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Abstract

Scientific Data Repositories are being made available each time more often, in a search
for more transparency for scientific research and its results, making, in this way, possible
to validate, reproduce and reuse the data in other studies. In this work, we present the on-
going research, part of a master dissertation, being developed at IPEN-CNEN/SP, seeking
to build a semantic repository for Neutron Activation Analysis research data. The study
began with the ontology construction and some of the preliminar results of this phase are
presented.

Resumo

Repositorios de Dados Cientificos estdo sendo disponibilizados cada vez com mais fre-
quéncia, buscando dar maior transparéncia as pesquisas e resultados obtidos, que po-
dem, assim ser validados, reproduzidos e terem seus dados utilizados em outros trabal-
hos. Neste artigo apresentamos o estudo em andamento que faz parte de uma disser-
tacdo de mestrado que estd sendo realizado no IPEN-CNEN/SP para a construgdo de um
repositorio semdntico de dados de pesquisas cientificas da drea de Andlise por Ativacdo
Neutronica. Iniciamos os estudos pela construgdo da Ontologia, e apresentamos algumas
das atividades relacionadas a esta construgdo.

1.1. Introducao

Um dos pilares da ciéncia é a possibilidade de reproducdo dos resultados de pesquisas
cientificas por pesquisadores independentes, tornando possivel a valida¢do dos métodos,
dos resultados e suas conclusdes.

A disponibilizacdo dos dados subjacentes aos artigos cientificos publicados, tem
sido colocada como exigéncia por algumas revistas inovadoras no meio cientifico [4]. En-
tretanto esta disponibilizacdo precisa vir acompanhada de conhecimento sobre a origem
dos dados; igualmente importante € saber como tais dados foram produzidos, de modo
que € necessdrio associar aos dados, os métodos, algoritmos ou demais técnicas empre-
gadas em sua obtenc¢do bem como nas andlises que culminaram na publicacdo a qual estdo
associados.

O entendimento da semantica dos dados publicados €, portanto, um dos pontos
fundamentais para garantir a reusabilidade destes, e esta necessidade se torna ainda mais
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urgente nesta era do Big Data, sendo uma condi¢@o necessdria para a reutilizacao eficiente
dos dados publicados.

Para fazer frente a este novo cendrio, um conjunto complexo e amplo de con-
hecimentos, sistemas, métodos e tecnologias estdo envolvidos. Modelos matematicos,
repositorios digitais e gerenciamento de dados, novos hardwares, softwares, protocolos,
ferramentas e servicos, sao alguns dos itens necessarios para se atender as demandas deste
novo paradigma da ciéncia [3].

Recentemente, varios repositorios de dados de propdsito geral t€ém surgido, alguns
de escala institucional outros de escala global [5]. Um problema, entretanto, tem afetado
estes repositorios: a nao utilizacdo de padrdes de formato de dados ou para a descricao
destes dados. Como resultado, presencia-se uma mudancga no ecossistema de dados, que
passou de um sistema centralizado para um sistema diversificado, nio integrado, que
aumenta o problema de descoberta e reutilizacdo de dados tanto para humanos como para
sistemas computacionais.

Por conta destes problemas existentes nos repositorios tradicionais, as tecnolo-
gias semanticas estdo ganhando cada vez mais espaco em dreas da e-Science tais como
fisica solar-terrestre, ecologia, ciéncias maritimas e dos oceanos, saude e ciéncias da vida,
entre tantas outras. Cada vez mais sao utilizados metodologias, ferramentas e outros com-
ponentes baseados em semantica (ontologias); a modelagem de conhecimento, a verifi-
cacdo de hipdteses baseada em l6gica, a integracido de dados semanticos, composicao de
aplicacdes e descoberta de conhecimento e andlises de dados integrados para diferentes
dominios de conhecimentos sdo atividades cada vez mais presentes nestes contextos [1].

Apresentamos neste artigo o trabalho em andamento da constru¢@o de um repositorio
semantico para os dados de Andlise por Ativacdo Neutronica (AAN), obtidos no Centro
do Reator de Pesquisas (CRPq), do IPEN-CNEN/SP. A constru¢ao de tal repositério visa
permitir que se possa organizar, classificar, selecionar, compartilhar e disponibilizar o
acesso ao crescente volume de dados gerados pelas pesquisas do CRPq, afim de propor-
cionar que os resultados destas pesquisas possam ser reutilizados, reproduzidos, validados
por pesquisadores independentes, tornando possivel ndo s6 a validagdo dos métodos, re-
sultados e conclusdes, mas também o avango de dreas diversas que podem se beneficiar
de tais dados.

1.2. Analise Por Ativacio Com Neutrons (AAN)

O principo da anélise por ativacdo com néutrons € a interacdo de um dado material com
néutrons, que induz uma reagdo nuclear em um dtomo de um elemento alvo. O produto
da reacdo é detectado e quantificado por um féton pronto ou emissdo de uma particula
ou, mais comumente, por suas propriedades de decaimento. Para a AAN, vdrias reacoes
nucleares sdo possiveis dependendo do nicleo alvo e da energia do néutron.

No Laboratério de Ativagdo Neutronica do CRPq, o método AAN empregado
corriqueiramente é¢ o método comparativo, no qual a amostra desconhecida tem sua massa
determinada e € irradiada simultaneamente com um padrdo (material de concentragdo
conhecida do elemento a ser determinado), e apés um determinado periodo de tempo, a
intensidade e energia de picos de raios gamas da amostra sdo medidos. A comparacio
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entre as atividades especificas induzidas nos padrdes e amostras desconhecidas é a base
para o calculo da concentracdo do elemento na amostra.

