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Lisez Mol

Les animauz se divisent en : a) appartenant a ['Empereur, b) embaumés, c) appri-
voises, d) cochons de lait, ¢) sirénes, f) fabuleuz, g) chiens en liberté, k) inclus dans
la présente classification, i) qui s’agitent comme des fous, j) innombrables, k) dessinés
avec un pinceau tres fin en poils de chameau, [) et caetera, m) qui viennent de casser
la cruche, n) qui de loin semblent des mouches.

Cette phrase, empruntée a Michel Foucault dans Les mots et les choses®, qu'il
aurait lul-méme empruntée & Jorge Luis Borges, et qui m’a été soufliée par Roland
Ducournau, montre bien I'ampleur du probleme de la classification. Il y a une infinité
de fagons de décrire une chose, comme il y a aussi une infinité de fagons de la présenter.

L’étre humain sait généralement comment réagir lorsqu’il pergoit une entité, ani-
mée ou non. Les informations sensorielles qui parviennent a un observateur lui per-
mettent de reconnaitre un lion ou un verre de biere et de réagir en conséquence, en
utilisant la connaissance qu’il possede des entités qu’il percoit, en accord avec les ob-
jectifs qu’il s’est fixé. Cette réaction fait suite a une série d’inférences, qui sont des
conséquences de la classification de 'entité reconnue dans une catégorie déterminée.
La reconnaissance compléte la perception et permet d’appréhender globalement une
entité, du point de vue de son statut et de son comportement. Elle rend également
possible la prédiction de caractéristiques non observables a partir de celles qui ont
été cffectivement observées. Ainsi, si le lion a air belliqueux, il vaut mieux ne pas
s’en approcher, si la biére a une couleur inhabituelle, il vaut mieux ne pas la boire.
L’efficacité de ce type de raisonnement, qualifié de raisonnement par classification, sup-
pose que les catégories sont ordonnées et dépend du niveau des catégories sur lesquelles
il s’applique. L’appartenance a la catégorie des animaux autorise moins de déductions
que 'appartenance a la catégorie des lions. Parallelement, la réaction dun observateur
dépend du milieu dans lequel il est plongé, de ses connaissances sur le monde observé
et de ses expériences passées. En particulier, plus 'ensemble de connaissances dans
lequel puise 'observateur est riche, plus le raisonnement releve de la remémoration et
moins il releve de I'improvisation.

Le terme “classification™ recouvre plusieurs significations selon le contexte dans
lequel il est utilisé. Le sens qui lui est accordé en analyse de données, mais aussi
dans le dictionnaire, est celul de distribution en classes ou catégories : étant donné
un ensemble d’objets, trouver une répartition en classes de ces objets en regroupant
ceux qui possedent des caractéristiques et un comportement similaires. S’appuyant

1. Michel Foucault, Les mols et les choses, Gallimard, Paris, 1966,



sur un anglicisme, le sens qui lui est communément accordé en intelligence artificielle
(1A) est celui de classement : trouver la classe d’appartenance d’un objet. Dans la
suite, le terme “classification” a une connotation liée au raisonnement, donc liée au
sens IA du terme, tandis que le terme “catégorisation” désigne l'acte de construction
d’un ensemble de classes contenant des individus. Ces précisions étant données, cette
these peut étre présentée comme une étude des phénomenes de classification et de
catégorisation pour la représentation de connaissances. Sont examinées en détail les
techniques de construction de hiérarchies d’objets et les techniques de raisonnement
associées. La classification et la catégorisation s’averent étre bien adaptées a la gestion
d’univers ou les objets sont assimilables a des graphes et a la résolution de problemes
sur de tels univers.

Le chapitre 1 introduit brievement les principes sur lesquels sont congus les sys-
temes a bases de connaissances classiques, ainsi que les bases du raisonnement par
classification. Représenter des connaissances pour un systeme informatique consiste
a élaborer des structures de données appropriées au stockage et a la manipulation
d’informations. kn s’appuyvant sur ces informations, le systeme tente de résoudre des
problemes relatifs & un domaine étudié donné, a la facon d’un étre humain. Il existe
deux modeles principaux pour décrire une catégorie d’objets : le modele classique des
conditions nécessaires et suffisantes et celui plus moderne de la théorie du prototype.
Ces catégories sont alors naturellement organisées en hiérarchies, sur lesquelles opere le
raisonnement par classification. Ce type de raisonnement est 1'un de ceux employés par
I’étre humain lorsque ce dernier veut prendre en compte et manipuler des situations
typiques, par exemple. De ce point de vue, le raisonnement par classification cherche
a expliquer une situation nouvelle en la comparant avec une situation connue, ou en-
core a reconnaitre un objet en appariant ses caractéristiques avec celles de catégories
d’objets connues, afin de découvrir la catégorie a laquelle l'objet pourrait se rattacher.
Le chapitre | se termine par un regard vers certaines techniques de représentation a
base d’objets qui relevent de l'intelligence artificielle distribuée.

Le chapitre 2 définit les représentations a objets, qui sont des descendants de for-
malismes de représentations comme les réseaux sémantiques, les langages de frames et
les langages hybrides. A linstar des systemes a subsomption, les langages de la famille
KL-ONE, avec lesquels elles partagent de nombreuses caractéristiques, les représenta-
tions a objets ne sont pas que de simples langages a objets dédiés a la représentation
des connaissances, car le raisonnement par classification y tient une place prépondé-
rante. Les connaissances relatives a un domaine d’application sont décrites par des
objets qui se présentent comme des collections de propriétés et qui sont organisés
en hiérarchies. Les principales opérations elfectuées sur une hiérarchie sont la mise
en place ou la suppression d’un objet dans la hiérarchie, 'acces aux propriétés d’un
objet, ainsi que la recherche d’objets vérifiant certaines contraintes. Des extensions
comme la réflexivité du noyau de la représentation, les objets composites, les objets
temporels et les perspectives sont également discutées. En particulier, les hiérarchies
représentant des connaissances divisent et ordonnent les objets, mais souvent du seul
point de vue de I'héritage. Les niveaux de la hiérarchie correspondent a des niveaux de
spécialisations. Or. il y a autant de catégorisations, donc de classifications possibles,
qu'il y a d’interprétations des relations d’ordre partiel existant entre les objets clas-



sés. Savoir construire des catégorisations croisées reflétant plusieurs points de vue est
fondamental pour pouvoir donner toute sa force au raisonnement par classification.

Le chapitre 3 donne le détail du raisonnement par classification dans une représen-
tation a objets. Cle dernier joue un role primordial dans la recherche, la gestion et la
maintenance des informations, ainsi que comme méthode de résolution de problemes.
Dans une représentation a objets, les connaissances sont partiellement ordonnées en
une hiérarchie d’héritage et la valeur associée a une propriété pour une entité donnée
se déduit en examinant les ascendants de l'entité dans la hiérarchie. L’héritage est
un mécanisme de partage de connaissances et de partage de code, mais il ne permet
pas de produire de nouvelles connaissances a partir de connaissances déja présentes.
Il ne peut donc pas étre I'unique mécanisme d’inférence dans une représentation a
objets. La relation de subsomption généralise la relation d’héritage et pallie certaines
de ses limitations en tant que mécanisme d’inférence. En toute généralité, un concept
subsume un autre concept si le premier est nécessairement plus général que le second.
C’est sur la subsomption que repose alors I'arrangement des concepts dans une hiérar-
chie, et, par suite, la catégorisation et le raisonnement par classification. C’est entre
autre I'un des principaux emprunts faits par les représentations a objets aux systemes
a subsomption, dont une breve présentation termine le chapitre.

Dans le chapitre 4 sont abordés les problemes de catégorisation selon des points de
vue numeériques et conceptuels. Dans les deux cas, la catégorisation sert a interpréter
de grands ensembles de données non structurés, respectivement numériques et sym-
boliques. Puisque les classes produites correspondent a des concepts, la catégorisation
fait partie intégrante des techniques d’apprentissage et d’acquisition de connaissan-
ces. Les systemes de formation incrémentielle de hiérarchie de concepts en fournissent
un exemple typique, ou catégorisation et classification sont intimement associées : la
tache des ces systemes consiste a construire une hiérarchie de concepts regroupant des
données hétérogenes en classifiant ces données une par une. La fin du chapitre est
d’ailleurs dévolue a I'étude des analogies existant entre la classification et la formation
de hié¢rarchies, incrémentielle ou non, ainsi qu’entre le raisonnement par classification
et le raisonnement par cas.

Le chapitre 5 décrit la partie expérimentale de cette these, la construction d’'un
systéme de conception de plans de synthese de molécules organiques. Le systeme a
pour but de simuler le raisonnement du chimiste durant I’élaboration du plan de syn-
these d’'une molécule. Cette opération consiste a préparer une molécule, dite molécule
cible, a partir de réactifs de départ, qui sont en général des molécules facilement ac-
cessibles. Dans le modele présenté, une synthese est considérée comme un systeme
temporel qui évolue d'un état initial vers un état final en passant par une suite d’états
intermédiaires. Chaque état est décrit par un réacteur qui se compose d’un ensemble
d’objets primaires. les atomes et les liaisons, et d'un ensemble d’objets secondaires dé-
terminé par la connexion des liaisons, les molécules qui entrent en jeu dans la synthese.
A un instant donné, un état correspond a la distribution des liaisons faisant suite a
I'action d'une réaction appliquée au réacteur existant au temps précédent. Les états
sont donc ordonnés dans le temps et ils matérialisent des objectifs devant étre atteints
au cours de la synthese. En adoptant un mode de résolution de problemes de synthese



rétrosynthétique, 1’état initial est constitué d’une molécule cible et 1’état final d'un
ensemble de réactifs de départ connus et disponibles. Le systeme est implanté sous
la forme d'une représentation a objets et le raisonnement employé pour résoudre les
problémes de synthese est le raisonnement par classification. Certains outils associés
aux représentations a objets, qui sont décrits de facon théorique dans les premiers
chapitres, trouvent un terrain d’application privilégié. C’est notamment le cas pour
le raisonnement par classification qui porte simultanément sur la relation d’héritage
et la relation de composition, et pour les objets temporels qui entrent en jeu dans la
représentation de plans de synthese.

Enfin, le chapitre 6 clot la these en présentant un bilan de la contribution ap-
portée par ce travail aux études menées sur la classification et la catégorisation en
représentation des connaissances, et en indiquant les perspectives de continuation de

ce travail.
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1

Objets et représentation de
connaissances

En toute généralité, représenter des connaissances pour un systeme informatique
“intelligent” consiste a. élaborer des structures de données appropri¢es au stockage
et a la manipulation d’informations, qui portent sur des objets du monde réel, leur
environnement et les facons de les manipuler. En s’appuyant sur ces informations, le
systeéme est censé résoudre des problemes relatifs au domaine étudié, éventuellement
a la fagon d’un étre humain. Ces considérations expliquent pourquoi il existe des liens
assez étroits entre la représentation des connaissances et des disciplines comme la
philosophie, la psychologie et la linguistique.

1.1 Représentation de connaissances

1.1.1 La modélisation des connaissances
Le cycle abstraction-inférence-interprétation

Nous supposons que, pour résoudre un probleme, un étre humain raisonne sur
des concepts abstraits qui modélisent les objets de I'univers du probléme, en tire des
conclusions qu’il interpréte ensuite dans cet univers [Chouraqui et al., 1985], La re-
production d'un tel comportement, lorsqu’elle est effectuée par un programme, peut
étre vue comime un processus qui comporte quatre étapes principales (cf Fig. 1.1).
L’étape d’abstraction est associée a la perception d’une entité et a sa description sous
la forme d'une “structure mentale”. Cette structure est ensuite représentée en machine
sous la forme d’un ensemble de phrases ou expressions symboliques bien formées d’un
langage de représentation. Parmi ces phrases, certaines sont permanentes et d’autres
sont temporaires. Les premieres sont celles qui sont en rapport avec la connaissance
dont dispose le systeme sur le domaine étudié, et peuvent étre considérées comme un
modele utilisable du domaine. Les secondes sont celles qui sont en rapport avec un
probleme particulier. Les phrases temporaires sont ensuite combinées avec les phrases
permanentes, ce qui a pour conséquence de produire de nouvelles phrases, qui sont in-
terprétées en termes d’objets du domaine. Ces nouvelles phrases doivent (en principe)
apporter des éléments de solution au probleme considéréy

11



12 1. Objets et représentation de connaissances

Monde Réel

Abstraction Interprétation
Monde symbolique )
Expression des %h mf ’ el,fgfevsgicn
connaissances d'inférence des connaissances

\— J

Figure 1.1. Le cycle cognitif artificiel : abstraction, représentation, inférences et in-
terprétation, d’apres [Chouraqui ef al., 1985].

L’intension et I’extension d’un concept

Un concept représente une entité, une action ou un état qui existe dans un uni-
vers. Depuis G. Frege [Frege, 1893] [Frege, 1971], un concept peut étre vu comme une
fonction définie sur un domaine de référence, qui prend ses valeurs dans ’ensemble
{vrai, fauzr}. Cette fonction a pour but de discriminer les objets auxquels s’applique
le concept - la fonction prend alors la valeur vrai et ces objets, appelés référents, tom-
bent sous le concept ou sont recouverts par lui — de ceux auxquels il ne s’applique pas.
L’extension d'un concept est I’ensemble des objets qui sont recouverts par le concept :
Pextension du concept Hirondelle est composée par I'énumération de toutes les hiron-
delles. Le terme intension est d’utilisation plus récente et reprend I'idée plus ancienne
de compréhension d’un concept [Arnauld and Nicolle, 1662], qui désigne P'ensemble
des caracteres définissant un concept, ou, dans certains cas encore, l’ensemble des
conditions nécessaires et suflisantes devant étre vérifiées par un objet pour étre re-
couvert par le concept!. Par exemple, I'intension du concept Hirondelle contient les
caracteres propres aux hirondelles comme la couleur de leur plumage, la forme de
leur queue, leur attitude en vol, etc., mais aussi les caracteres propres aux oiseaux,
comme le fait de porter des plumes et de pondre des ceufs, et les caracteres propres

1. 1l existe des interprétations plus actuelles de la notion d’intension, qui ne seront pas détaillées ici.
M est possible de consulter a ce sujet [Carnap, 1958], [Desclés. 1986] et [Desclés and Kanellos, 1991].

V)
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aux animaux en général. In particulier, I'intension de Hirondelle contient 'intension
des concepts que Hirondelle “comprend”, c’est-a-dire I'intension de concepts comme
Oiseau et Animal : les hirondelles possedent les caractéristiques associées aux ani-
maux, plus celles qui sont associées aux oiseaux, plus celles qui leur sont propres. De
facon duale, I’extension de Animal contient celle de Qiseau qui contient a son tour
celle de Hirondelle : I’énumération de tous les animaux contient I’énumeération de tous
les oiseaux, qui contient I’énumeération de toutes les hirondelles.

Comme il est généralement impossible d’énumérer tous les référents d’un concept, \,

c’est plutot 'intension des concepts qui est décrite et manipulée dans les applications
[Beech, 1988], sauf dans des cas trés particuliers ol il est possible de travailler avec
une extension, comme en chimie par exemple, avec les 103 atomes (actuels) de la
classification périodique des éléments.

A propos de structures et de relations

Un concept n’est généralement pas une entité isolée, il existe dans un certain envi-

ronnement et il entretient des relations avec d’autres concepts. Le modele relationnel {O

et le modele structurel* sont les deux manieres principales d’appréhender un concept
[Brodie et al., 1984]. Le premier privilégie la description de I’ensemble des relations
dans lesquelles le concept intervient ; la connaissance disponible sur le concept est
répartie dans chaque relation. Le second met ’accent sur le concept en tant qu’objet ;
la connaissance disponible sur le concept est alors regroupée au sein d’une entité auto-
nome. Le modele relationnel recouvre entre autres les bases de données relationnelles®
et les formalismes “logiques”, comme la logique des prédicats et les regles de pro-
duction. Le modele structurel, quant a lui, recouvre ’ensemble des formalismes de
représentation {ondés sur la notion d’objet, en particulier, les classes, les frames et les
acteurs.

Si la description d'un ensemble de concepts est schématisée par un tableau a double
entrée, ou les entrées des lignes correspondent aux concepts et celles des colonnes aux
attributs de ces concepts, alors le modele structurel est obtenu en lisant le tableau ligne
par ligne, le modele relationnel en lisant le tableau colonne par colonne (cf. Fig. 1.2).

1.1.2 Systémes a base de connaissances
Représenter = stocker 4 raisonner

Un sysiéme ¢ base de connaissances est un programme capable d’accomplir une
tache “intelligente™. Dans son architecture classique, un tel systeme comprend une base
de connaissances relatives a un domaine d’application et un programme qui manipule
cette base, recherche les informations et “raisonne” pour résoudre un probleme donné.

2. Les termes prédicatif pour relationnel, et conceptuel pour structurel, sont également employés
[Ducournau, 1989b).

3. Une base de données est un formalisme de représentation qui renferme de la “connaissance sta-
tique”, par opposition a la “connaissance dynamique et auto-évolutive” contenue dans une base de !
connaissances [Brodie ef al., 19%4] [Bdbe, 1987] [Brachman, 1988].

0O



14 1. Objets et représentation de connaissances

i S ® @
Qe « . ’Q\&&%&%ﬁz‘é&o@ &40\ ,Qé& ,&’Qixb&% ".&\o‘a
S N ¢ N ¢ be? .
Objets L A N A M o R "
moineau 1 1 1 0 1 0 0 0 1
chien 0 0410 1 0 1 1 1 0
manchot 1 1 1 0 0 0 0 1 1
vache 0 0 0 1 0 1 1 0 0
kiwi 1 1 1 0160 0 0 0 1
autruche 1 1 1 0 0 0 0 0 1
omithorynque | 1 0 1 0 0 1 1 1 0
brochet 0 0 1 1 0 0 0 1 0
baleine 0 0 0 0 0 0 1 1 0

L'objet moineau possede les attributs a-des-plumes, a-un-bec,
pond-des-oeufs, apte-au-vol, a-des-ailes.

Les formules prédicatives apte-au-vol(moineau) ou
apte-a-la-nage(manchot) sont vraies, les formules apte-au-vol(manchot)
ou pond-des-oeufs(vache) sont fausses.

Figure 1.2. Un tableau caractéristiques-individus & valeurs booléennes. La lecture en
ligne correspond au modele structurel objet-attributs. La lecture en colonne correspond
au modele relationnel relations-individus.

La base de connaissances contient des faits ou données brutes caractérisant les objets
du domaine considéré, des regles permettant de manipuler ces faits, ainsi que des
heuristiques et des stratégies de raisonnement exprimant la facon de se servir des regles.
Les opérations de manipulation des connaissances, recherche et raisonnement, sont
indissociables de la représentation elle-méme. Représenter des connaissances consiste
donc a trouver des structures de données appropriées au stockage et & la manipulation
d'informations [Kayser, 1984] [Levesque, 1986a).

Un systeme a base de connaissances se caractérise par sa capacité & utiliser explici-
tement des connaissances qui sont stockées dans le but d’accomplir une certaine tache,
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de raisonner pour résoudre un probleme, d’analyser et d’exploiter son environnement.
La connaissance est alors considérée cornme une entité calculable, ce qui ne va pas sans
poser des problémes pratiques et philosophiques [Brachman, 1990] :

e Sous quelle forme doivent s’exprimer les connaissances ?

e Comment un mécanisme de raisonnement peut-il exploiter au mieux un ensemble
de connaissances forcément limité, et comment peut-il tirer de cet ensemble
toutes les informations implicites qu’il renferme ?

o Comment les connaissances produites influent sur le comportement du systeme ?
e Comment raisonner avec des informations incomplétes ou bruitées ?

o Comment faire aboutir un raisonnement alors que I’éventail des possibilités de
recherche d'une solution est virtuellement infini ?

Le concepteur d’une base de connaissances doit choisir les unités de connaissance a
représenter, les décrire, les organiser et leur imposer des contraintes de fagon a ce que
la base construite soit le reflet de I'univers modélisé [Sowa, 1984]. Il est alors possible
de faire référence a la fagon de faire des étres humains lorsqu’ils s’adonnent au méme
genre de tache. Dans ce cadre, 'hypothese selon laquelle I’étre humain construit et
utilise des modeles mentaux de la réalité dans ses raisonnements permet de mettre en
lumiere les rapports qui existent entre la représentation des connaissances et d’autres
disciplines faisant partie pour la plupart des sciences humaines [Johnson-Laird, 1983] :

e Psychologie, en rapport avec la théorie des modeéles mentaux, la perception et [
la catégorisation : comment sont représentés les concepts dans ’esprit humain,
quelle place y occupent-ils, et comment affectent-ils le comportement de 1'étre

humain ?

e Linguistique, en rapport avec la représentation de l'intension et de I’extension
d’un concept (cf. Fig. 1.3) : quelle est la relation entre un objet, le terme qui le
dénote et le modele mental qui décrit I'objet 7 Quelles sont les regles de syntaxe
et de sémantique qui régissent la construction de phrases modélisant le résultat
de perceptions effectuées sur 'univers considéré 7

e Philosophie, en rapport avec les diverses facons de raisonner : quel sens donner
aux unités de connaissances présentes dans une base et, parallelement, comment
sont utilisés les modcles mentaux dans le raisonnementy et comment ce raison-
nement est-il 1ié a la logique formelle ?

A un niveau plus pratique, il reste a intégrer dans un programme la représentation
d’un modele mental. Pour cela, il faut choisir des langages et des outils qui sont adaptés
a la représentation des modeles et a la gestion des communications entre les modeéles et
P'extéricur. Les formalismes de représentation des connaissances qui existent prennent
en compte plus ou moins bien les problemes évoqués ci-dessus [Barr ef al., 1981].
La plupart de ces formalismes sont déclaratifs, les connaissances expriment ce que
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entité abstraite

concept modele mental
mot référent.
entité linguistique concréte entité physique externe
(texte, image, ...) individu “réel”

Figure 1.3. L'objet, le mot et le sens (d’aprés [Ogden and Richards, 1923], repris et
adapté dans [Sowa, 1984] et dans [Regoczei and Hirst, 1990]).

Pon sait, le “quoi” du monde étudié, par opposition a un formalisme procédural, o
est explicité le “comment”™ des choses. Dans la suite, les problemes de représentation
sont abordés du point de vue des formalismes ou la modélisation des concepts est
structurelle, essentiellement classes et frames.

Soulignons. pour terminer, I'importance croissante du couplage bases de données —
bases de connaissances [Bdbc, 1987]. Certaines techniques développées dans le contexte
des bases de données sont utilisées pour gérer certains aspects des bases de connals-
sances, en particulier lorsque la taille des bases de connaissances dépasse un certain
niveau. Des exemples d'intégration des deux univers peuvent étre trouvés dans les
rapports décrivant 'actuel projet CYC, pour lequel est incorporé toute connaissance
jugée utile ou pertinente dans la vie quotidienne [Lenat and Guha, 1990].

Quelques modes de raisonnement

Clomme les étres humains, mais au contraire des objets mathématiques, les ob-\
jets du quotidien obéissent rarement a des lois rigoureuses. Intégrer les différentes
natures de ces objets dans un formalisme de représentation pose de nombreux proble-
mes difficiles & résoudre [Kayser, 1984] : représentation de modalités (statut et degré
de vérité des informations), représentation de connaissances typiques et exception-
nelles, représentation de connaissances incompletes, évolutives, interdépendantes, etc..
Pour prendre en compte les natures diverses et variées des connaissances, de nom-
breux formalismes de représentation et de raisonnement ont été mis au point. Au coté L
des traditionnels raisonnements déductif, inductif et par analogie, les raisonnements
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non monotone, abductif, qualitatif, par classification, par cas, temporel et probabi-
liste, voient leur importance augmenter [Haton et al., 1991]. L'étude du raisonnement
non monotone est primordiale, dans la mesure ou le raisonnement de bon sens est
non monotone par essence [Reiter, 1987] : de nouvelles connaissances ou perceptions
viennent sans arrét remettre en cause des hypotheses valides jusque la. Le raisonne-
ment abductif recherche justement des hypotheses pour expliquer une situation, en
essayant de relier les caractéristiques de la situation a ce qui pourrait ’avoir causé
[Marquis, 1991]. Le raisonnement qualitatif s’attache & expliquer symboliquement les
mesures numériques décrivant le fonctionnement d’un systeme physique [Qrps, 1984].
Le raisonnement par cas consiste a tirer profit d’un catalogue d’expériences passées et
mémorisées : réutiliser une expérience passée au présent, l'adapter, puis la mémoriser,
pour la réutiliser dans des circonstances analogues dans le futur [Slade, 1991].

Proche du raisonnement par cas, le raisonnement par classification permet de gérer
des connaissances par l'intermédiaire de catégories organisées en hiérarchies. L’étre
humain a d’autant plus de mal a manipuler des faits et a raisonner que le contexte
dans lequel sont effectuées ces opérations est abstrait. Pour découvrir la solution d’un
probleme, il a plutot tendance a raisonner d’abord sur un cas particulier, puis a essayer
de tirer des généralisations du résultat obtenu [Cherniak, 1984]. Penser un probleme
en termes d’exemples permet de choisir un niveau d’abstraction ou les concepts sont
plus faciles a manipuler. Toutefois, ’exemple choisi doit étre un bon exemple : il doit
simplifier le raisonnement, étre suffisamment spécifique pour pouvoir étre manipulé
aisément, mais aussi étre suflisamment général pour pouvoir étre adapté a une ma-
jorité de cas. Plutot qu’une spécialisation particuliere, un exemple doit donc étre un
élément représentatif ou typique d’une catégorie [Cohen and Murphy, 1984]. Ce type
de raisonnement, fortement lié aux notions de catégorie et de niveau d’abstraction, est
celui qui est étudié en détail dans la suite.

1.2 Connaitre, c’est décrire pour retrouver

Ce paragraphe® introduit la problématique de la catégorisation. Cette introduction
a pour support le livre de G. Kleiber, La sémantique du prototype [Kleiber, 1990]. Elle
montre la catégorisation sous un jour plutot psycho-philo-linguistique. Le chapitre
4 donne une vision plus informatique de la catégorisation. Il la traite du point de
vue numérique de la classification automatique et du point de vue conceptuel de la
construction incrémentielle de hiérarchies de concepts.

1.2.1 La catégorisation

La catégorisation est essenticlle parce qu’elle est une des fagons principales de sto-
cker des expériences, des situations et, plus généralement, toutes sortes d’objets ou
d’éléments vécus [Lakoff, 1987]. Cette opération mentale, qui consiste & ranger en-
semble des “choses” a priori différentes, c’est-a-dire a découvrir les régularités qui

4. L'expression qui donne son litre au paragraphe est de Gaston Bachelard [Bachelard, 1973].

0
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existent entre ces choses, se retrouve dans toute nos activités, qu’elles soient de pen-
sée, de perception, d’action, de communication, de compréhension, etc. [Cauzinille-
Marmeche et al., 1990]. L'explication d’une perception passe généralement par une
classification/catégorisation qui apparait comme une reconnaissance de ’espece de la
chose, de sa “catégorie”. Catégorisation et catégories sont des éléments fondamentaux
de notre organisation de ’expérience. Sur un tel constat s’appuient la théorie des mo-
deles mentaux [Johnson-Laird, 1983], celle des systémes de frames [Minsky, 1975], et
celle des scripts [Schank, 1982].

Sans catégorisation, sans la capacité a dépasser le niveau de 1’entité individuelle,
le monde serait “plat” et toute entité percue de quelque fagon que ce soit resterait
unique. Les choses seraient ainsi tres difficiles & mémoriser et donc a réutiliser [Smith
and Medin, 1981]. La pensée humaine a avant tout affaire & des catégories et non a
des éléments particuliers (prépondérance de l'intension sur l’extension). Il est donc
essentiel pour modéliser toute approche du raisonnement de savoir comment s’effectue
la catégorisation et de comprendre le processus qui fait que telle chose particuliere est
rangée avec telle autre. Iin d’autres termes, il faut savoir répondre a deux questions
fondamentales : quels sont les criteres qui décident de ’appartenance d’'un membre a
une catégorie et comment s’effectue un regroupement.

Il existe deux types de réponses, qui proviennent de deux courants différents et que
nous qualifions de courants dur et mou®. Pour le premier, la catégorisation s’opére sur
la base de propriétés communes, les membres d’une catégorie présentent des traits ou
caractéristiques identiques. Un objet particulier est une tortue s’il possede les carac-
téristiques qui définissent le concept de Tortue : 'objet est un animal qui est théo-
riquement moins rapide qu'un lievre, qui a de petites pattes, une carapace, une téte
sympathique, une chair qui fait réver les gourmets, etc.. Les objets sont alors regrou-
pés sur la base d'un certain nombre de propriétés partagées qui sont communément
culturellement admises, ce qui n’est peut-étre pas le cas de la description qui a été
donnée de la tortue. Pour le courant mou, la catégorisation s’appuie sur la théorie du
prototype, qui rompt avec la these aristotélicienne précédente : I’appartenance d’un
membre a une catégorie ne se fait plus sur la base de propriétés communes partagées
par tous les membres, propriétés jouant le role de conditions nécessaires et suffisantes
d’appartenance a la catégorie, mais sur une certaine similitude avec un élément jugé
représentatif de la catégorie, appelé protolype. Le processus de catégorisation consiste
alors a exhiber des prototypes et établir des similitudes entre prototypes et nouveaux
membres [Cauzinille-Marmeche et al., 1990] [Rips, 1989].

Vu le role central joué par la catégorisation dans I’activité mentale humaine, une
théorie qui explique au mieux la catégorisation est peut-étre en mesure d’expliquer les
processus de raisonnements humains, au moins une bonne partie d’entre eux. C’est
sur une telle théorie qu'il faut alors s’appuyer pour construire un systeme qui ait des
chances d’étre “intelligent”.

5. Ces deux courants sont respectivement appelés les courants objectiviste et ezxpérientialiste dans

[Kleiber, 1990].

O
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Le modeéle des conditions nécessaires et suffisantes

Pour décider de I'appartenance d’un z a la catégorie des chats, il suffit de vérifier
que z possede les attributs qui constituent le dénominateur commun de la catégorie,
autrement dit z doit posséder les propriétés communes a tous les chats, étre un animal,
miauler, aimer la chaleur, aimer dormir, etc.. S’il s’avere qu’une des propriétés n’est
pas détenue par le candidat, celui-ci ne peut pas étre considéré comme un chat et
il est donc rejeté. Ce type de catégorisation s’appuie sur un modele de conditions
nécessaires et suffisantes qui s’expriment sous la forme des propriétés communes a
tous les individus faisant partie de la catégorie : si un z est un chat alors z est un
animal, z miaule, r aime la chaleur et aime dormir, et réciproquement, si  vérifie ces
conditions. alors z est un chat.

Dans ce type de catégorisation :

o les catégories sont clairement délimitées ;

e l'appartenance d’un individu a une catégorie est “booléenne”, par opposition
a “modale” qui exprimerait une certaine gradation dans 'appartenance : un
individu est ou n’est pas membre de la catégorie, selon qu’il vérifie ou non les
caractéristiques de la catégorie ;

e tous les membres d’une catégorie ont le méme statut puisqu’ils ont les mémes
propriétés, et ils sont traités de la méme fagon.

Dans cette approche de la catégorisation, un objet appartient a une catégorie s’il
vérifie les conditions nécessaires et suffisantes associées a la catégorie. Ces conditions
décrivent 'intension du concept représenté par la catégorie et, parallelement, elles
déterminent 'extension du concept. Intension et extension sont clairement définies et,
par conséquent, une catégorie a des limites bien précises. Toutefois, cette approche
de la catégorisation ne s’applique pas forcément a toutes les catégories. Par exemple,
'extension d’un concept comme Qiseau est difficilement représentable par un ensemble
de conditions nécessaires et suffisantes, en particulier, a cause de 'autruche et du
manchot. Le modele des conditions nécessaires et suffisantes ne permet pas de traiter
convenablement les exceptions®. De plus, il omet de rendre compte du statut privilégié
dont jouissent certains membres dans une catégorie.

La théorie du prototype

[l ressort de nombreuses expériences que les catégories semblent codées dans Uesprit
non pas sous forme de listes énumdérant les individus membres de la catégorie, pas da-
vantage sous forme de listes énumérant les critéres nécessaires et suffisants qui déter-
mineraien! Uappartenance @ cetie catégorie, mais plutot sous la forme d’un prototype
représentant le membre type de la calégorie considérée. Le codage le plus économique,
sur le plan cognilif, pour représenter une catégorie, est bel et bien une image concreéte
du membre moyen de celle calégorie [Rosch, 1977].

6. Y compris les exceptions qui confirment les régles [Brachman, 1985).
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La théorie du prototype, issue principalement des travaux de E. Rosch [Rosch and
Mervis, 1975] [Rosch et al., 1976], rompt radicalement avec I'approche classique “aris-
totélicienne” de la catégorisation, qui s’appuie sur le modele des conditions nécessaires
et suffisantes. Un prototype peut étre vu comme le meilleur exemplaire d’une catégorie,
meilleur représentant ou instance du concept représenté par la catégorie. La nouveauté
est de taille, puisque 'existence dans une catégorie de membres qui sont “meilleurs”
que d’autres est admise. Ainsi, la pomme, 'orange ou la banane sont de “meilleurs”
fruits que l'olive ou la tomate, sans qu’il soit question de gott, bien stir. .. La notion
de prototype est ainsi fortement liée aux individus qui constituent la catégorie. Le
consensus qui existe dans une communauté pour appréhender les choses est de pre-
miere importance dans cette théorie. Un prototype n’est vraiment considéré comme
le meilleur exemplaire d’une catégorie que s’il est le plus connu, ou bien s'il apparait
comme ’exemplaire le plus fréquemment cité comme tel [Dubois, 1986].

Cette approche de la catégorisation s’appuie sur les principes suivants :

e L’appartenance d’un individu a une catégorie se fait sur la base d’un appariement
avec un prototype. L’appariement complet n’est pas nécessaire.

o Le degré d’appartenance d’un individu a la catégorie correspond a son degré de
similitude avec le prototype. Réciproquement, le degré de représentativité d’un
individu, sa potentialité a étre un prototype, correspond a son degré d’apparte-
nance a la catégorie. '

o Les membres d’'une catégorie n’ont pas tous exactement le méme statut et les
mémes propriétés, mais ils partagent un certain air de famille, une ressemblance,

qui permet de les regrouper.

e Les limites d'une catégorie sont floues : un individu peut appartenir a la catégorie
“plus” qu'un autre’.

Les points précédents suggerent que les individus ne sont pas tous équivalents
et que leur degré d’appartenance a une catégorie varie. Les catégories ne sont plus
structurées comme dans le modele des conditions nécessaires et suffisantes : le (ou
les) prototype devient une “unité centrale” autour de laquelle s’organise la catégorie.
Certains individus ont un degré de représentativité tres faible, olive ou tomate pour
fruit, autruche ou manchot pour oiseau, d’autres, un degré de représentativité moyen,
framboise pour fruit, canari pour oiseau, d’autres encore, un tres haut degré de repré-
sentativité, pomme ou orange pour fruit, moineau pour oiseau. Décider I’appartenance
d’un objet a une catégorie n’est plus d’ordre “booléen” mais modal, et se mesure selon
une certaine échelle. Voici un exemple d’une telle gradation dans I’appartenance a la

catégorie des olseaux :
1. Un moineau est un oiseau (vrai).

2. Un poussin est un oiseau (moins vrai que (1)).

7.1l y a le parti et les sympathisants du parti.
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3. Un manchot est un oiseau (moins vrai que (2)).
4. Une chauve-souris est un oiseau (faur ou vrai de tres loin).
5. Un éléphant est un oiseau (complétement fauz).

Si le degré de représentativité est équivalent a un degré d’appartenance, et si les
limites d'une catégorie sont floues, alors le regroupement des individus dans une caté-
gorie ne se fait plus sur la base de conditions nécessaires et suffisantes d’appartenance
a la catégorie. Puisque les membres d’une catégorie ne partagent pas tous les mémes
caractéristiques, cette approche permet de prendre en compte plus facilement les indi-
vidus exceptionnels. La relation qui unit les membres d’une catégorie est alors qualifiée
d’air de famille [Rosch and Mervis, 1975). La figure 1.4 montre un ensemble de carac-
téristiques associées aux oiseaux, caractéristiques qui ne sont pas toutes partagées par
les individus décrits®.

L’appariement est 'opération qui, par opposition a la vérification de conditions
nécessaires et suffisantes, est & la base de la catégorisation®. Le prototype fonctionne
alors comme un point de référence et les individus sont classés dans une catégorie
en fonction de leur similitude globale avec le prototype. En particulier, les membres
“prototypiques”, qui peuvent étre des prototypes, ou qui en sont trés proches, ont
des qualités particulieres : ils servent de références, ils sont catégorisés plus vite que
les autres membres, ils sont appris plus vite par les enfants, petits et grands, et ils
sont généralement mentionnés en premier lorsque les membres de la catégorie sont
énumérés [Cauzinille-Marmeche et al., 1990]. Les propriétés des membres prototypiques
sont “typiques”, au sens ou elles sont caractéristiques de la catégorie. L’existence de ces
propriétés fait que les membres partagent un certain air de famille, sans que la présence
de toutes les propriétés soit obligatoire chez les membres de la catégorie. La fréquence
d’apparition d'une propriété est quelquefois un critere de mesure de typicalité d’une
propriété!®. La figure 1.4 montre d’ailleurs bien que certaines propriétés des oiseaux
sont plus centrales ou plus fréquentes que d’autres.

La théorie du prototype a été revue et corrigée par ses fondateurs mémes, pour
essayer de rendre compte de concepts complexes comme les concepts composés, la mer
bleue ou la lune jaune par exemple [Smith ef al., 1988]. La “déviation moderne” de
la. théorie ne nous concerne pas directement dans ce qui suit, aussi nous renvoyons a
[Mervis and Rosch, 1981] et & [Kleiber, 1990] pour des précisions supplémentaires.

8. Dans son ouvrage La wie des oiseaur, Jean Dorst note que : En dépit de variations élendues,
les oisequr présenient une remarquable unité architecturale, élant tous bitis sur le méme “modéle”.
Cetle unité dans la diversilé provient du fait qu'ils son! avant toul construils en vue du déplacement
dans Uair [Dorst, 1971].

9. Cette remarque se vérifie également au niveau de systémes de représentation étudiés dans la suite

(cf. § 2.1.4 et §3.3.1).
10. Des critéres de méme type sont utilisés en classification automatique et en catégorisation concep-

tuelle (cf. § 4.1 et § 4.2.1).
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6
4—5
3
2
1
Moineau Autruche Poussin
Petit pingouin Grand pingouin
Casoar Kiwi Manchot

1 : apte au vol

2 : couvert de plumes (non dégénérées)
3 : a des ailes (non atrophiées)

4 : non domestique

5 : pond des oeufs

6 :aunbec

Figure 1.4. Une autre fagon d’imager fous les oiseaur volent sauf Pautruche, ou tous
les oiscaux ne partagent pas les mémes caractéristiques.

