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Abstract
随着数据和知识的迅速扩展，采用系统方法生成本体变得至关重要。由于每天的数据量增加和内容频繁变化，对存
储和检索用于创建知识图谱的信息的数据库的需求变得更加紧迫。先前建立的知识获取与表示方法（KNARM）概
述了一种系统的解决这些挑战并创建知识图谱的方法。然而，遵循这种方法突显了无缝集成 Neo4j数据库与Web本
体语言（OWL）的现有挑战。之前尝试将数据从 Neo4j整合到本体中已经被讨论过，但这些方法通常需要理解描述
逻辑（DL）语法，这可能对许多用户来说并不熟悉。因此，需要一种更易于使用的方法来填补这一空白。本文提出
了一种用户友好的方法，利用 Python及其 rdflib库支持本体开发。我们通过整合来自美国食品药品监督管理局不良
事件报告系统（FAERS）数据库的数据创建的 Neo4j数据库展示了我们的新方法。使用此数据集，我们开发了一个
Python脚本，该脚本能够自动生成所需类及其公理，从而促进更顺畅的集成过程。这种方法为快速增长的药物不良
反应数据集生成本体提供了实际解决方案，支持改进药物安全性监测和公共卫生决策。
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1. 介绍
在数字时代，数据的空前增长既给知识管理带来了巨大的挑战，也为发现提供了深刻的机
会。随着各种领域中的数据迅速积累，组织、搜索和有效管理这些数据的需求比以往任何时
候都更加紧迫。本体论是语义网的基础，在结构化数据方面至关重要，从而增强检索能力并
促进知识发现。然而，数据的增长和变化速度要求有创新的解决方案来创建本体论以跟上这
一节奏，而传统上这项任务一直受到复杂技术障碍 [6], [7], [8]的阻碍。
传统本体开发通常需要深入理解形式逻辑，如Web本体语言（OWL），这对于没有描述

逻辑（DL）语法专门培训的人来说可能是一个重大障碍 [4], [5]. 尽管知识获取与表示方法论
（KNARM）[1]提供了一种系统的方法来构建知识图谱，但其与现代 NoSQL数据库如 Neo4j
的集成显示出显著差距，尤其是在将这些数据库与基于 OWL的语义框架对齐方面。Neo4j
在管理复杂数据关系方面的功能强大，但由于这些集成挑战，在语义网项目中被利用不足。
这一差距在高风险公共卫生数据的背景下尤为关键，例如美国食品药品监督管理局的

药品不良事件报告系统（FAERS）[2]和疫苗不良事件报告系统（VAERS）[3]中的数据。这些
数据集至关重要，因为 FAERS数据集包含了药物使用过程中报告的不良反应信息，而 VAERS
数据集则包含了患者接种疫苗后报告的症状信息。这些数据集为生成假设和指导公共卫生
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决策提供了丰富的资源。高效地将这些数据整合到语义框架中可能会改变研究人员和政策制
定者访问医疗保健数据的方式以及推断新见解的能力，从而增强应对公共卫生挑战的反应。
为了解决这些问题，本文提出了一种使用 Python和 rdflib库来简化Neo4j数据库与OWL

本体之间连接的用户友好方法。我们的方法不仅自动化了从 Neo4j数据结构生成类和公理的
过程，还使本体数据对更广泛的用户群体更加易于访问。通过将此方法应用于 FAERS数据
集作为用例，我们展示了该方法如何支持动态本体重构，这对于适应快速变化的数据环境至
关重要。我们方法的增强可访问性和实用性允许从复杂数据集中生成可行假设，从而扩展公
共卫生研究和政策制定的能力。

2. 方法论
为了进一步自动化知识获取与表示方法（KNARM）[1]，实现了三项任务。首先，对美国食品
药品监督管理局的药品不良事件报告系统（FAERS）和疫苗不良事件报告系统（VAERS）中
的不良事件数据进行了建模。其次，开发了一个图数据库，以高效存储并查询从 FAERS数
据库中提取的嵌套、互连的数据。第三，构建了一个 OWL本体来表示这些数据集中嵌入的
语义关系。该数据集提出了特定的挑战，将在以下子章节中进行讨论。

Figure 1: 半自动化本体构建工作流概述。原始不良事件数据从美国食品药品监督管理局不良事件报告系统
（FAERS）以可扩展标记语言（XML）格式导出，然后进行预处理并转换为 JavaScript对象表示法（JSON）。
结构化的 JSON数据使用 Cypher查询加载到 Neo4j图数据库中。本体模式生成（类和关系）使用 RDFLib
（Python的资源描述框架库）完成，并将生成的本体序列化为Web本体语言（OWL）格式。

除了处理 FAERS数据外，VAERS数据集 [3]也被纳入 Neo4j数据库中以用于可视化目
的。VAERS数据每年以 CSV格式分发，每个年度包含三个文件：VAERS数据文件（包含患
者 ID）、症状文件（列出报告的症状）和疫苗文件（记录接种的疫苗）。每个 VAERS ID对应
一个唯一的患者记录。实施了 Cypher查询来摄取这些 CSV文件，并将它们转换为 Neo4j数
据库中的节点和关系。生成的图结构如图 2所示。这种建模方法与后续章节中描述的 FAERS
数据集成非常相似。