Durante um experimento de AAN muitos dados sdo gerados, como mostrado na

figura 1.1.
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Figure 1.1. Dados gerados do processo de AAN

Este grande volume de dados gerado pelos laboratérios de Andlise por Ativacao
com Néutrons (AAN), resultou na iniciativa de criar um repositério semantico de dados
oriundos da AAN.

Este repositorio de dados, munido de capacidade semantica, integra-se a uma pro-
posta maior, que € a infraestrutura de e-Science do IPEN, que tem, dentre outros, os
seguintes componentes:

i. Repositério semantico de dados;
ii. Softwares de andlise de dados;

iii. Mecanismos de Governanca de Dados, incluindo anotagdo, curadoria e provenién-

cia para os dados de pesquisa, de modo a garantir sua confiabilidade; e

iv. Mecanismos de Seguranca da Informacao.

Ontologia

Inumeras defini¢des a cerca do termo ontologia t€ém surgido; afim de ilustrar o conceito
empregado neste trabalho, podemos utilizar a definicdo dada por Gruber [2], para quem
uma 4rea de conhecimento formalmente representada baseia-se numa conceitualizagio,
isto é, os objetos, conceitos e outras entidades que se supde existir em alguma érea de
interesse e as relagdes que manté€m entre eles.

Neste sentido, a conceitualizagdo € uma visdo abstrata e simplificada do mundo
que se deseja representar de forma explicita ou implicita. Ela € independente do tipo
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Table 1.1. Alguns dos termos da Ontologia para os dados de AAN

Termo Descri¢ao

Tempo de irradiacao Periodo de tempo que
a amostra fica sendo
irradiada no reator
Posicdo de irradiacdo | Local onde a amostra
¢ irradiada no reator
Caracteristica da | Esta relacionado com
posicdo de irradiagdo | a intensidade do fluxo
de néutrons térmicos e
rapidos.

Limite de deteccao Atividade minima
necessdria para se
determinar a concen-
tracdo de elemento.
Posi¢do de contagem | Local onde a amostra
€ posicionada no sis-
tema de aquisicao.

de linguagem, o que facilita a interpretacdo por parte dos especialistas sobre o modelo
proposto. Assim temos a seguinte defini¢io:

"Ontologia € a especificacdo formal explicita de uma conceitualizagdo com-
partilhada"

O termo “explicita” diz respeito aos elementos e suas restricdes, enquanto “con-
ceitualizacdo” trata de um modelo abstrato de uma area de conhecimento; o termo “com-
partilhada” implica um conhecimento consensual. Esta definicdo permite concluir que
podemos fazer uso das ontologias para manipular, compartilhar e processar informagdes
de modo preciso.

No processo de construg@o da ontologia, os principais termos e conceitos da drea
de Anélise por Ativagdo Neutronica sdo compilados e avaliados, tendo os seus signifi-
cados escrutinados por especialistas, visando garantir a precisdo de sua definicdo. A
tabela 1.1 apresenta alguns destes termos da ontologia em construg¢ao.

1.3. Metodologia

A metodologia adotada para a realizacao deste estudo, que € a constru¢do de um repositorio
semantico de dados de pesquisa de AAN, foi divida em duas etapas:

1. Construcao da Ontologia de descri¢iao dos dados de AAN;

2. Construcao do protétipo do repositério semantico.

A etapa 1, Construcdo da Ontologia estd em desenvolvimento, para a qual ja
foram realizadas algumas atividades, tais como: levantamento bibliogréifico de variadas
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dissertacdes e teses produzidas pelos discentes do Laboratério de Andlise por Ativagao
Neutronica, a fim de realizar o primeiro levantamento dos termos e conceitos de AAN.
Em seguida, foi construida uma tabela contendo a identifica¢do, contextualizacdo e de-
scricdo dos termos com base na literatura para o presente estudo, conforme mostrado na
Tabela 1.1; a mesma foi averiguada por alguns pesquisadores da area de Andlise por Ati-
vacdo Neutronica, de modo que os termos relevantes tivessem sua descri¢do refinada e
validada.

Na etapa 2, de Construcdo do Repositorio, estdo sendo desenvolvidas as seguintes
atividades: o estudo da arquitetura do sistema de armazenamento (repositorio) e a in-
tegracdo da camada semantica, ambas em fase inicial, ndo apresentando, desta forma,
resultados expressivos até o momento. E importante ressaltar que as etapas mencionadas
acima ndo sdo excludentes, dessa forma estdao sendo executadas simultaneamente.

1.4. Discussoes

A constru¢do de um repositério semantico de dados se faz cada vez mais premente diante
das grandes quantidades de dados, bem como a necessidade de utilizagdo, de maneira
mais eficaz, de tais dados em outras dreas de pesquisas.

A camada semantica demanda a constru¢ao de uma Ontologia para a descri¢ao
destes dados, o que estd sendo feito de modo criterioso neste trabalho; espera-se que
nos proximos meses a Ontologia, seja finalizada, bem como a arquitetura do sistema de
armazenamento (repositorio semantico); finalizadas estas atividades, espera-se dar inicio
a construgdo do sistema, empregando-se as metodologias dgeis de construcio de software.

A criagdo deste repositdrio semantico evidencia o esforco do IPEN em disponibi-
lizar um repositorio de dados que permita a utilizacdo completa dos dados de pesquisas,
primeiramente os dados de AAN e, porteriormente, as outras dreas de pesquisa do IPEN.
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