La catégorisation verticale

Le niveau de description des catégories qui vient d’étre présenté est qualifié de
dimension horizontale, car il traite de 'organisation interne de la catégorie. La dimen-
sion verticale traite de l'organisation des catégories les unes par rapport aux autres,
organisation externe ou encore classification des catégories [Rosch et al., 1976] : si un
individu peut étre décrit de multiples fagons, il peut aussi étre présenté de multiples
facons.

L’étude de la dimension horizontale tente de justifier le choix d’une catégorie C
par rapport aux catégories qui ne conviennent pas & un individu donné 7. Paralléle-
ment, 'autre question qui se pose est : pourquoi 7 est-il un C' plutdt qu'un Cprim,
alors que les deux catégories conviennent ? En particulier, une méme entité peut étre
dénommée ou encore catégorisée de différentes fagons : les deux phrases “I’animal dans
le champ™ et “la vache dans le pré” peuvent dénoter la méme entité. Il ne s’agit pas de
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Animal
Animal terrestre Animal aquatique
quadrupede bipede
bipede sans plumes bipede avec plumes

Figure 1.5. Une catégorisation verticale qui donne une vision relativement inhabi-
tuelle et pourtant trés ancienne de la politique (d’apres Platon).

synonymie, mais de niveau de généralité des termes qui dénotent des entités, d’ou la
“dimension verticale”. Voici par exemple la division mise en place par Platon lorsqu’il
cherche a déterminer l'objet de la politique. Le politique est un homme qui gouverne
les troupeaux. Mais quels troupeaux ? Il y a des troupeaux aquatiques et des troupeaux
terrestres. Nous pouvons éliminer les premiers. Mais parmi les troupeaux terrestres,
il y a les troupeaux de quadrupedes et de bipedes. Le politique gouverne les bipedes
mais il v a des bipedes a plumes et des bipedes sans plume. La politique se définit donc
rigoureusement comme “l’art de gouverner les bipedes sans plumes” (cf. Fig. 1.5).

L'étre humain organise naturellement les catégories sous la forme de hiérarchies,
ou des catégories plus générales dominent des catégories plus spécifiques. Dans les
classifications {ou catégorisations verticales) botaniques, zoologiques ou minérales, se
distinguent généralement six grands niveaux statiques :

e Le régne est animal, végétal, ou minéral, et il représente la division la plus large
du monde naturel.

o L'embranchement est la grande division du regne, essentiellement pour les régnes
végétal et animal. Un embranchement peut éventuellement avoir des sous-em-
branchements, I'embranchement des cordés a pour sous-embranchement les ver-
tébrés par exemple.

o La classe regroupe des individus, étres, objets, faits, en nombre indéterminé, et
possédant un ou plusieurs caracteres communs. Ainsi, la classe des oiseaux et
celle des mammiferes font partie du sous-embranchement des vertébrés.

e L'ordre est la premiere subdivision de la classe.
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e La fumille regroupe des genres ayant des traits généraux communs.
e Le genre regroupe des individus qui sont morphologiquement semblables.

o L’espéce regroupe des catégories d’étres vivants, végétaux ou animaux, qui sont
caractérisés par des formes bien définies et qui constituent un type héréditaire
de fécondité illimitée par croisement (especes naturelles).

L’espece Chien domestique fait partie du genre Canis, famille des Canidés, ordre
des carnivores, classe des mammiferes, sous-embranchements des Vertébrés, embran-
chement des Cordés. Un des principes essentiels sur lesquels s’appuie ce type de clas-
sification est d’admettre que dans l'ascendance d’une espece F doit nécessairement
exister une catégorie F' dont la scission en deux a engendré l'espéce F et une espece
sceur Eprim. Les extensions des especes E et Eprim sont incluses dans celle de la
catégorie F' qui est parfaitement définie. Le méme processus se réitere s’il y a lieu sur
F.

Voicl un texte qui montre comment s’expliquait l’ordre de la nature au siecle
dernier!!, mais aussi la difficulté qu'il y a a dresser des catégorisations verticales sta-
tiques ayant rapport a des éléments naturels : Les individus sont les supports, non
sculemenl des caractéres de '“Espéce”, mais de tous les autres. Comme représentants
du “Genre”, ils ont certains délails d'une structure définie et spécifique, identiques
a ceuxr que posscdent les représentants d’autrves Fspeces. Comme représentants de la
“Famille”, ils onl une figure définie et expriment par des formes semblables a celles
des représentants d’autres Genres, un modéle spécifique distinct. Comme représentants
de U'“Ordre”, ils se placentl a un rang défini, quand on les compare avec les représen-
tants d’autres Familles. Comme représentants de la “Classe”, ils manifestent le plan de
structure de leur Embranchement a Uaide de moyens spéciaux et suivant des voies spé-
ciales. Comme représentants de ['“E'mbranchement”, les individus sont tous organisés
d’apres un plan distinct qui différe du plan des autres Fmbranchements.

Les classifications statiques d’éléments naturels furent au départ tres “artificielles”,
car sujettes au préjugé empiriste selon lequel les caracteres les plus visibles, les plus
manifestes, sont les plus importants. Or, une classification naturelle doit étre plutdt
fondée sur les caracteres biologiques profonds, ce qui la rend tributaire de I’avancement
des connaissances anatomiques et physiologiques. Il est maintenant communément ac-
quis que la baleine partage “plus de” propriétés avec le chien qu’avec la truite. Le
mérite des classifications naturelles modernes est de mettre en lumiere les caracteres
biologiquement importants, en explicitant des caractéres dominateurs et des carac-
teres subordonnés. L'importance d’un caractere se mesure a son retentissement sur
I'ensemble de Vorganisme vivant. Les classifications biologiques actuelles sont donc \(J
plutét fondées sur I'étude des corrélations entre caracteres, sur la recherche d’un ordre
défini sur les caracteres des vivants qui soit naturellement {ondé, plutét que sur un
ordre arbitraire empirique fondé sur 'observation de coincidences.

Sur un plan plus strictement linguistique, une division en cinq niveaux est présentée
dans [Kleiber, 1990] : dans le méme ordre décroissant que ci-dessus, le regne, la forme

11. Ce texte est attribué au naturaliste Louis Agassiz dans [Cuvillier, 1954].
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de vie, le genre, l'espece et la variété. Le regne a déja été présenté ; la forme de vie
regroupe des taxons comme arbre, fleur, légume, animal ; le genre regroupe des taxons
comme chéne, bouleau, ou peuplier pour la forme de vie arbre, poireau et pomme de
terre pour la forme de vie légume, le genre est fréquemment employé pour dénoter dans
le langage une catégorie, et il fait probablement partie des premiers taxons appris par
les enfants ; 1'espece regroupe des particularités comme chéne vert ou pomme de terre
a peau rouge ; la variété enfin définit le dernier niveau de classification, le chéne vert
méditerranéen ou la pomme de terre Rosa y appartiennent.

D’un point de vue linguistique toujours, d’autres classifications, a trois niveaux
cette fois, ont été proposées pour expliquer 'utilisation de termes ayant des niveaux
de précisions différents dans des phrases exprimant les mémes idées [Rosch et al.,
1976] : ainsi “un chien sur la pelouse” et “un arbre sur la pelouse”, ne contiennent
pas des termes de méme niveau de généralité, “chien” est un genre dans le découpage
linguistique, alors qu’arbre est une forme de vie. La dimension verticale a trois niveaux
considere le niveau superordonné, qui contient animal, fruit, meuble, le niveau de
base, qui constitue le niveau de dénotation privilégié et qui contient chien, pomme,
chaise, le niveau subordonné, qui est le plus précis et qui contient épagneul, pomme
golden et chaise longue. La distribution des entités selon ces trois niveaux est variable
et dépend du type des entités, ainsi que de l'expérience du sujet qui catégorise. Le
niveau de base est celui qui est utilisé pour décrire de fagon courante I’environnement.
Les catégories qui appartiennent a ce niveau regroupent des individus qui possedent
un nombre significatif de caractéristiques propres a la catégorie, qui ont une forme
et un comportement similaires, et qui sont identifiés a partir de la forme moyenne
des membres de la catégorie. Cette derniere précision montre comment la théorie du
prototype intervient également dans la dimension verticale de la catégorisation.

La remémoration

La description des catégories a été traitée dans les paragraphes précédents. Dans
ce qui suit, sont examinées les manieres de manipuler des catégories et de retrouver la
“bonne” catégorie dans une situation donnée.

Selon certaines théories de psychologie, le raisonnement humain s’appuie sur 1'utili-
sation de modeles mentaux qui simulent, a la maniere des prototypes, des situations du
monde réel [Johnson-Laird, 1983]. Ces modéles sont recherchés, examinés, puis utilisés
pour résoudre un probleme particulier. Ainsi, pour analyser une situation nouvelle, un
étre humain choisit le modele qui lui semble le plus proche de cette situation, et le
modifie éventuellement pour le faire correspondre a la situation. Il est d’autant plus
facile de comprendre une situation que cette derniére est proche d’une situation ana-
logue déja vécue. L'analyse d’une situation dépend donc étroitement de 'expérience
personnelle, de la connaissance de base disponible {Schank, 1982]. Par exemple, un
individu qui entre dans une maison prédit la présence d’une piece délimitée par quatre
murs, un plafond et un plancher, car le modele mental de 1'objet “piece” est généra-
lement mémorisé sous cette forme. Le concepteur de systeme a base de connaissances
est confronté au méme genre de probleme : comment organiser des connaissances pour
les réutiliser dans des situations similaires ?
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Les premieres études portant sur la réutilisation dynamique de modeles dans le
cadre de la représentation des connaissances sont attribuées a M. Minsky et R.C.
Schank. L’un et l'autre ont défini des formalismes généraux de représentation qui
se démarquent de la logique classique, et qui essalent de rendre compte de 'aspect
factuel et procédural du raisonnement de sens commun. Le premier a introduit le
formalisme des frames'? qui représentent des prototypes d’objets, comparables & des
formulaires comportant des cases & remplir et des cases remplies par défaut [Minsky,
1975]. Le second s’est attaché & décrire des prototypes de comportements, sous la forme
de scripts, et il s’en est servi pour I’étude du langage naturel et la compréhension
d’histoires [Schank, 1982]. Le formalisme des frames et celui des scripts proposent une
organisation de la mémoire telle que I’accés a des connaissances pertinentes soit le plus
efficace possible. Les connaissances sont organisées comme le sont, ou sont supposées
I’étre, nos propres expériences : les situations génériques sont mémorisées sous la forme
de modeles génériques ou prototypes ; les situations particulieres sont représentées par

des modeles qui dérivent des modeéles génériques. Les modeéles servent & décrire mais(?

aussi a calculer, au sens ou ils fournissent. les éléments nécessaires a ’aboutissement
d’un raisonnement.

Le raisonnement proprement dit repose sur le principe de remémoration : étant
donné un réseau de modeles représentant un domaine d’application, il s’agit de trouver
un modele pouvant ecxpliquer la situation courante. Cette recherche s’appuie sur un
processus d’appariement et comprend généralement trois étapes [Kuipers, 1975] :

e Choix d'un modele sur la base d heuristiques ou d’informations disponibles sur
la situation courante.

e Mise en correspondance du modele avec la description de la situation courante.

e Production d'une explication découlant de 'interprétation de ’appariement ou
de I’échec de 'appariement.

Le raisonnement se poursuit en choisissant un nouveau modele pouvant décrire
’évolution de la situation. Lorsqu’aucun modele n’est disponible pour s’apparier a la
situation courante, il s’agit d'une nouvelle expérience. Il est alors nécessaire de cons-
truire un nouveau modele mémorisant les caractéristiques de cette nouvelle expérience.
Retrouver le bon modele au bon moment dans une mémeoire qui évolue constamment,
permet de comprendre le domaine étudié, mais aussi de raisonner, c’est-a-dire d’établir
une suite cohérente d’inférences pour résoudre un probléeme donné.

1.2.2 Les représentations hiérarchiques

Les frames et les scripts sont des formalismes de représentation particulierement
bien adaptés a la description de modeles mentaux. Dans la suite, nous nous intéressons
essenticllement aux langages permettant d'implanter de tels formalismes, les systémes

12. Terme anglo-saxon qui signifie cadre, trame ou encore schéma, que nous préférons utiliser tel

quel.

&
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a héritage [Masini et al, 1989], et les systémes a subsomption [Nebel, 1990]. Ces
deux types de systemes permettent de représenter des connaissances sous la forme
de hiérarchies d’objets. Chaque objet dénote un concept, et il est défini comme une
collection de propriétés structurelles et procédurales décrivant son état et les opérations
qu’il est capable d’exécuter. Les objets sont organisés par niveaux d’abstraction et ils
partagent des propriétés par I'intermédiaire des relations d’héritage ou de subsomption,
qui sont des relations d’ordre partiel. Un objet hérite les propriétés des objets qui sont
plus généraux que lui, ses ascendants, tandis que ses propriétés sont héritées par les
objets qui sont plus spécifiques que lul, ses descendants. L’héritage est dit simple si
un objet ne peut avoir qu'un seul ascendant, sinon il est dit multiple. La hiérarchie
obtenue est aussi appelée graphe d’héritage. Dans le cadre des systemes a héritage, les
formalismes des classes et des frames sont habituellement employés pour représenter
des hiérarchies d’objets.

Les classes et les langages de classes

Une classe décrit une famille d’objets appelés instances a 1’aide d’un ensemble de
variables et de méthodes qui représentent respectivement la structure et le comporte-
ment des instances. Elle peut étre considérée comme un modele ou un plan a partir
duquel sont counstruites les instances. Toute instance est liée a la classe dont elle dérive,
et elle est caractérisée par un état constitué par un ensemble de valeurs correspondant
aux variables déclarées dans la classe. Appliquer une opération a une instance consiste
a lui envoyer un message contenant le nom de la méthode devant étre activée et des
arguments.

Une classe dérive d’une ou de plusieurs classes appelées ses superclasses, dont elle
hérite les variables et les méthodes. Aux caractéristiques de la classe “s’ajoutent” les
caractéristiques des superclasses et, de facon transitive, les caractéristiques des super-
classes des superclasses, et ainsi de suite. Du point de vue de I'implantation, I'héritage
des variables est en général statique : les variables héritées sont recopiées dans la struc-
ture représentant la classe. En revanche, ’héritage des méthodes est dynamique : les
méthodes héritées ne sont pas recopiées et la méthode & appliquer lors d’un envoi
de message est recherchée dynamiquement dans le graphe d’héritage. Les langages de
classes permettent de modéliser I'univers d'une application a 'aide d’une hiérarchie de
classes. Smalltalk-80 [Goldberg and Robson, 1983], C++ [Stroustrup, 1989] et Eiffel
[Meyer, 1990] en sont des représentants typiques.

Les classes et le modele des conditions nécessaires et suffisantes présentent une
certaine analogie. Une instance ne peut étre créée que si sa classe existe, et elle possede
obligatoirement toutes les caractéristiques de sa classe. Une classe est donc censée
regrouper de maniere exhaustive les conditions nécessaires et suffisantes d’appartenan-
ce d’une instance a la catégorie qu'elle représente. La définition de la classe précede
la création de toute instance et chaque requéte adressée a une instance nécessite une
référence & la classe. Les extensions des catégories décrites par des classes organisées
en hiérarchies d’héritage peuvent étre assimilées a une suite d’ensembles emboités.
La relation d’instanciation matdérialise la relation d’appartenance d'un élément a un
ensemble ; la relation d’héritage matérialise la relation d’inclusion qui unit une sous-
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classe a sa classe. Toutefois, une classe est un moule, un générateur d’instances. Elle
s’apparente plutét a la représentation d’un type abstrait de données, et elle ne doit
donc en aucun cas étre assimilée a 'ensemble de ses instances.

Le modele des conditions nécessaires et suffisantes est tres rigide et ne s’avére un
bon outil de catégorisation que lorsque les concepts ont une définition rigoureuse. En
particulier, il ne permet pas de résoudre de maniere satisfaisante les problemes liés a la
modélisation des concepts du monde réel, comme la gestion d’individus exceptionnels
(ils ne font pas partie de la catégorie, mais ils n’existent pas sans elle), ou la repré-
sentation de connaissances incompletes (il est tres difficile de dresser a priori la liste
des caractéristiques essentielles d’un concept). Les considérations sur adéquation du
modele des conditions nécessaires et suffisantes a la représentation des connaissances
s’appliquent tout particulierement aux langages de classes.

Les prototypes, les frames et les langages de frames

A 'opposé du modele des conditions nécessaires et suffisantes, une catégorie d’in-
dividus peut étre appréhendée a partir de certains d’entre eux, considérés comme des
prototypes [Cohen and Murphy, 1984]. Un prototype représente une connaissance par
défaut et possede les propriétés les plus fréquemment rencontrées chez les membres
de la catégorie. La théorie du prototype permet d’appréhender plus facilement cer-
tains problemes fondamentaux comme la construction incrémentielle de descriptions,
la représentation de traits typiques et, parallelement, celle d'individus exceptionnels,
la représentation d'univers d’objets pour lesquels les connaissances sont incompleétes
et/ou évolutives. Un prototype sert de référence pour reconnaitre, analyser et finale-
ment catégoriser des objets. Les propriétés exceptionnelles d’un individu ne peuvent
perturber la structure de la catégorie, puisque tous les membres ne possedent pas tous
exactement les mémes caractéristiques. Le raisonnement est alors effectué a ’aide de
ces prototypes, méme si, quelquefois, il s’avere étre une simplification abusive de la
réalité [Kayser, 1985].

Il existe plusicurs familles de langages qui permettent d’appréhender un univers
d’objets en s’appuyant sur la théorie du prototype. Les plus communes sont les langages
de frames [Masini et al., 1989] et les langages d’acteurs [Agha, 1986]. Le langage SELF
[Ungar and Smith, 1991] fait figure d’original, puisqu’il est fondé sur la théorie des
prototypes. sans pouvoir étre qualifié de langage de frames ou de langage d’acteurs.
Dans I'immédiat, seuls les langages de frames nous intéressent.

Un frame est une structure composé d’attributs décrivant un concept et ses diffé-Q
rentes propriétés. Un attribut est a son tour décrit par des facettes qui spécifient la
nature de attribut et le comportement qui lui est associé : les facettes déclaratives
définissent le type, la valeur et la valeur par défaut d’un attribut, tandis que les fa-
cettes procédurales introduisent des procédures appelées réflexes, qui peuvent étre vues
comme la représentation de procédures de raisonnement locales. Comme les classes,
les frames sont organisés par niveaux de généralité, en une hiérarchie d’héritage. Un
frame est une spécialisation d’un ou de plusieurs superframes, et il est créé par copie
différentielle : il ne possede en propre que les propriétés, données et procédures, qui
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different de ses superframes, les autres propriétés étant partagées avec les superframes.
L’héritage de toute propriété, attribut ou réflexe, est dynamique. De plus, tout frame
est potentiellement un prototype et peut donc étre spécialisé a son tour. Les repré-
sentants d’un frame, équivalents des instances d’une classe, sont également créés par
copie différentielle, ce qui n’est pas le cas pour les instances d’une classe.

Dans un langage de classes, la programmation se fait par envoi de messages. Dans
un langage de frames, la programmation dirigée par les accés est le mode de program-
mation courant. Elle consiste a accéder en lecture ou écriture aux attributs des objets,
ce qui entraine le déclenchement de réflexes. Une requéte adressée a un individu se
traduit d’abord par une référence a la description de l'individu, suivie éventuellement
d’une référence au prototype [Lieberman, 1986]. Ainsi, ne pas connaitre exactement les
valeurs de toutes ses propriétés n’empéche pas la définition d’un individu qui peut étre
complétée ultérieurement. Parallelement, toute modification dans un frame est impli-
citement répercutée a tous les objets qui dérivent du frame, ces derniers ne possédant
que virtuellement les propriétés qu’ils partagent avec lui. La prise en compte de telles
modifications pour mettre a jour les instances d’une classe nécessite des traitements
auxiliaires. Par ailleurs, le raisonnement par classification, qui n’est pas utilisé dans le
modele des classes, est une des principales méthodes d'inférence dans le modele des

frames.

Les représentations a objets

Les langages de classes et les langages de frames ont de nombreux points communs

mais ils ne sout pas destinés aux mémes usages. Les premiers sont des langages de
programmation alors que les seconds sont des langages de représentation. La repré-
sentation de catégories avec des classes releve du modeéle des conditions nécessaires
et suffisantes, et, de ce fait, se révele moins pratique pour prendre en compte les ca-
ractéristiques des connaissances du monde réel. Les frames, quant a eux, permettent
d’appréhender un univers d’une fagon qui est plus proche de celle qui est employée
par I'étre humain. La description d’un univers s’affine au fur et a mesure qu’augmente
I'expérience que l'on a de cet univers. Par exemple, pour un enfant, la famille des élé-
phants se résume dans un premier temps au seul sujet qu’il a rencontré et qui devient
le prototype de la famille. Plus I'enfant grandit, plus la famille des éléphants se peuple
des sujets que I'enfant rencontre ultérieurement. Chaque nouveau sujet complete la
catégorie des éléphants et précise la description du prototype. Ce n’est qu’apres ob-
servation d'une certaine quantité de sujets que nait une abstraction “complete” du
concept éléphant, qui pourrait alors ¢tre éventuellement décrit par un ensemble de
conditions nécessaires et suffisantes. Ainsi, les frames sont souvent préférés en repré-
sentation des connaissances. Toutefols, une part importante des connaissances relatives
4 un domaine se présente sous forme de regles de diagnostic, de regles de manipulation
ou regles de décision. qu'il est facile de représenter a "aide d’un formalisme comme celui
des regles de production par exemple. Plutdt que de se cantonner a un seul formalisme
de représentation, les langages a objets dédiés a la représentation des connaissances
ont évolué vers une {amille de langages dits hybrides, qui integrent généralement les
trois styles de représentation, classes, frames et regles [Masini ef al., 1989).

T,
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En premiere approximation, nous définissons une représentation 4 objets comme
un cnvironnement de programmation ou :

o la moddlisation des connaissances est hiérarchique : les concepts du domaine
étudié sont décrits par des catégories organisées en une hiérarchie, selon leur
niveau d’abstraction ; '

e un langage de représentation permet de traduire la modélisation des connaissan-
ces sous la forme d’une hiérarchie d’héritage ou les unités de connaissance sont
des objets munis de propriétés ;

e des outils spécialisés gerent les objets, 'acces a leurs propriétés, ainsi que les
opérations de filtrage et de classification.

Une représentation a objets peut avoir pour support un langage de classes, un
langage de frames, ou encore un langage hybride. Dans la suite, la troisiéme possibilité
est supposée étre la regle par défaut : les objets sont des frames munis de méthodes,
a I'image des objets de YAFOOL [Ducournau, 1989b].

Les systémes & subsomption

Un certain courant de recherche sur la représentation des connaissances s’est créé
4 partir des idées qui sont & la base de KL-ONE [Brachman and Schmolze, 1985). 11 a
donné naissance a une [amille de systemes de représentation appelés dans la suite les
systémes a subsomption. BACK [Nebel, 1990], CLASSIC [Brachman et al., 1991] et LOOM
[MacGregor, 19838], en sont des représentants typiques. Les systemes & subsomption
reposent sur les principes suivants [MacGregor, 1991] :

o Les entités d'un domaine d’application sont représentées par des objets généra-
lement appelés concepts. L'organisation des concepts s’appuie sur la relation de
subsomption : un concept ' subsume un concept D) si tout individu décrit par
D est nécessairement décrit par (. Les concepts sont partiellement ordonnés en
une hiérarchie semblable & une hiérarchie d’héritage.

o Un classificur gere la hiérarchie des concepts et trouve la place des nouveaux
concepts. L'insertion des nouveaux concepts dans la hiérarchie peut provoquer

un ensemble d'inférences.

o Il existe un niveau de langage pour décrire les concepts ( TBoz) et un niveau de
langage pour déclarer des faits dans lesquels interviennent ces concepts (A Boz).

Un concept se présente comme une conjonction de réles (ou attributs) qui expri-
ment les relations que le concept entretient avec les autres concepts. Chaque role peut
se voir associer des restrictions a l'instar des facettes associées a un attribut dans un
langage de {rames. Les concepts se divisent en concepts primitifs et définis. Les con-
cepts primitils dénotent des catégories naturelles comme les personnes, les animaux,
les plantes, cte.. Leur desceription est incompletement spécifiée et ne contient que des
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conditions nécessaires : il n’est pas possible d’affirmer qu’un individu est un représen-
tant d’un concept primitif en examinant ses sculs roles. Les concepts primitifs servent a
construire les concepts définis dont la description est complétement spécifiée ; les roles
expriment cette fois des conditions nécessaires et suffisantes. L’ensemble des concepts
est organisé en une hiérarchie ol les concepts généraux partagent leurs caractéristiques
avec les concepts spécifiques qu'’ils subsument. La gestion de la hiérarchie des concepts
est entierement prise en charge par le classifieur. Pour augmenter 'efficacité du classi-
fieur, il est envisagé d’utiliser une mémoire de faits qui contient des connaissances par
défaut qui ne sont quelquefois qu'une approximation de la situation en cours d’étude
mais qui ont I'avantage d’étre directement disponibles, sans calculs [Levesque, 1986b)]
[Etherington et al., 1989].

La recherche sur les systemes a subsomption a actuellement un role prépondérant
dans les études sur la représentation des connaissances. Une partie des techniques de
classification et de description des concepts qui ont été développées pour ces systemes
ont été reprises dans le cadre des représentations a objets. L'existence d’une compo-
sante de représentation procédurale sous forme de réflexes et de méthodes dans les
représentations a objets distinguent ces dernieres des systéemes a subsomption. Les
systemes a subsomption apparaissent comme un formalisme de représentation a base
d’objets, dont le modele est le calcul des prédicats du premier ordre, 'accent étant
mis sur la sémantique de la représentation. Les représentations a objets ont comme
modele les langages de frames, et 'accent est mis sur la représentation des actions et

des comportements.

1.2.3 Le raisonnement par classification dans une représen-
tation hiérarchique

Comme toute base de connaissances, une représentation a objets ne devient vé-
ritablement opérationnelle que si une part importante des connaissances du domaine
d’application est représentée. Il est alors nécessaire de disposer d’outils efficaces et
fiables pour acquérir de nouvelles informations, rechercher des informations, les mettre
a jour et maintenir la cohérence de la hiérarchie. Méme un utilisateur familier du
systéme peut introduire des incohérences, des erreurs et des redondances lorsqu’il
opere une modification dans la hiérarchie. Le raisonnement par classification permet
de résoudre une partie de ces problemes, en particulier, la recherche d’informations et
I'acquisition de nouvelles connaissances sur la base des informations disponibles [Mac-
Gregor and Burstein, 1991]. Il est naturellement associé aux représentations & objets,
puisque sa tache consiste a gérer une hiérarchie d’objets ordonnés par une relation
d’ordre particl.

Le raisonnement par classification cherche a mettre en évidence les dépendances
qui existent entre des objets. pour un ordre partiel noté < dans la suite. Ces dé-
pendances se traduisent généralement par un partage de propriétés. Ainsi, un sous-
ensemble [P, ... Pr] de propriétés associées a un objet X est compatible avec un
sous-ensemble [Fyqy ... PU(]\-)} de propriétés associées a un objet O, pour 'ordre

partiel <, s1:
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e o est une permutation sur ’ensemble des indices [1 ... K] : pour chaque pro-
priété P; de X, il existe une et une seule propriété F,(;) de O qui s’identifie a P;,
pour ¢ variant de 1 a K.

o Si I et Py s’identifient, alors les contraintes!'® associées & P; dans X sont plus
spécifiques que les contraintes imposées sur F,(;) dans O, pour P'ordre partiel <
et pour 2 variant de 1 a K.

Ceci étant, un objet X et un objet O peuvent alors se trouver dans I'une des trois
situations sulvantes :

e X < O: X estinférieur a O, ou encore plus spécifique que O pour I’ordre partiel
=< ; parallelement, O est supérieur & X ou encore plus général que X pour l’ordre
partiel < ; un sous-ensemble des propriétés détenues par X est compatible avec
I’ensemble des propriétés de O.

o O < X :lesroles de X et O sont inversés dans l'inéquation précédente.

e X et O nesont pas comparables pour I'ordre partiel <. Ce phénomeéne se produit
essentiellement dans les trois cas suivants :

— Les objets X et O n’ont aucune propriété commune.

— La compatibilité des contraintes n’est pas vérifiée : les contraintes associées
aux propriétés de X ne sont pas toutes inférieures pour 'ordre partiel <
aux contraintes imposées sur les propriétés correspondantes dans O par
exemple.

— Les objets X et O possedent chacun des propriétés qui ne sont pas détenues
par 'autre, qui ne sont donc pas comparables pour 'ordre partiel <.

La classification d'un objet X divise I’ensemble des objets de la hiérarchie en trois
familles, celle des objets avec lesquels X est comparable, celle des objets avec lesquels X
est incomparable, et celle des objets pour lesquels la comparaison n’est pas décidable
sans informations supplémentaires. Le raisonnement par classification s’appuie sur
Uhypothése du monde ouvert : O et X ne sont déclarés incomparables que si une
incompatibilité a été effectivement détectée, mais pas s’il manque des informations
pour décider de la compatibilité ou de I'incompatibilité.

La mise en ccuvre du raisonnement par classification s’apparente & un cycle qui
dérive des trois étapes caractérisant le principe de remémoration [Kaczmarek ef al.,

1986 :

e Création d'un nouvel objet X en s’appuyant sur un résultat produit par le sys-
teme ou sur des informations externes.

e Mise en place de 'objet X dans la hiérarchie, en accord avec 'ordre partiel <
existant : X a pour ascendants directs les objets les plus spécifiques parmi ceux
qui sont plus généraux que X ; X a pour descendants immédiats les objets les
plus géndéraux parmi ceux qui sont plus spécifiques que X.

13. Les “contraintes” portent généralement sur le type et les valeurs des propriétés.
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e Propagation des modifications : la mise en place de X provoque des modifications
dans la hiérarchie, ce qui déclenche en cascade de nouvelles inférences. A la suite
de ces inférences, de nouveaux objets sont généralement produits, ce qui ramene
le cycle a sa premiere étape. Le cycle se poursuit tant que le but recherché n’est
pas atteint ou que des nouvelles informations sont disponibles.

Ce cycle peut aussi étre utilisé pour vérifier la cohérence de la hiérarchie en contro-
lant que chaque objet est correctement placé. Dans ce cas, le raisonnement par classifi-
cation est appliqué a. un objet déja présent afin de réajuster éventuellement sa position
dans la hiérarchie. Le maintien de la cohérence de la hiérarchie peut étre assuré en
continu de cette facon, si les objets interdépendants sont prévenus des changements
qui surviennent dans les objets dont ils dépendent.

Dans le cycle qui vient d’étre présenté, il n’est fait aucune hypothese sur la séman-
tique de la relation d’ordre partiel < qui organise les objets en hiérarchie. Dans les
chapitres qui suivent, sont donnés des exemples de raisonnement par classification ot
la relation d’ordre partie] employée est la relation d’héritage (cf. § 3.3.2 et § 3.3.3),
la relation de composition (cf. § 3.4.1 et § 5.4), et enfin la relation de subsomption

(cf. § 3.5).

1.2.4 La classification heuristique et la résolution de pro-
blémes

Ce paragraphe présente une variation sur la forme du raisonnement par classifi-
cation, tirée des travaux de W.J. Clancey [Clancey, 1985]. Ce dernier a analysé les
caractéristiques et les capacités de démonstration d’un certain nombre de systemes de
résolution de problemes destinés a des taches diverses comme le diagnostic, la planifi-
cation, etc., indépendamment des formalismes de représentation utilisés. La stratégie
communément employée par ces systemes repose sur un raisonnement qualifié de clas-
sification heuristiqgue. La recherche d’une solution consiste a établir une association
heuristique entre 'objet du probleme et une unité de connaissance, présente dans la
base de connaissances du systéme. Ces unités sont considérées comme des solutions
préétablies (de problemes standard) et elles sont partiellement ordonnées. Que ces
unités soient assimilées a des solutions ne signifie pas que la base contient toutes les
solutions aux divers problemes qui pourraient étre posés au systeme, mais simplement
que la démarche de résolution consiste a apparier 'objet du probleme a une unité
connue, plutoét que de construire une solution de toutes pieces.

Le processus de classification heuristique se compose de trois étapes principales

(cf. Fig. 1.6) :

o L’abstraction de données consiste a transformer les données décrivant le pro-
bléme en éléments de solution. Cette étape se révele inutile lors de la résolution
de problemes simples car les données s’apparient directement avec les caractéris-
tiques de certaines solutions. Dans les problemes plus complexes, les éléments de
solutions doivent étre inférés a partir des données par déclenchement de regles,
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Données — Solutions
génériques génériques

Association
de données péc
Données Solutions
spécifiques spécifiques

Figure 1.6. Les trois étapes principales de la classification heuristique.

par exemple. Ainsi, lors de I'élaboration d’un diagnostic médical, une donnée nu-
mérique résultant d'une analyse cst interprétée de facon qualitative pour donner
une appréciation du fonctionnement d’un organe.

o L’appariement heuristique associe, sur la base d’heuristiques, les données résul-
tant de la premiecre étape a une hypothese générique, décrite par une unité de
la base : les informations qualitatives obtenues lors de I’étape d’abstraction de
données sont mises en relation avec les caractéristiques d’une maladie. Une telle
association releve de 'expertise et repose sur des heuristiques.

o Lors de la spécialisation de Uhypothése retenue, les données relatives au probleme
sont utilisées pour affiner 'hypothese : certains résultats d’analyse permettent
de cerner plus précisément, a I'intérieur de la classe de maladies trouvée a 'étape
précédente, 'affection particuliere du patient.

(les trois ¢tapes peuvent étre considérées suivant des ordres différents. La recherche
d’'une solution est dirigée par les données lorsque les solutions potentielles sont exhibées
sur la base des données disponibles. Elle est dirigée par les solutions lorsque le systeme
tente de confirmer une hypothese, comme dans la recherche d’une explication ou de la
cause d'un événement.

La stratégie d’un systeme de résolution de problemes releve de la classification
heuristique lorsqu’elle consiste a mettre en relation des données relatives a un probleme
et des solutions préétablies dans une base de connaissances. Cette stratégie peut aussi
étre vue comme une composition de tiches génériques [Bylander and Mittal, 1986]
[Chandrasckaran and Goel, 1988] : I'abstraction de données correspond & une recherche
d’informations, I'appariement heuristique a une suggestion d’hypotheses devant étre
confirmdées ou rejetées. Cette derniere tache s’apparente au parcours d’un arbre de
décision et peut étre effectuée par un filtrage structuré [Bylander et al., 1989]. Les
informations positives recueillies au cours de 'abstraction de données sont regroupées
en conjonctions de descripteurs qui correspondent a des prémisses de regles simples
moddlisant le domaine considéré. Les regles sélectionnées sont déclenchées dans un
certain ordre, et clles produisent de nouvelles conjonctions de descripteurs, ce qui
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entraine de nouveaux déclenchements de regles, et ainsi de suite, jusqu’a ce qu’une
décision soit obtenue.

La classification heuristique est une stratégie bien adaptée a la résolution de pro-
blemes simples et bien formalisés, de diagnostic ou de planification. En revanche, elle
ne permet pas de découvrir la solution d’un probléeme nécessitant une étape de cons-
truction de la solution comme dans les problemes de catégorisation. Notons que le
mécanisme de classification employé dans le langage OBILOG releve de la classification
heuristique car il s’appuie sur un ensemble de regles qui décrivent les modalités de
classification d’un objet dans le graphe d’héritage [Dugerdil, 1988].

1.3 Futurs

L’approche déclarative en représentation des connaissances préconise ’emploi d’un
programme central et général, qui essaie de résoudre un probléme en utilisant une base
de connaissances séparée [Lauriere, 1982]. Toute I’expertise nécessaire a la résolution
du probléme est rassemblée en un méme lieu, & savoir la base de connaissances. Cette
vision de la représentation des connaissances et de la résolution de problemes est
souvent contestée, en particulier par les tenants de l'intelligence artificielle distribuée
[Ferber and Briot, 1988] [Ferber and Ghallab, 1988] [Bond and Gasser, 1988], qui
proposent de faire coopérer des spécialistes détenant chacun une expertise restreinte,
mais tres spécifique. D'une facon générale, les classes et les frames sont des entités
autonomes pouvant représenter des processus concurrents et étre adaptés a ce type
de programmation répartie. Toutefois, le modele objet le mieux adapté a I'intelligence
artificielle distribuée est celui des acteurs, modele inventé par Carl Hewitt [Hewitt el
al., 1973] [Hewitt, 1977], et amélioré par G. Agha [Agha, 1986].

Un acteur peut étre vu comme un expert qui vit en société et qui communique
avec d’autres experts, ses semblables, pour résoudre des problemes. Chaque expert
peut & son tour se décomposer en une société d’experts plus élémentaires. Ce mo-
dele de représentation des connaissances est décentralisé et distribué (ou réparti). Les
connaissances, les modalités de raisonnement et le comportement des individus, sont
diffusés parmi les acteurs, qui effectuent des taches en parallele, de maniére indépen-
dante. La seule faculté que partagent tous les acteurs est la possibilité de communiquer
les uns avec les autres. A la facon d’une classe ou d'un frame, un acteur regroupe au
sein d’une méme entité un ensemble limité de connaissances et le moyen de les exploi-
ter. Les connaissances associées a l'acteur se composent de données locales, appelées
aussi accointances, qui sont les autres acteurs que l'acteur connait directement. Ces
données présentent une certaine analogie avec les variables d’instance d’une classe.
Le comportement fait référence aux actions que l'acteur entreprend au cours de son
existence, en fonction des événements qui surviennent. Le comportement est défini
par un script qui filtre les messages regus par P'acteur et active la partie appropriée
du comportement, lorsque le message est compris. Le script est comparable a un en-
semble de méthodes qui modélisent les actions que Iacteur est capable d’accomplir.
Un acteur est censé étre une entité autonome, qui détient toute la connaissance re-
quise pour effectuer des taches spécialisées. De ce point de vue, 1l peut étre assimilé

D
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a une machine dont le fonctionnement est régi par son script. Cette machine peut
éventuellement posséder plusieurs processeurs lul permettant d’exécuter des taches en
parallele. L'interface d’un acteur définit le contrat que I'acteur a passé avec le monde
extérieur. En particulier, I’acteur est scul responsable de la maniere dont il remplit son
contrat. A 'origine, la notion d’héritage n’existe pas dans le modele acteur. Toutefois,
un acteur ne travaille jamais seul ; il fait partie d’une société et il communique avec
d’autres acteurs pour résoudre un probleme donné.

