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1 Einflhrung

1.1 Zielsetzung des Praktikums in UBA

Im Rahmen meines Praktikums am Umweltbundesamt (UBA) in Dessau-Rof3lau
wurde untersucht, ob ein NoSQL —Datenbanksystem® als Alternative zur relationalen
Datenspeicherung des gemeinsamen Stoffdatenpools von Bund und Landern
(GSBL) in Frage kommt. Als ein alternatives Datenbanksystem wurde die
weitverbreitete NoSQL?-Datenbank MongoDB vorgeschlagen. Die zu beantwortende
Fragestellung fir meine Praktikumsaufgabe lautete: ob man grundsatzlich die Daten
des GSBL in MongoDB uiberfiihren kann, welche Méglichkeiten der webbasierten®
Anzeige existieren, wie performant die Suche nach Daten funktioniert und welche
Probleme dabei entstehen kénnen. Aus den daraus resultierenden Lésungen und
weiterfihrenden Fragestellungen entstand ein Leitfaden fur die Erstellung eines
vollstandig auf MongoDB-basierten Datenbankkonzeptes, welches auf die
besonderen Anforderungen des GSBL und ahnlichen Stoffdatenbanken
zugeschnitten ist.

1.2 Motivation und Zielsetzung dieser Arbeit

Das Thema dieser Arbeit orientiert sich am Bedarf des Umweltbundesamtes, die
Stoffdatenbank GSBL weiter zu entwickeln, die Speicherstruktur des GSBL zu
modernisieren und die Moglichkeit seiner Nutzung fur verschiedene
Anwendergruppen zu verbessern. Die heutige Datenhaltung basiert auf einer
relationalen® Speicherung und wird transponiert geldst. Transponierung in Bezug auf
eine relationale Speicherung bedeutet, dass Spalten und Zeilen einer Tabelle
getauscht werden. Die Tabelle mit GSBL-Daten ist derart gestaltet, dass die
Eigenschaften der chemischen Stoffe als Zeilenbezeichnungen statt als
Spaltentberschriften aufgefasst werden, wie es tblich bei einer relationalen
Speicherung ist. Es entsteht eine sehr grof3e Tabelle mit Stoffeigenschaften, weil
viele Eigenschaften mehrmals in verschieden Zeilen gespeichert werden mussen.
Andere relationale Losungen fir GSBL wurden vom UBA als nicht akzeptabel
getestet.

Die Wahl eines NoSQL-Datenmodells im Allgemeinen und MongoDB als
Datenbanksystem im Speziellen wurde in meinem Praktikumsbericht (Kapitel 4,
Punkt 4.1 ,Wahl von NoSQL-Datenmodell“ und Punkt 4.2 ,Wahl von MongoDB")
erklart. In dieser Arbeit wird ein Uberblick Giber verschiedene Datenmodelle, ihre
Vorteile und Nachteile im Hinblick auf die spezielle Problematik der Stoffdatenbanken
gegeben. Die Eigenschaften von MongoDB werden in Bezug auf eine konkrete

Problemstellung getestet und bewertet.

! Eine Datenbank (oder auch Datenbanksystem) ist ein System zur elektronischen Datenverwaltung. Die
Hauptaufgabe eines DBS ist die dauerhafte, widerspruchsfreie und effiziente Speicherung groBer Datenmengen
[Wiki, 2015]

? Seit ca. 2009 wird NoSQL als Sammelbegriff fir zum relationalen Modell "alternative"
Datenbankentwicklungen verwendet [FH K&ln, 2012]

Der Zugriff auf die Daten erfolgt durch Internet

* Der Zugriff auf die Daten erfolgt durch Internet

* Bei einer relationalen Speicherung werden Daten in Form von zweidimensionalen Tabellen verwaltet
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Bei den Untersuchungen im UBA wurde der Anwendungsfall ,des einfachen Nutzers®
in den Fokus gestellt; dabei werden die Moglichkeiten des
Datenbankmanagementsystems® unter dem Aspekt von Recherchen der
interessierten Offentlichkeit getestet. Wenn ein Nutzer des GSBL nicht zur Gruppe
der Fachleute gehort, soll es das Datenbanksystem ihm ermdglichen, nach einem
oder zwei Begriffen zu suchen: einem stoffidentifizierenden Namen oder einer
stoffidentifizierenden Nummer ohne zu wissen, welche Namen oder Nummern einen
chemischen Stoff charakterisieren konnen. Da ein Stoff oft mehrere Namen und
Nummern hat, die zu verschiedenen Eigenschaften gehéren (bei Namen gibt es
beispielsweise Registriername, Name; bei Nummern: Cas-Nummer, Index-Nummer,
EG-Nummer, UN-Nummer), sollte das System mehrere Eigenschaften auf den
eingegebenen Begriff performant durchsuchen zu kénnen. Die fir das Praktikum
vom UBA zur Verfuigung gestellten Software- und Hardwarekomponenten
(einschlie3lich der virtuellen Umgebung) verlangten fir die akzeptable Losung dieser
Aufgaben unbedingt eine Performanz-Verbesserung (die benétigten Eigenschaften
wurden indiziert). Das hat weiterfiihrende Fragen aufgeworfen:

e Wie effizient wird das System den Anforderungen von Fachleuten
entsprechen, falls sie nicht nur nach Namen oder Nummern die Datenbank
durchsuchen mussen, sondern nach beliebigen Stoffeigenschaften? In der
Datenbank gibt es zu den Stoffen insgesamt 452 unterschiedliche
Eigenschaften (Merkmale genannt), wobei jeder einzelner Stoff durch eine
unterschiedliche Anzahl von Eigenschaften (Merkmalen) gekennzeichnet sein
kann. Die Merkmale sind wiederum in die eigenen Eigenschaften (Felder
genannt) unterteilt. Es ist ein einfaches Beispiel vorstellbar. Man soll einen
oder mehrere Stoffe finden, die den Dampfdruck 100 hPa bei einer
Temperatur von 20°C und einem Siedepunkt von etwa 80 °C haben, die
zudem farblos und leichtentziindlich sind. In diesem Fall wird das System
solche Stoffe finden missen, die die Eigenschaften (Felder) ,Dampfdruck®,
“Temperatur fur den Dampfdruck®, “Siedetemperatur®, ,Farbe“ und
,Einstufung” mit den gesuchten Werten haben.

e Welche Mdglichkeit gibt es, die bei der Untersuchung im UBA ermittelten
Suchzeiten zu optimieren?

¢ Viele Stoffnamen sind oft als lange Zeichenketten gespeichert, die nicht leicht
zu merken sind. Es ist sinnvoll, als Suchbegriff nur die ersten Buchstaben des
Stoffnamens einzugeben. Kann das System in diesem Fall eine performante
Suche gewahrleisten?

e Welche Mdglichkeiten bietet die Datenbank in Bezug auf Schnittstellen zum
Datenaustausch? Wird das Datenbankmanagementsystem sich bewéhren,
falls Eigenschaften der Stoffe standig gedndert werden?

e Welche Infrastruktur ist in einer reellen Umgebung notwendig?

> Datenbankmanagementsystem ist Bestand eines Datenbanksystems, sie organisiert intern die strukturierte
Speicherung der Daten und kontrolliert alle lesenden und schreibenden Zugriffe auf die Datenbank. Zur Abfrage
und Verwaltung der Daten bietet ein Datenbanksystem eine Datenbanksprache an.
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e Welche zusatzlichen Anwendungen werden benétigt, wenn das System von
Fachleuten genutzt wird?

Zwischen diesen Fragestellungen und der Motivation zur Weiterentwicklung des
GSBL besteht ein Zusammenhang. Man muss die Umstellung auf NoSQL in Betracht
ziehen, wenn es 6konomisch sinnvoll ist (wenn zwei Datenbanksysteme durch ein
neues NoSQL-System ersetzt werden kénnen) oder das es einen
Geschwindigkeitszuwachs gibt. Es ist dabei darauf zu achten, dass alle bendétigten
Module und Schnittstellen in das neue Datenbankmanagementsystem mit Ricksicht
auf Benutzerfreundlichkeit eingebunden werden kénnen.

Diese Arbeit soll in Bezug auf eine mdgliche Portierung des GSBL (oder &hnlicher
Stoffdatenbanken) zu NoSQL eine Hilfe zur Verfigung stellen.

2 GSBL

2.1 GSBL- Bedeutung far Umwelt

Seit 1994 wird der Gemeinsame zentrale Stoffdatenpool des Bundes und der Lander
(GSBL) vom Bund und mittlerweile allen Landern gemeinsam gepflegt, erweitert und
genutzt. Der GSBL ist die wichtigste und grof3te Informationsquelle fir chemische
Stoffe, die fur alle Bereiche des Umweltschutzes und zur Gefahrenabwehr von
grol3er Bedeutung ist. Der GSBL beinhaltet auch die Information Uber die rechtlichen
Regelungen fur chemische Stoffe in den unterschiedlichsten Rechtsbereichen zum
Beispiel: das Lebensmittelrecht, der Arbeitsschutz, Immissionsschutz.

In der aktuellen GSBL-Version sind ca. 63.000 Einzelinhaltsstoffe (Reinstoffe), ca.
320.000 Komponentenstoffe (Gemische und Zubereitungen) und ca. 207.000
Rechtsstoffklassen (rechtliche Regelungen) recherchierbar. [GSBL2014]

2.2 GSBL- Nutzergruppen

e Die Umweltbehdrden des Bundes und Lander nutzen den GSBL um die
maoglichen Gefahren eines Stoffes rechtzeitig zu erkennen und abzuwehren.
e Neben den Umweltbehorden informieren sich Einsatzkrafte von Feuerwehr

und Polizei tber die Gefahrdung von Mensch und Umwelt bei Verkehrs- und
Arbeitsplatzunfallen, bei Branden mit chemischen Substanzen.

e Auch politische Kréafte brauchen die Daten zur Bewertung bestehender und
zur Erarbeitung neuer Rechtsvorschriften.

e Ein Teil der Datenbank ist im Internet unter www.gsbl.de 6ffentlich zuganglich
und somit auch fir interessierte Blrger nutzbar.

2.3 GSBL- Anforderungsanalyse

2.3.1 Anforderungsanalyse - Bedeutung

Die Anforderungsanalyse ist die erste Phase des Datenbankentwurfs. Sie identifiziert
alle Aufgaben, die das gewiinschte Datenbankmanagementsystem I6sen soll. Sie
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beschatftigt sich mit der Frage, welche Daten in einer Datenbank verwaltet
werden, welche Zusammenhange zwischen den Daten bestehen und welche
Prozesse auf die Daten angewandt werden.

2.3.2 Daten und Zusammenhange zwischen den Daten

Durch eine Betrachtung der vorhandenen Daten lassen sich die unten aufgefuhrten

Kategorien feststellen:
e Stoffdaten

Lieferantendaten

Speziesdaten

Zitatendaten

Strukturdaten(ROSDAL oder MOLFILE)

Daten Uber Datenmodell, zu denen die Datei DBDIR.TAB und Excel-Datei

,gsbldbdir3_029 0036_2013% Tabellenblatt ,GSBL 3" gehdren

e Daten zu Nachschlagetabellen, zu denen die Datei TABLES.TAB und Excel-
Datei ,gsbldbdir3_029 0036_2013“ Tabellenblatt “Nachschlagetabellen®
gehdren

e Daten zu verwendeten physikalischen Einheiten und ihren Umrechnungen, zu
denen Datei UNITS.TAB und Excel-Datei ,gsbldbdir3_029 0036 2013,
Tabellenblatt ,Einheitentabelle” gehdren

Existierende Dokumentation:
,Gemeinsamer zentraler Stoffdatenpool des Bundes und der Lander(GSBL). GSBL-
Handbuch®. Version:3.022.0028. Stand Januar 2011

Der aktuelle ,GSBL" nutzt ein relationales Datenbankmanagementsystem (DMBS).

Ein Stoff ist in den Stoffdatenbanken eine Dokumentationseinheit, die Daten aus
meist unterschiedlichen Quellen umfasst. Gesammelt werden die Daten sowohl zu
Eigenschaften des chemischen Stoffes und seiner Vorkommen in der Umwelt als
auch zu seiner Gefahrlichkeit, sicheren Umgang und bendétigten SchutzmalRnahmen,
sowie die stoffrelevanten Inhalte aus rechtlichen Regelungen und Verweise auf
andere Stoffdatenbanken.

Das Konzept der Stoffthesaurus® definiert die Verwandtschaftsbeziehungen zwischen
den chemischen Stoffen auf der Basis von vorhandenen Daten und macht
verschiedene Arten dieser Beziehungen fur Nutzer zugéanglich. Die Verweise auf
verwandte Stoffe gehoéren zu der Eigenschaft ,Verwandter Stoff* (Kurzform: ,THES®).

Der GSBL enthalt auRerdem Informationen tber Lieferanten der Daten und Uber
Spezies - Lebewesen, die zum Zweck der Bewertung des Umweltrisikos untersucht
wurden. Das Datensegment ,ROSDAL“ und ,MOLFILE" enth&lt chemische
Strukturen in jeweils einem speziellen Format.

Literaturquellen (Zeitungen, Handbticher, Gesetzessammlungen), in welchen der
entsprechende Sachverhalt eines Merkmales veréffentlicht worden ist, sind unter
dem Namen ,Zitate" in der Datenbank abgelegt.

® Thesaurus besteht aus einer systematisch geordneten Sammlung von Begriffen, die in thematischer
Beziehung zueinander stehen [Thesaurus, 2015]
8



Die Datei DBDIR.TAB ebenso wie Excel-Datei ,gsbldbdir3_029 0036 2013“
(Tabellenblatt ,GSBL 3“) beschreibt das fachliche Datenmodell des GSBL. Das
Datenbankkonzept des GSBL ist auf der Basis von Merkmalen’ und Feldern®
definiert. Ein jedes Merkmal besteht aus mindestens einem Feld, das mit einem
Inhalt belegt ist. Diese zusammenfassende Merkmalstabelle ordnet den einzelnen
Merkmalen Oberbegriffe zu, die jeweils eine Gruppe von Merkmalen umfassen. Die
Namen von Merkmalen und Feldern sind in GSBL in Kurzform abgelegt. In der
Merkmalstabelle sind zu diesen Abkirzungen auch Langnamen angegeben.

Ein Ausschnitt aus der Excel-Tabelle (Tabellenblatt ,GSBL 3%) ist als Tabellel unten
aufgeflihrt. Tabellel definiert das dem Oberbegriff ,ALGM*“ (Langbezeichnung:
,2Allgemeine Merkmale (Reale Stoffe und Stoffklassen)®) zugeordnetes Merkmal
,GSBL* (Langbezeichnung: ,Stoff“) mit funf zugehorigen Feldern (GSBL-RN, Stoffart,
Strukturnummer, Sperre, Stoffpflege).

GSBL-RN ist eine Nummer, die bei der Registrierung eines Stoffes im GSBL
vergeben wurde. Sie identifiziert einen Stoff, der in GSBL abgelegt wurde, eindeutig.

Stoffart charakterisiert einen Stoff unter bestimmten Gesichtspunkten.

Strukturnummer ist die Verkntpfung mit der Strukturdatenbank und mit dem
Datensegment ,Rosdal“, wo Strukturdaten in Beilstein-Rosdal-Format® abgelegt sind.

Sperre zeigt, ob neue Registriernamen zu dem durch die GSBL-RN identifizierten
Stoff eingefuhrt werden durfen.

Stoffpflegesperre bezieht sich auf den ganzen Datensatz.

Tabelle 1: Merkmal ,,GSBL” mit zugehorigen Feldern

Langbezeichnung Kurzbezeichnung

Allgemeine Merkmale (Reale ALGM Oberbegriff
Stoffe

und Stoffklassen) Merkmal
Stoff GSBL <

GSBL-RN GSBL.GSBLRN Feld
Stoffart GSBL.STAR

Strukturnummer GSBL.SNR

Sperre GSBL.SPERRE

Stoffpflegesperre GSBL.SPFSPERRE

Die Merkmalstabelle mit dem Datenmodell enthalt einige zusatzliche Angaben. Zum
Beispiel die Angabe Uber eine mdgliche Multiplizitdt des Merkmals, was mehrmaliges
Auftreten eines Merkmals im Rahmen eines Stoffes bedeutet, oder den Verweis auf
eine Einheitentabelle (in der Excel-Datei ,gsbldbdir3_029 0036 _2013 Tabellenblatt
,Einheitentabelle®), in welcher Standarteinheit und Umrechnungsfaktor festgelegt
sind. (Beispiel: Temperaturwerte mussen in °C umgerechnet werden).

” Merkmal fasst Stoffinformationen zu logischen Einheiten zusammen

® Feld ist Bestandteil eines jeden Merkmals, Feld nimmt die zum Speicherung vorgesehenen Werte

° Das ROSDAL Format zeichnet sich durch eine sehr einfache, fiir einen Chemiker leicht zu erlernende
Verschlisselung der chemischen Struktur mittels alphanumerischer Symbole aus. [Gasteiger, 2003]
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Innerhalb eines Merkmals kénnen mehrere Werte auftreten, die zusammen gehdren,
sogenannten Subsets. In der Merkmalstabelle mit dem Datenmodell wird durch
eintragen einer Ziffer gezeigt, welche Felder zu einer Gruppe (zu einem Subset)
gehdren. Tabelle2 zeigt ein solches Subset.

Tabelle 2: Merkmal LMVHPSM mit dem Subset, der durch Ziffer ,,1“ gekennzeichnet ist

Langbezeichnung Kurzbezeichnung | Subset

Verordnung tUber Hochstmengen an LMVHPSM Merkmal
Ruckstanden

von Pflanzenschutz- und

Schadlingsbekampfungsmitteln,
Dungemitteln und sonstigen Mitteln in oder
auf Lebensmitteln (Rickstands-
Hochstmengenverordnung - RHmMV)

Hochstmenge LMVHPSM.HM 1 Felder, die zum
Bezugslebensmittel LMVHPSM.BZLM |1 Subset gehéren
Anmerkung LMVHPSM.ANM 1

Wenn zu einem Feld eine zuséatzliche erlauternde Nachschlagetabelle mit
standardisierten Werten existiert, wird der Name dieser Tabelle ebenso in der
Merkmalstabelle hinterlegt. Diese erlauternden Tabellen kénnen
merkmalsiubergreifend sein. In diesem Falle fassen sie Merkmale und Felder
zusammen, die einen bestimmten Bereich charakterisieren (Beispiel:
Okotoxikologie).

AuBer in der aktuellen Datenbank (Tabelle ,T_NST*) sind die Nachschlagetabellen
auch in der Excel-Datei ,gsbldbdir3_029 0036_2013“(Tabellenblatt
“Nachschlagetabellen) hinterlegt. Das Tabellenblatt ,Nachschlagetabellen* enthalt
im Unterschied zu ,T_NST" nur die Felder, in denen die Feldinhalte komplett sind
(kein neuer Feldinhalt hinzugefugt werden darf). Tabelle 3 zeigt einen solchen
Eintrag. Der Namen der Nachschlagetabelle ist ,T_STAR®, T_STAR bezieht sich auf
das Feld GSBL.STAR (siehe Tabelle 1). GSBL.STAR kann folgende drei Feldinhalte
haben: Einzelinhaltsstoff'°, Komponentenstoff'!, Stoffklasse'?. Zu dem
Einzelinhaltsstoff kbnnen Literaturdaten vorhanden sein, die an dem Stoff in seiner
reinstmdglichen Form ermittelt wurden. In der Tabelle 3 ist neben der Stoffart

~Einzelinhaltsstoff* ein Kommentar ,Literaturstoff eingetragen.
Tabelle 3: Nachschlagetabellen

Tabelle Nummer Text Weiterer Text
T STAR 1 Einzelinhaltsstoff (Literaturstoff)
T STAR 2 Komponentenstoff | (Gemisch)

T STAR 3 Stoffklasse

°Finzelinhaltsstoff ist ein Stoff, der exakt durch lhren wissenschaftlichen Namen und/oder ihre Strukturformel
identifiziert ist

" Komponentenstoff ist ein Produkt oder Gemisch, das mit herstellungsbedingten Verunreinigungen vorliegt
oder aus mehreren Komponenten besteht

12 Stoffklasse fasst Einzelinhaltsstoffe und Komponentenstoffe zusammen, stammt haufig aus gesetzlichen
Regelwerken und sind durch eine Regel und eine Mitgliederliste definiert [Stoffart, 2014]
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2.3.3 Prozesse und Funktionen

Stoffregistrierung:

Stoffregistrierung ist das Verfahren, das die Aufnahme von neuen Stoffen oder von
Daten zu bereits existierten Stoffen in die Datenbank regelt.

Grundlage fur die Stoffregistrierung héangt mit der Definition des Stoffbegriffes
zusammen. Eine eindeutige Stoffdefinition ist Voraussetzung fur die Registrierung
von Stoffen im GSBL; Stoffe, die keinen vollstandigen Identifikations-Datensatz
haben, kdnnen zunachst nicht registriert werden. [GSBL-Handbuch, 2011]
Identifikationseintrag muss unbedingt einer der Stoffarten zugeordnet sein. Eine
Ubersicht tiber Stoffarten ist auf der oben dargestellten Tabelle 3 zu sehen. Es gibt
Merkmale, die einen Stoff eindeutig identifizieren. Dazu gehotren exakte
wissenschaftliche Bezeichnungen und die Strukturformel. Es gibt Merkmale, die bei
dem Identifizieren zur Kontrolle verwendet werden (z.B. Cas-Nummer oder Index-
Nummer).