2.1. 建模数据和创建数据库
KNARM方法及其各个步骤在先前的工作中已详细描述 [1]。本研究重点关注通过提出的流
程进一步增强的 KNARM 步骤，具体为：元数据创建与建模、数据库形成和半自动本体构
建。本节描述了对元数据创建与建模和数据库形成步骤所做的修改，如整体工作流图（图
??）所示。

2.1.1. 来自 FAERS的数据收集

美国食品和药物管理局（FDA）维护着一个药品不良事件报告系统（FAERS），这是一个用于
收集和分享与商业可用药物使用相关的不良事件的数据库。该数据库包含从 2004年开始的
季度报告。每份报告包括患者报告的不良事件，以及所用药物的信息。该数据集提供了大量
支持假设生成的信息，特别是在识别与不良事件相关的药物组合方面，这些通常由于个别临
床测试和分析的成本和复杂性而研究不足。本研究获得了 FAERS数据库中的季度数据 [2]。
获取的数据以 XML格式提供，包含关于不良事件的详尽细节，包括含有药物标识、患者人
口统计信息以及报告反应的安全报告。
在数据处理之前，对数据库结构进行了全面审查，以记录所有可用字段并熟悉数据集模

式。多个字段使用了映射到标准化词汇术语的数字代码；例如，患者年龄组用 1至 6的值编
码，代表：1=新生儿，2=婴儿，3=儿童，4=青少年，5=成人，和 6=老年人。
所有包含此类映射的相关字段均已识别并记录，以确保在后续的数据转换和分析阶段

能够准确解读。基于此次评审，设计了一个初步数据模型来定义 Neo4j图结构，具体说明了
节点和关系如何在数据导入图数据库过程中被创建。

2.1.2. 数据转换

鉴于 FAERS数据库中的 XML数据具有结构化但嵌套的特性。这些 XML数据展现了一种高
度嵌套的层次结构。每个安全报告元素包含多个子元素，描述了患者的人口统计信息、药物
使用情况和相关的不良事件。此外，子元素通常还包含额外的嵌套子元素。例如，在每个安
全报告中，一个患者元素包括进一步的子元素如药物和反应，每个都包含了它们各自的属性
和嵌套数据。由于这种复杂性，直接转换成扁平表格格式（例如 CSV）带来了显著挑战。将
数据展平为行的风险在于引入了数据重复，并且损失了关系上下文，这会损害后续图数据库
中的数据完整性。
为了保留嵌套关系并最小化数据丢失，XML数据首先被转换为 JSON格式。此方法之

所以被选中，是因为 JSON具有直接表示嵌套层次结构的内在能力，从而简化了后续处理步
骤，并避免了使用 CSV等平面格式时出现的复杂问题。
在数据检查过程中，观察到各个安全性报告之间存在不一致。某些报告包含了完整的信

息，包括患者详情、给药情况和报告的不良事件，而其他报告则缺少这些关键要素中的部分
信息。特别是药物名称或不良事件术语的缺失限制了此类报告对下游分析的实用性，尤其是
在识别可能与药物组合相关的不良事件模式时。因此，缺乏药物或不良事件信息的安全性报
告被排除在进一步处理之外。
一个 Python脚本被开发用于自动化数据清理和过滤。该脚本系统地移除了不必要的元

素，并排除了缺少药物或不良事件标识的安全报告。经过过滤的数据集仍然以 XML格式存
在，然后使用基于 Python的解析器将其转换为 JSON，以便支持后续的数据库摄入和本体开
发阶段。
来自 VAERS数据集的结果图形结构示例如图 2所示。



Figure 2: 网络图展示了两个患者节点（由唯一 ID标识）在 VAERS数据集中共享共同症状。

2.1.3. Neo4j数据库生成

JSON格式的数据集被导入到Neo4j图数据库中。在数据加载之前，安装了Awesome Procedures
On Cypher (APOC)库以扩展数据库的功能，包括处理 JSON文件的函数。导入过程使用了
apoc.load.json函数，该函数直接从指定的项目目录读取 JSON文件。
数据导入通过几个结构化的步骤进行：

• 展开数据：使用展开函数迭代从 JSON文件中提取的安全报告数组中的每个元素。
• 节点创建和匹配：利用合并函数基于唯一标识符创建新节点或匹配现有节点。对于每
个安全报告，建立了一个对应的安全报告节点，并使用集合命令填充属性。

• 连接节点：节点之间的关系已建立于安全报告和患者之间。每个患者通过纳入关系链
接到相关药物，并通过有经验的关系链接到报告的不良事件。

• 属性设置和关系构建：额外的属性被分配给节点，并使用对每个循环迭代构建关系，
以处理每个安全报告中包含的药物和不良事件列表。

2.2. 创建一个 OWL文件
作为半自动本体构建步骤的一部分，构建了一个本体来正式表示在 FAERS数据集中记录的
不良事件，重点关注可能与报告结果相关的药物组合。由于完整数据集规模庞大，选择了一
个具有代表性的子集用于创建本体，以确保高效处理并允许仔细建模相关实体和关系。Neo4j
数据库模式经过精心设计，以符合预期的本体结构，在填充本体阶段可以无缝提取实体和
关系。



