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•   Проблемы интеграции и основные подходы
•   Средства интеграции и технологии
•   Подходы к созданию единого описания 
     предметной области. Онтология. 
•   GRID системы
•   Примеры интегрированных систем в 
     биоинформатике

Содержание лекции
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Биомедицинские данныеБиомедицинские данные: : 
Исключительная сложностьИсключительная сложность  и масштабностьи масштабность
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DNA sequences
alignments
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Proteins
   sequence
 2º structure
 3º structure
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Protein-Protein
Interactions
   metabolism
   pathways
   receptor-ligand
  4º structuremillions

billions

Polymorphism
 and Variants
   genetic variants
   individual patients
   epidemiology

Physiology
   Cellular biology
   Biochemistry
   Neurobiology
   Endocrinology
   etc.

millions
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ESTs 
Expression patterns
Large-scale screensGenetics and Maps

   Linkage
   Cytogenetic 
   Clone-based
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МотивацияМотивация
Сложность проблемы и большие затратыСложность проблемы и большие затраты

1990 2000 2010

ESTs

Химические 
взаимодействия

Геном человека

Фармакогенетика

Генные сети

Вычислительные затраты

Данные

Moores Law
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Компоненты глобальной системы научного взаимодействияКомпоненты глобальной системы научного взаимодействия

Collaboration
Services

Knowledge management
institutions for collection building
and curation of data, information, 

digital libraries

High-performance computing
for modeling, simulation, data

processing/mining

Individual &
Group Interfaces
& Visualization

Physical World

Humans

Facilities for activation,
manipulation and

construction

Instruments for
observation and
characterization.

Global
Connectivity

Source: Dan Atkins
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Типы ресурсовТипы ресурсов

– HTML документы
– Цифровые images
– Базы данных
– книги
– статьи
– метаданные

– коллекции
– Службы (сервера)
– программы
– люди
– понятия
– события
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Что надо пользователюЧто надо пользователю??

– Пользователь хочет
• найти, идентифицировать, отобрать, получить и 

использовать

– Собственник / администратор
• Описать, обеспечить доступ 
• Управлять доступом
• администрировать

– Полезные свойства службы метаданных



8©© ИЦиГ СО РАН ИЦиГ СО РАН

Genome 
Sequences

Assembled Genomes

Genes and Gene Structures

Simulation of Metabolic and
Signal Transduction Pathways

Genes, Proteins,
RNAs, and other

Biomolecules

Biochemical Pathways
&

Processes

Cellular & Developmental 
Processes

Large-scale
Genome

Sequencing

Tissue and Organismal
Physiology

Ecological Processes
and Populations

Sequence Variation of
Populations

Reconstructing Phylogeny,
Homology, and Comparitive

Approaches

Predicting Protein
Sequence

Simulating and Understanding Gene
Expression Networks

Predicting Three-Dimensional
Structures of Proteins and RNAs

Predicting Functions

Predicting
Catalysis, Molecular

Dynamics
Structures of Multi-

molecular
complexes

Predicting Effects of
Variation

Morphogenesis and Development

Experiments

Computation

ПримерПример  взаимодействия данных и программ при решении взаимодействия данных и программ при решении 
сложной задачи сложной задачи 
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Типы источников информацииТипы источников информации

•   Результаты эксперимента, лабораторные журналы.
•   Научные публикации, в которых описаны результаты 
     эксперимента и их интерпретация. 
•   Научные публикации (обзоры), в которых обобщены 
    результаты многих исследований в конкретной предметной области
•   Базы данных, в которых представлены факты или 
    экспериментальные данные по отдельным аспектам исследования  
    регуляции экспрессии генов.
•   Обобщения результатов экспериментов, используя методы предсказания, 
    распознавания и т.д.
•   data mining, text mining и т.д.
•   Результаты моделирования и возможные интерпретации. 
•   .......
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Трудности интеграции знанийТрудности интеграции знаний