Bei Produkten muss zur Identifikation der Handelsname, der Name der Hersteller
und der Firma benutzt werden. Da sich diese Daten standig &ndern kénnen, muss
die Identifizierung von Produkten regelmalfiig aktualisiert werden. Zu den weiteren
Eigenschaften, die einen Stoff identifizieren, gehort eine moglichst vollstéandige
Beschreibung der makroskopischen®® Zustandsform. Bestimmte Stoffe, die chemisch
identisch sind, sind in GSBL als verschiedene Stoffe registriert, weil dieser
Unterschied von Bedeutung im Gefahrgutrecht ist. Stoffe, bei denen die Angaben
zum Aggregatzustand und zur Zustandsform nicht vollstandig sind, kbnnen zunéachst
nicht registriert werden. Registriert werden nur die Stoffe, die alle zur Identifizierung
dienenden Daten enthalten. Anhand dieser Daten soll zuerst geprift werden, ob der
zu registrierende Stoff in GSBL schon vorhanden ist. In diesem Falle und wenn es
nicht um ein Duplikat handelt, wird der vorhandene Stoff aktualisiert (neue Merkmale
oder Felder hinzugefligt oder geédndert). Sonst wird ein neuer Stoff in der Datenbank
gespeichert und dabei einer neuen eindeutigen GSBL-Nummer zugeordnet.

Erfassung der Daten:
Die lokale Erfassung von Daten geschieht durch das Standardschnittstellenformat
unter Einhaltung der spezifischen Richtlinien und Regeln.

Erstellung eines Primar-Schliissels'* mit Auto-Inkrement-Funktion:

Der Primarschlissel soll vom System folgendermal3en erstellt werden: Tragt man
einen neuen Datensatz in die Datenbank ein, pruft das System automatisch den Wert
des Primarschlussels, der zuletzt eingetragen wurde und z&hlt diesen Wert um eins
hoch.

Gewahrleistung von Konsistenz des Stoffthesaurus:
Sollten die Identitatsmerkmale eines Stoffes sich andern, missen Referenzen auf
diesen Stoff in den anderen Stoffen auch geandert werden.

Datenmanipulationen:
Das Datenbankmanagementsystem und die eingebundenen Treiber fur
Programmiersprachen sollen mindestens die grundlegenden Datenmanipulationen:

B Makroskopische Eigenschaften sind Eigenschaften, die mit bloRem Auge sichtbar sind

" Ein Primarschliissel bezeichnet ein Feld oder eine Gruppe von Feldern, die einen Datensatz (eine Zeile in der
relationalen Datenbank) eindeutig identifizieren
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FIND(suchen), UPDATE((aktualisieren), DELETE(I6schen), INSERT (hinzufiigen),
SORT (sortieren), und Datendefinitionen, sowie CREATE und DELETE (erstellen
Tabellen, Datenbanken oder Indexen) in Bezug auf das konkrete Datenmodell
ermdglichen.

Normalisierung:

Die Wertangaben sollen standardisiert werden. Referenzen auf Einheitentabellen mit
Standardeinheiten existieren in der Merkmalstabelle mit dem GSBL-Datenmodell.
Zulassigkeit von Standard- oder Normtexten ist mit Hilfe von Nachschlagetabellen zu
Uberprufen. Das Datenfile soll in ,normalisierter Form“ erstellt werden.

Austausch von Informationen:

Der Austausch von Stoffinformationen zwischen dem GSBL und anderen
Stoffdatenbanken erfolgt tiber eine standardisierte Schnittstelle. Uber diese
Standartschnittstelle soll sowohl inkrementelle als auch Gesamtlieferung der Daten
als Import- und Exportverfahren gewéhrleistet werden. Export von Daten soll auch in
den anderen Formaten mdglich sein (XML, CSV, Excel-Tabellen).

Sicherheit der Daten gewéhrleisten:

e Authentifizierung: einen Passwort-Schutz einrichten (Benutzername,
Passwort) um die Daten vor fremdem Zugriff sichern zu kénnen;

e Zugriffskontrolle mit Autorisierung: festlegen, welche Personen Zugriff auf
welche Informationen und Aktionen besitzen;

e Konsistenz der Daten: Korrektheit der Daten garantieren;

e Datensicherung: Sicherungskopien von Daten erstellen um im Falle eines
Datenverlustes die Originaldaten aus diesen Kopien wiederherstellen zu
konnen;

Benutzerschnittstellen.
Der Datenzugriff (iber das Internet und Intranet™ soll entsprechend den Usability*°-
Standards mdglich sein.

Das Bild 1 veranschaulicht die Zustande der Datenbank mit den Ereignissen, die zu
dem jeweiligen Zustandsuibergang fuhren.

QO0-Ausganszustand. Wenn es sich bei einem neuen Stoff um ein Duplikat handelt
oder die Merkmale, die diesen Stoff eindeutig identifizieren, nicht vollstandig sind,
bleibt die Datenbank unverandert.

Q1-Wenn ein neuer Stoff registriert wird und er noch nicht in der Datenbank existiert,
geht die Datenbank in den neuen Zustand ,Einfligen eines neuen Stoffes” Uber.
Q2-Wenn ein neuer Stoff registriert wird und er schon in der Datenbank existiert, geht
die Datenbank in den neuen Zustand , Aktualisiere die Daten des Stoffes®.

Q3-Nach der regelmalligen Aktualisierung ist die Datenbank in einem neuen Zustand

Q4-Wenn die Daten veraltet sind, werden sie geldscht

 Intranet ist im Gegensatz zum Internet ein nicht 6ffentliches Rechnernetz
16 Usability - Benutzerfreundlichkeit
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Abbildung 1: Zustidnde des GSBL

Ist der Stoff ein Duplikat? Oder
hat er nicht alle Identmerkmale?

Registriere:
Ist der Stoff
neu? Ja

Losche nicht

Aktualisiere den

Datenbestand Registriere; ~ aktuelle
Ist der Stoff ~ Daten
neu? Nein

N

2.4 Datenbankmodell: Das Entity-Relationship-Modell (ERM) plus
SSF-Format

Das Datenmodell beschreibt die Informationsstruktur einer Anwendung. ,Ein
Datenbankmodell ist die theoretische Grundlage fur eine Datenbank und legt fest, auf
welche Art und Weise die Daten in dem Datenbanksystem gespeichert und
bearbeitet werden kdnnen® [Datenbanken-verstehen, 2014]. Die Informationsstruktur
umfasst statische Eigenschaften der Daten, wie Objekte’’ und Beziehungen
zwischen diesen Objekten, dynamische Eigenschaften, wie Operationen und
Beziehungen zwischen Operationen und Integritatsbedingungen. Objekte sind z.B.
Stoffe und Lieferanten, die Beziehung besteht darin, dass ein Lieferant die Daten fir
einen Stoff liefert. Operationen auf Objekten sind Registrieren eines Stoffes oder
Standardisierung der Wertangaben. Beziehungen zwischen Operationen kénnen
festlegen, dass die Registrierung eines Stoffes nur nach der Normalisierung seiner
Daten abgeschlossen ist. Die Integritdtsbedingung legt fest, dass GSBLRN (GSBL-
Registriernummer) eindeutig sein muss oder dass die Eigenschaft von einem Stoff,
die ,Lieferant® heil3t, einen Lieferanten referenziert.

Eine solche Informationsstruktur wird auf einer abstrakten,
implementierungsunabhangigen Ebene mit Hilfe einer graphischen Notation
beschrieben. Das Entity-Relationship-Modell (ERM) ist ein gangiger Standard fur
eine graphische Darstellung des Datenbankmodells. Es veranschaulicht, welche
Objekte in einer Datenbank gespeichert sind, welche Eigenschaften diese Objekte
haben, welche Beziehungen zwischen den Objekten und Eigenschaften dieser

v Objekte sind in einer Datenbank nicht direkt sondern {iber ihre Eigenschaften darstellbar [Saake, 2010]
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Beziehungen existieren. Bei einer NoSQL-Datenbank, im Speziellen bei der
dokumentorientierten Datenbanken, ist das Modellieren mittels ERM nicht
ausreichend, denn Eigenschaften (Attribute), die ein Objekt charakterisieren, werden
wiederum in mehrere Attribute unterteilt. Das Objekt ,Stoff* etwa, ist durch viele
Merkmale gekennzeichnet, die in Felder unterteilt sind. Ein Feld ist oft eine Folge von
Attributen. Deswegen wurde hier das GSBL-Datenbankmodell fir NoSQL-
Datenstruktur auf der Grundlage von ERM unter Einbeziehung des standardisierten
SSF-Formates gebildet.

Das SSF-Format dient dem Datenaustausch von Stoffinformationen zwischen GSBL
und anderen Stoffdatenbanken oder Stoffanwendungen in einer einfach lesbaren
Textform. Die Daten zu Objekten gleicher Art sind zu einem Segment
zusammengefasst. Folglich gibt es Segmente MERKMALE, LIEFERANT, SPEZIES,
ZITATE, ROSDAL. Eine Zeile der Form [Segmentname] leitet ein Segment ein. Ein
Segment ist in mehrere Abschnitte, die genau ein Objekt beschreiben, unterteilt. Die
folgenden fettmarkierten Zeichenfolgen dienen zu einer weiteren Untergliederung
und beginnen immer eine neue Zeile:

@. eroffnet einen Abschnitt, der Daten zu einem Stoff, einem Lieferanten, einer
Spezies oder einem Zitat enthalt.

@:;Merkmalsname erdffnet einen Abschnitt, der Daten zu einem Merkmal enthalt.
Der Abschnitt darf nicht leer sein.

@:Feldname = Feldinhalt bildet den Name des Feldes und seines Inhaltes ab. Falls
das Zeichen ‘@’ im Inhalt steht, dann ist er zu verdoppeln. Ein Feldname und ein
Feldinhalt bilden eine Zeile.

@! Dadurch werden Felder, die zusammen gehdren, eingeleitet und begrenzt. Die
werden Subsets genannt. Der Ausschnitt aus der SSF-Datei zeigt die obengenannte
Struktur.

@!

@:VA_LITUWRT=12800
@:VA_LITUWRTEIN=mg/kg
@:VA_LITWRTSTR=12800 mg/kg
@:WA=|LD50

@!

Das nachfolgende Modell (Abbildung 2) bildet alle Objekte der Datenbank und
Relationen zwischen ihnen ab. Die Eigenschaften der Objekte sind mit der Notation
des SSF-Formates versehen. Abgebildet sind der Anfang eines Objektes (genau
genommen der Anfang der Beschreibung des Objektes, dass mit der Zeichenkette
@. anfangt) und die Felder zu einem seiner Merkmale. Im Falle der umfassenden
Tabellen sind Ausschnitte aus diesen Tabellen dargestellt, die den gesamten Aufbau
dieser Tabellen wiedergeben.
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Die Beziehungen zwischen Objekten werden mit Hilfe von Verbindungslinien
dargestellt. So enthalt eine zusammenfassende Tabelle mit dem Datenmodell
Referenzen auf die Nachschlagetabellen und auf die Einheitentabelle. Das Objekt
~otoff* hat Beziehung zu Objekten ,Lieferanten®, ,Spezies® und ,Zitate“. Der Typ
dieser Beziehungen wird mit Hilfe von Kardinalitdten dargestellt. Das bedeutet, fir
jeden Beziehungstyp gibt man an, wie viele Objekte einer Art mit jeweils einem
Objekt anderer Art in Verbindung stehen.

Zum Beispiel kann ein Lieferant Informationen zu einem oder mehreren Stoffen zur
Verfiigung stellen. Das wird als 1...n - Beziehungstyp bezeichnet und wird an der
Seite des Stoffes eingetragen. Ein Stoff steht wiederum in Beziehung zu einem oder
mehreren Lieferanten, da die Daten eines Stoffes von einem oder mehreren
Lieferanten geliefert werden. Das wird als 1...m - Beziehungstyp bezeichnet und wird
an der Seite des Lieferanten eingetragen. Das Objekt ,Datenmodell“ enthalt alle
Merkmale mit allen méglichen Feldern, die Stoffe im GSBL (bzw. Lieferanten,
Spezies, Zitaten und Strukturen) beschreiben kénnen. Damit hat es eine Beziehung
zu allen Stoffen, Lieferanten, Spezies, Zitaten und Strukturen im GSBL. Zu einem
Stoff jedoch existiert nur ein ,Datenmodell“-Objekt. Deswegen wird an der Seite des
,Datenmodell“-Objektes der Beziehungstyp - 1 und an der Seite des Stoffes
Beziehungstyp - alle eingetragen. Ein Stoff hat Beziehungstyp 1 zu 1...n, weil ein
Stoff Referenzen auf einen oder mehrere verwandte Stoff enthalt.

Die Strukturdaten im MDL- MOLFILE-Format sind auf der Abbildung 2 nicht
dargestellt, da sie nur dann ausgewertet werden, wenn keine Strukturdaten im
ROSDAL-Format vorliegen.
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Abbildung 2: Datenbankmodell

1.n | Lo | 1..m Lo 1
1..n |
STOFF LIEFERANT ZITAT
1- @. @. @.
@;GSBL @;LIEF @;ZIT
@:ERSTDAT=10.11.1996 @:ERSTDAT=04.12.2012 @:ERSTDAT=20.11.2013
16:25:00 10:04:06 14:21:27
@:NEUDAT=11.02.2014 16:32:05 @:NEUDAT=20.11.2013 @:NEUDAT=20.11.2013
@:BEARB=[kraemer 17:07:29 17:07:29
@:GSBLRN=1358 @:NR=1 @:BEARB=|kraemer
@:STAR=|Einzelinhaltsstoff @LIE=Cisieise @tz
@:SNR=1650 @:LIEFRNT=UBA @:DT=|Buch
) _ @:TI=CRC Handbook of
@R A= Chemistry and Physics
@:JAHR=1981
— \ , / @:SPR=|Englisch
1 1..n \ alle alle alle @:ISBN=ISBN-0-8493-0462-8
0.m alle 1 1 1
N /
SPEZIES Datenmodell
@.
@:SPEZIES GSBL-RN GSBL
’ Stoffart GSBL.GSBLRN
@:RNR=44 Sperre GSBL.SNR
_ _ ) Stoffpflegesperre GSBL.SPERRE
@:SNAME=Abutilon theophrasti GSBL.SPFSPERRE
@:TYP=wissenschaftliche
Bezeichnung
@:EBENE=Spezies N ]
@:ICSNR=946 1 \1 .
@:PARENT=1653 Nachschlagetabellen
|
e T STAR 1 Eiinzelstoff
1 T STAR 2 Komponentenstoff
| T STAR 3 Stoffklasse
Struktur in ROSDAL-
Format
alle 1
@. |
Einheiten
@;ST
@:LIEFERANT=120
. _ 1| mg
@:LIEFERANT=121 Biomasse/100 g
@:SNR=1 bionic Boden TG
BIOMLIST
@:CT={LF"NO",MO"16" OMLIST | mass
BRN"1"{(SF"NO")10,2 cation 1| meqg/100 g
N V2 1-2/+2+000006D exchange Boden TG
(V2),1= CCAPLIST | capaticity
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3 Alternativen zu einem relationalen Datenmodell und NoSQL

3.1 Auswahl einer Datenbank und das relationale Datenbank-
Konzept

Das wichtigste Kriterium fur die Auswahl einer Datenbank ist das zugrundeliegende
Datenmodell. Welche Datenbanken sind in Bezug auf GSBL-Datenmodell in Betracht
gezogen werden kdnnen? Welche Aspekte missen dabei bertcksichtigt werden?
Die weiteren Faktoren, die fir die Auswahl eines Datenbankmanagementsystem
wichtige Rolle spielen, sind: Datenvolumen und Haufigkeit des Eintreffens neuer
Daten.

Das relationale Datenbank-Konzept existiert seit langem, es wurde standig optimiert
und weiterentwickelt, es ist leicht zu nutzen, und deswegen ist auch heute oft die
erste Wabhl fur verschiedene Datenbank-L&sungen. Ein weiterer Grund fur die
Beflrwortung einer relationalen Datenbank ist es, dass die Tabellen sehr
anschaulich sind und mit SQL*® ein machtiger Mechanismus fiir die Verwaltung der
Daten benutzt wird. Klassische Anwendungsgebiete zeichnen sich durch einfach
strukturierte Datensétze aus, wie etwa in der Personaldatenverwaltung,
Lagerverwaltung oder Buchhaltung. Wenn sich Informationen zu den Daten in
Tabellen modellieren lassen, sind fur die Datenspeicherung relationale
Datenbanksysteme gut geeignet. Alle &hnlichen Objekte missen in diesem Falle die
gleiche Struktur (Objekte werden durch gleiche Eigenschaften (Attribute)
charakterisiert) aufweisen. Dann kann man fiir die Speicherung ihrer Daten eine
Tabelle definieren, deren Spalten den Eigenschaften (Attributen) der Objekte
entsprechen. Da die GSBL-Objekte sehr unterschiedliche Strukturen haben, war es
nicht moglich ihre Daten auf solche Weise zu speichern. Folglich musste man die
umstandliche - derzeit benutzte - transponierte Variante implementieren. Bei dieser
Losung braucht man viele Verknupfungen zwischen den Zeilen in einer oder
mehreren Tabellen oder komplizierte Abfragen um das Ergebnis einer Suche korrekt
zu gewabhrleisten. Fir die Wahl eines relationalen Datenbanksystems ist es auch
wichtig, dass nicht viele und nicht sehr grof3e Tabellen zusammengefihrt werden
mussen(diese Funktion einer relationalen DMBS heil3t JOIN, auf Deutsch:
Verbinden). Deswegen ist die Losung, bei der GSBL-Daten als viele kleine oder
mittelgrof3e Tabelle abgelegt wiirden, nicht akzeptabel.

Es ist oft der Fall, dass zusammengehoérende Informationen nicht zusammen

abgelegt sind. Ublicherweise sind zu speichernde Objekte komplex, was bedeutet,
dass sie sich selbst ebenfalls aus mehreren Objekten oder Listen zusammensetzen.
Im GSBL sind die Stoffdaten genauso komplex. Das relationale Datenmodell kennt
aber nur aus Werten zusammengesetzte Mengen (Tupel), die ein Objekt
beschreiben. Dabei miussen diese Werte atomar (nicht in die andere Werte
zerlegbar) sein. Die nicht in Tabellen passenden komplexen Objekte, das schlecht
Ubersichtliche Datenschema, komplizierte Anfragen mit vielen JOINs verlangten nach
einer Alternative, was zur Entwicklung objektorientierter Datenbanksysteme fiihrte.
AulRerdem sind Anwendungsentwicklungen zunehmend objektorientiert und Objekte
lassen sich schwer auf die Tabellen abbilden.

¥ sqL steht fiir Structured Query Language und mit ihr kann man Daten aus einer Datenbank verwalten
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3.2 Objektorientierte Datenbanken

Objektorientierte Datenbanken kdnnen komplexe Objekte viel praziser abbilden, weil
sie komplexe Datentypen speichern kénnen. Wéahrend relationale Datenbanken
starre Tabellenzeilen verwalten, besteht ein Datensatz in einer objektorientierten
Datenbank aus einem komplexen Objekt. Im Gegensatz zu relationalen
Datenbanksystemen ist das Ergebnis einer Abfrage nicht eine Menge von
Datensatzen sondern einzelner Objekte. Das DBMS ,kennt® die Daten, welche
zusammengehoren. Damit wéare das Problem der Speicherung
zusammengehorender Stoffdaten insofern geklart, dass die aufwandigen
Verknupfungen wegfallen. Man kénnte auf die Objektdaten direkt zugreifen. Mit dem
Konzept der benutzerdefinierten Datentypen bieten Objektdatenbanksysteme ein
Konzept zur Erweiterung des Datenmodells um solche anwendungsspezifischen
Datentypen. Diese Datentypen definiert man nur einmal und kann sie danach
wiederverwenden. Sie kbnnen auch andere benutzerdefinierte Subtypen haben.
Dieses Konzept entspricht dem Klassenkonzept der objektorientierten
Programmierung®®. Es wére vorstellbar, solche Datentypen (auch Objekttypen) im
GSBL zu definieren wie Stoff, Merkmal, Feld und Subsets. Dann waren der Objekttyp
MERKMAL ein Subtyp des Objekttyps STOFF und Objekttyp FELD ein Subtyp von
MERKMAL. Das FELD enthélt einen einfachen Datentyp?® VARCHAR?! und einen
konstruierten Datentyp LIST (eine genauere Erlauterung erfolgt im Abschnitt
objektrelationale Datenbanken). Die Abbildung 3 zeigt die mdglichen Datentypen fur
eine objektorientierte GSBL-LOsung. Es sind finf Objekttypen abgebildet mit den
zugehdrigen Attributen: STOFF, MERKMAL, FELD, SUBSET, LIEFERANT. Auf die
Darstellung der Objektmethoden wurde hier verzichtet. Die anderen
Datenbankobjekte wie Spezies, Strukturen usw. kann man analog aufbauen.

Die Beziehungen zwischen Objekten oder wie sie in der Unified Modeling Language

(UML) heif3en, Assoziationen, sind mit den Verbindungspfeilen dargestellt. Ein Pfeil
mit einer ausgeflllten Raute am Ende zeigt, dass es sich um eine bestimmte
Assoziation, um eine Komposition, handelt. Es beschreibt die Beziehung zwischen
dem Ganzen und den Teilen, bei der die Teile von der Existenz des Ganzen
abhangig sind. So existieren Merkmale nicht ohne Stoff, und Felder existieren nicht
aul3erhalb eines Merkmals. Zwischen dem Merkmal und dem Lieferanten gibt eine
unidirektionale Assoziation. Damit ist gemeint, dass man von einem Objekt
MERKMAL zu einem Objekt LIEFERANT navigieren kann. Das Merkmal ,kennt®
seinen Lieferanten.

'® Unter einer Klasse (auch Objekttyp genannt) versteht man in der objektorientierten Programmierung ein
abstraktes Modell bzw. einen Bauplan fiir eine Reihe von dhnlichen Objekten [Klasse, 2014].

%% ginfache Datentypen kénnen nur einen Wert des entsprechenden Wertebereichs aufnehmen [Datentyp,
2014]. Im Bereich SQL-Datenbanken gehodren zu den einfachen, Basisdatentypen unter anderen INTEGER,
CHARACTER, VARCHAR, FLOAT, DECIMAL.

