La combinacién de estas ontologias permite reusar el
conocimiento existente de cada una de ellas para representar el dominio como si fuera un
mosaico. Sin embargo, como ninguna de las ontologias elegidas se corresponde estrictamen-
te con el dominio del LMR en alimentos, este mosaico se encuentra incompleto y presenta
grietas. Para cubrir estas partes faltantes, la estrategia a que tomada fue, en primer lu-
gar, crear los vocabularios necesarios dentro de las ontologias originales. De esta manera
generamos ontologias “aumentadas” que con el paso del tiempo se podran volver todavia
mas especificas al dominio que representan. Un ejemplo de esto, es la creaciéon de conceptos
que representan principios activos o aptitudes dentro de ChEBI, la ontologia de entidades
quimicas.

Por otro lado, se cre6 también una ontologia que permite realizar una representacién
formal y lo més completa posible del dominio de la publicacion de datos normativos sobre
residuos de productos fitosanitarios en alimentos. Esta ontologia, la cual se describe més
adelante en este trabajo, persigue el mismo objetivo de interoperabilidad y reusabilidad que
persigue el proceso general, por lo que también se construye en base a términos y ontologias
existentes ademds de los términos propios.

El proceso de transformacién se puede describir, en lineas generales, como un pipeline
con los siguientes pasos:
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1. Formateo de datos: Transformaciones simples en los datos no estructurados para
generar una versiéon depurada de los mismos.

2. Alineaci6on de datos: Asociacion de los datos (esencialmente cadenas de caracteres)
a términos semanticos.

3. Generacién de un dataset semantico: Generacion de las tripletas RDF y agregado
de informacién de proveniencia.

El objetivo del pipeline es transformar los datos publicados en internet por los diferentes
organismos, en cualquier formato en que se encuentren, a tripletas RDF que conformen un
dataset semantico que serd apto para ser consumido por sistemas automaticos y personas.

Los conjuntos de datos seméanticos que obtengamos como parte de esta estrategia, serdn
luego utilizados para realizar una evaluacion de esfuerzo, y eficacia en la ejecucién de distin-
tas operaciones de interoperabilidad entre los datasets, y mantenimiento de los mismos, a fin
de demostrar de qué manera las tecnologias de la web seméntica (RDF/OWL y estrategias
de Linked open Data) ofrecen una estrategia superadora para la publicacién interoperable
de datos normativos sobre la presencia de residuos de productos fitosanitarios.

3.2. Herramientas

Para poder dar soporte a las diferentes etapas del proceso de transformacién de datos
se hard uso de diferentes herramientas que se describiran a continuacién.

3.2.1. OpenRefine

Una de las herramientas mas importantes que se usard a lo largo del pipeline es Open-
Refine! 3.4.1. OpenRefine es una aplicacién de escritorio de cédigo abierto originalmente
creada por Google para limpieza de datos generalmente desordenados y transformacion de
los mismos a otros formatos. Esto se conoce generalmente como Data Wrangling (o arreglo
de datos). Data Wrangling se conoce también como el proceso de recoleccion, seleccion y
transformacién de datos con el fin de agregar valor o realizar andlisis de los mismos|[14].

OpenRefine nos permite no sélo filtrar, buscar y ordenar la informacién, como se ve
en la figura 3.1, sino que también es posible limpiarla, exportarla en diferentes formatos
y extenderla mediante el uso de informacién externa o incluso utilizando servicios web.
La herramienta brinda ademaés trazabilidad en los cambios, pudiendo observar la secuencia
de pasos que se llevo a cabo hasta el estado actual del dataset. Esta secuencia de pasos
puede ser exportada en formato GREL (General Refine Expression Language). Este es un
formato propio de OpenRefine basado en JSON utilizado para manipular informacién en la
herramienta. El lenguaje usa algunos tipos de datos como boolean, number, string, date y
array. Ademads provee algunas variables que representan informacién como las celdas y filas

"https://openrefine.org/
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en la tabla de OpenRefine o metadata como por ejemplo el identificador del concepto con
el que se reconcilié un término[15].

Poder exportar los pasos realizados permite reutilizar las secuencias de acciones en
futuros datasets. De esta manera, se puede crear una biblioteca de secuencias que luego
pueden ser aplicadas a diferentes conjuntos de datos, de forma de compartimentizar las
transformaciones en diferentes categorias (secuencias para limpieza de datos, secuencias
para alineacidén, secuencias para correccion, etc) a la vez que se ahorra tiempo y se reduce
la posibilidad de cometer errores.

v OpenReﬁne Imrs_julio_2020 xIsx rPermalink

Facet/Filter ~ Undo /Redo 208 /202 317 matching rows (4243 total)
Refresh Reset All | Remove All Show as: rows records Show: 5 10 25 50 rows
Apti‘tud change invert reset * All Principio active ¥ | Aptitud * | Cultivos
34 choices Sort by: name count Cluster 4. acaricida e
acaricida exclude Cho wmatch | Choose new match
alguicida 36. Achicoria
o atch | Choose new match
antibidtico 28, Albahaca
antidoto de herbicida atch | Choosa new match
antiescaldante 40 algodén {semilla consumo)
bactericida atch Harina de semilla de algodon
. Cascarilla de semilla de algodon
b'U|09'CU Tortas de semilla de zlgoddn
coadyuvante Semilla de algoddn
defoliante Algodon
desbrotador Censume
Semilla
desecante Consumo final
desinferridn de susln M Consume familiar
Consume intermedio
new item
Saamd atch
42 avermectina acaricida algedon (semilla consumo)
Choose new match Choose new match Harina de semilla de algodon
a de semilla de algodon
de zemilla de algodon
Sel e algodon
Algodén
Consumo
Semilla
Consumo final
Consumo familiar
Consumao intermedio
Create new item
46,
ch
48,

Figura 3.1: Filtrando por la columna Aptitud en OpenRefine

Junto con esta herramienta, se utilizara la extensién RDF? versién 1.3.0, que nos per-
mitird hacer uso de archivos en este formato como servicio de reconciliacién (o alineacién).
Un servicio de reconciliacion es un servicio web o archivo RDF que, dado un texto que es
un nombre o etiqueta para algo y, opcionalmente, algunos detalles adicionales, devuelve una
lista clasificada de entidades potenciales que coinciden con los criterios. El texto candidato
no tiene que coincidir perfectamente con el nombre oficial de cada entidad, el objetivo de la
reconciliacion es pasar de un nombre de texto ambiguo a entidades identificadas con preci-

Zhttps:/ /github.com /stkenny /grefine-rdf-extension
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sién[16]. Por ejemplo, dado el texto ”sal”, un servicio de conciliacién probablemente deberia
devolver la férmula quimica de la sal (NaCl), el nombre quimico de la sal (cloruro de sodio)
y la forma imperativa del verbo salir (sal). Se puede decir que el objetivo de un servicio de
reconciliacion es obtener buenos candidatos que representen los términos contenidos en una
base de datos determinada. Para esto utilizan los siguientes elementos:

1. Una cadena de texto que representa el nombre o el titulo de una entidad

2. El tipo de la entidad, como por ejemplo Persona o Principio Activo. Este elemento es
opcional.

3. Una lista de propiedades y sus valores, que se pueden usar para refinar la buisqueda.
Por ejemplo, al reconciliar una base de datos de libros, el nombre del autor o la fecha
de publicacién son pueden ser utiles para descartar entidades similares. Esta lista es
opcional.

La extensiéon RDF para OpenRefine nos permitira usar como servicios de reconciliaciéon
endpoints SPARQL asi como también dumps RDF de ontologias existentes. Usaremos di-
ferentes servicios de reconciliacién basados en archivos a lo largo del trabajo, entre ellos
versiones de ChEBI que nos permitiran comprobar cémo es la efectividad en la alineacién
con y sin sindénimos, asi como también el servicio de AGROVOC para la alineacién con
cultivos.
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Add file-based reconciliation service

This will set up a new reconciliation service based on an RDF file that provides entity URIls and
entity labels.

Name: chebi rdf ar {extended and au
A human readable name

File details
(O Load file from URL:

@) Upload file: | Seleccionar archivo |chebi—au...s—ar.owl

File format: Auto-detect ~

Label properties

Important Select properties that are used to label resources in the endpeint. Thase properties
will be used to match resources. Do not select all of them as this migh affect the performance.

[l rdfs:1label skos:pr‘e'FLabel [Jdcterms:title [ldc:title
[Ifoaf:name

L1 Other...

OK | Cancel

Figura 3.2: Agregando un servicio de reconciliacién basado en un archivo RDF

En la Figura 3.2 se pueden apreciar las opciones de configuracién que ofrece la herra-
mienta al momento de agregar un servicio de reconciliacién basado en RDF.

Finalmente, utilizaremos OpenRefine para exportar los datos transformados y alineados
a un formato RDF.

3.2.2. Protégé

Protégé es un editor de ontologias y un manejador de conocimiento libre y open source
creado por el Stanford Center for Biomedical Informatics Research?, el cual provee una
interfaz grafica que, entre otras funciones, nos permiten disenar, modificar, visualizar y
exportar ontologias. La aplicacion estd escrita en Java y sigue un modelo de framework,
para el que los miles de usuarios crean diferentes plugins.

Se utilizard Protégé 5.5.0 para la creacién de la ontologia LMR-O y cada uno de sus

3https://bmir.stanford.edu/
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términos, lo cual se exportard en el archivo LMR-O.owl que podra encontrarse en el repo-
sitorio de la tesina.

3.2.3. Apache Jena Fuseki

Una de las ventajas de convertir los datos a una representacion de la web semantica
es la posibilidad de realizar consultas utilizando SPARQL. SPARQL es un lenguaje de
consulta de datos pensado para trabajar sobre RDF definido por la W3CJ[17]. Este lenguaje
esta definido como un estdndar de la RDF Data Access Working Group (DAWG) y es
reconocido como una de las tecnologias mas importantes de la web seméntica[18]. De la
misma manera que con SQL un analista puede realizar consultas sobre una base de datos,
utilizaremos SPARQL para obtener informacién de los datasets resultantes del proceso de
transformacion de datos que se describird a lo largo de este trabajo. Se puede ver en el
snippet 1 un ejemplo de consulta SPARQL.

1 SELECT distinct 7crop (count(distinct 7activePrinciple) as 7count)
2 WHERE {

3 7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.

4 7?subject lmro:role <http://purl.obolibrary.orqg/obo/CHEBI_33288>.
5 7subject lmro:appliesTo 7crop.

6

7 group by 7crop

s limit 1

Snippet 1: Consulta SPARQL

Si bien Protégé posee su propio plugin de consulta SPARQL integrado, el mismo presenta
varias deficiencias. En principio, no posee ningun tipo de ayuda visual o highlighting de
palabras claves, autocompletado o historial de consultas. Tampoco es posible copiar o pegar
dentro del editor de consultas o del panel de resultados, ni deshacer cambios con atajos del
teclado. Més problematico aun, es que la implementacién de SPARQL que posee Protégé no
es la més actual, por lo que no es raro encontrarse con funciones que no estan disponibles.
Todas estas dificultades vuelven a esta herramienta incémoda y sumamente impractica.
Para poder sortear estos inconvenientes se utilizara el servidor SPARQL Jena Fuseki de
Apache? en su versién 3.17.0. Este servidor posee varios modos de ejecucién, tanto por linea
de comandos como mediante una interfaz grafica. Entre otras ventajas destacables de Jena
Fuseki, se encuentran la posibilidad de realizar consultas sobre varios datasets al mismo
tiempo, consulta de namespaces en servicios externos, resultados formateados, facilidades
para exportar resultados en varios formatos, biisqueda de texto en resultados, etc. Es posible
ver en la figura 3.3 la interfaz grafica de la herramienta con varias de estas opciones.

“https://jena.apache.org/documentation /fuseki2/
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© query X upload files & edil & info

SPARQL query

To try out some SPARQL queries against the selected dataset, enter your query here.

EXAMPLE QUERIES

Selection of triples Selection of classes
PREFIXES
rdf rdfs owl xsd dc schema m ©
SPARQL ENDPOINT CONTENT TYPE (SELECT) CONTENT TYPE (GRAPH)
fulio-argiquery JSON v N-Triples v
1+ PREFIX rdf: <http://www.w3.org/1999/02/22-rdf-syntax-ns#> :: “
w3.org/2008/81/rdf-schema#>

2 | PREFIX rdfs: <http
3 | PREFIX xsd: <http://www.w3.org/2001/XMLSchema#>|
4 PREFIX prov: <http://uwnw.

w3.org/ns/provi#>

7 SELECT 2createdBy 2createdAt
-~ WHERE {
?subject prov:wasAttributedTo ?publisher.
16 publisher rdf JcreatedBy.
dey ?publicationActivity.
:endedAtTime ?createdAt.

11 ?subject prov:was
12 ?publicationActivity prov

QUERY RESULTS

21 BREREE RawResponse || %

Showing 110 1 of 1 entries Search: I Show| 50 w|entries
createdBy 5 createdat 5
1 "UNLP" "2020-12-22T00:27:29 257 2" xsd dateTime

Showing 1 to 1 of 1 entries

Figura 3.3: Consulta SPARQL en Jena Fuseki

Analizando casos practicos sobre los datasets obtenidos, Fuseki, mediante SPARQL, nos
permitird demostrar como las nuevas representaciones semanticas presentan una mejora
sustancial al momento de realizar consultas de datos respecto a la modalidad en la que los
mismos se publicaron originalmente.

3.2.4. Otras herramientas

Ademsds de las herramientas mencionadas, se utilizaran algoritmos ad hoc que daran
soporte a distintas partes del pipeline. Cada uno de estos algoritmos tendrd una funcién
bien determinada y se los describird oportunamente a lo largo de este trabajo de tesis. Se
podra encontrar también esta descripcién en el apéndice A junto con su ubicacién en el
repositorio de la tesina.
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Capitulo 4

Ontologia de datos normativos
relativos al LMR

Una ontologia es una representacion formal de un dominio, que provee un estandar
semantico que puede emplearse para anotar datos donde se definen conceptos clave, asi
como las relaciones que existen entre esos conceptos[19]. Las ontologias permiten que los
conceptos del dominio representados sean faciles de interpretar a la vez que facilitan la
interoperabilidad.

4.1. Redes de ontologias

4.1.1. Requerimientos de una ontologia de LMR

A continuacion analizaremos los requerimientos que deberia satisfacer una ontologia para
representar el dominio de la publicacién de datos normativos respecto a los LMR de fitosa-
nitarios en alimentos. Para ello utilizaremos como referencia la guia para la especificacion
de requerimientos de ontologias propuesta por la metodologia NeOn[20].

1. Propésito, alcance y lenguaje de implementacion.

El propdsito de la nueva ontologia es brindar marco estandarizado para la publicacién
de datos relativos a las tolerancias méaximas de residuos de productos fitosanitarios en
alimentos que facilite la interoperabilidad. De esta manera se busca brindar facilidades
para combinar y comparar datos de distintas fuentes. Finalmente se desea proveer
informacién sobre el origen de los datos y de los procesos de transformacién y curacién
de los mismos. El lenguaje de implementacién seleccionado es OWL.

2. Usuarios finales

Los usuarios finales de la ontologia son:

= Miembros de organismos encargados de la publicacién de datos relativos a los
LMR y/o de definicién de politicas piblicas.
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= Investigadores de areas a fines a la salud alimentaria y producciéon de alimentos.

= Los productores de alimentos.

3. Usos

Los principales usos que motivan a esta ontologia son:

Publicar datos relativos a los LMR de fitosanitarios en alimentos.

Realizar consultas sobre datos normativos.

Comparar y realizar consultas sobre diferentes dataset.

Realizar auditoria sobre el origen de los datos y los cambios que estos sufrieron.

Facilitar el procesamiento de los datos por parte de computadoras

4. Requerimientos

Para expresar los requerimientos de la ontologia utilizamos la técnica de preguntas de
competencia, como también se utiliza en la metodologia NeOn. La ontologia deberia
poder responder al menos a las preguntas que podemos ver en la tabla 4.1.
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Pregunta ‘ Respuesta
;,Cual es el limite maximo de residuo
para el principio activo Procloraz en | 2mg/kg

tomate?

;, Qué fungicidas puedo utilizar para
el cultivo Manzana?

Flutriafol, Flusilazole, Folpet, Fose-
til Aluminio, ...

;, Qué principiso activos puedo utili-
zar para el cultivo Pimiento?

Gamacialotrina, Hidroxido de co-
bre, Imadacloprid, ...

;,Cuantos principios activos diferen-

tes se publican en determinado da- | 138
taset?
. Existe el principio activo Tetraco- g

nazole en el dataset de Argentina?

,Qué principios activos estan pre-
sentes en el dataset de Argentina y
no en el de Brasil?

Terbacil, Tembotrione, Teflutrina,...

,Qué principios activos estan pre-

Betaciflutrin Betacipermetrina
sentes tanto en el dataset de Argen- . ’ P ’
. . Tiametoxam, ...
tina como en el de Brasil?
;,Cuantos usos tiene el principio ac- .
tivo Metribuzin?
Dado los datasets de Argentina y
Brasil, jqué pais permite mas resi- .
» qUe pas p Argentina

duos de Metsulfuron Metil en Za-
nahoria?

,Qué cambié en el dataset de Ar-
gentina en su ultima publicacién?

Se agregd un registro

;, Quién publicé el dataset de Argen-
tina?

SENASA

Figura 4.1: Requerimientos de la ontologia

Ontologias existentes y relevantes a LMR

Agrontology - la ontologia de AGROVOC
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Teniendo en cuenta los requerimientos minimos planteados en el punto anterior, y en pos
de garantizar la interoperabilidad y de no “reinventar la rueda”, se describen a continuacién
qué ontologias existen hoy que cubren algin punto del dominio planteado.

Agrontology es un vocabulario OWL que proporciona un conjunto de propiedades es-
pecificas del dominio al tesauro de AGROVOC|21]. AGROVOC es un vocabulario controlado
que abarca todos los ambitos de interés de la Organizacion de las Naciones Unidas para la




Alimentacién y la Agricultura (FAO). Este vocabulario no sélo modela conceptos relacio-
nados a la agricultura sino que también incluye otros aspectos como la pesca, la nutricion,
la alimentacién, las ciencias forestales y el medio ambiente y cuenta con miles de conceptos
disponibles en diferentes idiomas[22].