本体生成是使用基于 rdf 库库 [9]的定制 Python应用程序进行的。该过程通过 Python
官方 Neo4j驱动程序建立与 Neo4j图数据库的连接来启动，从而能够执行有针对性的 Cypher
查询。这些查询旨在提取四个主要概念类别的基本实体和关系：安全报告、患者、药物和不
良事件。提取的数据包括安全报告标识符、患者信息、管理的药物、报告的副作用以及每种
药物中包含的相应活性物质。返回的数据被构建为便于高效转换为资源描述框架 (RDF)格式
[8]，适用于本体构建。
本体初始化涉及使用 rdflib 中的图形 () 函数实例化 RDF图对象。定义了一个专用命

名空间，以系统地组织统一资源标识符 (URI)，确保本体组件的一致性、唯一性和可检索性。
该命名空间作为组织所有本体元素（包括类、属性和实例）的基础框架。
本体论模式由四个核心实体的正式类组成：安全报告、患者、药物和不良事件。每个类

都通过形式为（主体, RDF.type, RDFS.Class）的三元组在 RDF图中声明，其中每个主题都
被分配了一个来自命名空间的唯一 URI。这些 RDF声明正式定义了本体论的类层次结构，使
得能够对所表示的数据进行语义推理。
为了捕获实体之间的关系，定义了包括有病人、采取了、已报告和是_部分引起的对象

属性。这些属性被声明为 OWL. 对象属性实例，而含有活性物质则被建模为 OWL. 数据类型
属性以表示诸如药物中的活性物质等字面数据值。所有属性都在命名空间内分配了唯一的
URI，并通过 g.add()操作被纳入 RDF图。
为了确保本体内的逻辑一致性，明确指定了每个属性的域和范围限制。例如，属性有患

者被限定其域为安全报告，范围为患者，通过形式如 (属性, RDFS 域, 类) 和 (属性, RDFS.
范围, 类) 的三元组进行形式化。这些约束允许定义明确的语义关系，适用于推理和推断
任务。
遵循模式定义，RDF图通过从 Neo4j数据库中检索的个体实体实例进行了填充。对于每

个唯一的安全报告、患者、药物和不良事件出现，创建了一个实例并通过 RDF类型语句将其
链接到其类。每个实例通过分配的 URI唯一标识。在适用的情况下引入了子类关系，使用
RDFS.subClassOf语句来捕捉数据中存在的层级结构或专业化分组。
为了进一步强化语义完整性和复杂领域约束，应用了 OWL约束。这些使用空白节点作

为匿名类表达式进行建模。每个空白节点都被声明为与特定属性通过 OWL 上的属性相关联
的 OWL.限制。然后使用 OWL.allValuesFrom或 OWL.someValuesFrom应用值约束，以指定每
个属性的可接受目标类。这些限制允许对更为细微的领域语义进行建模，特别是对于捕获药
物与不良事件之间因果关系的是_部分导致等属性。
模式构建、实例填充和限制建模完成后，使用 g.serialize() 函数将 RDF图序列化为

OWL文件。生成的本体文件以./owl 格式保存，可以使用 Protégé本体编辑器 [10]进行检
查、验证和可视化。这种半自动方法大大简化了本体开发，并实现了对复杂医疗数据的形式
语义表示。

3. 结论与未来工作
本研究建立了一个半自动的本体生成框架，整合了来自食品药品监督管理局不良事件报告
系统（FAERS）和疫苗不良事件报告系统（VAERS）的数据，使用 Neo4j进行基于图的数据
存储，并结合Web本体语言（OWL）进行语义建模，通过 Pythonrdflib库实现。
所提出的方法解决了将大规模动态演变的公共卫生数据集纳入正式语义框架的关键挑

战。通过自动化数据采集、转换和本体生成，该系统提高了知识图谱构建的效率和可重复
性，同时保持了语义丰富性。这使得下游应用如假设开发、风险信号检测以及药物安全性数
据分析的综合分析成为可能。
通过简化本体论开发，所提出的系统促进了公共健康研究人员和监管机构对复杂生物

医学数据集的更广泛访问。例如，该本体论可以支持关于由多药物相互作用引起的新兴不良



药物事件的假设生成，或协助识别特定不良反应风险更高的患者亚组。这些能力有可能加速
药物警戒工作，改善公共卫生响应，并最终支持患者安全。
未来的工作将集中在进一步自动化本体生成管道上，以增强可扩展性并减少人工干预。

计划改进包括从 Neo4j数据直接生成本体类，并实现 OWL本体与 Neo4j数据库之间的双向
转换。这些功能将扩大该方法的应用范围，使其适用于需要快速、准确语义建模的知识工程
和决策支持的各种领域。
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A. 在线资源
源代码可在以下 github链接中获取

• https://github.com/koncordantlab/Neo4jToOWL.git
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