2 VARCHAR-Datentyp speichert Buchstaben, Zahlen wie 1,2,3 und Sonderzeichen wie Ausrufzeichen
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Abbildung 3: Objekttypen des GSBL
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VARCHAR LIFF

VARCHAR LIEFERNT

Zusammen mit den Objekten kdnnen Objektmethoden hinterlegt werden, die
Manipulationen auf eben diesen Objekten ausfiihren. Es kann zum Beispiel die
Methode Get_Referenzen() definiert werden, die die Eigenschaften der verwandten
Stoffe liefert. Da viele Anwendungen in einer der objektorientierten
Programmiersprachen, z.B. Java, erstellt sind, ist eine direkte Kommunikation
zwischen den Anwendungen und der Datenbank ohne Abbildung der Objekte auf die
relationale Tabellenstruktur, das sog. objektrelationale Mapping, méglich. Die
schnellere Entwicklung von Anwendungen ist durch Wiederverwendung von in der
Datenbank gespeicherten Funktionen gewahrleistet. Verschiedene
Entwicklungswerkzeuge basieren auf Objekttechnologie und gewahrleisten die
Entkoppelung von Anwendungsprogrammen und Benutzeroberflachen.

Nachteile: Aufgrund der geringen Verbreitung objektorientierter Datenbanken, sind
Tools und Schnittstellen (JDBC/ODBC?, ETL* oder OLAP?) fiir den Einsatz mit

2 JDBC/ODBC sind Datenbankschnittstellen. Dabei handelt es sich um eine Bibliothek von Prozeduren, die aus
der jeweiligen Programmiersprache heraus aufgerufen werden kénnen und dann den Zugriff auf die Datenbank
ermoglichen. ODBC stellt eine C/C++-Klassenbibliothek zur Verfligung, es lassen sich aber auch z.B. Fortran
oder Visual Basic anbinden. JDBC die Standardschnittstelle fir den Zugriff auf SQL-Datenbanken aus einer in
Java programmierten Anwendung.
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Objektdatenbanken nicht vorbereitet. Es gibt zwar verschiedene Sprachen, die fur
objektorientierte Datenbankverwaltungssysteme benutzt werden, aber einen
allgemeinen Standard, wie ihn SQL fir relationale Datenbanken bildet, gibt es noch
nicht. Die nicht ausreichend standardisierte Anfragesprache wie OQL? kann man mit
der Machtigkeit von SQL nicht vergleichen. Falls viele Daten zu Objekten redundant
gespeichert werden, kann dies zu hoher Speicherauslastung fuhren. Wenn bei der
Implementierung objektorientierter Datenbanken viele Zeiger (Referenzen auf
andere Objekte) entstehen, kann es bei den Anderungen an Objekten zur
Beeintrachtigung der Performanz kommen. Besonders kritisch ist dies, wenn neben
den Zeigern auch die Fremdschliissel®® benutzt werden.

Wichtige Vertreter sind: Versant FastObjects, Cache von Intersystem, Db4objects
usw. Cache von Intersystem unterstitzt sowohl JDBC/ODBC-Treiber als auch SQL.
Db4objects kann in einer jar-Datei in ein Anwendungsprogramm eingebunden
werden. Dann laufen das Programm und die Datenbank in einer Java-Virtuellen-
Maschine. Db4objects ist unter der GPL als freie Software lizenziert solange sie
nicht in den kommerziellen Projekten gebraucht wird.

3.3 Objektrelationale Datenbanken

Objektrelationale Datenbanken verschmelzen die Konzepte der relationalen
Datenbanken mit denen der objektorientierten. Besonders relevant ist, dass die
Daten nicht mehr atomar sein missen, sie kdnnen aus Listen oder anderen Objekten
zusammengesetzt werden, und es kdnnen eigene Typen definiert werden. Damit
konnen komplexe Objekte in einer Tabelle gespeichert werden. Speicherverwaltung,
Abfrageoptimierung, Verfiigbarkeit der Daten, Zugriffskontrolle sind besser als bei
der objektorientierten Datenbanken. Den Vorteil brachte auch die tbernommene
Standardkonformitat von SQL. Eine eindeutige, unveranderliche Objektreferenz(OID)
ermoglicht genauso wie in den objektorientierten Datenbanken die Trennung der
Identifikation der Objekte von ihren Werten und damit die Unterscheidung zwischen
identischen und gleichen Datenbankobjekten. Diese OID wird nur fir interne
Identifizierung verwendet und ist somit nicht sichtbar. Um die ausgereifte
Datenbanktechnologie auf die Verwaltung beliebiger Arten von Daten auszudehnen,
bieten die Datenbanken besondere Konzepte:

e Typkonstruktoren, die aus Basisdatentypen oder anderen komplexen
Datentypen neue konstruierte Datentypen erzeugen, so wie
Listentypkonstruktor.

e Benutzerdefinierte Datentypen, die genauso wie in objektorientierten
Datenbanken anwendungsspezifische Objekte beschreiben.
Benutzerdefinierte Datentypen sind strukturiert oder distinkt. Distinkte sind
dafur da, um sinnlose Vergleiche zwischen den Objekten auszuschliel3en.

2 ETL ist ein Prozess, bei dem Daten aus mehreren ggf. unterschiedlich strukturierten Datenquellen in einer
Zieldatenbank vereinigt werden.

** Unter dem Begriff OLAP werden Technologien zusammengefasst, die Analyse von Daten unter
unterschiedlichen Gesichtspunkten ermoglichen

> oqL (Object Query Language) ist eine an SQL angelehnte Abfragesprache fiir Objektdatenbanken

%% Fremdschliissel ist der Attribut, der auf einen Datensatz in einer anderen Tabelle verweist
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Strukturierte Datentypen sollen das Konzept des Objekttyps aus der
Objektorientierung im objektrelationalen Modell realisieren. Analog zum
Objekttyp besitzt ein strukturierter Typ Attribute (Eigenschaften eines Objekts),

und Methoden, die das Verhalten beschreiben [FH Koln, 2010].
Abbildung 4:0bjekttypen des GSBL

Datentyp

Benutzerdefiniert

Distinkt Strukturiert

Erweiterte Tupeltabellen, die auch komplexe Werte enthalten kénnen.
Tabelle 4 illustriert dies graphisch. Neben dem Basisdatentyp VARCHAR wird
einen Listentyp LIST(INTEGER) definiert. Dabei handelt es sich um eine
geordnete LISTE von Integer-Datentypen, deren maximale Anzahl nicht
feststeht. Auch Duplikate von Elementen sind erlaubt. Damit kann man zum
Bespiel Lieferantennummer oder andere Feldinhalte, die aus mehreren
Werten bestehen, speichern. In der Tabelle stehen die Felder, die zu einem
Merkmal ,RNAME® gehoren.

Tabelle 4: Erweiterte Tupeltabelle in einer objektrelationalen Datenbank ohne OID-Spalte

Erstdat Neudat Bearbeiter Qualitat Lieferanten
VARCHAR VARCHAR | VARCHAR VARCHAR LIST(INTEGER)
17.07.2002 ‘25.11.2013 | ‘Franke’ ‘GSBL’ 18,359,660,728,735
10:42:18" 10:55:56

Wert des strukturierten Typs RNAME

Typisierte Tabellen, auch als Objekttabellen bezeichnet, in denen die Zeilen
Objekte reprasentieren. Die Zeile in der Tabelle 4 kdnnte man als Datentyp
RNAME zusammenfassen. In Standard-SQL ist die erste Spalte einer
typisierten Tabelle immer die OID-Spalte, weil ein Objekt eindeutig identifiziert
werden muss. Solche Tabelle kann als Subtabelle einer anderen typisierten
Tabelle sein. Der Typ der Objekte einer Subtabelle ist ein Subtyp des Typs der
Objekte der Supertabelle [Turker, 2005].

So kann man in der Datenbank-GSBL eine Tabelle mit allen Merkmalen als
Spaltennamen definieren. Dabei muss man prifen, ob die Anzahl der Spalten
begrenzt ist. Die Objektrelationale Datenbank PostgreSQL kann, zum Beispiel,
unbegrenzt viele Datensatze enthalten, die maximal 1.6 TB grof3 sein kdnnen. Doch
die Anzahl der Spalten ist auf 250 - 1600 begrenzt, je nachdem, welche Datentypen
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verwendet wurden. Es besteht die Mdglichkeit die maximale Anzahl von Spalten zu
vervielfachen, indem man die Default-Blockgro3e auf 32 KB heraufsetzt
[PostgreSQL9, 2013].

Es ist selten, dass ein Stoff durch alle im GSBL existierenden Merkmale beschrieben
wird. Wenn ein Merkmal fur einen konkreten Stoff nicht relevant ist, wird in dem
entsprechenden Feld der NULL-Wert stehen. Er findet dort Verwendung, wo ein
Eintrag entweder nicht moglich oder nicht bekannt ist. Was fur ein Eintrag soll in dem
Feld stehen, wenn ein Stoff dieses Merkmal hat? Denn ein Merkmal besteht aus
vielen Feldern, die nicht nur einen Wert sondern eine Liste von Werten haben
kénnen. Ein Merkmal kann auch die zusammengefassten Felder (Subsets) enthalten.
Fur so eine Struktur bietet es sich an, eine eingebettete Tabelle zu definieren, die
den Wert des Merkmals darstellen kann. Spalten dieser Tabelle sind die zu diesem
Merkmal zugehdrigen Felder und Zeilen - die Merkmale mit demselben Namen, der
dem Spaltennamen entspricht. Somit zeigt die Anzahl der Zeilen, wie oft das
Merkmal bei einem entsprechenden Stoff auftritt (Tabelle 5).

Tabelle 5 verdeutlicht die Beziehung zwischen der Haupttabelle und einer
eingebetteten Tabelle. Als eindeutige identifizierende Nummer (Primarschlissel oder
auf Englisch: Primary Key) wird GSBLNR definiert. Man sieht, dass das Merkmal
RNAME bei dem Stoff mit GSBLRN=2 drei Mal auftritt (in der Wirklichkeit ist das
noch mehr), weil die eingebettete Tabelle drei Zeilen hat. Zum Erstellen einer
typisierten Tabelle muss man zuerst den Datentyp ihrer Zeilen definieren. Unter
Nutzung von SQL sieht das folgendermal3en aus:

CREATE OR REPLACE TYPE RNAME_t AS OBJECT (
ERSDAT VARCHAR2(40),
NEUDAT VARCHAR2(40),
BEARBEITER VARCHAR2(40)
QUALITAT VARCHAR?2 (20)
RNAME VARCHAR?2 (50)
LIEFERANTEN LIST (INTEGER)
)
Danach wird die Tabelle von diesem Typ (in unserem Beispiel RNAME _t) erstellt.
Der Befehl kann so aussehen:

CREATE OR REPLACE TYPE RNAME_nt AS TABLE OF RNAME_t

Im Typ RNAME_ nt deutet ,nt“ darauf hin, dass es sich um eine eingebettete Tabelle
handelt (auf Englisch: Nested Table).

Diese Losung macht es nicht nur moglich, die Objekte (bei uns Felder mit
Feldinhalten) direkt abzurufen und mit Hilfe der SQL-Manipulationssprache oder
angelegter Prozeduren diese Objekte zu verwalten, sondern beim Import oder
Uberpriifen der Datenkorrektheit die fehlerhafte Zuordnung von Feldern den
Merkmalen zu vermeiden. Allerdings hat man bei dieser Losung viele mit NULL-
Werten besetzte Felder.
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Tabelle 5: Objektrelationale Datenmodell mit einer eingebetteten Tabelle(priifen)

GSBLRN(Primary | GSBL RNAME NAME DISPNAME
KEY)
INTEGER TABELLE TABELLE TABELLE TABELLE
2
Erstdat Neudat Bearbeiter | Qualitat RNAME Lieferanten
VARCHAR | VARCHAR | VARCHAR | VARCHAR | VARCHAR LIST(INTEGER)
17.07.200 | ‘25.11.201 | ‘Franke ‘GSBL' 2-Nitro-1- 18,359,660,728,
210:42:18" | 3 10:55:56° aminobenzol | 735
‘08.09.200 | ‘25.11.201 | ‘Franke NULL o- 12,18
511:50:14° | 3 10:55:56° (ortho)Nitro-

anilin
17.07.2002 | 17.07.2002 | NULL GSBL 2-nitroaniline | 4
10:42:18 10:42:18

Manche objektrelationale Datenbanken wie PosgreSQL kdnnen aufl3erdem solche
Datentypen wie Arrays, hstore, XML und JSON speichern, was eine Umkehr von
festen relationalen Strukturen bedeutet. Der Datentyp Hstore speichert die Schlissel-
Wert-Paare an der Stelle eines Datenbankwertes.

3.4 NoSQL Datenbanken

NoSQL-Datenbanken (richtige Interpretation: Not Only SQL) traten in den
Vordergrund als relationale Systeme an ihre Grenzen stie3en. Zu Zeiten des
Wandels der Informationsnutzung wachsen die Mengen der zu analysierenden Daten
drastisch und erreichen Tera- und Peta-Datenbereich. Es entsteht hohere
Anforderung an die Laufzeiten von Anfragen und an die Skalierungsfahigkeit der

Daten. Unter Skalierungsfahigkeit versteht man die Eigenschaft des

Datenbanksystems (oder eines anderen Softwaresystems) mit dem Wachstum an
Daten selber zu wachsen. Relationale Datenbanken sind vorwiegend vertikal
skalierbar. Sie versuchen die effiziente Verarbeitung der grof3en Datenmengen durch
Aufriisten des Servers mit besseren Softwarekomponenten zu erreichen. NoSQL-
Datenbanken sind gut horizontal skalierbar, was die Verteilung der Daten auf
verschiedene Server bedeutet. Das erhoht die Verfugbarkeit der Daten und macht
die Datenbank robust beim Ausfall eines Servers. Obwohl es keine einheitliche
Definition von NoSQL-Datenbanken gibt, weisen sie einige gemeinsame
Eingenschaften auf. AulRer der schon erwahnten horizontalen Skalierbarkeit haben
sie kein relationales Datenbankmodel und Schemafreiheit®’. Sie stellen keine JOINS

%’ Ein Schema einer Datenbank definiert die Struktur der Daten, z.B. Anzahl und Typ von Attributen.
Schemafreiheit bedeutet nicht, dass die Daten keine Struktur haben, sondern, dass man zum Beispiel
Datensatze speichern kann ohne zuvor Spaltennamen und ihren Typ zu definieren oder Anzahl der Spalten bei
jedem Datensatz gleich zu halten.
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zu Verfugung und fordern keine Normalisierung der Daten (Forderung der
.Nichtzerlegbarkeit* der Daten). Der Zugriff auf die Daten erfolgt nicht mehr mit Hilfe
von SQL oder nicht nur mit SQL und es gibt kein Konzept Transaktionen?®. Einige
Systeme unterstiitzen statt Transaktionen die Idee von "Eventual Consistency".
Darunter versteht man, dass die Datenbank im Normalbetrieb nach einer gewissen
Zeit (typischerweise im Sekundenbereich) immer wieder einen konsistenten Zustand
erreicht, das heil3t alle beteiligten Knoten tber den gleichen Datenstand verfigen. Im
Unterschied zu den gangigen SQL-Datenbanken unterscheiden sich die NoSQL-
Datenbanken untereinander sehr hinsichtlich des unterstutzten Datenmodells. [Klimt,
2013].

Key-Value-Datenbanken (Schlussel-Wert-Datenbanken)

Der Aufbau von Key-Value-Datenbanken ist ziemlich einfach. Ein bestimmter
Schlussel identifiziert eindeutig einen Wert (Key/Value Paar). Der Schlissel kann
eine strukturierte oder willkurliche Zeichenkette sein. Dabei kbnnen die Werte (Value)
aul3er String auch Listen, Sets oder auch Hashes enthalten. Die gréf3ten Vorteile von
Key-Value-Datenbanken ist ihnre meist enorme Geschwindigkeit und Skalierbarkeit.
So erreicht z.B. die Key-Value-Datenbank Redis Laufzeiten von O(1)?° fiir Lese- und
Schreiboperationen. Dafir muss man allerdings auch auf komplexe Suchalgorithmen
oder Indizes verzichten [Key-Value, 2011]. Key-Value-Datenbanken halten mdglichst
alle Eintrage neben der Sicherung auf der Festplatte auch gleich im RAM vor.

Key-Value-Stores lassen sich dadurch in zwei Gruppen unterteilen: Die In-Memory-
Variante behalt die Daten im Speicher und sorgt dadurch fiir eine hohe Performanz.
Die On-Disk-Versionen speichern ihre Daten direkt auf der Festplatte. In-Memory-
Datenbanken bieten sich als verteilte Cache-Speichersysteme an; On-Disk-
Datenbanken werden als Datenspeicher genutzt [Redis, 2014].

Ein Vertreter von Key-Value-Datenbanken - Redis - kombiniert beide Varianten. Der
Zugriff auf einen Datensatz erfolgt lediglich Gber dessen Schlissel. Ist der Wert eine
komplexe Struktur, wie z.B. eine Liste oder ein Objekt, analog zu den Werten von
Merkmalen oder Feldern im Falle von GSBL, wird die Struktur uniibersichtlich. Key-
Value-Datenbanken verarbeiten schnell einfache Abfragen, eine Formulierung
komplexere Abfragen ist oft nicht moglich. Die Einfachheit des Datenmodells bei
grol3en Datenmengen und wenig Relationen zwischen den Daten sind die
Hauptargumente fir den Einsatz von Key-Value-Datenbanken. Wenn man zu einem
Schlissel den ganzen Datensatz haben will, also wenn es um die Ablage und
Abfrage von Daten in immer derselben Form geht, ist diese Art von Datenbanken gut
geeignet. Anwendungsfalle sind: Werbung auf Webseiten, wo schnell entschieden
werden muss, welche Daten prasentiert werden, Verwaltung von Session-Daten in
einem Websystem, Warenkérbe in E-Commerce-Applikationen®, ein
Verzeichnisdienst im Internet wie beispielsweise ein Worterbuch mit stetig
wachsender Datenmenge, das Uber die Webseite bereitgestellt wird. Die Recherche
und Bearbeitung von Stoffdaten im GSBL erfordern hingegen verschiede Arten von

?® Eine Transaktion bezeichnet eine Menge von Datenbankédnderungen, die zusammen ausgefiihrt werden
miussen.

2 Unter 0O(1) wird f(x) =O(1) gemeint, was bedeutet, dass die Funktion f(x) fiir grofRe x beschrankt bleibt.

* Unter E-Commerce im weiteren Sinne werden alle Formen der elektronischen Geschaftsabwicklung tber
offentliche und private Computer- bzw. Telekommunikations-Netze verstanden (Hermanns/Sauter 2001, S. 8).
[E-Commerce, 2013]
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Abfragen, die viel komplexer sind, als nur den ganzen Stoff nach seiner
Identifikationsnummer zu suchen.

Wide-Column-Stores (Spaltenorientierte Datenbanken)

Wide-Column-Stores gruppieren die Daten mehrerer Datensétzen nach ihren Spalten
und nicht nach ihren Zeilen wie bei relationalen Datenbanken. Diese Art von
Datenbanken eignet sich fur grof3e Datenvolumen, weil die spaltenorientierte
Datenstruktur gut auf mehrere Server verteilt werden kann. Zeilenorientierte
Datenbanken h&ngen alle Datenwerte einer Zeile aneinander, dann alle Datenwerte
einer anderen Zeile aneinander und so weiter. Spaltenorientierte Datenbanken
gehen hingegen analog mit den Spaltendaten vor.

Wide-Column-Stores kénnen viele Lesezugriffe bewaltigen und einen Zeitstempel
haben. Der Leseprozess wird dadurch beschleunigt, dass keine unnétigen
Informationen gelesen werden, weil ein Zugriff immer nur auf relevante Spalten
stattfindet. Der Schreibprozess ist ebenso schnell, wenn es um eine einzelne Spalte
geht.

Wenn es allerdings nétig ist eine Vielzahl von Daten zu schreiben, die nicht nur einer
Spalte zugeordnet sind, muss auf alle diese Spalten zugegriffen werden, was den
Schreibvorgang verlangsamt. Ein weiterer Nachteil ist, dass beim Lesen aller
zusammengehorigen Daten (z.B. Stoffdaten) zwischen den Spalten hin- und her
gesprungen werden muss. Das ist sehr aufwendig.

Die Spalten bestehen aus ihrem Namen, den Daten und dem Zeitstempel.
Zusammenhangende Spalten (Columns) bilden eine so genannte Column-Family. So
kann man sich eine Column-Family ,GSBL" vorstellen, die einem Merkmal GSBL
entspricht (Tabelle 6).

Tabelle 6: Column GSBL in der
spaltenorientierter Datenbank

GSBL

GSBLNR ERSDAT NEUDAT STAR BEARB

20.11.2013  20.11.2013 Einzelinhalts- kraemer
14:27:21 17:07:29 stoff

Ein Vorteil: Die Zeilen mussen nicht die gleiche Anzahl von Spalten haben. Wenn fir
einen Datensatz zusatzliche Informationen gespeichert werden missen, kdnnen
diese hinzugefligt werden, ohne dass alle bestehenden Datensétze um einen NULL-
Wert ergénzt werden, wie man es von einer relationalen Datenbank erwartet.

Super Column Families ist eine Erweiterung von Wide-Column-Stores, die die
Ablage von vielen Schlussel-Wert-Paaren ermdglicht. In der Tabelle 7 wird so eine
Super Column Familie dargestellt. Die Identifikationsnummer der Zeile ist 1, der
Name von Super Column ist GSBL, die Schlisseln GSBLRN, ERSTDAT, NEUDAT,
STAR, BEARB beinhaltet.
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Tabelle 7: GSBL in der spaltenorientierter Datenbank
mit den vielen Schliissel-Wert-Paaren

Colums

GSBL

GSBLRN

ERSDAT 20.11.2013
14:27:21

NEUDAT 20.11.2013
17:07:29

Einzelinhalts-
el

kraemer

Spaltenorientiere Datenbanken sind gut fur analytische Informationssysteme
geeignet, die eine kleine Anzahl komplexer Abfragen Uber alle Datensétze und Uber
bestimmte Spalten verwenden. S?altenorientierte Speicherung hat Vorteile auch bei
Datenkompression, Aggregation! und beim Caching®.

