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Context
• 2019 FORUM (C. Frainay, F. Giacomoni) –
• Financement Schéma Directeur du Numérique (SDN)

• Preuve de concept de l’apport des technologies du web sémantique dansl’ouverture, la diffusion et l’exploitat ion d’empreintes métaboliques et de réseauxmétaboliques autour de questions scientif iques touchant à la Nutrit ion et à la Santé
• 2021-2025 MetaboHUB 2 .0 - Infrastructure nationale de métabolomiqueet fluxomique• WP5 "Creating FAIR e-resources for knowledge mining"

• Task 4 Linked data for advanced knowledge extraction



Construire un graphe de connaissances à part ir de bases de données publiqueset de lit térature scientif ique pour extraire les associat ions entreles produits chimiques et les maladies

Bâtir un modèle de connaissance adapté aux études métabolomiquesen s'appuyant sur les ontologies, thésaurus et vocabulaires contrôlés publiés

M etabolom ics Semant i c Datalake

M etasaurus

Mettre à disposit ion une infrastructure distribuée, orientée « Big Data »de type « Semantic Datalake Engine » pour l’intégration massive decontenus sémantiques (ontologies et graphes de données) ethétérogènes en métabolomique
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Thèse M.Delmas :« Construire, exploiter et étendre un graphe de connaissancespour l’étude des liensentre métabolisme et santé »

FORUM : Building a knowledge graph from public databasesand scientif ic l iterature to extract associat ions betweenchemicals and diseases
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2012 - Knowledge Graph into Google Search:« things, not strings»
Do youmean Taj Mahal the monument, or Taj Mahal the musician?



FORUM : Building a knowledge graph from public databasesand scientif ic l iterature to extract associat ions betweenchemicals and diseases
Semantic Web Stack

https:/ / www.w3.org/ standards/ semanticweb/

https://www.w3.org/standards/semanticweb/


The semantic web : A technologystack
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• A framework for unifieddescription of documents’content (RDF)
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The semantic web : A technologystack
• A framework for unifieddescript ion of documents’content (RDF)• A system for uniquelyidentify things (URI)• A semantic descript ion ofdata using ontologies(OWL)• ...feeding powerful queryengine (SPARQL)



The semantic web : A web of Linked Data



FORUM : Building a knowledge graph from public databases andscientif ic l iterature to extract associat ions between chemicals anddiseases



Scientific literature asdata



Scientific literature asdata

Metadata is everywhere !



Scientific literature asdata

Semantic Description





Biomedical Concepts



The FORUM Knowledge Network



The FORUM Knowledge Network



Extracting relevant associations





Automated reasoning using the semantic level





The Knowledge Network - Extended
• 343 435 compounds and 9 401 chemicalclasses against 24 353 biomedicalconcepts
• 82 248 460 of relat ions chemical -biomedical concepts
• 8 915 642 statistically significant ones
• 1132 217 related to disease concepts



RDF Triplestore :Provision of the knowledge graph

https:/ / fr.wikipedia.org/ wiki/ Triplestore

https://forum.semantic-metabolomics.fr/sparql?default-graph-uri=&query=....

https://fr.wikipedia.org/wiki/Triplestore
https://fr.wikipedia.org/wiki/Triplestore


FORUM :Avery Big Knowledge Network
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eMPrEInTE M etabolom ics Semant i c Datalake
CATI

« MetabolomicsSemantic Datalake »

AAPDiPSO 2021« Soutien à Projets Innovants etStructurants sur le numérique »Évaluation d’une infrastructure BIGData pour lagestion et l’inférence de ressourcesRDF

SAPI 2021



Objectifs de la plateforme MSD
• Fédération de données à l’échelle d’un consort ium
• Renforcer l’interopérabil ité de nos données avec les autresomiques / ressources
• Garantir la traçabil ité des données et des traitements
• Automatiser l’enrichissement en métadonnées desdonnées
• Doter MetaboHUB d’un dépôt central unifié
• Centraliser autour d’une PF les compétences et les métiersen « science des données »
• Evaluer les technologies du « Big Data » pour les omiques



The usual big data...