Les futurs systemes a bases de connaissances seront des systémes répartis, forte-{
ment évolutifs, dans lesquels il sera facile d’incorporer de nouvelles entités, la prise
de décision y sera décentralisée afin d’éviter les goulots d’étranglement. Ces systémes
seront fondés sur ['hypothese du monde ouvert, car il n’est pas raisonnable de penser
représenter a 'avance toutes les connaissances caractérisant un domaine particulier.
La résolution d'un probleme, I'accomplissement d’une tache en général seront des phé-
nomenes coopératifs, s’appuyant sur des négociations entre acteurs. Puisque chaque
acteur n’a qu'une connaissance partielle du systeme dans son entier, il ne peut avoir
qu’une influence limitée et il doit négocier avec les autres acteurs pour que le sys-
teme évolue convenablement. En ce sens, les systemes ouverts sont des précurseurs
des futurs systemes a bases de connaissances [Hewitt and Jong, 1982] [Hewitt, 1985].
Le parallélisme y est intrinseque, la connaissance est distribuée parmi les acteurs, les
communications sont asynchrones, chaque acteur ne détient que des informations lo-
cales, et son comportement est indépendant de celui des autres acteurs. En revanche,
le comportement global du systeme reste encore diflicile & appréhender.
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Les représentations a objets

Dans ce chapitre, nous nous proposons d’examiner les principales caractéristiques
des langages de programmation qui sont relativement bien adaptés a la représenta-
tion des hiérarchies d’objets introduites dans le chapitre précédent. En particulier, les
langages de frames permettent de construire et de gérer des représentations a objets
ou les connaissances relatives a un domaine sont décrites par une hiérarchie de frames
[Masini et al., 1989]. Les principales opérations effectuées sur la hiérarchie sont, comme
dans une base de données, la mise en place ou la suppression d’un frame, 'accés en lec-
ture ou en écriture aux caractéristiques d'un frame et la recherche d’informations sous
certaines contraintes [Hull and King, 1987]. Dans la suite, nous présentons d’abord le
noyau minimal d'un langage de frames, puis les extensions qui peuvent y étre appor-
tées. Le vocabulaire utilisé est principalement emprunté au langage de frames formel
présenté dans [Masini ef al., 1989], & Shirka [Rechenmann, 1988] et enfin & YAFOOL
[Ducournau, 1989b).

2.1 Un modele de langage de frames

2.1.1 Anatomie d’un frame

Un frame est une structure a trois niveaux, frame-attribul-facette, utilisée pour re-
présenter un concept et ses différentes propriétés. Un attribut, appelé aussi propriété,
est décrit par des [acettes qui spécifient la nature de 'attribut et le comportement
qui lui est associé. Les (acettes déclaratives décrivent la valeur de attribut tandis que
les facettes procédurales introduisent des réflexes qui se déclenchent lors des acces a
Iattribut. Les réflexes se divisent en réflexes en lecture et en écriture ; les seconds
se subdivisent a leur tour en réflexes @ priori ou a posteriori, selon qu’ils sont acti-
vés avant ou apres la modification de la valeur de Dattribut auquel ils sont associés.
Toute action sur la valeur d’un attribut résulte d’un acces a cet attribut. Ce style de
programmation est appelé programmation dirigée par les accés [Stefik et al., 1986].
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Les facettes de typage et de restriction de type

Les facettes déclaratives se divisent en facettes de typage, de restriction de type,
de cardinalité et de valeur. Les facettes de typage $un' et $1liste-de définissent le
type d’un attribut, respectivement monovalué et multivalué?. Une restriction de type
est indiquée par la facette $intervalle pour un type numérique et $domaine pour
un type donné en extension. Les langages de frames sont généralement a typage dyna-
mique : méme si le type d’un attribut est déclaré statiquement, la validité de la valeur
d’un attribut n’est vérifiée qu’a I'exécution. Les facettes de cardinalité $min et $max
précisent respectivement le nombre minimal et maximal de valeurs que peut prendre
un attribut.

La figure 2.1 montre la représentation des frames Point et Fenetre, définis grace
a la primitive defmodele comme des spécialisations du frame le plus général Objet-
-ideal. Un point est composé d’une abscisse et d’une ordonnée, ’abscisse pouvant
prendre des valeurs entieres entre 0 et 1000, 'ordonnée des valeurs entieres entre 0 et
800. Une fenétre située sur un écran est définie par une origine, qui est le point situé
en haut et a gauche, et par un coin, qui est le point situé en bas et a droite. La donnée
de 'origine est obligatoire, comme l'indiquent les facettes de cardinalité alors que celle

du coin ne Pest pas.

Les facettes de valeurs

Les facettes $valeur et $defaut donnent respectivement la valeur courante, appe-
lée valeur fize, et la valeur par défaut de 'attribut. Par opposition a une valeur fixe,
une valeur par défaut est “faiblement” couplée avec un attribut : elle est héritée par
les spécialisations du frame et n’est prise en compte qu’en I'absence de toute autre in-
formation. Ainsi. pour créer une fenétre particuliere, seule son origine doit étre connue
et donnée explicitement par 'utilisateur. Le coin d’'une fenétre est par défaut le point
Bas-droit, qui est supposé avoir pour coordonnées (1000 800), mais ['utilisateur a
la possibilité de choisir n’importe quel autre point qui ne soit pas inférieur, pour la
relation d'ordre définie sur les points, a l'origine de la fenétre (’origine d’une fenétre
est supposée étre le point supérieur gauche, le coin le point inférieur droit).

Les relations

Une relation permet de créer une dépendance entre deux frames. La relation et sa
relation inverse sont définies grace a deux liens orientés, réciproques I'un de autre,
chaque lien étant représenté par un attribut muni d’une facette de typage et d’une
facette $1ien-inverse. Le frame “de départ”, auquel appartient ’attribut définissant
la relation, s’appelle le domaine de la relation, tandis que le frame “d’arrivée”, dans

1. Par convention, le nom de chaque facette commence par le caractére $.
2. La facette $1iste-de n’admet généralement comme argument qu’un type unique, tous les objets
de la liste sont donc censés avoir le méme type.,



2.1. Un modeéle de langage de frames

(defmodele Point
(sorte-de
($valeur Objet-ideal))
(abscisse
($un entier)
($intervalle [0 1000]))
(ordonnes
($un entier)
($intervalle [0 800]1))
(region
($liste-de Fenetre)
($lien-inverse origine)))

(defmodele Fenetre

(sorte-de

($valeur Objet-ideal))
(origine

($un Point)

($min 1)

($max 1)

($lien-inverse region)

($si-ajout dessiner-cadre)

($si-enleve effacer-cadre))
(coin

($un Point)

($defaut Bas-droit)

($si-possible inferisur-a-origine)

($si-enleve effacer-cadre))
(hauteur

($un entier)

($si-possible nil)

($si-besoin +hauteur))
(largeur

($un entier)

($si~possible nil)

($si-besoin +largeur))
(etiquette

($un chaine)

($si-besoin demander)

($si-ajout afficher-etiquette)))

Figure 2.1. Les frames représentant les modeles Point et Fenetre.
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lequel la relation prend ses valeurs, s’appelle co-domaine de la relation®. Deux attributs
définissant une relation sont symétriques : chaque fois que la valeur d’un des attributs
est modifiée, celle de 'attribut avec lequel il est en relation Iest automatiquement
[Napoli and Masini, 1989]. Par exemple, lorsqu’une fenétre F1 est créée, la donnée de
'origine de F1, notée 0-F1, provoque la mise en place de la valeur F1 dans l'attribut
region associé au point 0-F1. Réciproquement, donner la valeur F1 a ’attribut region
du point noté P1 provoque la mise en place de la valeur P1 dans I’attribut origine
associé a l'objet décrivant F1, et par conséquent la création de la fenétre.

Dans certains cas, il peut étre utile de déclarer que deux attributs ont la méme
valeur, pour exprimer par exemple qu’un frere et une sceur ont les meémes parents,
qu’une épouse a les mémes enfants que son mari. Ce type de connaissance est représenté
comme un cas particulier de relation, en remplagant la facette $1ien-inverse par la
facette $meme~que. Cette derniere facette est suivie d’une valeur ou bien d’une liste
de valeurs et joue un role similaire a la facette $lien-inverse, en contrélant que la
valeur des deux attributs en relation évolue de la méme facon. Une telle facette existe
en FRL, o elle est notée @ [Roberts and Goldstein, 1977}, et dans certains systemes
a subsomption sous la forme d’un opérateur de restriction sur la valeur des roles
(cf. § 3.5). La valeur d’un attribut pointée par une facette $meme-que peut elle-méme
pointer vers un autre attribut et ainsi de suite. Cette fagon de faire permet donc de
définir un frame relativement a d’autres frames, augmentant ainsi les possibilités de
partage d’informations et facilitant les mises a jour.

Un réflexe en lecture

Le réflexe si-besoin est le réflexe en lecture standard. Il est introduit par la facette
$si-besoin® et sert a calculer la valeur de I’attribut auquel il est associé, lorsqu’il
existe une méthode de calcul pour le faire. Il est déclenché a la lecture de la valeur de
Pattribut, lorsqu’aucune valeur n’est présente. Par exemple, les valeurs des attributs
hauteur et largeur sont calculées grace aux réflexes supposés définis par ailleurs
+hauteur et +largeur, uniquement par nécessité.

Les réflexes a priori et a posteriori en écriture

Le réflexe a priori standard est introduit par la facette $si-possible. Il sert &
vérifier la validité d’une valeur a mettre en place. Il est est généralement & valeur
booléenne et interdit toute écriture s’il retourne faux. Un tel réflexe est surtout utilisé
pour implanter des contraintes qui ne peuvent pas étre exprimées simplement a ’aide
d’une facette de typage car elles nécessitent un calcul ou bien mettent en jeu les
valeurs de plusicurs attributs®. Le réflexe si-possible associé a l'attribut coin vérifie

3. En anglais, les termes domain et range sont généralement utilisés pour dénoter respectivement

domaine et co-domaine.
4. Par convention, les réflexes portent le méme nom que les facettes qui les déclarent.
5. Un réflexe si-possible peut éventuellement étre utilisé pour convertir une valeur ou vérifier le type

d’objets faisant partie de listes d'objets hétérogenes.
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que le point donné en valeur a une abscisse et une ordonnée qui sont supérieures, pour
la relation d’ordre définie sur les points, a celles du point donné comme origine.

Les facettes $si-ajout et $si-enleve introduisent les deux réflexes a posteriori
standard. Un réflexe si-ajout est activé apreés une premiere affectation ou apreés une
modification de valeur, un réflexe si-enleve ’est en cas de suppression de valeur.
Par exemple, une fois que 'origine d’une fenétre particuliere est connue, le réflexe
dessiner-cadre est activé pour dessiner le cadre de la fenétre. Si cette origine est
supprimée, le réflexe effacer-cadre est activé pour effacer cette fenétre. De tels ré-
flexes sont généralement utilisés pour propager des valeurs en cas de modification de
I'environnement. Ils peuvent également servir a tracer I'historique de la valeur d’un
attribut en mémorisant dans une facette ou une variable spéciale toute modification
de valeur.

2.1.2 Spécialisation et partage de propriétés

L’ensemble des frames est organisé en une hiérarchie ou graphe d’héritage, dans
lequel un frame est une spécialisation d'un ou de plusieurs superframes, dont il hérite
les couples attribut-facette. L'héritage est dit multiple si un frame peut avoir plusieurs
superframes, et c’est généralement le cas, sinon il est dit simple. Un frame hérite
les caractéristiques de ses ancétres selon un ordre donné par la liste de priorité du
frame. En héritage simple, la liste de priorité n’est autre que la fermeture transitive
de la relation sorte-de. En héritage multiple, cette fermeture transitive n’est plus un
ordre total et il faut avoir recours & des stratégies de linéarisation qui s’appuient sur
des criteres comme 'ordre et la multiplicité de la relation d’héritage, ainst que sur la
modularité du graphe d’héritage [Ducournau and Habib, 1989)].

L’héritage des couples attribut-facette est dynamique : les couples hérités ne sont
pas recopiés dans le frame mais sont consultés dans les superframes, lorsque c’est néces-
saire. L’héritage dynamique favorise la représentation de connaissances incompletes et
celle d’objets dont le comportement et la structure évoluent au cours du temps. Toute
modification de couple attribut-facette dans 'un des superframes se répercute automa-
tiquement aux spécialisations qui héritent le couple. Lorsque le partage de propriétés
est statique, comme dans certains langages de classes, il est nécessaire de prévoir la
mise & jour des descendants des objets modifiés.

Enrichissement, masquage et sémantique des facettes déclaratives

Un frame est spécialisé par enrichissement lorsqu’il est doté de nouveaux couples
attribut-facette. Si Iattribut d’un nouveau couple est déja défini dans un des super-
frames, la nouvelle {acette complete la liste des facettes existantes. Par exemple, le
point Origine-horloge de coordonnées (900 0) est la valeur par défaut donnée &
J'attribut origine du frame Horloge, sous-frame de Fenetre (Fig. 2.2). De méme, la
valeur de ['attribut etiquette est fixée dans le frame Horloge alors qu’elle ne est
pas dans le frame Fenetre.

Un frame cost spécialisé par substitution lorsque certaines facettes des couples
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(defmodele Horloge
(sorte-de
($valeur Fenetre))
(origine
($defaut Origine-horloge)
($si-ajout afficher-heure)
($si-enleve effacer-heurs))
(coin
($defaut Coin-horloge)
($si-enleve effacer-heure))
(etiquette
($valeur "*Horlogex')))

Figure 2.2. Le frame Horloge est un sous-frame de Fenetre. Par défaut, une horloge
s’affiche dans le coin supérieur droit de I'écran.

attribut-facette hérités sont masquées, la valeur de la facette du couple héritée est
redéfinie. Ainsi, le coin par défaut Bas-droit de coordonnées (1000 800), déclaré par
la facette $defaut associée a I'attribut coin de Fenetre est masquée dans Horloge
par le point Coin-horloge, de coordonnées (1000 100).

Le masquage ne porte que sur les facettes déclaratives et sur la facette $si-be-

soin. Voici les regles élémentaires que nous proposons et qui sont étendues au para-

graphe 3.3.3 :

Facettes $un et $1liste~-de: un type simple comme entier, chaine, booléen, etc.,
ne peut pas étre spécialisé ; un co-domaine défini par un objet O du graphe peut
étre spécialisé par un des descendants de O.

Facettes $domaine et $intervalle : les domaines ou intervalles de valeurs sont
emboités, les domaines et intervalles spécialisant étant inclus dans les domaines
et intervalles spécialisés.

Facettes $min et $max : comme les intervalles de valeurs, les intervalles de cardi-
nalités sont emboités.

Facette $defaut : une valeur par défaut peut étre masquée a n’importe quel
niveau de la hiérarchie d’héritage. Il est implicite que les contraintes portant
sur le type et les restrictions de type sont respectées par une valeur par défaut
comme par une valeur fixe.

Facette $valeur : une valeur fixe élémentaire ($un) ne peut pas étre masquée ;
une valeur fixe multiple ($1iste-de pour un attribut multivalué) peut éventuel-
lement étre complétée si la cardinalitée maximale n’est pas atteinte.
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o Facette $si-besoin: puisqu'un réflexe si-besoin implante une méthode de calcul,
il peut étre redéfini chaque fois que cela est nécessaire et /ou souhaitable.

o Facette $si-possible, $si-ajout et $si-enleve : comme nous le verrons au
paragraphe 2.1.3, les réflexes introduits par ces trois facettes ne se masquent
pas mais se cumulent. Par exemple, les réflexes si-ajout et si-enléve associés
a origine dans Horloge “s’ajoutent” a ceux qui sont définis dans le frame
Fenetre.

Ces regles sont comparables a celles qui sont utilisées en OBILOG [Dugerdil, 1988]
et en Shirka [Rechenmann, 1988]. Toutefois, en Shirka, une valeur fixe ne peut pas
étre redéfinie, ni méme complétée, dans le cas ou la cardinalité maximale n’est pas
atteinte.

La position du concepteur de YAFOOL est encore autre [Ducournau, 1989b] (position
réactualisée dans [Ducournau, 1992]). Le langage ne possede que la seule facette de
valeur value et la facette si-besoin. La facette value joue le méme role que la facette
$defaut : elle introduit une valeur qui peut étre masquée a n’importe quel niveau de la
hiérarchie d’héritage. Pour indiquer qu'une valeur est fixe, il suffit d’utiliser la facette
de typage un pour introduire la valeur fixe désirée.

Définition de représentants et contraintes globales

Les frames Fenetre et Horloge sont des modeles génériques qui servent a engen-
drer des représeniants par 'intermédiaire d’une primitive qui est appelée ici creation.
Par analogie avec les classes, les représentants sont quelquefois nommés instances. La
structure d’un représentant est calquée sur celles des frames qui lui servent de modeles.
Des valeurs spécifiques sont éventuellement données aux attributs du représentant, si-
non ces valeurs sont recherchées ou calculées, lorsque c’est nécessaire, et s’il existe les
moyens de le faire. Par exemple, la création pour une station de travail d’un envi-
ronnement comportant une fenétre console, une horloge et deux fenétres de travail,
étiquetées editeur et 1isp, s'effectue de la facon suivante :

(creation Fenetre
(origine (creation Point (abscisse 0) (ordonnee 0)))
(coin (creation Point (abscisse 400) (ordonnee 100)))
(etiquette "console'))

(creation Horloge)

(creation Fenetre
(origine (creation Point (abscisse 0) (ordonnee 200)))
(coin (creation Point (abscisse 450) (ordonnee 800)))
(etiquette "editeur"))

(creation Fenetre
(origine (creation Point (abscisse 450) (ordonnee 200)))
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Objet-ideal

f

/ HiFi
| (caractéristiques liées
%2 la fonction)

ppareil fragile |

Article
§ (caractéristiques liées
%2 la commercialisation

8 (caractéristiques liées
%, autransport)

Tourne-disque

Figure 2.3. Modules dans un graphe d’héritage : I'objet Tourne-disque peut étre
considéré du point de vue commun a tous les articles pour ses références de base, du
point de vue des appareils haute fidélité pour ses caractéristiques électriques, du point
de vue des appareils fragiles pour son transport, etc. (d’aprés [Masini et al., 1989]).

(etiquette "lisp'))

Il est possible de définir des contraintes dites globales, qui sont vérifiées a la création
d’un représentant, en associant un réflexe si-possible a I’attribut sorte-de. En Shirka,
un prédicat global est activé lors de la création de chaque instance, pour vérifier que
I'instance respecte bien les conditions exprimées par le prédicat [Rechenmann, 1988).
Il est également nécessaire d’avoir recours a un prédicat global lorsqu’une contrainte
globale porte sur plusieurs attributs et qu’elle ne peut étre attachée en propre & I'un

d’entre cux.

Les objets primitifs et les modules du graphe d’héritage

Un des criteres sur lequel est fondé le calcul de la liste de priorité d’un objet
dans un graphe d’héritage est la préservation des modules du graphe dans cette liste
[Ducournau and Habib, 1989]. Un module est un sous-graphe d’héritage “autonome”
qui décrit un point de vue sur 'univers modélisé. La figure 2.3 montre un exemple
de décomposition en modules d’un graphe d’héritage. Un module a un plus grand et
un plus petit élément pour I'ordre défini par I'héritage ; tout chemin dans le graphe
d’héritage reliant un objet du module & un objet extérieur au module ne peut sortir
du module qu'en passant par le plus grand ou le plus petit objet du module. La
liste de priorité d'un objet quelconque du graphe est alors composée de sous-listes
qui correspondent chacune a une liste de priorité “locale™ a un module du graphe.
Le graphe d’héritage dans son entier ou un objet seul sont des exemples de modules
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triviaux. L’existence de modules non triviaux, comme ceux de la figure 2.3, montre
qu'il est parfois possible de considérer des objets selon plusieurs points de vue.

Pour déclarer explicitement ’existence de modules indépendants dans un graphe
d’héritage, nous introduisons la primitive defprimitif, qui définit un objet primi-
tif, racine d'un module. A 'instar des concepts primitifs de systémes comme KL-ONE
[Brachman and Schmolze, 1985], les objets primitifs servent & dénoter des catégories
trés générales d’objets, catégories naturelles comme étre humain, personne, animal,
plante, etc.. Les propriétés des objets primitifs expriment des conditions nécessaires
qui doivent étre vérifiées par tout individu qui fait partie du module. Les objets pri-
mitifs déterminent une partition naturelle du graphe d’héritage en modules : un objet
primitif peut étre spécialisé par un objet primitif et les ancétres primitifs d’un objet
O définissent autant de points de vue sur O. Le choix du statut d’un objet, primitif
ou non, est laissé a 'appréciation de 'utilisateur, qui est responsable du découpage de
I'univers décrit en catégories d’objets.

Les unités de type Basic en KRL sont équivalentes a des objets primitifs [Bobrow
and Winograd, 1977]. Flles représentent des concepts généraux et déterminent une
partition des connaissances en arbres d’héritage simples dont elles sont les racines. Les
unités de type Abstract sont d’un niveau de généralité comparable & celui des unités
de type Basic, mais elles sont plutét utilisées pour factoriser des informations a la
maniere de classes abstraites, sans déterminer aucune partition de 1’'univers représenté.

Ensembles d’objets dans le graphe d’héritage

Dans ce paragraphe, nous présentons une vision ensembliste des objets d’un graphe
d’héritage, inspirée de [Chabre, 1988], et nous définissons les opérations particulieres
qui s’appliquent & de tels ensembles d’objets®.

Le lien sorte-de relie un objet O a ses ascendants directs ou peres, qui sont
les objets du graphe d’un niveau de généralité immédiatement supérieur, que O spé-
cialise. Le lien specialisations relie O aux objets qui spécialisent directement O,
objets qui sont d’un degré de généralité immédiatement inférieur. Les liens sorte~-de
et specialisations sont des attributs particuliers gérés par le systeme. Les ascen-
dants d’un objet sont les objets qui font partie de la fermeture transitive du lien
sorte-de, ses descendants sont ceux qui font partie de la fermeture transitive du lien
specialisations.

Soit S un ensemble d’objets situés dans un graphe d’héritage. Par définition, les
mazimaur de S sont les objets qui ne possedent aucun ascendant dans S, les mini-
mauz de S sont les objets qui ne possedent aucun descendant dans S. L’ensemble des -
maximaux des objets {I J D G H}, situés dans le graphe d’héritage formel de la figure
2.4, est {D H}, celui de ses minimaux est {1 J H}.

Tout objet est racine d’un sous-graphe d’héritage, éventuellement réduit & un élé-
ment unique qui est 'objet lui-méme. Tl est possible d’associer a chaque objet O du
graphe I'ensemble de ses descendants et d’identifier cet ensemblea O. Par extension, un

6. Une approche différente est présentée dans [McAllester and Zabih, 1986] ol sont définies des
“classes booléennes™ et les opérations booléennes associées.



46 2. Les représentations a objets

N

S

N
+

Figure 2.4. Un graphe d’héritage formel.
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ensemble d’objets peut étre considéré comme un ensemble de maximaux : I’ensemble
{D H} dénote l'ensemble {I FF'J G K D H L}.

Un ensemble S est alors inclus dans un ensemble 7 si les maximaux de S sont inclus
dans 7 : les maximaux de S sont des descendants des maximaux de 7, I'ensemble { F*
H} est inclus dans {/}.

La réunion de deux ensembles d’objets se définit comme la réunion des maximaux
de chaque ensemble : la réunion de l'ensemble {I B} et de l'ensemble {D H} est
’ensemble {D B} (cf. Iig. 2.5).

L'intersection de deux ensembles d’objets se définit comme l'ensemble des descen-
dants communs maximaux des maximaux de chaque ensemble. Ainsi, I'intersection
de 'ensemble {A} et de 'ensemble {C B} est ’ensemble {F" E'}. Le complémentaire
d’un ensemble § dans un ensemble 7 se définit comme 'ensemble des maximaux des
objets de T n’ayant aucun descendant dans S. Ainsi, le complémentaire de {C} dans

I'ensemble { Objet-ideal} se réduit a {B} et vaut {G} dans {D}.

Fixer, posséder et hériter une propriété

La définition d’objets maximaux petmct de différencier les expressions “fixer”,
“posséder” et “hériter” une propriété”. Un objet fize une propriété si elle n’est pas
héritée mais effectivement définie dans la description de 1'objet, ou encore si elle est
masquée dans la description de I'objet (la propriété est héritable mais redéfinie). Un
objet posséde une propriété s'il la fixe ou s’il I'hérite.

7. Hériter n'est pas posséder dans [Ducournau and Habib, 1991], ol les termes employés sont res-
pectivement “posséder™. “avoir” et “hériter”.
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Objet-ideal

(IB} U {DH)} = {BD}
Objet-ideal

{A}n {CB} ={EF}

Objet-ideal

Complémentaire de {C} dans {Objet-ideal} = {B}

Figure 2.5. Opérations ensemblistes dans un graphe d’héritage formel : réunion, in-
tersection et passage au complémentaire.
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Considérons un objet O faisant partie d’un ensemble S d’objets situés dans un
graphe d’héritage. L’objet O est dit mazimal pour la propriété P dans S si O est
maximal parmi les objets qui fixent P dans §. Ainsi, O peut étre maximal et fixer P,
ou encore fixer P sans qu’aucun de ses ascendants ne fixe P dans S. Parallelement,
O est dit minimal pour la propriété P dans & si O est minimal parmi les objets qui
fixent P dans S.

En Smalltalk-80 par exemple, une classe est maximale pour chacune de ses variables
d’instances. Elle n’est minimale que dans le cas ou elle ne possede aucune sous-classe,
car les variables d’instances font partie de la structure des sous-classes. En revanche,
rien de tel ne peut étre affirmé pour un frame, puisque ses propriétés peuvent étre soit
fixées soit héritées dynamiquement.

Représentation d’intensions et d’extensions

Une classe ou un prototype permettent d’appréhender une famille d’objets en dé-
finissant l'intension des objets de la famille, intension que nous considérons comme
le dénominateur commun & tous les objets de la famille (oublions temporairement les
différences qui existent entre les approches classe et prototype exposées au chapitre
précédent). Dans la plupart des cas courants, il est assez facile de définir une inten-
sion, aussi minimale soit-elle. Pourtant, il est des cas ou 'extension d’un concept est
parfaitement connue, mais ou l'intension du concept est plus délicate a définir. Un
exemnple de ce paradoxe est 1'étoile du soir et du matin de G. Frege [Frege, 1971], deux
intensions possibles pour un seul référent, en 'occurrence la planete Vénus.

Voici un autre exerple, tiré de P'univers des objets de la chimie, qui peut se gé-
néraliser a tout autre domaine. La famille des halogenes comporte quatre atomes, le
flior, le chlore, le brome ct 1'lode, qui définissent U'extension du concept halogéne. Ces
atomes font partie de la méme colonne dans la table de Mendeleev et ont un certain
nombre de propriétés communes, une valence égale a 1 par exemple. L'intension du
concept halogéne peut alors étre définie d’au moins deux fagons possibles :

e Un halogene est un atome particulier, donc le concept halogene est décrit comme
une spécialisation de 'objet Atome (cf. § 5.3.1), ol est indiqué l'intervalle de va-
leurs, en 'occurrence [9 17 35 53], auquel doit appartenir le numéro atomique
d'un atome de la famille. Les atomes de fluor, de chlore, de brome et d’iode sont
des spécialisations du concept halogene.

o Un halogene est un atome qui est soit un fluor, un chlore, un brome ou une iode.
Le “superatome” halogene est donc une spécialisation de chacun de ces atomes,
puisqu’il partage indifléremment les propriétés de chacuns des halogenes et qu'il
peut leur étre substitué.

Ces deux descriptions sont radicalement différentes. Toutefols, dans le second cas, il
serait plus exact de préciser que les liens de spécialisation existant entre halogene et les
atomes fluor, chlore, brome et iode sont de type disjonctif et non de type conjonctif : un
halogene est un fluor, ou un chlore, o un brome, ou une iode, mais n’est pas un fluor,
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el un chlore, ¢/ un brome, et une iode. Ce paradoxe se retrouve chaque fois lorsqu’il
est nécessaire de définir un objet qui décrive a la fois I'ensemble et I’élément générique
de I’ensemble [Winograd, 1978]. Nous proposons au chapitre 5 une solution partielle
pour la représentation du superatome halogene qui dérive du premier cas, car nous ne
disposons d’aucun moyen nous permettant de décrire des disjonctions (cf. page 177).

Les exceptions a I’héritage

Un frame ou une classe appartenant a une hiérarchie d’héritage dénotent une cer-
taine catégorie d’individus. Les propriétés qui sont associées a ces objets générateurs
sont obligatoirement héritées par leurs spécialisations, a moins qu’elles ne soient mas-
quées. Cependant, il est difficile, voire impossible, de définir un objet ne décrivant que
des propriétés valides pour tous les individus de la catégorie étudiée : toute générali-
sation est simplificatrice et comporte inévitablement des cas particuliers [Brachman,
1985]. Pour marquer le caractére exceptionnel de certains individus, il est nécessaire
de masquer les valeurs de certaines des propriétés héritées. Ainsi, dans un modele
de classes, une sous-classe particuliere doit étre créée a cet effet, méme pour un seul
individu ou une seule propriété exceptionnels.

Lorsqu'un individu possede simultanément plusieurs propriétés exceptionnelles,
certains systemes de représentation autorisent la création d’un arc d’exception entre
cet individu.et l'objet dont il hérite, pour indiquer que le premier n’hérite pas des
caractéristiques du second. Cette facon de faire est préférable au masquage de cha-
cune des propriétés remises en cause, qui va a l’encontre de la réutilisation : chaque
fois qu’une propriété est ajoutée ou modifiée dans les ascendants d’une exception, il
faut vérifier sa compatibilité avec I'exception ; le maintien de la cohérence du graphe
d’héritage devient tres difficile a assurer et pratiquement impossible a automatiser,
faute d’indication explicite sur les incompatibilités existant entre les objets liés hiérar-
chiquement.

Les exceptions font perdre sa transitivité a la relation d’héritage et conduisent a
un raisonnement non monotone. Pour un objet, I'existence simultanée de plusieurs de
chemins dans le graphe d’héritage lui permettant d’hériter et de ne pas hériter une
méme propriété produit des contradictions qu’il faut résoudre. Comme dans le cas
de I'héritage sans exceptions, une partie des contradictions se traite grace au mas-
quage, en particulier celles qui reposent un arc de transitivité, direct ou indirect, de
la relation d’héritage [Ducournau and Habib, 1989]. Un arc de transitivité est un arc
reliant deux objets comparables mais non consécutifs pour 'ordre induit par la re-
lation d’héritage. Un arc de transitivité est redondant puisqu’il exprime un héritage
déja défini par ailleurs, mais il n’est pas forcément contradictoire. Par exemple, ’arc
Julie—0iseau cst redondant car il double le chemin Julie—Autruche—0iseau ; il
est contradictoire car il fait hériter Julie des propriétés de Animal-volant alors qu'’il
existe un arc exceptionnel entre Autruche et Animal-volant (Fig. 2.6.1). Dans un
tel cas, le masquage s’applique : Julie hérite d’abord des propriétés de Autruche qui
masquent celles de Animal-volant.

Les contradictions pures sont celles qui ne peuvent pas étre traitées grace au mas-
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Pacifiste

Animal-volant exception&}( \
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Autruche //'/
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1 : Contradiction résolue par 2 : Contradiction pure
masquage : les propriétés de Nixon est quaker et républicain,
Autruche masquent celles de est-il Pacifiste ?

Animal-volant

Figure 2.6. Exceptions a I'héritage et contradictions.

quage. La figure 2.6.2 en montre un cxemple célebre : Nixon est défini comme étant
simultanément Quaker et Républicain, ce qui provoque l'existence de deux chemins
d’héritage. entre Nixon et Pacifiste, l'un permettant d’hériter des propriétés de Pa-
cifiste et I'autre pas. Il n’existe aucun moyen de résoudre ce genre de contradiction
sans introduire des critéres supplémentaires permettant de trancher en faveur de ’'un
ou l'autre cas.

La gestion des exceptions a |'héritage reste un probléme ouvert. Aucune solution
completement satisfaisante n’a encore été proposée, malgré des recherches actives dans
le domaine [Etherington, 1987] [Shastri, 1989] [Garlatti, 1990]. Dans leur approche, J.F.
Horty, R.I. Thomason et D.S. Touretzky ont mis au point un ensemble de regles d’in-
férences qui permettent de déduire des informations a partir d’un réseau ou les nceuds
sont connectés entre eux par des liens positifs, ou négatifs s’ils traduisent une exception
[Horty et al., 1990] [Horty, 1991]. Ceette approche peut étre qualifiée de déclarative au
sens ou, comme en logique, des faits sont déclarés et représentés dans un réseau, les
nouveaux faits étant déduits des faits disponibles a l'aide de regles d’inférences.

Une place a part doit étre faite a I'approche employée pour traiter les exceptions en
YAFOOL [Ducournau and Habib, 1991]. Les exceptions s’expriment grace i une facette
sauf, qui est associ¢e au lien d’héritage. Une autruche est un oiseau mais n’est pas un

animal volant :

(defmodele Autruche
(est-un (value Oiseau Animal)
(sauf Animal-volant)))

Certaines contradictions, comme celle de la figure 2.6.1, sont résolues par mas-
quage : Autruche est plus spécifique qu'Oiseau pour Julie, la propriété ne pas étre
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un Animal-volant associée a Autruche masque la propriété étre un Animal-volant
possédée par Oiseau : Julie n’hérite pas de Animal-volant. Les propriétés associées
au frame Animal-volant et a ses ascendants ne sont alors pas héritées par le frame
Autruche. Toutefois, une autruche étant malgré tout un animal, le frame Autruche
doit hériter du frame Animal, comme le précise la facette value du lien est-un. Les
contradictions pures sont traitées en donnant la priorité a I’héritage : puisqu’il existe,
le chemin du graphe d’héritage qui permet a l'objet Nixon d’hériter des propriétés
associées a Pacifiste, 'emporte sur le chemin Nixon—Republicain-hPacifiste.

2.1.3 La programmation dirigée par les acceés

Contrairement aux classes, les frames n’ont pas de comportement propre et sont
manipulés par des primitives. Cependant, des procédures peuvent étre attachées loca-
lement aux attributs pour définir des méthodes de calcul, de gestion ou d’utilisation
de ces derniers. Ces procédures traduisent des raisonnements locaux et décentralisés et
se déclenchent lors des acces aux attributs. Il existe trois modalités d’acces principales
a la valeur d’un attribut :

o La lecture retourne la valeur de l'attribut (primitive lire).

o L’écriture met en place ou encore ajoute une valeur a l'attribut (primitives
ecrire et ajouter).

o La suppression efface la valeur de I’attribut ou supprime une valeur dans la liste
de valeurs associée a l’attribut (primitives detruire et enlever).

Les acces standard en lecture

L’acces en lecture permet d’obtenir la valeur d’un attribut. Il s’appuie sur un
parcours dynamique de la hiérarchie d'héritage, qui peut étre effectué selon plusieurs
stratégies et qui dépend d’une priorité accordée aux facettes de valeur. Une lecture
doit retourner en premier la valeur fixe si elle existe, sinon la valeur calculée par un
réflexe si-besoin si le réflexe existe, et en dernier recours la valeur par défaut. Ainsi,
la facette $valeur prime sur $si-besoin, qui prime sur $defaut. Cet ordre n’est pas
toujours respecté : une lecture standard en FRL se fait sans tenir compte de la facette
$si-besoin [Roberts and Goldstein, 1977] ; la priorité standard des facettes dans la
premiere version de MERING est donnée par la liste $valeur, $defaut et $si-besoin,
mais cette priorité peut étre redéfinie [Ferber, 1983].

Pour notre part, I'acces standard en lecture est la lecture en N, qui est composée
de trois lectures successives en I. Pour un objet, un attribut et une facette donnés, une
lecture en I consiste a remonter la hiérarchie d’héritage de 'objet, jusqu’a ce que le
couple attribut-facette ait été rencontré. La lecture en N commence par une lecture en
I pour la facette $valeur. qui est suivie. si aucune valeur n'est délivrée, d’une lecture
en I pour la facette $si-besoin, suivie elle-méme, si aucune valeur n’est produite,
d’une lecture en I pour la facette $defaut. Le résultat donné par la lecture en N est
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(Objet A (Objet B (Objet C
(attribut a ($defaut 1))) (attribut a ($si-besoin 2))) (attribut a ($valeur 3)))

(Objet O)

Figure 2.7. Un cas ou la lecture en Z ne retourne pas la valeur fixe.

toujours conforme a la priorité définie sur les facettes, quelles que soient les positions
relatives des facettes dans la hiérarchie d’héritage de 'objet.

En YAFOOL, la lecture standard est la lecture en Z, qui consiste a consulter les
facettes value (pour $valeur)et si-besoin, dans ['ordre, pour chacun des ascendants
de l'objet considéré jusqu'a ce qu'une valeur soit retournée. Le résultat fourni par la
lecture en Z n’est pas toujours conforme a la priorité définie sur les facettes : la lecture
en 7 privilégie 'ordre induit par la relation d’héritage, au détriment de la priorité
définie sur les facettes, qui n’est prise en compte que localement a un ascendant de
I'objet considéré. Un résultat incorrect peut alors étre fourni : une facette $defaut est
héritée avant une facette $valeur ou $si-besoin, ou bien une facette $si-besoin est
héritée avant une facette $valeur (cf. Fig.2.7). Toutefois, il est possible de redéfinir le
mode de lecture standard grace a la facette type-de-recherche, dont la valeur, qui
est 7 par défaut, peut étre I ou N8 Comme dans la plupart des langages de frames,
Iutilisateur dispose de plusieurs primitives de lecture qui lui permettent de choisir la
stratégie la mieux adaptée a chaque opération de lecture, y compris des primitives qui
ne déclenchent pas les réflexes.

Nous proposons au chapitre 3 une série de regles qui garantit le bon respect de la
priorité définie sur les facettes (cf. page 109). Si la hiérarchie d’héritage est construite
en obéissant a ces regles, alors les lectures en N et 7 sont équivalentes.

Les acces standard en écriture

I’écriture de la valeur d'un attribut se déroule en trois temps :

e vérifications a priori : les contraintes spécifiées par les facettes de typage, les fa-
cettes de restriction de type, les facettes de cardinalité et les réflexes si-possible
doivent étre vérifides, des plus générales aux plus particuliéres. Si une des con-
traintes n’est pas satisfaite, I'écriture n’est pas effectuée,

&. Un mode de lecture mixte I-Z, T pour la facette $valeur et Z pour les facettes $si-besoin et
$defaut dans l'ordre, est présenté dans [Ducournau, 1992].
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e écriture : la valeur est mise en place dans la facette $valeur de ’attribut consi-
déré.

e actions a posteriori et propagation des modifications : mise a jour des valeurs
des attributs qui sont en relation, et déclenchement des réflexes si-ajout des plus
généraux aux plus spécifiques, sans remettre en cause ’écriture.