Graphen-Datenbanken

Bei diesen Datenbanken werden unstrukturierte Daten in Diagrammen durch Knoten
und Kanten zusammen mit ihren Eigenschaften gespeichert. Die Kanten stellen die
Verbindungen zwischen den Knoten dar. Diese Datenbanken sind von Interesse fur
Anwendungen, bei denen die gesuchte Information nicht nur aus einzelnen, zur
Suchanfrage passenden Datensatzen besteht, sondern viel mehr in der Art und
Weise der Verknupfungen dieser Datensatze untereinander relevant ist. Typische
Anwendungen dafir sind die Darstellung von Nutzerbeziehungen innerhalb von
sozialen Netzwerken, Bild- und Textanalysen fir Wissensprasentation, Semantisches
Web* und Linked Open Data® [Edlich, 2011].

3 Aggregation ist Zusammenfassung von Daten fir statistische Auswertungen

%2 Cache bezeichnet in der EDV einen schnellen Puffer-Speicher, der (wiederholte) Zugriffe auf ein langsames
Hintergrundmedium oder aufwendige Neuberechnungen zu vermeiden hilft [Cache, 2014]

3 |m Zentrum der Idee des ,semantischen Webs” steht die Entwicklung von semantischen Technologien, mit
deren Hilfe Computer die Inhalte von Musik, Bildern und Videos besser verarbeiten kénnen sollen. Semantisch
bedeutet, dass Inhalte nicht bloR eine Bedeutung haben, sondern auch in Beziehung zu anderen Bedeutungen
stehen [ Merschmann, 2008]

*Der Begriff Linked Open Data bezieht sich auf eine Ansammlung von Best practices fiir das Veroffentlichen
von Informationen und fiir das Verbinden von strukturierten Daten im Netz. Linked Open Data ist begrifflich
dabei eng mit dem semantischen Web verwoben, womit sich die Frage stellt worin sich diese Ausdriicke
Uberhaupt unterscheiden. Tim Berners-Lee wird zu den Unterschied vom semantischen Web und Linked Data
wie folgt zitiert: Linked Data is the Semantic Web done right [Linked Open Data, 2014].
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Dokumentenorientierte Datenbanken

Diese Art von Datenbanken speichert die Daten in den sogenannten Dokumenten
ab. Ein Dokument ist vergleichbar mit dem Datensatz in einer relationalen
Datenbank, wobei nicht besetzte Attribute wegfallen. Die Daten in einem Dokument
werden in Form von Schlissel/Wert-Paaren abgelegt. Die Werte sind nicht nur
atomare Daten eines einfachen Datentyps, sondern die Listen von Daten, die
wiederum geschachtelte Datentypen oder eingebettete Dokumente enthalten
kénnen. Eine Normalform ist nicht erforderlich, folglich kann man zusammengehérige
Daten als einen Wert ablegen. Einer der Vorteile dokumentenorientierter
Datenbanken ist die ganzheitliche Speicherung der zusammengehérigen Daten. Ein
anderer Vorteil ist Schemalosigkeit. Unter Schemalosigkeit versteht man, dass jedes
einzelne Dokument eine andere Struktur haben kann und ein fir die ganze
Datenbank gleiches Schema nicht existiert. Ein schemaloses Datenmodell kann sich
entsprechend der Datenbankanwendung verdndern. Ein Dokument muss nicht von
den anderen Dokumenten abh&ngen. Man kann sich leicht einen chemischen Stoff
als ein Dokument vorstellen, da jeder Stoff einen individuellen Satz von Attributen
besitzt und die Daten zu einem Stoff zusammengespeichert werden kdnnen. Die
Merkmale zu einem bestimmten Stoff kdnnen hinzugefiigt, geléscht oder erweitert
werden, ohne dabei das ganze Datenbankmodell zu verdndern. Dokumente
entsprechen in ihrem Aufbau sowohl dem natirlichen Objekt als auch dessen
Reprasentation in einer objektorientierten Sprache, und damit wird keine besondere
Transformation bei der Abbildung in Programmiersprache bendétigt. Viele
Dokumentendatenbanken verwenden das JSON (JavaScript Object Notation) -
Format. MongoDB speichert die Daten in einem etwas abgeanderten JSON-Format,
Binary JSON (BSON). BSON wird fir die interne Darstellung der Daten verwendet,
sodass fur die Anwendungsprogramme keine Unterschiede entstehen. Im
Unterschied zu JSON unterstutzt BSON noch weitere Datentypen die nicht Teil der
JSON-Spezifikation sind, wie z.B. einen extra Datums-Datentyp oder einen Datentyp
fur binare Daten.

4 MongoDB

4.1 Allgemeine Bewertung

MongoDB gehort zu den weitverbreiteten und ausgereiften dokumentenorientierten
Datenbanken. MongoDB bietet solche Funktionen an, die bei den anderen
Vertretern der NoSQL-Datenbanken-Familie vermisst werden. Dazu gehdéren:

e umfangreiche Moglichkeiten zur Formulierung komplexerer Abfragen, was
eine Anndherung an SQL darstellt,

e Bereitstellung von Treibern fir eine Vielzahl von Programmiersprachen

e starke und aktive Community

e Open-Source-Projekt mit kommerziellem Support und umfangreichen
Schulungen

¢ Nutzung von Memory-Mapped-Files fur das Caching der Daten

e das Konzept des Journaling, das von relationalen Datenbanken entlehnt
wurde, und das zur Reproduzierung der nicht beendeten Anderungen nach
einem Systemabsturz dient

¢ Indexierung von eingebetteten Feldern
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Im Vergleich zu dem anderen bekannten Vertreter von dokumentorientierten
Datenbanken, CouchDB, bietet MongoDB mehrere Arten von Indizes, die bessere
Dokumentation und die Mdglichkeit des partiellen Updates. Da die Datenbank von
Anfang an fur den Einsatz in Webapplikationen vorgesehen war, lassen sich mit
MongoDB Aufgaben wie Dokumentenmanagement, das Verwalten von Anwender-
und Sitzungsdaten, Logging®, Echtzeit-Analysen® und generell Aufgaben mit einem
hohen Datenaufkommen einfach und bequem Idsen. Nicht geeignet ist MongoDB fur
Systeme mit komplexen Transaktionen und fir traditionelle Business-Intelligence-
Projekte, da die dafur nétigen Strukturen nicht zur Verfigung stehen [Alvermann,
2011]. MongoDB kann vor allem fiir noch nicht ausgereifte oder oft &ndernde
Datenstruktur gut genutzt werden, da Anderungen an der Datenstruktur nicht auf der
Datenbankebene geschehen und somit unproblematisch handhabbar sind.

4.2 Installation

Eine aktuelle Version von MongoDB ist unter der URL
http://www.mongodb.org/downloads auf der Webseite des Open-Source-
Projekts zu finden. Es stehen Versionen fiir verschiedene Plattformen zum
Herunterladen bereit. MongoDB benutzt Memory-Mapped-Files, ein virtuelles
Filesystem auf dem Dateisystem des Betriebssystems, wodurch auf 32Bit-Rechnern
die Datengréf3e auf 2 GB begrenzt ist. Demzufolge sollten zukiinftig nur die 64Bit-
Version von MongoDB und ein 64Bit-Betriebssystem (Windows oder Linux) fir eine
Nutzung des GSBL genutzt werden. Aul3erdem ist stets die neueste Version von
MongoDB zu nehmen, da sich die Performanz tber die Versionen elementar
verbessert.

Nach dem Laden der aktuellen Version aus dem Web muss die geladene Datei
entpackt und ein Ordner fir die Speicherung der Daten angelegt werden.
Standardmalfig werden die Daten im Root-Verzeichnis unter dem Pfad ,/data/db“
gespeichert. Anderenfalls benutzt man beim Starten des Servers die Option ,dbpath®
um einen anderen Pfad zu spezifizieren.

4.3 Starten des Server und der Datenbank-Konsole

In den offiziellen Versionen von MongoDB ist ein Programm MongoDB JavaScript-
Shell*” enthalten. Mit Hilfe von JavaScript-Shell kann man den Server administrieren,
Datenbankbefehle und Programme ausfihren.

Man startet den Server mit dem Befehl mongod und JavaScript-Shell mit — mongo.
Nach der Voreinstellung verwendet ein MongoDB-Server den TCP/IP-Port 270173,
Es gibt die Mdglichkeit die HTML-basierte Administrationsoberflache aufrufen, wenn
man den Server mit der Option —httpinterface —rest startet und dann unter der URL:
http: //localhost:28017 die Informationen zur Datenbank und Clients bezieht. Diese
Administrationsoberflache kann fur Testzwecke genutzt werden und nicht fir einen

* Unter Logging werden die Speicherung der Datendanderungen und Prozessen gemeint.

3 Echtzeit-Analyse bedeutet die Analyse der Daten in demselben Moment, als sie erzeugt wurden.

7 JavaScript-Shell ist ein im MongoDB-Paket enthaltenes Standardwerkzeug fiir die Datenmanipulationen und
Datenbankverwaltung, die man in der Datenbankkonsole durchfiihren kann.

*® Ein Port ist der Teil einer Netzwerk-Adresse, der die Zuordnung von Verbindungen und Datenpaketen zu
Server- und Client-Programmen durch Betriebssysteme bewirkt. Ports konnen Netzwerkprotokolle und
entsprechende Netzwerkdienste identifizieren [Port, 2014]. Ein Netzwerkprotokoll ist dient dem Austausch von
Daten zwischen Computern bzw. Prozessen, die in einem Rechnernetz miteinander verbunden sind. TCP/IP -
Transmission Control Protocol / Internet Protocol ist eine Familie von Netzwerkprotokollen.
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Praxiseinsatz, da damit nur die Uberpriifung einiger Informationen zum Status des
Servers und zu Leseoperationen, maglich ist. Die anderen Optionen, mit denen man
den MongoDB-Server starten kann, sind unter URL:
http://docs.mongodb.org/manual/reference/program/mongod/ dokumentiert.

4.4 Datenmodell und Import der Daten

4.4.1. JISON-Format fur die Datenspeicherung

Um die Daten zu importieren wandelt man sie in das JSON-Format um, da MongoDB
nach der Voreinstellung die Daten aus diesem Format importiert. Unabhangig von
dem eingesetzten Treiber werden die Daten intern in einem binaren Format - BSON,
ein abgeandertes JSON Format, gespeichert. Zur Ausgabe der Daten wird ebenfalls
JSON verwendet. Damit hat man den Vorteil, dass beim Erzeugen des Datenmodells
die Struktur der Ausgabe bertcksichtigt werden kann. JSON stellt genau wie das
XML-Format™® die strukturierten Daten in einer lesbaren Textform dar. Im
Unterschied zu XML erfordert JSON flir seine Elemente keine Beginn- und End-
Auszeichner (Tags), wodurch weniger Speicherplatz beansprucht wird. JSON basiert
auf zwei Strukturen: Schlissel-Wert-Paar und einer geordnete Liste von Werten. Fur
eine detaillierte Beschreibung des JSON-Formates ist die URL:
http://www.json.org/json-de.html zu empfehlen. Im nachsten Abschnitt wird ein
Beispiel fur die importierten GSBL-Daten im JSON-Format dargestellt.

4.4.2 GSBL-Datenmodell im JSON-Format

In MongoDB darf jedes Dokument einen eigenen Aufbau aufweisen, was allerdings
in Bezug auf Anwendungsprogramme nicht erwiinscht wird. Das Datenmodell fur die
Familie der ahnlichen Objekte muss am besten einheitlich gehalten werden. Die
Dokumente sind in die Collections zusammengefasst, ahnlich wie Datensatze zu
einer Tabelle in einer relationalen Datenbank. Collections erfordern aber im
Unterschied zu einer Tabelle kein Schema und jedes Dokument kann die eigenen
Attribute haben. Doch man soll die Dokumente zu einer Collection nicht willkirlich
zusammenfugen, sondern unter Berlcksichtigung deren logischer
Zusammengehdrigkeit und des Spezifikums der erforderten Lese- und
Schreibeoperationen. Zum Beispiel wiirde man im GSBL die Collections ,Stoffe“ und
.Lieferanten” sowie ,Spezies” und ,Zitate* angelegen. Denn die Daten zu einem oder
mehreren chemischen Stoffen missen oft zusammen geliefert werden, die
Lieferanten-, Spezies- oder Zitatendaten kann man mit einer extra Anfrage anfordern,
wenn man die braucht.

Zwar bietet MongoDB keine JOINSs, aber die Zugehorigkeit von Dokumenten kann
man mit Hilfe von Referenzen festlegen. Die einfachste Form zu referenzieren ist ein
Teildokument, also ein eingebettetes Dokument, einzubauen. Beispiel:
Empfehlungen zu Brand-, Explosionsschutz, Evakuierungen und anderen
Verhaltungsregeln sind mit den anderen Stoffdaten zusammenabzulegen, da diese
Daten oft mit einer Abfrage geholt werden missen. Die andere Form des
Referenzierens ist ein Verweis in einem Dokument auf ein zusammengehériges

¥ XML ist eine Auszeichnungssprache (extensible Markup Language), mit welcher Informationen strukturiert
werden.
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Dokument, &hnlich dem Fremdschlissel in einer relationalen Datenbank. Der
Unterschied liegt darin, dass ein Fremdschlissel in einer relationalen Datenbank
durch ein Datenbankmanagementsystem automatisch aufgel6st wird, in MongoDB
hingegen - durch ein Anwendungsprogramm mit Hilfe mindestens einer zusatzlichen
Datenbankabfrage. In der Collection ,Stoffe“ werden Lieferanten-, Spezies- und
Zitaten-Collection referenziert. Ein Stoff hat als Referenzen die eindeutigen
Lieferanten-, Spezies- oder Zitatennummer. Es ist hier nicht erforderlich, in der
umgekehrten Richtung zu referenzieren: ein Lieferant oder eine Zitat muss seine
Stoffe nicht ,kennen®.

Das Einfuhren der Referenzen in der Collection ,Stoffe” beruht auf dem Spezifikum
der erforderten Lese- und Schreibeoperationen. Mit der ersten Abfrage will man die
relevantesten Stoffdaten angezeigt bekommen. Eine zusatzliche Leseoperation fur
die Lieferanten-, Spezies-, oder Zitatendaten soll keine Probleme bereiten, denn
diese Daten werden hauptséchlich von den Fachexperten bearbeitet und nicht mit
der ersten Anfrage angefordert. Dabei werden die Stoffdaten nicht unnétig redundant
und noch mehr verschachtelt. Beim Update der Stoffdaten kann sich nur die
Referenz auf die anderen Collections andern ohne die Anderungsoperationen auf
diesen Collections durchzuftihren und Konsistenz der Daten zu verletzen. Umgekehrt
muss man beim Andern der Lieferantendaten keine Updates der Stoffdaten
durchfihren.

Allgemein kann man behaupten: wenn es zwischen zwei Arten von Objekten eine
N:M-Beziehung existiert (ein Stoff hat mehrere Lieferanten, ein Lieferant kann
Merkmale zu mehreren Stoffen liefern) und zweite Art sich &ndern kann (Lieferant hat
seine Adresse geandert), werden Referenzen verwendet. Man sammelt die Objekte
einer Art in einer Collection und referenziert in denen die andere Collection.

Auf der Abbildung 5 ist ein Beispiel fir das GSBL-Datenbankmodell in JSON-Format
abgebildet. Die Daten eines Lieferanten sind analog zu den Stoffdaten aufgebaut, sie
sind in die Merkmale und Felder unterteilt und stellen ein Dokument dar. Das
Dokument wird immer von den geschweiften Klammern umrahmt.

Das Merkmal ,LIFF“ in der Collection ,Lieferanten® ist der Schlissel zu einem Wert,
den ein Array von eingebetteten Dokumenten reprasentiert. Auf der Abbildung 5
enthalt der Array nur ein Element, das in die geschweifte Klammer eingeschlossene
Dokument. Warum braucht man denn ein Array? Damit beim Einfigen gleichnamiger
Merkmale die Werte dieser Merkmale als neue Elemente des Arrays problemlos
hinzugefiigt werden kénnen. Ein Anwendungsprogramm wird mit keinen zusatzlichen
Operationen belastet, wenn man die Werte einheitlich als Arrays ablegt. Auf der
Abbildung 5 enthalt das eingebettete Dokument fiinf Schlissel (Felder-Namen):
ERSDAT, NEUDAT, NR, LIFF und LIEFRNT mit deren Inhalten. Analog zu den
Merkmalen sind die Werte der Felder auch Arrays vom Datentyp String.
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Abbildung 5: JSON-Modell. Lieferantendaten

{"LIEF"' ; Merkmal als Schliissel eines Dokumentes
. L

{

"ERSTDAT": [ N . .
"04.12.2012 10-04-06" Feld als Schlussel eines Dokumentes im

1, Array
"NEUDAT": | \
"20.11.2013 17:07:29"

| Feldinhalt als Element des Arrays

"NR": [
Illll

1,
"LIEF": [
"Stoffpflege”

I,
"LIEFRNT": [

IIUBAII
]

4.4.3 Umwandlung des standardisierten Formates in MongoDB-
Format

Der GSBL verwendet zum Datenaustausch ein standardisiertes Format - SSF, das
die Daten als ein Text darstellt, der dann mit der Dateiendung .ssf gespeichert wird.
SSF-Format wurde im Abschnitt 6 beschrieben. Dieses Format bildet deutlich die
Struktur der Stoffdaten ab. Die Abbildung 6 veranschaulicht die Stoffdaten in SSF-
Format. Mit der Zeichenkette @. wird ein Stoff eingeleitet. Mit @; wird ein Merkmal
eingeleitet (auf der Abbildung 6 ist ein Merkmal: GSBL).

Abbildung 6: die Daten in SSF_Format

@.
@:GSBL
@:ERSTDAT=10.11.1996 16:25:00
@:NEUDAT=09.01.2014 09:09:49
@:GSBLRN=4934
@:STAR=|Einzelinhaltsstoff
@:SNR=1614

@:SPERRE=1

SSF-Format unterscheidet zwischen den Namen der Merkmale und Felder, die einen
jeden Stoff charakterisieren, und dessen Inhalten. Da JSON-Format Schltissel-Wert-
Paare enthalt und auch einen Textformat darstellt, kann man mit einem Programm
die SSF-Datei in eine JSON-Datei so umwandeln, dass die Namen als Schlissel und
Inhalte als Werte abgebildet werden. Man beachtet dabei, dass die Merkmale und
Felder eines Stoffes kbnnen mehrmals auftreten, was JSON-Format nicht zulasst, da
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es gegen die Eindeutigkeit des Schlissels verst63t. Fur die Umwandlung des
Subsets (zusammengehorigen Daten) in JSON fehlt in der SSF-Datei der Name des
Subsets, der in JSON-Datei fur einen Schlissel erforderlich ist. Da die Subsets
immer zu einem Merkmal gehéren, wird als Schliissel der Name des entsprechenden
Merkmals Gbernommen.

Die Abbildung 7 zeigt den Programmablaufplan fir die Umwandlung des SSF-
Formates in JSON. Rechtecke stehen fur Operationen, Rauten — fur Verzweigungen
(Entscheidungen, wie geht das Programm weiter), Parallelogramme - fir die Ein-
und Ausgabe. Die Pfeile zeigen Verbindungen zwischen diesen Elementen. Das
Programm liest wiederholt die Zeilen einer SSF-Datei, bis das Dateiende erreicht
wird. Beim Lesen einer Zeile wird festgestellt, um welche Elemente es sich handelt
(Sektions, Merkmale, Felder, Feldinhalte, Subsets) und die bendétigten Elemente
werden entsprechend der JISON-Syntax umgeformt, zwischengespeichert und in die
jeweilige JSON-Datei ausgegeben. Auf die Darstellung der Umformung in JSON-
Syntax sowie auf das Ersetzen der ungultigen Zeichen (sowie Whitespace-Zeichen,
Datensatztrenner oder Anfiihrungszeichen) wurde aus der Platzgriinden auf dem
Programmablaufplan verzichtet. Beim Lesen einer Zeile, die ein Merkmal oder ein
Feld einleitet, wird tGberpruft, ob den Namen des Merkmals bzw. des Feldes der
beschriebene Stoff schon enthélt. In diesem Falle wird der Name nicht noch Mal
gespeichert oder in die JSON-Datei ausgegeben, sondern nur der Wert des
Merkmals bzw. des Feldes als ein Element des Arrays. Wenn ein Programm ein
Subset durchlauft, ist Subsetcounter auf eins gesetzt und der Name des Feldes den
Namen des Merkmals Gbernimmt. Im Unterschied zu einem Feld ohne Subset, ist in
diesem Falle ein Array von Dokumenten als Typ des Feldinhaltes definiert. Die
Namen der Felder und Feldinhalte werden zuerst zwischengespeichert, die Namen
und Werte des Merkmals ohne das Zwischenspeichern in die JSON-Datei
ausgegeben.
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Abbildung 7: SSF in JSON,
Programmablaufplan

SSF-Datei 6ffnen
SSF-Datei

schlieRen

Zeile lesen

Den Name der Stoff-, Merkmal-
Sektion speichern ,Feldcounter =0

Ist Zeile=0?

nein i Wiederholter

Stoffcounter=1 Merkmalsname?