•   Распределенность знаний.
•   Гетерогенность источников данных.
•   Разнородность форматов представления данных и средств доступа.
•   Многоуровневая иерархическая структура данных. 
•   Сложная сетевая организация взаимосвязей объектов.
•   Существенное различие в детальности и полноте описания.
•   Различие по точности описания и противоречивость знаний.
•   Разнородность понятий предметной области.
•   Разнообразие взглядов на данные в зависимости от задачи.
•   Разнообразие экспериментов и логики их анализа для формирования моделей ПО.
•   Разнородность методов анализа данных и моделирования.
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Фундаментальные проблемы в интеграции знанийФундаментальные проблемы в интеграции знаний

• Гетерогенные программные системы
– hardware platforms
– Операционные системы
– Сетевые протоколы
– Языки программирования & форматы данных

• Гетерогенная структура и семантика данных
– Конфликт имен
– Конфликт измерений
– Конфликт представления
– Конфликт вычислений
– Конфликт уровней описания
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2. Источники могут использовать различные модели данных и 
предоставлять различные интерфейсы для доступа к ним (реляционные, 
объектные) или данные могут быть неструктурированные или 
слабоструктурированные (HTML, XML, текстовые, бинарные и т.д.)

3. Источники атомарные (взаимодействие только через предоставляемый 
интерфейс и невозможность влиять на внутренние процессы)

Подходы:
6. Хранилища данных
7. Виртуальные Хранилища данных

Интеграция распределенных гетерогенных данныхИнтеграция распределенных гетерогенных данных
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Viewpoints for Distributed DataViewpoints for Distributed Data

Object

Files

Attributes/
Columns

View Mine/Discover Compute

Knowledge

Action

Semantic Web

Grids

Data Grids

Digital 
Libraries

Persistent 
Archives

Knowledge 
Mining

Distributed 
Data Mining 

Data WebsWeb-based 
databases
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Integrated View of Heterogeneous DataIntegrated View of Heterogeneous Data

Integration System

• Collects and combines information
• Provides integrated view, uniform user interface
• Supports sharing

World
Wide
Web

Digital Libraries Scientific Databases

Personal
Databases
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Архитектура системы интеграцииАрхитектура системы интеграции

protein localization

Уровень интерфейсов пользователей

Integrated
  View

Mediator

morphometry neurotransmission

Web

CaBP, Expasy

Wrapper WrapperWrapper Wrapper

Integrated 
View Definition

Онтологическое 
описание

Метаданные

Источники информации
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Как нам представлять данные вКак нам представлять данные в  интегрированной системеинтегрированной системе

• Relational Data Model
– Множество столбцов и строк
– Фиксированное множество простых типов данных

• Data cube
– Специализированные системы управления хранилищами данных 

(warehouse)
– Использование в качестве модели единого многомерного отношения

• Специальные подходы для представления гетерогенных данных.



17©© ИЦиГ СО РАН ИЦиГ СО РАН

Какое представление Какое представление ??

• Нам необходимо иметь связь между репозитариями, в которых 
хранятся данные (data warehouse, transactional databases) и где 
они используются (Web interface, business application)

• Модель данных должна позволять обмениваться данными со 
структурой.

• Уменьшить требования к структурам в  существующих 
высокоструктурированным базам данных.
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Слабоструктурированные данныеСлабоструктурированные данные

•  Почему нам необходимы слабоструктурированные данные ?

•  Что такое слабоструктурированные данные ?

•  Графовая модель слабоструктурированных данных

Новая модель данныхНовая модель данных::
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Априорная схема и апостериорное описание структуры данных

•  Database: фиксируется схема, затем заполняется 

•  Web: создается много Web pages, затем определяется схема доступа

•  Схема данных очень большая и сложная

•  Схема часто игнорируется в запросах (запросы и browsing)

•  Схема данных быстро меняется 

Слабоструктурированные данныеСлабоструктурированные данные
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Структура неправильная – данные гетерогенные
•  Часть данных отсутствует
•  Внешняя информация (аннотация)
•  Различия в типах

•  Структура может быть задана неявно. т.е. text + grammar (e.g., 
SGML)

•  Структура может быть определена частично

•  Часть данных не имеют структуры (images)

•  Часть данных имеют плавающую структуру (text)

• Используются только индикаторные типы

Слабоструктурированные данныеСлабоструктурированные данные
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•   Элементы данных могут повторяться.

•  Структура части информации может зависеть 
    от точки зрения пользователя.

