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Reference Databases Reference Databases 

http://xpdb.nist.gov/hivsdb/hivsdb.html 

http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do





Why Select Data From These Why Select Data From These 
Databases? Databases? 

These databases have lots of chemical compounds that are in comm These databases have lots of chemical compounds that are in common on 
– –  Databases have different types of data for a given chemical comp Databases have different types of data for a given chemical compound ound 

Therefore users would like to collate information from all of th Therefore users would like to collate information from all of these databases ese databases 
– –  Without a Semantic Web, queries for the databases are performed Without a Semantic Web, queries for the databases are performed independently independently 
– –  Without a Semantic Web, results from different databases are man Without a Semantic Web, results from different databases are manually collated ually collated 
Databases also have several compounds unique for each of them Databases also have several compounds unique for each of them 
– –  Many of these unique compounds are structurally related to commo Many of these unique compounds are structurally related to commonly held nly held 
compounds compounds 

A drug design effort involves the study of structure and propert A drug design effort involves the study of structure and property relationships among y relationships among 
compounds compounds 

– –  Without a Semantic Web, a user manually collates data for relate Without a Semantic Web, a user manually collates data for related structures d structures 
Results in missed hits Results in missed hits 
Results in over Results in over whelming hits whelming hits 
Time consuming Time consuming 

Semantic Web promises to reduce the effect of some of these prob Semantic Web promises to reduce the effect of some of these problems lems 

AIDS research is still a work in progress 
and the compounds we have chosen are 
AIDS inhibitors



Semantic Web Semantic Web 
There is considerable interest in Semantic Web as a vision for t There is considerable interest in Semantic Web as a vision for the future he future 
Web and for interoperability standards Web and for interoperability standards 
Standard names and ontology are critical components for Semantic Standard names and ontology are critical components for Semantic Web Web 
– –  Without standard names, exchange of Without standard names, exchange of data data is hard is hard 
– –  Without ontology, exchange of Without ontology, exchange of knowledge knowledge is hard is hard 
There are four important issues in developing a Semantic Web There are four important issues in developing a Semantic Web 
– –  Data identification Data identification 

Uniform resource identifier Uniform resource identifier – –URI URI – – a string of characters a string of characters 
– –  Data presentation Data presentation 

Ontology Ontology – – defines a context defines a context dependent meaning for the data represented by a URI dependent meaning for the data represented by a URI 
– –  User query and interface User query and interface 

Most of the current techniques focus on text Most of the current techniques focus on text based query based query 
Images pose special problems Images pose special problems 

– –  Information exchange between databases Information exchange between databases 
Common URI and/or ontology Common URI and/or ontology 

Ontology is easy to create but hard to sell Ontology is easy to create but hard to sell 
– –  Most of us, use an ontology of some sort Most of us, use an ontology of some sort– – but other may use a different ontology! but other may use a different ontology! 
– –  Software issues, annotation standards, focus of the use case of Software issues, annotation standards, focus of the use case of the ontology are the ontology are 

some factors that work against an some factors that work against an universal universal ontology ontology 
As part of the efforts by HCLS of W3C we have developed a use ca As part of the efforts by HCLS of W3C we have developed a use case for se for 
Semantic Web for chemical images Semantic Web for chemical images 
– –  Illustrate the use and implementation of URI and ontology for ch Illustrate the use and implementation of URI and ontology for chemical images emical images 
– –  Illustrate how the Semantic Web concepts may be implemented and Illustrate how the Semantic Web concepts may be implemented and used to used to 

exchange data between independently maintained databases without exchange data between independently maintained databases without a common a common 
ontology ontology



Part 1: URI for chemical Images Part 1: URI for chemical Images 
For decades scientists have been developing names to identify st For decades scientists have been developing names to identify structures and their ructures and their 
images images 
– –  Simple names Simple names 

His His 
Ala Ala 
DNA DNA 
ATP ATP 

– –  Not so simple names Not so simple names 
– –  2 2 amino amino 3 3 methylpentanamide methylpentanamide 
– –  4 4 amino amino 3 3 hydroxy hydroxy 6 6 methylheptanoic_acid methylheptanoic_acid 
– –  1 1 [(Benzenesulfonyl [(Benzenesulfonyl methyl methyl amino) amino) phenyl phenyl butyl] butyl] piperidin piperidin 4 4 yl} yl} propyl propyl  
carbamic acid, naphthalen carbamic acid, naphthalen 1 1 ylmethyl ester ylmethyl ester 

Names have limitations Names have limitations 
– –  They are not They are not easily scalable easily scalable – – we may not know how to assign names for a new we may not know how to assign names for a new 
structures that we may come across structures that we may come across 