Beginnt eine Merkmal-,Feldcounter=0
Sektion?

nein i Den Merkmalswert
Fiir jede Sektion eine

(die Namen der Felder
und die Feldinhalte)
zu dem Array

neue Datei 6ffnen
Beginnt ein

Stoff? . . .
hinzufiigen und in die

Den Namen des .
JSON-Datei ausgeben

Merkmals, Array mit

nein dem Merkmalswert
(den Namen der

Beginnt ein Felder wnd s Merkmalcounter+=1

Merkmal? Feldinhalte) in die

JSON-Datei ausgeben

Feldcounter=0

Subsetcounter =1

Beginnt ein Den Subset-Array

Subset? anlegen und den

Subset speichern

Subsetcounter =0

nein

Endet ein Der 1.Subset
Sithget?

pro Merkmal?

nein

Beginnt ein

?
Feld Ist Subset- Name des Feldes und
counter=07? . den Feldinhalt

speichern




4.4.4 Import der Stoff-, Lieferanten-, Spezies-, Zitatendaten in
Mongodb

Importieren der Daten geschieht mit dem Import Tool mongoimport, der sich in den
Installationsdateien von MongoDB befindet. Die JSON-Dateien kann man mit dem
nachfolgenden Befehl

mongoimport --port 27017 --db gsbl --collection stoffe --type json --file
"C:\Users\Irina\Desktop\bsp.json"

aus der Betriebsystem-Kommandozeile importieren. Mittels dieses Befehls wird die
Verbindung zu einem lokalen Rechner auf dem Default-Port aufgebaut. Der
Datenbankname ist ,,gsbl“ und der Collection-Name ist ,stoffe“. Es wird JSON-File
erwartet. Die Datenbank und die Collection missen nicht vorher angelegt werden.
Die werden beim Import von dem Datenbankmanagementsystem erzeugt. Wenn
Anmeldedaten erforderlich sind, figt man in den Befehl die Optionen --username
user und --password pass nach der Angabe der Collection hinzu. Alle mdglichen
Optionen fur den Import.exe kann man unter URL:
http://docs.mongodb.org/manual/reference/program/mongoimport/ anschauen.

Falls man eine Java-Anwendung nutzt, kann man mit Hilfe von JsonParser-Klasse,
die eine Schnittstelle fur das Lesen JSON-Files bietet, die zu importierenden Daten
aus der JSON-Datei auszulesen und danach in die Datenbank speichern. Objekte
der JsonParser-Klasse werden mit der Factory-Methode create JSSON-Parser() der
JsonFactory-Klasse erstellt.

Mit dem obengenannten Befehl wurden 316477 Stoffe, 496 Lieferanten, 1428
Spezies, 121971 Zitate (insgesamt 1,6 GB) in MongoDB als JSON-Dokumente
importiert.

4.4.5 Import der Tabellendaten in Mongodb

MongoDB erlaubt es auch, die Daten in CSV-Format (bzw.TSV-Format)*® zu
importieren. Das ist sinnvoll fir die Daten, die in tabellenartiger Form strukturiert sind,
und hilfreich um die Daten zwischen SQL-Datenbanken und NoSQL-Datenbanken
auszutauschen. In GSBL sind solche Daten die Nachschlagetabellen,
Einheitentabelle und die Tabelle mit dem Datenmodell. Diese Tabellen sind fir das
Auslesen der Stoffdaten nicht relevant. Sie dienen zur Uberprifung auf die
Korrektheit oder Normalisierung der Daten. Beim Export der Stoffdaten kénnen diese
Tabellen mitgeliefert werden. Fur das Datenmodell ist es eine Pflicht. Die Tabellen
kénnen ohne Umformung im selben CSV-Format, in dem sie in die Datenbank
importiert wurden, wieder exportiert um danach als Excel-Tabellen an Auftraggeber
geliefert werden.

Fur den Import der Daten im CSV-Format benutzt man genauso wie beim JSON-

Format den mongoimport-Befehl aber mit zusatzlichen Optionen. Falls es um die

* Dateiformat CSV: auf Englisch bedeutet Comma-separated values, Dateiformat TSV: auf Englisch - Tab-
Separated Values. Diese Formate beschreiben einen bestimmten Aufbau fir Textdateien.
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CSV- oder TSV-Dateien geht, darf man die Option --fields im Import-Befehl nicht
vergessen. Mit dieser Option zeigt man an, welche Felder (in GSBL sind das
Merkmale eines Stoffes oder Felder eines Merkmals) importiert werden sollen. Als
Alternative kann man in der CSV-Datei die entsprechenden Felder in der ersten Zeile
angeben und dann mit der Option —headerline darauf hinweisen. Falls die Daten in
eine extra Datei eingeschrieben werden, braucht man mit dem Parameter — FieldFile
diese Datei anzugeben.

Die Daten, die in ihrer Struktur einer Tabelle &hnlich sind, kann man als CSV-Datei
speichern um dann in die Datenbank zu importieren. Dabei ist es wichtig, ein Komma
fur die Trennung der Tabellenspalten festzulegen. Mit dem nachfolgenden Befehl
baut man die Verbindung zu einem lokalen Rechner auf dem Default-Port auf,
erzeugt die Datenbank ,gsbl“ und die Collection ,stoffe”, falls sie nicht existieren, gibt
das Format der Datei, den Pfad zu der und weist mit der Option —headerline auf die
erste Zeile mit den Feldnamen hin.

mongoimport --port 27017 --db gsbl --collection stoffe --type csv —headerline —file
C:\new.csv

Auf der Abbildung 8 sind Daten im CSV-Format einschliel3lich einer Headerline mit
den Feldnamen dargestellt.

Abbildung 8: CSV-Daten fiir das Feld "STAR" aus der
Nachschlagetabelle

Headerline mit den
NAME ,WERT,TEXT Namen der Felder,
die zu importieren
sind

T_STAR, Einzelinhaltsstoff, (Literaturstoff)

T_STAR, Komponentenstoff, (Gemisch)

T_STAR, Stoffklasse,"(Gemisch)'\ Trennzeichen flr die
Spalten muss ein

Komma sein

Fur die Normalisierungs- und Erfassungsmodule kénnen Fachspezialisten Daten
aus den Nachschlagetabellen und Einheitentabelle erfordern. Beispiel: man will
rausbekommen, ob der Feldinhalt des Feldes ,STAR" flir das zu erfassende Merkmal
,GSBL* zulassig ist. Daflir schaut man, ob sich das Feld in der Excel-
Nachschlagetabelle befindet, und falls es der Fall ist, vergleicht den einzutragenden
Feldinhalt mit den Feldinhalten fur das Feld ,T_STAR" in der Nachschlagetabelle.
Sollte der einzutragende Feldinhalt nicht in der Nachschlagetabelle vorhanden sein,
wird das Merkmal mit diesem Inhalt nicht in die Datenbank eingetragen. In der Praxis
brauchen Fachleute fur das Feld ,STAR® nicht in die Tabelle zu schauen, weil es fur
sie bekannt ist, dass die Stoffart, woflir das Feldname ,STAR" steht, nur drei Werte in
GSBL bekommen kann: Einzelinhaltsstoff, Komponentenstoff und Stoffklasse. Diese
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drei Werte kann man aus der Nachschlagetabelle auslesen. Ein anderer Wert wird
nicht erfasst.

Um anzuschauen, ob sich das Feld ,STAR" in der Nachschlagetabelle befindet, muss
man in der Spalte ,Tabelle* des Datenmodells den Eintrag mit dem Feldnamen und
der vorangestellten Zeichenkette ,T_“ suchen. Dann weild man, dass die anderen
Werte, als die in der Nachschlagetabelle eingetragenen, nicht zulassig sind. Die
Anfrage: ,Welche Werte und Texte hat das Feld ,T_STAR" in der
Nachschlagetabelle?®, wird entsprechend der MongoDB-Anfragesprache formuliert
und mit dem nachfolgenden Ergebnis beantwortet. Die Abbildung 9 zeigt dieses
Ergebnis.

Abbildung 9: SCV-Datenmodell fiir die Nachschlagetabelle, Anfrageergebnisse

{"NAME" : "T_STAR", "WERT" : "Einzelinhaltsstoff", "TEXT" : ™"

}
{ "NAME" : "T_STAR", "WERT" : "Komponentenstoff', "TEXT" : "(Literaturstoff)"

}
{ "NAME" : "T_STAR", "WERT" : "Stoffklasse", "TEXT" : "(Gemisch)"

}

Eine andere Alternative ware, diese Tabellen aus dem CSV- in das JSON-Format zu
verwandeln. Da die Spalten einer Tabelle in CSV-Format mit einem Trennzeichen
voneinander isoliert sind, kann man die einzelnen Werte mit einem Programm
auslesen und entsprechend einem neuen Format zu speichern. In Java geschieht
das mit der Funktion split(): split=zeile.split(,, “);

Die Entscheidung, welches Format zu wahlen ist, hangt von den zu verarbeitenden
Leseoperationen und gewlnschten Ausgaben ab. Zum Beispiel, wenn man will, dass
derselbe Feldname nur einmal von der Datenbank geliefert wird, speichert man alle
Werte der gleichnamigen Felder in einem Array. Die Abbildung 10 veranschaulicht
ein solches Array zu dem Feld ,T_STAR®. Eine andere Uberlegung wére, das
Datenmodell nicht in tabellenartiger Form sondern entsprechend seiner
hierarchischen Struktur zu speichern. Alle moglichen Daten zu einem Merkmal
(Spalten der Tabelle mit dem Datenmodell) werden in einem Dokument und die
Daten zu den Feldern als eingebettete Dokumente zusammenabgelegt (Abbildung
11). Wie in dem Abschnitt ,GSBL-Datenmodell in JSON-Format” erklart wurde,
besteht JSON aus Schlissel-Wert-Paaren. Die Schltssel sind in diesem Falle die
Spalten der Tabelle und Namen der Felder. Ein Oberbegriff, zu dem ein Merkmal
zugeordnet ist, wird auch als Schlissel eingefiihrt. Feldinhalte sind eingebettete
Dokumente. Der Vorteil dieses Modells ist, dass mit einer Abfrage man alle einem
Merkmal zugeordneten Daten bekommt oder ein Merkmal auf das Vorhandensein
eines Feldes pruft. Damit man Merkmale und Felder mit den Stoffdaten vergleichen
kann, muss man die in verkirzter Form speichern. Die Abbildung 11 zeigt zu dem
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Abbildung 10: Datenmodell fiir die Nachschlagetabelle in JSON-
Format. Anfrageergebnisse

{"T_STAR™
[ {
"WERT": "Einzelinhaltsstoff", "TEXT": "(Literaturstoff)"
h
{
"WERT": "Komponentenstoff", "TEXT": "(Gemisch)"
h
{
"WERT": "Stoffklasse"
}
]
}

Abbildung 11: GSBL-Datenmodell in JSON-Format

{THES: Merkmal

{ L

Spalte in der Tabelle mit dem Datenmodell

LANGBEZEICHNUNG: Verwandter Stoff,
DATENTYP: M

THES.KAT: Feldname
{

LANGBEZEICHNUNG: Kategorie,
DATENTYP: I,
PFLICHTFELD: J

}

THES.RN: Feldname

{
LANGBEZEICHNUNG: GSBL-RN des verwandten Stoffes,
DATENTYP:I

}
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4.5 Priméar-Schlissel und Auto-Increment-Funtion

Der Primarschlussel gekennzeichnet den Datensatz eindeutig. MongoDB erfordert fur
jedes Dokument in der Collection das Vorhandensein eines _id-Feldes, das
einzigartig sein muss. Das _id-Feld vom Typ ,ObjectID“ legt MongoDB automatisch
an, falls es nicht vom Anwender selbst eingetragen wurde. Uber dieses Feld wird der
Primarschlussel erzeugt. Das _id-Feld bietet einen besonderen Vorteil: es beinhaltet
die Zeit des Einfligens eines Dokumentes in die Datenbank. Man kann immer diese
Zeit mit einer einfachen Abfrage und der getTimestamp()-Funktion anzeigen lassen.
Zuerst das gewtnschte Dokument aus der Datenbank holen und in der Variable var
speichern. Dann unter Benutzung von Dezimalpunktschreibweise das _id_Feld
auslesen und auf dem die getTimestamp()-Funktion ausfiihren. Mit der Print-Funktion
das Datum ausgeben lassen.

var timestamp = Dokument._id.getTimestamp();
print(timestamp);

Ein anderer Vorteil: wenn man Dokumente nach dem _id-Feld vom Typ Objectid
sortiert, entspricht die Reihenfolge der sortierten Dokumente derer Erstellungszeit.

Sollte fur die Verarbeitung der Daten einer Collection die Vorteile des _id-Feldes mit
dem Objectld nicht relevant sein, kann man selber ein _id-Feld definieren und in die
Dokumente einer Collection einflgen. Fur die Collection ,Stoffe” bietet sich das Feld
,GSBLRN", weil jeder registrierter im GSBL Stoff eindeutige GSBL-
Registriernummer (GSBLRN) hat. Falls man ein eigenes _id-Feld anlegt, es ist zu
empfehlen, Auto-Increment-Funktion fur dieses Feld zu definieren. Die Funktion wird
beim Einfugen eines neuen Stoffes in die Collection ,Stoffe“ den Wert der zuletzt
eingetragenen GSBLRN um eins hochzahlen. Damit wird es beim Einfligen der
Dokumente ausgeschlossen, dass die GSBLRN doppelt vorkommen. Deklaration des
Feldes, das inkrementiert werden soll, geschieht in einer extra Collection. In dem
nachfolgenden Beispiel wird ein Dokument mit dem _id_Feld und seqg-Feld in die
Collection ,counter eingetragen. Das _id-Feld enthélt als Wert ,GSBLRN". Das seq-
Feld speichert den letzten Wert des zu inkrementierenden Feldes.

db.counters.insert ({_id: "GSBLRN", seq: 0})

Falls in der Collection ,counter® seg-Feld gleich Null ist und die Collection ,Stoffe"
keine Dokumente noch hat, wird beim Einfliigen des ersten Dokumentes den Wert
des seq-Feldes um eins erhoht und im _id-Feld des Dokumentes eine Eins
gespeichert.

Beim né&chsten Schritt wird eine Javascript-Funktion definiert, die als Parameter den
Namen der Sequenz (sequenceName) bekommt. In unserem Fall ist die
sequenceName "GSBLRN". Die Funktion erhéht den Wert der Sequenz um Eins und
gibt den geanderten Wert zurlck.

function getNextSequence(sequenceName)

{var sequenceDocument =db.counters.findAndModify
({query:{_id:sequenceName},update:{$inc:{seq:1}},new:true});
return sequenceDocument.seq;}
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Beim Einfligen der Dokumente wird die Funktion getNextSequence() aufgerufen und
den Wert, den sie zuriickgibt, wird dem _id-Feld zugewiesen. Die unten aufgefiihrten
Dokumente haben _id-Feld und ,NAME"“-Feld.

db.stoffe.insert ({_id: getNextSequence("GSBLRN"), "NAME:"Benzol"})
db.stoffe.insert ({_id: getNextSequence("GSBLRN"), "NAME:" Kypzin"})

Man kann die eingefiigten Stoffe abfragen und bekommt das folgende Ergebnis.

{" id": 1, "NAME" : "Benzol" }
{"id": 2, "NAME" : " Kypzin " }

Man sieht, dass im _id-Feld die GSBLRN des Stoffes gespeichert wird und das
Dokument den Obijectld nicht enthalt. Hier ware allerdings nachzudenken, ob die
GSBLRN zweimal gespeichert werden soll: einmal im _id-Feld und einmal im
Merkmal ,GSBL". Eine andere Lésung ware, die Auto-Increment-Funktion nicht auf
dem _id-Feld, sondern auf der ,GSBLRN” zu definieren. In diesem Fall wird das _id-
Feld mit dem Objectld von System angelegt, da MongoDB fiir Dokumente ein _id-
Feld unbedingt voraussetzt. Der Vorteil ist hier, dass das Feld ,GSBLRN” wie im
GSBL-Datenmodell nur im Merkmal ,GSBL" bleibt, aber eindeutig wird, was die
gleiche GSBLRN in der Datenbank ausschief3t. Um das Feld ,GSBLRN" automatisch
zu inkrementieren, figt man wieder die Daten in die Collection ,counter” ein, aber
statt des _id-Feldes wird das ,GSBLRN"“-Feld eingetragen.

db.counters.insert ({"GSBLRN": "GSBLRN",seq: 0})

In dem nachfolgenden Beispiel wird ein Dokument mit dem Feld ,GSBL" sowie mit
den eingebetteten Feldern ,GSBLRN® und ,datum® in die Collection ,probe*
eingefugt.

db.probe.insert ({ GSBL: [{"GSBLRN" : getNextSequence ("GSBLRN"), "datum" :
"11.11.2015"1})

Lasst man die Stoffe anzeigen, bekommt man ein Dokument mit zwei eindeutigen
Schlusseln, die automatisch inkrementiert werden, das _id-Feld und die ,GSBLRN".

db.probe.find()

"_id" : Objectld("54cccfae224868a94c0fc0e4™), "GSBL" : [ { "GSBLRN" : 1, "datum" :
"11.11.2015"}]1}

4.6 Datenmanipulationen

4.6.1 Expertensuche

Im Unterschied zu einer einfachen Abfrage, wo die Nutzer nur Namen oder (und)
Nummern des gesuchten Stoffes in die Suchmaske eingeben kénnen, bendtigen
Fachexperten die Mdglichkeit beliebige selbst ausgesuchte Felder nach einem oder
mehreren eingegebenen Werten zu durchsuchen. Es soll méglich sein, verschiedene
Verkntpfungen zwischen den Feldern festzulegen. Beispiel: Suche nach Stoffen, die
einen bestimmten Namen haben und kein Feld, das ein Gefahrstoffrecht beinhaltet.
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Oder suche nach Stoffen, die ,CASRN" = 506-87-6 und EG-Nummer = 4253487
haben. In der Abbildung 12 ist die aktuelle Suchmaske fir die Experten-Suche
dargestellt. Man kann beliebig viele Feldnamen selber eingeben oder in einem
Feldauswahl-Baum eine Auswahl treffen, die Felder mit den Operatoren ,oder®,
,und®, “ohne, “link“ verknupfen und angeben, ob das Feld in einem Stoff existieren
soll oder nicht. In der Abbildung 12 sind zwei Felder ,CASRN® und ,DBVER.RN* mit
dem Operator ,oder” verknupft. Die Gleichheitsbedingungen wie ,=“, ,>, <" unter
dem Begriff ,Relation” stehen flr entsprechende Felder ebenfalls zu Verfigung
Diese Funktionalitat muss MongoDB gewéhrleisten kdnnen. Zur Optimierung der
Suchmaske in Hinsicht auf Benutzerfreundlichkeit sollte man zu den Uberschriften
wie ,Operator* und ,Relation“ Hover-Hilfetexte** einbauen.

Abbildung 12: Suchmaske fiir GSBL-Experten-Suche

Teilmenge: | Gesamte Datenbank W
+ Operator Feldname Relation Suchbegriff
CASEN FA | existiert w | |306-87-6
aoder w | |DBVER.RN FA | = w | (4253487

Zeile hinzufiigen

Um Daten aus MongoDB abfragen zu kénnen, nutzt man die Methoden find() oder
findOne(). Die Methode find() wahlt die gewiinschten Dokumente aus und gibt einen
Zeiger auf die gefundene Menge zurlck. Mit Hilfe dieser Zeiger kann man Uber das
Ergebnis iterieren. Die Methode findOne() gibt nur ein Dokument, das die
Suchkriterien erfullt, zurtick. Die Methode wahlt das erste Dokument aus der
Collection aus, entsprechend der nattrlichen Ordnung, nach der die Dokumente auf
der Festplatte gespeichert sind. Falls der Operator ,oder* aus dem Aufklappmeni
gewahlt wurde, muss das Dokument mindestens eins von mehreren Suchkriterien
erfullen, um in die Ergebnismenge zu gelangen.

MongoDB bietet unter anderen Operatoren auch einen Operator ,oder”
(Schreibweise: $or) an. Die Suchkriterien werden in MongoDB als JSON-Dokumente
formuliert. Operatoren sind spezielle Felder in diesen Dokumenten, die mit einem $-
Zeichen beginnen.

Das nachfolgende Beispiel zeigt, wie eine entsprechende Abfrage in der MongoDB-
Shell aussieht. Wenn ein Schlissel in einem JSON-Abfragedokument einen
Dezimalpunkt zwischen in den Zeichenketten hat, sowie bei ,NAME.NAME®,
bedeutet der erste Teil der Zeichenkette einen Schliissel in dem auf3eren Dokument
und der andere Teil einen Schlussel in dem eingebetteten. Mit den GSBL-Begriffen
formuliert, steht der erste Teil flir das Merkmal ,NAME®, der zweite Teil fir das Feld
,NAME". Als Ergebnis werden die Dokumente geliefert, in denen ,NAME.NAME* oder
"RNAME.RNAME" "Silicontetraacetat” ist oder beide Felder den gleichen Wert
haben.

*"Hover-Hilfetexte sind erklirende Texte, die erscheinen sobald sich der Mauszeiger iber einem zu erklarenden
Begriff befindet.
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db.gsbl.find ({$or:[{"NAME.NAME":"Silicontetraacetat"}, {"RNAME.RNAME":
"Silicontetraacetat"}]}

Wiirde an der Stelle des $or-Operators der $and-Operator stehen, bedeutete dies,
dass zwei Bedingungen erfillt werden mussen: ,NAME.NAME® gleich
"Silicontetraacetat” und "RNAME.RNAME" gleich "Silicontetraacetat".

4.6.2 Zugriff auf die Daten mit dem JAVA-Treiber

MongoDB verfugt tber eine grol3e Entwicklergemeinschaft und bietet eine
Programmierschnittstelle, die viele Programmiersprachen (PHP, RUBI, JAVA)
bedient. Der JAVA-Treiber bietet im Paket com.mongo die zentralen Klassen, solche
wie DB, DBCollection, BasicDBObject, die auf die Objekte der Datenbank zugreifen.
Anhand eines JAVA-Programms wird hier gezeigt, wie die Methode find() auf die
Collection ,Stoffe“ angewendet und ein Cursor fur die Ergebnismenge eingesetzt
wird. Zuerst baut man die Verbindung auf:

MongoClient mongo= new MongoClient(“localhost”, 27017);
Dann wird die Datenbank ,gsbl“ und Collection ,stoffe gewahlt oder angelegt:

DB db= mongo.getDB(“gsbl”);
DBCollection collection=db.getCollection(“stoffe”);

Um Dokumente zu erzeugen, muss man mit der Klasse “BasicDBObject” arbeiten.
Die Klasse stellt im Wesentlichen eine geordnete HashMap *? dar. Um verschiedene
Anfragekriterien zu verknipfen, wird das Objekt der Klasse BasicDBList erzeugt.

