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https://chem-bla-ics.blogspot.com/2008/10/
jchempaint-history-cml-patches-in-1999.html

Dear Christoph Steinbeck,

Yesterday I visited your site on JChemPaint. I like to 
contribute some of my expertise on Java and CML (1).

CML is a markup language that is able to contain chemical 
information. It can contain for example physical properties, 
for which I use CML in my Dictionary on Organic Chemistry 
(2). But is also might contain spectra, bibliographic 
references etc. And of course 2D and 3D structural 
information.                 

Therefore I propose to write both CML-input and -output 
procedures for the JChemPaint project.

I hope to hear from you soon.

Yours sincerely,

Egon Willighagen

1. http://www.xml-cml.org/
2. http://www.sci.kun.nl/sigma/Chemisch/Woordenboek/



https://chem-bla-ics.blogspot.com/2008/10/
jchempaint-history-cml-patches-in-1999.html

Dear Egon,

thanks very much for your mail and your offer to write CML-
input and
output routines for JChemPaint.
That really sounds great to me and I will give you access to 
our CVS
tree as soon as we have discussed the details.

Cheers,

Chris

--C. S.
Dr. Christoph Steinbeck (http://www.ice.mpg.de/~stein)
MPI of Chemical Ecology, Tatzendpromenade 1a, 07745 Jena, 
Germany
Tel: +49(0)3641 643644 - MoPho: +49(0)177 8236510 - Fax: 
+49(0)3641 643665

What is man but that lofty spirit - that sense of enterprise.
.. Kirk, "I, Mudd," stardate 4513.3..
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http://www.steinbeck-molecular.de/steinblog/
index.php/2009/06/26/historical-cdk-
document-unearthed/
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An Open Science Cheminformatics World



Primary citations (from/to 3 CDK papers)

https://query.wikidata.org/#%23%20tool%3A%20scholia%0A%23defaultView%3ABarChart%0A%0ASELECT%0A%20%20%28STR%28%3Fyear_%29%20AS%20%3Fyear%29%0A%20%20%28SUM%28%3Fcount_%29%20AS%20%3Fcount%29%0A
%20%20%3Fkind%0AWHERE%20%7B%0A%20%20%7B%0A%20%20%20%20VALUES%20%3Fyear_%20%7B%202000%202001%202002%202003%202004%202005%202006%202007%202008%202009%0A
%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%202010%202011%202012%202013%202014%202015%202016%202017%202018%202019%20%7D%0A%20%20%20%20BIND%280%20AS%20%3Fcount_%29%0A
%20%20%20%20BIND%28%22_%22%20AS%20%3Fkind%29%0A%20%20%7D%0A%20%20UNION%20%0A%20%20%7B%0A%20%20%20%20SELECT%0A%20%20%20%20%20%20%3Fyear_%0A%20%20%20%20%20%20%28COUNT%28DISTINCT
%20%3Fciting_work%29%20AS%20%3Fcount_%29%0A%20%20%20%20%20%20%3Fkind%0A%20%20%20%20WHERE%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20VALUES%20%3Ftarget%20%7B%20wd%3AQ27061829%20wd%3AQ27065423%20wd
%3AQ30149558%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%3Fciting_work%20wdt%3AP2860%20%3Ftarget%20.%0A%20%20%0A%20%20%20%20%20%20%23%20Detect%20self-citations%0A%20%20%20%20%20%20BIND%28IF%28EXISTS%20%7B
%20%3Ftarget%20wdt%3AP50%20%3Fselfauthor%20.%20%3Fciting_work%20%20wdt%3AP50%20%3Fselfauthor%20%7D%20%2C%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%22detected%20incoming%20self-citations%22%2C%0A
%20%20%20%20%20%20%20%20%22citations%20from%20others%20or%20non-detected%20self-citations%22%29%20AS%20%3Fkind%29%0A%0A%20%20%20%20%20%20%23%20Year%20of%20citation%0A%20%20%20%20%20%20%3Fciting_work
%20wdt%3AP577%20%3Fdate%20.%0A%20%20%20%20%20%20BIND%28YEAR%28%3Fdate%29%20AS%20%3Fyear_%29%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20GROUP%20BY%20%3Fyear_%20%3Fkind%0A%20%20%7D%0A
%20%20UNION%20%0A%20%20%7B%0A%20%20%20%20SELECT%0A%20%20%20%20%20%20%3Fyear_%0A%20%20%20%20%20%20%28COUNT%28DISTINCT%20%3Fcited_work%29%20AS%20%3Fcount_%29%0A
%20%20%20%20%20%20%3Fkind%0A%20%20%20%20WHERE%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20VALUES%20%3Ftarget%20%7B%20wd%3AQ27061829%20wd%3AQ27065423%20wd%3AQ30149558%20%7D%0A
%20%20%20%20%20%20%3Ftarget%20wdt%3AP2860%20%3Fcited_work%20.%0A%20%20%0A%20%20%20%20%20%20%23%20Detect%20self-citations%0A%20%20%20%20%20%20BIND%28IF%28EXISTS%20%7B%20%3Fcited_work%20wdt
%3AP50%20%3Fselfauthor%20.%20%3Ftarget%20wdt%3AP50%20%3Fselfauthor%20%7D%2C%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%22detected%20outgoing%20self-citations%22%2C%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%22outgoing%20citations
%20to%20others%20or%20non-detected%20self-citations%22%29%20AS%20%3Fkind%29%0A%0A%20%20%20%20%20%20%23%20Year%20of%20citation%0A%20%20%20%20%20%20%3Fcited_work%20wdt%3AP577%20%3Fdate%20.%0A
%20%20%20%20%20%20BIND%28YEAR%28%3Fdate%29%20AS%20%3Fyear_%29%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20GROUP%20BY%20%3Fyear_%20%3Fkind%0A%20%20%7D%0A%7D%0AGROUP%20BY%20%3Fyear_%20%3Fkind
%0AORDER%20BY%20DESC%28%3Fyear_%29