AGROVOC es un esquema de concepto (del inglés, concept scheme) RDF / SKOS-
XL. SKOS, o Sistema de Organizacién de Conocimiento Simple, es un modelo de datos
comun para compartir y vincular sistemas de organizacién de conocimiento a través de
la Web. Muchos sistemas de organizacién del conocimiento, como tesauros, taxonomias
o0 esquemas de clasificacién, comparten una estructura similar y se utilizan en aplica-
ciones parecidas. SKOS captura gran parte de esta similitud y la hace explicita, para
permitir el intercambio de datos y tecnologia entre diversas aplicaciones[23]. En tanto
SKOS-XL define una extension que proporciona soporte adicional para describir y vin-
cular entidades léxicas[24]. En el esquema de AGROVOC las relaciones se expresan me-
diante los predicados SKOS “skos:broader” y “skos:narrower”. Por ejemplo, dado el con-
cepto http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_13551 que representa a “Papa”, podemos
encontrar relacionado mediante “skos:broader” al concepto http://aims.fao.org/aos/
agrovoc/c_8174 utilizado para representar a “Hortaliza”. De manera inversa, conceptos
como “Papa”’, “Mandioca” (http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_9649) o “Pimiento”
(http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_14727), entre otros, se relacionan mediante el pre-
dicado “skos:narrower” con “Hortaliza”.

Para las relaciones no jerdrquicas entre conceptos y términos, AGROVOC utiliza la
propiedad de SKOS “skos:related”, y una serie de subpropiedades de ésta (que agrupadas
forman el vocabulario Agrontology)[25]. Por ejemplo, los términos para representar “De-
recho de autor” (http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_a282c214) y “Regalias” (http:
//aims.fao.org/aos/agrovoc/c_0102e3£7) se encuentran relacionados por la propiedad
“skos:related” mencionada.

Agrontology, mediante AGROVOC, puede brindar a nuestra ontologia los conceptos y
los textos en varios idiomas diferentes de los cultivos que pueden aparecer en una publicacion
de datos relativos al LMR.

PROV-O - La ontologia de Provenance

PROV-O es una ontologia que forma parte de la familia de especificaciones PROV,
producida por el World Wide Web Consortium o W3C. Esta ontologia expresa el modelo de
datos PROV (o PROV-DM) usando el lenguaje de ontologias web OWL2[26]. PROV-DM
distingue las estructuras centrales, que forman la base de la informacién de Provenance.
PROV-DM estd organizado en seis componentes, que tratan respectivamente de:

1. entidades y actividades, y el momento en que fueron creadas, utilizadas o terminadas
2. entidades derivadas de otras entidades

3. agentes responsables de las entidades que se generaron y las actividades que ocurrieron
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4. una nocioén de paquete, un mecanismo para apoyar la procedencia de la procedencia
5. propiedades para vincular entidades que se refieren a lo mismo

6. colecciones que forman una estructura légica para sus miembros[27]

La familia de especificaciones PROV, esta disenada para promover la publicacién de
informacién de Provenance en la Web y ofrece una base para la interoperabilidad entre di-
versos sistemas de gestion de procedencia. Es ademas deliberadamente genérico y agndstico
del dominio, y brinda mecanismos de extensién que pueden utilizarse para modelar dominios
especificos[28].

PROV-O forma parte de varios sistemas de informacion de Provenance y ontologias,
como la Human Computation Ontology, asi como por proveedores de Linked Data, como
DBPedia. Es posible encontrar una lista detallada de implementaciones y uso de PROV-O,
y del resto de las especificaciones normativas de la familia de documentos PROV, en el
Reporte de Implementacién de PROV de la W3C.

En PROV-O las clases y propiedades se definen de manera que no sélo se puedan utilizar
directamente para representar informacién de Provenance, sino que también se pueden
especializar para modelar detalles de Provenance especificos para una variedad de dominios.
Por lo tanto, la ontologia puede ser directamente utilizada en aplicaciones y mientras que al
mismo tiempo puede servir como modelo de referencia para crear ontologias de Provenance
especificas para un dominio.

Es posible que los consumidores de PROV-O solo necesiten utilizar partes de la ontologia,
segin sus necesidades y segin la cantidad de detalles que deseen incluir para describir la
informacién de procedencia. Por esta razén, los términos PROV-O (clases y propiedades) se
agrupan en tres categorias que proporcionan una introduccién incremental a la ontologia:

= Términos de punto de partida: proporcionan la base para el resto de la ontologia.
Estos términos, que podemos ver en la figura 4.2, se utilizan para crear descripciones
de Provenance simples que se pueden elaborar utilizando términos de otras categorias.
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wasDerivedFrom

Entity
wasAttributedTo
< wasGeneratedBy

( Agent

actedOnBehalfOf

used

wasAssociatedWith
Activity

startedAtTime endedAtTime

wasInformedBy

xsd:dateTime xsd:dateTime

Figura 4.2: Términos de la categoria Punto de Partida

= Términos ampliados: proporcionan términos adicionales que se pueden utilizar para
relacionar clases en la categoria Punto de partida. Muchos de los términos de esta
categoria son subclases o subpropiedades de los de la categoria Punto de partida.

» Términos para relaciones de calificacién: proporcionan informacion detallada sobre
las relaciones binarias afirmadas mediante las propiedades de las categorias Punto
de partida y Expansién. Si bien las relaciones de estas tltimas categorias se apli-
can como aserciones binarias directas, los términos de esta categoria se utilizan para
proporcionar atributos adicionales de las relaciones binarias.

Es posible partir de Prov-o para registrar el origen de los datos y la informacién de
proveniencia de la ontologia propuesta.

ChEBI - Entidades quimicas de interés biolégico

ChEBI (Chemical Entities of Biological Interest) es una base de datos y ontologia de
pequeiias entidades moleculares desarrollada por el Instituto de Bioinformética Europeo! (o
EBI por sus siglas en inglés). ChEBI define como “pequena entidad molecular” a cualquier
atomo, molécula, ién, par iénico, radical, ién radical o entidad que sea constitucional o
isotopicamente distinta y que pueda ser distinguible por si misma. Estas entidades pueden

"https://www.ebi.ac.uk/
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ser productos de la naturaleza o productos sintéticos utilizados para intervenir en los proce-
sos de los organismos vivos (ya sea deliberadamente, como una droga o un insecticida, o no
intencionalmente, como cualquier producto quimico que pueda ser encontrado naturalmente
en el medio ambiente)[29].

ChEBI es ampliamente usado como referencia para una amplia gama de bases de datos
de bioinformética, como por ejemplo UniProt (una base de datos libre de informacién de
proteinas). También se utiliza como base de conocimiento para fines de mineria de datos y
texto, y como componente quimico de varias ontologias, incluida la Ontologia Genética o
la anteriormente mencionada AgrO. En el contexto de la web seméntica, clases ChEBI se
utilizan para representar la propiedad tipo (rdf:type) de los quimicos en la representacién
RDF de la base de datos PubChem (una de las més grandes bases de datos abiertas de
informacién quimica)[30].

La informacién contenida en ChEBI proviene de multiples fuentes de datos, algunas
incorporadas manualmente y otras mediante referencias cruzadas automaticas. Estas re-
ferencias automaticas son anadidas mediante la comparacién de nombres y/o estructuras
contenidas en las bases de datos de referencia. Algunas de estas bases de datos que se
utilizan son:

Secuencias de proteinas
e UniProtKB: informacién respecto a proteinas, su clasificaciéon y funcién.
= Enzimas

e BRENDA: Sistema de informacién de enzimas.

e IntEnz: Base de datos integral de enzimas
= Pequenas moléculas

e NMRShiftDB: base de datos de estructuras organicas.

e PubChem: informacién de actividades biolégicas.

Interacciones moleculares

e IntAct Interactions: base de datos de evidencia de interacciones moleculares.

e CompTox: registro publico de toxicologia.

Es importante mencionar que toda la informacién contenida en ChEBI es no propietaria
o derivada de una fuente no propietaria, por lo que esta disponible para cualquiera.
La ontologia ChEBI esta dividida en tres sub-ontologias separadas:

» Estructura molecular: en donde entidades moleculares o partes de ellas son clasificadas
de acuerdo a composicion y estructura. Por ejemplo hidrocarburos, acidos, etc.

= Rol: se divide en tres subcategorias:
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e Rol quimico: clasifica entidades en base al rol que cumplen en un contexto quimi-
co. Por ejemplo un inhibidor.

e Rol biolégico: clasifica las entidades en base al rol biolégico que estas cumplen.
Por ejemplo un antiviral o una hormona.

e Aplicacion: clasica de acuerdo al uso que hace un humano de la entidad. Por
ejemplo un herbicida o un insecticida.

» Particula subatomica: clasifica particulas que son més pequenias que un atomo. Por
ejemplo un electrén o un fotén.

Un ejemplo concreto de roles que puede tener una substancia se puede ver en la imagen
4.3.

Roles Classification

environmental contaminant
Any minor or unwanted substance introduced into the environment that can have undesired effects.

::ir(r!)c-eﬂ Bronsted acid
et A A molecular entity capable of donating a hydron to an acceptor (Bronsted base).
(via oxoacid )
EC 1.1.1.25 (shikimate dehydrogenase) inhibitor
Biclogical An EC 1.1.1.* (oxidoreductase acting on donor CH-OH group, NAD+ or NADP+ acceptor) inhibitor that interferes with the action of
Ro\e(i) - shikimate dehydrogenase (EC 1.1.1.25).

synthetic auxin
A synthetic compound exhibiting auxin activity.

agrochemical

An agrochemical is a substance that is used in agriculture or horticulture.

phenoxy herbicide

Any member of the class of herbicides whose members contain a phenoxy or substituted phenoxy group.
defoliant

A herbicide which when sprayed or dusted on plants causes its leaves to fall off.

Application(s):

Figura 4.3: Roles de 2,4’-dichlorobiphenyl

La ontologia ChEBI posee relaciones que fueron definidas ad hoc, como por ejemplo la
relacién “is tautometer of” (en espanol “es tautémetro de”) o “is conjugate acid of” (“es
acido conjugado de”). Ademds de estas relaciones, incorpora dos relaciones definidas en la
Ontologia de Relaciones, “is a” “y is part of” (en espanol “es un” y “es parte de”)[31].
La Ontologia de Relaciones es una coleccién de relaciones creadas con la intencién de for-
mar una base y estandarizar las relaciones entre entidades para futuras ontologias que la
incorporen[32]. A continuacién se muestran las relaciones en la ontologia ChEBI:

= isa

is part of

has role

= is conjugate acid of
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= is conjugate base of
= is tautometer of

= is enantiometer of

= has functional parent
= has parent hydride

= is substituent group from

Esta ontologia puede ser consultada desde su sitio web oficial?>, donde es posible rea-
lizar busquedas y acceder a un sinnimero de otros recursos gracias a las anteriormente
mencionadas referencias cruzadas automaticas, asi como también descargada en formato
OWL.

ChEBI puede ser de suma utilidad en nuestra futura ontologia ya que posee una enorme
cantidad de compuestos quimicos que se utilizan como principios activos en el ambito del
agro, por lo que se pueden utilizar dichos elementos ya existentes para representar a los
fitosanitarios a los que se hace referencia en los datos normativos.

AgrO - Ontologia Agronémica

AgrO es una ontologia que busca describir practicas agrondémicas, técnicas y variables
usadas en experimentos agronémicos[33]. Es desarrollada por un equipo de expertos de
centros de investigaciéon del CGIAR (acrénimo para Consultative Group for International
Agricultural Research). Esta organizacion es una asociacion global que retine a varias orga-
nizaciones internacionales comprometidas en la reduccién de la pobreza rural, el incremento
en la seguridad alimentaria, la mejora en la salud y la nutriciéon y el manejo sustentable de
los recursos naturales.

La ontologia se construye a partir de rasgos y parametros identificados por agrénomos,
el Diccionario de Datos ICASA (International Consortium for Antimicrobial Stewardship
in Agriculture) y otras ontologias existentes como la Ontologia del Medio Ambiente, que
busca formalizar y estandarizar conceptos relacionados al medio ambiente[34], la Ontologia
de Unidades, que provee conceptos relacionados a unidades métricas, etc. AgrO se enriquece
ademds con el apoyo de varios cientificos que aportan su conocimiento del dominio[35][36].

AgrO es actualmente utilizada por AgroFims, un sistema de gestién de informacién de
campo desarrollado por CGIAR que consiste en una aplicacién web la cual se usa para
disenar plantillas de recoleccién de datos para experimentos agricolas mediante la seleccion
de variables anotadas con AgrO y otras ontologias relevantes. AgrO ademas es utilizado
por la Universidad de Florida (UF) e investigadores asociados con el Proyecto de Mejora
e Intercomparaciéon de Modelos Agricolas (AgMIP) como una terminologia de referencia
estandar para permitir la generacién y reutilizacion de datos model-ready.

https://www.ebi.ac.uk/chebi/init.do
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AgrO se basa en las categorias formales de la Ontologia Formal Bésica (o BFO por sus
siglas en inglés). Esta ontologia define conceptos de alto nivel como qué es una entidad,
un proceso o una funcién y es usada como base no solo por AgrO sino por muchas otras
ontologias desarrolladas por el colectivo denominado Fundicién OBO (Open Biological and
Biomedical Ontology). Este colectivo es un conjunto de desarrolladores de ontologias com-
prometidos con la colaboracién y el cumplimiento de principios compartidos y cuya misién
es desarrollar una familia de ontologias interoperables que estén légicamente bien formadas
y sean cientificamente precisas[37]|. Es en pos de la interoperabilidad con otras ontologias
que alguno de los términos que se pueden encontrar en AgrO son algo genéricos. Ademds
en Agro se reutilizan términos para evitar la proliferacién y duplicacién de los mismos entre
las diferentes ontologias que la componen. Se muestran en la figura 4.4 las ontologias que
forman parte de AgrO.

Ontologia

Contenido wusado en

AgrO

Ejemplo de términos

Ontologia Formal Bési-
ca (BFO)

Bases de la ontologia

“entidad”,
“ocurrencia”

“continuo”,

Entidades Quimicas de
Interés Bioldgico (ChE-
BI)

Entidades quimicas y
sus roles bioquimicos

“rol fertilizante”, “enti-
dad quimica”

Ontologia del Medioam-
biente (ENVO)

Biomas y entidades

“suelo”, “campo”, “bos-
que77

Ontologia de Artefactos
de Informacién (IAO)

Entidades de informa-
cion

“tiene timestamp”,
“tiene medida”

Ontologia de Investi-
gaciones Biomédicas
(OBI)

Protocolos e instrumen-
tacién

“objetivo logrado por”,
“logra objetivo planea-
do”

Ontologia de Carac-
teristicas y Fenotipos
(PATO)

Cualidades de entidades

” “

“Adyacente a” “contri-
buye a”, “concentraciéon
de”

Ontologia de Condicién
Experimental de Plan-
tas (PECO)

Estudio de tipos, con-
diciones de crecimiento,
tratamientos abidticos

“exposicién al conteni-
do de arcilla”, “exposi-
cion al contenido de li-

7

mo

Ontologia de Plantas

Anatomia de la planta,
morfologia y crecimien-

“hoja”, “semilla”, “bro-

PO te”

(PO) to e

Onologia  de  Carac- Rasgos fenotipicos en

teristicas de Plantas langtas P “rendimiento”
(TO) P

Ontologia de Unidades Unidades “m? | “hg? 4P

(Vo)
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Figura 4.4: Ontologias que forman parte de AgrO

AgrO puede ser consultada de manera online desde el repositorio de ontologias biomédi-
cas® (OLS) o descargada en formato OWL.

4.2. LMR-O

Uno de los resultados de esta tesina es la ontologia de datos relativos al LMR, (desde aho-
ra, LMR-O). LMR-O se propone, como su nombre lo indica, representar el dominio de los
datos normativos respecto a tolerancias maximas de residuos de productos fitosanitarios en
alimentos cuya publicacion es generalmente llevada a cabo por organizaciones gubernamen-
tales. Se busca ademds, poder representar la informacién de proveniencia (o Provenance)
de estos datos asi como también los procesos de transformacién y curacién de los mismos,
si es que los hubo.

LMR-O reutiliza y se basa, en gran parte, en términos existentes de otras ontologias,
esto evita tener que definir términos ya existentes, proporcionando interoperabilidad a la vez
que la vuelven mas sencilla de entender si el usuario esta familiarizado con estas ontologias.
Las ontologias utilizadas por LMR-O se pueden observar en la figura 4.5.

Adicionalmente LMR-O brinda un pequeno conjunto de clases y propiedades propios
que ayudan a representar el dominio mencionado. Se utilizara el prefijo “lmro:” para indicar
entidades que pertenecen a esta ontologia.

’ Ontologia \ Prefijo \ Contenido usado \ Términos de ejemplo ‘

Entidades relativas a | Entity , Activity, Orga-

Prov-o prov: ..
Provenance nization

CHeRI chebi: PI‘I'DCIP'IOS activos y sus Ch'emlcalEntlty, Appli-
aplicaciones cation, 2,4-D

AGRONTOLOGY| - Tesauro de cultivos Tomatoe, Carrot

AGRO agro: Entidad cultivo Crop

Unit Ontology uo: Unidades m, kg, 1

Figura 4.5: Ontologias que forman parte de LMR-O

La principal clase de LMR-O es la clase lmro:Record. Esta clase representa un tinico
registro de informacién normativa sobre LMR. Un lmro:Record establece para un alimento,
el limite de residuo maximo para un principio activo en un rol especifico. Por ejemplo,
un lmro:Record podria representar la informacién “El limite de residuo maximo para el
principio activo Triadimefon si se lo utiliza como fungicida en tomates, es de 0,2mg/kg”.
Puede suceder en la practica, que un mismo principio activo se utilice para varios cultivos,
0 que que tenga varios roles diferentes, en ese caso se utilizard un registro para cada cultivo
y rol diferentes.

https:/ /www.ebi.ac.uk/ols/index
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Imro:Publication

range "‘“l‘ge range

[ Imro:hasUnit ] IImro:hasVaIue]

schema:isPartOf | . |
domain domain

domain l
l ldumain—[lmro:maximumResidue} rang (" Imro:residueVvalue
@ domain—| Imro: acnvePnnc:lpIe range—.. chebi:ChemicalEntity
2,4-D,
avermectina...