Например, информация о Person содержит:
name, address, phone and photo (gif file).

Слабоструктурированные данныеСлабоструктурированные данные
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ExampleExample

{name: “Alan”, tel: 2157786, email: “agb@abc.com”}

{name: {first: “Alan”, last: “Black”},  tel: 2157786,  email: “agb@abc.com”
}

• Different from usual tuples in that we allow duplicates:

{name: “Alan”, tel: 2157786, tel: 2159989, email: “agb@abc.com”}
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Graph RepresentationGraph Representation

“Alan” 2157786 “agb@abc.com”

name
tel

email

“Alan”

2157786 “agb@abc.com”

name

tel
email

“Black”

first last

node

edges
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•   Технологии анализа и описания сложных систем

•   UML – универсальный язык концептуального моделирования и 
инструментальные средства, поддерживающие этот язык.

•   XML технологии для спецификации языка представления 
слабоструктурированных данных и знаний в предметной области

Современные информационные технологииСовременные информационные технологии



25©© ИЦиГ СО РАН ИЦиГ СО РАН

XML означает EXtensible Markup Language и
является подмножеством SGML.

XML – это метаязык, т.е. набор  правил для 
создания новых языков разметки.
•  XML тэги не предопределены в XML. Вы должны сами
определить свои собственные тэги.
•  XML использует Document Type Definition (DTD) 
или XML Schema для описания структуры данных
•  XML с DTD или XML Schema самодостаточны для 
описания данных.
•  XML ничего не «делает». XML создан для описания 
данных.
Сравнение с HTML:
XML создан для описания данных, а HTML создан 
для отображения данных. 
Таким образом, XML не заменяет, а дополняет HTML.

Что такоеЧто такое XML? XML?
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•  Способ стандартизации терминологии и обмена знаниями.
•  XML помогает отделить синтаксис и структуру данных от способа их отображения и 
использования.
•  Один источник данных – несколько представлений.
•  Способ взаимодействия гетерогенных сетевых агентов в распределенных средах.
•  Работа со слабоструктурированными данными.
•  Улучшение возможности поиска слабоструктурированных данных.
•  Увеличение доступности данных. Стандартизация форматов и методов представления.
•  Независимый от приложения формат данных.
•  Возможность отображения данных на любых устройствах.
•  Более простая разработка приложений.
•  Организация совместной обработки данных.
•  Возможность создания новых языков.
•  XML может читать как человек, так и программа.
•  Возможность использования составныз документов.

Свойства Свойства XMLXML
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XML Document Type Definition (DTD) определяет структуру документа.
XML Schema определяет структуру и типы данных.
XML Namespaces. Обеспечивают разделение словарей элементов и атрибутов.
Объектная модель документа (DOM) ориентированный на работу с деревом 
документа, не зависящий от платформы и языка программирования интерфейс, 
позволяющий программам динамически разбирать и изменять содержимое, 
структуру и стиль документов
Упрощенный программный интерфейс для XML (Simple API for XML, SAX)
(потоково-ориентированный независимый от платформы и языка интерфейс, 
позволяющий программам обрабатывать данные в формате XML)
Упрощенный протокол доступа к объектам XML (SOAP) определяет механизм 
удаленных вызовов процедур (RPC) с использованием синтаксиса XML,
реализует клиент-серверное взаимодействие по сети.
Язык описания путей XML (XPath) система адресации, идентифицирующая 
одну или несколько позиций в иерархии документа
XSL (Extensible Style Language) - расширяемый язык стилей
Языки XML для ссылок и связей (XPointer и XLink) - определяют ссылки на 
части XML-документа или между документами.
Resource Description Framework (RDF) простая модель метаданных.
…..