Citations to papers citing the CDK

https://w.wiki/4$y9



Tools using the CDK
Recent release CDK version Comments

Java

JChemPaint Updated needed!

AMBIT 2.1.1

Bioclipse 2006 1.3.5 Now Bacting

Bacting March 2022 2.7.1

Workflow systems

KNIME 2021 1.5.3

Taverna

Squonk 2.7.1

Python

cinfony

pybacting March 2022 2.7.1 Uses Bacting

R

rcdk 2021-10-17 2.3 (?)



https://github.com/cdk/



https://github.com/cdk/

• Git (after CVS and SVN)
• Maven (after Ant)

• GitHub and SourceForge
• Peer review (since 2005?)
• DOI (via GitHub/Zenodo)

• 118 authors



GitHub / Zenodo



CDK 2.1 (2017-12)

• IAtom.getbonds()
• Stereochemistry API

doi:10.5281/
zenodo.1116882



CDK 2.2 (2018-10)
• SMARTS engine
• IsotopePatternGenerator
• DfPattern for substructure search
• Many other incremental changes

doi:10.5281/zenodo.1474247



CDK 2.3 (2019-09)

• JPLogP (Lhasa)
• fixed ALogP
• donuts are back
• other rendering options

doi:10.5281/zenodo.3364510



CDK 2.5 (2021-05)

• IElement by atomic number
• Racemic/Relative stereo groups
• MDL Data Sgroups
• more rendering goodies



CDK 2.6 (2021-12)

• Log4j 2.15
• Bunch of fixes



CDK 2.7.1 (2022-01)

• more log4j
• from JNI to JNA InChI
• Java 17
• Remove Guava
• CMLXOM
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The state of the CDK
 1. command line interface
 2. Python API
 3. more unit testing (test coverage)
 4. updated tools
 5. bench marks against X
 6. CDK News (or just more blogging about it)
 7. <put your wishlist here>



The state of the CDK

Egon Willighagen
@egonwillighagen
0000-0001-7542-0286

2022-04-05, #cdk20y
CC-BY, doi:10.5281/zenodo.6414204


	The state of the CDK
	The history of the CDK
	Slide 3
	Slide 4
	The history of the CDK (2)
	Slide 6
	The history of the CDK (3)
	The history of the CDK (4)
	The history of the CDK (5)
	The history of the CDK (6)
	Three main CDK articles, and more...
	Three main CDK articles, and more... (2)
	An Open Science Cheminformatics World
	Primary citations (from/to 3 CDK papers)
	Citations to papers citing the CDK
	Tools using the CDK
	https://github.com/cdk/
	https://github.com/cdk/ (2)
	GitHub / Zenodo
	CDK 2.1 (2017-12)
	CDK 2.2 (2018-10)
	CDK 2.3 (2019-09)
	CDK 2.5 (2021-05)
	CDK 2.6 (2021-12)
	CDK 2.7.1 (2022-01)
	The state of the CDK (2)
	The state of the CDK (3)
	The state of the CDK (4)