Ldnmam Imro role range chebi:Application
acaricida,
domain—| Imro: appllesTo range_.. - i ici

nematicida,

insecticida...
domain
Jomai IImI’OZCOmmEntS'—range_-.
schema:sameAs I
range
y

Figura 4.6: Entidades involucradas para representar un registro de informacion normativa
en LMR-O

Como se puede apreciar en la figura 4.6, se utiliza la clase lmro:ResidueValue para
determinar el valor y la unidad del LMR. La clase uo:Unit, proveniente de la Ontologia de las
Unidades de Medida (o, del inglés, Unit Ontology) posee como subclases todas las unidades
que podemos llegar a necesitar en nuestro dominio, como miligramos por kilogramo, gramos
por kilogramo, partes por millon, etc.

Cada lmro:Record, y por consiguiente cada lmro:ResidueValue, pertenecen a una publi-
cacién. Esto estd representado por el concepto lmro:Publication, el cual tendréd asociado la
informacién de provenance.

Para establecer el principio activo del registro se utilizan las subclases de chebi:ChemicalEntity,
la cual representa entidades moleculares (o sus partes) y sustancias quimicas. ChEBI tam-
bién aporta la clase chebi:Application, la cual determina cudl es el rol del principio activo
en el registro (fungicida, insecticida, rodenticida, etc).

LMR-O también hace uso del vocabulario de AGROVOC, el cual proporciona nombres
de cultivos y sus traducciones a varios idiomas diferentes.
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<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11>
a <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#Record> ;
nsO:activePrinciple <http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_28854> ;
nsO:role <http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_24527> ;
nsO:appliesTo <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11/Crop> ;
nsO:maximumResidue <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11/ResidueValue> .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11/Crop>
a nsO0:Crop ;
ns0:a <http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_6599> ;
rdf:label <http://aims.fao.org/aos/agrovoc/xl_es_1299486832833> .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11/ResidueValue>
a nsO:ResidueValue ;
nsO:hasValue "0.05"""xsd:float ;
nsO0:hasUnit <http://purl.obolibrary.org/obo/U0_0000308> .

Figura 4.7: Un registro LMR y la informacién asociada

Se puede observar en la figura 4.7 como quedaria representada la informacién de un regis-
tro de LMR en formato turtle. Especificamente este registro nos indica que el principio activo
“2,4-D” (representado por la uri de ChEBI https://www.ebi.ac.uk/chebi/searchId.do?
chebiId=CHEBI_28854) puede utilizarse como Herbicida (otro recurso de ChEBI http://
purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_24527) en el cultivo “arroz” (recurso AGROVOC http:
//aims.fao.org/aos/agrovoc/c_6599.html cuyo label en espanol es http://aims.fao.
org/aos/agrovoc/x1_es_1299486832833.html). A su vez el limite de residuo méximo, in-
dicado por el resurso http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/11/ResidueValue,
es de 0.05 miligramos por kilogramo (recurso de la Ontologia de las Unidades http:
//purl.obolibrary.org/obo/U0_0000308). Este registro pertenece a la publicacién iden-
tificada por la uri http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publication.

Otro ejemplo interesante ocurre cuando el principio activo estd exento, es decir, no hay
un valor maximo de residuo fijado. La figura 4.8 muestra precisamente este caso, donde la
sustancia “Avermectina”’ se encuentra exenta para el cultivo “Semilla de Arroz”. Esto es
representado con el concepto lmro:Exempt.
<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/41>

a <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#Record> ;
nsO:activePrinciple <http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_50344> ;
nsO:role <http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_22153> ;

nsO:appliesTo <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/39/Crop> ;
ns0:maximumResidue nsO:Exempt .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/39/Crop>
a ns0:Crop ;
nsO:a <http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_25473> ;
rdf:label <http://aims.fao.org/aos/agrovoc/xl_es_1299487280829> .

Figura 4.8: Registro LMR con principio activo exento

Existen casos donde los datasets no poseen informacién sobre el rol que cumple un prin-
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cipio activo en su aplicacién sobre un cultivo. A fin de que el dataset sea lo més consistente
posible, en estos casos el rol sera representado por el concepto Imro:Any. Un ejemplo de
esto se puede ver en la figura 4.9.
<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/5>

a <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#Record> ;

nsO:activePrinciple <http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_73173> ;

ns0O:appliesTo <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/5/Crop> ;

nsO:maximumResidue <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/5/ResidueValue> ;
nsO:role nsO:Any .

Figura 4.9: Registro LMR con rol Any

Como se puede observar en la figura 4.10, LMR-O posee informacion relativa al origen de
los datos mediante el uso de clases y propiedades de PROV-O. Especificamente se utilizan las
tres clases primarias de PROV-O: prov:Entity, prov:Activity y prov:Agent. Regularmente
las organizaciones gubernamentales, tales como SENASA en Argentina o ANVISA en Brasil,
ponen a disposicién en sus portales web la informacién relativa al LMR en alimentos. Esto
puede ser una tabla en excel, una pagina web interactiva, un archivo en formato CSV etc.
Este documento, que luego utilizaremos como input para nuestro proceso de transformacién
a un dataset semdantico, es de suma importancia desde el punto de vista de la Provenance
ya que nos indica de donde provienen los datos.

subClassOf

Imro:PublicationActivity g prov:wasGeneratedBy d

domain

range——| prov:wasDerivedFrom d

prov:wasAssociatedWith domain

range

prov:Organizatiol

proviused '—range—h Imro:SourceDocument

subClassOf

subClassOf ) subClassOf
prov:Entity -
Y
Imro:Publication

prov:Agent prov:wasAttributedTo iidomain

Figura 4.10: Entidades involucradas para representar el origen de los datos en LMR-O

En LMR-O utilizaremos el concepto lmro:SourceDocument para registrar esta informa-
cién. SourceDocument utiliza términos que provee el Conjunto de Metadata de DublinCore,
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un vocabulario de conceptos utilizados para describir recursos. Utilizaremos de dicho vola-

bulario las propiedades descriptas en la figura 4.11.

Término ‘ Uri ‘ Descripcion
creator http://purl.org/dc/elements/ La entidad primaria responsable de
1.1/creator crear el recurso.
t fod 1 ti
http://purl.org/dc/elements/ Un PUIto O perloco en 6l Metmpo
date asociado a un evento en la vida del
1.1/date
recurso.
El formato, medio fisico o dimensio-
http://purl.org/dc/elements/ nes del recurso. Una buena préactica
format . .
1.1/format es utilizar como formato un tipo MI-
ME (ej. xlsx, doc, etc).
http: 1. d 1 t
language p://purl.org/dc/elements/ Idioma del recurso.
1.1/language
. http: 1. d 1 t c .
description P //pu? ﬁ)rg/ c/elements/ Una descripcién libre del recurso.
1.1/description
http: 1. d 1 t
title P (/pur org/dc/elements/ Es el nombre del recurso.
1.1/title
:dentifier http://purl.org/dc/elements/ Una referencia inequivoca del recur-
1.1/identifier so. Utilizaremos un hash sha256.

Figura 4.11: Términos de Dublin Core utilizados en LMR-O

Otro aspecto interesante a modelar es la tarea de generacién de nuestro dataset semanti-
co. Utilizaremos para esto el concepto lmro:PublicationActivity, el cual es subclase de
prov:Activity. De la misma manera que un Imro:SourceDocument estd asociado a la organi-
zacién que lo generd, la actividad de publicacién utiliza la propiedad prov:wasAssociated With
para describir dicha organizacién (prov:Organization). Es importante aclarar que la entidad
que genera el dataset original puede ser diferente a la que genera el dataset semantico. En
los casos de estudio de esta tesis se utilizardan conjuntos de datos generados por SENASA y
ANVISA, mientras que el resultado final es un dataset generado por la Universidad Nacio-
nal de La Plata. Utilizaremos la propiedad schema:sameAs para asociar las organizaciones
con los recursos correspondientes en wikidata.

La actividad de publicacién hard uso del documento fuente (indicado con la propiedad
prov:used) para generar la publicacién (Imro:Publication) que contiene todos los registros

LMR.
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<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/PublicationActivity>
a nsO:PublicationActivity ;
prov:wasAssociatedWith <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publisher> ;
prov:startedAtTime "2020-12-22T00:27:29.236Z"""xsd:dateTime ;
prov:used <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/SourceDocument> ;
prov:endedAtTime "2020-12-22T00:27:29.257Z"""xsd:dateTime .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Organization>
a prov:0Organization ;
rdf:label "SENASA" ;
schema:sameAs <https://www.wikidata.org/wiki/Q6972721>

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publisher>
a prov:0rganization ;
rdf:1label "UNLP" ;
schema:sameAs <https://www.wikidata.org/wiki/Q784171> .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publication>
a nsO0:Publication ;
prov:wasDerivedFrom <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/SourceDocument> ;
prov:wasGeneratedBy <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/PublicationActivity> ;
prov:wasAttributedTo <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publisher> .

<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/SourceDocument>
a ns0:SourceDocument ;
dcll:creator "http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Organization"
dcli:date "2020-07-02T00:00:00.000Z" ;
dcll:format "xlsx" ;
dclil:language "Espafiol"
dcll:description "Informacion respecto a los LMR publicada por SENASA en el mes de Julio 2020"
dcii:title "lmrs_julio_2020" ;
dcli:identifier "802EF781D909A6B3B501F3242F924070213B8F8DC012502C66B2464C976F598C"

Figura 4.12: Informacién de Provenance relativa a la publicacién de SENASA del mes de
Julio 2020

Podemos ver en 4.12 la informacién de Provenance de un dataset semantico.

LMR-O y sus términos estan anotados utilizando las propiedades de metadata mas
comunes que se deberian tener en cuenta a la hora de describir una nueva ontologia[38]. Para
esto se reusan propiedades de vocabularios existentes, lo que aumenta la interoperabilidad
v legibilidad de la ontologia.

La figura 4.13 identifica a los elementos que componen la ontologia LMR-O que, como
se mencioné en 3.2.2, fue creada utilizando la herramienta Protégé.
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Nombre

Descripciéon

Imro:Record

Registro LMR (limite méximo de residuo).

Imro:ResidueValue

El valor y la unidad que tiene el registro LMR.

Imro:Crop

Un cultivo. Es equivalente (schema:sameAs) a
la entidad Crop de la ontologia Agro (http://
purl.obolibrary.org/obo/AGRO_00000325).

Imro:Publication

La publicacién que se genera con la Publicatio-
nActivity. Contiene los registros LMR.

Imro:PublicationActivity

Actividad que genera la publicacion con los re-
gistros de LMR.

Imro:SourceDocument

Documento fuente utilizado para crear el dataset
semantico. Se utiliza como input en la actividad
de publicacion.

Imro:maximumResidue

Residuo maximo permitido para un fitosanita-
rio.

Imro:activePrinciple

Los principios activos son las sustancias que se
utilizan como bactericidas, fungicidas, insectici-
das, herbicidas, etc.

Imro:role

Rol que cumple un fitosanitario. Ejemplos de ro-
les son fungicida, herbicida, molusquicida, insec-
ticida, acaricida, regulador de crecimiento, etc.

Imro:appliesTo

Cultivo sobre el que se utiliza el principo activo.

Imro:comments

Comentarios, informacién adicional.

Imro:hasUnit

Unidad en que se mide el LMR.

Imro:hasValue

Valor que posee un registro LMR.

Imro: Any

Cualquier valor. Un LMR que aplica a cualquier
valor aplica a cualquier cultivo del dataset.

Imro:Exempt

No sujeto a restricciones. Que un fitosanitario
posea LMR exento significa que no hay una res-
triccién en cuanto a la cantidad de residuo que
puede dejar el dicha sustancia

Figura 4.13:

Elementos que componen LMR-O
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Capitulo 5

Pipeline de transformacion a la
ontologia propuesta

5.1. Pasos generales

Como mencionamos anteriormente, cada organizacion publica sus datos normativos res-
pecto al LMR de la manera que mas cree conveniente. Esto hace que los datasets sean muy
heterogéneos entre si. Se pueden encontrar conjuntos de datos publicados en formato web,
tablas en formato Excel o CSV, listas en formato Word o archivos PDF que no sélo contie-
nen los datos normativos sino también descripciones del principio activo y de su estructura
quimica como es el caso del dataset que publica la Agencia Nacional de Vigilancia Sanitaria
(ANVISA) de Brasil entre otros. Esto significa que los pasos que deberan llevarse a cabo
para transformar un conjunto de datos especifico a la ontologia propuesta pueden variar
radicalmente.

3. Generacion de Dataset Semantico

Imro- Imro-
corrections provenance

OpenRefine OpenRefine OpenRefine

Figura 5.1: Pipeline de transformacién de datos

Sin embargo, los pasos que daremos estaran enmarcados en el pipeline de transformacion
de datos a la ontologia propuesta, cuyo espiritu describimos en la seccién 3.1. Como se
puede ver en la figura 5.1, cada paso tiene un objetivo especifico y genera la entrada para
el paso siguiente. El objetivo del pipeline es contar con un proceso reproducible, robusto y
efectivo (con sus herramientas de soporte) para la tarea de transformacién de los datos en
los formatos originales al dataset en formato semantico.
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5.1.1. Formateo del dataset

Darle formato al dataset significa realizar transformaciones simples al conjunto de datos
de modo que cada valor cumpla con las siguientes condiciones:

1. El dato representa una tnica entidad. Por ejemplo, si el dataset consiste en una tabla
que posee la columna Cultivos, entonces cada celda de dicha columna debe representar
a un unico cultivo. Un valor que cumpla esta condicion seria “Arroz”. Por el contrario
“Arroz, Cebada” no la cumple.

2. La cadena de texto representa un valor y no posee agregados de ningin tipo. Si
tuviéramos el valor “ Tomate (1) ” deberfamos expresarlo como “Tomate”.

3. El dato representa a un tinico valor y a una tinica representacién del mismo. En algunos
casos los datos representan una entidad y alguna forma alternativa de de describirla.
Por ejemplo, el valor “abamectina/avermectina”. En este caso deberiamos eliminar
una de las dos formas.

4. El dato no es una abreviacion salvo que ésta sea ampliamente utilizada y reconocida
en el dominio. Por ejemplo, la abreviacién “in” no es una abreviacién reconocida y
deberia expresarse como “insecticida” para obtener mas probabilidades de alineacién
automatica. Por otro lado, la abreviacién “mcpa” es comiinmente utilizada en el ambi-
to quimico para representar al compuesto “acido 2-metil-4-clorofenoxiacético” por lo
que su sustitucién no brindaria grandes beneficios.

5. El dato no posee espacios innecesarios, como espacios al principio o final de la cadena
de texto o multiples espacios entre palabras.

6. La forma de representar los datos debe ser consistente. Por ejemplo, si representamos el
valor “arroz con céscara” luego no seria consistente utilizar el valor “arroz c/céscara”
o “arroz (con céscara)”

Dependiendo del dataset, esto podria consistir en quitar espacios innecesarios, explotar
filas que contienen varios valores, eliminar diferentes formas de representar un mismo valor
y cualquier otra operacién necesaria para que los datos sean consistentes entre si y lo
mas parecidos posibles a sus representaciones semanticas. En el caso de que estuviésemos
construyendo un dataset nuevo, considerar las consignas mencionadas anteriormente nos
ayudard no sélo a tener mas efectividad a la hora de alinear los datos con sus equivalentes
semanticos sino también a que el dataset sea mas facil de interpretar y mas mantenible.

5.1.2. Alineacién de datos

Llamamos alinear o reconciliar los datos, a transformar las cadenas de caracteres (strings)
que encontramos en los datasets en recursos de la web seméantica. La eficacia de la alinea-
cién depende de la calidad y la completitud del vocabulario. Esto significa que la eleccion
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de la ontologia que se utilice es un aspecto fundamental para obtener un alto porcentaje de
éxito en la alineacién. En LMR-O utilizamos la ontologia de entidades quimicas ChEBI, la
cual abarca el mismo dominio que los principios activos utilizados para la publicacién de
los LMR, por lo cual seria de esperarse una alta efectividad de alineacién. Por otro lado,
utilizamos el tesauro de AGROVOC para asociar los productos alimenticios con sus contra-
partes semanticas. Este tesauro cubre el dominio de la agricultura, el cual se intersecta con
el nuestro de productos alimenticios y cultivos, pero que no son exactamente lo mismo. Por
esta razdn, la eficacia de alineacién puede variar ampliamente segin cudnto més se acerque
el dataset al dominio de la industria alimenticia o, por el contrario, cuanto mas se acerque
al dominio del agro y la botanica.

Utilizaremos un dump de la ontologia ChEBI como servicio de reconciliacién en la
extension RDF de OpenRefine, lo que nos permitira alinear los datos respecto a principios
activos asi como también el rol que cumplen los mismos. Asi la cadena de texto 2,4-D
pasa a ser chebi:28854 (el término semdntico que lo representa en la ontologia ChEBI) o
la cadena de texto para el rol “Herbicida” se convertird en chebi:24527. Es importante
mencionar que esta ontologia se encuentra en inglés, y muy pocos de los conceptos que la
componen tienen algin sinénimo en espanol. Es por esto que las alineaciones automaéticas
que encontremos seran de términos cuya representacién es muy parecida o directamente la
misma en ambos idiomas (2,4-D se representa igual tanto en espanol como en inglés). Esto
significa que, contrario a lo esperado, muy pocos términos seran alineados correctamente de
manera automatica. Para lograr sortear este problema, extenderemos la ontologia ChEBI
agregando las traducciones al espanol de aquellos conceptos que estén dentro del alcance de
esta tesis.

Otros valores que debemos alinear son los cultivos. Para estos valores se usara el tesauro
AGROVOQC, el cual posee “labels” en varios idiomas, incluyendo el espanol.