Стандарты в Стандарты в XMLXML
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ИИерархия наследования интерфейсоверархия наследования интерфейсов  DOMDOM
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<?xml version="1.0"?> 
<!DOCTYPE weather SYSTEM=“weather.dtd”>
<weather> 

<current> 
<temp scale="F">72</temp> 
<pressure>1005</pressure> 
<humidity>43</humidity> 

</current> 
<min> 

<temp scale="F">65</temp> 
<pressure>998</pressure> 
<humidity>38</humidity> 

</min> 
<max> 

<temp scale="F">78</temp> 
<pressure>1010</pressure> 
<humidity>43</humidity> 

</max> 
</weather>

URI – Идентификатор ресурсов
SYSTEM – используется ссылка в формате URI
PUBLIC – используется уникальный идентификатор DTD



<?xml version="1.0"?> 
<!DOCTYPE weather [ 
<!ELEMENT weather ( current, ( min, max )? )> 
<!ELEMENT current ( temp, pressure, humidity )> 
<!ELEMENT min ( temp, pressure, humidity )> 
<!ELEMENT max ( temp, pressure, humidity )> 
<!ELEMENT temp ( #PCDATA )> 
<!ATTLIST temp scale ( C | F ) #REQUIRED> 
<!ELEMENT pressure ( #PCDATA )> 
<!ELEMENT humidity ( #PCDATA )> 
]> 
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BSML - Bioinformatic Sequence Markup Language
BIOML - Biopolymer Markup Language.
GAME - Genome Annotation Markup Elements
ProML - Protein Markup Language.
CML - Chemical Markup Language.
GEML – формат описания данных по экспрессии генов.
SBML - Systems Biology Markup Language для моделирования молекулярно-
генетических систем и процессов.
CellML – язык описания модели клетки
AnatML - Anatomical Markup Language
MODL - Molecular Dynamics Markup Language
MSAML - An XML for Multiple Sequence Alignments
phyloML – филогенетические данные
RiboML - Ribonucleic Acid Markup Language
TML - Taxonomic Markup Language
XSIL - Extensible Scientific Interchange Language 

Примеры языков описания молекулярно-генетических Примеры языков описания молекулярно-генетических 
данных, основанных на данных, основанных на XMLXML. . 
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OntolinguaOntolingua
(http://www-ksl.svc.stanford.edu)

●  Предназначена для поддержки формального специфицирования задач 
пользователя на основе библиотеки формальных описаний фрагментов 
задач, моделей и понятий. Поиск, редактирование, проверка и т.д. в 
библиотеке Ontolingua теорий и определений.
●  В основе языка формальных описаний и межмашинного обмена знаниями 
лежит язык Knowledge Interchange Format (KIF)
●  Обеспечивает Интернет доступ пользователей-разработчиков онтологий
●  Результат - Лисп программа описывающая 

●  Библиотека онтологий
Теория
       Классы
       Отношения
       Функции
       Аксиомы
Фрагменты
     моделей ...
Понятия ...
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Онтология базовых знаний включает описание понятий: объект, 
система, состояние, поведение, событие, процесс, действие, функция
Онтология экспериментальных исследований и доказательств. 
Терминологическая и информационная онтология включает 
тезаурусы и метаописание существующих баз данных, например, 
схему баз данных, описание полей, их интерпретация в терминах 
онтологии предметной области и т.д. 
Онтология методов решения задач включает описания методов 
и средств решения задач. К этому разделу относится и метабаза, 
описывающая способы доступа к тем или иным программам, 
протоколы обращения, форматы и состав входных и 
выходных данных и т.д. 
Онтология приложений содержит понятия необходимые для 
моделирования знаний при решении конкретных задач, 
включает в себя онтологию предметной области,  онтологию 
базовых знаний, информационную онтологию и онтологию 
методов решения задач.

Состав библиотеки онтологийСостав библиотеки онтологий
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Общее-частное
Состав
Классификация
Происхождение
Функция
Причина-следствие
Регулятор функции
Пространственные отношения
Темпоральные отношения 
.....