Mit der Methode append() figt man ein Schliissel-Wert-Paar zu der Instanz der
Klasse “BasicDBODbject” hinzu. Die Methode add() fullt ein ,BasicDBList“-Objekt mit
den erzeugten Anfragedokumenten. Anschlie3end fligt man zu einem BasicDBObject
,searchQuery* das ,BasicDBList“-Objekt und den Operator $or hinzu.

BasicDBObject searchQuery=new BasicDBObiject();
BasicDBList or=new BasicDBList();

BasicDBObject clausel=new BasicDBObject();
BasicDBObiject clause2=new BasicDBODbject();

Clausell.append(“NAME.NAME”, "Silicontetraacetat");
clausel2.append(“RNAME.RNAME?”, "Silicontetraacetat");
or.add(clausel);

or.add(clause?2);
searchQuery=searchQuery.append(,$or*,or);

DBCursor cursor=collection.find(searchQuery);
Die Methode hasNext() holt die Ergebnismenge von der Festplatte und iteriert tber
sie.

* Eine HashMap dient zum Speichern von Key-Value (Schlissel-Wert) Paaren.
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while(cursor.hasNext())

{
}

BasicDBODbiject obj=(BasicDBObject) cursor.next();

Falls man die Ergebnismenge ausgeben will, filtert man Schritt fir Schritt die
Merkmals-, Feldnamen und deren Werte aus.

Set<String> keys=obj.keySet(); / Alle Merkmalsnamen holen
for (String k:keys)
{

System.out.printin(k); // einen Merkmalsnamen schreiben
BasicDBList value=(BasicDBList) obj.get(k); // einen Merkmalswert holen
Set<String> keys_array=value.keySet(); // Feldnamen holen

Die Abfragen und Datenbankzugriffe mit dem JAVA-Treiber konnen viel Quellcode
erzeugen. In JAVA gibt es Frameworks, solche wie Morphia, Spring Data MongoDB
und Jongo, die das zu optimieren versuchen. Die Frameworks realisieren die Objekt-
Dokument-Mapping, was die Abbildung von JAVA-Objekten auf die Dokumente in
MongoDB und umgekehrt bedeutet. Nur Jongo tbernimmt die Mongo-Shell-&hnliche
Manipulationssprache mit der Verwendung von Strings. Um Jongo mit dem JAVA-
Treiber zu verbinden muss man die Jongo-Bibliothek herunterladen und als JAR-
Dateien in den Projektpfad einbinden.

Nachfolgend wird ein kleines Programm mit der Verwendung von Jongo vorgestellt.
Um die Daten zu manipulieren, definiert man eine Klasse ,Friend®, in der wir private
Attribute entsprechend den gewtinschten Merkmalen definieren. Die get()-Methoden
gewahrleisten den Zugriff auf die Attribute. Da die Merkmale Arrays von Dokumenten
sind, wird fur die Attribute GSBL und RNAME der Datentyp ArrayList gewahlt.

package jongo_fvs;
import org.bson.types.Objectld;
import java.util.ArrayList;

public class Friend

{
private Objectld _id;
private ArrayList<Gsbl> GSBL; //heil3t genauso wie das Merkmal
private ArrayList<Rname> RNAME; //heil3t genauso wie das Merkmal

public Objectld get_id()
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{

return _id;

}

public ArrayList<Gsbl> get_merkmal()

{
return GSBL;

}

public ArrayList<Rname> get_merkmal_2()

{
return RNAME;

}
public Friend(){}

}

Mit den Methoden der Klasse “Rname” greifen wir auf die Felder vom Merkmal
~,RNAME* zu.

package jongo_fvs;

public class Rname

{

Rname(){}

private Object RNAME;
private Object ERSTDAT,;

public Object get_rname()
{

}
public Object get_erstdatum()
{

}

return RNAME;

return ERSTDAT,;

}

Der nachfolgende Test baut die Verbindung zur Datenbank ,gsbl“ und zu der
Collection ,stoffe“. Dann werden vom Stoff mit ,GSBL.GSBLRN"=“4934" die Felder
,GSBL.GSBLRN" und ,RNAME.RNAME* von der Festplatte geholt und das Feld
-RNAME.RNAME" ausgegeben. Das _id-Feld muss man extra in der Anfrage
ausschlief3en, sonst wird es automatisch mitgeliefert.

public class Test

{

public static void main(String argv[]) throws UnknownHostException
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{
DB gsbl = new MongoClient().getDB("gsbl");

Jongo jongo = new Jongo(gsbl);
MongoCollection stoffe = jongo.getCollection("stoffe");

Iterable<Friend> coll= stoffe.find ("{\"GSBL.GSBLRN\":\"4934\"}").projection
("{\"GSBL.GSBLRN\":1,\"RNAME.RNAME\":1}").as(Friend.class);

while(coll.iterator().hasNext())
Friend i=coll.iterator().next();
ArrayList<Rname> m=i.get_merkmal_2();

for(int n=0;n<m.size();n++)

{

System.out.printin(m.get(n).get_rname().toString().replace("[","").
replace('","));
}

}
4.7 Optimierung durch Indexe

Damit die Abfrage performanter funktioniert, muss man fur das zu durchsuchende
Feld einen Index*® anlegen. Indizes in MongoDB werden als Binar-Baum** in einer
vordefinierten Sortierreihenfolge abgelegt. MongoDB unterstiitzt verschiedene Arten
von Indizes. Fur unser Datenmodell passt ein Multikey-Index, da er automatisch beim
Anlegen eines Indexes fir Felder mit den Werten vom Typ Array gebildet wird. Mit
dem nachfolgenden Befehl erstellt man einen Multikey-Index auf dem Feld
-RNAME.RNAME" und mit der Zahl ,1* gibt aufsteigende Sortierung des Indexes an.

db.gsbl.ensurelndex({"RNAME.RNAME":1})
Die angelegten Indexe lasst man mit dem Befehl getindexes() anzeigen:

db.stoffe.getindexes()

Darauf bekommt man das Ergebnis:

[

* Index hilft, auf ein Feld in der Datenbank schnell zugreifen, dhnlich wie ein Inhaltsverzeichnis in einem Buch
hilft ein Kapitel zu finden

* Binarbaum ist ein Graph in einer speziellen Form, wo ein Konten hdchstens zwei Kinderknoten besitzt
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v,

"key" : {
"idUl

2

"name" : " _id_",
"ns" : "gsbl.stoffe"

v,

"key" : {
"RNAME.RNAME" : 1

}

"name" : "RNAME.RNAME_1",
"ns" : "gsbl.stoffe"

Man sieht, dass es zwei Indizes existieren: mit dem Namen ,, _id“ und mit dem
Namen ,RNAME.RNAME". Die Punktnotation deutet darauf hin, dass es sich um ein
Feld in einem eingebetteten Dokument oder in einem Array von Dokumenten
handelt.

Der Vorteil von MongoDB liegt in der Mdglichkeit die eingebetteten Felder zu
indexieren. Der Multikey-Index gewahrleistet, dass alle Elemente in Arrays indexiert
werden. Das erlaubt nach einem oder mehreren Elementen im Array zu suchen. In
einem Array von Dokumenten kann man ein bestimmtes Feld in diesen Dokumenten
indexieren. Das wird in dem nachfolgenden Beispiel illustriert. Dort ist ein Dokument
mit dem Schlussel ,RNAME® dargestellt. Das aufiere ,RNAME" hat als Wert ein Array
von Dokumenten. In den Dokumenten gibt es ein inneres Feld ,RNAME®, das unter
Nutzung eines Indexes durchgesucht werden kann.

{"RNAME":
[{"BEARB": ['kraemer"],
"RNAME": ["Neodym(lIl)sulfat"],
"TYP": ['systematischer Name"],
"SPR": ['Deutsch"]

1]
}

Die Anfrage nach ,RNAME= Neodym(lll)sulfat® sieht dann so aus:

db.gsbl.find({"RNAME.RNAME":" Neodym(lll)sulfat "})

In GSBL existieren 452 unterschiedliche Merkmale, die wiederum in mehrere Felder
unterteilt sind. MongoDB akzeptiert 64 Indizes. Man kann also hdchsten entweder 64
Felder oder 64 Merkmale indexieren. Wenn man das ganze Merkmal indexiert,
Ubergibt man der Funktion ensurelndex() nur das Merkmal (hier: Merkmal ,RNAME).

db.gsbl.ensurelndex({"RNAME ":1})
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Wenn man dann mit der Funktion insert() ein neues Dokument in die Datenbank
einflgt, wie in dem nachfolgenden Beispiel, muss man in der Anfrage den ganzen
Merkmalswert angeben.

db.stoffe.insert({"RNAME":[{"RNAME":["Propensaureethylester"]}]})
db.stoffe.find({"RNAME":{"RNAME":["Propensaureethylester"]}})

Das bedeutet, dass man alle zu dem Merkmal zugeordneten Felder in der Abfrage
angeben muss. Sonst wird kein Index benutzt.

Beim Indexieren in MongoDB_2.6 kann ein Problem wegen der Einschrankungen fur
die Grol3e der Indizes entstehen. Der Fehler wird so gemeldet:

Btree::insert: key too large to index, failing

Um diese Einschrankung aufzuheben, startet man MongoDB-Server mit dem
nachfolgenden Parameter:

mongod --setParameter failindexKeyToolLong=false

Sollte der ODER-Operator die Felder verbinden, muss man alle zu durchsuchenden
Felder indexieren. Sonst wird kein Index benutzt. Beispiel: Suche nach den Stoffen,
die einen RNAME.RNAME = Phenol,5-chloro-2-methyl — und einen RNAME.TYP =
EINECS-Synonym haben.

Fur die Performanz-Untersuchung ruft man gleichzeitig mit einer Anfrage die
EXPLAIN()-Funktion auf. Die gibt einige wichtige Metadaten tber Ausfuhrung der
Query aus. Unter anderem wird die Nutzung der Indizes angezeigt.

Wenn zwei Felder indexiert sind, RNAME.RNAME und RNAME.TYP, und die
Abfrage nach RNAME.RNAME= Phenol,5-chloro-2-methyl — oder RNAME.TYP=
EINECS-Synonym ausgefuhrt wird, sieht man aus der Ausgabe der EXPLAIN()-
Funktion im Feld ,cursor, dass zwei Indizes benutzt wurden: Btree RNAME.TYP und
Btree RNAME.RNAME (Abbildung 13). AuRerdem zeigt die Ausgabe, dass es der
Multikey-Index benutzt und 18190 Stoffe geliefert (h=18190) wurden. Das Feld
»-nscannedObjects” beinhaltet die Anzahl der durchsuchten Dokumente und
,nscanned“- die Anzahl der gescannten Index-Eintréage. Die Performanz kann
deutlich verbessert werden, wenn man fir die anzuzeigenden Attribute auch einen
Index anlegt. Ausgabe der EXPLAIN-Funktion hat das Feld ,indexOnly“, dass in
diesem Falle auf TRUE gesetzt wird.

46



Abbildung 13: Ausgabe der EXPLAIN-Funktion

"clauses" :

"cursor" : "BtreeCursor RHAME.TYP_1".
"izMultiKey" : true.
"n" : 18198,
"nscanned0bjects' = 18198,
"nzcanned" = 18198,
"scanAndOrder" - false.
“indexOnly'" : false.
"nChunkSkips" = A,
"indexBounds" = {
"RNHHE.T%P" 3

YEINECS—Synonym'',
"EINEGCS—-Synonym"

"cupzor' @ “"BtreeCursor RNAME.RNAME_1".

"izMultiKey" : true.

llnll o 2,

"nzcanned0hjects" = 2,

"necanned" : 2.

"scanAndOrder” = false.

“indexOnly" : false.

"nChunkS8kips" - 8,

“indexBounds" = {

"RNHHE.R?HHE" N |

"Phenol,. S5—chloro-2-methyl-".
"Phenol, S5-—chloro-2-methyl-"

Bei Abfragen funktioniert im Hintergrund ein Abfrageoptimierer, der sich den
schnellsten Plan fir die Ausfihrung einer Anfrage wahlt. Auf der Abbildung 13 sieht
man das Feld "nscannedObjectsAllPlans®, das die Anzahl gelesener Dokumente fur
alle Abfrageplane enthélt. Das Feld ,nscannedAllPlans” zeigt die Anzahl der
gelesenen Index-Eintrage fur alle Abfrageplane.

In der aktuellen Suchmaske flr die Experten-Suche kann man auch den Operator
Link“ auswahlen. Das bedeutet, dass die zu durchsuchenden Felder zu einem
Subset gehoren. In diesem Fall, genauso wenn der Operator ,und“ gewahlt wurde,
kann man den Operator $and von MongoDB nutzen. Die Anfrage wirde dann so
aussehen:

db.gsbl.find({$and:[{"NAME.NAME":"2-HIDROXY BENZOESAEURE"},{
"RNAME.RNAME": "salicylic acid"}

Wenn man die beiden Felder NAME.NAME und RNAME.RNAME indexiert, wahlt der
Abfrageoptimierer den Index, der fir die schnellste Ausfihrung der Anfrage besser
geeignet ist. Folglich ware es mdglich, nicht alle durchzusuchenden Felder zu
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indexieren, sondern solche, die in der kleineren Anzahl von Dokumenten
vorkommen. Die Suche ist dadurch effizienter, weil es die kleinste Anzahl der
Indexeintrage und entsprechend kleinste Anzahl der gefundenen Dokumente auf das
Vorhandensein der weiteren Felder durchgesucht werden.

Falls die zu durchsuchende Felder zu einem Dokument, Subdokument oder zu einem
Subset gehdoren, gibt es in MongoDB eine Mdglichkeit, die Abfrage performanter mit
Hilfe des Operators $elemMatch durchzufuihren. Dieser Operator findet Dokumente
in einer Collection, die ein Array mit mindestens einem Element, das die
Abfragekriterien erfillt, enthalten.

Beispiel: Suche nach RNAME= Glycine, N,N-bis(carboxymethyl)- und TYP= CAS-
Name, wobei der Typ auf genau diesen RNAME bezieht. Das bedeutet RNAME und
TYP zu einem Subdokument in Array ,RNAME" gehéren. Wenn die Subdokumente
noch andere Attribute auRer RNAME und TYP enthalten wirden, wére es fir die
Anfrage irrelevant.

{,RNAME*: [
{
"RNAME": "Glycine, N,N-bis(carboxymethyl)-",
"TYP": "CAS-Name"},
{
"RNAME": "Trinatriumnitrilotriacetat”,
"TYP": “lUPAC-Name”}
]
}

Das oben aufgefiihrte Beispiel sieht unter Verwendung des $elemMatch-Operators in
der MongoDB-Shell wie folgt aus:

db.stoffe.find ({"RNAME":{$elemMatch:{"TYP":"CAS-Name","RNAME":"Glycine, N,N-
bis(carboxymethyl)-"}}}).explain()

Es reicht, wenn nur ein Feld aus dem Abfragedokument ein Teil des Indexes ist.
Wenn man zwei Indexe hat, auf dem RNAME.RNAME und auf dem RNAME.TYP,
wahlt der Abfrageoptimierer den fir die Abfrage gunstigeren. Die Abbildung 14
verdeutlicht, dass fir das obengenannte Beispiel der RNAME.RNAME-Index benutzt
wurde.
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Abbildung 14: Ausgabe der EXPLAIN-Funktion

"cursor'" - “"BtreeCursor RNAME.RMAME_1''.

"izsMultiKey' @ true.

llnll : .

"nzcanned0bjects' = 2.

"Tnscanned' = 2.

"nscannedObjectszA11Flans" - 5.

"nscannedA11Plan=s"'" : 1.

"scanAndOrder" = false.

"indexOnly" - falsze,

"TnYield=s" = H.

"nChunkSkip=s"" = A.

"milli=s" = H.

"indexBounds" = {
"RHHHE.R?HHE" N

"Glycine, M.H-bis{(carboxymethuyl>-—"",
"Glycine, M_.N-hiz{carboxymethyl>—""

]
¥,
"serwver" - "Irinaz2YH17'".
"FilterSet' : false

Ab der Version 2.6.3 von MongoDB sollte es laut dem Changelog zudem eine
beschleunigende Index-Intersektion geben. Diese kann man selber nicht erzwingen,
sie wird vom Abfrageoptimierer automatisch gewahlt. Falls die Index-Intersektion
benutzt wurde, steht im Feld “Cursor” in der Ausgabe der EXPLAIN-Funktion
~,complex Plan®.

Die Suchmaske fur Expertensuche (Abbildung 12) bietet die Mdglichkeit unter dem
Begriff Relation nicht nur die Gleichheitsbedingungen wie ,=*, ,>*, ,<“ sondern auch
die Suche nach einer Teilzeichenketten (Wildcard-Suche) zu wahlen.

Beispiel: Finde die Stoffe, die mit ,Car‘ anfangen. MongoDB bietet in diesem Falle
die Méglichkeit die regularen Ausdriicke* zu benutzen. Die Anfrage wird
folgendermaf3en formuliert:

db.stoffel.find({"RNAME.RNAME":/Car/i})

Das Zeichen ” zeigt an, dass der gesuchte Begriff mit der anschlielRenden
Zeichenkette anfangt, und das Zeichen ,i“ am Ende, dass die Grof3- und
Kleinschreibung nicht beachtet wird. Falls die Zeichenkette am Anfang des Begriffes
steht und die GroR3- und Kleinschreibung bericksichtigt wird, ist die Anfrage am
effizientesten, weil sie unter der Nutzung von Indexen geschieht. Anderenfalls nutzt
das System zwar den Index, muss aber trotzdem in vielen Fallen die ganze Menge
von Dokumenten durchgehen. Die Abbildung 15 verdeutlicht den Fall, bei dem der
gesuchte Stoff den RNAME die Zeichenkette ,eth” enthalten soll. Dabei wird die

45 Regularer Ausdruck ist eine Zeichenkette, die Mengen von Zeichenketten mit Hilfe bestimmter syntaktischer
Regeln beschreibt.
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Grof3- und Kleinschreibung nicht beachtet. Im Feld ,nscannedObjects” steht 316473,
was bedeutet, dass fast die ganze Menge von Stoffen durchgesucht wurde. Das Feld
,-nscanned” steht fur die durchgesuchten Indexeintrage. Gefunden wurden 125876
Stoffe. Zum Vergleich verdeutlich die Abbildung 16 den Unterschied im Falle, dass
der RNAME mit der Zeichenkette ,eth® anfangt und das Grof3- und Kleinschreiben
beachtet wird. Hier werden 1967 Stoffe gefunden und 1967 Stoffe durchgesucht. Das
Feld ,nscanned” zeigt 3430 Indexeintrage, was den grof3en Unterschied zu dem
vorherigen Bild bedeutet.

Abbildung 15: Ausgabe der EXPLAIN-Funktion fiir die Wildcard-Suche

db.stoffe.find ({"RNAME.RNAME": seth/i}) . explain()

"cursor" : "BtreeCursor RHAME.RMAME_1'.
"izMultiKey" : true.

"n" o 125876,

"nzcanned0bjects" = 316473,

"nzcanned" @ 742432,

"nzcanned0bjectsAllPlans™ = 316473,
"necannedATT1Plan=s" = 242432,
"scanAndOrder" = false.

"indexOnly" : false.

"nYields" : 5864,

"nChunkEkip="" = O,

"millis" : 1945

Abbildung 16: Ausgabe der EXPLAIN-Funktion fiir die Wildcard-Suche

db.stoffe.Ffind({""RNAME.RNAME" : »*eth >} . explain{)

"cursor” @ “BtreeCursor RHAME.RNAME_1°.
"izMultiKey"™ : true.

"n' o 1967,

"nscanned0bjects"™ = 1967.

"nscanned" : 3438,

"nzcanned0bjectsAl1Plans" = 1967,
“"nazcannedAl1Plans" = 34384,
“"scanAndOrder" : false.
“indexOnly'" = false.

"n¥ields" = 26,

"nChunkSkips" = @,

"millis™ = 5,

Ab der Version 2.6 ermdglicht MongoDB standardméaRig die Textsuche. Eine
Collection kann hdchsten einen Text-Index haben. Man kann aber einen Index tber
mehrere oder sogar alle Felder anlegen. Da ein Textindex viel Speicherplatz in
Anspruch nimmt, ist es sinnvoll, nur die umfassenden Textfelder zu indexieren [$text,
2015]. Zum Beispiel die Felder mit den allgemeinen Gesundheitsgefahren
(GFRXREA.GFRXREA) oder gefahrlichen Reaktionen (GGALL.GGALL). Man legt
einen Textindex Uber diese Felder mit dem folgenden Befehl an:

db.stoffe.ensurelndex({"GFRXREA.GFRXREA": "text", "GGALL.GGALL": "text"})
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Angenommen man will Dokumente mit der Zeichenkette , Toxizitatsgefahr” finden.
Die Abbildung 17 zeigt den Aufruf der Methode find() mit der anschliel3enden
Ausgabe der EXPLAIN-Funktion.

Abbildung 17: Ausgabe der EXPLAIN-Funktion fiir die Textsuche

b db.stoffe.find({5text:{Szearch:"TORIZITATSGEFAHR">> . {"GSBL.GSBLRN":1}> .explain (>

"cursor' = "TextCursor",
"n" = 14296,
"nscanned0bjects" : 14296,
"nscanned" : 14296,
"nezcanned0bjectsAllPlans” : 1429,
"nzcannedAllPlans" = 14296,
"scanfAndOrder" : false,
"nYields" = 223,
"nChunk8kips" : A,

"millis'" = 247,

"sepyer' @ "I[rina:27817".
"filtepSet" = false

4.8 Anderungen an Dokumenten
4.8.1 Anderungsmoglichkeiten

Fur die Anderungsoperationen an den Daten braucht man zwei JSON-Dokumente:
ein Suchdokument und ein Anderungsdokument. Das dritte Dokument ist optional
und beinhaltet verschiedene Anderungsparameter. Ein oder mehrere Dokumente, die
auf die Kriterien im Suchdokument passen, werden entsprechend den Anweisungen
im Anderungsdokument verandert. Die Anderungsoperation ist in MongoDB auf der
Ebene des einzelnen Dokumentes atomar, auch wenn man verschiedene
Subdokumente innerhalb dieses Dokumentes andert. Atomare Operation bedeutet,
dass die Anderungen entweder komplett oder gar nicht ausgefiihrt sind. Die
Anderungen uber mehrere Dokumente sind nicht atomar, was die Durchfiihrung
komplexer Transaktionen, so wie es in den relationalen Datenbanken maoglich ist,
verhindert. Das wird aber durch einige Anderungsoptionen aufgewogen.