5.1.3. Generacion del dataset semantico

El ultimo paso consiste en generar el archivo RDF en base a los resultados obtenidos
de aplicar los pasos 1 y 2. Para esto la extensién RDF de OpenRefine ofrece la posibilidad
de crear una plantilla indicando como serd para cada fila la representacién en RDF. Esta
plantilla la podremos exportar en formato GREL y podria ser reutilizada en sucesivas ac-
tualizaciones del mismo dataset e incluso, si respetamos los nombres de columnas utilizados,
para diferentes conjuntos de datos.

OpenRefine genera una tripleta o conjunto de tripletas por cada una de las filas existen-
tes en nuestro dataset. Sin embargo, algunas de las entidades que deben ser creadas para
representar la informacién de proveniencia son tnicas (por ejemplo el concepto de Actividad
de Publicacién mencionado en 4.10). También existen casos en que, aun no siendo tnicos,
hay conceptos que no deberian generarse una vez por fila. Tomemos el caso del cultivo
“tomate”, donde vamos a varias sustancias activas, y por ende varios registros en el dataset
representando esta informacion. Seria incorrecto generar tantos conceptos “tomate” como
filas en la tabla.

Otra limitacién al generar las tripletas RDF ocurre en el paso de alineacién de datos,
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donde se relacionan los nombres de cultivos con los correspondientes labels de AGROVOC
para un idioma en particular. Siguiendo con el tomate como ejemplo, en un dataset en
espanol, la alineacién se dard dado con el concepto cuyo URI es http://aims.fao.org/
aos/agrovoc/x1_es_1299487137447 (el label “Tomate”). Por otro lado, en un dataset en
italiano este mismo término se alineara con la URI http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
x1_it_1299487137562 (el label “Pomodori”). Esto a futuro dificultara las consultas entre
datasets en diferentes idiomas, ya que obligara al analista a saber cémo se llama al cultivo en
cada idioma que desea buscar. AGROVOC proporciona conceptos méas amplios que sortean
este tipo de dificultades. Seria deseable asociar el término “Tomate” al concepto http:
//aims.fao.org/aos/agrovoc/c_7805, que es al que se asocian cada uno de los labels de
skosxl que expresan “tomate” en cada idioma disponible. Esto, sin embargo, no es posible
desde OpenRefine ya que este concepto, el http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_7805,
no posee labels propios que el servicio de reconciliacién pudiera utilizar al momento de
buscar candidatos para los términos de cada registro, sélo referencias a ellos. Vemos en la
figura 5.2 la relacién entre estos conceptos.

<!-- Concepto tomate -->

<rdf :Description rdf:about="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/x1l_es_1299487137447">
<notation xmlns="http://www.w3.org/2004/02/skos/core#"

rdf :datatype="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/AgrovocCode">7805</notation>

<!-- Label espafiol -->

</rdf:Description><rdf:Description rdf:about="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/x1l_es_1299487137447">
<literalForm xmlns="http://www.w3.o0rg/2008/05/skos-x1#" xml:lang="es">Tomate</literalForm>

</rdf:Description>

<!-- Label italiano -->
<rdf:Description rdf:about="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/x1_it_1299487138308">

<literalForm xmlns="http://www.w3.org/2008/05/skos-x1#" xml:lang="it">Pomodori</literalForm>
</rdf :Description>

<!-- Union del concepto con labels -->

<rdf:Description rdf:about="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_7805">
<prefLabel xmlns="http://www.w3.org/2008/05/skos-x1#"

rdf:resource="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/x1_es_1299487137447"/>
<prefLabel xmlns="http://www.w3.org/2008/05/skos-x1#"

rdf :resource="http://aims.fao.org/aos/agrovoc/x1_it_1299487137562"/>

</rdf:Description>

Figura 5.2: Extracto de la estructura de AGROVOC

Dadas estas dificultades, el paso de generacién del dataset semantico se valdra, en pri-
mera instancia, de la extension RDF de OpenRefine para realizar una primera versién del
conjunto de datos. En segundo lugar, se utilizaran dos algoritmos ad hod que permitiran
generar los conceptos relativos a cultivos y valores de LMR por un lado, y aquellos relacio-
nados al origen de los datos por el otro.

El primer algoritmo, denominado “lmro-corrections”, tiene como funcién principal resol-
ver todos los inconvenientes mencionados anteriormente y realizar las correcciones necesa-
rias para que el dataset exportado de OpenRefine, ademéds de ser seméntico, sea compatible
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con la ontologia LMR-O. Este sencillo script recorre cada uno de los registros lmro:Record
exportados y realiza las tres operaciones siguientes:

1. Agregar el concepto lmro:Any para el rol

Si el registro no posee rol, entonces se asume que el principio activo puede cumplir
cualquier rol.

2. Resolver el valor del LMR

Si el registro no posee un valor para el LMR vélido (es decir, numérico), entonces se
asume que el principio activo estd exento. Esto se representa mediante el concepto
Imro:Exempt. En caso contrario, cuando el valor es véalido, se crea un concepto lm-
ro:ResidueValue con el valor numérico y la unidad de medida (por ejemplo mg/Kg o
partes por millén).

3. Resolver el valor del cultivo

Si el registro no posee un valor para la propiedad lmro:appliesTo, entonces se asume
que el principio activo es valido para cualquier cultivo. Esto se representa mediante
el concepto Imro:Any. Por otro lado, si lmro:appliesTo posee un valor, este puede ser
una URI, identificando un label de AGROVOC, o una cadena de caracteres indicando
que el cultivo no se pudo alinear con la ontologia. Para el primer caso, se buscara el
concepto méas amplio (denominado broader) en AGROVOC y se lo utilizard en lugar
del label original. Si el valor es una cadena de caracteres, la propiedad se mantendra
sin cambios.

El segundo algoritmo sera el encargado de la generacién de entidades de proveniencia
para LMR-O. Este script utilizard como entrada el dataset semédntico generado en el paso
anterior, en donde se anadira la nueva informacién, asi como también un pequeno archivo
en formato JSON con informacién adicional. Esta informacién consiste en la URI que se
utilizara para los nuevos conceptos generados, la informacion de la organizacién que publica
el nuevo dataset (en nuestro caso, La Universidad Nacional de La Plata) y finalmente
informacién relativa al archivo fuente que se utilizé para generar el conjunto de datos.

Mas informacién de estos scripts puede verse en el apéndice A.

5.2. Extendiendo ChEBI

Gran parte del éxito que se obtiene en la generacion del dataset semantico depende
directamente de cuan completas son las ontologias que se utilizan para relacionar simples
strings de texto con entidades existentes en la web semantica.

La ontologia ChEBI se encuentra mayormente en inglés y posee pocos conceptos ex-
presados en otros idiomas. Esto quiere decir, que muchos términos de los datasets que son
utilizados en los casos de estudio, si bien se encuentran presentes en la ontologia, no se
alinean con ningun término. Existen también casos en los que el concepto se encuentra ex-
presado de una manera alternativa en el dataset a como estd en la ontologia (es el caso de
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los acrénimos por ejemplo). Finalmente hay en los datasets términos que no se encuentran
en la ontologia, ya sea porque son de un dominio diferente o porque aun no fueron incluidos
en la misma.

Es preciso sortear estas dificultades antes de aplicar los pasos de generacion del nuevo
dataset semantico. Esto nos permitird concentrarnos en la informacién del conjunto de
datos y no tanto en las carencias que esta ontologia (y cualquier otra) pudiera tener. Por
este motivo, se decidié extender ChEBI basdndonos nuevamente en OpenRefine y en dos
scripts especificos que haran mas sencillo agregar sinénimos para diferentes representaciones
de conceptos ya existentes y la creaciéon de aquellos que no existan.

5.2.1. Asociando conceptos

Idealmente, esta es una tarea que deberia hacerse automaticamente con algtin servicio
de traduccién. En este trabajo, debido a lo especifico del dominio (entidades quimicas) y la
escasez de servicios de traduccién disponibles lo haremos de manera manual.

El proceso, si bien algo tedioso, es sencillo y es una tarea que se realizard una sola vez
por idioma, al menos para tantos términos. Podemos dividir este proceso en cuatro pasos:

1. Alinear con la ontologia ChEBI original las columnas Principio Activo y Aptitud.

2. Para los términos que no se hayan alineado, buscaremos en ChEBI el concepto que
los representa, ya sea una traduccién al inglés o una manera alternativa de expresarlo.
Muchos términos seran similares en inglés, como en el caso de “acetoclor” o “herbicida”
cuyas traducciones son “acetochlor” o “herbicide” respectivamente. Sin embargo habra
otros mas dificiles de identificar, como “m.c.p.a.” cuya representaciéon en ChEBI es
“(4-chloro-2-methylphenoxy)acetic acid”. En estos casos serd preciso investigar un
poco mas para dar con el término correcto.

3. Una vez alineados todos (o casi todos) los términos de la ontologia, exportamos el ar-
chivo GREL que genera OpenRefine con todos los pasos que hicimos cuando alineamos
manualmente los conceptos.

4. Finalmente utilizaremos un algoritmo construido para la ocasién con el fin para in-
sertar los nuevos términos y, generar asi, la versiéon extendida de ChEBI.

5.2.2. Creando nuevos conceptos

Los términos para los que no encontramos conceptos existentes en ChEBI deberan ser
agregados a la ontologia. Es posible filtrar en OpenRefine por conceptos no alineados de
manera de obtener rapidamente estos elementos.

El algoritmo que se utilizard para crear los conceptos nuevos serd un pequeno script
javascript que correremos utilizando node. El script tendré dos entradas, la ontologia original
y la lista de elementos que seran insertados en formato JSON. En cada elemento de la
lista se especifican sus atributos y contenido, pudiendo agregar estructuras anidadas. El
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script recorrera la lista de elementos, agregando los nuevos términos con sus atributos,
namespaces, elementos anidados y contenido en general. Cabe destacar que este algoritmo
deberia poder utilizarse para extender cualquier tipo de archivo en formato RDF'. Las listas
que se generaron para los casos de estudio se podran encontrar en el repositorio de esta
tesis en GitHub.

5.2.3. Agregando sinénimos

Este algoritmo serd muy similar al mencionado en el punto anterior. Nuevamente el
script tendra dos entradas, la ubicacion del archivo con la ontologia a modificar y el archivo
GREL donde asociamos cada término, y su salida serd la ontologia extendida. En este
caso usaremos como ontologia de entrada al archivo que generamos con el algoritmo de la
subseccion 5.2.2, de esta manera nuestra nueva versién de ChEBI tendra tanto conceptos
nuevos como sinénimos para conceptos ya existentes.

El algoritmo es sumamente sencillo. Iteraremos sobre cada elemento del archivo GREL,
de el obtendremos el concepto alineado (por ejemplo “herbicida”) y el concepto con el cual
se alineé (por ejemplo “herbicide”). Buscaremos éste ultimo en la ontologia original, la cual
recibimos como input en el algoritmo, y agregamos el sinénimo. Debido a una limitacién de
OpenRefine, la herramienta sélo toma el primer label que encuentra para cada concepto.
Esto quiere decir, que la etiqueta que usemos para agregar el nuevo sinénimo no debe estar
repetida. La ontologia ChEBI utiliza las etiquetas rdfs:label, obolnOwl:hasExactSynonym,
obolnOwl:hasRelatedSynonym de manera que, para no repirlas, utilizaremos skos:prefLabel.

Una vez ejecutado el algoritmo, tendremos nuestra versién extendida de ChEBI (a par-

tir de ahora, ChEBI Extendido), la cual utilizaremos como servicio de reconciliacién en
OpenRefine.
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Capitulo 6

Evaluacion

Como se menciond en la seccién 1.3, una de las problematicas actuales es la dificultad
que existe al realizar operaciones basicas de consulta dentro de un dataset. Tampoco es
posible para un investigador, de manera sencilla, realizar comparaciones de datos entre
diferentes datasets o diferentes versiones del mismo. Ya sea que la publicacién de los datos
sea en portales interactivos, en archivos pdf o en planillas de céalculo, el analista posee
pocas herramientas para procesar la informacién. En general, estas herramientas se reducen
a busqueda de cadenas de texto y ordenacién por criterios limitados.

La evaluacion del pipeline de transformacion de datos propuesto se hara en dos partes.

En primer lugar, se evaluara la factibilidad de aplicar el pipeline en dos casos reales: la
publicacién de datos relacionados al LMR, por parte del SENASA en Argentina y lo propio
por parte de ANVISA en Brasil.

En segundo lugar, se demostraran las ventajas que poseen los nuevos dataset semanticos
respecto de sus contrapartes convencionales, haciendo hincapié en cuanto a la facilidad que
proporcionan las tecnologias de la web seméantica para consultar estos conjuntos de datos

Utilizando el lenguaje de consulta SPARQL, demostraremos cémo un consumidor de los
datos podra, utilizar funciones de agregaciéon y manipulacion de datos mucho més poderosas.
Podré también realizar consultas entre diferentes versiones de los datasets o incluso entre
datasets de diferentes organismos, los cuales pudieron haber sido publicados en diferentes
idiomas y formatos. Esta modalidad tiene como ventaja asociada, a su vez, la posibilidad
de exportar el resultado de las consultas en formato RDF. Anteriormente, exportar subcon-
juntos de dos datasets publicados en formatos diferentes (por ejemplo, xlsx y csv) no era
posible sin al menos la transformacion de uno de los datasets o la copia manual por parte
del usuario de los datos deseados.

Adicionalmente, con el nuevo formato de datos semanticos es posible consultar la infor-
macién de proveniencia de diferentes datasets dentro de una organizacion.

Se describiran a continuacién algunos ejemplos de consultas sobre diferentes escenarios.
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6.1. Caso practico I: El dataset de Argentina

6.1.1. Descripcion del dataset

La norma 934-2010 del Servicio Nacional de Sanidad y Calidad Agroalimentaria (SENA-
SA) establece los requisitos que deben cumplir los productos y subproductos agropecuarios
para consumo interno. En esta resolucién se regulan aspectos sobre los limites maximos de
residuos de plaguicidas, se establece un listado de productos fitosanitarios se hallan exentos
del requisito de fijacién de tolerancias asi como también un listado de principios activos
prohibidos y restringidos. La informacién se publica en el sitio del SENASA vy, al dia de la
fecha (02/08/2020) se puede descargar en formato excel desde este link (la versién es de
Julio 2020). También es posible encontrar acd la versién de Febrero 2020.

El dataset consiste de un libro Excel de tres hojas de las cuales sélo la primera tiene
datos. En esta hoja encontramos 3545 filas organizadas en una tabla de cinco columnas:

1. Principio activo
FEl fitosanitario en cuestion. Por ejemplo “cloropicrina” o “Propanil”. En algunos casos
puede haber nombres alternativos del fitosanitario, como por ejemplo “Abamectina/A-
vermectina”.
2. Aptitud
Funcién que puede cumplir el fitosanitario. Puede tomar uno o varios de los siguientes
valores:
= Acaricida
= Alguicida
= Antiescaldante
= Coadyuvante
= Defoliante
= Desecante
= Feromona
» Fitorregulador
» Fungicida
= Gorgojicida
= Herbicida
= Hormiguicida
= Insecticida
= Nematicida

» Preservador de madera
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= Repelente

= Rodenticida

= Tratamiento de semillas
Algunas celdas pueden ademads tener una o varias abreviaciones (como “ne”para ne-
maticida o “he” para herbicida). El valor de esta celda se encuentra siempre entre
paréntesis.
. Cultivos

Cultivos a los que se puede aplicar el fitosanitario. Por ejemplo “soja” o “centeno”.

. Residuos (mg /Kg)

Residuo maximo permitido del fitosanitario (LMR). Publicado como miligramos por
kilogramo. La celda toma valores positivos (sin unidad) o la palabra “Exento” cuando
no hay un limite maximo.

. Post Cosecha

Se indica con la palabra “Po” cuando el principio activo puede aplicarse luego de
cosechado. En caso contrario esta celda se encuentra vacia.

Nombre original Imrs_julio_2020.xlsx
802EF781D909A6B3B501F3242F92407021
3B8F8DC012502C66B2 464C9T6F598C

Hash (sha256)

Formato Excel (xlsx)
Contenido Tabla
Idioma Espanol
Fecha de descarga 09-08-2020

Figura 6.1: Descripcién del dataset de Argentina

Se describe brevemente en la figura 6.1 al dataset de Argentina.

6.1.2. Paso 1: Formateo del dataset

Este paso recibe como entrada el archivo descripto en la seccién 6.1.1 y su salida va a
ser un archivo del mismo tipo (en este caso un archivo .xlsx) con los datos ya formateados.
Al usar la herramienta OpenRefine es posible exportar ademas en formato GREL (Google
Refine Expression Language) la secuencia de operaciones que se llevé a cabo en el proceso de
formateo. De esta manera se puede automatizar este paso y reutilizar las transformaciones
en datasets de similar estructura.

A continuacién se describen los pasos que se llevardn a cabo para el formateo de los
datos del dataset de Argentina, teniendo en cuenta las condiciones mencionadas en 5.1.1:
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1. Eliminar espacios innecesarios de todas las filas. Esto consiste en eliminar espacios al
principio o final de los valores de cada celda asi como también espacios de mas entre
palabras. Para esto, se utilizaréan tres funciones que provee OpenRefine:

a) Trim: elimina espacios innecesarios al principio y final del valor de la celda.
b) To Lowercase: cambia el valor de la celda a miniscula.

¢) Collapse consecutive whitespaces: elimina espacios innecesarios entre palabras.

2. Eliminar los sinénimos y abreviaciones que podemos encontrar tanto en la columna
de Principio Activo como en la de Aptitud. Si bien OpenRefine provee la facilidad de
modificar todas las celdas similares en simultdneo (es decir, bulk), esto implica tener
que buscar manualmente los valores que debamos modificar.

3. Se pasan los valores de las columnas Principio Activo, Aptitud y Cultivos a minuscula.
Esto ayudara a encontrar sus equivalentes semanticos de manera mas facil en el Paso
2.

4. En la columna Aptitud se eliminan los paréntesis que aparecen en todas las celdas.

5. En los casos en que haya varias aptitudes para un mismo principio activo, se dividen en
tantas filas nuevas como aptitud diferente haya. Por ejemplo: para la fila 1, principio
activo “cloropicrina”, el valor de la celda de aptitud es “(Herbicida - Fungicida -
Nematicida)”. Luego de la transformacién, habra tres filas de “cloropicrina” cada uno
con un valor de aptitud diferente (“Herbicida” la primera, “Fungicida” la segunda
y “Nematicida” para la tercera). Este mismo proceso se repetird con la columna
Cultivos. Estas operaciones incrementan la cantidad de registros en el dataset de 3545
a 4348.