– –  Not Not suitable for suitable for machine reasoning machine reasoning – – without a lookup table machines may not without a lookup table machines may not 
create an create an image image from its from its identifier identifier or or vice versa vice versa 

IUPAC International Chemical Identifier ( IUPAC International Chemical Identifier (InChI InChI) ) 
– –  Uses chemical connectivity to assign identifier Uses chemical connectivity to assign identifier 

_1_2FC10H11NO2_2Fc11 _1_2FC10H11NO2_2Fc11 10_2812_2913 10_2812_2913 9 9 5 5 7 7 3 3 1 1 2 2 4 4 8_287_296 8_287_296 9_2Fh1 9_2Fh1  
4_2C9H_2C5 4_2C9H_2C5 6H2_2C_28H2_2C11_2C12_29 6H2_2C_28H2_2C11_2C12_29 

– –  But not amenable to human interpretation But not amenable to human interpretation



A image is worth thousand words! A image is worth thousand words! 

Proposal is to use images as URI 

Similarity between 
structures are 
explicit in images 

Why not we use 
images as URI? 

W3C defines URI as a set of 
characters. 
Therefore we combine name 
and images to define URI 

Basically the use of images as URI instantly transforms a name into 
knowledge! 
(information on similarity, and substructures,…)



Part II: Development of Ontology Part II: Development of Ontology 
Ontology defines the Ontology defines the 
meaning of an image within meaning of an image within 
the frame work of a given the frame work of a given 
application application 
– –  Ontology defines the Ontology defines the 
meaning of a structure meaning of a structure 
represented by an image for represented by an image for 
drug drug discovery for AIDS discovery for AIDS



Defining Ontology Defining Ontology – – a meaning that is relevant to a meaning that is relevant to 
the context of an image the context of an image 

http://esw.w3.org/topic/HCLS/ChemicalTaxonomiesUseCase 
Each subsite such as P1, P2 is a building block for drug design. 
These subsites are used as the elements of RDF. 
The fragments that bind to these subsites are truly Semantic and mean ‘some 
thing for drug design’



Part III: User Interface & Query Part III: User Interface & Query 
So far we talked about creating data So far we talked about creating data 
and URI and URI 
Third part of my talk is on presenting Third part of my talk is on presenting 
the URI and the knowledge to users the URI and the knowledge to users 
using images using images 
– – Construction of user interface and query Construction of user interface and query 
by users by users



Query an Image by Interactively Creating an Query an Image by Interactively Creating an 
Image Image 

Chemical databases often provide an interface to create an image to query an image! 
These methods are hard to use, often lead to missed or overwhelming hits 
–  One need to know what is there in the database to query effectively using such 
method 

–  If one queries simple group such as on a phenyl group every compound will be 
hit 

In HIVSDB every structure has a phenyl group 
–  If one queries a piperazine you may not get any hit 

Thanks to Bill Gates. 
We love to ‘click’.



Text Text based search on an Image? based search on an Image? 

People use vocabulary based identifiers People use vocabulary based identifiers 
( (Phe Phe, Val, , Val, Cas Cas Numbers ..) because Numbers ..) because 
– –  Text based query on names can be made Text based query on names can be made 
Text based query may not be made on Text based query may not be made on 
images because images because 
– –  an image may not have a meaningful an image may not have a meaningful 
name name 

– –  Names like Mike_April_1_2007 serve to Names like Mike_April_1_2007 serve to 
glorify Mike, but they are not fun for glorify Mike, but they are not fun for 
others! others! 

We propose to use We propose to use ontology and ontology and 
Semantic Web concepts Semantic Web concepts to query on to query on 
images of structures images of structures 
– –  The concept completely removes the The concept completely removes the 
need to use any name at any time by a need to use any name at any time by a 
user of the Web resource user of the Web resource 

URI on images 
comes with a price – 
how to query them? 

If we chose to query 
images using names – 
then the novelty of using 
images is compromised 
by requiring a user to 
know its name to query 
an image



Displaying Image Ontology Displaying Image Ontology 
Use of images and ontology Use of images and ontology 
sounds good sounds good 
But the question is how to use But the question is how to use 
images and ontology? images and ontology? 
– –  Compared to vocabularies, Compared to vocabularies, 
images are huge and thus images are huge and thus 
displaying images may require displaying images may require 
too many Web pages too many Web pages 

A user may not have patience to A user may not have patience to 
go through all the images to find go through all the images to find 
what he wants what he wants 

– –  Presenting the images in an Presenting the images in an 
orderly and predictable fashion orderly and predictable fashion 
is crucial to avoid missed and is crucial to avoid missed and 
over over whelming hits whelming hits 

We propose the use of We propose the use of 
ontological tree for presenting ontological tree for presenting 
images over a Web images over a Web 

How to present ontological 
images? 