Примеры онтологических отношенийПримеры онтологических отношений
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Bio-SemanticsBio-Semantics

• Genes, Proteins, Interactions
• Functions and Roles
• Context-sensitive: 

– Tissue: Neural vs. epithelial
– Developmental stages: fetal vs. adult
– Environmental responses: Immune system
– Compartments: Nucleus, cytoplasm, membrane

• Intercompartmental signal-transduction
• Complexity and Heterogeneity demands Formalism!
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Relations Between Genes and Proteins Relations Between Genes and Proteins 
Part of an OntologyPart of an Ontology

7

8
Receptor Ligand9

RelationsRelations
1- gene homologs 1- gene homologs 
2- gene encodes a protein2- gene encodes a protein
3- protein can regulate the expression of a gene3- protein can regulate the expression of a gene
4- protein phosphorylates another protein 4- protein phosphorylates another protein 
5- protein binds to another protein5- protein binds to another protein
6- protein lyses another protein6- protein lyses another protein
7- Proteins can sometimes be receptors7- Proteins can sometimes be receptors
8- Receptors bind a ligand8- Receptors bind a ligand
9- Receptors (if bound) activate other proteins9- Receptors (if bound) activate other proteins

4,5,6

2 3

1Gene

Protein
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Объектно-ориентированные технологииОбъектно-ориентированные технологии

•  Абстракция

•  Инкапсуляция

•  Модульность

•  Иерархия

•  Типизация
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DNA level 
function

DNA level processes & 
Events

DNA level 
s tructure
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GeneGene ProteinProtein

Gene ExpressionGene Expression

TargetTarget

DrugDrug

SpeciesSpecies

CellularCellular
DiseaseDisease

InteractionInteraction

GenomeGenome CellCell

Org Org 
StructureStructure

Объединение онтологийОбъединение онтологий

SequencesSequences

PathwayPathway SystemSystem

ProcessProcessTherapyTherapy

SelectivitySelectivity

DevelopmentDevelopment

ClinicalClinical
DiseaseDisease

StructureStructure

ESTsESTs

SNPsSNPs

PopulationsPopulations

GeneticsGenetics

ChemChem

HomologsHomologs

Chem-Bio Bridge
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Bio-OntologiesBio-Ontologies

• Gene Ontology – http://www.geneontology.org

• TAMBIS - http://img.cs.man.ac.uk/tambis

• MBO - http://igd.rz-berlin.mpg.de/www/oe/mbo.html

• Riboweb – http://smi-web.stanford.edu/projects/helix/riboweb.html

• PharmaGKB - http://pharmgkb.stanford.edu/

• Interaction Ontology - http://www.ai.sri.edu/pkarp/interactions.html
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Directed Acyclic Graphs (DAGs)Directed Acyclic Graphs (DAGs)

“part-of”: child 
is a 
component of 
the parent

“is-a”: child is 
an instance 
of the parent

The ontologies are structured vocabularies in the form of directed acyclic graphs (DAGs) that 
represent a network in which each term may be a “child” of one or more than one “parent.”



44©© ИЦиГ СО РАН ИЦиГ СО РАН

Biological Process OntologyBiological Process Ontology
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Molecular Function OntologyMolecular Function Ontology
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Cellular Component OntologyCellular Component Ontology



47©© ИЦиГ СО РАН ИЦиГ СО РАН

The GO Relational Database in MySQLThe GO Relational Database in MySQL

Examples of SQL Queries: http://www.fruitfly.org/cgi-bin/wiki/view.pl/GoWeb/GoExampleQueries
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Datamining & Knowledge DiscoveryDatamining & Knowledge Discovery

•  Анализ сходства
•  Классификация
•  Регрессия
•  Апроксимация
•  Обобщение
•  Анализ временных рядов 
•  Оценивание 
•...
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•  Предоставление доступа к разным базам данных

•  Использование гиперссылок между документами
    различных баз данных

•  Связь между базами данных

•  Автоматическая генерация запросов по аналогии

•  Использование метазнаний для автоматической 
    привязки документов

•  Отображение информации в единое семантическое
    пространство

Основные способы интеграции баз данныхОсновные способы интеграции баз данных



Примеры систем интеграции Примеры систем интеграции 
молекулярно-генетических данныхмолекулярно-генетических данных
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SRS - SRS - Sequence Retrieval SystemSequence Retrieval System

  Сетевой браузер для молекулярно-генетических баз данных
  Основой является объектно-ориентированный язык Icarus 
на которой описываются структура и синтаксис данных.
  Более 300 основных молекулярно-генетических баз данных 
уже установлены под SRS.
  Доступ к системе SRS осуществляется через WWW сервер 
с помощью стандартного браузера.
  Исходные данные представлены в виде текстового флэт-файла.
  Средства синтаксического анализа и индексирования данных
  Гибкие средства преобразования данных
  Стандартное представление молекулярно-генетической 
информации (например fasta, pir и др.).
  Возможность интеграции с другими базами данных и 
компьютерными системами для проведения расчетов.
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http://protege.stanford.eduhttp://protege.stanford.edu
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What Protégé-2000 offersWhat Protégé-2000 offers