6. Creacion de columna Unidad. Esto nos ayudara en el siguiente paso a alinear el valor
del LMR a una unidad de la ontologia UO. Esta columna es ttil para los datasets en
los que diferentes principios activos se expresan en diferentes unidades de medidas.
En el caso del dataset de Argentina, todos los principios activos utilizan la misma
unidad (miligramo por kilogramo) por lo que podemos obviar esta columna y utilizar
un valor estatico al momento de generar el dataset semantico.

6.1.3. Paso 2: Alineacién de datos

El segundo paso del proceso recibe como entrada la salida del paso anterior. Esto podria
ser un nuevo archivo excel con los datos normalizados o un archivo CSV. También, como
en este caso especifico se utiliza la herramienta OpenRefine para ambos pasos, se podria
continuar desde donde se dejé en 6.1.2.

Para poder comprobar la necesidad de formatear el dataset, vamos a realizar la alineacién
tanto con el dataset original como con la versién formateada.
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Principio Activo

Alinearemos la columna Principio Activo con la ontologia ChEBI. Para esto se utilizd
como servicio de reconciliacién una release de ChEBI disponible para descargar desde el
sitio web del Instituto Europeo de Bioinforméatica! (o EBI por sus siglas en inglés).

Al alinear (o reconciliar) la columna de Principios Activos del dataset de la Argentina
con la ontologia ChEBI, sin aplicar el paso de formateo obtenemos un total de 1173 coinci-
dencias automaticas. Esto significa que se encontraron, sin la necesidad de intervencion de
un operador humano, 1173 conceptos en la ontologia que representan principios activos del
dataset. Esto es un 34 % del total de los registros del conjunto de datos.

La falta de efectividad en la alineacion de esta columna con el dataset original se debe
principalmente a dos razones: en primer lugar, y como mencionamos anteriormente, los
conceptos en ChEBI estdn en inglés. Si bien hay algunos sinénimos, no son particularmente
frecuentes y menos en idioma espanol. Por ejemplo, una celda cuyo valor es “teflutrina” no
se alinea correctamente con ningun concepto, pero “tefluthrin” lo hace automaticamente
con ChEBI:9430 tefluthrin.

En segundo lugar, hay casos de celdas que poseen no sélo el principio activo, sino también
informacién extra, como una manera alternativa de escribirlo, un nombre alternativo o
alguna informacién de la composicién quimica del principio activo.

Luego de aplicadas las consignas mencionadas en 5.1.1, el porcentaje de efectividad es
del 33 %, lo que representa un total de 1419 registros. Si bien el porcentaje es mas bajo, hay
que considerar que, al explotar las filas (aquellas que posefan varios valores se dividieron en
varias filas nuevas), el nimero total de filas es mayor.

Utilizando la versién extendida de ChEBI alcanzamos una efectividad en la alineacién
del 90,11 % (3918 registros) en la alineacién automatica, la cual aumenta al 93,99 % luego
de aceptar las sugerencias que proporciona la herramienta (aquellos candidatos de los que
se tiene una certeza menor al 90 %).

Se resumen en la figura 6.2 los resultados obtenidos que se describieron anteriormente.

Dataset + Ontologia Celdas alineadas g(())rcentaje alinea-
Dataset original + Ontologia original 1173 de 3545 ~34%
Dataset formateado 4+ Ontologia original 1419 de 4348 ~33%
Dataset formateado 4+ Ontologia extendida 4087 de 4348 ~94 %

Figura 6.2: Resultados de la alineacion de principios activos

Aptitud

La columna Aptitud se alineard con la ontologia ChEBI. Este paso es andlogo al anterior,
pero para el rol que cumple el principio activo.

ftp: / /ftp.ebi.ac.uk/pub/databases/chebi/
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Tanto con la version sin modificar del dataset, como con la versiéon formateada, no se
obtiene ningin concepto alineado, ni siquiera sugerencias de posibles coincidencias.

Hay varias razones para esto. En principio, y como ya se ha comentado anteriormente,
la falta de sinénimos en espanol.

En segundo lugar, el formato particular que tienen los valores de Aptitud en este dataset:
todos los valores se encuentran entre paréntesis. Por ejemplo, el valor para “herbicida” esta
expresado como “(Herbicida)”. Aun si el valor estuviera en inglés, es decir “(Herbicide)”, no
obtendriamos una coincidencia automatica al alinearlo con la ontologia, sino una sugerencia
del 81.8% con ChEBI:24527 herbicide. Andlogamente podemos pensar que si la ontologia
tuviera un sinénimo en espafnol para este valor, tampoco obtendriamos una coincidencia
automatica.

En tercer lugar, los valores de las celdas de la columna Aptitud pueden tener en ocasiones
més de un elemento. Por ejemplo, el valor para “Bromuro de Metilo” es “(Insecticida -
Fungicida - Herbicida - Rodenticida - Gorgojicida - Nematicida)”. Cada aptitud, que acéd
vemos separada por un guién, deberia estar en su propia fila como se mencioné en el punto
1 de la seccién 5.1.1. De esta manera, la herramienta podrda tomar a cada uno de estos
valores de manera individual y compararlo con los conceptos de la ontologia.

Al alinear utilizando la versién extendida de ChEBI con sinénimos en espanol, obtenemos
un 91,74 % de datos alineados.

Es interesante mencionar que luego de alinear esta columna descubrimos un error de
ortografia bastante frecuente. Es el caso de la palabra “funguicida” que, al estar mal escrita,
no se alinea autométicamente con la ontologia. Solamente este error se encuentra presente
en 93 filas, lo que representa un 2,62 % del total.

El 7% de los elementos restantes, son conceptos que no se encuentran en la ontologia.
Es decir, que para lograr una efectividad del 100 % no basta con correcciones o sinénimos,
sino que habria que crear los conceptos faltantes en la ontologia. Nuevamente, se resume lo
anteriormente mencionado en la figura 6.3.

Dataset + Ontologia Celdas alineadas dP(())rcentaJe alinea-
Dataset original + Ontologia original 0 de 3545 0%

Dataset formateado 4+ Ontologia original 0 de 4348 0%

Dataset formateado + Ontologia extendida 3989 de 4348 ~92 %

Figura 6.3: Resultados de la alineacién de aptitudes

Cultivos

Para alinear la columna Cultivos utilizaremos AGROVOC. En este caso se utiliza una
release de AGROVOC descargada de la pégina oficial del tesauro?.

http://aims.fao.org/agrovoc/releases
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Realizando la alineacién con el dataset original obtenemos un 10,86 % de coincidencias
automaticas (385 registros).

El dataset de Argentina tiene muchas inconsistencias a la hora de representar la in-
formacién de los cultivos. La mayor parte de estas inconsistencias la vemos a la hora de
expresar informacién para mas de un cultivo. En algunas ocasiones se utiliza una fila por
cultivo, lo que como mencionamos en 1 es la forma recomendada, pero esto no siempre es
asi. Se pueden encontrar cultivos separados por coma, por barras y hasta por guiones.

Al alinear la columna de Cultivos luego de aplicado el paso de formateo, obtenemos 1350
coincidencias automaéticas, lo que supone una efectividad 31,04 %.

El tesauro AGROVOC posee los nombres de cultivos en varios idiomas diferentes. Esto
en ocasiones puede ser un problema a la hora de alinear los datos, ya que hay valores que
se escriben de la misma manera en diferentes idiomas. Por ejemplo “Acelga” se escribe de
la misma manera tanto en espanol como en portugués. En estos casos la herramienta nos
muestra ambas sugerencias pero no realiza la reconciliaciéon automaticamente. Si utilizéra-
mos una version reducida de AGROVOC, sélo con términos en espaiol, tendriamos 598
coincidencias més. Esto es una mejora de alrededor del 13 %, lo que elevaria el porcentaje
total a mas del 44 %.

Para este caso practico ademds consideraremos que todos los cultivos definidos con el
sufijo “(consumo)” o “(grano consumo)” se alinearan sin tener en cuenta dichas cadenas. De
esta manera el término “trigo (grano consumo)” se alineard con “trigo”, “cebolla (consumo)”
con “cebolla”, etc.

Teniendo en cuenta las diferentes decisiones tomadas a la hora de alinear este dataset,
la alineacién alcanza un porcentaje aproximado de %76,50.

Aligual que con la columna Aptitud, es necesario crear los conceptos faltantes en AGRO-
VOC para poder aumentar el porcentaje de datos alineados.

Los resultados obtenidos se resumen en la figura 6.4.

Dataset + Ontologia Celdas alineadas dP(())rcentaJe alinea-
Dataset original + Ontologia original 385 de 3545 ~11%

Dataset formateado 4+ Ontologia original 1350 de 4348 ~31%

Dataset formateado 4+ Ontologia sélo espafiol 3327 de 4348 ~76,50 %

Figura 6.4: Resultados de la alineacién de cultivos

Unidad

La columna Unidad la alinearemos con la ontologia de las Unidades de Medida o UO.
Para reconciliar las unidades se utiliza una release de UO descargada de BioPortal®, un
repositorio de ontologias biomédicas.

https:/ /bioportal.bioontology.org/ontologies/UO
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6.1.4. Paso 3: Generacion del dataset semantico

La extensién RDF de OpenRefine permite generar una plantilla la cual se utilizard para
traducir de fila en el dataset a tripleta RDF. Aqui se indicard como la herramienta debera
hacer la conversién de cada fila del conjunto de datos en tripletas. Como se puede observar
en la figura 6.5, las propiedades de cada registro se mapean en propiedades de la ontologia
LMR-O, por lo que es necesario incluir dicha ontologia en el apartado de prefijos disponibles.

Para esta plantilla, indicaremos las siguientes reglas:

1.

Cada fila equivaldra a un lmro:Record, el cual tendra cinco propiedades: lmro:role,
Imro:activePrinciple, Imro:appliesTo, Imro:comments, ImromaximumResidue.

. La propiedad lmro:activePrinciple tendra el valor de alineado en la columna Princio

Activo. Se debe especificar que el valor serd una URI.

De la misma manera, Imro:role tendra el valor de alineado en la columna aptitud y se
debe especificar este valor serd una URI.

En Imro:appliesTo usaremos una expresion condicional que nos permitira usar el valor
alineado, si existiere, o el valor original en caso contrario:
if(cell.recon.match.id != null, cell.recon.match.id, value)

El tipo de dato a usar serd texto.

. La propiedad Imro:comments tendra el valor, de tipo texto, de la columna Post Co-

secha.

La propiedad Imro:maximumResidue tendra el valor de la columna Residuos (mg /Kg)
en tipo texto.

Se debe indicar ademas, la URI que identificard cada nuevo recurso seméntico. Para el
caso de Argentina se usara la URI base “http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/”.
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stoh

’n RDF Schema alignment

The RDF schema alignment skelston below specifies how the RDF data that will get generated from your grid-shaped data. The cells in
| each record of your data will get placed into nodes within the skeleton. Configure the skeleton by specifying which column to substitute
into which node.

Base URI: http:/fwww lifia.info.unlp.edu.ar/imro/data/ar/ Edit
| ' RDF skeleton ROF Preview

Available prefixes: schema rdf owl rdfs lmro foaf =+Add #Manage
(Row index) URI =l # »-Imro:activePrinciple— E Principic ...
Imro:Record activa URI
Add type Add type
>Imrocrole— =] Aptitud URI (...
Add type
>-Imro:appliesTo— H Cultives Cell
> |mro:comments— =1 Post Cosecha Cell
>-Imro:maximumResidue— E Residuos (mg /Kg) Cell
Add property
n
Add another root node Save

Figura 6.5: Plantilla de exportacién a RDF

Es posible exportar esta plantilla y reutilizarla con futuras versiones de los datos o
incluso con otros dataset de similar estructura. En el repositorio de este trabajo de tesis se
encuentra disponible la plantilla que fue generada para este caso de estudio.

Una vez armada la plantilla, procedemos a descargar las tripletas de nuestro nuevo
dataset. Este archivo serd utilizado como entrada para el algoritmo “lmro-corrections”.
Este script recibird como entrada adicional el archivo de AGROVOC de donde obtendrd
los conceptos que representan a cada uno de los cultivos. Luego sera el turno del algoritmo
de generacién de informacién de Provenance. La informacién de proveniencia propiamente
dicha que se utilizard puede verse en el snippet 2.

o1



2 "namespace": "http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/",

3 "sourceDocument": {

4 "date": "2020-07-02T00:00:00.000Z",

5 "format": "xlsx",

6 "language": "Espafiol",

7 "description": "Informacion de los LMR publicada por SENASA en Julio 2020",
8 "title": "lmrs_julio_2020",

9 "identifier": "802EF781D909A6B3B501F3242F924070213B8F38DC012502C66B2464C976F598C",
10 "createdBy": {

11 "name": "SENASA",

12 "uri": "https://www.wikidata.org/wiki/Q6972721"

13 }

14 T,

15 "publisher": {

16 "name": "UNLP",

17 "uri": "https://www.wikidata.org/wiki/Q784171"

18 }

19}

Snippet 2: Informacién de proveniencia para el dataset argentino

Finalmente, luego de correr el algoritmo consideraremos finalizado el proceso de trans-
formacion.

6.1.5. Conclusién

Como se pudo observar a lo largo del caso préactico, este dataset presenta numerosos
desafios.

En primer lugar, el conjunto de datos resulta muy heterogéneo en cuanto a la manera
de describir términos especificos. Se pueden observar casos en que un mismo concepto de
la vida real se expresa de formas diferentes o se encuentra abreviado. Para establecer el
LMR para el cultivo gladiolo, el dataset utiliza los términos “Gladiolo”, “Ornamentales (
Clavel, gladiolo, rosal)”, “Ornamentales, Gladiolos, tulipanes, iris y narcisos”, “Gladiolo,
Clavel, Crisantem, Rosa, Florales”, “ornamentales ( Gladiolos y arbustos) y “Florales y
ornamentales ( Crisantemo, gladiolo, clavel, rosal). En casos como este se decide agrupar a
todas las variantes bajo el concepto més representativo, (en el ejemplo, “Gladiolo”). Para
esta tesina no se han agregado sinénimos en AGROVOC (se demostré cémo podria realizarse
esto con ChEBI en la seccién 5.2), por lo que aquellos términos que no se reconcilien
correctamente, seran exportados como una cadena de caracteres en lugar de una URI que
identifica a un recurso semantico.

FEl dataset también es heterogéneo en la manera de estructurar la informacion. Por ejem-
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plo, es frecuente encontrar todas las combinaciones de un principio activo-aptitud ocupan
una sola fila en la tabla mientras que en otros casos cada combinacién ocupa su propia
fila. Tampoco es inusual que se utilicen caracteres diferentes para separar palabras u op-
ciones (por ejemplo, guiones o barras). Todos estos aspectos hacen mds dificil el trabajo de
transformar los datos a una representacién semantica y exigen frecuentemente que se tomen
decisiones de diseno que sin duda afectan el resultado final.

En segundo lugar, se pudo comprobar que hay gran cantidad de conceptos que no se han
podido encontrar en las ontologias seleccionadas. En algunos casos la decisién de agregar
estos conceptos o sus sinénimos a la ontologia correspondiente es sencilla y no deja lugar a
dudas. En otros casos, es un poco mas complicado determinar si el concepto realmente falta
dentro de la ontologia o si el mismo estéd expresado de alguna manera diferente (por ejemplo,
un elemento quimico podria estar con un nombre coloquial o con uno cientifico). En el caso
especifico de los cultivos, es muy frecuente encontrar en el dataset varias presentaciones
diferentes de un mismo cultivo. Tomando el caso del algodén, por ejemplo, encontramos
en los datos que publica SENASA siete versiones diferentes de este producto: algoddn,
algodon (aceite), algodén (con cdscara), algodén (fibra), algodén (pellets), algodén (semilla
consumo) y algodén (torta). La mayoria de estas variantes no tienen su contraparte en
AGROVOC y es una decisién de diseno si concentramos todas estas variantes bajo el término
“Algoddén” y si creamos conceptos diferentes para cada una.

Finalmente y pese a estas dificultades se logré crear un dataset seméantico, que si bien
no contiene la totalidad de la informacién original, es perfectamente adecuado para evaluar
el esfuerzo, y eficacia en la ejecuciéon de distintas operaciones de interoperabilidad entre
diferentes conjuntos de datos.

6.2. Caso practico II: El dataset de Brasil

6.2.1. Descripcion del dataset

La Agencia Nacional de Vigilancia Sanitaria de Brasil (ANVISA) publica en su sitio*
informes sobre los requisitos que deben cumplir los fitosanitarios. El sitio estd en portugués
y al dia de la fecha (02/08/2020) es posible descargar en formato PDF un informe por
cada principio activo. Cada informe posee una breve descripcién del fitosanitario, de su
composicién quimica y métodos de uso. Posee ademads una tabla conteniendo los cultivos a
los que aplica el fitosanitario, la modalidad de aplicacién, el limite maximo del residuo y el
tiempo de espera.

También estd disponible una web interactiva que permite diferentes modalidades de
bisqueda y la posibilidad de descargar el conjunto de datos en formato CSV (Comma
Separated Value). El archivo CSV posee 4822 filas organizadas en 14 columnas de las cuales
nos interesan las siguientes cuatro:

1. DS.INGREDIENTE_ATIVO

“https://www.gov.br/anvisa/pt-br
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nitario en cuestién, en idiom rtugués. r ejem I n-
El fitosanitario en cuestion, en idioma portugués. Por ejemplo “Cloretos de be
zalconio” o “alfa-cipermetrina’”.

2. NU_.LMR

Residuo méximo permitido del fitosanitario (LMR). En este dataset todos los LMR
estan publicados como miligramos por kilogramo. La celda toma valores positivos (sin
unidad).

3. NO_CULTURA

Cultivos a los que se puede aplicar el fitosanitario, en idioma portugués. Por ejemplo
“Algodao” o “Tomate”.