Aucune opération n’est effectuée si la valeur a mettre en place est égale a ’ancienne
valeur. Cette restriction est destinée a éviter les boucles infinies d’appels de réflexes a
posteriori, en particulier dans la gestion des relations [Napoli and Masini, 1989).

La suppression d’une valeur se déroule en deux temps : effacement de la valeur
et activation des réflexes si-enleve dans 'ordre ascendant de la hiérarchie d’héritage,
c'est-a-dire des plus particuliers aux plus généraux.

Le réflexe si-besoin et la cohérence d’une hiérarchie de frames

Le calcul d'une valeur a l'aide d’un réflexe si-besoin pose deux problemes particu-
liers : la détection de boucles infinies d’appels de réflexes si-besoin et le maintien de
la cohérence des valeurs d’attributs interdépendants.

Le premier probleme se pose lorsque la valeur d’un attribut al est calculée par un
réflexe si-besoin, qui utilise la valeur d’un attribut ¢2, qui elle-méme est calculée par
un réflexe si-besoin pour lequel la valeur de al est nécessaire. .. Les langages YAFOOL
et OBJLOG disposent d’'un mécanisme permettant de détecter dynamiquement une
éventuelle boucle infinie d’appels de réflexes si-besoin. Notons que ces problemes de
circularité se posent aussi avec des méthodes. Des attributs comme a! et a2, dont les
valeurs sont interdépendantes, sont appelés attributs adjacents.

Certains attributs adjacents ont des valeurs qui évoluent en paralléle : les modifica-
tions apportées a l'une des valeurs sont automatiquement reportées sur ’autre grace au
mécanisme des relations (introduites par les facettes $1ien-inverse ou $meme-que).
Il est des cas ou deux attributs faisant partie du méme frame sont adjacents, la valeur
de I'un étant calculée en fonction de la valeur de ’autre grace a un réflexe si-besoin.
Par exemple, la valeur des attributs hauteur et largeur du frame Fenetre dépend des
valeurs des attributs origine et coin. Lorsque ces deux dernieres changent, les deux
premicres doivent étre modifiées en conséquence. Il est alors nécessaire de résoudre le
probleme suivant : faut-il ou ne faut-il pas aftecter une valeur produite par un réflexe
si-besoin ?

Trois types de solutions sont envisageables :

o Ne jamais écrire la valeur calculée, comme en OBILOG : les valeurs d’attributs
adjacents calculées par un réflexe si-besoin sont toujours cohérentes, puisqu’elles
sont effectivement calculées chaque fois qu’elles sont consultées. En contrepartie,
chaque consultation demande un surcroit de temps de calcul.

o Ecrire systématiquement la valeur calculée, comme en YAFOOL : la mise a jour
des valeurs d’attributs interdépendants doit étre programmeée explicitement, par
I'intermédiaire de réflexes si-ajout et si-enleve. En YAFOOL, il est possible de
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redéfinir le mode de lecture standard, Z ou N, sans pour autant remettre en cause
I’écriture systématique. Pour contourner cela, il faut soit utiliser un échappement
dans le corps du réflexe si-besoin, soit remplacer le réflexe par une méthode qui
calcule la valeur de I'attribut a chaque acces (cf. § 2.2.5).

e Associer au langage un mécanisme de maintien de la cohérence des valeurs
d’attributs, comme en Shirka [Euzénat, 1990], en KEE [Filman, 1988] ou en KRS
[Van Marcke, 1986] : une valeur calculée est mise en place et, lorsqu’elle est mo-
difiée, les valeurs qui en dépendent sont marquées de maniere a étre actualisées &
leur prochaine utilisation. Si 'automatisation du maintien de la cohérence offre
un meilleur confort de programmation et une plus grande sécurité, elle ne doit
en aucun cas faire baisser les performances du systeme dans son entier.

Protection de données et encapsulation

Généralement, dans un modele de classes, les communications avec les instances se
font par 'intermédiaire d’une interface qui cache 'organisation interne des instances,
assurant ainsi 'abstraction de données. En Smalltalk-80 par exemple, la valeur d’une
variable d’instance n’est accessible que par une méthode spécialement définie pour
cela. En revanche, comme dans tout modele fondé sur les prototypes [Chambers ef al.,
1991], aucune donnée associée a un frarne n’est a priori privée. Les réflexes standard
ne donnent généralement pas la possibilité d’interdire ’acces en lecture a la valeur
d'un attribut. Notons cependant que la premiere version de MERING disposait d’un
réflexe si-lu, associé a une facette de méme nom, qui permettait de réglementer et
éventuellement interdire ’acces en lecture a la valeur d’un attribut [Ferber, 1983].

En revanche, les réflexes si-possible peuvent interdire I'acces en écriture a la valeur
d’un attribut. Par exemple, le réflexe si-possible associé aux attributs hauteur et
largeur dans le frame Fenetre retourne systématiquement faux (nil), empéchant
toute écriture et conférant ainsi a ces deux attributs un statut analogue a celui d’une
donnée privée. Il est possible d’accéder en écriture a ces attributs en utilisant une
primitive qui ne déclenche pas le réflexe si-possible. Comme pour 'acces en lecture, ils
existe des primitives d’acces en écriture qui ne déclenchent pas les réflexes (Fig. 2.8).

Le cas du langage de prototypes SELF est particulier. Il n’est possible d’accéder &
une variable, appclée slol, que par I'intermédiaire d’un envoi de message, aussi bien en
lecture qu'en écriture [Ungar and Smith, 1991]. Comme dans les langages de 1’“école
scandinave” [Masini ef al., 1989], il est possible de spécifier pour le slot un statut
public ou privé en lecture et/ou écriture. Il existe ainsi quatre possibilités d’acces & un
slot. Le statut public en lecture et écriture correspond au statut par défaut, qui est
surtout utilisé en phase de développement de programme.

La sémantique des réflexes

Ce paragraphe a pour but de clarifier la sémantique de 'ordre du déclenchement
des réflexes. Une bonne maitrise des réflexes est de premiere importance en program-
mation dirigée par les acces. Les réflexes servent principalement a calculer des valeurs
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Lecture directe de la valeur de Uattribut

fget frame attribut facette

Variantes
Lecture en I pour une facette : fget-1I
Lecture en N avec ou sans réflexe si-besoin : fget-N
Lecture en 7 avec ou sans réfleze si-besoin : fget-Z

FEcriture directe de valeur dans attribut
(avec écrasement de ['ancienne valeur)
Variantes
avec ou sans déclenchement des réflezes si-possible et si-ajout
fput frame attribut facette valeur
Adjonction directe d'une valeur dans une liste
Variantes
avec ou sans déclenchement des réflezes si-possible et si-ajout
fadd frame attribut valeur

Suppression directe de valeur dans facette
Variantes

avec ou sans déclenchement des réflexes si-enléve
frem frame attribut facette valeur

Figure 2.8. Les principales primitives d’acces a la valeur d’un attribut.

d’attributs et & propager par effets de bord les modifications qui en découlent [Chein
and Cogis, 1989]. Pour I’écriture comme pour la lecture, fixer la sémantique du dé-
clenchement des réflexes est arbitraire. Toute sémantique est concevable a condition
de respecter une certaine cohérence. Des études, proches de celle qui suit, ont été réa-
lisées pour LOOPS [Bobrow and Stefik, 1983] (justification de I'ordre du déclenchement
des actions associées & des valeurs actives emboitées), pour TOPIC [Reimer and Hahn,
1983] [Reimer and Hahn, 1985] (approche formelle de la sémantique d’un modeéle de
données fondés sur des frames) et enfin pour BETA [(Jsterbye, 1988] (mise en ccuvre
de la programmation dirigée par les acces par le biais d’objets actifs).

Dans notre cas, la sémantique qui régit le déclenchement des réflexes est empruntée
4 YAFOOL [Ducournau, 1989b]. Elle suppose que les réflexes sont du méme niveau
de généralité que les frames auxquels ils sont associés et qu’ils sont déclenchés dans
un environnement adéquat, c’est-a-dire que les opérations attachées aux informations
les plus spécifiques s’exécutent dans un environnement ou les informations les plus
générales sont a jour.

Ainsi, pour un frame donné, les reflexes si-possible se déclenchent dans 1'ordre
inverse de la liste de priorité : la validité d’une contrainte spécifique n’est testée que si
les contraintes qui sont plus générales sont satisfaites. Comme les types associés aux
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contraintes
génériques
si-possible si-ajout
Adjonction spécifique st-enlve
dans un environnement
générique 2 jour Une suppression spécifique
peut nécessiter de I'information
contraintes générique
spécifiques

héritage

Figure 2.9. Le sens du déclenchement des réflexes.

attributs, les réflexes si-possible testent des contraintes qui sont “emboitées”.

Les réflexes si-ajout et si-enleve servent a propager des actions résultant de modi-
fications de valeurs. Puisqu’un réflexe si-ajout se déclenche a la suite d’une adjonction
de valeur, il ne peut modifier I'environnement a un niveau donné que si les niveaux
supérieurs sont a jour. Par suite, les réflexes généraux, qui mettent a jour les infor-
mations les plus générales, sont déclenchés avant les réflexes spécifiques. Pour 1’objet
particulier objet et lattribut attribut, I'événement (déclenchement F1 attribut
si-ajout), déclenchement du réflexe si-ajout associé a attribut dans 'objet F1, pré-
cede ’événement (déclenchement F2 attribut si-ajout) si F2 précede F1 dans la
liste de priorité de objet (cf. Fig. 2.9). Ainsi, lorsque le frame Horloge, sous-frame
de Fenetre, est créé (cf. Figures 2.1 et 2.2), les réflexes si-ajout dessiner-cadre et
afficher-heure sont déclenchés dans cet ordre, le cadre de I'horloge étant affiché
avant I'heure elle-méme.

Pour les réflexes si-enleve, le sens de déclenchement est, par symétrie, inversé.
Puisqu’un réflexe si-enleve se déclenche a la suite d’une suppression de valeur, il peut
avoir besoin, pour modifier I'environnement, d’informations qui se trouvent éventuelle-
ment dans les niveaux supérieurs, qui doivent donc étre supprimées ultérieurement s’il
y a lieu. Ainsi, la mise a jour de 'environnement est commencée par les réflexes spéci-
fiques et achevée par les réflexes géneraux. Pour I'objet objet et Iattribut attribut,
I'événement (déclenchement F1 attribut si-enleve),déclenchement du réflexe si-
enléve associé a attribut dans 'objet F1, précede I’événement (déclenchement F2
attribut si-enl&ve) siF1 précede F2 dans la liste de priorité de objet. Ainsi, lorsque
I'horloge est effacée a la suite de la suppression de la valeur d’origine ou de coin, les
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réflexes si-enléve effacer-heure et effacer-cadre sont déclenchés dans cet ordre,
I’heure étant effacée avant le cadre.

Notons en particulier que le masquage des réflexes autres que le réflexe si-besoin
n’a pas de sens. Dans certains cas, il pourrait étre judicieux d’autoriser I'utilisateur a
définir son propre mode de déclenchement des réflexes, comme dans les Flavors [Moon,
1986]. Une certaine analogie peut étre faite avec les constructeurs et les destructeurs
du langage C-++4 [Stroustrup, 1989]. Les constructeurs servent a créer les instances
d’une classe, les destructeurs a les supprimer. Par exemple, ’allocation dynamique
de place mémoire et 'initialisation des instances est assurée par un constructeur, la
suppression et la récupération de la place mémoire occupée par les instances devenues
obsolétes est assurée par un destructeur. Lorsqu’une classe et une de ses sous-classes
sont munies chacune d’un constructeur et d'un destructeur, le constructeur de la classe
est activé avant celui de la sous-classe, le destructeur de la sous-classe est activé avant

celui de la classe.

2.1.4 Le filtrage

Le filtrage est un mécanisme qui permet de retrouver des objets ou des termes
qui s’apparient avec un modéle ou filtre donné. Dans un contexte logique, un filtre
est un terme particulier qui contient un certain nombre de constantes et de variables,
décrivant les contraintes qui doivent étre satisfaites par les termes recherchés. Mettre
en correspondance un terme et le filtre consiste a déterminer, s'il existe, un ensemble
de substitutions liant les variables du filtre avec des valeurs détenues par le terme
de telle facon que le filtre et le terme soient “identiques” apres substitution. Lorsque
toutes les variables sont liées, le filtre et le terme sont structurellement isomorphes et
I'appariement est dit complet, sinon il est dit partiel.

F = (soigne (agent x) (patient y))
Al = (soigne (agent Esculape) (patient Moliere))
A2 (soigne (agent Esculape) (moyen bistouri))

Dans les expressions précédentes, le filtre F, qui contient les variables x et y,
s’apparie completement avec la donnée A1 via les substitutions x = Esculape et y
= Moliere. En revanche, F ne s’apparie que partiellement avec la donnée A2 via la
substitution x = Esculape. Le résultat obtenu met en valeur la partie commune® de
A2 et de F.

L’exemple précédent porte sur des formules du calcul des prédicats. Dans le contex-
te de la programmation par objets, le filtrage sert a déterminer la valeur d’un attribut
ou encore a rechercher un ensemble d’objets vérifiant des contraintes données. Tou-
tefois, il n’est généralement pas possible dans un objet d’exprimer que la valeur d'un
attribut est une variable dont il faut trouver la valeur. Les “variables du filtre” sont

9. L’appariement partiel est utilisé entre autres en apprentissage symbolique pour généraliser plu-
sieurs descriptions et procéder & un raisonnement inductif ou analogique [Kodratoff, 1986], ainsi qu'en
interprétation de donuées textuelles, visuelles ou autres [Miezitis, 1988}, [Gomez and Segami, 1989].
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Objets possibles

Objets impossibles

Figure 2.10. Les objets stirs, possibles et impossibles sont déterminés selon la position
de I'intersection de I'ensemble de valeurs D de la propriété P détenue par le filtre, avec
I’ensemble de valeurs de la propriété P associé a chaque objet considéré.

donc remplacées par des contraintes portant sur le type et la valeur des attributs du
filtre, qui doivent étre vérifices par les objets recherchés. Ainsi, le filtrage peut étre vu
comme un mécanisme permettant de passer d’une intension a une extension, autre-
ment dit d’une conjonction de propriétés, le filtre (I'intension), a un ensemble d’objets
donné en extension qui s’apparient avec le filtre (I’extension). Il sert en particulier
de mécanisme de base pour le raisonnement par classification présenté au chapitre
suivant.

Le filtrage s’effectue avec une logique a trois valeurs, vrai, faux et inconnu. La
dernicre valeur correspond a I'hypothese du monde ouvert : un objet ne vérifiant pas
toutes les conditions d’un filtre n’est pas rejeté s’il ne contient aucune information
incompatible avece celles détenues par le filtre.

Considérons par exemple un filtre défini par la seule propriété P ayant D comme
ensemble de valeurs. Les objets du graphe d’héritage se répartissent alors en trois
catégories (Fig. 2.10). Les objets sirs et possibles possedent la propriété P, avec un
ensemble de valeurs égal ou inclus dans D pour les premiers, d’intersection non vide
avec D pour les seconds. Dans les autres cas, les objets ainsi que leurs descendants,
sont dits impossibles : dans une hiérarchie bien formée, I’ensemble des valeurs associé
& une propriété doit vérifier les contraintes qui sont définies plus haut dans la hiérar-
chie, en particulier un domaine spécialisant est inclus dans le domaine qu’il spécialise
(cf. § 2.1.2). Ainsi, les descendants d’objets impossibles sont impossibles, les descen-
dants d’objets possibles sont possibles mais peuvent devenir sirs ou impossibles en cas
de redéfinition de domaine.

Plusicurs filtres peuvent étre imbriqués dans la mesure ou un filtre peut lui-méme
comporter un attribut dont la valeur est calculée a I'aide d'un filtre et ainsi de suite.
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Plusieurs stratégies de filtrage sont alors envisageables. Par exemple, les propriétés
dont la valeur n’est pas calculée a 'aide d’un filtre sont considérées les premieres ou
encore les propriétés sont triées selon un degré d’importance et cet ordre doit étre
respecté pendant le filtrage.

Le filtrage peut étre effectué avec des procédures comme en KRL ou FRL, ou encore
avec une facette spéciale comme en Shirka. Fn KRL, une procédure de filtrage permet
de comparer deux unités ou de sélectionner, parmi un ensemble d’unités donné, celles
qui satisfont certains criteres [Bobrow and Winograd, 1977). Un filtrage nécessitant
une recherche dans plusieurs niveaux de la hiérarchie d’héritage est divisé en taches,
qui sont ordonnées dans un agenda. L’utilisateur peut éventuellement indiquer la pro-
fondeur maximale de recherche, la priorité ou encore la quantité de temps de calcul
qu’il désire accorder a une tache. Le filtrage en FRL n’a pas la puissance de celui de KRL
et sert plutét a déboguer les programmes. Une fonction spéciale permet de procéder a
des mises en correspondance, qui doivent rester tres simples [Roberts and Goldstein,
1977] : elle recherche les frames qui s’apparient & un modele, dans lequel les éventuelles
variables sont préfixées par un caractere ?.

En Shirka [Rechenmann, 1988], le filtrage permet de retrouver la valeur d’un at-
tribut dont le co-domaine est défini par un objet du graphe d’héritage (cf. page 104
et figure 3.4). Il est effectué par 'intermédiaire de la facette $sib-filtre, qui consti-
tue I'une des originalités du langage. Le mécanisme de filtrage est activé lors de
l'acces en lecture. La priorité sur les facettes est alors redéfinie comme suit : $valeur,
$sib-filtre,$si-besoin, $defaut. La facette $sib-filtreintroduit un filtre qui est
un frame particulier noté FILTRE, spécialisation d’un frame noté SUPER, dont les des-
cendants et leurs représentants, c¢’est-a-dire ’ensemble associé a SUPER dans le graphe
d’héritage, vont étre filtrés. La structure de FILTRE est calquée sur celle de SUPER,
FILTRE pouvant avoir des attributs supplémentaires, ou encore avoir des attributs hé-
rités assortis de restrictions particulieres. Au cours du filtrage, les représentants des
frames appartenant a l'ensemble associé a SUPER sont comparés avec FILTRE, et les
représentants qui s’apparient avec FILTRE sont collectés. Les possibilités du filtrage
sont multiples : plusieurs filtres peuvent étre emboités, de méme que plusieurs filtres
peuvent étre associés a un attribut. Dans ce dernier cas, les filtres sont tous essayés
en cascade, sauf si l'attribut est monovalué (facette $un) et qu’un des filtres a déja

delivré un résultat.

2.2 Un modele de langage hybride

La complexité croissante des problemes abordés en intelligence artificielle rend de
plus en plus longues et difficiles la conception et la réalisation de systemes modéli-
sant des aspects du monde réel. La taille des programmes a mettre en ceuvre et la
diversité des données manipulées nécessitent I'emploi d’outils de génie logiciel, pour
le débogage, la maintenance et le partage des ressources, d’outils pour représenter les
connaissances, suivre et expliquer le raisonnement et d’interfaces graphiques, pour la
gestion du dialogue homme-machine. ..Les langages hybrides sont concus dans cette
optique : mettre a la disposition du programmeur 1’éventail des formalismes standard
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de programmation et de représentation des connaissances, procédures, classes, frames,
calcul des prédicats ou regles de production.

2.2.1 La cohabitation

Historiquement, il est possible de distinguer trois générations de systemes a base de
connaissances. Les premiers systémes sont procéduraux, généralement écrits en LISP,
le controle et les connaissances étant couplés dans un ensemble de fonctions.

La seconde génération, apparue dans les années soixante-dix avec les premiers sys-
temes experts, est fondée sur la séparation controle-méthodes d’inférences et connais-
sances. Depuis, les regles, quelle que soit leur forme (reégles de production, clauses, etc.),
sont devenues un formalisme standard et minimal de représentation. Parallelement, les
limitations de ’approche “regle” sont vite apparues : nécessité de structurer une base
de regles dés qu’elle contient un nombre important de regles!®, difficulté de représenter
des méta-connaissances ou des objets a structure complexe (comme des graphes par
exemple). De plus, si le controle et les connaissances sont séparés, il subsiste encore
un amalgame entre regles de controle et regles de description du domaine.

La troisieme génération est issue du “modele objet” des années quatre-vingts. Cette
génération est celle des systemes hybrides, ou encore “langages a objets dédiés a la re-
présentation des connaissances” . dans lesquels le modele objet joue un réle unificateur.
Puisqu’il existe une infinité de facons de décrire une chose et une infinité de fagons de
la présenter ; puisqu’un formalisme de représentation unique offre autant d’avantages
que d’inconvénients ; puisque la résolution d’un probleme complexe fait généralement
appel a divers types de raisonnement ; pourquoi ne pas utiliser plusieurs formalismes
de représentation conjointement [Brachman, 1988] ? Un systeme hybride integre donc
plusieurs styles de représentation, objets et regles semblant étre un noyau minimal,
ainsi qu'un environnement de développement graphique. La puissance d’un tel sys-
teme ne se mesure pas forcément au nombre de styles de représentation qu’il propose.
Plus un systeme est sophistiqué, plus il devient complexe a comprendre, a développer
et a utiliser. De plus, si une application se programme simplement avec des regles,
I'utilisation d’un systeme hybride ne s’impose pas, elle est méme déconseillée. En re-
vanche, les différentes capacités de raisonnement offertes par un systéme hybride ont
de plus en plus tendance a prendre de I'importance, en regard des nombreux problemes
de représentation non encore résolus [Brachman, 1990].

2.2.2 Systéme hybride et représentation a objets

Comme I’a mis en évidence la controverse déclaratif-procédural [Winograd, 1975],
chaque formalisme de représentation est en fait bien adapté a la description de cer-
tains types de connaissances. Par exemple, les frames et les classes permettent de
décrire des objets complexes et de les structurer ces objets en hiérarchies. Les forma-
lismes issus du courant logique permettent, pour leur part, de décrire facilement des

10. Cinquante régles semble étre un seuil & partir duquel il est nécessaire de définir des paquets
pouvant étre manipulés globalement.
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faits et des assertions de type relationnel comme des regles de decision ou de diagnos-
tic. Aucun formalisme de représentation n’est universel et ne possede simultanément
toutes les qualités généralement souhaitées : expression naturelle et compréhensible
des connaissances, recherche et manipulation efficace des informations et explication
des raisonnements effectués [Fikes and Kehler, 1985]. 1l est en particulier illusoire de
prétendre qu’un formalisme est globalement meilleur qu'un autre, indépendamment
de tout contexte [Niwa ef al., 1984]. Un “bon” langage de représentation peut se ca-
ractériser par sa capacité a fournir divers formalismes adaptés et /ou adaptables a des
besoins divers. Un utilisateur peut alors choisir le formalisme qui lui semble idéal pour
chacune des parties de son application.

Les langages hybrides sont a vocation multiple et permettent de répondre, au moins
en partie, aux différents types de besoins évoqués précédemment, en intégrant plusieurs
styles de programmation [Mettrey, 1987] [Tichy, 1987]. En régle générale, un langage
hybride est d’abord un langage a objets (langage de classes ou langage de frames),
construit a partir de LISP ou de PROLOG et dédié a la représentation des connaissan-
ces. Dans un cas, les classes sont enrichies de fonctionnalités empruntées aux frames,
les variables d’instance des classes étant pourvues de facettes par exemple. Dans 'autre
cas, les frames sont généralement dotés d’un comportement décrits par des méthodes.
Puisqu’un langage hybride sert avant tout a représenter des connaissances hétérogenes,
un moteur d’inférence gérant des clauses ou des regles de production est généralement
intégré au langage. Dans le meilleur des cas, un utihsateur dispose de quatre styles
de programmation'! : programmation fonctionnelle, programmation objet, program-
mation dirigée par les acces et programmation logique. Une mention spéciale doit étre
faite au langage Common Lisp et & la couche objet CLOS qui lui est associée [Keene,
1989]. Les fonctionnalités de cLOS, qui dérivent pour la plupart de LOOPS [Bobrow
and Stefik, 1983], CommonLoops [Bobrow el al., 1986] et Flavors [Moon, 1986], pla-
cent le couple Common Lisp + ¢LOS comme un standard dans I’ensemble des langages
hybrides de la “famille LISP”, Common Lisp 4 CLOS se voulant étre a l'intelligence
artificielle ce que C++ est au génie logiciel. Toutefois, CLOS est un langage de classes
ct toutes les fonctionnalités des frames ne font pas partie des bibliotheques de base du
langage [Veitch, 1991].

Un langage hybride et son environnement forment un tout appelé systéeme hybride.
Nous pouvons maintenant compléter la définition de la notion de représentation a
objets donnée au chapitre 1 (cf. page 1.2.2) : une représentation a objets est un forma-
lisme de représentation qui permet de décrire des connaissances sous la forme d’objets
qui encapsulent données et procédures ; les objets sont organisés en une hiérarchie
d’héritage ; & ce formalisme sont associés des outils qui gerent les objets et la hié-
rarchie dont ils font partie, ainsi que des outils de filtrage et de classification. Une
représentation a ohjets peut étre implantée avec un langage de classes, un langage de
frames ou avec un langage hybride, ce qui est pour nous le standard dans la suite. S’il
s’avere nécessaire de distinguer les représentations a objets selon le type des objets

11. Nous ne parlerons pas dans cette étude de la programmation par contraintes [Guesguen et al.,
1987] [Guesguen, 1989], des combinaisons logique + contraintes [van Hentenryck, 1989] et logique +
fonction [Ait-Kaci and Podelski, 1991].
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qu’elles integrent, nous dirons représentation a classes lorsque le langage sous-jacent
est un langage de classes (CLOS par exemple), représentation a frames lorsque le lan-
gage de base est un langage de frames, (Shirka par exemple), et représentation a objets
lorsqu’il n’y a pas licu de différencier les deux types précédents.

2.2.3 L’environnement de programmation

L’environnement de programmation d’un systeme hybride comprend un ensemble
d’outils qui permettent de créer, mettre au point, valider puis utiliser des systemes a
base de connaissances. Un tel environnement se compose idéalement de :

e une interface graphique multi-fenétres pour visualiser la base de connaissances,
en particulier le graphe d’héritage, les objets contenus dans ce graphe et les
propriétés associées aux objets [Ducournau, 1989a),

o des outils pour maintenir la cohérence de la base de connaissances [Euzénat,
1990], pour visualiser les objets interconnectés et leurs relations, pour reconnaitre
et supprimer des connaissances redondantes ou obsolétes,

e des outils de mise au point et d’explication pour tracer une exécution, pour
visualiser I'arbre des appels de fonctions, méthodes, réflexes, regles [Ducournau,

1989a],

o des outils pour gérer les différentes versions d’une base de connaissances et visua-
liser les transformations opérées sur les objets [Bobrow and Stefik, 1983] [Nguyen

and Rieu, 1989].

L’environnement de développement et ’environnement d’utilisation d’un systeme
sont généralement les mémes, bien que les deux fonctionnalités ne nécessitent pas
tout & fait les mémes besoins [Mettrey, 1987]. L’environnement d’utilisation est plutot
dévolu a la gestion des ressources, temps de calcul, espace mémoire, etc., & la gestion du
partage de la base de connaissances en cas de multi-utilisation. Il doit aussi faciliter
Pacces aux fonctionnalités du systeme et assurer une portabilité maximale vers des
applications externes écrites dans des langages différents ou vers des bases de données
par exemple.

Notons, pour terminer, que la plupart des systemes actuels ne sont pas utilisables
directement par un expert d'un domaine d’application néophyte en programmation, qui
désire construire un systéme i base de connaissances modélisant son domaine [Stefik
et al., 1983] [Kempf and Stelzner, 1987]. L’écriture des méthodes, réflexes et autres
regles néceessite de savoir programmer, la plupart du temps en LISP ou en PROLOG, ce
qui n’est pas a la portée d’un utilisateur inexpérimenté.

2.2.4 Un exemple

Dans la suite, nous nous intéressons plus particulierement aux représentations a
objets, ou les objets sont des frames dotés de méthodes. La figure 2.11 montre ce que
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(defmodele Fenetre

(sorte-de

($valeur Objet-ideal))
(origine

($un Point)

($min 1)

($max 1)

($lien-inverse region)

($si-ajout dessiner-cadre)

($si-enleve effacer-cadre))
(coin

($un Point)

($defaut Bas-droit)

($si-possible inferieur-a-origine)

($si-enleve effacer-cadre))
(hauteur

($un entier)

($si-possible nil)

($s3i-besoin +hauteur))
(largeur

($un entier)

($si-possible nil)

($si-besoin +largeur))
(etiquetts

($un chaine)

($si-besoin demander)

($si-ajout afficher-etiquette))
(ouvrir

($methode f-ouvrir))
(activer

($methode f-activer))
(deplacer

($methode f-deplacer))
(fermer

($methode f-fermer)))

Figure 2.11. Description de l'objet Fenetre.

devient la définition de 'objet Fenetre (cf. Fig. 2.1), dans une telle représentation
A objets. I’objet Fenetre est muni des méthodes ouvrir qui permet de créer une
nouvelle fenétre, activer qui rend la fenétre active, deplacer qui sert a déplacer la
fenétre et fermer qui referme une {enétre. Le nom de chaque méthode fait référence



64 2. Les représentations a objets

a une fonction qui est appliquée a chaque représentant de l'objet Fenetre lors d’un
envoi de message. La nouvelle description de ’'objet Fenetre integre un certain nombre
de méthodes, mais les attributs déja présents dans I'ancienne définition n’ont pas été
modifiés. Cette nouvelle fagon de décrire les objets de type Fenetre est plus naturelle et
plus conforme au modele objet : un objet réagit a la réception de message, il s’affiche,
se déplace, se ferme, etc., il n'est plus nécessaire de passer par l'intermédiaire des
attributs pour que certains comportements soient exécutés.

2.2.5 Mséthodes et/ou si-besoin

La diversité des outils disponibles dans une représentation a objets impose des
choix d’implantation qui ne sont pas toujours immédiats [Ducournau, 1989b] : dans
quelles circonstances utiliser une fonction, une méthode, un réflexe ou une regle 7 La
méthode est I'unité de base modélisant une action s’appliquant a un objet. Toutefois, si
la fonctionnalité décrite ne nécessite pas d’étre différenciée selon les objets, aussi bien
“horizontalement™ que “verticalement”, et si des criteres liés a ’efficacité interviennent,
il peut étre judicieux d’implanter la fonctionnalité par une fonction'?, qui, & I'image
d’une primitive, est valide pour I'ensemble des objets. Cela peut étre le cas par exemple
pour des fonctions qui effectuent des tris, seuls les opérateurs de comparaison étant
alors détenus par les objets.

Si le choix entre méthode et fonction est relativement facile a déterminer, le choix
entre méthode et réflexe si-besoin, dans le cadre du calcul de la valeur d’un attribut,
doit étre examiné avec plus d’attention. Voici quelques criteres qui résument la plupart
des situations pouvant survenir [Ducournau, 1989b] :

e Utilisation de données externes : lorsqu’un calcul nécessite des données externes,
donc non accessibles directement dans 'objet concerné, il est alors préférable

d’employer une méthode.

e Spécialisation des calculs : si la fagon de calculer la valeur d’un attribut A dans
un objet O est générale, notons-la M, et que dans les spécialisations de O, le
calcul de A fait appel a M, alors il est souhaitable que M soit implantée par une
méthode et que le calcul de la valeur de A dans les spécialisations de O fasse
appel a M en tant que superméthode.

o Iréquences des acces et complexité du caleul : si la valeur d’un attribut est
souvent demandée, que le calcul de cette valeur est complexe et qu’il n’est fait
qu'une seule fois (pas de variations de la valeur dans le temps), alors il est
souhaitable que le calcul soit effectué par un réflexe si-besoin et que la valeur
soit écrite immédiatement.

o Maintien de cohérence : si la valeur d’un attribut est souvent modifiée, tout
en dépendant de la valeur d’autres attributs qui évoluent en parallele, alors une

12. Tl faut remplacer fonction par clause si le langage sous-jacent est de type PROLOG, comme en
OBJLOG par exemple.
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méthode s’impose. Un tel calcul peut s’envisager avec un réflexe si-besoin lorsque
deux attributs sont adjacents dans un méme objet. Dans ce cas, il faut mettre
en place des réflexes si-ajout et si-enléve pour maintenir la cohérence des valeurs
interdépendantes.

Une véritable méthodologie de programmation avec des représentations a objets
reste encore a développer. En tout état de cause, le programmeur a le plus grand
intérét a respecter la sémantique des outils disponibles et, en particulier, la séman-
tique de I’héritage, en évitant autant que possible de donner des noms identiques a
des propriétés ayant des fonctionnalités différentes dans des objets différents, et en
maltrisant correctement le déclenchement des réflexes. La plupart des problemes liés a
la méthodologie de la programmation objet ont surtout été étudiés dans le cadre des
langages de classes [Booch, 1990] [Rumbaugh et al., 1991].

2.2.6 Regles et objets

Regles et objets sont deux formalismes de représentation complémentaires, mais
leur cohabitation ne va pas sans poser quelques problemes. Ainsi, comment se situent
les regles par rapport aux objets, comment combiner I’envoi de message et le cycle
classique d’un moteur d’inférences sélection-choix-déclenchement 7 Dans la plupart
des cas, les regles contiennent des variables qui font référence a des objets et a leurs
attributs ; les conclusions des regles sont des actions qui peuvent étre des envois de
message, des acces a des attributs ou encore des références a d’autres regles ; ’ensemble
des regles est structuré en une hiérarchie de paquets ou classes de regles, a I'image de
I'ensemble des objets. Par ailleurs, les regles ou les paquets de regles peuvent étre,
comme une méthode, attachés a une classe, ou, comme un réflexe, attachés a un
attribut, et sont ainsi déclenchés par envoi de message ou encore par acces a la valeur
d’un attribut.

Parmi les différentes facons d’appréhender les regles dans un univers d’objets, il
est possible de faire coexister cote a cOte regles et objets, envoi de message et moteur
d’inférences, ou alors, il est possible d’intégrer regles et objets en un seul formalisme,
au niveau de la représentation et du controle.

La premiere approche est classique. Les regles et les objets ont des capacités de
représentation duales, un formalisme compensant les faiblesses de 'autre. Les regles
décrivent plutot des heuristiques et des stratégies, les objets décrivent les entités ré-
férencées dans les regles [Allen. 1983] [Woods, 1983]. Le contrdle est centralisé et régi
par un agenda, dans lequel les déclenchements de regles sont traités comme des taches
qui sont exécutées ou différées, selon le statut de la régle considérée [Aikins, 1983].

La seconde approche est moins classique. L'implantation des unités de représen-
tation est unifiée : les regles sont organisées en paquets et elles sont représentées ou
transformées sous forme d'objets, de méthodes ou encore de fonctions particulieres
[Ferber, 1989]. Définir des classes de regles permet d’organiser les regles en hiérarchie,
ce qui est le point fort d’une telle approche, par opposition aux bases de regles non
structurées. Lorsque de telles classes existent, des méthodes spéciales d’évaluation,
équivalentes a de véritables moteurs d’'inférences, peuvent leur étre associées, ce qui
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étend les possibilités d’activation, puisque chaque classe de regles peut avoir son propre
moteur d’inférences [Fikes and Kehler, 1985] [Ferber, 1986) [Dugerdil, 1987b]. D’autres
études sont faites actuellement sur la combinaison regles-objets selon cette approche

[Franke, 1990] [Ibrahim and Cummins, 1990).

L’approche adoptée dans les systemes a subsomption semble particulierement pro-
metteuse [Schild, 1989] [Yen e/ al., 1991b] [Yen et al., 1991a). Une regle est vue comme
un couple (condition,conclusion), ol la partie condition est une conjonction de sous-
conditions, exprimées par des réles ou attributs, la partie conclusion regroupant un
certain nombre d’actions devant étre exécutées en cas de déclenchement de la regle.
Deux programmes spécialisés permettent de gérer les regles, le premier est chargé
d’insérer toute nouvelle regle dans la hiérarchie des regles, a 'image d’un classifieur
(cf. 3.5), le second est chargé de sélectionner les régles candidates, en examinant la
position des régles dans une hiérarchie spéciale de regles candidates. Cette approche
est plus homogene que les précédentes, car les regles sont considérées et manipulées
comme n'importe quel terme, les deux programmes principaux manipulant les regles
étant équivalents au classifieur et au gestionnaire d’assertions pour les termes.

La cohabitation existe quelquefois la ou on ne l'attend pas. Les fonctions génériques
de cLOS [Keene, 1989] ont été utilisées dans CLASP, le systeme de regles de production
associé au systeme a subsomption LoOM [MacGregor, 1988] (cf. 3.5.4). Un paquet
de regles est implanté comme une fonction générique, dont les différentes méthodes
correspondent a des regles spécifiques [Yen et al., 1991a). Le déclenchement d’une
fonction générique nécessite d’ordonner les différentes méthodes associées a la fonction :
de méme, les régles d’un paquet sont ordonnées grice a une relation de subsomption

spécialement définie pour les regles.

2.3 Extensions

2.3.1 La réflexivité

Langages a objets et réflexivité

Un systeme est réfleaif s'il possede une représentation de lui-méme, appelée auto-
représentation, avec laquelle il entretient un rapport de cause & effet [Maes, 1987].
Le comportement d'un systeme réflexif est donc toujours en accord avec son auto-
représentation et réciproquement. Plus généralement, la capacité d’un systeme de
représentation a raisonner sur lui-méme est appelé introspection [Maes and Nardi,
1987] : tout systeme de représentation contenant des méta-connaissances est intros-
pectif puisqu’elles lui permettent de raisonner sur ses propres connaissances.

Un systeme réflexif effectue deux types d’opérations : des opérations externes qui
traitent des problemes et des informations extérieurs, des opérations réflexives qui
concernent le systeme lui-méme et les actions qu’il effectue, comme pister et déboguer
un calcul, visualiser les objets manipulés, etc., opérations qui pourraient étre quali-
fides d'internes. Le fait qu'un systeme soit réflexif n’a pas une influence directe sur
les capacités de calcul du systéme, mais plutot sur son organisation interne et sur
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son interface avec l'extérieur, et garantit I’homogénéité et le bon fonctionnement du
systéme [Ibrahim and Cummins, 1988).

