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Profile the metabolic content of all 
currently known species on Earth.

A massive undertaking ...

METABOLOME
EARTH
I N I T I AT I V E

... with three objectives

• Explore and understand the chemical 
foundations of the biosphere  

• Benefit human society 
• Protect biodiversity
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User community
Researchers, policy makers,
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infinitely small: observable by a microscope
infinitely big: observable by a telescope
infinitely complex: observable by a macroscope*

*a symbolic instrument made of methods and techniques taken from multiple fields
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What is the semantic web ?

TimBL The first web server in the 90's CERN



"Creating the web was really an act of desperation, because the situation without it was very difficult 
when I was working at CERN later. Most of the technology involved in the web, like the hypertext, like the 
Internet, multifont text objects, had all been designed already. I just had to put them together. It 
was a step of generalising, going to a higher level of abstraction, thinking about 
all the documentation systems out there as being possibly part of a larger 
imaginary documentation system."

Tim Berners-Lee

What is the semantic web ?



The web ...



The web ... and the semantic web
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What 

is a

Knowledge Graph ?
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Molecule Organism
found in

https://doi.org/10.7554/eLife.70780


LOTUS

https://doi.org/10.7554/eLife.70780
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Structure

Reference

Unstructured, 
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Available 
Natural Product 

Data

Cleaned and 
documented data

Collaboratively 
curated and 

structured data

https://doi.org/10.7554/eLife.70780 
Adriano Rutz Jonathan Bisson

https://doi.org/10.7554/eLife.70780


https://lotusnprod.github.io/lotus-manuscript/#fig:magicTree

https://lotusnprod.github.io/lotus-manuscript/#fig:magicTree


https://w.wiki/7S$D

?

https://w.wiki/7S$D


https://w.wiki/7S$G

?

?

https://w.wiki/7S$D

https://w.wiki/7T9Z

https://w.wiki/7S$G
https://w.wiki/7S$D
https://w.wiki/7T9Z


?

?

https://w.wiki/7T9b

? ?

List the taxa producing compounds which are in interaction 
with gene products of gene involved in cancerous process. 
These gene products must be involved in an apoptotic process.

https://w.wiki/7T9b


https://scholia.toolforge.org/

https://scholia.toolforge.org/


Molecule Organism
found in

LOTUS
Created by Jino
from the Noun Project
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https://enpkg.commons-lab.org/graphdb/

https://enpkg.commons-lab.org/graphdb/


https://enpkg.commons-lab.org/graphdb/sparql?
name=count_features_by_sample_annotated_by_canopus_as_aspidosperma&infer=true&sameAs=true&query=%23%20Count%20the%20number%20of%20fe
atures%20annotated%20as%20aspidosperma%20type%20alkaloids%20%0A%23%20by%20CANOPUS%20(p%3E0.5)%20and%20RT%20filter%20in%20th

e%20different%20samples%0A%0APREFIX%20enpkg%3A%20%3Chttps%3A%2F%2Fenpkg.commons-
lab.org%2Fkg%2F%3E%0APREFIX%20enpkgmodule%3A%20%3Chttps%3A%2F%2Fenpkg.commons-

lab.org%2Fmodule%2F%3E%0APREFIX%20rdf%3A%20%3Chttp%3A%2F%2Fwww.w3.org%2F1999%2F02%2F22-rdf-syntax-
ns%23%3E%0APREFIX%20rdfs%3A%20%3Chttp%3A%2F%2Fwww.w3.org%2F2000%2F01%2Frdf-

schema%23%3E%0APREFIX%20wdt%3A%20%3Chttp%3A%2F%2Fwww.wikidata.org%2Fprop%2Fdirect%2F%3E%0APREFIX%20wd%3A%20%3Chttp%
3A%2F%2Fwww.wikidata.org%2Fentity%2F%3E%0A%0ASELECT%20%3Fextract%20%3Forgane%20%3Fwd_sp%20%3Fiucn_statusLabel%20%3FGBIF_i
d_url%20%3Fspecies_name%20%3Fgenus_name%20%3Ffamily_name%20%3Fcount_of_selected_class%0AWHERE%0A%20%20%20%20%7B%20%20%
0A%20%20%20%20%3Fmaterial%20enpkg%3Ahas_lab_process%20%3Fextract%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fmaterial%20enpkgmod
ule%3Ahas_organe%20%3Forgane%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fmaterial%20enpkg%3Ahas_wd_id%20%3Fwd_sp%20.%0A%20%20
%20%20%20%20%20%20OPTIONAL%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20SERVICE%
20%3Chttps%3A%2F%2Fquery.wikidata.org%2Fsparql%3E%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fwd_sp%20wdt%3AP2
25%20%3Fspecies_name%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fwd_sp%20wdt%3AP141%20%3Fiucn_status%20.%0A%20
%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fiucn_status%20rdfs%3Alabel%20%3Fiucn_statusLabel%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%2

0%20%20%20%20FILTER%20(LANG(%3Fiucn_statusLabel)
%20%3D%20%22en%22)%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fwd_sp%20wdt%3AP846%20%3FGBIF_id%20.%0A%20%2

0%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20BIND(concat('https%3A%2F%2Fwww.gbif.org%2Fspecies%2F'%2C%20str(%3FGBIF_id))
%20as%20%3FGBIF_id_url)