4. DT _FIM_VIGENCIA

Fecha en la que dejo de ser valida la fila.

Se describe en la figura 6.6 al dataset de Brasil.

Nombre original TA_MONOGRAFIA_AGROTOXICO.csv
83208CBB4C39A6273209C5A4DCE7CFE52
72926817489330139E0 S8EF1D63058B73

Hash (sha256)

Formato Comma Separated Value (csv)
Contenido Tabla

Idioma Portugués

Fecha de descarga 29-11-2020

Figura 6.6: Descripcién del dataset de Brasil

Es importante mencionar que a diferencia del caso de estudio Argentino, este dataset no
contempla el concepto de rol. Si bien no es un problema a la hora de generar nuestro nuevo
conjunto de datos semdantico, es algo a tener en cuenta a la hora de realizar comparaciones
entre datasets que si poseen esta informacién. Por ejemplo, una consulta vélida para el
dataset argentino seria “; Qué fungicidas se pueden utilizar en el cultivo Tomate?”, mientras
que para el de Brasil no habria manera de diferenciar entre principios activos cudles son
fungicidas y cudles no. Para estos casos, y como decisién de diseno, utilizaremos el concepto
Imro:Any, que en esta circunstancia representa a “cualquier” rol. De esta manera la consulta
planteada anteriormente devolveria a todos los principios activos utilizados en el tomate
segin ANVISA, ya que todos ellos cumplen el rol “cualquiera”.

Utilizaremos para el caso de estudio de Brasil, el archivo CSV ya que nos permite usarlo
como entrada en la herramienta OpenRefine, la cual usaremos nuevamente para realizar las
alineaciones con las ontologias elegidas y la exportacion a RDF.
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6.2.2. Paso 1: Formateo del dataset

A diferencia de lo que ocurria con el caso Argentino, el dataset que publica el gobierno de
Brasil ya se encuentra formateado segun las pautas que describimos en 5.1.1. Este dataset ya
se encuentra informatizado y ANVISA cuenta con una web que permite al usuario realizar
consultas por cultivo o fitosanitario. Es posible que durante el proceso de informatizacion
de los datos, éstos hayan pasado por un etapa de formateo similar a la que describimos en
este trabajo.

El cambio mas significativo que se realizard en este paso serd eliminar los datos que no
estén mas en vigencia, o dicho con otras palabras, aquellas filas del dataset que posean un
valor para la columna de Fecha de Vigencia. Esta operacién reducird las filas a 4190.

Se renombraran, ademas, las columnas “DS_INGREDIENTE_ATIVO”, “NU_LMR” y
“NO_CULTURA” por “Principio activo”, “Residuos (mg /Kg)” y “Cultivos” respectiva-
mente. Esto no sélo hard maés legible la informacién sino que nos permitird utilizar la
plantilla RDF que exportamos en el caso practico anterior sin realizar mayores cambios.
Por una cuestién de legibilidad, se removeran el resto de las columnas con las cuales no
vamos a trabajar.

6.2.3. Paso 2: Alineacién de datos

A continuacién se describen los resultados de alinear las dos columnas que poseen texto
en este dataset: Principio Activo y Cultivos (originalmente “DS_INGREDIENTE_ATIVO”
y “NO_CULTURA” respectivamente).

Principio Activo

Alinearemos la columna Principio Activo con la ontologia ChEBI. Para esto se utilizd
como servicio de reconciliacién una release de ChEBI disponible para descargar desde el
sitio web del Instituto Europeo de Bioinforméatica® (o EBI por sus siglas en inglés).

Al alinear la columna de Principios Activos del dataset de Brasil con la ontologia original
de ChEBI, obtenemos un total de 8% coincidencias automadticas, lo que equivale a 307
términos alineados y 3882 sin alinear.

Utilizando la versién extendida de ChEBI (s6lo sindnimos) alcanzamos una efectividad
en la alineacién del 99 % (4167 registros). Esto quiere decir que s6lo 22 filas del dataset de
Brasil no fueron encontrados en ChEBI y requeriran nuevos conceptos en dicha ontologia.
Este nimero es realmente pequeno comparado al caso de estudio argentino, donde el numero
de filas sin alinear para la misma versién de ChEBI fue superior a 250.

Los resultados de la alineacion de la columna Principio Activo se pueden ver en la figura
6.7.

Sftp://ftp.ebi.ac.uk/pub/databases/chebi/
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Dataset + Ontologia Celdas alineadas dP(())rcentaJe alinea-
Dataset original + Ontologia original 307 de 4189 ~8%
Dataset original + Ontologfa extendida 4167 de 4189 ~99 %

Figura 6.7: Resultados de la alineacion de principios activos

Cultivos

Utilizando la release anteriormente mencionada de AGROVOC, se alineara la columna
Cultivos.

Realizando la alineacién con el dataset original obtenemos aproximadamente un 54 % de
coincidencias automaticas (2246 registros). Sin embargo hay gran cantidad de sugerencias
de alineacion debido al ya mencionado problema de aquellas palabras que se escriben igual
en diferentes idiomas, por lo que el nimero total aumenta sin mucha dificultad a hasta
aproximadamente 96 % dejando de esa manera 4019 registros alineados y sélo 170 sin ali-
near. El porcentaje restante requerira nuevos términos en AGROVOC que representen estos
conceptos. La figura 6.8 resume los resultados obtenidos.

Dataset + Ontologia Celdas alineadas dP(())rcentaJe alinea-
Dataset original + Ontologia original 2246 de 4189 ~54 %
Dataset original + Ontologia sélo portugués 4019 de 4189 ~96 %

Figura 6.8: Resultados de la alineacién de cultivos

6.2.4. Paso 3: Generacion del dataset semantico

Utilizando el esqueleto RDF que generamos y exportamos para el caso argentino, proce-
demos a generar las tripletas para el dataset de Brasil. La tnica diferencia con la plantilla
argentina, sera la URI que se utilizara para identificar a las entidades semdanticas. En este
caso, la URI base serd “http://www lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/br/data/”. Es posible reuti-
lizar la misma plantilla ya que renombramos las columnas de modo que posean el mismo
nombre que en el caso préactico argentino. Si esto no fuera asi, solo habria que indicar el
nombre actual de cada columna y la plantilla funcionard correctamente.

El archivo RDF generado luego de exportar los datos de OpenRefine sera luego utilizado
como input para el script “lmro-corrections”. Una vez corrido este algoritmo, se usard su
salida en el script de generacién de informacién de Provenance.
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2 "namespace": "http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/br/",

3 "sourceDocument": {

4 "date": "2020-10-11T00:00:00.000Z",

5 "format": "csv",

6 "language": "Portugués",

7 "description": "Informacionde LMR obtenida de ANVISA en Octubre 2020",
8 "title": "TA_MONOGRAFIA_AGROTOXICO",

9 "identifier": "83208CBB4C39A6273209C5A4DCE7CF5272926817489330139E08EF1D63058B73",
10 "createdBy": {

11 "name": "ANVISA",

12 "uri": "https://www.wikidata.org/wiki/Q295815"

13 }

14 T,

15 "publisher": {

16 "name": "UNLP",

17 "uri": "https://www.wikidata.org/wiki/Q784171"

18 }

19}

Snippet 3: Informacién de proveniencia para el dataset de Brasil

Podemos ver en el snippet 3 la informacion de proveniencia que se utilizard junto con
las tripletas generadas en el paso anterior.

Una vez mas, luego de correr el algoritmo daremos por finalizado el proceso de trans-
formacion.

6.2.5. Conclusién

A diferencia de lo ocurrido en el primer caso practico, el dataset que confecciona ANVISA
resulta bastante sencillo de abordar. Este dataset ya viene formateado segin las pautas
descriptas en la secciéon 5.1.1. Esto probablemente es asi, ya que el dataset proviene de un
sistema informatizado el cual inherentemente requiere de una informacion bien estructurada.

Otro aspecto positivo de este dataset es que la gran mayoria de los términos pudieron
ser encontrados en las ontologias elegidas, por lo que fueron muy pocos los conceptos nuevos
que debieron ser agregados.

El mayor y quizéds tnico inconveniente con el dataset de Brasil, es que no posee infor-
macién respecto del rol (también llamado aptitud) que cumplen los principios activos en
cada cultivo. Como se mencioné anteriormente, utilizaremos el concepto lmro:Any y se asu-
miré que todos los productos fitosanitarios cumplen cualquier rol. De esta manera, ante una
hipotética consulta del tipo “;Qué herbicidas permite ANVISA en el Café?” la respuesta
incluira a la totalidad de las sustancias permitidas para dicho cultivo.
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Nuevamente se logré generar un dataset semantico el cual se utilizard, en conjunto con
el dataset del caso practico uno, para evaluar el impacto del uso de tecnologias de la web
seméntica en la publicacién de datos normativos de LMR en alimentos.

6.3. Escenario I: Consultas dentro de un mismo dataset

En este caso utilizaremos el dataset de Argentina como caso testigo, para lo cual im-
portaremos el archivo RDF que fue generado en la seccién 6.1 a Jena Fuseki.

1. Todos los herbicidas

1 PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

4 SELECT distinct 7activePrinciple

5 WHERE {

6 7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.

7 7subject lmro:role <http://purl.obolibrary.orqg/obo/CHEBI_24527>.
s

activePrinciple
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 64163
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_5008
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 133237
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_83569
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_27744

Figura 6.9: Todos los herbicidas

Esta consulta nos permite obtener todos los herbicidas del dataset. En total, se han
exportado 130 herbicidas diferentes. Por cuestiones de espacio, s6lo se muestran los
primeros 5 conceptos. Las URI que se pueden ver en la figura 6.9 son las que identifican
en ChEBI a “diquat dibromuro”, “fenoxaprop etil”, “indaziflam”, “pendimetalin” y
“glifosato” respectivamente.

2. El principio activo con el limite de residuo permitido mas alto
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PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT distinct 7activePrinciple 7lmr 7unit 7crop

WHERE {

7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:maximumResidue “residue.

7residue lmro:hasValue 71lmr.
7“residue lmro:hasUnit 7unit.
7subject lmro:appliesTo 7crop.

}

order by desc(7lmr)
limit 1

activePrinciple

lmr

unit

crop

http://purl.obolibrary.
org/obo/ CHEBI 27744

500.0

http://purl.obolibrary.
org/obo/ UO_0000308

alfalfa (forraje)

Figura 6.10: Principio con LMR ma4s alto

Podemos ver en 6.10 que la sustancia con mayor residuo permitido es el glifosato,
utilizado en el cultivo alfalfa (forraje), el cual permite hasta 500mg/Kg. La URI
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_27744 identifica en ChEBI al concepto
“glyphosate”, mientras que http://purl.obolibrary.org/obo/U0_0000308 hace re-
ferencia en la ontologia de las unidades de medida a “milligram per kilogram”. Vale

aclarar que “alfalfa (forraje)

”

mente con ningun concepto de AGROVOC.

3. Las 5 aptitudes con mas principios activos

99
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PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT distinct 7role (count(?activePrinciple) as 7count)

WHERE {
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:role 7role.

}

group by “role

order by DESC(7count)

limit 5

role count
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 24127 1275
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 24852 1192
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 24527 956
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_22153 317
www lifia.info.unlp.edu.ar/data/lmro/84 173

Figura 6.11: Las 5 aptitudes con més principios activos

Como se puede ver 6.11, los cinco roles con mas principios activos en el dataset de
Argentina son “fungicida”, “insecticida”, “herbicida”, “acaricida” y “tratamiento de
semillas” respectivamente. Estas cinco aptitudes concentran un 89,99 % del total de las
sustancias. Es interesante destacar que “tratamiento de semillas” esta representado
por una URI propia, lo que quiere decir que es un concepto creado en la version
extendida de ChEBI que se generé en la seccién 5.2.

4. El cultivo para el que se aceptan mas principios activos
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PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>
PREFIX schema: <http://schema.orqg/>

SELECT distinct 7aCrop (count(distinct 7activePrinciple) as 7count)
WHERE {

7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.

7subject lmro:appliesTo 7crop.

7crop schema:sameAs 7aCrop

}
group by 7aCrop
order by DESC(7count)

limit 1
aCrop count
http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_14477 139

Figura 6.12: El cultivo que acepta mas principios activos

El cultivo que mas principos activos diferentes permite utilizar en este dataset es la
“Soja”, aqui representado por la URI de AGROVOC http://aims.fao.org/aos/
agrovoc/c_14477. En este cultivo se pueden utilizar 139 sustancias que cumplen 12
roles diferentes.

5. El cultivo con mas acaricidas

PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>
PREFIX schema: <http://schema.orqg/>

SELECT distinct 7aCrop (count(distinct 7activePrinciple) as 7count)
WHERE {
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:role <http://purl.obolibrary.orqg/obo/CHEBI_22153>.
?subject lmro:appliesTo 7crop.
?crop schema:sameAs 7aCrop
}
group by 7aCrop
order by DESC(7count)
limit 1
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aCrop count
http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_541 25

Figura 6.13: El cultivo con més acaricidas

EL cultivo con més acaricidas (ChEBI URI http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI_22153) es la “Manzana”, representada por el concepto AGROVOC http:
//aims.fao.org/aos/agrovoc/c_541. Como se puede ver en la figura 6.14 existen
en este dataset 25 acaricidas diferentes que se pueden utilizar en este cultivo.

Facet/Filter ~ Undo/ Rado 2431242 25 matching rows (4348 total)
Refresh ResetAll| Remove All Show as: rows records Show: 5 10 25 50 rows
Aptitud change invert reset | | Al ~ Principio active | ¥ Aptitud ¥ | Cultives || Residuos (mg /K ¥ | Post Cosecha
11 choices Sort by: name count Chstog 70 avermectina acaricida Manzana 0.05
acaricida 25 exclude Choose new maich Chaose new match
antiescaldante 1 175 aceite mineral blance  acaricida Manzana 0.01
Choose naw match Choose new match | Choose new match
desecante 1 200 acequinocyl acaricida Manzana 04

fitorregulador 9 Choosa
fungicida 46 280, acrinatrina acaricida Manzana 0.05

w match Choosa naw

Choosa neaw match

gorgojicida 1 Chagse new match Chaose newmatch | Choose new match
s 327 amitraz acaricida Manzana 05
herbicida 11 Ghoose new match Choose new match | Choose new maich
herbicida para barbeche quimico 578.  bifenazate acaricida Manzana 1
y entre surco Choose new match | Choose new match
insecticida 45 641 bromopropilato acaricida Manzana 2
rodenticida Choase naw match Choose newmatch | Choose naw match
. 990.  clofentezing acaricida Manzana 0.5
tucuricida | > Choose new match Choose new match | Choose new match
1029. clorantraniliprole acaricida Manzana 03
Cultivos invert reset Choose new match Choose new match | Choose naw maich
1224 cyhexatin Manzana 2
manzana Choose new match match | Choose new match
[ case sensitive (] regular expression 1441, dimetoato acaricida Manzana 05
Choase naw match Choose new match | Choose naw matc
1635 fenazaquin acaricida Manzana 02
Choosa ch Choos: atch | Choose naw match
1643. fenbutatin oxide acaricida 05
Chaase new match Chaose new match
1687 fenpiroximato acaricida 02
Choos naw match Choose naw match
1743. fentoato acaricida 0.1
Chagse new match Chaose new match | Choose new match
1882 flufenoxuron acaricida Manzana 02
Choose naw match Choose newmatch | Choose naw match
2027. formetanato 0.1
Choosz ne w match
21683, fosfina acaricida Manzana 0.01 Po
Chaose naw Choose new match
acaricida Manzana 05
Choosa newmatch | Choose naw match
2367.  hexitiazox acaricida Manzana 0.05
Chagse new match wmatch = Choose new match
2701, malation acaricida Manzana 05
Choase new match Choose newmatch | Choose new match
3424 propargite acaricida Manzana 0.6
Chaose new match | Choose new match
3538 acaricida Manzana 05
Choase new match Choose newmatch | Choose naw match
3713, spirodiclofen acaricida Manzana 02
Choose new match Choose new Choose new match
3890. tefradifon acaricida Manzana 15

Choose newmatch | Choose new match

Figura 6.14: Acaricidas para manzanas en el dataset de Argentina

6. El principio activo con mas roles
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PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT distinct 7activePrinciple (count(distinct 7role) as 7count)
WHERE {
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:role 7role.
}
group by 7activePrinciple
order by DESC(7count)
limit 1

activePrinciple count
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_39275 6

Figura 6.15: El principio activo con més roles

El principio activo con més roles es el concepto ChEBI http://purl.obolibrary.
org/obo/CHEBI_39275 “bromomethane”, el cual posee un sinénimo agregado en la
seccion 5.2 para “bromuro de metilo”, nombre con el cual figura en el dataset argen-
tino. Segun este dataset, esta sustancia cumple simultdneamente los roles de fungicida,
gorgojicida, herbicida, insecticida y nematicida.

7. El principio activo usado en mas cultivos diferentes

PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Imro#>

SELECT distinct 7activePrinciple (count(distinct 7crop) as 7count)
WHERE {
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:appliesTo 7crop.
}
group by 7activePrinciple
order by DESC(7count)
limit 1

activePrinciple count
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_40909 60

Figura 6.16: El principio activo usado en mas cultivos diferentes
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Podemos encontrar en el dataset 60 cultivos diferentes para los que se puede utilizar
“azoxistrobina” (ChEBI URI http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_40909).