Dans les langages a objets, le caractere réflexif s’est tout d’abord traduit par le
fait qu’une classe contient une information décrivant la structure de ses instances
[Cointe, 1988)]. Puis, ce caractére a évolué dans le sens d’une uniformisation des con-
cepts : toutes les entités du langage sont des objets de premiére classe (elles peuvent
recevoir des messages) et la seule action possible est I'envoi de message, avec des
langages comme Smalltalk-80 [Goldberg and Robson, 1983] [Briot and Cointe, 1989],
ObjVlisp [Briot and Cointe, 1987] ou MERING [Ferber, 1989]. De méme, pour favoriser
I'imbrication des différents styles de programmation, le modeéle d’un langage hybride
est en général réflexif et uniforme. En particulier, toutes les entités utilisables, classes,
méthodes, frames, attributs, réflexes, regles, sont représentées par des objets. Ces en-
tités ont la méme structure physique, elles peuvent donc communiquer facilement et
étre manipulées au moyen des mémes structures de contréle [Ibrahim and Cummins,
1990]. Ainsi, un réflexe peut activer un ensemble de régles en lui envoyant un message,
une regle peut modifier la valeur d’un attribut, provoquant ainsi le déclenchement d'un
réflexe, etc.. Cependant, ce type de réflexivité est le plus souvent limité : une classe
peut contenir des informations portant a la fois sur le domaine d’application et sur le
systeme lui-méme.

La réflexivité telle qu'elle est concue dans les langages 3-KRS [Maes, 1987] et KRS
[Van Marcke, 1988] est plus rigoureuse et plus générale. La connaissance sur le do-
maine d’application est completement séparée de 1'auto-représentation du systeme.
Tout objet posséde un méta-objet qui détient de fagon exhaustive les informations qui
concernent ’objet et uniquement celles-la : implantation, héritage, instanciation, com-
portement, etc.. Iin particulier, la relation d’instanciation, instance-classe ou classe-
métaclasse, n’est pas confondue avec celle qui lie 'objet et son méta-objet. Ainsi,
en KRS, un concept de 'univers de référence est modélisé par un objet appelé aussi
concept, dont le comportement et la structure sont décrits par un autre objet appelé
méta-concept. Le systeme est homogene : tous les objets sont des concepts et tout
concept est décrit par un méta-concept. La régression a !'infini est évitée grace a une
technique d’évaluation paresseuse inspirée du systéme ARLO [Haase, 1986] : un con-
cept, donec un méta-concept, n’est créé que par nécessité. L'ensemble des méta-concepts
forme l'auto-représentation du systeme. Les opérations appliquées a un concept sont
de la responsabilité de son méta-concept, qui détient toutes les informations sur la
structure et la facon de manipuler le concept. La gestion des calculs se fait grace a des
“tours” virtuellement infinies de méta-concepts, ou chaque méta-concept est respon-
sable du concept qu'il décrit [Wand and Friedman, 1987]. Un concept de bas niveau
a un rapport direct avec le probleme traité, tandis qu'un concept de niveau supérieur
a un rapport avec les concepts de niveau inférieur auxquels il est 1ié causalement.
L'implantation d'une tour virtuellement infinie de concepts est techniquement pos-
sible car, d’une part. une application spécifique n'utilise effectivement qu’un nombre
fini de méta-concepts, d'autre part, un méta-concept n’est construit qu’en cas de besoin
d’informations réflexives sur le concept qu'il décrit.
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Figure 2.12. L'univers dual de YAFOOL.

L’univers dual de YAFOOL

Le langage de représentation YAFOOL est organisé en deux parties complémentaires
appelées respectivement noyau mou et noyau dur [Ducournau, 1989b)]. Le noyau mou
définit la structure des objets de maniere réflexive, indépendamment de leur implan-
tation physique. Tout objet est constitué¢ d’un ensemble de slots qui représentent aussi
bien des attributs que des méthodes. Un slof est classiquement décrit par des facettes,
qui ont une sémantique sensiblement équivalente & celle des facettes présentées au pa-
ragraphe 2.1.1. Attributs, facettes et méthodes sont des objets a part entiere, décrits
par des frames formant une hiérarchie d’héritage multiple de racine dual-ideal, des-
cendant de I'objet le plus général, objet-ideal (Fig. 2.12). Le noyau dur, quant & lui,
contient les primitives réalisant la manipulation physique des objets en fonction de
leur structure logique, donnée par le noyau mou : gestion des mécanismes d’héritage,
transmission de message, acces aux valeurs des attributs et déclenchement des réflexes.

Puisque les slots sont des objets, les opérations d’acces peuvent étre définies comme
des méthodes qui leur sont attachées. Ces opérations sont réalisées par des primitives
de haut niveau appelées applicateurs. L'idée a ¢té empruntée dans un premier temps
4 MERING [Ferber, 1983], puis généralisée : les applicateurs sont en réalité associés &
des bi-méthodes car les opérations qu'ils eflectuent dépendent a la fois des slots et des
ohjets considérés. L'appel d’un applicateur correspond donc a un envoi de message
ou la sélection de la méthode a activer se fait grace aux deux premiers arguments de
’appel, qui sont 'objet et le slot consultés. Par exemple, pour un objet O donné, leffet
de I'applicateur noté :: dépend de la nature du slot 5 : si S représente un sélecteur
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de méthode. alors 'applicateur :: réalise un envoi de message dont le receveur est
O, sinon, S représente un attribut et ’applicateur :: réalise un acces en lecture a la
valeur de I'attribut S, qui est par défaut une lecture en Z avec activation éventuelle du
réflexe si-besoin. Le principal intérét des applicateurs est de permettre a ’utilisateur
d’oublier les nombreuses primitives du noyau dur et de ne programmer qu’avec un
ensemble limité d’instructions, ayant une syntaxe simple et uniforme.

La représentation des attributs

Un systeme réflexif est ouvert et extensible dans le sens ou il peut étre enrichi avec
des utilitaires et des bibliotheques d’objets écrits dans le langage lui-méme. Chaque
utilisateur peut redéfinir les outils disponibles, et en créer de nouveaux selon ses besoins
(Ibrahim and Cummins, 1988]. Le fait que toutes les entités du langage ait la méme
structure favorise la communication entre ces entités ainsi que leur manipulation : si
tout est objet, une seule structure de controle suffit, en 'occurrence, ’envoi de message.

La figure 2.13 montre une représentation possible des attributs, inspirée du mo-
dele attribut de YAFOOL. En disposant d’une telle représentation, il est possible de
moduler le comportement des attributs en lecture et en écriture. Dans la suite, nous
considérons trois caractéristiques modulables pour un attribut donné A, qui sont la ges-
tion de I'historique des valeurs de A, le maintien de la cohérence des valeurs d’attributs
adjacents a A et le mode de déclenchement des réflexes a posteriori associés a A.

La création d’un objet O provoque la création des objets qui représentent ses
différentes parties, en 'occurrence ses attributs, ses méthodes et ses facettes. Ainsi,
chaque attribut A de O possede une représentation qui est une spécialisation du mo-
dele Attribut et qui est appelée attribut-objet A (Pattribut et Pattribut-objet por-
tent le méme nom) [Ferber, 1989]. La valeur d’un attribut A est modifiée chaque fois
que A recoit un message d’écriture, de sélecteur ecrire. Dans ce cas, la valeur de
l'attribut valeur attachée a 'attribut-objet A, qui mémorise la valeur de lattribut A,
est modifiée. Les réflexes +historique se déclenchent alors pour compléter la valeur
de Dattribut historique de I'attribut-objet A, qui conserve la trace de 1’évolution
de la valeur de 'attribut A. De la méme fagon, les attributs adjacents & A sont
“prévenus”™ de toute modification dans la valeur de A par les réflexes a posteriori
prevenir~adjacents, dont le role consiste a supprimer la valeur périmée des attri-
buts adjacents, pour que leur nouvelle valeur soit effectivement calculée a la prochaine
utilisation. Rappelons que la valeur d’un attribut adjacent a A est calculée par un
réflexe si-besoin qui utilise la valeur de A. La mise en place de la valeur de Iattribut
adjacents dans la représentation de A peut se faire soit expliciternent par I'utilisateur,
soit par une procédure qui analyse le code des réflexes si-besoin. Le mécanisme des
dépendances en Smalltalk-80 fonctionne de fagon similaire [Borning ef al., 1987] : un
objet OI. qui dépend d'un objet O2, pour la valeur d’une variable d’instance par
exemple, est informé de tout changement survenu dans 'objet 02, et 01 est modifié
s'il le faut.

Les attributs fixants-si-ajout et fixants-si-enleve mémorisent respective-
ment la liste des objets qui fixent dans la hiérarchie d’héritage un réflexe si-ajout
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(defmodele Attribut
(sorte-de
($valeur Objet-ideal))
(valeur
($liste-de Objet-ideal)
($si-ajout (and (+historique) (prevenir-adjacents)))
($si-enleve (and (+historique) (prevenir-adjacents))))
(historique
($liste-de Objet-ideal))
(maximaux
($liste-de Objet~ideal))
(adjacents
($liste-de Attribut))
(fixants-si-ajout
($1liste-de Objet-ideal)
($si-besoin (+fixants-si-ajout)))
(mode-ajout
($liste-de Objet-ideal)
($defaut inverse-liste-de-priorite))
(fixants-si-enleve
($liste-de Objet-ideal)
($si-besoin (+fixants-si-enleve)))
(mode-enleve
($liste-de Objet-ideal)
($defaut liste-de-priorite))
(lire
($methode lire))
(ecrire
($methode ecrire))
(ajouter
($methode ajouter))
(supprimer
($methode supprimer)))

Figure 2.13. Une représentation simplifiée d’un modele des attributs d’un objet.
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et si-enleve pour l'attribut A. Pour redéfinir le mode de déclenchement des réflexes
a posteriori, il faut modifier la valeur des attributs mode-ajout et mode-enleve, en
indiquant explicitement la liste des objets et ’ordre dans lequel ils doivent étre consi-
dérés lors du déclenchement des réflexes si-ajout et si-enleve. Par défaut, la valeur de
mode-ajout, qui est associée au déclenchement des réflexes si-ajout, est égale a l'inverse
de la liste de priorité, et celle de mode-enleve, qui régit le déclenchement des réflexes
si-enleve, a la liste de priorité elle-méme. Les valeurs de mode-ajout et mode-enleve
peuvent alors étre fournies par les listes reduites contenues dans fixants-si-ajout
et fixants-si-enleve respectivement.

2.3.2 Les objets composites
La représentation d’objets composites

Un objet composite est formé par I'agrégation d’un ensemble d’objets, appelés ses
composants, qui décrivent chacun une partie de I'objet composite. Les composants sont
liés a 'objet composite par la relation partie de, 'objet composite a ses composants
par la relation inverse composé-de. Bien que I’étude des objets composites semble étre
une préoccupation déja ancienne dans le domaine des bases de données [Smith and
Smith, 1977b] [Smith and Smith, 1977a] [Kim, 1990}, seuls quelques langages & objets
comme LOOPS [Stefik and Bobrow, 1986], YAFOOL et OBILOG, offrent la possibilité de
représenter explicitement de tels objets'®. Un objet composite est alors considéré et
manipulé globalement, comme un tout qui ne peut étre dissocié de ses composants,
des attributs spéciaux décrivant les composants et leurs connexions. Le systeme fournit
des outils de création, de manipulation, de visualisation et de destruction de 1’objet
composite et de ses composants. En particulier, lors de la création d’un représentant de
'objet composite, tous les représentants des composants sont créés automatiquement,
y compris les éventuels composants d'un composant. et les relations de composition
entre objet composite et composants sont mises en place.

La figure 2.14 montre la représentation de I'objet composite Fenetre, défini a par-
tir des objets Ecran et Cadre, une fenétre étant composée d’un écran et du cadre
qui I'entoure. La relation de composition est décrite par deux attributs, compose-de
donne la liste ordonnée des composants et 1ien-de-composition répertorie les noms
des liens sous lesquels sont connus les composants dans ’ordre de la liste des compo-
sants. Lorsqu’un représentant de l’'objet composite Fenetre est créé, chaque composant
est automatiquement créé et lié a 'objet dont il constitue une partie. Le principe de
création s applique récursivement aux composants qui sont eux-meémes des objets com-
posites. La création d’un représentant de ’objet composite Fenetre provoque donc la
création d'un représentant de 'objet Ecran, celle d’un représentant de I'objet Cadre,
ainsi que l'installation de liens de composition entre tous les représentants créés.

13. 1l existe des extensions ad hoc comme celle réalisée pour Smalltalk-80 et présentée dans [Blake
and Cook, 1987].
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(defmodele Fenetre
(sorte-de ($valeur Objet-ideal))
(compose-de ($valeur Ecran Cadre))
(lien-de-composition ($valeur l-ecran le-cadre)))

(defmodele Bordure
(sorte-de ($valeur Objet-ideal))
(compose-de ($valeur Bandeau Curseur))
(lien-de-composition ($valeur le-bandeau le-curseur)))

(defmodele Curseur
(sorte-de ($valeur Objet-ideal))
(position ($un Point)})
(deplacer ($methode deplacer)))

(defmodele Fenetre-graphique
(sorte-de ($valeur Fenetre))
(compose-de ($valeur Bord-vg Bord-vd Bord-hb Bord-hh))
(lien-de-composition ($valeur bvg bvd bhb bhh)))

(defmodele Fenetre-edition
(sorte-de ($valeur Fenetre-graphique))
(compose-de ($valeur Bordure-mixte))
(lien-de-composition ($valeur bhb)))

(defmodele Bordure-mixte
(sorte-de ($valeur Bordure))
(compose-de ($valeur Zone-dialogue))
(lien-de-composition ($valeur la-zone)))

(defmodele Fenetre-dessin
(sorte-de ($valeur Fenetre-graphique))
(compose-de ($valeur Palette-formes Palette-fonds))
(lien-de-composition ($valeur bvg bhh)))

(defmodele Palette
(sorte-de ($valeur Bordure))
(compose-de ($valeur (10 Case)))
(lien-de-composgition ($valeur les-cases)))

Figure 2.14. Définition d’objets composites. A I'instar de YAFOOL, la relation de
composition est décrite par les attributs compose-de et lien-de-composition. La
partie composite de cette description de I'objet Fenetre peut tres bien coexister avec

la description donnée a la figure 2.11.



2.3. Extensions 73

La spécialisation d’objets composites

Classiquement, un objet composite peut étre spécialisé de deux fagons, par spé-
cialisation de composants déja existants ou par adjonction de nouveaux composants.
Ainsi, 'objet Fenetre-graphique est une spécialisation de l’objet Fenetre, a I’écran
et au cadre s’ajoutent quatre objets de type Bordure, deux bords verticaux, un gauche
(bvg) et un droit (bvd), deux bords horizontaux, un haut (bhh) et un bas (bhb). Les
bords sont des spécialisations de I'objet composite Bordure, et la création de repré-
sentants de Bordure provoque la création de représentants des objets Bandeau et
Curseur. Deux autres types de fenétres particuliers ont été définis, Fenetre-edition
et Fenetre-dessin. Dans le premier, le composant décrivant le bord horizontal bas,
de type Bord-hb, est spécialisé en un objet de type Bordure-mixte. Dans le second
cas, les composants décrivant les bords vertical gauche et horizontal haut sont spécia-
lisés en objets de type Palette, ce dernier étant aussi un objet composite, puisqu’une
palette est composée de 10 objets de type Case.

L’accés aux attributs d’un objet composite

Les liens de composition servent & nommer les connexions entre composite et
composants, et permettent d’accéder aux différentes parties de ’objet composite en
s'utilisant comme des attributs.

Supposons que, comme en YAFOOL, l'expression (attribut objet) retourne la
valeur de l'attribut attribut pour ’objet objet. Dans ce cas, I’expression :

(position (le-curseur (bvg fenetre-edition-1)))

permet de connaitre la position du curseur dans la bordure verticale gauche de la
fenétre d’édition fenetre-edition-1. La lecture de la valeur de 'attribut position
emprunte un chemin qui passe par les liens de composition bvg et le-curseur, bvg
permettant d’avoir acces a l'objet représentant la bordure gauche, le-curseur per-
mettant d’avoir acces au curseur dans cette bordure.

Toutes les valeurs des liens de composition sont considérées comme des propriétés de
’objet composite et un objet composite partage les liens de composition de ses compo-
sants qui sont des objets composites'?. En d’autres termes, ’objet Fenetre-graphique
“connait” les liens de compositions le-bandeau et le-curseur, comme s’ils faisaient
partie de sa propre description. Pour faciliter ’écriture des acces aux attributs, il est
alors possible d’oublier qu'un composant est lui-méme un objet composite. Considé-
rons par exemple les expressions suivantes :

(E1) (position (le-curseur (bvg fenetre-edition-1)))
(E2) (position (bvg fenetre-edition-1))

14. Ce principe a été qualifié de programmation par métonymie [Ducournau, 1989b]. Le petit Robert
dit que la métonymie est un procédé de langage par lequel on exprime un concept au moyen d’un
terme désignant un autre concept qui est uni au premier par une relation nécessaire : la cause pour
'effet, le contenant pour le contenu, le signe pour la chose signifiée, la partie pour le tout, etc..
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(E3) (les-cases fenetre-dessin-2)
(E4) (les-cases (bvg fenetre-dessin-2))
(E5) (les-cases (bhh fenetre-dessin-2))

L’expression (E2) retourne la méme valeur que ’expression (E1), la position du
curseur dans la bordure verticale gauche de la fenétre d’édition fenetre-edition-1.
L’indication du lien le-curseur peut étre omise, car il n’y a ici aucune ambiguité.
Toutefois, le lien bvg ne peut pas étre omis, car il existe quatre composants de type
Bordure, et sans information additionnelle, le systeme ne peut trancher en faveur de
'une ou 'autre bordure. Il se passe exactement le méme phénomene avec ’expression
(E3). Il faut alors résoudre des conflits de partage de propriétés qui sont du méme ordre
que les conflits d’héritage. En YAFOOL par exemple, la valeur retournée, lorsqu’apparait
un conflit de cette espeéce, est la premiere valeur rencontrée en parcourant les liens de
composition en profondeur d’abord. En 'occurrence, les expressions (E3) et (E4)
retournent la méme valeur, mais I'existence du conflit est signalée. Pour accéder aux
cases de la bordure horizontale (bhh) de l'objet fenetre-dessin-2, il faut utiliser
'expression (E5).

Les liens de composition sont assimilables a des attributs, mais le pouvoir d’expres-
sion associé a la composition d’objets reste relativement limité. Lorsqu’un objet com-
posite possede plusieurs exemplaires d’'un méme composant (une fenétre est entourée
de quatre bordures), il n’est en général pas possible de spécialiser les liens de compo-
sition en les différenciant, comme il est possible de différencier un role attaché a un
concept en KL-ONE [Brachman and Schmolze, 1985]. En KL-ONE, une fenétre pourrait
posséder le role bordure, de cardinalité 4, qui, pour une fenétre graphique, est spécia-
lisé en un role bordure-verticale de cardinalité 2 et un réle bordure-horizontale
de cardinalité 2, chaque bordure horizontale et verticale pouvant étre consultée séparé-
ment. Pour tenter de résoudre ce genre de problemes, les objets composites de YAFOOL
vont évoluer ; la figure 2.15 en montre quelques exemples.

Composition et partage de propriétés

Nous avons vu qu’un objet composite partagealt certaines propriétés avec ses com-
posants, comme les liens de composition de ses composants qui sont des objets com-
posites. Ce partage de propriétés a une sémantique proche de celle de I’héritage ; il est
d’ailleurs quelquefois appelé “héritage horizontal”, par opposition a I’héritage entre
un objet et ses spécialisations qui pourrait étre qualifié de “vertical”. Cependant, la
relation qui traduit le partage de propriétés est “commutative” et n’est pas orientée
comme l'est la relation d’héritage. Un composant partage des propriétés avec ’objet
composite, la hauteur d’une bordure verticale est ¢gale a la hauteur de la fenétre bor-
dée par exemple ; I'objet composite partage des propriétés avec I'un de ses composants,
la position d'un texte dans une fenétre d’édition est donnée par la position relative
du curseur dans la bordure. Comme dans le cas de I'héritage, le partage de proprié-
tés entre composants et composite peut conduire a des conflits analogues aux conflits
d’héritage. Un premier type de conflit survient lorsque deux attributs de méme nom
mais de valeur différente existent dans deux composants : si une fenétre est composée
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(defmodele objet-composite
(sorte-de ($valeur Objet-ideal))
(composition (<lien-de-composition-1> <modele-1>)
(<lien-de-composition-2> <modele-2>)

)

(defmodele Fenetre
(sorte-de ($valeur Objet-ideal))
(composition (l-ecran Ecran)
(le-cadre Cadre)))

(defmodele Fenetre-graphique
(sorte-de ($valeur Fenetre))
(composition (les-bordures (les-bh (bhb Bord-hb)
(bhh Bord-hh))
(les-bv (bvg Bord-vg)
(bvd Bord-vd)))))

Figure 2.15. Une nouvelle définition des objets composites en YAFOOL. La relation
de composition est cette fois décrite par I'unique attribut composition.

d’un écran et d'un cadre qui ont chacun une couleur différente, quelle est la couleur
de la fenétre 7 Un second type de conflit survient lorsque deux composants ont des
composants de méme nom : les bords vertical droit et horizontal haut d’une fenétre de
dessin sont chacun composés de cases, quelles sont les cases désignées par ’expression
(E3) ?

L’implantation du partage de propriétés proposée dans les langages permettant
de gérer des objets composites, YAFOOL et LOOPS entre autres, est restreinte : la
recherche d’un lien de composition dans le graphe de la relation de composition se fait
en profondeur d’abord, sans se préoccuper des conflits.

Un partage de propriétés plus strict, appelé héritage sélectif , existe en OBILOG
[Dugerdil, 1987a) [Dugerdil, 1991]. Un objet composite est une agrégation d’objets
qui sont liés par une relation dite structurelle. Des objets en relation structurelle
partagent des propriétés : il faut déclarer explicitement les propriétés partagées par
I'intermédiaire de la relation structurelle. Aucun conflit n’est alors possible lors de
la recherche des valeurs partagées, qui est effectuée grace au mécanisme d’héritage
sélectif. La figure 2.16 montre la représentation des objets composites Fenetre et
Bordure en OBJLOG. L’aspect statut, équivalent d’une facette, associée a I'attribut
compose-de, stipule que l'attribut décrit une relation structurelle ; 'aspect heritage
spécifie que Fenetre partage la propriété largeur avec l'objet Bas, qui est de type
Bordure. Ainsi, la valeur de largeur pour une instance de la classe Fenetre est
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Fenetre
gsorte-de objet.nil
<compose-de,nil>
statut structurel .
domaine-ref <Ecran.Bas.Haut.Gauche.Droit.nil>
heritage
<<Bas,<largeur,nil>.nil>.nil>

Bordure
sorte-de objet.nil
<compose-de,nil>
statut structurel
domaine-ref <Bandeau.Curseur.nil>
<largeur,nil>
domaine <entier>

Bas
sorte-de Bordure.nil

Figure 2.16. Les classes Fenetre et Bas sont en relation structurelle et elles partagent
la. propriété largeur (syntaxe OBJLOG).

recherchée dans I'instance de I'objet Bas qui lui est associé. Plus généralement, la valeur
d’une propriété partagée est recherchée dans chaque objet partageant la propriété.

Nous présentons au chapitre 5 (cf. page 194) une facon non classique de gérer le
partage de connaissances entre composants et objets composites.

Les nuances de la composition d’objet

La relation de composition ne doit pas étre confondue avec celle d’héritage : une fe-
nétre graphique est composée de quatre bordures et d’un écran, mais 'objet Fenetre
n'est pas une spécialisation des objets Bordure et Ecran, l'inverse n’étant pas vrai
également. La plupart du temps, le comportement d’un objet composite ne se résume
pas a la réunion des comportements associés a ses composants. En particulier, le dé-
placement d’une fenétre ne doit pas étre confondu avec le déplacement d’un curseur
sur la bordure de cette fenétre.

Les objets composites tels qu'ils ont été décrits sont construits a partir d’une re-
lation prédéfinie composé de, de relation inverse partie de, qui peut étre vue comme

une relation d’ordre partiel :

e Elle est considéré comme non réflexive dans [Winston ef al., 1987) : 'objet A n’est
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Relation Exemple Fonction Equivalence Séparabilité
composant-composite poignée-tasse + - +
membre-collection arbre-forét - - +
portion-masse grain-sel - + +
matiere-objet cuir-veste - - -
phase-processus matin-journée + - -
lieu-espace oasis-désert - + -

Figure 2.17. Les six grandes familles de relations de composition, d’aprés [Winston
et al., 1987]. Un “+4” dans la rubrique Fonction indique que les parties sont dans une
position spatiale ou temporelle spécifique qui est en relation avec leur fonctionnalité
dans l'objet composite. Un “+” dans la rubrique Equivalence indique que les parties
sont toutes de méme type. Un “4” dans la rubrique Séparabilité indique que les
parties sont physiquement séparables de I’objet composite.

pas composé de A. Pour notre part, nous la considérons comme étant réflexive
(voir le paragraphe 3.4.1).

o Elle est anti-symétrique : si A a pour composant B, alors B n’a pas A pour
composant.

o Elle est transitive : si A a pour composant B, et B a pour composant (', alors
A a pour composant C'.

La relation de composition possede de nombreuses nuances (cf. Fig. 2.17). Consi-
dérons par exemple la phrase suivante : un chardonneret est un petit oiseau qui a des
atles ayant de jolies coulcurs, qui niche souvent dans les arbres des foréts de la partie
tempérée de U'hémisphére nord . Cette phrase contient plusieurs exemples et contre-
exemples de six grandes familles de relations de composition qui vont étre examinées
en détail.

La premiere famille fait référence a la forme de composition la plus courante, qui
décrit le rapport d'un ensemble de parties a un tout. Cette relation est fonctionnelle,
au sens ou chaque partie a un role a jouer dans la composition, les parties ne sont pas
toutes de méme type, et elles ne sont pas séparables du tout sans que I’objet composite
perde sa fonctionnalité. L’anse d’une tasse, les roues d’une voiture, les chapitres d’un
livre, les pays du marché commun sont des exemples de ce type de composition. Il
convient de distinguer “morceau” et partie, le premier n’étant pas fonctionnel, alors
que la partie I'est : la roue d’une voiture, un morceau de la jante de cette roue.

Le second type de composition fait référence a 'appartenance d’un élément &
une collection ou famille d’objets ou d’'individus. Une classe regroupe un ensemble
d’individus qui partagent un certain nombre de caractéristiques, une collection re-
groupe des individus qui sont “proches” dans le temps, dans l’espace ou encore dans
la société. L'arbre fait partie de la forét tandis que Georges fait partie du groupe

communiste.
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Le troisieme type de composition fait référence a la relation portion-masse, ou sous-
unité-unité, et sert de base aux calculs de conversion. Dans ce cas, toutes les parties
sont identiques, comme les minutes d'une heure, les millimetres d’un metre, etc..

Le quatrieme type de composition fait référence a la relation matiére-objet, et
modélise le rapport qui existe entre un objet et ce dont il est fait, constituants et
ingrédients. Le vin se fabrique a partir de raisin et contient de ’alcool. Le raisin est
un ingrédient, car il est nécessaire a la fabrication du vin. L’alcool apparait en cours
de fabrication et il est un des constituants du vin, une des parties du produit final. Si
un des constituants est supprimé, alors l'objet perd son identité, ainsi, H,O sans H
n’est plus de I'eau.

Les deux derniers types de composition font référence a la composition temporelle,
les phases d’un processus, et spatiale, la situation géographique d’un endroit. Ainsi,
les annonces font partie d’une partie de bridge, le matin, midi, ’aprés-midi et la soirée
composent une journée, l'oasis est dans le désert, Crusnes est en Meurthe-et-Moselle.
Une phase dans un processus et un endroit ne sont pas séparables du processus ou du
lieu dont ils font partie.

Comme la relation de composition est souvent confondue avec la relation d’héritage,
les six types de composition précédents sont souvent confondus avec les relations sui-

vantes :
e Inclusion topologique : le vin est dans la bouteille.
e L’appartenance a une classe et la relation d’héritage.
o L’attribution : la couleur bleue de la mer.
e L’attachement : les boucles d’oreilles, la chaine du chien.

o La possession : I'épouse de Barbe-bleue, ’argent de la vieille, le vélo de Poulidor.

La figure 2.18 récapitule ces relations sous la forme d’un arbre, qui montre les
rapports existant entre les différentes nuances de la composition, les amies et les fausses
amies.

Toutes les nuances de la composition sont des relations transitives, y compris les
relations qui ne relevent pas de la composition d’objets. Toutefois, “les amis de nos
amis ne sont pas forcément nos amis™, et la transitivité n’est pas toujours conservée
lorsque des relations qui ne sont pas de méme type sont combinées. Considérons par

exemple les trois assertions sulvantes :

(A1) Le bras d’'Amedeo fait partie d’Amedeco.
(A2) Amedeo fait partie du CRIN.
(A3) Le bras d’Amedeo fait partie du CRIN.

La transitivité conduit a une inférence qui est relativement curieuse, sinon fausse,
puisqu'un membre du CRIN ne peut étre qu'une personne. En réalité la premicre re-
lation de composition est de type partie-tout, la seconde de type membre-collection.
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. // | endroit-lieu
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membre-collection matiére-objet phase-activité

Figure 2.18. L’arbre des relations de composition, les relations de composition et
relations “voisines”, d’apres [Winston et al., 1987].

"~ Comme les deux relations de composition sont différerntes, la transitivité n’est pas for-
cément respectée. Dans [Winston e al., 1987], il est suggéré qu’une conclusion résultant
de la transitivité de la relation de composition n’est valide que lorsque la conclusion
décrit la composition la plus faible suivant 'échelle d’importance descendante : appar-
tenance & une classe - composition — inclusion spatiale.

(B1) Les ailes sont une des parties des oiseaux.

(B2) Les oiseaux sont des animaux volants.

(B3) Les ailes sont une des parties des animaux volants.
(B4) Les ailes sont des animaux volants.

C1) La roue fait partie du vélo.

C2) Le vélo est dans le garage.
C
C

-

(
(
(C3) La roue est dans le garage.

(C4) La roue fait partie du garage.

La conclusion (B3) est valide car elle est modélise la transitivité de la composition
en (Bl) et de I'appartenance a une classe en (B2). la composition étant dominée
par l'appartenance a une classe. Pour la méme raison, la conclusion (B4) n’est pas
valide. De méme, la conclusion (C3), qui exprime une relation spatiale, est valide, car
elle correspond a la transitivité de I'inclusion spatiale (C2) avec la composition (C1),
tandis que la conclusion (C4) est erronée pour la méme raison.

Il est important de disposer d’outils capables d'exprimer les diverses nuances de
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la relation de composition. Les méthodes “d’instanciation” de OWL II permettent
de saisir, dans une certaine mesure, la richesse de quelques nuances de la relation de
composition [Martin, 1979]. Nous proposons au paragraphe 3.4.1 une méthode générale
de description de la composition d’objets, qui peut étre affinée et étendue pour prendre
en compte, lorsque c’est nécessaire, les nuances de la composition d’objets qui viennent
d’étre présentées.

2.3.3 Les perspectives

Classiquement, concevoir une hiérarchie d’objets consiste a définir d’abord des
concepts généraux puis a les spécialiser pour définir les concepts plus spécifiques qui
en dérivent, et ainsi de suite. Le partage de connaissances est géré par un mécanisme
généralement procédural, qui est chargé de régler les conflits d’héritage multiple qui
surviennent {Ducournau and Habib, 1991]. Pour un objet donné, il y a un conflit de
nom si des propriétés ayant une sémantique différente portent le méme nom et sont
héritables ; il v a un conflit de valeur si la valeur d’une propriété est différente selon
la fagon dont elle est obtenue ; plusieurs chemins permettent d’hériter la propriété ou
bien les valeurs héritables ne se masquent pas I'une 'autre [Ducournau, 1992]. Sl est
possible de définir de facon déclarative des perspectives ou points de vue différents sur
un objet, alors un certain nombre de conflits d’héritage, essentiellement des conflits
de noms, peuvent étre évités. Dans ce cas, deux propriétés de méme nom peuvent
modéliser deux points de vue différents d'une seule et méme propriété, la force d'un
homme du point de vue musculaire, moral, ou intellectuelle, son habileté du point de
vue professionnel ou du point de vue ludique, etc.. Les perspectives peuvent étre vues
comme une généralisation des objets composites [Stefik and Bobrow, 1986] : un homme
peut étre considéré biologiquement, du point de vue de ses parties, et donc comme une
entité composée d'une téte, d’un corps et de membres, mais aussi du point de vue de
son travail, de ses activités extra-professionnelles, familiales, etc..

Les perspectives en TROPES

Le systéme TROPES propose une des meilleures formalisations qui soient pour cons-
truire des perspectives différentes qui représentent un concept, pour gérer les commu-
nications et le partage de propriétés entre les perspectives [Maritio, 1989] [Marifio et
al., 1990]. Les objets de TROPES sont construits sur les mémes bases que ceux de
Shirka [Rechenmann, 1988] (cf. page 104). Le graphe d’héritage regroupe un ensemble
de concepts qui forment une partition en classes (Shirka) de P'univers considéré. Au
découpage du graphe en concepts disjoints s’ajoute le “découpage” d’un concept en
un ensemble de perspectives qui modélisent chacune un point de vue sur le concept.
Chaque perspective définit un “plan” et I’ensemble des perspectives pour un concept
donné définit un ensemble de plans paralleles (Fig. 2.19).

La description des concepts du domaine étudié s’appuie sur I’hypothese suivante :
des classes d'objets organisées dans un graphe d’héritage sont non disjointes lorsqu’il
est nécessaire de modéliser des vues ou perspectives différentes d’'un méme concept,
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Figure 2.19. Perspectives et ponts en TROPES.

I'héritage multiple étant le seul mécanisme disponible. En TROPES au contraire, un
concept est représenté par un ensemble de perspectives indépendantes, chaque pers-
pective étant représentée par un arbre d’héritage de classes. Dans la suite, lorsqu’il n’y
a aucune ambiguité possible, nous assimilons perspective et arbre des classes définis-
sant la perspective, concept et ensemble des perspectives décrivant le concept.

La racine de chaque perspective est une classe qui porte le méme nom que le
concept, et qui décrit tous les individus recouverts par le concept ou extension du
concept. Si chaque racine de perspective a la méme extension, son intension se compose
d'une intension commune & toutes les racines, appelée clé€ du concept, et d’une intension
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propre & la perspective considérée, indépendante des autres perspectives.

Pour un concept donné, donc pour un ensemble de perspectives, un attribut possede
une sémantique unique : un attribut se rencontrant dans deux perspectives différentes
doit avoir le méme sens dans les deux perspectives, entre autre le méme type, et il
doit respecter les contraintes définies dans chaque perspective. Cette contrainte sur
les attributs est tres forte, et peut apparaitre comme une limitation, en particulier
par rapport aux perspectives de KRL, ou un attribut peut avoir un type différent dans
des perspectives différentes [Bobrow and Winograd, 1977]. Toutefois, deux attributs
TROPES de méme nom, mais définis dans des concepts différents, ont une portée donc
une sémantique différente.

Pour une perspective donnée, un individu ou instance ne peut dériver que d’une
seule classe, mais pour un concept donné, un individu peut dériver de plusieurs classes
appartenant a des perspectives différentes. Ainsi, l'instanciation est “unique” par
rapport a une perspective, mais elle est “multiple” par rapport au concept, donc a
Pensemble des perspectives. Puisque le concept auquel se rattache une instance est
unique, et puisqu’un attribut a une sémantique unique pour un concept donné, aucun
conflit de nom ne peut survenir.

Deux classes appartenant a deux perspectives différentes peuvent étre en relation
si elles ont la méme extension. L’ensemble des classes qui sont en relation est appelé
un pont. Les ponts sont “orthogonaux” & la dimension de I’héritage dans chaque pers-
pective, mais la spécialisation des ponts suit celle des classes de chaque perspective
(cf. Fig. 2.19). Puisqu’'un attribut apparaissant dans deux classes d’un pont a la méme
sémantique dans chacune des classes, un individu est membre d’un pont s'il satisfait
les contraintes associées a une seule des classes du pont. Par extension, si un individu
est reconnu comme étant une instance d’une des classes d’un pont, il est considéré
comme une instance des autres classes du pont, et des informations supplémentaires
provenant de ces autres classes peuvent étre inférées. L’apport des ponts releve donc
plutot du niveau du raisonnement par classification, qui permet de classer une instance
en puisant de I'information dans les perspectives dont dépend l'instance. Les regles de
classification d’une instance sont plus compléetement expliquées au chapitre suivant,
ou une mention spéciale est faite sur le raisonnement par classification dans le cadre
des représentations multi-perspectives (cf. page 107).

Autres approches

Les travaux traitant des perspectives restent peu nombreux. En KRL, les unités
Basic partagent un univers en classes disjointes, tandis qu'une unité Individual
décrit des individus qui dérivent d’une unité Basic unique, mais qui peuvent étre vus
selon différents points de vue exprimés par des unités de type Specialization (unités
qui spécialisent des unités de type Basic), ou Abstract (unités qui sont des réservoirs
d’information & la manicre des classes abstraites) {Bobrow and Winograd, 1977). Un
individu donné peut posséder plusieurs attributs de méme nom mais de sémantique
différente, si ces attributs appartiennent a des perspectives différentes. L’age d’un
individu est un entier selon un certain point de vue et un symbole selon un autre point
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de vue par exemple. C’est une des différences notables qui existe entre ’approche KRL
et celle de TROPES.

Le systeme de traitement du langage naturel OWL [Martin, 1979] et le systéme de
gestion de fichiers et de développement de programmes PIE [Goldstein and Bobrow,
1980] implantent des mécanismes de perspectives qui ont une optique proche de celle
de KRL. Les perspectives de LOOPS, décrites dans [Stefik and Bobrow, 1986], semblent,
comme d’autres caractéristiques du langage d’ailleurs, n’en étre restées qu’au stade des
spécifications. Il n’en est pas de méme du systeme de représentation multi-perspectives
VvIEWS [Davis, 1987], premiere implantation complete du genre, avec lequel TROPES
partage certaines idées.

Dans le langage ROME [Carré, 1989] [Carré and Geib, 1990], une instance dérive
d’une classe unique dite classe d’instanciation mais peut partager des données avec
plusieurs autres classes dites classes de représentation. Le point de vue d'une classe C
sur un objet O est constitué par ’ensemble des classes de la hiérarchie de C, sous-
classes et superclasses de C', qui sont des superclasses de la classe d’instanciation de
O. 1l est alors possible de rechercher des informations concernant une instance selon
un certain point de vue. Le modele de perspectives existant dans ROME est cependant
plus limité que celui de TROPES, car il ne permet pas de décrire le parallélisme de
perspectives et le mécanisme des ponts associés existant en TROPES.