%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Ffamily%20wdt%3AP31%20wd%3AQ16521%20%3B%0A%20%20%20%20%20%20%20%
20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt%3AP105%20wd%3AQ35409%20%3B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20
%20wdt%3AP225%20%3Ffamily_name%20%3B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%5Ewdt%3AP171*%20%3F
wd_sp%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fgenus%20wdt%3AP31%20wd%3AQ16521%20%3B%0A%20%20%20%20%2
0%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt%3AP105%20wd%3AQ34740%20%3B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20
%20%20%20%20wdt%3AP225%20%3Fgenus_name%20%3B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%5Ewdt%3AP
171*%20%3Fwd_sp%20%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20
%20%20%20%20%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20SELECT%20%3Fextract%20(COUNT(DISTINCT%20%3Ffeature)

%20AS%20%3Fcount_of_selected_class)
%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20WHERE%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7B%20%20%20%0A%20
%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fextract%20rdf%3Atype%20enpkg%3ALabExtract%20.%0A%20%20%20%20%20
%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fextract%20enpkg%3Ahas_LCMS%20%3Flcms%20.%0A%20%20%20%20%20%
20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Flcms%20rdf%3Atype%20%3FLCMSAnalysisPos%20.%0A%20%2
0%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Flcms%20enpkg%3Ahas_lcms_feature_list%20%3
Ffeature_list%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Ff
eature_list%20enpkg%3Ahas_lcms_feature%20%3Ffeature%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20

%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Ffeature%20enpkg%3Ahas_retention_time%20%3Frt.
%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILT

ER((%3Frt%20%3E%201.0%20%26%26%20%3Frt%20%3C%207.5))
%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%2
0%3Ffeature%20enpkg%3Ahas_canopus_annotation%20%3Fcanopus%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%
20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%3Fcanopus%20enpkg%3Ahas_canopus_npc_class%20%3Fnp_c
lass%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%2
0%20%20%20%20%20%3Fcanopus%20enpkg%3Ahas_canopus_npc_class_prob%20%3Fclass_prob%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%
20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILTER(regex(str(%3Fnp_class)

%2C%20%22Aspidosperma_type%22))
%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%2

0%20%20%20%20FILTER((%3Fclass_prob%20%3E%200.5))
%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%20GROUP%20BY%20%3Fextract%20ORDER%20BY%20DESC(%3Fcount_of_selec

ted_class)%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D

https://enpkg.commons-lab.org/graphdb/sparql?name=count_features_by_sample_annotated_by_canopus_as_aspidosperma&infer=true&sameAs=true&query=#%20Count%20the%20number%20of%20features%20annotated%20as%20aspidosperma%20type%20alkaloids%20%0A%23%20by%20CANOPUS%20(p%3E0.5)%20and%20RT%20filter%20in%20the%20different%20samples%0A%0APREFIX%20enpkg:%20%3Chttps://enpkg.commons-lab.org/kg/%3E%0APREFIX%20enpkgmodule:%20%3Chttps://enpkg.commons-lab.org/module/%3E%0APREFIX%20rdf:%20%3Chttp://www.w3.org/1999/02/22-rdf-syntax-ns%23%3E%0APREFIX%20rdfs:%20%3Chttp://www.w3.org/2000/01/rdf-schema%23%3E%0APREFIX%20wdt:%20%3Chttp://www.wikidata.org/prop/direct/%3E%0APREFIX%20wd:%20%3Chttp://www.wikidata.org/entity/%3E%0A%0ASELECT%20?extract%20?organe%20?wd_sp%20?iucn_statusLabel%20?GBIF_id_url%20?species_name%20?genus_name%20?family_name%20?count_of_selected_class%0AWHERE%0A%20%20%20%20%7B%20%20%0A%20%20%20%20?material%20enpkg:has_lab_process%20?extract%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20?material%20enpkgmodule:has_organe%20?organe%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20?material%20enpkg:has_wd_id%20?wd_sp%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20OPTIONAL%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20SERVICE%20%3Chttps://query.wikidata.org/sparql%3E%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?wd_sp%20wdt:P225%20?species_name%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?wd_sp%20wdt:P141%20?iucn_status%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?iucn_status%20rdfs:label%20?iucn_statusLabel%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILTER%20(LANG(?iucn_statusLabel)%20=%20%22en%22)%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?wd_sp%20wdt:P846%20?GBIF_id%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20BIND(concat('https://www.gbif.org/species/',%20str(?GBIF_id))%20as%20?GBIF_id_url)%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?family%20wdt:P31%20wd:Q16521%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt:P105%20wd:Q35409%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt:P225%20?family_name%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%5Ewdt:P171*%20?wd_sp%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?genus%20wdt:P31%20wd:Q16521%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt:P105%20wd:Q34740%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20wdt:P225%20?genus_name%20;%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%5Ewdt:P171*%20?wd_sp%20%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20SELECT%20?extract%20(COUNT(DISTINCT%20?feature)%20AS%20?count_of_selected_class)%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20WHERE%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7B%20%20%20%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?extract%20rdf:type%20enpkg:LabExtract%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?extract%20enpkg:has_LCMS%20?lcms%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?lcms%20rdf:type%20?LCMSAnalysisPos%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?lcms%20enpkg:has_lcms_feature_list%20?feature_list%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?feature_list%20enpkg:has_lcms_feature%20?feature%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?feature%20enpkg:has_retention_time%20?rt.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILTER((?rt%20%3E%201.0%20&&%20?rt%20%3C%207.5))%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?feature%20enpkg:has_canopus_annotation%20?canopus%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?canopus%20enpkg:has_canopus_npc_class%20?np_class%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20?canopus%20enpkg:has_canopus_npc_class_prob%20?class_prob%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILTER(regex(str(?np_class),%20%22Aspidosperma_type%22))%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20FILTER((?class_prob%20%3E%200.5))%20.%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%20GROUP%20BY%20?extract%20ORDER%20BY%20DESC(?count_of_selected_class)%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D
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