8. Todos los principios activos, roles y limites maximos para durazno, siempre
y cuando el LMR sea mayor a 7. Ordenado por valor méximo de residuo

PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>
PREFIX schema: <http://schema.orqg/>

SELECT 7activePrinciple 7role 7lmr
WHERE {
7crop schema:sameAs <http://aims. fao.org/aos/agrovoc/c_5638>.
7subject lmro:appliesTo 7crop.
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:role 7role.
7subject lmro:maximumResidue 7residue.
7residue lmro:hasValue 7lmr.
FILTER(?1lmr > 7)
}
order by DESC(71lmr)
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activePrinciple role Imr
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 15.0
CHEBI 34608 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
CHEBI 23414 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 100
CHEBI 28909 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
CHEBI_31440 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
CHEBI 81907 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
CHEBI_81908 CHEBI 24127 '
http://purl.obolibrary.org/obo/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
CHEBI_82019 CHEBI 24127 '
www lifia.info.unlp.edu.ar/data/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
lmro/10 CHEBI 24127 '
www.lifia.info.unlp.edu.ar/data/ http://purl.obolibrary.org/obo/ 10.0
lmro/14 CHEBI 24127 '

Figura 6.17: Sustancias con LMR superior a 7mg/Kg en Durazno

Los principios activos con LMR superior a 7mg/Kg permitidos en Durazno (URI

AGROVOC http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_5638) para el dataset de Argen-

tina son las sustancias fungicidas “chlorothalonil”, “captan”, “sulfato tribasico de
99 13

cobre”, “sulfato cuprico pentahidratado”, “hidréxido de cobre”, “6xido cuproso”, “fol-
pet”, “iprodione”, “sulfato tetracupico tricdlcico” y “oxicloruro de cobre”.

9. Principios activos exentos (limitado a los primeros 5)

PREFIX 1lmro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Ilmro#>
PREFIX schema: <http://schema.org/>

SELECT distinct 7activePrinciple 7aCrop
WHERE {
7subject lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7subject lmro:maximumResidue <http://www.lifia.info.unlp.edv.ar/Imro#Exempt>.
7subject lmro:appliesTo 7crop.
7crop schema:sameAs 7aCrop.
}
limit 5
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activePrinciple

aCrop

http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI_81760

http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
21298

http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI_60607

http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
c-12140

http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI 9495

http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
c-12487

http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI_ 81760

http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
c_728

http://purl.obolibrary.org/obo/
CHEBI 9495

http://aims.fao.org/aos/agrovoc/
€_25473

En esta consulta se pueden ver aquellos principios activos que no poseen un valor de
LMR especifico, sino que se encuentran exentos para determinado cultivo. Podemos
ver en la figura 6.18, que por ejemplo la sustancia “metalaxyl-M” se encuentra exenta

Figura 6.18: Sustancias con LMR exento

para el cultivo “Lenteja”.

10. Informacién del documento fuente

11.

PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

SELECT 7title
WHERE {

7subject
7subject
7subject
7subject
7subject
7subject

Esta consulta SPARQL nos permite ver la informacién de proveniencia relativa al
documento que se utilizé6 como fuente para la generacion del dataset semantico. Este
archivo, como se puede ver en la figura 6.19, es la planilla de excel que publicé SENASA

dc:

dc

dc

7format 7language 7id 7d
date 7date.
format 7format.

identifier 7id.
language 7language.

:title 7title.

en el mes de Julio de 2020.

66

ate 7description

:description 7description.
dc:
dc:
dc:

La institucion que publico el dataset semantico




title format| language id date description
802EF781D909A6 Informacion res-
B3B501F324 92020-07- pecto a los LMR

Imrs_julio_2020 xlsx Espanol 2F924070213B8F8 02T00:00:00.000Z publicada por SE-
DC012502C66B2 T NASA en el mes
464C976F598C de Julio 2020

PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>

Figura 6.19: Informacién de proveniencia

PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>
PREFIX schema: <http://schema.org/>

SELECT 7createdBy 7sameAs

7 WHERE {

7subject prov:wasAssociatedWith 7publisher.
7publisher rdf:label 7createdBy.
7publisher schema:sameAs 7sameAs.

createdBy

sameAs

UNLP

https://www.wikidata.org/wiki/Q784171

Figura 6.20: Institucién que publica el dataset semantico

En la figura 6.20 se puede ver la institucion que publica el dataset semantico. Se
muestra el idenificador tinico de recurso de Wikidata que se especificé oportunamente
en el algoritmo de proveniencia, descripto en la subseccién 5.1.3.

6.4.

mismo dataset

Escenario II: Consultas entre diferentes versiones de un

En este escenario se utilizara el dataset generado en la seccién 6.1. En el sitio web del
SENASA es posible descargar también la versién del dataset del mes de Febrero. Aprove-
chando las operaciones exportadas de OpenRefine y siguiendo los mismos pasos del proceso
de transformacion descriptos en 3.1, se gener6 el dataset semantico para esta versién. Im-
portando ambos datasets al servidor SPARQL Fuseki es posible realizar consultas como las
que se describen a continuacién.

1. Fecha de creacién de cada dataset semantico
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PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>
PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

SELECT 7activity 7createdAt 7date

WHERE {

7activity rdf:type <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Ilmro#Publicationdctivity>.

7activity prov:endedAtTime 7createdAt.

7activity prov:used 7source.
7?source dc:date 7date.

activity

createdAt

date

http://www.lifia.info.unlp.edu
.ar/lmro/data/ar/feb/ Publi-
cationActivity

2021-01-
14T16:06:58.5317Z

2020-02-
027T00:00:00.000Z

http://www.lifia.info.unlp.edu
.ar/lmro/data/ar/  Publica-
tionActivity

2021-01-
14T16:08:05.174Z

2020-07-
027T00:00:00.000Z

Figura 6.21: Fecha de creacién de los datasets

La fecha de generacion de los dataset semanticos y de publicacién de los documentos

fuentes que se usaron de base para su elaboracién.

2. Nombres y hashes de los documentos fuentes de cada dataset

PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>
PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

SELECT 7title 7id
WHERE {

7?subject rdf:type <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Ilmro#SourceDocument>.

7subject dc:title 7title.
7subject dc:identifier 7id.

}
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title id

802EF781D909A6B3B5
Imrs_julio_2020 01F3242F924070213B
8F8DC012502C66B2464C976F598C
7TE3B4B6B2C65D2032339C
Imrs_febrero_2020 E4E9B5B2681E68B782E21
2D0466A3142CED2AA9D14D

Figura 6.22: Nombres y hash de los archivos fuentes

Esta consulta nos permite conocer el nombre original de los archivos fuentes y el hash
sha2b56 que se utiliza como identificador.

3. Cantidad de registros LMR de cada dataset

PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>

PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>
PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

PREFIX schema: <http://schema.org/>

SELECT 7title
(count(distinct 7subject) as 7records)
WHERE {
7subject rdf:type <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#Record>.
7subject schema:isPart0Of 7publication.
7publication prov:wasDerivedFrom 7source.
7source dc:title 7title.
b
group by 7title

title records
Imrs_julio_2020 4348
Imrs_febrero_2020 4347

Figura 6.23: Cantidad de registros LMR en cada dataset

Esta consulta nos permite descubrir que el dataset que SENASA publica en Julio de
2020 posee un registro mas que la versién de febrero del mismo ano.
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4. Cultivos, principios activos y valor de LMR con el nombre del archivo
fuente (limitado a los primeros 5)

PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>
PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>

PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

PREFIX schema: <http://schema.org/>

PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT 7activePrinciple 7crop 7lmr 7dataset

WHERE {
7subject
7subject
7subject lmro:appliesTo 7crop.
7subject lmro:maximumResidue “residue.
7residue lmro:hasValue 7lmr.
7subject schema:isPart0f 7publication.

}

limit 5

7publication prov:wasDerivedFrom 7source.
7source dc:title 7dataset.

rdf :type <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#Record>.
Imro:activePrinciple 7activePrinciple.

activePrinciple crop Imr dataset
_ . http://www.lifia.info.
lr;t:p/.(/) /bzl;gﬁ%%}b;z?é?) unlp.edu.ar/lmro/data | 0.01 | lmrs_febrero_2020
o8 - Jar /feb/feb,/156,/Crop
_ . http://www.lifia.info.
}i)trtp/'(/) {)I;I/lgflgﬁllb;??; 4 unlp.edu.ar/lmro/data | 0.1 Imrs_febrero_2020
o8 - Jar /feb/feb,/144/Crop
. http://www.lifia.info.
http://purl.obolibrary -
unlp.edu.ar/lmro/data | 2.0 Imrs_julio_2020
.org/obo/CHEBI_64163 Jar/15/Crop
_ . http://www.lifia.info.
};ttp/'(/) éi;gﬁ%%}bggg 4 unlp.edu.ar/lmro/data | 0.3 lmrs_febrero_2020
8 - Jar/feb/feb/370/Crop
_ . http://www.lifia.info.
http://purl.obolibrary unlp.edu.ar/lmro/data | 0.1 Imrs_julio_2020

.org/obo/CHEBI_81970

/ar/417/Crop

Figura 6.24: Cultivos, roles y sustancias de cada dataset (limitado a los primeros 5)
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Es posible con esta consulta ver los registros de cada dataset en simultaneo. En este
caso se pueden ver de la publicacién de febrero y de la publicada en Julio.

6.5. Escenario III: Consultas entre diferentes datasets

Se utilizard para este escenario los casos practicos de Argentina y Brasil, generados en
las secciones 6.1 y 6.2 respectivamente.

1. Los organismos que publican cada dataset original

1 PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>
2 PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

5 SELECT 7title 7creatorName

6 WHERE {
7 ?source rdf:type <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Ilmro#SourceDocument>.
8 7source dc:title 7title.
9 7source dc:creator 7creator.
10 7creator rdf:label 7creatorName.
11 }
title creatorName
TA_MONOGRAFIA_AGROTOXICO ANVISA
Imrs_julio_2020 SENASA

Figura 6.25: Organismos que generaron los datasets

Esta consulta permite ver de dénde proviene la informacion relativa a los LMR dispo-
nible en el servidor SPARQL. Cémo se puede observar en la figura 6.25, los datasets
fueron originalmente generados por ANVISA y SENASA.

2. Principios activos que se utilizan en Durazno en cada dataset (limitado a
los primeros 10)
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PREFIX rdf: <http://www.w3.orq/1999/02/22-rdf-syntaz-ns#>
PREFIX dc: <http://purl.org/dc/elements/1.1/>

PREFIX schema: <http://schema.org/>

PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>
PREFIX prov: <http://www.w3.org/ns/prov#>

SELECT 7activePrinciple 7lmr 7organizationName

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

WHERE {

7crop schema:sameAs <http://aims. fao.org/aos/agrovoc/c_5638>.

?record lmro:appliesTo 7crop.

?record lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7record lmro:maximumResidue “residue.

?record schema:isPart0f 7publication.
7publication prov:wasDerivedFrom 7source.

7source dc:creator 7organization.

7organization rdf:label 7organizationName.

7“residue lmro:hasValue 7lmr.

}

order by 7activePrinciple
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activePrinciple Imr organizationName
}/lgﬁél/gliuf;:?;;?hbraryOrg/Obo 0.01 SENASA
?gﬁé/]gliug;;%lbrmy'Org/ObO 0.4 SENASA
1/12%1/3?%2;511&%%Org/ObO 0.08 ANVISA
eyl o
}/lgﬁé/]gl}u;;ff brary.ors/obo 0.2 SENASA
it A ANVISA
?gfxé/ﬁ}u;ggf Hbrasy.ore/obo 20.0 ANVISA
}/lgﬁé]/gﬁu;sggg Hbrary.ors/obo 10.0 SENASA
Johnrasog s ANVISA
1/1211-)114 ]/3 Ii??fgf;ollbrary.org /obo 0.5 SENASA

Figura 6.26: Principios activos utilizados en Durazno

Esta consulta SPARQL retorna todos los principios activos que pueden ser utilizados
para duraznos segin ANVISA y SENASA. Es interesante resaltar que al utilizar el
término mds genérico para este cultivo (URI de AGROVOC http://aims.fao.org/
aos/agrovoc/c_5638) no es necesario especificar el nombre en cada idioma (“Du-
razno” en espanol y “Péssego” en portugués). Por esta misma razén, esta consulta
seguird funcionando aun cuando se agreguen mas datasets a futuro, siempre y cuan-
do éstos estén en alguno de los idiomas soportados por AGROVOC (actualmente el
término “Durazno” se encuentra en 24 idiomas).

Es facil de observar en la figura 6.26 que no todas las sustancias estan permitidas por
ambos organismos. Por ejemplo, el elemento “indaziflam” (ChEBI URI http://purl.
obolibrary.org/obo/CHEBI_133237) estd autorizado para su uso en duraznos por
SENASA y no por ANVISA, mientras que el caso contrario ocurre para “proexadiona
célcica” (ChEBI URI http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_137425). También
es posible ver que, si bien algunos principios activos son comunes en ambos datasets,
el valor del LMR puede diferir. Es el caso de “iprodione” (ChEBI URI http://purl.
obolibrary.org/obo/CHEBI_28909), que para ANVISA se permiten hasta 5mg/Kg
mientras que SENASA autoriza hasta 10mg/Kg.

Obtener esta informacién con los documentos originales, si bien no seria imposible,
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puede resultar verdaderamente tedioso. Este tipo de consultas permite ver las ventajas
de las tecnologias de la web seméntica (en este caso los datos en formato RDF y las
consultas SPARQL) para la publicacién de datos normativos frente a las modalidades
tradicionales.

3. Principios activos que se usan en el mismo cultivo en ambos dataset pero
en diferente cantidad

1 PREFIX schema: <http://schema.org/>
2 PREFIX lmro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Ilmro#>

5 SELECT 7activePrinciple 7name

6 WHERE {

7 {

8 7cropAR schema:sameAs 7name.

9 ?recordAR lmro:appliesTo 7cropAR.

10 ?recordAR Imro:activePrinciple 7activePrinciple.
11 ?recordAR schema:isPartOf

12 <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Imro/data/ar/Publication>.
13 ?recordAR lmro:maximumResidue 7maximumResiudeAR.
14 ?maximumResiudeAR 1lmro:hasValue 71mrAR.

15 }

16 FILTER EXISTS

17 {

18 ?cropBR schema:sameAs 7name.

19 ?recordBR lmro:appliesTo 7cropBR.

20 7recordBR lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
21 ?recordBR schema:isPartQOf

22 <http://www.lifia.info.unlp. edu.ar/lmro/data/br/Publication>.
23 ?recordBR lmro:maximumResidue 7maximumResiudeBR.
24 ?maximumResiudeBR lmro:hasValue 71mrBR.

25 FILTER(71mrAR != 71lmrBR)

26 }

27

28}

20 LIMIT 5
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activePrinciple name
http://purl.obolibrary.org/obo http://aims.fao.org/aos/agrovoc
/CHEBI 81833 /c_13551
http://purl.obolibrary.org/obo http://aims.fao.org/aos/agrovoc
JCHEBI_34714 Je541
http://purl.obolibrary.org/obo http://aims.fao.org/aos/agrovoc
/CHEBI 81848 /e 13551
http://purl.obolibrary.org/obo http://aims.fao.org/aos/agrovoc
/CHEBI_35883 /e 14477
http://purl.obolibrary.org/obo http://aims.fao.org/aos/agrovoc
/CHEBI_3009 /c_7805

Figura 6.27: Sustancias con diferente LMR para un mismo cultivo

Esta consulta de SPARQL nos permite ver 5 sustancias habilitadas tanto por AN-
VISA como por SENASA, para el uso en el mismo cultivo, pero en cantidades di-
ferentes. Estas sustancias, que se pueden ver en la figura 6.27, son: “trifloxistrobin”
en papa (0.2mg/Kg en Argentina y 0.02mg/Kg en Brasil), “dimetoato” en manzana
(0.5mg/Kg en Argentina y 2mg/Kg en Brasil), “dimetomorf” (0.1mg/Kg en Argentina
y 0.03mg/Kg en Brasil), “benalaxil” en tomate (0.5mg/Kg en Argentina y 0.1mg/Kg
en Brasil) y “fosfina” en soja (0.0lmg/Kg en Argentina y 0.1mg/Kg en Brasil).

En los datasets generados hay un total de 519 principios activos en esta situacién.

. Principios activos que se usan en el cultivo pera en Argentina pero no en
Brasil (limitado a los primeros 5)
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11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

PREFIX schema: <http://schema.org/>
PREFIX 1mro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT 7activePrinciple
WHERE {
{
7cropAR schema:sameAs <http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_5645>.
?recordAR lmro:appliesTo 7cropAR.
?recordAR lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
?recordAR schema:isPartOf
<http://www. lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/Publication>

}
FILTER NOT EXISTS
{
7cropBR schema:sameAs <http://aims. fao.org/aos/agrovoc/c_5645>.
?recordBR lmro:appliesTo 7cropBR.
?recordBR lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
7recordBR schema:isPartOf
<http://www.lifia.info.unlp. edu.ar/lmro/data/br/Publication>.
}
}
LIMIT 5

activePrinciple
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_52136
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_39346
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_39382
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI 132592
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_39211

Figura 6.28: Sustancias autorizadas para pera en Argentina

Vemos en la figura 6.28 las URIs que representan a los principios activos “glufosi-
nato de amonio”, “esfenvalerato”, “flufenoxuron”, “metilciclopropeno” y “spinosad”,
los cuales son autorizados por SENASA para ser utilizados en la pera (el cual estd
representado por la URI AGROVOC http://aims.fao.org/aos/agrovoc/c_5645)
pero no por ANVISA.

Esta consulta nos permite rapidamente ver para un determinado cultivo qué principios
activos estan autorizados en un pais pero no en el otro. De igual manera, podemos
invertir las subconsultas para obtener el resultado opuesto (los principios permitidos
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10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

en Brasil pero no en Argentina) o eliminar el operador NOT para obtener las sustancias
que ambos paises comparten. De esta manera podemos saber que para este cultivo
en particular, hay un total de 108 sustancias autorizadas para Argentina que no lo
estan para Brasil, 10 sustancias en Brasil no autorizadas en Argentina y 12 principios
activos habilitados en ambos paises.

Obtener esta informacién con los datasets originales es sumamente dificultoso, ya que
requiere analizar ambas fuentes minuciosamente, identificando principios activos en
idiomas diferentes. Este proceso se debe repetir para cada cultivo diferente que el
usuario desee analizar, pudiendo llevar horas sélo para una docena de cultivos. Por
otro lado, con el dataset semantico solo basta con actualizar la URI que identifica el
cultivo deseado en ambas subconsultas para obtener los resultados deseados.