Perspectives et conflits d’héritage

Le mécanisme des perspectives est puissant, mais il ne suffit pas a éliminer le
recours a l’héritage multiple et a résoudre I’ensemble des conflits pouvant survenir.
Considérons par exemple le graphe d’héritage multiple donné dans [Masini et al.,
1989] qui décrit un stock d’articles (cf. Fig. 2.20). En réalité, les articles peuvent se
voir sous trois points de vue, celui de l'alimentation électrique, celui du produit de
consommation, celui du transport, ce dernier point de vue se divisant lui-méme en
deux points de vue, objets fragiles et objets périssables pour le transport. Supposons
que soient définies les perspectives article-fragileet article-perissable,et qu’il
existe deux facons différentes, mais non incompatibles, de calculer le prix du transport
d'un article, I'une pour les articles fragiles, I’autre pour les articles périssables. Les
ceufs étant des articles fragiles et périssables, comment doit-on fixer le prix de la boite
de six ceufs 7 Le résultat est différent selon que les ceufs sont considérés comme des
entités dérivant de article-fragile ou de article-perissable. Le mécanisme des
perspectives ne permet pas, a lui seul, de régler ce conflit de valeur, et il faut avoir
recours a une autre méthode, éventuellement de type algorithmique.

2.3.4 Les objets temporels

La formalisation du temps en intelligence artificielle a commencé dans les années
soixante-dix. Les travaux réalisés ont porté sur la granularité du temps, sur les notions
de causalité, de séquentialité, de durée et de continuité des intervalles de temps, sur
la position d’intervalles de temps ou d’actions les uns par rapport aux autres [Allen,
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Figure 2.20. Un stock d’articles divers et variés, d’apres [Masini et al., 1989)].

1984] [Audureau et al., 1987] [Dean and McDermott, 1987] [Shoham, 1987] [Segev
and Shoshani, 1987]. Le raisonnement a été essentiellement formalisé par des logiques
temporelles permettant de gérer des actions et des plans d’actions temporels, ainsi que
les relations temporelles existant entre des objets qui évoluent [Bestougeff and Ligozat,
1989]. Dans certains contextes, les relations sont considérées comme des objets, comme
dans SRL [Sathi e/ al., 1985] par exemple, mais les objets n'ont que rarement une
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“facette” temporelle, si ce n’est en ART!® [Clayton, 1984] et en YAFOOL [Ducournau,
1989b]. La formalisation des objets temporels que nous allons présenter est différente
de celle des objets temporels de YAFOOL dont elle s’inspire. Des exemples détaillés des
deux formalisations apparaissent au chapitre 5 (cf. § 5.4.2 et § 5.5.2).

Le mécanisme des objets temporels sert a décrire ’évolution des caractéristiques
d’un objet en fonction des événements qui lui arrivent. Ces événements sont traduits
par des modifications dynamiques apportées aux propriétés de 'objet & un instant
donné. Le temps est pris en compte comme un parametre associé aux événements
qui décrivent I’évolution de I'univers [Delpech et al., 1987 ; il est supposé évoluer de
facon discrete et linéaire de 0 a I'infini, I'unité de temps étant quelconque, fraction de
seconde, seconde, minute, heure, etc..

Tout objet temporel dépend d’un objet atemporel, ou objet non concerné par le
temps, dont il hérite les caractéristiques. L’objet temporel partage certains attributs
atemporels avec son ascendant non temporel, et fixe certains atéributs temporels, at-
tributs éventuellement hérités, donc redéfinis. La valeur d’un attribut temporel est
constituée d’une suite de couples (temps valeur). La suite des temps est lacunaire et
ne contient que les temps ou il y a modification effective de la valeur, puisque la valeur
d’un attribut temporel peut étre constante sur un intervalle de temps. Lorsqu’un objet
varie au cours du temps, ce sont en réalité ses propriétés et leurs valeurs qui évoluent,
et pour une propriété ne figurent que les instants ou elle est modifiée.

Il est possible d’avoir un point de vue atemporel et un point de vue temporel sur
une propriété, puisqu'une propriété atemporelle peut étre redéfinie en une propriété
temporelle. Un attribut représentant une telle propriété est dit mizte. L’existence
de tels attributs autorise un partage maximal d’information entre objets temporels
et atemporels. Il n’est pas nécessaire de créer, comme en YAFOOL par exemple, un
nouvel objet a chaque pas de temps : a l'origine, un seul objet est créé, puis les
propriétés de cet objet évoluent au cours du temps. La représentation du temps est
donc associée en priorité aux propriétés plutot qu’aux objets, favorisant ainsi le partage
de connaissances.

Eléments d’implantation

Puisque la valeur d’un attribut temporel est une suite de couples (temps valeur),
les spécifications des accés en lecture et en écriture a un tel attribut sont redéfinies.
Lors d’un acces en écriture, les données sont 'objet et 'attribut consultés, la valeur
a écrire, et 'instant d’écriture. La donnée de 'instant d’écriture, qui est égale a un
nombre entier d’unités de temps, est optionnelle. Par défaut, I'instant d’écriture est
égal au temps courant, qui existe toujours, et qui est mémorisé par la variable globale
temps*. Les acces en éeriture sont régis précisément par les regles suivantes :

e Un acces en écriture est une adjonction ou une suppression de valeur. Les diffé-
rents instants d’acces en écriture sont associés a autant d’événements concernant

15. Les points de vue (viewpoinis) de ART permettent de représenter les changements d’états d'un
processus temporel.
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Pattribut et sont ordonnés de fagon décroissante. Une valeur temporelle est donc
une pile de couples (temps valeur). et tout nouvel acces en écriture est fait au
sommet de la pile constituant la valeur de ’attribut temporel.

e Les acces au passé sont contrdlés : comme dans la vie, il est interdit de modi-
fier une valeur temporelle dans le passé, mais il est toujours possible d’aller la
consulter. . .

¢ Le mode de déclenchement des réflexes si-possible, si-ajout et si-enléve est in-
changé.

L’acces en lecture a la valeur d’un attribut s’appuie sur le principe suivant : les
valeurs temporelles ont priorité sur les valeurs atemporelles ; une valeur devient tem-
porelle des qu'il existe un instant ¢ ou elle est modifiée. Lors d’une lecture, les données
sont l'objet et 'attribut consultés, et éventuellement l'instant d’acces. Par défaut,
I'instant de lecture est celui qui est donné par temps*, associé au dernier événement
en date. Les modes de lecture standard I, N et Z restent inchangés, mais les spécifica-
tions sulvantes leurs sont ajoutées :

o Les valeurs temporelles ont priorité sur les valeurs atemporelles pour un attribut
mixte. Tant qu’aucun événement n’est survenu, la valeur d’un attribut mixte est
par défaut sa valeur atemporelle (associée a I’objet atemporel dont dérive Iobjet
temporel considéré).

e Un acces est au présent lorsque le temps n’est pas indiqué. La valeur retournée
est alors celle qui est associée au dernier événement concernant 'attribut, donc
celle qui est associée au premier couple (temps valeur), méme si temps n’est pas
égal & temps*.

o Un acces est au passé si le temps donné est inférieur a temps*. Si l'instant
indiqué lors d’un acces au passé n’existe pas, aucun événement n’est venu troubler
I'attribut a cet instant la, la valeur retournée est celle qui est associée au temps
immédiatement inférieur. La valeur d’un attribut est supposée constante sur les
intervalles de temps qui séparent chaque événement concernant l'attribut : si un
attribut A est créé et initialisé au temps t1, et qu’il est modifié au temps £2 > {1,
alors la valeur de A au temps ¢ € [t1 2] est la valeur associée au temps t1.

e Un acces est au futur si le temps donné est supérieur a temps*. La valeur re-
tournée est celle qui est associée au dernier événement.

o Afin que les valeurs calculées soient toujours cohérentes, qu’elles dépendent ou
non d’autres valeurs, les réflexes si-besoin sont systématiquement déclenchés.
Si I'écriture de la valeur produite par un si-besoin est systématique, 1’écriture
temporelle n’a lieu que si la valeur calculée est différente de la valeur au temps
précédent.

Une autre formalisation des objets temporels, proche de celle qui vient d’étre pré-
sentée, est concevable : tous les objets et toutes leurs propriétés sont temporels. Dans
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Figure 2.21. Perspectives temporelles.

ce cas, un attribut dont la valeur est permanente, et donc atemporelle, se voit associé
le temps métaphorique permanent*. Les autres spécifications restent identiques aux
précédentes.

Les perspectives temporelles ou arbres et-ou temporels

Un processus temporel peut, a I'image de n’importe quel concept, étre considéré
selon plusieurs perspectives temporelles. Supposons que ’évolution d’un processus
temporel P soit modélisée par un arbre, ou la profondeur associée a un niveau de
’arbre mesure le temps, et les neeuds associés a un niveau décrivent [’état du pro-
cessus (cf. Fig. 2.21). Le processus P se divise au temps 1 en deux processus fils, P!
et P2, qui eux-mémes se divisent au temps 2 en quatre processus fils, respectivement
P11 et P12 pour Pl1, P21 et P22 pour P2. Cet “arbre temporel” décrit la marche du
processus P dans le temps. Chaque nceud de 'arbre est un nceud et, le temps n’étant
pris en compte que selon une dimension unique.

Supposons maintenant qu'il existe une alternative (P1°,P2’) a I’évolution de P en
deux sous-processus (P1,P2). Pour modéliser I'alternative, il est nécessaire d’insérer
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dans ’arbre temporel des nceuds ou. Pour représenter le fait que PI’ est une alter-
native de P1 et que P2’ en est une de P2, nous définissons une nouvelle dimension
temporelle “orthogonale” a la dimension temporelle précédente : la premiére dimen-
sion temporelle, ou temps vertical, décrit la marche normale du temps et permet de
modéliser le cours d'un processus et sa durée de vie ; la seconde dimension temporelle,
ou temps horizontal, décrit des alternatives temporelles ou faits simultanés, en définis-
sant un découpage a l'intérieur d’'une unité de temps donnée. Par extension, le temps
horizontal permet de décrire plusieurs actions qui se déroulent en paralléle au cours
d'une méme unité de temps verticale, ce qui, en toute généralité, revient a représenter
un neeud ou dans un arbre qui matérialise 'espace d’états d’un probleme. L’ensemble
des neeuds ou associés a un temps vertical donné constitue un ensemble de perspec-
tives temporelles, ou encore un feuilletage temporel, comparable aux perspectives de
TROPES (cf. § 2.3.3).

Supposons par exemple que le processus P modélise ’évolution des valeurs d’un
attribut A attaché a un objet 0. L’objet 0 est donc un objet temporel au sens du
paragraphe précédent. Voici trois descriptions formelles de 0, la premiére n’est pas
temporelle, la seconde n’utilise pas les perspectives temporelles, qui en revanche sont
employées dans la troisieme :

(Objet O
(4 ($valeur P)))

(Objet O
(A ($valeur (2 P11 P12 P21 P22)
(1 P1 P2)
(0 P))))
(0bjet O

(A ($valeur (2 (1 P11 P12 P21 P22)
(2 P11’ P12’ P21’ P22’))

(1 (1 P1 P2)
(2 P1’ P27))
(0 P)Y))

Les spécifications établies pour les objets et les attributs temporels dans le para-
graphe précédent doivent étre étendues au cas des perspectives temporelles. Les pers-
pectives temporelles généralisent la notion de propriété temporelle : une valeur tem-
porelle n'est plus constituée d'une simple liste de couples (temps valeur), mais d’une
liste de telles listes. Plus précisément, a un temps vertical femps-v donné, correspond
une liste de couples (femps-v-i valeur-i), ou les temps-v-i constituent les éléments de
’ensemble des temps horizontaux associ¢ au temps vertical {emps-v. Les temps hori-
zontaux et verticaux sont comme précédemment rangés dans I’ordre décroissant. Pour
reprendre |'exemple ci-dessus, le processus P possede deux points de vue temporels au
temps 1, le couple (P1 P2) qui est associé au temps “métaphorique” 1.1, et le couple
(P1’ P2’) qui lui est associé au temps 1.2. Les processus P1 et P1’, ou P2 et P2’,
sont des alternatives. La méthode se généralise naturellement a un nombre quelconque
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de perspectives. Un exemple de création et d’utilisation de perspectives temporelles
est détaillé au chapitre b (cf. § 5.4.2).

2.4 Notes et histoires

Premier formalisme de représentation, et précurseurs dans bien des domaines, les
réseaux sémantiques integrent déja les notions de partage de connaissances, d’héritage
et les techniques de filtrage [Quillian, 1968]. Les graphes conceptuels de J.F. Sowa.
peuvent étre considérés comme une formalisation des réseaux sémantiques précise et
fortement orientée vers ’étude du langage naturel [Sowa, 1984]. Pour élargir et struc-
turer le champ d’information lié aux nceuds d’un réseau sémantique, Marvin Minsky
introduit la notion de frame [Minsky, 1975], représentant typique ou prototype d’une
catégorie d’objets. Les premiers véritables langages de frames sont KRL [Bobrow and
Winograd, 1977], FRL [Goldstein and Roberts, 1977], OWL [Martin, 1977], et UNITS
[Stefik, 1979]. Ils ont servi de modéles & toute une génération de langages de représen-
tation dont SRL [Fox ef al., 1986], commercialisé ensuite sous le nom de CRL, Shirka
et ses satellites [Rechenmann, 1988], et KRS [Van Marcke, 1988] sont parmi les plus
originaux. La tres importante famille des systemes a subsomption, qui dérivent tous
de KL-ONE [Brachman and Schmolze, 1985], est présentée au chapitre suivant.

L’influence des langages de frames se retrouve actuellement dans la plupart des lan-
gages a objets dédiés a la représentation des connaissances, et a contribué a I'émergence
du concept de représentation a objets. Premier de la lignée des langages hybrides,
LOOPS est ’ancétre des représentations a objets [Bobrow and Stefik, 1983], aux cotés
des plus “industriels” ART [Clayton, 1984 et KEE [Fikes and Kehler, 1985]. Les francais
ne se sont pas si mal débrouillés puisqu’ils ont produit ¢dté LISP, KOOL [Albert, 1988],
MERING et ses différentes versions [Ferber, 1983] [Ferber, 1989], LORE [Caseau, 1987)
(devenu SPOKE en France et LAURE en exil [Casecau, 1989]), LRO2 [Roche and Laurent,
1989] (devenu KEOPS), et YAFOOL [Ducournau, 1989b] (qui est resté YAFOOL), entre
autres, et OBJLOG [Dugerdil, 1988] coté Prolog. Evidemment, de nombreux autres lan-
gages de frames et langages hybrides existent, mais cette conclusion ne se veut qu’une
courte note historique et panoramique.
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Le raisonnement dans une
représentation a objets

Dans ce chapitre, nous nous plagons dans le cadre des représentations a objets, ot
les objets sont des frames pourvus de méthodes. Dans une représentation hiérarchique
classique, ’héritage est généralement le principal mécanisme d’inférence [Fox, 1979] :
la valeur associée a une propriété pour une entité donnée se déduit en examinant
les ascendants de I'entité dans la hiérarchie. L’héritage est surtout un mécanisme de
partage de connaissances et de code. Il permet de produire de nouvelles connaissances
a partir de connaissances déja présentes, dans une certaine limite de complexité, et ne
peut donc pas étre 'unique mécanisme d'inférence. A I'inverse, la subsomption, relation
sur laquelle repose I'arrangement des concepts dans les systémes a subsomption [Patel-
Schneider, 1991), se révele étre un mécanisme d’inférence puissant qui pallie certaines
des limitations de I'héritage. Ce chapitre décrit I'association objets-subsomption, qui
consiste a introduire dans un univers d’objets classique un formalisme et des outils
semblables & ceux qui sont employés dans les systemes a subsomption, pour procéder
a des inférences et a un raisonnement par classification. Une telle association permet de
profiter conjointement de I'héritage pour la gestion du partage de connaissances, et de
la subsomption et du raisonnement par classification pour la résolution de problémes.
L’association se généralise en considérant simultanément plusieurs relations d’ordre
partiel, ce qui permet d’envisager une base de connaissances comme un espace n-

dimensionnel.

3.1 Quelques limitations de ’héritage

3.1.1 Représentations hiérarchiques

Il est important de distinguer graphe d’héritage et représentation hiérarchique!.
Dans une représentation hiérarchique, les connaissances sont ordonnées grace a une
relation d’ordre partiel qui n'est pas forcément la relation d’héritage ; 'accent est mis
sur I'arrangement des objets en une hiérarchie qui reflete les régularités et les relations

1. A la célébre mise en garde de R.J. Brachman isa isn't inheritance dans [Brachman, 1983, nous
ajoutons isa is any pertial order.
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de généralité qui existent entre les objets. En ce sens, un graphe d’héritage est un cas
particulier de représentation hiérarchique, qui rend compte des relations d’héritage qui
ont été déclarées pour les objets du domaine considéré.

L’utilisation habituelle de I'héritage est la programmation par spécialisation, le
partage de propriétés et la réutilisation de code [Borgida et al., 1984] [Snyder, 1987]
[Snyder, 1991]. La gestion du mécanisme d’héritage peut reposer sur un algorithme de
linéarisation qui établit 'ordre des ascendants d’un objet dans le graphe d’héritage,
ordre dans lequel sont héritées les valeurs des attributs de ’objet [Ducournau and
Habib, 1991]. Bien programmer nécessite alors une bonne connaissance de la hiérarchie
d’héritage ainsi que celle de 'algorithme sur lequel repose la recherche d’une propriété
dans cette hiérarchie.

La hiérarchie d’'héritage d’un objet peut aussi étre considérée comme un chemin,
dont les caractéristiques dépendent des relations qui existent entre les objets appar-
tenant au chemin, autrement dit des arcs positifs et/ou négatifs (arcs d’exception)
constituant le chemin. A I'instar de la logique des défauts par exemple [Etherington,
1987], une logique particuliere, munie de ses propres reégles d’inférences, est définie sur
I’ensemble des chemins ; elle permet de trier les chemins et de déterminer les propriétés
pouvant étre inférées pour un objet donné [Horty, 1991].

3.1.2 Héritage et expression de connaissances

Classiquement, la mise en place d'un objet dans une hiérarchie d’héritage est tou-
jours a la charge du programmeur, alors qu’elle devrait plutot étre a la charge du
systeme. En particulier, un objet est reconnu comme une instance du concept €élé-
phant a trois pattes s’il a été défini comme tel, comme une instance de la classe
Elephant-a-trois-pattes par exemple. Réciproquement, si Jumbo est défini comme
une instance de la classe Elephant et qu’il perd une patte dans un accident de la route,
il ne deviendra pas pour autant une instance de la classe Elephant-a-trois-pattes.
Plus encore, il n'y a @ priori aucune raison pour qu’un éléphant gris a trois pattes soit
considéré comme un cas particulier d’éléphant a trois pattes, si rien n’est spécifié.

Le fait que les attributs d’un frame ou les variables d’instances d’une classe n’expri-
ment que des conditions nécessaires d’appartenance d’un individu a ’ensemble dénoté
par le frame ou la classe, explique en partie les limitations qui viennent d’étre évoquées.
Si Jumbo est une instance de la classe Elephant-a-trois-pattes, alors Jumbo possede
les caractéristiques C1, ..., Cn, associées a la classe. L'inverse n’est pas forcément vrai :
s1 Jumbo est un éléphant et que ses caractéristiques sont équivalentes a C1, ..., Cn, alors
il n’existe généralement aucun mécanisme permettant de découvrir que Jumbo peut
étre une instance de la classe Elephant-a-trois-pattes.

3.1.3 Héritage et inférence

Supposons que soit définie une sous-classe SC commune aux classes Elephant-a-
yant-au-moins-quatre-pattes et Elephant-ayant-au-plus-quatre-pattes. Une
instance de SC ne possedera pas la propriété avoir eractement quatre pattes qui pro-
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vient de la combinaison des propriétés caractéristiques des deux classes meres de SC.
L’héritage ne permet pas de combiner des propriétés héritées, méme dans un cas simple
comme celui qui précede. Toutefois, dans le cas présent, il est possible de calculer
'intersection des domaines associés a chacune des propriétés héritées pour retrouver
le résultat produit par la combinaison des propriétés.

Cependant, I'interaction entre des propriétés peut étre plus complexe. Supposons
que soient données les assertions suivantes [Patel-Schneider et al., 1990] :

o Tout parent est une personne.
o Tout parent de docteur est un parent.

o Toul enfant de parent de docteur est un docteur.

La hiérarchie d’héritage associée a ces assertions se limite a un arbre ol le concept
parent de docteur a pour ascendant parent et ou l'attribut enfant associé a parent de
docteur a pour type docteur. Si I’héritage est le seul mécanisme d’inférence disponible,
il est impossible de répondre aux deux questions suivantes :

e Si Gédéon est un parent de docteur, alors quelle profession exerce son fils Léon ?

e Si Albert est docteur, est-ce que ses parents sont reconnus comme des parents
de docteur 7

La combinaison de propriétés permet aussi de détecter des incohérences : si Jumbo
est un éléphant a trois pattes, alors il ne peut évidemment pas appartenir a la classe des
éléphants & quatre pattes, mais en plus, il ne peut exister aucun endroit qui contienne
a la fois Jumbo et rien que des éléphants a quatre pattes. ..

3.2 La subsomption

3.2.1 Introduction

La subsomption® est une relation définie sur un ensemble de descriptions de con-
cepts : un concept C'I subsume un concept C2 si C'I est nécessairement (ou par dé-
finition) plus général que C2. Ainsi, le concept éléphant subsume le concept €éléphant
a trois pattes car tout éléphant a trois pattes est avant tout un éléphant. La relation
de subsomption organise les concepts en une hiérarchie, ot les (concepts) subsumants
sont placés a un niveau plus général ou “au-dessus” des (concepts) subsumes.

Supposons que soit donnée la suite d’assertions suivantes [Nebel, 1988] :

o U'n homme est un humain et un male.

o Un parent est un humain qui a au moins un enfant.

2. Le verbe subsumer a pour racines latines sub et sumere, ce qui signifie littéralement “prendre

sous”.
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o Un pere est un parent et un homme.
o Un grand-parent est un humain qui a au moins un enfant qui est un parent.

Un concept est défini non seulement par des relations explicites qui font partie
intégrante de sa description, mais aussi par des relations implicites qu’il est possible
de déduire. Ainsi, le concept grand-parent est une spécialisation du concept parent,
bien que ce ne soit pas explicitement précisé dans la définition de grand-parent. En
analysant la définition de grand-parent, il apparait que tous les individus qui sont
susceptibles d’étre décrits par grand-parent sont nécessairement décrits par parent.
Une suite d’assertions comme celle qui précede contient toujours plus de connaissances
que ce qui n’est exprimé explicitement. Il est donc indispensable de disposer d’outils
qui découvrent les relations implicites qui existent entre les concepts décrits.

Ces connaissances explicites et implicites servent a satisfaire les requeétes classiques
suivantes [Nebel, 1988] :

e Subsomption : est-ce que le concept €I subsume le concept C2 7

e (lassification : étant donné un ensemble de concepts organisés en hiérarchie,
quels sont les subsumants les plus spécifiques et les subsumés les plus généraux
d’un concept donné ?

¢ Indépendance : est-il possible de déclarer ou de montrer que deux concepts sont
disjoints 7

e Inconsistance : est-il possible de découvrir qu'un concept est inconsistant, au
sens ot un tel concept ne peut pas avoir de représentant ?

e Possession de propriétés® : quelles sont les propriétés détenues par un concept,
les restrictions associées a ces propriétés et leurs valeurs 7

Toutes les requétes précédentes se ramenent a des calculs déterminant des relations
de subsomption : classifier un concept revient a découvrir ses subsumants les plus spé-
cifiques et ses subsumés les plus généraux ; un concept est inconsistant s’il est subsumé
par un concept déclaré a ’avance inconsistant ; deux concepts sont indépendants si leur
conjonction définit un concept inconsistant ; trouver les propriétés possédées par un
concept se ramene a connaitre les propriétés détenues par les subsumants du concept.
S’il est possible de spécifier un algorithme de complexité polynomiale pour déterminer
les relations de subsomption existant entre les concepts, alors toutes les autres formes
de requétes sont aussi de complexité polynomiale.

3.2.2 Trois définitions

La relation de subsomption se définit sur un ensemble d’objets représentant des
concepts. Le terme “objet™ est a prendre au sens tres général de conjonction de couples
propriété-valeur. Voici trois manieres différentes de présenter 'assertion A subsume B :

3. L'exemple de requéte standard que permet de satisfaire le mécanisme d’héritage.
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o Définition en ertension [Levesque and Brachman, 1987] : A subsume B si I’en-
semble des individus dénoté par A contient nécessairement ’ensemble des indi-
vidus dénoté par B. Par exemple, ['objet qui dénote les mortels subsume 1’objet
dénotant les hommes.

e Définition en intension [Finin, 1986] [Woods, 1991] : A subsume B si tout indi-
vidu décrit par B l'est aussi par A ; autrement dit, si I’ensemble des propriétés
d’un individu dont la description est définie par B contient [’ensemble des pro-
priétés qui sont spécifiées par A. Par exemple, I’ensemble des propriétés associé
a l’objet qui dénote les hommes “comprend” les propriétés associées a ’objet qui
dénote les mortels. Tout objet se compose donc d’une description propre définie
par des propriétés locales et d’une description partagée avec ses subsumants.

e Définition logique [MacGregor, 1988] : A subsume B si étre un individu décrit
par B implique logiquement étre un individu décrit par A. Ainsi, pour tout x,
homme(x) = mortel(x). Cette derniere définition peut étre considérée comme
une reformulation de la définition précédente.

L’inclusion ensembliste, interprétée en extension ou intension, ainsi que 1'impli-
cation logique, induisent des relations d’ordre partiel, il en est donc de méme de la
subsomption. En particulier, la relation de subsomption est réflexive, A subsume A, et
transitive : un objet B subsumé par un objet A est subsumé par tous les subsumants
de A.

Par convention et par analogie avec une hiérarchie d’héritage, la hiérarchie ou
graphe de la relation de subsomption possede toujours une borne supérieure, objet
le plus général qui subsume tous les autres objets, mais pas forcément une borne
inférieure®. Par souci d’homogénéité, les types simples comme entier, réel, chaine de
caracteres, booléen, etc., sont supposés étre représentés par des objets subsumés par
I'objet le plus général.

Les trois définitions de la subsomption portent sur des concepts, mais elles peuvent
également s’employer pour déterminer si un concept subsume un individu, en assimi-
lant 'individu a un concept, dont I'extension ne contient qu’un seul élément, a savoir
'individu lui-méme [Resnick ¢f al., 1990].

3.2.3 Exemple et complexité de la subsomption

En KL-ONE, un concept du monde réel est décrit par un objet appelé concept, qui
est muni de roles ou attributs et qui est comparable a un frame. Tester qu’un concept
A subsume un concept B se fait en comparant les descriptions de A et de B composant
par composant [Schmolze and Lipkis, 1983] [Schmolze and Israel, 1983] :

e Tous les objets qui subsument A subsument B.

e Pour tout attribut @ de A, il existe un attribut b de B, qui exprime la méme
propriété (inclusion de 'intension de A dans celle de B) :

4. Une telle borne inférieure existe en OMEGA [Attardi ef al., 1986)
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— Le type de la valeur de a subsume le type de la valeur de 6.
— Le domaine de valeurs associé a a contient celul qui est associé & b.

— L’intervalle de cardinalité associé a a doit inclure celui qui est associé a b.

La fonction qui implante I’algorithme précédent s’appelle SubsumeP. Elle possede la
propriété de consistance [Schmolze and Lipkis, 1983] : si SubsumeP(A,B) est vrai, alors
P’ensemble des individus dénoté par A contient nécessairement I’ensemble des individus
dénoté par B. Toutefois, la fonction ne possede pas la propriété de complétude car elle
ne découvre pas forcément toutes les relations de subsomption existantes : la fonction
retourne toujours un résultat, vrai ou échec, mais lorsqu’elle retourne échec, il n’est
pas sur que le concept A ne subsume pas le concept B.

Il a été prouvé que le probleme consistant a déterminer qu'un objet A subsume
un objet B est de complexité équivalente au probleme de la satisfaction d’une formule
booléenne [Levesque and Brachman, 1987]. La troisieme définition de la subsomption
montre que les deux problemes sont liés : A subsume B si et seulement si A se déduit
logiquement de B. Nous revenons au paragraphe 3.5.2 sur la complexité de la sub-
somption, qui est en rapport avec la richesse du langage de description des concepts

utilisé.

3.2.4 La subsomption clausale

Une clause est une disjonction de littéraux formés de formules atomiques positives
et négatives qui sont elles-mémes composées de termes [Chang and Lee, 1973]. La sub-
somption est une relation qui est aussi définie sur les clauses, elle permet de déterminer
si une clause en implique une autre, autrement dit, si I'information contenue dans une
clause n’est pas déja contenue dans une autre.

Il existe plusieurs définitions de la subsomption sur les clauses. Pour notre part,
nous distinguerons subsomption et #-subsomption : une clause C' subsume une clause
Dsi C'implique logiquement D [Gottlob, 1987] ; une clause C'§-subsume une clause D
si ||C|| £ {|P]| (le nombre de littéraux de C' est inférieur a celui de D), et s'il existe une
substitution @ portant sur les variables telle que C9 C D [Gottlob and Leitsch, 1985]
[Stickel, 1986]. Si une clause ' subsume une clause D, alors 'information contenue
dans D est redondante et D peut éventuellement étre éliminée. En particulier, si C 6-
subsume D, alors (' est plus “courte” que D. Par exemple, P(z) subsume et #-subsume
la disjonction P(a) V P(b), mais P(z) V P(a) subsume P(a) et Q(z,y) V Q(y,z)
subsume @(z,z), sans que la #-subsomption soit vérifiée.

Des résultats duaux sont donc obtenus en considérant que des objets représentant
des concepts sont assimilés a des conjonctions de littéraux [Hayes, 1979] : si le concept
A subsume le concept B, alors I'intension de B contient celle de A et donc A4 est plus
“court” que B comme pour les clauses, mais B implique logiquement A, & 'inverse

des clauses.
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3.2.5 La subsomption subsume 1’héritage

Il est naturel de se demander quel rapport existe entre la relation de subsomption
et celle d’héritage dans une représentation a objets. A premiere vue, rien ne semble
distinguer les deux relations : les trois interprétations présentées précédemment rappel-
lent les interprétations en extension, en intension et logique de la relation d’héritage
[Brachman, 1983]. Toutefois, la relation de subsomption est plus générale que celle
d’héritage car elle porte sur des formules booléennes qui sont des conjonctions ou des
disjonctions de littéraux. Les descriptions de concepts et celles des individus recou-
verts par ces concepts s’apparentent a des conjonctions de littéraux, alors que, de
facon duale, les disjonctions de littéraux sont des clauses [Hayes, 1979]. La subsomp-
tion ne releve donc pas du méme niveau d’analyse et de description des connaissances
que I'héritage. La subsomption subsume I'héritage : un concept C1 hérite une propriété
P s'il est subsumé par un concept possédant la propriété P [Patel-Schneider, 1991] ;
les inférences par héritage apparaissent comme des cas particuliers d’“inférences par
subsomption”.

Méme si un systeme a subsomption est implanté avec un langage a objets, il est pré-
férable que les mécanismes d’héritage et de subsomption restent indépendants. Ainsi,
dans une représentation & objets ot est définie une relation de subsomption, I’héritage
peut jouer partiellement le réle de la subsomption : st un concept C'7 hérite d'un con-
cept €2, alors (2 subsume C1. Ces inférences sont simples et relevent uniquement
du partage de propriétés. Supposons maintenant que le concept Peére heureur désigne
un peére dont toutes les filles sont mariées, que Pierre est un pere et qu’il possede
une fille nommée Marthe. Si Marthe est mariée, alors I'inférence Pierre est un-Pere
heureur doit en découler automatiquement ; s’il apparait que Marthe divorce, alors
Pierre ne doit plus étre un Pére heureux ; pour finir, si Pierre est déclaré étre un Pere
heureuz, alors 'inférence Marthe est mariée doit en découler. Ces inférences ne sont
pas réalisables avec le seul mécanisme d’héritage, qui ne doit donc pas étre 'unique
mode d’inférence dans une représentation a objets.

L’héritage est un mécanisme de partage de code et le support de la programma-
tion par réutilisation [Snyder, 1987]. Ce point de vue n’est pas pris en compte par la
relation de subsomption : les méthodes et les réflexes ne sont pas considérés comme
des composants de représentation dans un systéme a subsomption, car il n’existe pas
de sémantique précise permettant de déterminer qu’une procédure en “subsume” une

autre.

3.2.6 La subsomption et les exceptions

Dans une hiérarchic d'héritage, si A est plus général que B, alors toutes les pro-
priétés de A sont héritées par B, sauf en cas de masquage ou une propriété héritable,
valeur ou méthode, est redéfinie, ou encore en présence d’exceptions a ’héritage, ou
un ensemble de proprié¢tés héritables est globalement ignoré. Le masquage de valeurs
et les exceptions conduisent & un raisonnement non monotone [Reiter, 1987] : si une
propriété affirmée a un niveau de la hiérarchie est remise en cause a un niveau inférieur,
ce qui est déductible pour les objets du niveau supérieur peut ne plus I’étre pour les
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objets du niveau inférieur. Certaines théories sur les exceptions ont vu le jour dans le
cadre d’études sur les graphes d'héritage [Ducournau and Habib, 1991] [Horty, 1991].
Dans le cadre des systemes a subsomption, un article célebre de R.J. Brachman fait
encore autorité en la mati¢re [Brachman, 1985] : autoriser des exceptions & la relation
de subsomption conduit & définir un systeme de représentation ou un éléphant est un
singe, avec l’exception notable qu’il ne grimpe pas aux arbres. ..

3.2.7 La subsomption dans les représentations a objets

La relation de subsomption est définie de fagon tres générale au paragraphe 3.2.2.
Dans ce qui suit, nous allons donner une définition formelle de la subsomption, dans
le contexte des représentations a objets. Nous baptisons cette relation la subsomption
faible ou spécialisée, par opposition a la subsomption générale qui porte indifférem-
~ment sur des conjonctions ou des disjonctions de termes, qui pourrait étre qualifiée
de subsomption “forte”. Nous considérons dans la suite qu’un objet est une conjonc-
tion de propriétés attributs-valeurs (un frame muni de couples attributs-facettes par
exemple).

Ftant donné :

e un cnsemble d'objets £ ;
e un ensemble de propriétés P = {p;, 1 € [} ;
e une relation d’ordre partiel spécifique >;, dépendant de chaque p; ;

e un ensemble Q@ = {¢;, 7 € J} de propriétés déductibles : la valeur d’une propriété
q; dépend des valeurs des propriétés p; et se calcule grace a une méthode de
partage de propriété spécifique notée MP.

Nous dirons qu'un objet O appartenant a £ subsume au sens des représentations
a objet (faiblement ou de fagon spécialisée) un objet O2 appartenant a & si :
pour tout ¢z € I, p;(O1) >; p;(02), ou p;(O1) dénote la propriété p; pour l'objet O1.

La relation d’ordre partiel résultante, notée >, est une relation d’ordre partiel
“produit”, définie comme la conjonction des ordres partiels spécifiques >; pour ¢ € [I.

Si O1 subsume faiblement 02, alors, pour tout j € J, la valeur de ¢,;(02) se déduit
par l'intermédiaire de MP des valeurs des propriétés p; associées a O1.

La relation d’héritage est un cas particulier de subsomption faible : un objet 01
subsume (au sens de 'héritage) un objet O2 si Of est un ascendant de O2 dans
le graphe d’héritage. Plus précisément, 'ensemble d’objets € s'identifie au graphe
d’héritage ; 'ensemble de propriétés P, tout comme 'ensemble Q, fait référence aux
propriétés des objets, quelles qu'elles solent (les propriéteés s’héritent de facon uniforme
[Ducournau and Habib, 1989]) ; les relations d’ordre partiel spécifiques dépendent
du type des objets (un exemple de telles relations est présenté au paragraphe 3.3.3,

page 109).
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La définition d’une relation de subsomption faible dans I'univers des graphes nous
offre un autre exemple important, repris d’ailleurs dans le contexte des graphes molé-
culaires au chapitre 5. Soit £ un ensemble de graphes ayant des noeuds et des arétes
étiquetés ; une relation d’ordre partiel =, définie sur ’ensemble des nocuds A ; une
relation d’ordre partiel >, définie sur 'ensemble des arétes A. Un graphe GI (=
(N1,A1)) subsume (au sens des graphes étiquetés) un graphe G2 (= (N2,A2)) si :

o (] est un sous-graphe de G2 (au sens standard de la théorie des graphes).
e Pour tout n; € N1, n;(G1) =, n;(G2) ; pour tout a; € Al, a;(G1) =, a;(G2).

Il n’existe pas de définition générale du partage de propriétés, qui est spécifique
a I'application envisagée. Nous donnons au paragraphe 5.4 (cf. page 194) un exemple
possible de tel partage.

Sauf mention explicite du contraire, subsomption signifie désormais subsomption

faible.

3.3 La classification

3.3.1 Un algorithme de classification

Dans la suite, le terme “objet” continue a désigner de facon générale la description
d’un concept sous la forme d'une conjonction de propriétés attributs-valeurs. Etant
donné une relation de subsomption faible, et un ensemble d’objets organisés en hié-
rarchie par l'intermédiaire de cette relation, la classification est 'opération qui permet
de placer un objet X dans la hiérarchie, en recherchant les objets A qui subsument
X et les objets B qui sont subsumés par X, sans qu’aucune de ces relations de sub-
somption ne soit explicitement spécifiée. X est soit une nouvelle description, soit une
description déja présente dont certaines caractéristiques ont été modifiées ou doivent
étre précisées. Le processus de classification d’un objet X dans une représentation a
objets s’appuie sur la comparaison de X avec les objets présents dans la hiérarchie et
miet en valeur les relations de subsomption qui existent entre X et ces objets.

Le processus de classification se décompose en trois étapes principales : recherche
des subsumants les plus spécifiques ou SPS, recherche des subsumés les plus généraux
ou SPG. et mise en place des relations entre I'objet a classer, ses subsumants et ses
subsumés. L’algorithme qui est présenté dans la suite est inspiré de celui qui est uti-
lisé en KL-ONE [Lipkis, 1982] ; il est indépendant de la sémantique de la relation de
subsomption utilisée ; la seule contrainte imposée est que la relation employée soit une
relation de subsomption faible.

L’algorithme peut évidemment étre utilisé avec la relation d’héritage pour gérer un
graphe d’héritage ou encore pour découvrir les relations de généralisation /spécialisa-
tion qui existent entre de nouveaux objets et les objets déja présents dans le graphe.
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fonction comparer (X,0%)
si Dx est marqué
alors ne rien faire
sinon marquer Ox
si 0% ne subsume pas X
alors retourner {}
sinon si 0x est une feuille
alors retourner {0x}
sinon SPS « {}
pour chaque descendant Dx de O* faire
SPS « SPS U comparer (D*,X)
si SPS = {}
alors retourner {0x}
sinon retourner {SPS}

Figure 3.1. Comparaison entre 1’objet courant O* et 'objet a classer X lors de la
recherche des subsumants les plus spécifiques de X.