Fur die Anderungen braucht man die UPDATE()-Methode. Die kann sowohl die
ganzen Dokumenten als auch Teile von Dokumenten ersetzen. StandardméaRig
verandert die UPDATE()-Methode ein einziges Dokument. Um mehrere Dokumente
zu verandern, die den Anfragekriterien entsprechen, setzt man die Option multi auf
true. Falls kein auf die Anfragekriterien passendes Dokument gefunden wurde, kann
man das Dokument einfigen, indem man die Option upsert auf true setzt. Da
MongoDB atomare Operationen nur auf der Ebene des einzelnen Dokumentes und
nicht fir mehrere Dokumente untersttitzt, konnen die anderen Operationen in den
gesamten Anderungsprozess eingreifen. Die Losung hier bietet der $isolated-
Operator, der sichert, dass die Anderungen an Dokumenten nur dann bei den Clients
zu sehen sind, wenn alle Dokumente verandert werden. Ein Fehler wahrend der
Anderungsoperation macht allerdings die vorherigen Anderungen nicht riickgangig.
Die UPDATE()-Methode, sowie REMOVE()- und INSERT()-Methoden fiir das
Ldschen bzw. Einfigen der Daten, geben seit der Version 2.6 standardmalfig das
WriteResult-Objekt zurtick. Das heil3t, der Treiber sendet den Befehl zur Datenbank
und wartet auf die Antwort, ob die Operation erfolgreich war. Falls Fehler aufgetreten
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sind, wird eine Meldung ausgegeben. Die meisten Anderungen, die im GSBL
unternommen werden, sind das Einfligen bzw. Léschen eines neuen Feldes oder
Merkmals, Anderungen der Feldinhalte sowie das Registrieren(Einfiigen) eines
neuen Stoffes. Um Stoffe zu registrieren braucht man die Methode INSERT)().

4.8.2 Andern und Hinzufiigen der Merkmale und Felder

MongoDB bietet verschiedene Anderungsoperatoren. Die fir den GSBL
interessanten sind nachfolgend aufgelistet:

$set und $unset andert bzw. I6scht den Feldinhalt. Wenn das Feld nicht existiert, wird
es angelegt. Der nachfolgende Befehl zeigt, wie man in einem Dokument mit der
GSBLRN=1358 entweder ein neues Merkmal ,RNAME" anlegt oder den Wert des
Merkmals andert. Das Operator $set zeigt auf das Anderungsdokument mit den
neuen Inhalten. Als Ergebnis bekommt man das WriteResult-Objekt, das den Status
der Operation zurlickgibt. Bei einem erfolgreichen Ergebnis enthélt das WriteResult-
Objekt die Anzahl der gefundenen, der eingefiuigten und der modifizierten
Dokumente.

db.probe.update({"GSBL.GSBLRN":"1358"} {$set:{"RNAME":[{"RNAME":" 2-

METHYLHEXANE "}1L{"RNAME":"HEXANE,2-METHYL-","Qualitat":"GSBL"}]}})
WriteResult({ "nMatched" : 1, "nUpserted"” : 0, "nModified" : 1 })

Die Stoff- bzw. Spezies-, Lieferanten und Zitatendaten wurden fiir MongoDB so
modelliert, dass die Werte der Merkmale und Felder Arrays sind. Bei der Bearbeitung
der Stoffdaten wird oft ein neues gleichnamiges Merkmal hinzugefigt (Beispiel: ein
neuer RNAME). Da Merkmale in unserem Datenmodell Arrays von Dokumenten sind,
wird ein neuer RNAME als ein neues Element des Arrays hinzugefugt. In dem
Beispiel unten sieht man, dass das Merkmal ,RNAME®, was dem Array ,RNAME*
entspricht, nur ein Dokument mit den Feldern: BEARB, RNAME, TYP und SPR
besitzt.

{"RNAME":
[ {"BEARB": ["kraemer"],
"RNAME": ["2-Nitro-1-aminobenzol"],
"TYP": ["systematischer Name"],
"SPR": ['Deutsch"]

}H
}

Um einen oder mehrere Werte zu dem Array hinzufiigen, bietet MongoDB folgende
Operatoren: $push, $addToSet. Der $addToSet-Operator fugt die Werte zu dem
Array hinzu, nur wenn die Werte im Array noch nicht existieren. Das hilft Duplikate zu
vermeiden. Der $push-Operator entgegen fugt die Werte zu dem Array hinzu, auch
wenn sie schon existieren. In den nachfolgenden Beispielen wird die Anwendung
vom $push-Operator verdeutlicht. An der Stelle vom $push-Operator kann
$addToSet stehen. Zu dem oben abgebildeten Merkmal ,RNAME* fugt man mit Hilfe
des $push-Operators ein neues Dokument mit den Feldern RNAME, TYP und
BEARB hinzu. Nach dem Hinzufiigen dieses Dokumentes zu dem Array enthalt das

Merkmal ,RNAME* nicht nur ein, sondern zwei Dokumente.
52



db.stoffe.update ( {"GSBL.GSBLRN":"2"}{$push:{ "RNAME":{"RNAME":" 2-
nitroaniline ","TYP": ['EINECS-Name "], BEARB": ['Franke"]}}})

Wenn danach nach diesem Dokument gesucht wird, sieht das Ergebnis wie unten
gezeigt aus:

{"RNAME":
[ {"BEARB": ["kraemer"],
"RNAME": ["2-Nitro-1-aminobenzol"],
"TYP": ['systematischer Name"],
"SPR": ["Deutsch"]

5
{"RNAME":{"RNAME":" 2-nitroaniline ",

"TYP": ['EINECS-Name "],
"BEARB": ["Franke"]

H
}

Sollten mehrere Werte an das Array angehangt werden, macht man das mit Hilfe des
Modifikators: $each. Im Zusammenhang mit dem Operator $push bzw. $addToSet
kann man damit mehrere Werte dem Array hinzufiigen. Nachfolgend wird dargestellt,
wie das Merkmal RNAME im Stoff mit der GSBLRN=2 zwei neue Dokumente mit den
Feldern RNAME, TYP, BEARB bekommt. Diese Updates sind atomar, das heifl3t, die
Operation ist erfolgreich nur wenn alle Werte hinzugefugt werden.

db.stoffe.update(
{"GSBL.GSBLRN":"2"},

{

$push:{ "RNAME":

{ $each: [ {'"RNAME":" o-(ortho)Nitro-anilin","TYP":
['systematischer Name"], BEARB": ['"Franke"] }, {'RNAME":" o-
(ortho)Nitro-anilin™,"TYP": ["'systematischer Name"], BEARB":
['kraemer”] } ]

}

)

Der Modifikator $position bestimmt, an welcher Position im Array die neue Werte
hinzuzufligen sind.
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4.8.3 Atomaritat mit Update if Current

MongoDB unterstutzt Updates innerhalb eines Arrays nur fir das erste Auftreten des
auf die Anfrage passenden Elementes. Zum Beispiel wir wollen den TYP auf ,JUPAC-
Name” fur die Felder ,BEARB* gleich ,kraemer® setzen. Aber Update wird nur fur das
erste Dokument im Array, wo BEARB ,kraemer* ist, durchgefihrt. Wir wollen jedoch
auch im zweiten Dokument den Typ &ndern. Was ist zu tun, um die Atomaritat des
ganzen Updates zu sichern?

{"RNAME":
[ {"BEARB": ["kraemer"],
"RNAME": ["2-Nitro-1-aminobenzol"],
"TYP": ['systematischer Name"],
"SPR": ['Deutsch"]

2

{"RNAME": ["2-nitroaniline"],
"TYP": ['EINECS-Name "],
"BEARB": ['kraemer"]

}H
}

In diesem Falle wird der Mechanismus Update if Current verwendet, der den
gleichzeitigen Zugriff auf die Daten steuert. Update if Current modifiziert Felder nur
dann, wenn sie sich seit der Anfrage nicht gedndert haben. Es gibt zwei Varianten,
das durchzuftihren. Das folgende Beispiel in der Mongo-Shell illustriert das oben
dargestellte Update fiir die erste Variante. Man holt das ganze Dokument (in
unserem Falle ist das ein Dokument mit der GSBLRN=2) und speichert dann in der
Variable ,rname“ das Merkmal ,RNAME".

var rname=db.pro.findOne({,GSBL.GSBLRN":“2"})
var rname=rname.RNAME;

Dann weist man der Variable ,neu® ein neues Array zu.

var neu=[{"BEARB": ["kraemer"],"RNAME": ["2-Nitro-1-aminobenzol"],"TYP":[ IUPAC-
Name "],"SPR": ['Deutsch"]},{"RNAME":["2-nitroaniline”],"TYP":[" IUPAC-Name
"],"BEARB": ['kraemer"]}]

Im nachsten Schritt wird auf der Collection ,probe“ ein Update durchgeflhrt, falls an
dem Merkmal ,RNAME" seit der Anfrage keine Anderungen vorgenommen wurden.

db.probe.update({"RNAME":rname} {$set:{"RNAME":neu}})
WriteResult({ "nMatched" : 1, "nUpserted" : 0, "nModified" : 1 })

Mit der Methode find() erhalt man das Dokument und sieht, dass die Feldinhalte fur
das Feld RNAME.TYP entsprechend den Update-Anweisungen geandert wurden.

db.probe.find({,GSBL.GSBLRN":“2})
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{"_id" : Objectld("54e5el1la8a0dc77e8eb02496b"), "RNAME" : [ { "BEARB" : |
"kraemer" ], ,RNAME": ["2-Nitro-1-aminobenzol"], "TYP" : [‘lUPAC-Name" ], "SPR"
["Deutsch"] }, {'RNAME" : [ "2-nitroaniline" ], "TYP" : [" IUPAC-Name "], "BEARB" : |
"kraemer"] } ]}

Die zweite Variante ware, eine Versionsnummer in das Dokument einzuftigen. Diese
Nummer wird in der Anfrage eingeschlossen und bei jeder Anderung hochgezahlt.

4.8.4 Anderungen mit dem Positionsoperator $.

Wie kann man die Anderungen an einem Element im Array vornehmen, wenn die
genaue Position des Elements nicht bekannt ist. Daflr bietet MongoDB einen
Positionsoperator $. Es ware ein folgendes Szenario vorzustellen: man will ein Feld
,NAME" im Merkmal ,NAME" an der Stelle andern, wo das Feld den Wert
,Profluralin” hat. Der Operator $ findet die Position des zu &ndernden Feldes. Wie
nachfolgend gezeigt wird, nutzt man fiir die Anderung wie in den vorigen Beispielen
den $set-Operator.

db.stoffe.update({"GSBL.GSBLRN":"4670","NAME.NAME":"Profluralin"},
{$set:{"NAME.$.NAME":"NURPROBE"}})

Wenn man genau dieses Beispiel mit Java durchfuhrt, braucht man die Klasse
BasicDBObject, um das Anderungsdokument zu definieren.

BasicDBObject clause = new BasicDBObject("GSBL.GSBLRN","4670");
BasicDBODbject clausel = clause.append("NAME.NAME","profluralin”);
BasicDBObject updateCommand = new BasicDBObject(“$set”, new BasicDBObject
(“NAME.$.NAME”, “NURPROBE”));

DBCollection collection;

collection.update (clausel,updateCommand);

4.8.5 Andere Mdglichkeiten Operationen atomar zu machen

Wie es schon erwahnt wurde, unterstitzt MongoDB die Atomaritat einer Operation
bezogen auf ein Dokument und keine Transaktionen. Fir die gemeinsame Anderung
von mehreren Dokumenten bietet die Datenbank aufl3er Update if Current noch
einen Mechanismus: two-phase-commit. Der two-phase-commit garantiert, wenn
eine der Operationen fehlschlagt, muss die vorherige Operation auf den ehemaligen
Zustand gebracht werden. Die Daten bleiben konsistent*® und der einer Transaktion
vorausgehender Zustand wird hergestellt. Im klassischen two-phase-commit-Protokol
(2PC) ist der koordinierende Prozess darauf angewiesen, dass von allen
Teilnehmern, die als Resource Manager bezeichnet werden, eine Rickmeldung folgt.
In der ersten Phase erfolgen die Anderungen temporéar und die Daten werden so
gesichert, dass kein Verlust méglich ist. In der zweiten Phase schliel3en die
Teilnehmer die Transaktionen ab und bestétigen dies der Koordinierungsstelle.
Antwortet ein Resource Manager nach einer Zeittiiberschreitung nicht, wird die
Transaktion abgebrochen [Edlich, 2011]. Die Transaktion ist dann vollzogen, wenn
alle Bestatigungen eingegangen sind.

*® Konsistenz der Daten bedeutet, dass die Daten auch wihrend der Verarbeitung und Ubertragung korrekt
bleiben
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Die Idee des two-phase-commit in MongoDB lauft darauf hinaus, dass man ein
zusatzliches Feld - pendingTransactions in das Dokument, das atomar geandert
werden soll, einfiigt und den Zustand der Transaktion in dem Dokument speichert.
Die verschiedenen Zustande: initial, pending, commit oder rollback werden manuell
gewechselt.

Auf das Konzept der Transaktionen ist der GSBL nicht angewiesen. Das befurwortet
auch die Uberfiihrung des GSBL von den relationalen Systemen in eineNoSQL-
System. Aber es sind einige Anwendungsfalle in GSBL, in denen die gemeinsame
Anderung von Dokumenten sinnvoll ware: man fiigt neue Felder oder Feldinhalte in
die Datenbank ein, die noch nicht existierten, und anschlieRend tragt diese Felder
bzw. Feldinhalte in die umfassende Nachschlagetabelle ein. Eine andere Situation
ware: falls bestimmte Feldinhalte in einem Stoff geandert werden, mussen die
Referenzen auf diesen Stoff in den anderen Stoffen geléscht werden. Wenn die
Anderungen an einem Dokument die Anderungen an vielen Dokumenten mit sich
bringen, kann man in dem ersten Dokument ein zusatzliches Feld mit der aktuellen
Zeit (currentTime) einfligen und nur falls alle Dokumente geandert werden, das
zusatzliches Feld wieder I6schen. Im Falle des Ausfalls des Systems kann man
prufen, ob das currentTime-Feld noch nicht geléscht wird, und dann die Operation
wiederholen.

Eine andere sinnvolle Funktion, die MongoDB anbietet, ist findAndModify. Sie erlaubt
es, atomar ein Dokument abzurufen und zu verdndern. Damit vermeidet man
konkurrierende Zugriffe, die zwischen dem Finden und Andern der Daten stattfinden
kénnen. Falls die Option upsert auf true gesetzt wird und ein Dokument, falls es nicht
existiert, eingefligt wird, muss das gesuchte Feld im Suchdokument einen Teil des
eindeutigen Indexes sein. Anderenfalls kbnnen die konkurrierenden Zugriffe fir das
Entstehen der Duplikate sorgen.

4.9 Sicherheit der Daten

4.9.1 Ausfallsicherheit mit Replica Sets

Die Ausfallsicherheit wird durch sogenannte Replica Sets gewahrleistet. Darunter
versteht man eine Gruppe von Knoten, die Kopien voneinander sind. Innerhalb
dieser Gruppe wird ein primarer Knoten gewahlt, der sich aber ansonsten nicht von
den anderen unterscheidet. Alle Schreiboperationen werden Uber diesen priméren
Knoten abgewickelt und von diesem automatisch an die anderen Knoten der Gruppe
weitergereicht. Auf diese Weise werden die Daten redundant abgelegt [Volke]. Bei
einem Ausfall der Primarknoten wird einer der Sekundarknoten zur neuen
Primarinstanz gewahlt. Es wird empfohlen, die ungerade Anzahl von Knoten zu
haben, damit im Falle eines Ausfalls des Primarknotens die anderen Knoten eine
Mehrheit fir die Wahl bilden kdnnten. Sonst sollte man einen Arbiter installieren. Ein
Arbiter ist ein Knoten, der nur an Wahlen des Primarknotens beteiligt ist. Der
Primarknoten schreibt alle Schreiboperationen in den sogenannten oplog (operations
log), was eine besondere Art von Collection ist, capped collection. Das ist eine
Collection mit der begrenzten Anzahl von Eintrdgen. Nach einer bestimmten Anzahl
werden die alten Eintrage Uberschrieben. Sekundare Knoten kopieren die
Schreiboperationen und fihren die aus.
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Abbildung 18: Replica Sets http://docs.mongodb.org/manual/core/replication-introduction/

Client Application

Writes Reads

Die Datenkonsistenz kann dadurch gewahrleistet werden, dass eine
Schreibeoperation als erfolgreich gemeldet wird, wenn die Halfte der Knoten die
Anderungen ubernommen hat. Man muss hier tiberlegen, was in diesem Falle
wichtiger ist: die Konsistenz, wenn man die Bestatigung von der mehreren Knoten
bekommen mdchte oder die erhdrte Performanz, wenn man keine Bestéatigung
verlangt. Nach der Voreinstellung in MongoDB werden sowohl schreibende als auch
lesende Zugriffe nur auf dem Primarknoten erlaubt. Das stellt sicher, dass die
Leseoperation die letzte Version des Dokumentes bekommt. Falls die groRRere
Skalierbarkeit erreichz werden soll, muss man Leseoperationen auch fir die
sekundéaren Knoten zulassen.

Als Beispiel wird hier gezeigt, wie ein Replica Set mit drei Knoten zum Laufen
gebracht wird. Zuerst werden drei Mongod-Instanzen gestartet. Die Replica Set wird
rsl genannt.

mongod --rest --replSet rsl --dbpath /data/memberl --port 27001 --config /data
/mongodb.config

mongod --rest --replSet rsl --dbpath /data/member2 --port 27002 --config /data
/mongodb.config

mongod --rest --replSet rsl --dbpath /data/member3 --port 27003 --config /data
/mongodb.config

Danach laufen die drei Instanzen zwar, aber sind noch nicht verbunden. Daftr
definiert man bestimmte Konfigurationen und initialisiert mit denen Replica Sets.
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cfg={ _id: "rs1", members : [{ _id: O, host : "localhost:27001"},{ _id : 1, host :
"localhost:27002"},
{ _id: 2, host : "localhost:27003"}]}

rs.initiate(cfg)

Nach der Initialisierung wird der Primar- und Sekundéarknoten gewahlt. Mit dem
Befehl rs.status() kann man den Status der Replica Sets Uberprifen. Auf der
Abbildung 18 wird der Auszug aus dem Ergebnis in der Mongo-Shell dargestellt.

Abbildung 19: Replica Sets, Status

b ps.atatusd)

Ilsetll : Ill"si.'p
"date" : ISO0Date("2014-11-86T14:89:Z8Z").
"myState" = 1,
"members" 2 [
{

ll_idl] : B'

“name' : “localhost:27881",

"health" = 1,

“"state" = 1.

"statedtr” & "PRIMARY".

Yuptime" = 1598,

“Yoptime" = Timestanp{1415282729, 13,
"optimeDate' : [S0DateC"2014-11-06T14:05:29Z"3.
“"electionTime" @ Timestamp{1415282737, 1).
"electionDate™ : IS0Date('2014-11-86T14:85:372"),

Yzelf" @ true

“_id." : 1-
"nane' : “localhost:27882",

"health" = 1,

“state" = 2.

“stateStr" : “SECONDARY".

"uptime" = 239,

Yoptime" : Timestanp{1415282729, 1,

YaptimeDate" @ 180Date("'2B14-11-B6T14:05:29Z"),
"lastHeartheat" : [S0Date("2014-11-B6T14:09:27Z">.
"lastHeartheatRecv" = IS0Date{"2014-11-B6T14:89:27Z").
“"pingMs" = @,

“syncingTo" : "localhost:27881"

Mit Hilfe vom JAVA-Treiber baut man die Verbindung zu allen Knoten der Replica
Sets folgendermalien:

MongoClient mongoClient = new MongoClient(Arrays.asList(
new ServerAddress("localhost”, 27001),
new ServerAddress("localhost", 27002),
new ServerAddress("localhost”, 27003)));

Will man die Lesezugriffe auch fur die Sekundéarknoten zulassen, macht man das mit
der Funktion setReadPreference().

mongoClient.setReadPreference (ReadPreference.secondaryPreferred())
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Ausfuhrliche Information zur ReadPreference findet man in der MongoDB-
Dokumentation unter http://docs.mongodb.org/manual/core/read-preferencel/.

4.9.3 Datensicherung

MongoDB bietet Verfahren fiir das Erzeugen von Kopien im binaren Format und
Wiederherstellen der Daten mit den Werkzeugen mongodump und mongorestore an.
Das Erstellen von Sicherheitskopien der Datenbank kann bei dem laufenden
MongoDB-Server oder ohne den aktiven Server stattfinden. Das gilt sowohl fir alle
MongoDB-Datenbanken als auch fur eine ausgewahlte Datenbank, Collection oder
einen Teil einer Collection. Falls der Hostnamen und die Portnummer nicht
angegeben wurden, wie in dem nachfolgenden Befehl, wird mit dem Server auf dem
Localhost und auf dem Port 27017 verbunden und die Sicherheitskopie mit dem
Namen ,dump® in dem aktuellen Verzeichnis erstellt. Im Verzeichnis ,gsbl“ erzeugt
hier der Befehl eine binare Datei ,stoffe” mit allen Stoffdaten und eine JSON-Datei
mit den Metadaten, z.B. Uiber existierende Indexe. Um die Benutzerdaten und
Rollendefinitionen zu sichern, muss man den Zugang zu der Admin-Datenbank
haben, da MongoDB dort solche Daten speichert.

mongodump —collection stoffe —db gsbl

Um die Sicherheitskopie auf einem nicht lokalen Server unter Angabe von
Zugangsdaten zu erstellen, missen die Optionen hinzufligt werden, namlich port,
host, username und password. Falls man den Befehl mongodump mehrmals
ausfuhrt, sollte man das Unterverzeichnis mit den Daten im Verzeichnis dump (wenn
es vorhanden ist) umbenennen, sonst wird er Uberschrieben.