Use ontological tree to 
present images



Displaying Image Ontology Displaying Image Ontology 

Has Class 

Has subgroup 

Has Fragment 

Has type 

•Ontological is tree like a matrix that 
•Quantizes each data and its components 
•Defines relationships between each quantum of elements 
•Quantum elements are defined using the rules applicable 
for a particular use case of the Semantic Web 

What is ontological tree? 

Information from RDF 
(resource description 
framework) and ontological 
tree can be interleaved



Protégé



Query Query 

http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do 

Open molecular 
images like we 
open folders in 
Windows



http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do 

Images of subgroups 
are displayed under the 
folder sixmember rings



http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do 

Fragments of folder 
benzene within folder six 
memberring are displayed



OURI 

OURI 

OURI 

http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do 

Compounds within folder 
of a fragment within folder 
benzene within folder six 
memberring are 
displayed



Part IV: Handshakes Between Web Part IV: Handshakes Between Web 
Browsers Browsers 

Efficient exchange of information between Efficient exchange of information between 
Web browsers requires the use identical Web browsers requires the use identical 
standards in URI by all participating Web standards in URI by all participating Web 
browsers browsers 
Often database providers use different Often database providers use different 
standards in URI standards in URI 
– –  Annotation standards, software needs, focus Annotation standards, software needs, focus 
of the Web page are just a few reasons that of the Web page are just a few reasons that 
work against the use of common ontology work against the use of common ontology 
among independently maintained Web among independently maintained Web 
Browsers Browsers 

Therefore we sub Therefore we sub divide divide URIs URIs into two into two 
types types 
– –  Ontology independent, Ontology dependent Ontology independent, Ontology dependent 
(OURI) (OURI) 

OURI standards for ontological tree OURI standards for ontological tree 
Global URI standard for complete compounds Global URI standard for complete compounds 
As more and more database providers use the As more and more database providers use the 
same local standards in URI, a local URI can same local standards in URI, a local URI can 
become a global URI become a global URI 

Once a query reaches the 
end of ontological tree 
control is passed on to 
other Web Browsers (such 
as the AIDSDB maintained 
by NIAID or PubChem) 
using URI







Summary Summary 
Semantic Web page for chemical images is described Semantic Web page for chemical images is described 
– –  Chemical images are organized into an ontological tree using the Chemical images are organized into an ontological tree using the concepts used concepts used 

in drug in drug discovery discovery 
– –  The images are indexed using ontological concepts that may add v The images are indexed using ontological concepts that may add value for alue for 

human use of the images human use of the images 
An incremental approach for Semantic Web is described An incremental approach for Semantic Web is described 
– –  A global URI and local ontological OURI for chemical compounds a A global URI and local ontological OURI for chemical compounds are presented re presented 
– –  Concepts are implemented in a database (ORACLE & Concepts are implemented in a database (ORACLE & MySQL MySQL) environment ) environment 
– –  The implementation is Web friendly and it reduces missed hits wi The implementation is Web friendly and it reduces missed hits without thout 

producing overwhelming result pages producing overwhelming result pages 
– –  In this approach a user need not wean through a large set of ima In this approach a user need not wean through a large set of images ges 
– –  Web page lays out the images in an orderly fashion for pick and Web page lays out the images in an orderly fashion for pick and choose like choose like 

searching files in a Windows environment searching files in a Windows environment 
– –  This approach makes the contents of the database transparent to This approach makes the contents of the database transparent to the users the users 

using the pictures of the molecules that are indexed with the co using the pictures of the molecules that are indexed with the commonly used mmonly used 
concepts concepts 

Sample data from four major independently maintained databases ( Sample data from four major independently maintained databases (PDB, HIVSDB, PDB, HIVSDB, 
AIDSDB, AIDSDB, PubChem PubChem) are used to illustrate the concept ) are used to illustrate the concept 
http://xpdb.nist.gov/hivsdb/advanced_query_files/slide0002.htm http://xpdb.nist.gov/hivsdb/advanced_query_files/slide0002.htm 
Using the technology a user can go back and forth between the in Using the technology a user can go back and forth between the independently dependently 
maintained HIVSD and AIDSDB maintained HIVSD and AIDSDB 
http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do http://bioinfo.nist.gov/SemanticWeb_hiv3d/chemblast.do