La recherche des subsumants les plus spécifiques

Dans ce qui suit, les objets appartiennent & une hiérarchie bornée supérieurement
par un objet appelé la racine de la hiérarchie, qui subsume tous les autres obhjets
présents. Les subsumants les plus spécifiques s’obtiennent en parcourant la hiérarchie
en profondeur, en partant de la racine. La hiérarchie n'est explorée que partiellement,
car les sous-hiérarchies dont les maximaux sont des objets incompatibles avec 1'objet
a classer sont élaguées. La figure 3.1 montre comment s’effectue la comparaison de
I'objet courant O* avec l'objet a classer X.

Si O* ne subsume pas X, alors la sous-hiérarchie de racine O* est élaguée. Aucun
descendant de O* ne peut subsumer X car la relation de subsomption est transitive.
L’exploration se poursuit & partir du premier frere de O* faisant encore partie de
’ensemble des objets a explorer. Si O* subsume X, alors O* est temporairement le
subsumant le plus spécifique de la sous-hiérarchie en cours de traitement. Si O* est
une feuille de la hiérarchie, alors 'exploration est terminée pour la branche en cours de
traitement et O est le subsumant le plus spécifique pour cette branche. Si O* n’est
pas une feuille, I'exploration se poursuit en profondeur a partir de O*. Si aucun des
subsumés de O* ne subsume X, alors O* est déclaré subsumant le plus spécifique de
la sous-hiérarchic en cours de traitement et il est ajouté a l'ensemble dénoté par la
variable locale SPS, qui contient les subsumants les plus spécifiques déja trouvés. Le
parcours continue jusqu'a ce tous les objets de la hiérarchie aient été examinés.

Dans les systemes a subsomption, les concepts sont divisés en concepts primitifs
et concepts définis. Dans certains cas, les concepts primitifs sont ignores lors de la
recherche des subsumants les plus spécifiques d’un concept a mettre en place dans la
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Objet

Objet-Vivant
; .,

..'Objet-Vivant-Sexué

DT A%
- A Y
e AN
.- 2 \
P Vid N\
Animal - i / lante .
"”’ ,l” /’ \\
’o’ P ,l \\
- Pid 7 N\
./"’ ." I, \\
Animal-Mile Animal-Femelle Plante-Mile Plante-Femelle

Figure 3.2. Les SPG ne sont pas forcément les descendants immédiats des SPS.

hiérarchie (cf. page 129).

La recherche des subsumés les plus généraux

La seconde partie du processus de classification concerne la recherche des subsumés
les plus généraux (SPG). Puisque la relation de subsomption est transitive, I’obtention
des subsumants les plus spécifiques permet de focaliser cette recherche : il suffit de
n’explorer que les descendants des SPS qui possedent les mémes propriétés que 'objet
a classer X, descendants qui sont des concepts ou des représentants de concepts.

Si {D} désigne 'ensemble des descendants des SPS et D* le descendant courant,
I'exploration s’effectue sur {D} de la fagon suivante :

o Si X subsume D¥*, alors D* fait partie des subsumés les plus généraux.

e Si X ne subsume pas D¥*, alors I'exploration se poursuit en profondeur sur les
descendants de D*, jusqu’a ce qu’un élément soit un subsumé de X ou bien que
D* n’ait plus de descendants.

Les sPG d’un concept ne sont pas forcément les descendants immédiats de ses SPS
comme le montre I'exemple de la figure 3.2 [Finin, 1986]. L'objet Objet- Vivant-Sexué
est subsumé par l'objet Objet-Vivant. 1l ne subsume pas les descendants immédiats
de Objel-Vivant, a savoir Animal et Plante, mais leurs descendants Animal-Mile,
Animal-Femelle, Plante-Male et Plante-Femelle.

Insertion d’un objet dans la hiérarchie

Lorsque les subsumants les plus spécifiques et les subsumés les plus généraux ont
été découverts. de nouveaux liens exprimant les relations de subsomption existant entre
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Super-1 Super-2 Super-3 04
> A vl A
| 7
N ’
N
N\ . 7 05
lien 2 / “\\ -
supprimer / 0 < ~Lk
, 7 objet 2 insérer N T~ o -
/7 N =~ - -
Sub-6 Sub-7 Sub-8

Super = subsumant
Sub = subsumé

— — =¥ =nouveau lien & mettre en place

Figure 3.3. Redondances a détecter et a supprimer lors de la mise en place des liens
subsumant-subsumé.

ces objets peuvent étre mis en place. En particulier, de nouveaux liens d’héritage sont
construits lorsque la relation de subsomption est identifiée a la relation d’héritage. La
mise en place de liens entre X et ses subsumants les plus spécifiques ne pose aucun
probléme particulier. En revanche, l'opération d’insertion peut provoquer 'apparition
de liens ou arcs de transitivité qui sont considérés comme redondants et qui doivent
étre supprimés (cf. Fig. 3.3). Rappelons qu'un arc de transitivité relie deux objets
comparables mais non consécutifs dans le graphe de la relation considérée, ici la relation
de subsomption. Un arc de transitivité est redondant, mais, & 'inverse des arcs de
transitivité doublant une exception a I’héritage, il n’est pas contradictoire (cf. page 49).
Supprimer cette redondance consiste simplement a supprimer ’arc de transitivité. En
dehors du cas qui vient d’étre évoqué, les liens déja existants entre les objets du graphe
ne doivent pas étre modifies (cf. I'ig. 3.3).

Lorsque X est un objet déja présent dans le graphe et que le processus de clas-
sification a modifi¢ la place que X y occupait, deux cas peuvent se produire. Dans
le premier cas, de nouveaux liens de subsomption sont précisés et les liens existant
précédemment sont conservés. Le second cas concerne les “migrations” d’objets : les
anciens liens ne sont alors pas forcément conservés, mais ce probléme n’est pas traité
ici [Nguyen and Rieu. 1989] [Kim, 1990].
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Classification et formation incrémentielle de concepts

Le processus de classification permet d’insérer un nouvel objet dans une hiérarchie
d’objets, en accord avec les informations présentes dans la hiérarchie. Par conséquent,
un tel processus peut également étre utilisé & une autre fin, celle de la construction
incrémentielle de la hiérarchie elle-méme. Une telle tache est similaire a celle effec-
tuée par les systemes de formation incrémentielle de concepts [Gennari et al., 1989]
(cf. § 4.2.5). Dans cette optique, le processus de classification se présente donc na-
turellement comme un outil d’aide & 1'acquisition de connaissances [MacGregor and
Burstein, 1991]. Un exemple de construction incrémentielle et dynamique de hiérarchie
d’objets a l'aide du processus de classification, la hiérarchie des structures réactives,
est donné au chapitre 5 (cf. page 191).

3.3.2 Classification dans un graphe d’héritage

Dans ce paragraphe, la relation de subsomption est assimilée a la relation d’hé-
ritage et le processus de classification est appliqué a des objets faisant partie d'un
graphe d’héritage.

Classification interactive en héritage simple

Dans [Finin, 1986], T. Finin présente une méthode de classification interactive et
incrémentielle qui repose sur un parcours en profondeur d’un arbre d’héritage simple.
Le processus de classification guide et aide I'utilisateur a compléter la description d’un
nouvel objet X a insérer dans I'arbre d'héritage, grace a une série de questions résultant
de comparaisons faites entre X et les objets existants. Ainsi, seule une description
partielle de X est nécessaire au départ de la classification et aucune connaissance
préalable des objets déja présents n’est utile.

Deux stratégies guident la classification. La premiere, dite classification par profil
d’attributs, consiste a choisir un attribut dans X, puis a rechercher ’ascendant commun
le plus spécifique, au sens de 'héritage, parmi tous les objets possédant cet attribut.
Cet ascendant. noté A dans la suite, constitue le nocud de 'arbre d’héritage & partir
duquel commence la classification. Si A subsume X au sens de I’héritage, alors A
devient le subsumant le plus spécifique, A étant le seul subsumant en héritage simple.
Lors de cette comparaison, tous les attributs de A sont examinés et 'utilisateur peut
se voir sollicité pour approuver ou réprouver 'adjonction de certains attributs a X,
qui est supposé avoir une description incomplete. Si aucun ascendant commun n’est
trouvé ou aucune relation de subsomption n'est établie, un autre attribut est choisi,
I'utilisateur n’étant sollicit¢ qu'en dernier recours.

La seconde stratégie, dite stralégie pai exclusion, s’appuie sur le fait qu'a chaque
étape de la classification. l'ascendant de X dans I'arbre d’héritage, noté SUPER, qui
est aussi le subsumant le plus spécifique de X au sens de la relation d’héritage, est
unique. A chaque étape de la descente dans 'arbre d’héritage, seul un descendant de
SUPER peut devenir le prochain ascendant de X. Si aucun descendant de SUPER ne
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subsume X au sens de I’héritage, alors I'ascendant de X reste SUPER et la classifica-
tion continue avec la recherche des descendants de X. Si un seul descendant de SUPER
subsume X, alors il devient ’ascendant de X, a condition que la description de X soit
compatible avec les attributs supplémentaires que pourrait détenir le descendant et que
ne détiendrait pas X. L’utilisateur se voit alors sollicité pour approuver I’adjonction
de tels attributs et leur ensemble de valeurs. Lorsque plusieurs descendants de SUPER
subsument X, ils sont triés apres un examen interactif de leurs attributs de fagon a ce
qu’il ne reste plus qu’un seul subsumant possible, pour ainsi se retrouver dans le cas
précédent.

Cette approche de la classification, qui fait jouer un role tres actif a 'utilisateur,
a conduit a certaines études sur I'interactivité, qui préconisent la création de profils
d’utilisateurs auxquels sont associés des questionnaires typiques guidant le processus
de classification [Rich, 1979] [Finin and Drager, 1986].

Un exemple en Shirka

Shirka est un langage de frames, dont les frames se répartissent en objets géné-
rateurs, les schémas de clusse, et en objets terminaux, les schémas d’instance, qui
ne peuvent pas étre instanciés® [Rechenmann, 1988]. Toutes les entités, schémas, at-
tributs, facettes ou procédures, sont des schémas, et tout schéma est instance d’un
schéma de classe.

La figure 3.4 montre la définition de la classe Personne. L’attribut sorte-de repré-
sente le lien d’héritage et sa valeur indique que le schéma Personne est une spécialisa-
tion du schéma objet, qui est la racine du graphe d’héritage multiple. Tout attribut
possede obligatoirement un type, introduit par I’une des deux facettes de typage $un
ou $1liste-de, type qui est éventuellement restreint grace aux facettes $intervalle
et $domaine. Les musiciens, qui forment une catégorie particuliere de personnes, sont
décrits par la classe Musicien, spécialisation de Personne. Un musicien spécifique
comme Albert est représenté par une instance qui est rattachée a sa classe par un lien
est-un (cf. Fig. 3.5). Les valeurs des attributs définies dans Albert, introduites grace
au symbole =, doivent respecter les spécifications de la classe®. Une instance n’est que
rarement une description complete ; elle ne contient que les valeurs connues lors de sa
définition ; les autres valeurs sont retrouvées par héritage, par calcul, par filtrage ou
encore par classification.

En Shirka, le filtrage permet de calculer la valeur d’un attribut en parcourant
les instances d’une classe donnée et en ne retenant que celles qui satisfont certains
criteres. La classification permet de trouver la position d'une instance, nouvelle ou
ancienne, en parcourant la hiérarchie des classes et en ne retenant que les classes les
plus spécifiques compatibles avec la structure de l'instance [Pivot and Prokop, 1987).
Le graphe d’héritage est divisé en familles qui sont déterminées par les sous-graphes

5. Schéma de classe et schéma d’instance sont respectivemnent abrégés en classe et instance dans la

suite.
6. Les facettes $valeur, $defaut et le symbole = différencient explicitement une valeur partagée

par toutes les instances d’une classe, une valeur pouvant étre redéfinie et une valeur affectée 4 un
attribut dans une instance.
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{Personne
gorte-de = objet ;
nom $un chaine ;
prenom $liste-de chaine ;
age $un entier
$var-nom a
$sib-exec {Soustraction
valeurl $valeur *annee-courantex ;
valeur2 $var<- annee-naissance ;
resultat $var-> age}
date-de-naissance $un {Date
annee $var-nom annee-naissance}
enfants $liste-de Personne ;
coaequales $liste-de Personne
$sib-filtre {Personne
lui-meme $var-> coaequales ;
age $var<- a}}

{Musicien
sorte-de = Personne ;
specialite $liste-de Specialite
$domaine Composition Arrangement Interpretation}

{Albert
est-un = Poly-Instrumentiste ;
nom = ''"Marqueur" ;

prenom = "Albert Joseph"
date-de-naissance = date-123}

Figure 3.4. Le schéma de classe Personne, une de ses spécialisations, Musicien et
le schéma d’instance Albert. Un filtre est associé a l'attribut coaequales. Il permet
de retrouver la liste des instances de la classe Personne ayant le méme age qu’une

personne donnée.

d’héritage dont les racines sont les sous-classcs directes d’objet. Ces racines sont
appelées chefs de famille et elles définissent une partition du graphe d’héritage, au
sens ol un attribut est supposé avoir la méme sémantique chaque fois qu’il est utilisé
a D'intérieur d'une famille (a4 I'image des attributs associés a un concept en TROPES,
voir le paragraphe 2.3.3).

L’algorithme de classification est fondé sur le parcours d’une famille en profondeur.
I s’appuie sur un processus dit de spécialisation qui consiste a vérifier que les caracté-
ristiques d’une instance donnde sont compatibles avec celles de la classe vers laquelle
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Objet
Personne Date Spécialité
T
Musicien Sportif
Saxophoniste  Pianiste = Batteur Nageur Cycliste Coureur
~1 ~1 7

Poly-Instrumentiste Tri-Athléte

Albert

Figure 3.5. Une partie du graphe d’héritage contenant la famille Personne.

on souhaite spécialiser I'instance, c’est-a-dire la classe qui devrait devenir une nouvelle
classe mere de I'instance. Classifier une instance revient donc a trouver I’ensemble
des classes du graphe vers lesquelles I'instance peut étre spécialisée. La classification
s’effectue avec '’hypothese du monde ouvert et son résultat est constitué de trois listes
de classes” : les classes siires dont fait partie la future classe mére de l'instance, les
classes impossibles qui ne peuvent pas étre des classes meres et les classes possibles,
pour lesquelles manquent certaines informations pour qu’une décision soit prise. La
classification est interactive et, lorsqu'un attribut n’est pas valué, le systeme calcule sa
valeur s’il existe un réflexe si-besoin pour le faire, sinon il la demande a 'utilisateur.
Une explication est associée a chaque échec (classe impossible) ou demi-échec (classe
possible) du processus de spécialisation.

La spcécialisation d'une instance [ de classe initiale C7 vers une classe cible C
s'effectue comme suit :

o Une marque sir est associée a toutes les superclasses de Ci jusqu’a ce que F
soit marqué, /' étant le chef de famille ou bien la “superclasse commune la plus
spécifique” a (i et a C. La relation d’ordre définissant la “superclasse commune
la plus spécifique” est la relation d’héritage : une classe est plus spécifique qu’une
autre si la premiere hérite de la seconde.

7. Les termes “stir”, “possible” et “Impossible” caractérisent aussi les trois catégories d’objets dans
un graphe d'héritage lors d'un filtrage (cf. § 2.1.4), avec une signification légérement différente. Pour
ta classification, toute superclasse d’une classe siire est siire. Pour le filtrage, toute sous-classe d’une
classe siire est sure, mais la superclasse d’une classe siire peut n’étre que possible .
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o La partie du graphe d’héritage composée de la sous-famille contenant C est
ensuite parcourue en profondeur a partir de F. La structure de l'instance [
est comparée avec celle de chaque classe de la sous-famille. Le traitement des
attributs se fait conformément a une série de regles établissant les contraintes
devant étre satisfaites par les valeurs des attributs [Pivot and Prokop, 1987] :
les types et les valeurs des attributs de I doivent vérifier les contraintes définies
dans chaque classe examinée. Si [ est compatible avec une classe, celle-ci est
marquée avec sdr. Si une classe possede un attribut qui n’existe pas dans I,
deux cas sont possibles : soit la valeur de cet attribut peut étre calculée, soit elle
est demandée a l'utilisateur. Si cette valeur ne peut étre déterminée dans 'un ou
Pautre cas, la classe est marquée avec possible, ce qui implique en particulier que
les sous-classes de cette classe pourront au mieux étre marquées avec possible.
Dans tout autre cas, la classe examinée est marquée avec impossible, de méme
que ses sous-classes, qui seront ignorées ultérieurement dans le parcours.

o Le processus de spécialisation se termine lorsque la classe C' est marquée avec
sir, impossible ou encore possible.

Examinons par exemple comment se déroule la spécialisation de 'instance Albert
vers la classe Tri-Athlete, dans la famille dont le chef est 'objet Personne [Pivot and
Prokop, 1987]. Au cours du processus de spécialisation, les classes Poly-Instrumen-
tiste, Saxophoniste, Pianiste, Batteur, Musicien et Personne sont marquées avec
stir. La classe Personne, chef de famille, représente la superclasse commune la plus
spécifique a Poly-Instrumentiste et a Tri~Athlete. L'instance Albert peut étre
spécialisée vers Tri-Athlete si et seulement si elle peut ’étre vers Nageur, Cycliste
et Coureur. L’appariement de I'instance Albert avec la classe Sportif ne peut réussir
que si 'utilisateur répond positivement a la question Quelle est la valeur de Uattribut
pratique-un-sport pour Albert ¢ puisqu’il n’existe aucun autre moyen de trouver la va-
leur de cet attribut (cf. Fig. 3.6). Supposons que ce soit le cas, une question similaire
est alors posée pour trouver la valeur de l'attribut specialite associé aux classes,
dans 'ordre, Nageur, Cycliste et Coureur. L'utilisateur a tout le loisir de deman-
der des informations sur les domaines de valeurs acceptables lorsqu’il a des trous de
mémoire. Supposons que les réponses faites aux trois questions précédentes aient été
Nage, Velo et Course. Les classes Nageur. Cycliste et Coureur sont alors marquées
avec str et il ne reste plus qu’a vérifier que l'instance Albert est compatible avec la
classe Tri~Athlete. Ceci nécessite de connaitre la valeur de Iattribut de type booléen
resistance. Or. le réflexe si-besoin associé a cet attribut dans la classe Tri-Athlete
retourne vrai si l'instance a laquelle il est appliqué est de type Saxophoniste. Comme
c’est le cas (ouf !), I'instance Albert peut étre spécialisée vers la classe Tri-Athlete.
Si la réponse a l'une des questions posées lors du parcours du graphe n’est pas conforme
4 ce qui est attendu, la spécialisation de I'instance Albert vers la classe Tri-Athlete
échoue.

La classification en TROPES (cf. § 2.3.3) repose sur des bases sensiblement identiques

[Marifio et al., 1990] :

e Toute superclasse d’une classe stre est sire.



108 3. Le raisonnement dans une représentation a objets

{Sportif
sorte-de = Personne ;
pratique-un-sport $un booleen ;
specialite $liste-de Specialite
$domaine Nage Velo Course Perche Javelot}

{Nageur
sorte-de = Sportif ;
specialite $domaine Nage}

{Tri-Athlete
sorte-de = Nageur Cycliste Coureur ;
resistance $un booleen
$3ib-exec {Saxophoniste?
valeurl $var<- est-un ;
resultat $var-> resistance}}

Figure 3.6. Détail des classes Sportif, Nageur et Tri-Athlete.

e Toute sous-classe d'une classe impossible est impossible.

o Toutes les classes sceurs® d'une classe siire sont impossibles, car une instance ne
peut dériver que d’une seule classe dans une perspective.

e Un pont a la méme étiquette, stur, possible ou impossible, quelque soit la pers-
pective considérée. Si une classe dans un pont est marquée siire, alors toutes
les classes du pont deviennent siires, ce qui permet de déduire rapidement des
informations supplémentaires.

Un schéma d’instance ne peut exister si sa classe n’existe pas. Toutefois, contrai-
rement a l'usage en vigueur dans un langage de classes (cf. page 27 et § 3.3.4), il
est possible de classer et d’enrichir une instance de la classe la plus générale appelée
objet, car tout schéma est un prototype, la structure d’une instance n’est pas figée
et peut évoluer a tout moment, par adjonction, suppression ou méme déplacement de
propriétés.

3.3.3 Une approche réflexive et répartie

Dans I'étude qui suit, le processus. de classification est envisagée dans le graphe
d’héritage d’une représentation a objets réflexive.

&. Classes qui sont “au méme niveau” dans la perspective pour la relation d’héritage.
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Réduction de ’espace de classification

L’espace de filtrage d’une propriété est généralement identique au graphe d’héritage
dans son entier (cf. § 2.1.4). Appelons espace de classification ’ensemble des objets
qui doivent étre explorés pendant le processus de classification, lors de la recherche
des subsumants et des subsumés. Comme pour le filtrage, si aucune information n’est
disponible, I'espace de classification s’identifie au graphe d’héritage. Il est possible de
réduire considérablement cet espace dans une représentation a objets réflexive.

Tout attribut A est représenté par un attribut-objet de méme nom A, qui fixe
un attribut appelé maximaux ayant pour valeur I’ensemble des objets maximaux pour
Pattribut (cf. page 46 et figure 2.13). L’espace de filtrage d’un attribut A est déterminé
par la réunion des sous-graphes associés a ses maximaux (réunion au sens indiqué a la
figure 2.5). Par extension, I'espace de classification d’un objet est défini par la réunion
des espaces de filtrage des attributs de 'objet. Par exemple, si un objet O possede les
attributs 41, 42 et A8, 'espace de classification de O est constitué par la réunion
des maximaux qui fixent A7, A2 et A3 dans le graphe d’héritage. Ces maximaux
sont mémorisés dans les attributs objets décrivant A7, A2 et A8. L’utilisation de
ces informations réduit considérablement le volume des calculs nécessaires lors du
processus de classification.

Tout objet possede naturellement une autre information réflexive qui est la liste de
ses attributs, notons la attributs. Lorsque cette liste est accessible, il est possible de la
trier selon un certain critére (comme en classification interactive, avec une stratégie par
exclusion, voir page 104), ou encore de la restreindre a certains attributs importants.
Dans le dernier cas, la classification de 'objet est partielle et ne reflete que le point de
vue des attributs qui ont été utilisés lors de la classification.

Si ’espace de recherche des subsumants peut étre réduit lors du processus de classi-
fication, il est également possible de minimiser le volume des calculs lors de la recherche
des subsumés les plus généraux. L'ensemble des subsumants les plus spécifiques d’'un
objet & classer X ne correspond pas forcément a l’ensemble des objets maximaux pour
les propriétés de X. Toutefois, si X fixe un nouvel attribut A, alors X est 'unique
objet maximal pour A. Dans ce cas, la recherche des subsumés les plus généraux de
X devient inutile : aucun objet ne peut dériver de X, car il devrait alors posséder
lattribut A.

Approche répartie et sémantique des facettes

Bien que 1'étude qui suit concerne I'héritage, ’approche présentée est générique
et peut s’employer avec toute relation d’ordre partiel déterminant une relation de
subsomption faible. Les regles qui suivent peuvent étre vues comme les spécifications
de relations d’ordre partiel associées aux facettes (cf. § 3.2.7).

Lors du processus de classification, les objets sont comparés composant par com-
posant. L'implantation du test de subsomption peut étre répartie en un ensemble
de méthodes qui sont activées par envoi de message. Une méthode générale, notée
subsumep, est associée a la racine du graphe d’héritage. Elle est définie de la fagon
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suivante : un objet O subsume un objet 02 si chacun des composants de O subsume
le composant correspondant de O2. Les composants d’un objet sont ses attributs, les
composants d’'un attribut ses facettes. La méthode subsumep est redéfinie pour tous
les objets pour lesquels il existe un test spécifique plus efficace. En particulier, attri-
buts et facettes sont des objets a part entiere et peuvent donc posséder leur propre
méthode subsumep. Notons a! I'attribut A dans ’objet Of et a2 le méme attribut A
dans 'objet O2. Le test sur les attributs est défini de fagon générale par : attribut
al subsume lattribut a2 si les valeurs associées aux facettes de al subsument celles
qui lui correspondent dans a2.

Les facettes sont a leur tour prises en compte de la facon suivante :

o Typage (facettes $un et $liste-de) : le type de al doit subsumer le type de
a2. Si le type de al est simple, entier, chaine, booléen, etc., alors celui de a2
doit lui étre identique®. Si al définit une relation, alors le co-domaine de al doit
subsumer le co-domaine de ¢2 ; autrement dit, le co-domaine de al doit étre un
ascendant du co-domaine de a2 dans le graphe d’héritage. Les caractéristiques
qui viennent d’étre explicitées sont valables pour tout attribut, qu’il soit mono-
valué ou multivalué, puisque la facette $1iste-de, tout comme la facette $un,
n'admet qu'un seul argument.

o Restriction de type (facettes $domaine et $intervalle) : le domaine ou l'inter-
valle de valeurs associé a al doit contenir celui qui est associé a a2.

o Cardinalité (facettes $min et $max) : I'intervalle de cardinalité associé a a! doit
contenir I'intervalle de cardinalité associé a a2 (l'intervalle de cardinalité d’un
attribut est borné inférieurement par la valeur de la facette $min et borné supé-
rieurement par la valeur de la facette $ max).

e Valeur par défaut (facette $defaut): une valeur par défaut pouvant étre masquée
a n'importe quel niveau de la hiérarchie d’héritage, les valeurs par défaut de af
et de a2 doivent simplement et comme il se doit, respecter les spécifications de
type qui leur sont associées.

e Valeur (facette $valeur) : une telle valeur est considérée comme fixe. Si al est
monovalué, alors la valeur de a2 doit étre identique a celle de «1. Toutefois, si
al est multivalué et que la cardinalité maximale n’est pas atteinte, la valeur de
a2 peut étre complétée en accord avec les spécifications associées a a2. Pour que
soit respectée la priorité des facettes (cf. § 2.1.3 et figure 2.7), il est vérifié qu’une
facette $valeur dans ¢l ne subsume pas une facette $si-besoin ou une facette
$defaut dans a2.

o Si-besoin (facette $si-besoin): seule facette procédurale a étre prise en compte,
il est vérifié, pour les raisons évoquées dans le cas ci-dessus, qu'une facette
$si-besoin dans al ne subsume pas une facette $defaut dans a2.

9. Les types simples primitifs ne possédent pas de sous-types.
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o Les facettes procédurales $si-possible, $si-ajout, $si-enleve et $methode

ne sont pas prises en compte.

Les points précédents définissent une sémantique pour les facettes d’un langage de
frames. Cette sémantique est proche de celle qui est adoptée dans le langage OBILOG
[Dugerdil, 1988]. Dans ce qui précede, attribut al est soit hérité par 02, soit redéfini
par a2 dans O2. Dans les deux cas, al et a2 portent le méme nom. Il n’existe aucun
moyen, sans intervention extérieure, de déterminer que deux attributs af et a2 de
noms différents ont la méme sémantique (ou sont synonymes), méme si leurs facettes
vérifient les conditions précédentes. Ainsi, 'attribut meére associé a 'objet Personne
et lattribut épouse associé a I'objet Homme ont le méme co-domaine, ’objet Femme,
et la méme cardinalité, mais n’ont aucune relation entre eux.

Le test de subsomption défini sur les facettes est une adaptation pour les représen-
tations a objets du test utilisé dans les systémes a subsomption. Toutefois, dans ces
systemes, le test s’applique uniformément a I’ensemble des concepts, alors que dans
’approche répartie, il peut étre redéfini pour n’importe quel concept ou composant, a
partir du moment ou 'utilisateur en ressent la nécessité.

3.3.4 Classification dans les langages de classes

Décrire des concepts avec une approche classe-instance consiste a représenter a
I'aide de classes les concepts les plus généraux, puis a spécialiser ces classes pour décrire
des concepts qui dérivent de ces concepts généraux. Les objets particuliers manipulés
dans les applications sont des instances de ces classes. Une classe encapsule des données
et des procédures ; les caractéristiques d’une instance ne sont généralement pas visibles
depuis l'extérieur, contrairement au modele des prototypes sur lequel reposent les
langages de {rames et les représentations a objets considérées jusqu’a présent. Or, pour
classer un objet, une instance d’une classe par exemple, il est nécessaire de connaitre sa
structure pour pouvoir la comparer a celle des objets déja existants. L’encapsulation,
qui est un des principes de base des langages de classes [Snyder, 1987], apparait donc
comme un des obstacles les plus sérieux au raisonnement par classification.

Si classer une instance revient a trouver sa classe d’appartenance, alors une telle
opération n’a pas de sens dans un langage de classes, puisqu’une instance ne peut
exister que si sa classe a été créée au préalable. Le processus de classification peut
éventuellement consister a rechercher les classes partageant une partie de leur struc-
ture et de leur comportement avec une classe donnée. Cependant, une telle démarche
souleve plusieurs problemes qui sont difficiles, voire impossibles a résoudre. En parti-
culier, comment reconnaitre que deux variables ont la méme sémantique, qu’un com-
portement en spécialise un autre 7

Par ailleurs, la modification dynamique du graphe d’héritage n’est pas autorisée
dans les langages de classes compilés comme C4-+ [Stroustrup, 1989] ou Eiffel [Meyer,
1990], mais elle I'est dans les langages de classes a typage dynamique comme CLOS
[Keene, 1989] ou les Flavors [Moon, 1986]. Dans ces langages, une classe peut aussi
étre redéfinie dynamiquement par adjonction ou suppression de variables. La mise &
jour des instances d'une classe redéfinie, de ses sous-classes et de leurs instances est



112 3. Le raisonnement dans une représentation a objets

automatiquement assurée par le systeme. Lorsque la redéfinition entraine un change-
ment de structure des instances, la transformation n’est effectivement réalisée qu’a la
premiere opération d’acces effectuée sur les instances. Elle peut s’accompagner d’une
intervention de ['utilisateur pour initialiser les nouvelles variables ou modifier la valeur
des anciennes par exemple.

Soulignons pour terminer que le traitement d’objets évolutifs est une préoccupation
relativement ancienne dans les bases de donnés [Nguyen and Rieu, 1989] [Kim, 1990], et
que le modele des prototypes a souvent été retenu pour représenter des objets évolutifs
dans le contexte des classes [Borning, 1986] [Mittal et al., 1986] [Stein et al., 1989).

3.4 Extension de la subsomption

3.4.1 Co-subsomption = subsomption + composition

Un objet composite est formé par 'agrégation d'un certain nombre d’autres ob-
jets appelés ses composants, qui décrivent chacun une partie de l'objet composite
(cf. § 2.3.2). Les composants sont liés a l'objet composite par une relation partie de,
de relation inverse composé de.

La composition d’objets peut étre envisagée sous un angle différent dans une re-
présentation a objets : un objet peut étre considéré comme une forme “faible” d’objet
composite, dont les composants sont accessibles par I'intermédiaire de ses attributs
typés. De tels attributs définissent en réalité des liens de composition, et leur valeur
est un ensemble d’objets représentant les composants. Par exemple, une molécule est
composée d’atomes et de liaisons ; elle est représentée par 'objet Molecule, qui pos-
sede deux attributs, atomes et liaisons, le premier mémorisant la liste des atomes
et le second la liste des liaisons de la molécule (cf. § 5.3.3). Cependant, a inverse des
objets composites standard, une méthode spécifique de création de représentants doit
étre congue, qui est chargée de la création et de la mise en place des représentants des
composants. Cette fagon d’envisager la composition d'objets peut pallier certains des
inconvénients liés au formalisme des objets composites présenté au paragraphe 2.3.2 :
traitement des cas ou le nombre de composants est inconnu a 1’avance (typiquement
le cas des molécules), séparation explicite de composants de méme type existant en
plusieurs exemplaires, expression de liens de composition “multiples” (le méme atome
est a la fois composant d’une molécule et d’une liaison).

Pour gérer explicitement les objets composites faibles et le partage de propriétés
avec les composants, nous définissons la relation de co-subsomption'® : un objet O1
co-subsume un objet 02 si O1 est un composant de O2. Le sens qui est donné ici a
“composant” est le premier sens fonctionnel composant-composite décrit a la figure
2.17 [Winston ef al., 1987] : Q1 décrit le type d’un composant de 02, ce qui se traduit
généralement par le fait qu'un représentant de O2 a pour composant un représentant
de O1. Méme si le sens accordé a la composition est ici le sens fonctionnel, la relation
de co-subsomption peut étre adaptée pour décrire n’'importe quelle autre nuance de la

10. Compostlion + subsomplion.
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composition.

Comme la relation d’inclusion dont elle dérive, la co-subsomption est une relation
d’ordre partiel. Elle est réflexive : O co-subsume O, ce qui signifie, pour nous, que le
tout est aussi considéré comme une partie. Elle est anti-symétrique : si OI co-subsume
02 et si 02 co-subsume 01, alors O et O2 sont “égaux”, aux sens ol ils ont les
meémes composants, ce qui ne veut pas dire que OI et O2 sont égaux structurellement,
au sens ou ils ont les mémes attributs munis des mémes valeurs. Elle est transitive : si
01 co-subsume 02 et si 02 co-subsume 03, alors 01 co-subsume O3. Comme |’ordre
induit par la relation d’héritage, 'ordre induit par la relation de co-subsomption n’est
pas un ordre total, tous les objets n’étant pas forcément comparables.

La relation de co-subsomption est aussi une relation de subsomption faible. En par-
ticulier, la co-subsomption organise les objets en une hiérarchie locale!! de composition
ou les objets composants “dominent™ 'objet composite. Pour reprendre 'exemple de
'objet Molecule, il est possible de définir trois méthodes qui implantent de fagon
répartie le test de co-subsomption. Ces méthodes sont associées respectivement aux
objets Atome, Liaison et Molecule ; elles retournent wvrai si 'objet auquel elles sont
appliquées, atome, liaison, ou sous-structure, fait partie de la molécule étudiée. Une
molécule se présente alors comme une hiérarchie locale de composition ou les ato-
mes, les liaisons et les sous-structures dominent la molécule dont ils font partie. Pour
résoudre un probleme de synthese, seul le fait que certaines sous-structures remar-
quables co-subsument une molécule a de l'importance (cf. § 5.4) : les sous-structures
co-subsumant une molécule M déterminent les fonctionnalités chimiques de M, ainsi que
les réactions applicables a M, grace a un mécanisme de partage de propriétés spéciale-
ment adapté a la composition moléculaire (cf. page 194). Cette forme de partage de
propriétés peut étre étendue au cas plus général des graphes etiquetés.

La hiérarchie locale de composition associée a un objet est construite avec 1’algo-
rithme de classification présenté au paragraphe 3.3.1, ou la relation de subsomption
faible est la co-subsomption. Le processus de classification joue alors son double role de
raisonnement et d’aide a 'acquisition de connaissances. La remarque faite sur la mise
en place des objets dans un graphe d’héritage prend ici un certain sens (cf. § 3.1.2) :
la construction d'une hiérarchie locale de composition n’est pas statique (du ressort
de P'utilisateur), mais dynamique (effectuée sous la responsabilité du systeme).

3.4.2 Vers des bases de connaissances n-dimensionnelles

La relation de co-subsomption associée aux structures moléculaires peut étre inter-
prétée comme la relation sous-graphe de et appliquée a des graphes plus généraux que
les graphes moléculaires. Des méthodes particulieres de partage de propriétés doivent
alors étre construites pour gérer le partage d’'information entre subsumants et subsu-
més. Le processus peut se prolonger a une relation d’ordre partiel spatiale comme a
gauche de. @ droite de, devant ou encore derriere, a une relation d’ordre temporelle

comme aqvant que. aprés que, etc..

11. Une hiérarchie locale de composition est aussi associée a chaque objet composite dans le systéme
orioN [Kim ef al., 1987] [Kim et al., 1989).
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* héritage

temps

-
composition

espace

Figure 3.7. Différentes dimensions dans une base de connaissances : héritage, com-
position, espace, temps.

Chaque relation d’ordre partiel a sa propre sémantique et détermine une relation
de subsomption faible, ce qui définit ce que nous appelons une dimension dans la base
de connaissances. Jusqu’a présent, la dimension la plus connue et la plus étudiée (dans
les représentation a objets) est la dimension de I'héritage Cette dimension est “ortho-
gonale” a une seconde dimension, bien connue aussi, la composition. Par extension,
une base de connaissances peut étre vue comme un espace multi-dimensionnel, un R"
en somme, ou chaque dimension décrit une relation (cf. Fig. 3.7).

Une propriété définit une dimension des lors qu’elle exprime un ordre partiel qui
peut se traduire par une relation de subsomption faible. Cette méthode de traitement
des propriétés va dans le sens d’une meilleure représentation des liens existant entre
concepts : traduire la finesse et la complexité des connaissances détenues par les di-
vers liens dans un réseau de concepts, liens qui ne sont pas toujours que de simples
connexions [Johnson-Laird et al., 1984].

3.4.3 Subsomption, relation d’équivalence et perspectives

La relation de subsomption utilisée dans 'algorithme de classification est un ordre
partiel. Cette hypothese fondamentale détermine les caractéristiques de la vision n-
: . . . - , o :
dimensionnelle d'une base de connaissances et, en particulier, de ’organisation possible
en hiérarchie d’objets dominants et dominés.
Supposons maintenant que la relation considérée soit une relation d’équivalence!?.
pp | q

Etant donné un objet O, 'algorithme de classification ne permet plus de construire

12. Le seul axiome qui différe est celui de 'anti-symétrie qui est remplacé par Paxiome de symétrie :
si O1 est en relation avee 02, alors 02 est en relation avec OF.
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Triangle
ou ou ou
Figure plane Figure plane Figure plane formée  Polygone ayant
ayant 3 cOtés ayant 3 angles  par les segments 3 sommets

joignant 3 points du
plan non alignés

Figure 3.8. Une disjonction de descriptions associées a un concept. Si un objet O
satisfait une description de la disjonction, alors il les satisfait toutes.

une hiérarchie, mais plutot une disjonction d’objets équivalents, qui offrent des points
de vue différents sur O. Par exemple, 'objet Triangle est représenté par les deux
descriptions figure plane a trois cotés et figure plane ayant trois angles, qui expriment
deux points de vue différents mais équivalents sur le concept de triangle (cf. Fig. 3.8).

Une disjonction attachée a un concept rappelle la notion de pont en TROPES
(cf. § 2.3.3). Dans le méme ordre d’idées, le raisonnement par classification s’appuie
alors sur le principe suivant [Ferber and Volle, 1988] [Woods, 1991] : si C' est un concept
décrit par la disjonction C'1UC2U ... UCn, alors un objet O est un représentant de
(' s’il satisfait une des descriptions Cf ; réciproquement, si O satisfait une description
(i, 1l les satisfait toutes.