SANSA :big data engine for scalable processing of large-scaleRDF data

• Read/ Write• Inference• Querying• Machine Learning

SANSA API



Architecture

Data flow s in a metabolom ics semanti c data lakeinfr as tructure
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M etasaurus

MetasaurusBâtir un modèle de connaissance adapté aux études métabolomiquesen s'appuyant sur les ontologies, thésaurus et vocabulaires contrôlés publiés



Modèle pivot avec MetaSaurus

• Bâtir un modèle de connaissance adapté aux études métabolomiquesen s'appuyant sur les ontologies, thésaurus et vocabulaires contrôléspubliés ;
• Extraire une méthodologie de construction d'un modèle desconnaissances pour une communauté scientif ique à part ir de ce casd'usage ;
• Enrichir le thésaurus INRAE des concepts de ce modèle deconnaissance qui ne sont pas encore formalisés.

SAPI 2022



Thanks ! Questions ?
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Des besoins -> des techno adaptées

• Besoins :• Données en métabolomique =problématiques « Big Data »• Hétérogénéité des formats (métabolites, spectres, ...)• Besoins de contrôler les flux de métadonnées (diversité des sources, ...)• Générer des bases de connaissances à part ir de sources mult iples
• Lessolutions technologiques :• Web sémantique / RDF / OWL : formalisation et structurat ion de ladonnée• Spark / Sansa / Scala : exploitat ion de l’infrastructure distribuée• Notebook / AskOmics / Discovery : exploitat ion des données par lesutil isateurs finaux



Use case 01 : PeakForest & MetaboLights (1/ 2)
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DISCOVERY
P2M2Plateforme MSD



Use case 2 : Travaux de Ghina Hajjar – MetaboHUB-Clermont

• Objectif• Guidel ines pour un par tage plus effi cace etreproductible des données métabolom iques• U ti l i ser des identi fi ants communs tel s queI nChI K ey ,• E ffectuer une curation approfondie des données

MetSoc Valencia, 2022Analyt ics Nantes, 2022



Use case 2 : Travaux de Ghina Hajjar

Mismatching s ont été clas sées en fonction des couches I nChI K ey non concordantes :• ( De) Protonation of the core parent s tructure
e .g. N6 ,N 6 ,N 6 -T r imethy l -L - ly s ine : HMDB0 0 0 1325 ( a) l inked to ChE B I :17311 ( b)( a) MXNR L FUSF K VQSK -QMMMGPOBSA-N ( par en t s t r u ctu r e)( b) MXNR L FUSF K VQSK -QMMMGPOBSA-O ( pr otonated s tr u ctu r e)• I somer i sm , s tereochemis tr y
e .g. Methy lcy s teine : HMDB0 0 0 210 8 ( c) l inked to PubChem C I D 24417 ( d)( c) I D I D JD I H T AOVL G-GSVOUGT GSA -N ®D -i somer( d) I D I D JD I H T AOVL G-VK H MYH E ASA -N ® L - i s omer• Mismatch between s tructura l l y di fferent compounds
e .g. 4 ,4 -D imethy l -5a-choles ta-8 -en-3b-ol ( HMDB0 0 0 68 40 ) l inked to 5,6 ,7,8 -tetr ahy drofoly lg lutam ic acid ( CH E B I :27650 )



Use case 3 : FORUM (1/ 2)
• 8 bil l ion statements federating datafrom several l ife-science resourcessuch as PubMed, ChEBI andPubChem
• Extract associat ions betweencompound and biomedical concepts,using literature metadata enrichment



Use case 3 : FORUM (2/ 2)

DISCOVERY
P2M2Plateforme MSD

https:/ / forum-webapp.semantic-metabolomics.fr



Take home message
• Synergie autour de MSD des compétences et des métiers en« science des données »
• Infrastructure qui centralise les données et les traitements àl’échelle du consort ium national MetaboHUB
• Innovation IT « Discovery » pour facil iter la mise à disposit ion desdonnées structurées dans des Web Composants
• Atelier Big Data - 10-12 Janvier 2023 à Sète / / Datalake / / BaseNo SQL

• https:/ / atelier-bigdata.sciencesconf.org/

https://atelier-bigdata.sciencesconf.org/