1. Ontology editor for modeling of concepts, attributes, and relationships 
2. Automated generation of tools that instantiate concepts defined in 

ontologies to build knowledge bases
3. Systems to visualize both ontologies and knowledge bases
4. Ability to archive ontologies and knowledge bases in a variety of 

formats, such as ODBC, XML, RDF, DAML+OIL
5. Lots of user-contributed “plug ins” 
6. A world-wide community of active users
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Material Physical 
Anatomical Entity

Anatomical
Spatial Entity

Anatomical Structure

Body Substance

Body
Part

Organ
System OrganismOrgan

PartOrganCell

Organ
Subdivision

Organ
ComponentTissue

Digital Anatomist Foundational Model of AnatomyDigital Anatomist Foundational Model of Anatomy
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Classes of anatomical  structuresClasses of anatomical  structures
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Wall
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Right
Atrium

Cavity of
Right Atrium

Wall of
Right Atrium
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Internal
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Organ
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Organ Cavity
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Anatomical
Spatial Entity

Anatomical
Feature

Body
Space

Organ
Component
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Subdivision

Viscus

Organ
Part

Organ

Anatomical
Structure

Parts of the 
heart

Is-a

Part-of
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The Ontology in Protégé-2000The Ontology in Protégé-2000
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Additional Protégé features that aid building ontologiesAdditional Protégé features that aid building ontologies

• Metaclasses allow developers to define special-purpose base 
classes that are “instances” of the metaclasses

• Protégé axiom language (PAL) allows developers to specify 
complex semantic constraints using logic
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Metaclasses allow developers to define new template slots Metaclasses allow developers to define new template slots 
(e.g., as in Gene Ontology)(e.g., as in Gene Ontology)
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Evaluation of constraints can point out semantic errorsEvaluation of constraints can point out semantic errors
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2. Automated generation of tools for building intelligent systems2. Automated generation of tools for building intelligent systems

• From the beginning, Protégé was built as part of a comprehensive 
methodology for developing intelligent systems

• Ontologies in Protégé guide the acquisition of content knowledge 
from subject-matter experts

• Protégé generates automatically tools to acquire content knowledge 
and to automate problem solving
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Five Emerging Models of Networked Computing From Five Emerging Models of Networked Computing From The The 
GridGrid

• Distributed Computing
– || synchronous processing

• High-Throughput Computing
– || asynchronous processing

• On-Demand Computing
– || dynamic resources

• Data-Intensive Computing
– || databases

• Collaborative Computing
– || scientists

Ian Foster and Carl Kesselman, editors, “The Grid: Blueprint for a New 
Computing Infrastructure,” Morgan Kaufmann, 1999, http://www.mkp.com/grids
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myGrid  as a collection of servicesmyGrid  as a collection of services
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Grid – Grid – архитектура с точки зрения программного обеспеченияархитектура с точки зрения программного обеспечения
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НекоторыеНекоторые Grid  Grid ПроектыПроекты

Interoperability between European and US Gridswww.datatag.orgEU DataTAG Project

Создание реальной Grid  для различных 
приложений в области Физики Высоких 
Энергий, Биоинформатики и ООС.

www.eu-datagrid.org
European Union

European Union (EU) 
DataGrid 

European UnionCrossGrid

Создание реальной Grid в Англии для 
исследований в области Физики Элементарных 
Частиц.

gridpp.ac.uk
U.K. eScience

GridPP

Исследование в области Grid технологий; 
создание и тех. поддержка Globus Toolkit™; 
приложения.

globus.org
DARPA, DOE, NSF, 
NASA, Msoft

Globus Project™

Создание технологий для удалённого доступа к 
суперкомпьютерам и их приложениям

www.eurogrid.org
European Union

EuroGrid, Grid 
Interoperability (GRIP)