Im Falle der Replizierung der Daten mit Replica Sets ist es mdglich mit der Option --
oplog nicht nur alle Daten aus der Datenbank zu kopieren, sondern alle oplog-
Eintrage vom Anfang bis zu Ende des Sicherungsverfahrens.

Die Wiederherstellung der Daten von mongodump geschieht mit mongorestore.
Standardmalfig sucht mongorestore nach den Daten in dem Verzeichnis ,dump®.
Wenn der mongod-Server nicht aktiv ist, muss der Pfad zur Datenbank angegeben
werden.

mongorestore --dbpath /data

Bei dem aktiven Server ist die Angabe des Ports notwendig. Wenn eine
Authentifizierung verlangt ist, muss man die Optionen —u(Username) und —
p(password) angeben.

mongorestore --port 27017 --db gsbl -u Voronkina -p Irina /data/dump/gsbl

Wourde die Datensicherung mit der Option --oplog gemacht, kann man restore mit der
Option —oplogReplay aufrufen, um die Point-in-Time-Kopien*’ der
Schreiboperationen wiederherzustellen. Man muss tberlegen, ob die
Wiederherstellung mit der Option —objcheck: mongorestore —objcheck gemacht wird,

v Point-in-Time-Kopien sind Kopien der Daten, die zum Zeitpunkt der Momentaufnahme konsistent sind
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mit der Ziel die Vollstandigkeit der Daten zu Uberprtfen, oder mit der Option —drop
mongorestore —drop, damit die Collection vor der Wiederherstellung gel6scht wird.

4.9.4 Andere Sicherheitsfunktionen

MongoDB bietet Authentifizierung auf System- und Datenbankebene und
benutzerdefinierte Rollen. Um den Zugriff auf die Daten einzuschranken wird vom
Benutzer seinen Namen und ein Passwort verlangt. Der MongoDB-
Authentifizierungsmechanismus heif3t ,Challenge und Response®. Der Mechanismus
basiert auf einer Challenge, einer zufalligen Bytefolge, die der Server an den Client
mit einer Zufallszahl schickt. Der Client flgt sein Passwort hinzu und schickt einen
daraus errechneten Hashwert*® an den Server zuriick. Dieser errechnet ebenfalls
einen Hashwert aus denselben Daten und vergleicht es mit dem vom Client. Bei der
Ubereinstimmung wird die Anfrage ausgefuihrt.

Den Benutzern werden die Rollen zugeordnet, um Operationen, die sie durchfiihren
durfen, zu bestimmen. Die Benutzerdaten werden in der System-Collection
.System.user” gespeichert. Um einen neuen Benutzer mit seinen Rollen einzufligen,
ruft man die Funktion createUser(), der die Benutzerdaten tibergeben werden. Zum
Beispiel wird ein neuer Benutzer fir die Datenbank ,admin®“ mit dem Namen
SrinaAdmin“ und dem Passwort ,password“ angelegt. Er bekommt einige
administrative Privilegien, indem ihm die Rolle als ,userAdminAnyDatabase”
zugewiesen wird.
db.createUser({user:"IrinaAdmin",pwd:"password",roles:[{role:"userAdminAnyDataba
se",db:"admin"}]}) [Enable Authentication, 2015]

Analog kann man andere Benutzer fir alle Datenbanken definieren. Welche
Privilegien welcher Rolle zugewiesen sind, kann man mit der Methode
runCommand(), die einen Benutzernamen und showPrivileg gleich true Ubergeben
bekommt.

db.runCommand({usersinfo:"lIrinaAdmin",showPrivileges:true})

Per Voreinstellung verlangt MongoDB nicht nach der Authentifizierung. Diese
Voreinstellung und die Tatsache, dass MongoDB per Default auf dem Port 27017
lauft, kann eine Sicherheitslicke fur die Angriffe auf gespeicherte Daten bilden. Eine
Forschung des Saarbriicker Kompetenzzentrums fur IT-Sicherheit (CISPA) — hat bei
einigen MongoDB-Datenbanken eine gravierende Sicherheitslicke entdeckt, die
durch falsche oder fehlende Konfiguration zustande gekommen ist. Mehr dariber
steht unter: http://cispa.saarland/mongodb/ und
http://www.pcwelt.de/news/Studenten-finden-Millionen-ungesicherte-Kundendaten-
Sicherheitsrisiko-9559037.html#sthash.nRfR8BCb.dpuf

Wenn man die Authentifizierung einstellen will, setzt man in der Konfigurationsdatei
den Parameter auth auf true oder startet den Server mit der Option —auth. Danach
muss man sich immer authentifizieren, um einem zugewiesene Operationen in der
Datenbank durchzufthren. Zuerst meldet man sich als Administrator in der Mongo-

*® Hashwert ist das Ergebnis einer Abbildung einer Eingabemenge (z.B. Passwort) auf eine Zielmenge(ein
Hashwert). Die Rekonstruktion einer Eingabemenge aus dem Hashwert ist nicht moglich
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Shell mit dem Befehl (fir einen lokalen Server braucht man keine Angabe von der
Porthummer):

mongo -u IrinaAdmin -p password --authenticationDatabase admin

Als Administrator kann man den Benutzern die Rollen zuweisen. Um in der
Datenbank ,gsbl“ die Suchoperationen durchzufiihren, meldet man sich als Benutzer
mit den entsprechenden Rechten, z.B. mit der “readWrite-Rolle“, an und als
authenticationDatabase gibt gsbl an.

Die MongoDB Enterprise Lizenz erlaubt Kerberos-Authentifizierung®. Bei der
Kerberos-Authentifizierung muss man statt des Benutzernamens das Kerberos-
Identifizierungsmerkmal, Kerberos-Principal des Benutzers oder des Services,
angeben werden. Kerberos-authentifizierte Verbindung zu einer Datenbank kann
man mit dem folgenden Befehl aus der MongoDB-Shell heraus aufrufen:

db.auth( { mechanism: "GSSAPI", user: "Benutzername" } )

AuRerdem bietet MongoDB auch x509-Authentifizierung®® mit SSL-Verschlisselung™
und Auditing®. LDAP-Proxy-Authentifizierung®® gibt es nicht fiir Windows, sondern
nur fur Linux. Man braucht dafir MongoDB Enterprise Lizenz fur Linux mit LDAP-
Authentifizierung.

4.10 Export

4.10.1 Export im JSON- in CSV-Format

Das Exportieren der Daten geschieht mit dem Export Tool mongoexport, das sich in
den Installationsdateien von MongoDB befindet. Mongoexport wird aber nicht fur die
Sicherung des ganzen Datenbestandes verwendet, weil er nicht zuverlassig die
Datentypinformationen erfasst. Standardmalfig exportiert MongoDB die Daten
folgendermal3en: fir ein JSON-Dokument in der Datenbank ein JSON-Dokument in
dem Exportfile. Angenommen, man will alle Stoffe aus der Collection ,stoffe“ und der
Datenbank ,gsbl“ exportieren und nur das Gefahrstoffrecht (das Feld
"EG1272_08.KPIK") anzeigen lassen. Die Daten werden in der JSON-Datei domain-
bk gespeichert. Dafiir nutzt man den folgenden mongoexport — Befehl mit den
entspechenden Optionen:

mongoexport -d gsbl -c stoffe -f "EG1272_08.KPIK" -0 domain-bk.json

Falls man die Dokumente haben will, in welchen das Feld "EG1272_08.KPIK"
existiert, nutzt man dafir den Operator $exists.

* Kerberos ist ein verteilter Authentifizierungsdienst (Netzwerkprotokoll) fir Computernetze (zum Beispiel fur
das Internet)

>0 X.509 ist ein Authentifizierungsverfahren mit Hilfe von digitaler Zertifikate auf der Basis von Infrastruktur der
offentlichen Schlissel

> sSL-Protokoll stellt sicher, dass die Daten verschliisselt durch das Netz gehen und dass sie vollstandig und
unverandert ans Ziel kommen

> Auditing erlaubt es, die Aktionen von mehreren Benutzern und Anwendungen in der Datenbank zu verfolgen
> LDAP ist die Abkiirzung flr das Lightweight Directory Access Protocol, das einen Verzeichnisdienst (Directory)
unterstitzt um Benutzer zu identifizieren
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mongoexport -d gsbl -c stoffe -f "EG1272_08.KPIK" —q
"'EG1272_08.KPIK":{$exists:true}}" -o domain-ck.json

Doch unerwartet exportiert MongoDB das ganze Feld EG1272_08 und nicht nur
EG1272_08.KPIK (unten ist das Subdokument "EG1272_08" dargestellt). Warum
geschieht das?

{"EG1272_08": [ { "EGK" : "Acute Tox. 3 *", "EGH" : "H331" }, { "EGK" : "Acute Tox. 3
*"EGH" 1 "H301" }, "KPIK" : [ "GHS06", "GHS08" ] ] }

MongoDB exportiert im JSON-Format die Felder, die spezifiziert wurden, und ein_id-
Feld. Falls ein Feld ein Feld in einem Subdokument ist, exportiert MongoDB das
ganze Subdokument und nicht nur ein Feld. Im obigen Beispiel wird nicht nur das
Feld EG1272_08.KPIK sondern das ganze Subdokument EG1272_08 exportiert.

Oft muss man aber die Anfragekriterien zu den Optionen hinzufiigen. Zum Beispiel
will man Felder "GSBL", "RNAME", "EG1272_08 " aus den Dokumenten exportieren,
wo RNAME.RNAME="Isoheptan® ist.

mongoexport -d gsbl -c stoffe -f "GSBL","RNAME","EG1272_08.KPIK" --query
"'RNAME.RNAME":'Isoheptan'}" -o domain-bk.json

Die Antwort in der Mongo-Shell bei dem erfolgreichen Export

connected to: 127.0.0.1

exported 1 records

Um nach Dokumenten zu suchen, in welchen das Feld "EG1272_08.KPIK" existiert
und "EG1272_08.KPIK" ist nicht gleich "GHSO07", benétigt man aulRer dem Operator
$exists auch den Operator $ne:

mongoexport -d gsbl -c stoffe -f "EG1272_08.0.KPIK" -q "{'EG1272_08.KP
IK":{$exists:true},'EG1272_08.KPIK":{$ne:"GHSO07'}}" -0 domain-bk.json

Es ist moglich, die Daten als CSV-Datei zu exportieren. Im Gegensatz zum Export
als JSON-Datei kann MongoDB die angegebenen Felder aus den Subdokumenten
rausfiltern. Zum Beispiel, wenn man die Stoffe zu bekommen méchte, bei denen das
Feld "EG1272_08.0.KPIK" nicht gleich ,GHS06" ist. Also, die Stoffe, die nach der
Gefahrenklasse keine akute Toxizitat haben.

mongoexport -d gsbl -c stoffe -f "EG1272_08.0.KPIK" -q
"EG1272_08.KPIK":{$ne:'GHSO07'}}" -csv -0 domain-ck.csv

In diesem Falle wird nur das Feld ,EG1272_08.KPIK®, wenn es existiert, und nicht
das ganze Subdokument in die CSV-Datei ausgegeben. Die CSV-Datei kann man
danach in die EXCEL-Tabelle importieren.

Ein Stoff enthalt meistens die Referenzen auf andere Stoffe (das Feld: “THES.RN®).
Angenommen, man will die referenzierten Stoffe auch mitexportieren. Eine der
Mdglichkeiten ware das mit dem Operator $in zu tun. Beispiel: es werden die Stoffe
exportiert, bei denen ,THES.RN“ mindestens einen der Werte hat, die in einem Array
dargestellt sind. In unserem Falle sind es die Nummer: '"118727', '118728', '118729'.
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mongoexport --port 27017 --db gsbl --collection stoffe --query
"{'THES.RN":{$in:['118727','118728','"118729']}}" -f
GSBL,RNAME,NAME,IUSABF.EIGNER_RN --csv --out

4.10.2 Konvertieren von JSON in SSF

Fur den Import der Daten in die MongoDB wurde die Konvertierung aus SSF- ins
JSON-Format mit einem JAVA-Programm unternommen. Wenn man die Daten als
SSF-Datei exportieren will, muss man sie in umgekehrter Richtung umwandeln:
JSON - SSF. Innerhalb dieser Arbeit wurde das Konvertierungsprogramm wieder in
JAVA geschrieben. Fir das Lesen von JSON-Dokumenten wurde die JAR-Datei
.Java-json“ heruntergeladen und in den JAVA-Klassenpfad eingebunden. Mithilfe der
importierten Klassen org.json.JSONObject- und org.json.JSONArray liest man die
Schlussel und die Werte von den JSON-Dokumenten aus. Das auf3ere JSON-
Dokument entspricht einer Zeile in der JSON-Datei. Beim Erzeugen eines neuen
JSON-Objektes wird die gelesene Zeile Gibergeben. Falls die exportierten Dateien
das _id-Feld enthalten, kann man es rausnehmen. Mit der Funktion getNames(), der
man dieses Objekt Ubergibt, bekommt man alle Schlissel aus dem Objekt und
speichert sie in einem Array ,merkmale“. Wenn ein Objekt einem Stoff entspricht,
bedeuten die Schlissel die Merkmalsnamen.

InputStreamReader reader=new InputStreamReader (new FilelnputStream
(jsonFile),”"UTF-8");

BufferedReader jsonBuffer = new BufferedReader(reader);

String line=jsonBuffer.readLine();

JSONODbject jsonObject=new JSONODbject(line);

String [] merkmale= JSONObject.getNames(jsonObject);

Danach geht man in einer Schleife ein Array von Merkmalsnamen durch, die
nacheinander der Variable str zuweist, und holt die Merkmalswerte dazu.

for (int i=0;i<s.length;i++)

{

String str=merkmaleli];

JSONArray a=(JSONArray) jsonObject.get(str);

<Weiterer Quelltext>

}

Analog bekommt man die Feldnamen, Feldinhalte aus den Subdokumenten und
bericksichtigt dabei die Subsets.

4.10.3 Konvertieren JSON in XML

Fir die Konvertierung von JSON- ins XML-Format wurden die JAR-Dateien ,java-
json“ und ,json-simple® heruntergeladen und in den JAVA-Klassenpfad eingebunden.
Das nachfolgende Beispiel zeigt, wie ein Objekt der Klasse ,Writer“ beim Erzeugen
ein Objekt der Klasse File und die Zeichenkodierung UTF-8 bekommt. Mithilfe der
importierten Klasse org.json.JSONObject wird ein neues JSON-Objekt erzeugt, dem
eine gelesene Zeile Gibergeben wird.
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File fileDir = new File(,C://...//test.xml);

Writer fw = new BufferedWriter (new OutputStreamW riter{new FileOutputStream
(fileDir),”"UTF8"));

JSONODbject jsonObject=new JSONODbject(line);

Dann wird mit der Funktion toString() der Klasse org.json.XML, der das jsonObject
Ubergeben wird, ein JSON-Objekt in das XML-Format umgeformt.

fw.write(XML.toString(jsonObject));

5 Ausblick

MongoDB kann die Erwartungen in Hinsicht auf den GSBL erfullen. Ein flexibles
Datenbankschema eignet sich im Besonderen zur Speicherung der komplexen
Objekte in der Stoffdatenbank. Die Verschachtelung der Objekte (Unterteilung in
Merkmale und Felder) entspricht am besten der dokumentorientierten Datenstruktur
mit eingebetteten Dokumenten, die auch in Listen organisiert werden kénnen. Die
Suche und Anderungen an den eingebetteten Dokumenten, auch wenn sie in Listen
abgelegt sind, kénnen problemlos vorgenommen werden. Das Hinzufiigen, Andern
und Entfernen von Feldern oder Merkmalen in der Datenbank im Gegensatz zu den
relationalen Datenbanken ist von Seiten des Datenbanksystems immer maoglich. Die
atomare Anderung an einem Dokument ohne Datenbanksperre erhoht die
Performanz im Vergleich zu relationalen Datenbanken deutlich. Trotz Fehlens des
Transaktionskonzeptes und der Datenbanksperre kann man die zusammengesetzten
Operationen Uber mehrere Dokumente sicher und konsistent durchftihren.
Schreiboperationen werden zuerst in einen Journal eingetragen. Danach werden die
Anderungen in die Datenbank geschrieben. Bei dem Absturz der Datenbank werden
die in Journal gebliebenen Operationen in der Datenbank ausgefuhrt. Damit wird die
Dauerhaftigkeit der Daten gesichert. Das Journal kann man ausschalten, wenn man
noch hohere Geschwindigkeit erreichen will. Um die Datenbanksicherheit zu
gewahrleisten, muss man die Replica Sets unbedingt aufsetzten. Das Journal hilft
auch bei Replica Sets die abgestirzten Knoten wiederherzustellen. Falls die
Performanz eines Datenbankserver nicht reicht, muss man den Einsatz von Sharding
(Partitionieren der Datenbestande auf verschiedene Server, was horizontale
Skalierung genannt) Uberlegen. Der Umfang des Datenvolumens im GSBL erlaubt es
erstmal auf Sharding zu verzichten.

In dieser Arbeit wurde die umfangreiche Manipulationssprache von MongoDB

dargestellt, mit der verschiedene Anwendungsfalle fir GSBL problemlos geldst
werden konnen. Es wurde die Geschwindigkeit von Leseoperationen getestet und
sehr gute Ergebnisse nachgewiesen. Eine der Starken von MongoDB ist die
Moglichkeit die Array-Werte zu indizieren. Bei dem Anwendungsfall ,Expertensuche”
ist es zu empfehlen, den Einsatz der Indizes, einschliel3lich Textindex, fur relevante
Felder gut zu Gberlegen. Ohne Indizes erhdhen sich Laufzeiten. Da die Indizes
vollstandig in den Arbeitsspeicher passen mussen, ist es besser MongoDB auf einem

64



dedizierten Server®* zu betreiben. Um die RAM-Beschrankung 32-Bit-Systeme zu
umgehen, muss man MongoDB nur auf einem 64-Bit-System installieren.

Fur eine einfache Oberflache gibt es verschiedene Tools, davon sind MongoVUI und
MMS (Mongo Management Studio) zu empfehlen. Die Abbildung 19 zeigt, wie unter
Einsatz vom MMS der Stoff mit dem GSBLRN=1 gefunden und als Listenansicht
dargestellt wird.

Abbildung 20: MMS, Listenansicht

[ Themes Collection =

v T & {"_id""Objectid(54270cdecaled8ablbficec)” "GSBL"[{"ERSTDAT":["20.11.2013 14:27:21"]"NEUD/
» _id: Objectld("54270cdecaled8ab1bficect)
“ GSBL
o
? ERSTDAT: ["20.11.2013 14:27:21"]
2 NEUDAT: ["20.11.2013 17:07:29"]
¥ BEARB: ["kraemer"]
? GSBLRN: [™"]
? STAR: ["Einzelinhaltsstoff]
> UNAME: [{"MKNR":["1"]."RNAME":["NEQDYM{INSULFAT "]}
> RNAME: [["ERSTDAT"['20.11.2013 14:27:38"],"NEUDAT"["20.11.2013 17:07:20"],"BEARB":["kraemer"],
» LIFO: [{"ERSTDAT™["20.11.2013 14:20°53"] "NEUDAT"["20.11.2013 17:07:29"] "BEARB" ["kracmer"],"Z
» CASRN [{"ERSTDAT"["2011.2013 14:52:35"] "NEUDAT"["20.11 2013 17-:07:29"],"BEARB" ["kraemer"],

% A7 TMFRETDAT"T20 44 2013 14-38-N2" "MFLINAT" ™20 44 2012 17-07-20" "BFARR" Mkrarmer™ "l IFF
L4 >

1 50 |[w

Welche Besonderheiten von MongoDB muss man noch beachten? Wenn ein
nachtragliches Hinzufiigen von Merkmalen bzw. Feldern zu einer Vergrol3erung des
Dokumentes flhrt, kann das die Verschiebung des Dokumentes in einen freien
Speicherbereich auslosen, was wiederum die Laufzeiten beeintrachtigen kann.
MongoDB fihrt zu jeder Collection ein Attribut - Padding, das den zu reservierenden
Speicher mit Padding auf der Basis von vorherigen Anderungen beschreibt.

MongoDB benutzt Memory-Mapped-Files, ein virtuelles Filesystem auf dem
Dateisystem des Betriebssystems. Die Daten befinden sich in den Dateien, die
GrolRe 2 GB erreichen kdnnen. Der Speicherplatz wird aber nicht wieder freigegeben.
Um nach dem Loschen der Daten den Speicherplatz wieder freizugeben, wird der
Server mit der Option --repair gestartet. Aber dann muss man bericksichtigen, dass
alle Dateien kopiert werden mussen, also wird der doppelte Speicherplatz benétigt,
und der Server nimmt keine Anfragen entgegen. Die andere LOsung ist in Replica

> Ein dedizierter Server ist ein Server, der fir einen Netzwerkdienst oder mehrere dauerhaft betriebene
Dienste vorgesehen ist, und nicht fur alltagliche Aufgaben (Workstation) genutzt wird [Server, 2015].
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Sets den Server zu stoppen, Daten zu lI6schen und den Knoten neu zu
synchronisieren.

Um die Datenbanksicherheit zu garantieren und Authentifizierungs- bzw.
Autorisierungsmechanismen einzuschalten muss die Datenbank richtig konfiguriert
werden.

Mit seiner aktiven Entwicklergemeinschaft, guten Dokumentation, recht einfachen
Einsatz- und Administrationsfahigkeiten kann MongoDB eine gute NoSQL-Alternative
fur GSBL darstellen.
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