. Principios activos permitidos en Brasil pero no en Argentina (limitado a

los primeros 5)

PREFIX schema: <http://schema.org/>
PREFIX 1lmro: <http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro#>

SELECT distinct 7activePrinciple
WHERE {

}

{
?recordAR lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
?recordAR schema:isPartOf
<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Imro/data/br/Publication>
b
FILTER NOT EXISTS
{
?recordBR lmro:activePrinciple 7activePrinciple.
?recordBR schema:isPartOf
<http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/Imro/data/ar/Publication>.
3

LIMIT 5

activePrinciple
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_38963
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_30473
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI 133997
http://purl.obolibrary.org/obo/CHEBI_39348
http://purl.obolibrary.org/obo/ CHEBI_83060
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Figura 6.29: Sustancias autorizadas s6lo en Brasil

En esta consulta se obtienen las primeras 5 sustancias de aquellas aprobadas por AN-
VISA en Brasil pero que por el contrario no fueron autorizadas en Argentina por parte
del SENASA. Estas sustancias son “hidréoxido de fentina”, “triazofés”, “flupiradifu-
rone”, “etofenprox”, y “Ditiocarbamato”.

En total 70 principios activos se utilizan en Brasil que no estan autorizados en Argen-
tina.
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Capitulo 7

Conclusiones y trabajo futuro

7.1. Conclusiones

A lo largo de este trabajo se obtuvo documentacién que permitié interpretar y comparar
datasets de diferentes organismos (ANVISA y SENASA) y versiones. Dicha documentacién
se encontraba en formatos e idiomas diferentes.

Posteriormente se creé una ontologia, LMR-O, que permite mediante la reutilizacién
de ontologias existentes y vocabularios propios describir el dominio de conocimiento de
la publicacion de datos normativos de LMR. Esta ontologia permite describir de manera
inequivoca datos y relaciones entre los datos que, como hemos visto en su formato original,
pueden resultar ambiguos. Al mismo tiempo, poseer los conceptos que representan a las
entidades del dominio permite eliminar errores de tipeo.

Junto con la ontologia se desarrollé un proceso robusto, reproducible y trazable, y se
brindaron las herramientas que sientan las bases para la transformacién de los datasets
tradicionales a datasets semanticos.

Con los datasets obtenidos nos propusimos demostrar las ventajas que se pueden obtener
utilizando las tecnologias de la web seméantica. La publicaciéon de datos normativos sobre
los residuos de productos fitosanitarios mediante el uso de estas tecnologias propicia la
interoperabilidad ya que la informacion se encuentra en un formato disenado para ser leido
por maquinas. Esto permite que los datos puedan ser consumidos facilmente por agentes
inteligentes. Mediante el uso de ontologias y recursos seménticos se fomenta la colaboracion
entre los distintos actores del dominio, eliminando barreras como el idioma o el soporte en
el que se encuentran los datos. Un investigador en Brasil, sélo necesita hacer la consulta
SPARQL adecuada para obtener el valor de residuo méximo de un producto fitosanitario
para un cultivo en particular, sin la necesidad de conocer el idioma original en que se publicé
esta informacién. De la misma manera podria hacer la misma consulta en su dataset local
para realizar comparaciones de datos, todo esto sin tener que realizar transformacién alguna
para poder ver la informacién.

La informacién de proveniencia en los dataset semanticos brinda confianza sobre el origen
de los datos y permite realizar una trazabilidad a las fuentes originales. A medida que los
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conjuntos de datos crecen con las subsecuentes publicaciones, es posible también seguir la
evolucién en la normativa de los fitosanitarios. Un investigador podria no solo consultar el
valor del LMR para una sustancia actualmente, sino también en un punto especifico en el
tiempo. Actualmente esto no es posible en los datasets analizados.

7.2. Trabajo futuro

A pesar de los resultados obtenidos aun queda mucho camino por recorrer.

Las ontologias elegidas para formar parte de LMR-O modelan un dominio cuyo con-
junto de conocimiento se intersecta con el de la publicacion normativa de datos de LMR.
Sin embargo muchas veces estos conjuntos no son iguales. Un claro ejemplo sucede con
AGROVOC. Este tesauro modela dreas que la FAO considero de interés, incluyendo ali-
mentacion, nutricién, agricultura, pescaderia, forestacién y medio ambiente. A pesar de
esto hay muchos conceptos de la industria alimenticia y agropecuaria que no se encuentran
en el vocabulario. Para mejorar este aspecto, seria interesante ampliar las ontologias de ba-
se de LMR-O, agregando conceptos, sinénimos y traducciones, de manera que éstas vayan
ganando en especificidad respecto al dominio que se pretende representar. Un ejemplo de
esto se llevé a cabo en 5.2 con la ontologia ChEBI. Estas tareas de enriquecimiento de las
ontologias podrian incluso hacerse mediante una interfaz grafica que permita al usuario de-
cidir si para un término no encontrado en la ontologia correspondiente, agregar un sinénimo
o crear un nuevo concepto. Dicha interfaz también podria contribuir en la proveniencia de
la informacién, agregando para cada elemento nuevo, la metainformacién correspondiente,
como quién agrego el término o en qué fecha entre otros.

De la misma manera que se mejoran y se especializan las ontologias que la componen,
serfa un trabajo continuar trabajando sobre LMR-O. Si bien esta primera iteracion fue
suficiente para este trabajo de tesis, esta ontologia puede seguir creciendo para abarcar
mas areas del conocimiento del dominio. Nuevos conceptos como tiempos de carencia o
momentos de aplicacion de fitosanitarios, entre otros, podrian formar parte del vocabulario.

En cuanto a las herramientas también existen limitaciones. En OpenRefine, por cada
registro disponible se crea al menos una entidad semaéntica. Esto genera el inconveniente
de que ciertas entidades que deben ser uinicas no puedan ser creadas utilizando esta fun-
cionalidad. Por ejemplo, el usuario sélo necesita representar una tnica vez al documento
original del que se tomaron los datos (representado por el concepto lmro:SourceDocument),
no tendria sentido que hubiera una representacion de este elemento por cada principio ac-
tivo en el dataset. Por situaciones como esta, en este trabajo se utilizan algoritmos ad hoc
para realizar ciertos operaciones. Sin embargo, como mencionamos en 3.2.1, OpenRefine es
una herramienta de cédigo abierto que podria eventualmente ser mejorada para convertirse
en la herramienta definitiva del pipeline de transformacion a LMR-O.

Finalmente seria interesante a futuro ver crecer el conjunto de datos agregando mas
versiones y més datasets. Un dataset mas rico y variado presentard mas oportunidades
de analisis de datos y podria incluso motivar el uso de los mismos en otras areas del a
informética como la mineria de datos o el business intelligence.
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Apéndice A
Algoritmos de soporte

Este anexo contiene informacién detallada de los scripts que se crearon para dar so-
porte al proceso de transformacion a la ontologia propuesta, LMR-O. Estos algoritmos
podran ser encontrados en el repositorio de la tesina (https://github.com/cfragout/
interoperabilidad-semantica-1lmro).

Todos los algoritmos fueron escritos en Javascript y utilizan NodeJS para correr (pro-
bados en la versién 10.20.1). Antes de ejecutar cada uno de estos algoritmos es necesario
instalar sus dependencias corriendo el siguiente comando:

$ npm install

A.1. ontology-augmenter

A.1.1. Ubicacién

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-1lmro/tree/master/
Algoritmos/ontology-augmenter

A.1.2. Descripcion

Este algoritmo se utilizé para extender ChEBI a fin de realizar pruebas respecto a la
cantidad de alineaciones automaticas que se obtienen con diferentes versiones de la ontologia
mencionada.

El script posee dos entradas, la ontologia original y la lista de elementos que serén inser-
tados en formato JSON. En cada elemento de la lista se especifican sus atributos y contenido,
pudiendo agregar estructuras anidadas. El algoritmo recorre la lista de elementos, agregan-
do los nuevos términos con sus atributos, namespaces, elementos anidados y contenido en
general. Cabe destacar que este algoritmo deberia poder utilizarse para extender cualquier
tipo de archivo en formato RDF.

Se encuentra en el repositorio el archivo ejemplos/nuevos_aptitud_principios-activos-ar-br
que puede ser utilizado como entrada de este algoritmo asi como también una versién re-
ducida de ChEBI utilizada para realizar pruebas rapidas.
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A.1.3. Ejecucién y parametros

$ node --max-old-space-size=9216 index -t chebi.owl -i principios-activos.json
-n "www.lifia.info.unlp.edu.ar/data/lmro/"

= -t: archivo que contiene la ontologia.

= -i: el archivo GREL de OpenRefine con los conceptos que se van a agregar a la onto-
logia.

= -0: el nombre del archivo de salida.

= -n: URI que se utilizard como namespace en los nuevos conceptos.

A.2. chebi-synonyms

A.2.1. Ubicacién

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-1lmro/tree/master/
Algoritmos/chebi-synonyms

A.2.2. Descripcion

Este algoritmo itera sobre cada elemento del archivo GREL de entrada. Este archivo,
obtenido de OpenRefine, posee las alineaciones manuales que se hicieron en el dataset. El
objetivo de este script es que esas alineaciones sean agregadas a la ontologia para que luego
OpenRefine, en subsecuentes reconciliaciones de nuevos datasets, encuentre automatica-
mente los conceptos correctos. Por ejemplo, en ChEBI alinearemos manualmente el término
“herbicida” con el concepto “herbicide”. Una vez ejecutado el algoritmo, tendremos nues-
tra versiéon extendida de ChEBI, la cual utilizaremos como servicio de reconciliaciéon en
OpenRefine y donde automaéaticamente se alineard la cadena “herbicida” con el concepto
correcto.

Se encuentra en el repositorio el archivo ejemplos/aptitud_principio-activo-ar.
json que puede ser utilizado como entrada de este algoritmo asi como también una versién
reducida de ChEBI utilizada para realizar pruebas rapidas.

A.2.3. Ejecucién y parametros
$ node index -t chebi.owl -i aptitud_principio-activo.json
= -t: archivo que contiene la ontologia.

= -i: el archivo GREL de OpenRefine con los sinénimos que se van a agregar a la onto-
logia.

= -0: el nombre del archivo de salida.
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A.3. lmro-corrections

A.3.1. Ubicacién

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-lmro/tree/master/
Algoritmos/lmro-corrections

A.3.2. Descripcion

La funcién principal de este algoritmo es resolver aquellos puntos para los que no fun-
ciona correctamente o no es suficiente la exportacién a RDF de OpenRefine. Este sencillo
script recorre cada uno de los registros Imro:Record exportados y realiza las tres operaciones
siguientes:

1. Agregar concepto Imro:Any para el rol

Si el registro no posee no posee rol, entonces se asume que puede el principio activo
puede cumplir cualquier rol.

2. Resolver valor del LMR

Si el registro no posee un valor valido (es decir, numérico) para el LMR, entonces
se asume que el principio activo estd exento. Esto se representa mediante el concep-
to lmro:Exempt. En caso contrario, si el valor es valido, se crea un concepto lm-
ro:ResidueValue con el valor numérico y la unidad de medida (por ejemplo mg/Kg o
partes por millén).

3. Resolver valor del cultivo

Si el registro no posee un valor para la propiedad lmro:appliesTo, entonces se asume
que el principio activo es valido para cualquier cultivo. Esto se representa mediante
el concepto Imro:Any. Por otro lado, si lmro:appliesTo posee un valor, este puede ser
una URI, identificando un label de AGROVOC, o una cadena de caracteres indicando
que el cultivo no se pudo alinear con la ontologia. Para el primer caso, se buscara el
concepto méas amplio (denominado broader) en AGROVOC y se lo utilizard en lugar
del label original. Si el valor es una cadena de caracteres, la propiedad se mantendra
sin cambios.

Se encuentra en el repositorio el archivo ejemplos/dataset-ar. json que puede ser uti-
lizado como entrada de este algoritmo asi como también una versién reducida de AGROVOC
utilizada para realizar pruebas rapidas.

A.3.3. Ejecucién y parametros

$ node --max-old-space-size=9216 index -a agrovoc.rdf -i dataset-ar.rdf -n
http://www.lifia.info.unlp.edu.ar/lmro/data/ar/
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-a: archivo de AGROVOC que se utilizara para obtener informacién de cultivos.

-u: URI de la unidad de medida que se utilizara en el dataset.

-n: namespace que se utilizard en el dataset.

-i: el archivo RDF que contiene el dataset.

-0: el nombre del archivo de salida.

A.4. Imro-provenance

A.4.1. Ubicacién

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-1lmro/tree/master/
Algoritmos/lmro-provenance

A.4.2. Descripcion

El algoritmo de generacién de entidades de proveniencia para LMR-O utiliza como
entrada el dataset semantico generado por el script “lmro-corrections” y un pequeno archivo
en formato JSON con informacion adicional. Esta informacion consiste en:

= namespace: URI que se utilizard como namespace en las entidades de provenance.

= sourceDocument: objeto con informacién de provenance para el documento fuente que
se utiliz6é para generar el dataset.
e date: fecha de publicacién o creacién del archivo.
e format: formato del archivo (por ejemplo xIsx o csv).
e language: idioma del archivo.
e description: breve descripcion del archivo.
e title: titulo original del archivo.

e identifier: hash que identifica el archivo. También se puede utilizar para deter-
minar si el archivo original fue modificado.

e createdBy: informacion del creador o publicador del archivo original.

o name: nombre del organismo que publica el archivo original (por ejemplo
SENASA o ANVISA).

o uri: URI que puede utilizarse para identificar univocamente a la institucién.
Puede utilizarse, por ejemplo, una URI de wikidata.

= publisher: informacién del creador del dataset semantico.
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e name: Nombre del organismo que se encuentra creando el dataset semantico (por
ejemplo Universidad NAcional de La Plata).

e uri: URI que puede utilizarse para identificar univocamente a la institucién. Pue-
de utilizarse, por ejemplo, una URI de wikidata.

Se encuentra en el repositorio el archivo ejemplos/provenance-ar. json que puede ser
utilizado como entrada de este algoritmo asi como también un dataset obtenido luego de
ejecutar el algoritmo “lmro-corrections”.

A.4.3. Ejecucién y parametros

$ node --max-old-space-size=9216 index -p provenance.json -i dataset.rdf -o
dataset-with-provenance.rdf

= -p: el archivo con la informacion de provenance.
» -i: el archivo RDF que contiene el dataset.

= -0: el nombre del archivo de salida.
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Apéndice B
Documentos adicionales

Se adjunta en el repositorio de esta tesina el archivo OWL con la definicién de la ontologia
LMR-O creada en Protégé, asi como los documentos originales utilizados para cada uno de
los casos de practicos descriptos en el capitulo 5. Ademas estan disponibles los archivos
GREL exportados de OpenRefine con las secuencias de pasos realizadas para formatear y
alinear los datasets.

B.1. LMR-O

El archivo LMR-O.owl, que se encuentra ubicado en https://github.com/cfragout/
interoperabilidad-semantica-lmro/blob/master/LMR-0/LMR-0.owl, contiene la espe-
cificacion de la ontologia LMR-O. La ontologia posee las siguientes anotaciones:

» schema:name: LMR-O

= schema:description: LMR-O es una ontologia que busca modelar el dominio de la pu-
blicacién de los limites mpaximos de residuos (o LMR) de fitosanitarios en alimentos.

= schema:creator: Carlos Francisco Ragout
= schema:contributor: Alejandro Fernandez, Diego Torres, Carlos Pintor
= schema:dateCreated: 2020-12-13

» schema:schemaVersion: 1.0.0

B.2. Documentos relativos al caso practico I

B.2.1. Ubicacion

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-1lmro/tree/master/
Caso%20Practico’%201%20-%20Argentina

86



B.2.2. Descripcién

B.3.

1. formateo-ar. json: archivo GREL con los pasos realizados para formatear el da-
taset de Argentina.

2.alineacion-ar. json: archivo GREL con los pasos realizados para alienar el dataset
de Argentina.

3. esqueleto-rdf-ar. json: archivo GREL con la plantilla utilizada por la extensién
RDF de OpenRefine para exportar el dataset.

4. provenance-ar. json: archivo JSON con la informacién de proveniencia que se
utilizé como entrada en el algoritmo “lmro-provenance”.

dataset-LMR-0-ar-with-provenance.rdf: archivo RDF con el resultado final de
aplicar el pipeline de transformacién de datos.

Imrs_julio_2020.x1sx: archivo original publicado por el SENASA en su sitio web
oficial. Posee la informacién normativa respecto a los LMR del mes de Julio de 2020.

ChEBI/nuevos_aptitud_principios-activos-ar-br. json: archivo JSON que se uti-
liz6 como entrada para el script “chebi-augmenter”. Contiene los conceptos nuevos que
se agregaron en la ontologia ChEBI.

ChEBI/aptitud_principio-activo-ar. json: archivo GREL que se utilizé como en-
trada para el script “chebi-synonyms”. Contiene las asociaciones manuales hechas en
OpenRefine y se utiliza para extender la ontologia ChEBI.

Documentos relativos al caso practico II

B.3.1. Ubicacion

https://github.com/cfragout/interoperabilidad-semantica-1lmro/tree/master/
Caso%20Practico’20I1%20-%20Brasil

B.3.2. Descripcién

1. formateo-br. json: archivo GREL con los pasos realizados para formatear el da-
taset de Brasil.

2.alineacion-br. json: archivo GREL con los pasos realizados para alienar el dataset
de Brasil.

3. esqueleto-rdf-br. json: archivo GREL con la plantilla utilizada por la extensién
RDF de OpenRefine para exportar el dataset.
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4. provenance-br. json: archivo JSON con la informacién de proveniencia que se
utilizé como entrada en el algoritmo “lmro-provenance”.

dataset-LMR-0-br-with-provenance.rdf: archivo RDF con el resultado final de
aplicar el pipeline de transformacién de datos.

TA_MONOGRAFIA_AGROTOXICO.csv: archivo original exportado del sitio oficial de AN-
VISA. Posee la informacién normativa respecto a los LMR de Brasil hasta el mes de
Noviembre de 2020.

ChEBI/nuevos_aptitud_principios-activos-ar-br. json: archivo JSON que se uti-
liz6é como entrada para el script “chebi-augmenter”. Contiene los conceptos nuevos que
se agregaron en la ontologia ChEBI.

ChEBI/principio-activo-br. json: archivo GREL que se utiliz6 como entrada para
el script “chebi-synonyms”. Contiene las asociaciones manuales hechas en OpenRefine
y se utiliza para extender la ontologia ChEBI.
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