FocusURL/SponsorName
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НекоторыеНекоторые Grid  Grid ПроектыПроекты

Научная инфраструктура в США, связывающая 
4 организации 40 Gb/s 

teragrid.org
NSF

TeraGrid

Создание реальной Grid для анализа данных в 
Физике Высоких Энергий и Ядерной физике

ppdg.net
DOE Science

Particle Physics Data Grid

Создание реальной международной Grid для 
экспериментов над Grid технологиями и 
приложениями

ivdgl.org
NSF

International Virtual Data 
Grid Laboratory

Cоздание технологий для анализа данных в 
физике: ATLAS, CMS, LIGO, SDSS

griphyn.org
NSF

Grid Physics Network

FocusURL/SponsorName
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DataGrid ArchitectureDataGrid Architecture

Collective Services

Information 
& Monitoring

Replica 
Manager

Grid 
Scheduler

Local Application Local Database

Underlying Grid Services

Computing 
Element 
Services

Authorization 
Authentication 
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Storage  
Element 
Services

Database 
Services

Fabric services

Configuration
Management

Node 
Installation &
Management

Monitoring
and Fault 
Tolerance

Resource 
Management

Fabric Storage
Management

Grid

Fabric

Local Computing

Grid Grid Application Layer
Data 

Managemen
t

Job 
Managemen

t

Metadata 
Managemen

t

Object to 
File  

Mapping

Logging & 
Book-

keeping
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myGrid layered servicesmyGrid layered services

Dis tr ibute
d  
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Personal 
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Database 
Services

Device Access Task 
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sem antic  desc r iption and 
dis cover y

publication

informaticsbiology

Scientists can search for 
workflows and services 

semantically, using 
ontologies interpreted by 

description logics

event notif ication

Event notifications 
inform scientists and 

applications of database 
updates and changes in 

service status

workflows

Workflows model  in 
silico experiments that 

can evolve,  be published 
and replayed over the 
evolving underlying 

resources

Workflow and 
query results can be 

annotated with 
provenance 

information to give 
some indication of 

value

provenance

Distributed queries 
allow the scientist to 

access, query and 
integrate heterogeneous, 
autonomous,  distributed 

data sources

dis tr ibuted 
quer ies

per sonal 
r epos itor y

A personal repository 
allows the scientist to 
save, search and share 

queries and data, 
workflows and 

outcomes, along with 
provenance data and 

notification needs

tex t extr ac tion

Text extraction features 
allow the scientist to query 

information from semi-
structured and unstructured 

data sources
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myGrid 0.0, 10.02myGrid 0.0, 10.02

Personal
Repository

(Metadata)
Ontology 

Server

Workflow
Repository

(Metadata)
Service Type 

Directory

Repository
Client

Ontology
Client

Workflow
Client
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Workflow
enactment
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Client framework
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 Selection
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Metabolic Reconstruction

Function Assignment

Stoichiometric Representation
& Flux Analysis

Dynamic Simulation

Network Visualization Tools

Genome Visualization Tools

Whole Cell Visualizations
Image/Spectra Augmentations

Interactive Stoichiometric
Graphical Tools

Laboratory Verification

Visualization
Environment

Bioinformatic
Analysis Tools

Whole Genome Analysis

Microbiology &
Biochemistry

Enzymatic Constants
Metabolic ***

Proteomics

Visualization + Bioinformatics Visualization + Bioinformatics 
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Data Grids, Data Mining & Data WebsData Grids, Data Mining & Data Webs

DWTP, …TCPTCP, GridFTPProtocol

publishing, 
merging, & 
correlating 
columns

building models, 
transforming data, 
etc.

authorization, 
security, resources

Services

data explor. & 
mining

distributed data 
mining

distributed 
computation

Goal

dist. clusterserverdist. clustersPlatform

Data WebDistributed Data 
Mining

Data Grid
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Semantic Web vs. Data WebSemantic Web vs. Data Web

server,
cluster

serverserverPlatform

correlate and 
mine

RDF inferenceskeyword searchAction

XML,
PMML …

XML, RDFHTML, XMLLanguages

DWTP, SOAPHTTP, SOAPHTTPProtocol

Data WebSemantic WebDocument Web