3.5 Les systémes a subsomption

3.5.1 La technologie des systémes a subsomption

Introduction

Il n'existe a 'heure actuelle aucun consensus sur la facon de concevoir des outils
de représentation et de manipulation de connaissances. Cependant, un certain courant
de recherche s’est créé autour des idées qui sont a la base de KL-ONE pour donner
naissance & une famille de langages de représentation, que nous conviendrons d’appeler
les systémes @ subsomption'. Ce courant de recherche actif, original et prometteur,

13. Tl n’existe pas {encore) de consensus pour nommer ces langages, qui sont indifféremment qualifiés

de lerm subsumplion languages [Patel-Schneider et al., 1990], classification-based systems ou term
classification systems [MacGregor. 1991, terminological logics [Patel-Schneider, 1989), term descrip-
tion languages [Owsnicki-Klewe. 1989] et enfin hybrid representation systems [Nebel, 1990].
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tente d’unifier des idées qui proviennent des études faites sur les réseaux sémantiques
et sur les langages de frames [Nebel, 1990].

Les systémes a subsomption reposent sur les principes généraux suivants [MacGre-
gor, 1991] :

o La sémantique de la formule décrivant un concept, formule appelée aussi terme,
est définie a I'aide d’une interprétation, comme c’est le cas pour une formule
logique du premier ordre. Dans la suite, le mot “concept” désigne aussi bien le
concept de la vie réelle que le terme décrivant ce concept.

o Les systémes a subsomption dérivent des travaux de R.J. Brachman sur la repré-
sentation des connaissances [Brachman, 1977] [Brachman, 1979], qui recomman-
dent de distinguer plusieurs niveaux dans la prise en compte des connaissances.
Aussi, il existe une distinction entre le langage de description des concepts ou
langage des termes (TBoz), et le langage des assertions (ABoz), qui permet
d’exprimer des faits relatifs aux concepts et a leurs instances!®. La TBor renferme
la connaissance terminologique qui releve de la représentation des concepts ; la
ABox renferme la connaissance assertionnelle qui releve de la représentation des
faits concernant les instances de concepts.

o Les concepts sont ordonnés en une hiérarchie par une relation de subsomption ;
la hiérarchic est gérée par un classifieur qui place les nouveaux concepts et
s'occupe du maintien de la cohérence de la hiérarchie des termes. Les assertions
sont traitées par le reconnaisseur qui est chargé, entre autres, de la gestion des
instances et du maintien de la cohérence des instances interdépendantes.

Quelques systémes & subsomption

KL-ONE [Brachman and Schmolze, 1985] est le premier systéme a subsomption
digne de ce nom. Le langage de description des concepts est tres riche, mais les
calculs effectués par le classifieur ne sont pas complets [Schmolze and Lipkis, 1983]
(cf. page 95). Les descendants directs de KL-ONE ont formé pendant longtemps le plus
gros des troupes dans la famille des systemes a subsomption. NIKL, pour New Imple-
mentation of KL-ONE, est une version épurée et améliorée de KL-ONE [Vilain, 1985]
[Kaczmarek ef al., 1986]. Le classifieur de NIKL est beaucoup plus rapide que celui
de KL-ONE. mais il n’est pas complet. Dans KRYPTON apparait pour la premiére fois
une A Bor, dont le pouvoir descriptif est équivalent au calcul des prédicats du premier
ordre [Brachman et al., 1983] [Brachman et al., 1985]. Cependant, la complexité de la
ABozx et les faiblesses du classifieur posent de nombreux problemes. KANDOR [Patel-
Schneider, 1984] et BACK [von Luck el al., 1987] [Peltason ¢t al., 1989] se présentent
comme des versions simplifiées de KRYPTON. Les possibilités de représentation sont
plus faibles et le classifieur n’est pas complet, mais toutes les inférences sont réalisées
de facon efficace. Les A Bor de KANDOR et de BACK sont essentiellement réduites aux

14. Lorsqu'il n’y a aucune confusion possible avec les instances d'une classe dans un langage de
classes, nous utilisons le mot “instance™ pour désigner le représentant d’un concept.
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prédicats unaires et binaires clos et deviennent, surtout la seconde, des modeles pour
les systemes a subsomption qui suivent. Des regles et contraintes sont développées pour
la premiere fois dans LoOM [MacGregor, 1988] et MESON [Owsnicki-Klewe, 1988]. Le
récent CLASSIC [Borgida et al., 1989] [Brachman ef al., 1991] intégre la quintessence
des idées qui sont a la base des systémes de la famille KL-ONE. En particulier, le lan-
gage de description des concepts est réduit, le classifieur est complet et P'algorithme
sur lequel il s’appuie est de complexité polynomiale. Citons encore le systeme SB-ONE
[Kobsa, 1991] avec lequel est bati le systéme de compréhension du langage naturel
X-TRA [Allgayer ef al., 1989]. Bien que construit selon d’autres principes, le langage
OMEGA [Attardi ef al., 1986] présente de nombreuses similarités avec les systémes a
subsomption [Attardi, 1991].

Notons que la vogue des systemes a subsomption a traversé I’Atlantique pour en-
vahir ’Allemagne et s’attaquer avec succes a I'Italie. En revanche, deux autres pays
continuent a résister (pour combien de temps encore ?), la Irance et le Royaume Uni.

Le langage de description des concepts

Rappelons que les entités d'un domaine d’application sont représentées par des
objets appelés concepts ou termes. qui sont des conjonctions de réles exprimant des
relations avec d’autres concepts. Chaque role peut se voir associer des restrictions qui
portent sur son co-domaine et sa cardinalité, a I'instar des facettes déclaratives d’un
langage de frames.

Voici par exemple la description en LOOM des concepts un petit chien ayant trois
pattes et un pére dont toutes les filles sont marices [MacGregor, 1991] :

(defconcept PC3P
is (and Chien Petit
(exactly 3 pattes)))

(defconcept Pere-heureux
is (and Pere
(all fille Epouse)))

Les concepts sont habituellement primitifs ou définis. Les premiers dénotent de
grandes catégories naturelles comme les personnes, les animaux, les plantes, etc.. Ce
sont des descriptions qui expriment des conditions nécessaires mais non suffisantes : il
n’est pas possible de décider qu’un individu est une instance d’un concept primitif en
examinant ses seuls roles. Les concepts primitifs servent a construire les concepts définis
qui sont cette fois des descriptions completement spécifiées, exprimant des conditions
nécessaires et suffisantes d’appartenance d’un individu a I’extension du concept. Ainsi,
la définition du concept Pere-heureux est équivalente a la formule :

(V x) Pere-heureux(x) <= Pere(x) et (Vy) fille(x,y) = Epouse(y).
Cette formule donne la sémantique de la description du concept Pere-heureux.
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La subsomption

La définition ensembliste de la subsomption, présentée a la page 94, est adoptée
dans la plupart des systemes a subsomption. Le classifieur détermine les relations de
subsomption qui existent a la création des concepts ou encore lors des modifications
de concepts adjacents!®.

La relation de subsomption induit un ordre partiel sur I’ensemble des concepts qui
est organisé en une hiérarchie comparable & un graphe d’héritage multiple. S'ils ne
sont pas redéfinis, les roles d’un concept subsumant sont partagés avec les concepts
subsumés. Le processus de classification permet de mettre en place une nouvelle des-
cription dans la hiérarchie grace a une recherche des subsumants les plus spécifiques
et des subsumés les plus généraux de la nouvelle description.

A chaque concept est associé son extension, ou ensemble des individus recouverts
par le concept. Toutefois, deux concepts différents n’ont pas forcément des extensions
différentes : les concepts rond carré et nombre premier plus petit que 1 sont différents,
mais ont la méme extension, a savoir I’ensemble vide [Woods, 1991].

Les calculs de subsomption sont généralement consistants mais non complets. Ainsi,
toute relation de subsomption détectée est correcte du point de vue de la sémantique
de la représentation, mais toutes les relations de subsomption existantes ne sont pas
forcément détectées. Ces problemes sont abordés de fagon formelle au paragraphe
suivant (cf. § 3.5.2).

Le langage des assertions

Une assertion exprime un fait ou une contrainte qui porte sur des concepts. Par
exemple, PC3P(Albert) est une assertion qui indique que l'individu Albert est un
petit chien ayant trois pattes. Les assertions prennent la forme de prédicats unaires,
comme PC3P(Albert), ou de prédicats binaires, comme fille(Pierre,Marthe), mais
sont rarement de complexité supérieure. En réalité, il n’existe aucun consensus au sujet
des fonctionnalités que doit recouvrir le langage des assertions, si ce n’est la possibilité
d’attacher des contraintes aux concepts [Nebel, 1990].

Les implications de LOOM ou les regles de CLASSIC peuvent étre considérées comme
des cas particuliers et sophistiqués d’assertions. Elles expriment des conditions néces-
saires (mais non suffisantes) : CI impliqgue C2 signifie qu’étre un individu appartenant
a I'extension du concept C'I implique étre un individu appartenant a ’extension du
concept C2. Une implication ne doit pas étre confondue avec une relation de subsomp-
tion : une relation de subsomption est d’ordre analytique et reste vraie quelque soit
I'interprétation choisie. alors qu’une implication n’est pas forcément vraie dans toutes
les interprétations. Ainsi, (implies Pere-heureux Tranquille) est une implication
qui est vraie pour un individu I temporairement, tant que toutes les filles (connues)
de I sont mariées, état de fait qui cesse des qu'une des filles de I divorce ou que I ne
devienne a nouveau pere d’une fille.

L’ensemble des concepts dont dépend un individu est quelquefois appelé le type

15. Deux concepts sont adjacents si la valeur d'un des roles du premier dépend du deuxiéme.
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de l'individu [MacGregor, 1988]. Un programme spécialisé, appelé reconnaisseur ou
ajusteur'S, a pour but de maintenir la cohérence des types des individus présents dans
la base a un instant donné et de mettre a jour les rdles de concepts interdépendants
lorsque 'un d’entre eux est modifié. Le reconnaisseur gere des assertions et joue, vis-
a-vis des individus, un réle comparable a celui que le classifieur joue vis-a-vis des
concepts.

3.5.2 Une définition formelle de la subsomption
Terminologie et fonction d’extension

Dans ce qui suit, nous donnons la définition formelle d’une terminologie et de
la subsomption dans une terminologie. Les descriptions de concepts sont formées a
partir de concepts primitifs et d’opérateurs de définition de roles. Voici une grammaire
minimale permettant d’engendrer un langage de descriptions de concepts appelé FL

[Brachman and Levesque, 1984] [Nebel, 1988] :

<concept> ::= <concept-primitif> |
(and <concept>+) |
(all <role> <concept>) |
(some <role>)

<role> ::= <role-primitif> |
(restr <role> <concept>)

Un concept et ses roles sont définis a partir d’autres éléments de méme nature.
Les opérateurs employés sont and, qui indique que le concept dérive d’une conjonction
de concepts, all, qui précise le co-domaine d’un rdle (le type de la valeur du role),
some qui introduit un role et restr qui associe une restriction a un role sous la forme
d’une description de concept. Voici les termes qui décrivent les concepts Homme et
Grand-parent, en admettant que Humain et Male soient des concepts primitifs, et que
enfant soit un réle primitif :

Homme = (and Humain Male)
Grand-Parent = (and Humain
(some (restr enfant
(and Humain (some enfant)))))

La définition de Grand-parent peut aussi étre construite a partir de la définition
de Parent de la facon suivante :

Parent = (and Humain
(some enfant))

Grand-Parent = (and Parent
(restr enfant (and Parent)))

16. Recognizer.
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L’opérateur all est comparable aux facettes $un ou $liste-de d’un langage de
frames, and est comparable au lien sorte-de.

Considérons maintenant un ensemble d’objets D et une fonction &, définie sur
I’ensemble des concepts et a valeur dans I’ensemble des parties de D d’une part, et
sur 'ensemble des roles et a valeur dans ’ensemble des parties du produit cartésien
D X D d’autre part. £ est une fonction d’extension si et seulement si elle possede les
propriétés suivantes :

o £(C) est inclus dans D pour tout concept C.
o £(R) est inclus dans D X D pour tout réle R.
o E[(and C1...Cn)) = {z € D |z € E[CIIA ... A z € E[Cn]}:

un objet z appartient & ’extension du concept (and C1 ... Cn) si et seulement si
z appartient a l'intersection des extensions de chacun des concepts C1, ..., Cn.

e E[(«llRC)] = {o € D|(Vy) : (zy) € ER] = y € &[C]}:
I’ensemble des valeurs du réle R est composé d’individus qui sont des représen-
tants de C.

o El(some R)) = {z € D|3y : (zy) € E[R]}:

il existe un réle R associé au concept considéré.

o El(restr RCY = {(zxy) € DX D|(zy) € E[R] Ay € E[C]}:
la. description du réle R peut étre spécialisée grace a des contraintes additionnelles
décrites par le concept C.

Nous sommes maintenant en mesure de donner une définition formelle de la sub-
somption [Nebel, 1988] : un concept C1 subsume un concept C2 si et seulement si,
pour tout ensemble D, domaine de I'extension, et toute fonction d’extension £ définie
sur D: Vit € E[C2] = t € E[C1].

Le langage F L est “trop riche” pour que les calculs de subsomption soient complets.
En revanche, avec le langage FL—, obtenu en supprimant I’opérateur restr dans FL,
les calculs de subsomption sont complets et de complexité polynomiale bornée par
O(n?), olt n est la somme des longueurs des deux descriptions comparées [Brachman
and Levesque, 1984].

Le langage FL— fournit des possibilités de description relativement pauvres. Sans
pour autant modifier la complexité des calculs de subsomption, il est possible d’enrichir
le pouvoir expressif de FL—, en introduisant deux opérateurs, notés atleast et
atmost, qui généralisent I'opérateur some. Ces deux opérateurs permettent de préciser
les nombres minimal et maximal de valeurs admises pour un role ; ils s’utilisent dans
des formules de type (atleast <entier> <role>) et (atmost <entier> <role>).
Cest d'ailleurs de atleast et de atmost que dérivent les facettes $min et $max des
langages de frames. Ils sont définis formellement de la fagon suivante :

o &l(atleast Min R)] = {x € D||{y € D|(zy) € ER]}||] > Min}:
le nombre minimal de valeurs pout le role R est Min (|| S || dénote la cardinalité

de I'ensemble S).
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o E[(atmost Maz R)] = {z € D||{y € D|(zy) € ER]}|| < Maz}:

le nombre maximal de valeurs pour le role R est Max.

Grace a l'introduction des opérateurs atleast et atmost, il est possible de cons-
truire un terme inconsistant, en 'occurrence (and (atmost 1 R) (atleast 2 R)).
L’extension de ce terme, noté T-vide, est vide : une instance de T-vide doit étre munie
simultanément d’au moins deux valeurs pour le role R et d’au plus une valeur unique
pour R. Le terme T-vide sert a tester I'inconsistance d’autres termes en vérifiant qu’ils
sont subsumés par T-vide : si T-vide subsume un terme TY, alors ’extension de T?,
qui est contenue dans celle de T-vide, est forcément vide.

L’introduction séparée ou simultanée des opérateurs atleast et atmost ne modifie
pas la complexité des calculs de subsomption pour le langage de termes obtenus.
Une alternative consiste a enrichir le langage de description de roles en introduisant
I'opérateur androle qui permet de définir un role relativement a une conjonction de
roles, dans des formules de type (androle <role> <role>) (pour simplifier, androle
est supposé ne prendre que deux arguments). Ainsi, 'opérateur androle permet de
créer des roles en spécialisant d’autres roles, éventuellement primitifs. Il est comparable
a l'opérateur and pour les concepts. Il est formellement défini par :

El(androle R P)] = {(zy) € DX D|(zy) € E[R] A (zy) € E[P]}.

Les roles sont alors traités comme des concepts et, en particulier, font partie de la
hiérarchie des concepts.

Si 'adjonction séparée du couple atleast-atmost ou de l'opérateur androle ne
modifie pas la complexité de FL—, leur introduction simultanée rend les calculs de
subsomption incomplets. Malgré ce probleme de complétude, la grammaire minimale,
appelée aussi terminologie!”, sur laquelle est fondée la majorité des systemes & sub-
somption, est donnée par :

<concept> ::= <concept-primitif> |
(and <concept>+) |
(all <role> <concept>) |
(atleast <entier> <roled>) |
(atmost <entier> <role>)

<role> ::= <role-primitif> |
(androle <role> <role>)

Le langage dérivant de cette grammaire est noté dans la suite FL+.

Complexité de la subsomption dans une terminologie

Il existe plusieurs analyses de la complexité de la subsomption dans des termi-
nologies [Levesque and Brachman, 1987] [Nebel, 1988] [Schmidt-Schauss, 1989]. Nous

17. Cette présentation des terminologies est une simplification (voir [Nebel, 1990] pour une définition

précise).
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donnons ci-dessous de brefs détails de I’analyse faite pour le langage FL+. Considérons
la définition T suivante :

(and (atleast 2 R)
(atleast 2 (androle R Rprimi))
(atleast 1 (androle R Rprim2))
(all (androle R Rpriml) (atleast 4 P))
(all (androle R Rprim2) (atmost 3 P)))

Le terme T peut s’interpréter comme le terme décrivant tous les individus qui ont :

e au moins 2 valeurs distinctes pour le role R ;

e au moins 2 valeurs distinctes pour R qui satisfont la définition de Rpriml et qui
ont au moins 4 valeurs différentes pour P ;

e au moins une valeur pour R qui satisfait la définition de Rprim2 et qui a au plus
3 valeurs différentes pour P.

Bien que l'expression (atleast 2 R) indique que la cardinalité du role R est au
moins 2, au moins trois valeurs différentes sont nécessaires pour satisfaire les spécifi-
cations données ci-dessus : deux valeurs pour le sous-role (androle R Rpriml) et une
pour le sous-réle (androle R Rprim2). De plus, ces valeurs sont forcément différentes,
car elles doivent obéir & des restrictions disjointes!® : les valeurs du premier sous-role
vérifient (atleast 4 P) et celles du second sous-réle (atmost 3 P). Un algorithme de
subsomption complet doit étre capable de détecter une telle relation de subsomption.

Par ailleurs, H.J. Levesque et R.J. Brachman ont montré que détecter des rela-
tions de subsomption pour des termes écrits avec le langage F L+ est un probleme de
complexité équivalente au probleme NP-complet qui consiste a établir qu'un ensemble
de formules booléennes en forme normale conjonctive est contradictoire [Brachman
and Levesque, 1984] [Levesque and Brachman, 1987]. Plus précisément, la subsomp-
tion est un probleme dont la résolution se réduit polynomialement & un tel probleme
NP-complet.

Pour sa part, B. Nebel a montré que la subsomption dans FL+ est de complexité
équivalente au probleme NP-complet suivant [Nebel, 1988] : étant donné une collection
(' de sous-ensembles d'un ensemble fini S, existe-il une partition de S en deux sous-
ensembles S1 et 52 telle qu'aucun sous-ensemble de C' ne soit entierement contenu
dans S/ ou S2 7?7 Dans la démonstration, le probleme de partition est transformé
en un test de subsomption entre le terme (atleast 3 R) et un terme S qui décrit
conceptuellement la partition de I'ensemble §.

Dans les deux cas, la subsomption se réduit polynomialement a un probleme NP-
complet, type de probleme que l'on a de bonnes raisons de croire de complexité ex-
ponentielle [Garey and Johnson, 1979]. Toutefois, certains chercheurs considérent que
les algorithmes de subsomption généralement utilisés sont suffisamment efficaces dans

18. Le concept (and (atleast 4 P) (atmost 3 P)) est inconsistant.
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la plupart des cas courants, que les contre-exemples invoqués ne sont pas réalistes,
et donc, pour finir, que le probleme de la complexité de la subsomption est mineur

[Attardi, 1991) [MacGregor, 1991].

3.5.3 CLASSIC

Le langage de description des concepts

CLASSIC [Borgida et al., 1989] [Brachman et al., 1991] est le dernier né de la famille
KL-ONE. Il a ainsi bénéficié¢ de I'expérience accumulée au cours de la conception des
autres descendants de KL-ONE. CLASSIC dérive plus directement de KANDOR [Patel-
Schneider, 1984] et, comme son prédécesseur, il possede un langage minimal de des-
cription de concepts, de type FL+, et un classifieur efficace. En outre, en utilisant
I'unique langage de description des concepts, il est possible de spécifier des requétes
et des regles qui s’activent en chainage avant. Pour faciliter la représentation de con-
naissances incompletes, la représentation des concepts s’appuie sur I’hypothése du
monde ouvert. La qualité des services d’interrogation et de manipulation des concepts
est équivalente a celle des services de représentation. En particulier, il est possible
d’appréhender d'une facon plus satisfaisante un probleme classique en interrogation
de bases de données/connaissances : la réponse a une requéte ne doit pas étre seule-
ment une extension (un ensemble d’individus), mais doit pouvoir étre, le cas échéant,
de nature descriptive. Par exemple, le systeme doit étre en mesure de fournir des hy-
potheéses descriptives, plus précisément, de donner la description ou I’ébauche d'une
description des individus qui satisfont la requéte, méme si aucun individu du type
voulu n’est déja présent dans la base de données/connaissances.

Une expression en CLASSIC est une composition d’expressions plus simples. La des-
cription d’un concept primitif est une des expressions les plus simples. Un tel concept
se définit a I'aide du constructeur PRIMITIVE et décrit des catégories tres générales
d’individus. A 'exception de THING, qui est le concept le plus général, tout concept dé-
rive d'un concept qui est plus général. En particulier, les termes primitifs qui sont des
objets du langage hote, LISP ou C, dérivent du concept général HOST. Le constructeur
DISJOINT-PRIMITIVE permet. quant a lui, de définir des concepts primitifs disjoints,
pour représenter par exemple des concepts indépendants (a I'image des concepts défi-
nissant des perspectives, cf. 2.1.2 et 2.3.3). Comme dans tout systeme a subsomption,
la position d’un concept non primitif dans la hiérarchie est induite par la définition du
concept et déterminée automatiquement par le classifieur.

Dans la figure 3.9, la premiere expression définit le concept primitif Auto. Classique-
ment, les concepts primitifs n’expriment que des conditions nécessaires : si de-dion-
-bouton-1 est un représentant de Auto-de-sport, alors de-dion-bouton-1 dérive
des concepts Auto et Article-de-luxe, la réciproque n’étant pas forcément vraie ;
un représentant des concepts Auto et Article-de-luxe n'est pas obligatoirement un
représentant du concept Auto-de-sport. Un concept peut étre décrit comme un type
énumére, par 'intermédiaire du constructeur ONE-0F qui introduit une liste d’individus
qui définissent le type en extension. Cest le cas par exemple pour le concept Cons-
tructeur-francais. Les restrictions sur les réles sont également classiques, ALL pour
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(PRIMITIVE THING Auto)

(PRIMITIVE (AND Auto Article-de-luxe Auto-de-sport))

(PRIMITIVE (ONE-OF Peugeot Renault Citroen)
Constructeur-francais)

(ALL vehicule-conduit Auto)

(AT-LEAST 3 roue)

(AT-MOST 4 roue)

(SAME-AS (conducteur) (assure-principal))

(AND Etudiant
(ALL vehicule-conduit
(AND Auto-de-sport
(ALL constructeur Usine-italienne)))
(AT-LEAST 1 vehicule-conduit)
(AT-MOST 2 vehicule-conduit))

Figure 3.9. Description en CLASSIC d’automobiles et d’étudiants qui conduisent ces
automobiles (d’apres [Borgida et al., 1989]).

exprimer des contraintes sur le co-domaine du réle, AT-LEAST et AT-MOST pour signifier
des contraintes sur la cardinalité du role et, moins classique, SAME-AS, pour spécifier
qu’un role a la méme valeur qu'un autre réle. Des opérateurs comme OR ou NOT n’ont
pas été pris en compte : le langage de description des concepts est moins riche, mais en
contrepartie, les calculs de relations de subsomption sont beaucoup moins complexes,
donc beaucoup plus rapides. Signalons qu’il est également possible de spécifier des
éléments de représentation procéduraux sous la forme de fonctions de type TEST, qui
sont associées a un concept et qui jouent un réle comparable a celui des réflexes si-
possible.

La sémantique d’un concept est donnée par sa dénotation, qui est une fonction
définie sur ’ensemble des états de la base et a valeur dans ’ensemble des objets
qui satisfont une description conceptuelle dans un état donné. Deux concepts sont
équivalents si et seulement si leurs dénotations sont identiques : ils décrivent alors les

meémes individus.

Interactions avec une base de connalssances

Les trois principales interactions avec une base de connaissances sont la défini-
tion d'un concept, la mise a jour d'un concept et la spécification d’une requéte. Ces
trois opérations peuvent quelquefois étre exécutées simultanément. Les opérateurs
define-concept et define-role définissent un concept et un réle respectivement,
I'opérateur create-ind crée un individu : I'individu Rocky est de type THING tant que
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define-concept [Gosse-de-riche
(AND Etudiant
(ALL vehicule-conduit Auto-de-sport)
(AT-LEAST 2 vehicule-conduit))]

define-concept [Etudiant
(AND Personne
(AT-LEAST 1 Inscription)})]

(a) create-ind [Rocky]
(b) assert-ind [Rocky (FILLS vehicule-conduit volvo-17)]
(¢) assert-ind [Rocky (CLOSE vehicule-conduit)]

(d) assert-ind [Rocky Personne]
(e) assert-ind [Rocky (AT-LEAST 1 vehicule-conduit)]
(f) assert-ind [Rocky (ALL vehicule-conduit Auto-de-sport)]

(g) assert-ind [Rocky (ALL vehicule-conduit
(ALL constructeur (ONE-OF Ferrari)))]

(h) assert-ind [Rocky (FILLS inscription Nancy-1)]

(i) assert-ind [Rocky (SAME-AS (passion) (vehicule-conduit))]
(j) assert-ind [Rocky (AT-MOST 1 vehicule-conduit)]

Figure 3.10. La définition des concepts Gosse-de-riche, Etudiant et celle de
I'individu Rocky (d’apres [Borgida et al., 1989]).

rien d'autre n’est précisé (cf. Fig. 3.10).

L’affinement de la description d’un individu s’effectue de fagon incrémentielle grace
a 'opérateur assert-ind. L’expression (d) fait dériver Rocky du concept Personne a
posteriori. L'opérateur FILLS donne une valeur a un role et CLOSE déclare que le réle
est fermé (il ne peut plus recevoir de valeur). L’expression (c) ferme le réle vehicu-
le-conduit associé a Rocky. Toutefois, la prise en compte simultanée des expressions
(e) et (j) est un autre moyen de déclarer que le role vehicule-conduit est fermé,
sans employer expliciternent 1'opérateur CLOSE.

Les objets associés a un concept peuvent étre décrits sans étre jamais nommés : en
supposant que les informations données par (a) et (b) soient caduques'®, les expres-
sions (e), (f) et (g) décrivent 'ensemble des caractéristiques de la voiture de Rocky,

19. En réalité, par souci de simplicité, aucun opérateur de suppression de concepts, d’individus ou
de rdles, n’a été prévu.
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sans que 'objet associé a cette voiture ne soit nommeé explicitement. Lorsqu’une nou-
velle information est apportée a la description d’un individu, il est vérifié que la des-
cription résultante est en accord avec les contraintes exprimées dans les concepts dont
il dérive.

Les expressions (d) et (h) permettent de déduire que l'individu Rocky est de
type Etudiant, et ainsi de répondre a des requétes qui pourraient découler de son
appartenance a l’extension du concept Etudiant.

Définition de regles

Une regle exprime une connaissance dynamique du type : si un individu est un
représentant du concept C1, alors il est aussi un représentant du concept (2. Une
regle est attachée a un concept et elle fournit une information additionnelle qui ap-
parait comme une conséquence de l’appartenance d’un individu a ’extension d’un
concept. Une telle information est bien additionnelle et elle ne doit pas étre possédée
par I'individu pour dériver du concept considéré. Ainsi, I'assertion :

assert-rule [Etudiant (ALL mange Restauration-de-qualite-mediocre)]}

est une regle qui indique que tout ce que mange un étudiant est de qualité médiocre.
Autrement dit, tout représentant du concept Etudiant est aussi un représentant de
la catégoric des individus dont la restauration est de qualité médiocre. Cette regle
est déclenchée chaque fois qu'une nouvelle instance du concept Etudiant est classifiée
dans la hiérarchie des concepts.

Les regles de CLASSIC sont comparables aux implications de LoOM. Comme pour
une implication, définir une regle comme la précédente n’est pas équivalent a ajou-
ter I'expression (ALL mange Restauration-de-qualite-mediocre) au concept Etu-
diant, ce qui reviendrait a ne reconnaitre un individu comme une instance du concept
Etudiant que s'il possede un role mange muni de la valeur Restauration-de-qua-
lite-mediocre, ce qui n’est (évidemment ?) pas une condition nécessaire pour étre
représentant du concept Etudiant.

Une regle établit les conséquence de I'appartenance d’un individu & la catégorie
dénotée par un terme et s'apparente plutot a un réflexe si-ajout. Lorsqu’un individu
est reconnu comme étant le représentant d’un concept, toutes les regles attachées au
concept sont déclenchées en chalnage avant, ce qui produit éventuellement une cascade
de déclenchements : 'appartenance d’un individu a une catégorie déclenche un regle
qui stipule I'appartenance de l'individu a une nouvelle catégorie a laquelle est attachée
une autre regle, et ainsi de suite.

Les requeétes

Une requéte est une demande d’information qui concerne un concept C' ou bien
ses roles. Une des requétes principales consiste a rechercher I’ensemble des concepts
dont dépend (' selon un certain “point de vue”. Il est possible de se demander par
exemple quels sont les concepts qui sont les subsumants les plus spécifiques de C, ou
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bien, les subsumés les plus généraux de C. L’opérateur concept-subsumes[C1 C2]
retourne vrai si C1 subsume C2, ou encore, si et seulement si, dans tout état de la
base, tout individu qui satisfait la description de C2 satisfait aussi celle de C1. Par
extension, un concept C1 est équivalent au concept C2 si concept-subsumes[C1 C2]
et concept-subsumes[C2 C1] sont simultanément vrais.

Les requétes concernant les roles sont de méme type que les requétes utilisées
dans une base de données relationnelle [Brodie ef al., 1984]. En particulier, modulo
I’hypothese du monde ouvert??, une base de connaissances CLASSIC peut étre assimilée
a une base de données relationnelle si un concept est assimilé a une relation unaire
et un role a une relation binaire. Cependant, contrairement a 1'usage en vigueur dans
'univers des bases de données, il n’existe pas de langage de requéte séparé de type SQL.
Toute expression du langage CLASSIC peut étre interprétée comme une requéte. Par
exemple, 'expression E = (AT-LEAST 2 vehicule-conduit) recouvre tous les indivi-
dus qui sont décrits par un concept dont la définition inclut E. Ces mémes individus
satisfont la requéte E.

Une requéte peut aussi étre “ouverte” :

7: Personne

(AND Etudiant
(ALL vehicule-conduit
?: (ALL constructeur (ONE-OF Ferrari)))

(AND Etudiant (ALL mange ?7: THING))

La premiere requéte retourne tous les individus de type Personne, la seconde,
tous les individus de type Etudiant conduisant un véhicule dont le constructeur
est Ferrari, la troisiéme, tout ce qu’est susceptible de manger un individu de type
Etudiant.

La plupart des réponses a une requéte nécessite le calcul de relations de subsomp-
tion [Resnick et al., 1990] : la requéte est d’abord considérée comme un concept,
normalisée, puis, par classification, elle est insérée dans la hiérarchie des concepts ; les
individus satisfaisant la requéte sont des instances des subsumants les plus spécifiques
de la requéte. De cette fagon, seuls des individus satisfaisant la forme de la requéte

sont testés.

3.5.4 LOOM

Comme dans les autres systemes a subsomption, les expressions conceptuelles en
LOOM recouvrent les définitions de concepts et de roles ; les assertions expriment des
faits vérifiés par les instances des concepts. Les opérateurs primitive et defconcept
jouent le méme role que leurs homonymes en CLASSIC. L’opérateur defrelation sert
a définir un role qui peut étre annoté par les opérateurs all, at-least, at-most et
enfin exactly pour spécifier le nombre exact de valeurs du role (cf. Fig. 3.11). Des

20. L'hypothése du monde clos est généralement en vigueur dans une base de données relationnelle.
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(defconcept Personne primitive)

(defconcept Male (and Personne primitive))
(defconcept Femelle (and Personne primitive))
(defconcept Epoux-se (and Personne primitive))

(defrelation enfant primitive
(implies (domain Personne) (range Personne))
closed-world)

(defrelation fille
(and enfant (range Femelle)))

(defconcept Pere
(and Male (at-least 1 enfant)))

(defconcept Pere-heureux
(and Pere (all fille Epoux-se)))

(A1) : (tell (Epoux-se Pierre))

(A2) : (tell (enfant Pierre Marthe))
(A3) : (tell (Male Pierre))

(A4) : (tell (Femelle Marthe))

(A5) : (tell (Epoux-se Marthe))

(A8) : (forget (Epoux-se Marthe))
(A7) : (tell (Pere-heureux Pierre))

Figure 3.11. Quelques concepts définissant, en LOOM, les éléments d’une famille et
les liens qui existent entre eux (d’aprés [MacGregor, 1988]).

contraintes additionnelles s’expriment par l'intermédiaire des opérateurs domain, pour
décrire le domaine d'un rdle, range, pour décrire le co-domaine d’un réle et inverse
pour spécifier un “role inverse”, équivalent d’une relation inverse. Ces opérateurs res-
semblent aux facettes d’'un langage de frames dans la forme et la fonction.

L’opérateur implies sert a définir des implications qui sont comparables aux regles
de cLASsSIC. L'annotation closed-world indique que 'hypothese du monde clos doit
étre prise en compte localement, pour un réle. En complément, les connecteurs and, or
et not servent a construire n'importe quelle expression booléenne composée. Les nom-
breux roles qui viennent d’étre présentés montrent que LOOM est beaucoup plus riche
que CLASSIC de ce point de vue : en CLASSIC, 1l n’existe pas d’opérateurs de disjonction
ou de négation et. en outre, la suppression d’informations n’est pas autorisée.
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Personne
Epoux-se Male Femelle
Pére

Peére-heureux

Figure 3.12. Visualisation de la hiérarchie des concepts définis en LOOM & la fi-
gure J.11.

Classification et ajustement de type

Lors du placement d’un concept €' dans la hiérarchie, les propriétés sur lesquelles
s'appuie le classifieur de LOOM sont classiques [MacGregor, 1988] :

¢ Les concepts primitifs ne sont pas testés.
e Un concept D n’est pas testé si un de ses descendants subsume C.

o Un concept D n’est testé que si au moins un de ses ascendants subsume C.

Le type d’une expression conceptuelle I est 'ensemble des concepts qui subsument
E. L’ensemble des subsumants les plus spécifiques de E constitue la “valeur externe”
du type ou type réduit de E. Par exemple, le type de l'expression (and Epoux-se
Personne Femelle) est le triplet (Epoux-se®! Personne Femelle)et le type réduit est
le couple (Epoux-se Femelle) (cf. Fig. 3.12). Le type d’une instance I est I’ensemble
des concepts desquels [ dérive. Plus précisément, I appartient & l'intersection des
extensions des concepts faisant partie de son type. Trouver le type d’une instance [
revient donc a rechercher tous les concepts les plus spécifiques dont I est susceptible
de dériver.

L’évolution temporelle d’une base de connaissances implique une mise a jour ou
ajustement constant du type des individus présents dans la base. Cette tache, compa-
rable au maintien de la cohérence d’une base de connaissances, est prise en charge par
le reconnaisseur (ou ajusteur). Trois sortes d’opérations nécessitent le réajustement du

type d’un individu :

e Mise en place avec l'opérateur tell, ou suppression avec 'opérateur forget,
d'une assertion portant sur / (le dernier opérateur est une spécialité de LOOM).

o Modification de la valeur d'un role attaché a [.

21. Epoux~se : il faut bien contenter tout le monde !
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o Modification du type d’une instance adjacente a I (instance en relation avec I
par l'intermédiaire d’un role).

Le reconnaisseur joue pour les assertions un role symétrique a celui que joue le
classifieur pour les termes. Le classifieur exploite la hiérarchie de haut en bas, du
général au spécifique, alors que le reconnaisseur travaille de bas en haut, du spécifique
au général. Plus précisément, la stratégie qu'emploie le reconnaisseur pour traiter les
assertions s’articule généralement autour de trois étapes :

e Propagation (“en chainage avant”) : chaque fois qu’une nouvelle instance est
introduite, ou qu’'une instance est modifiée, les modifications qui en résultent
sont propagées aux concepts adjacents a 'instance modifiée.

o Abstraction : une abstraction 4, qui décrit I'instance [ dont il faut ajuster le type,
est créée. L’abstraction A est construite directement a partir de la description
de I, comme dans NIKL ou BACK, ou de fagon incrémentielle comme dans LOOM.
Dans ce dernier cas, il y a un échange continu d’informations entre A et I, jusqu’a
ce que le nouveau type ait été calculé.

o Classification : l'abstraction A est classifiée dans la hiérarchie des concepts.
L’ensemble des subsumants de A constituent le type de I. Si A est une abs-
traction complete, alors la classification de A s’effectue avec les informations
disponibles sur A, sinon, la classification de A4 est incrémentielle et se fait paral-
lelement & 1’enrichissement de A ; la classification progresse grace a a ’activation
de requétes chargées de glaner des suppléments d’information en vue d’affiner la
mise en place de A dans la hiérarchie des concepts.

En LoOM, la construction de 'abstraction A se fait a partir de la description des
concepts qui subsument [ au moment ou le reconnaisseur commence I’ajustement du
type de /. Ces subsumants sont mémorisés dans une liste qui est notée TYPE (le type de
I) et qui est attachée a A. Deux autres listes, notées respectivement HITS et MISSES,
mémorisent les questions qui recoivent respectivement une réponse positive et négative
lors des ajustements précédents de /. A chaque traitement d’instance adjacente a I,
les listes HITS et MISSES attachées a I sont consultées : si les réponses aux questions
contenues dans HITS restent vraies et celles contenues dans MISSES restent fausses,
alors rien ne se passe, sinon le type de [ doit étre ajusté.

Explicitons le fonctionnement du reconnaisseur en examinant les 7 assertions don-
nées a la figure 3.11. L’assertion A1 : (tell (Epoux-se Pierre)) provoque la cons-
truction d’une abstraction décrivant Pierre :

(defconcept Pierre (and Epoux-se primitive))
TYPE : (Epoux-se)

HITS : O

MISSES : ()

Le type de Pierre est mis en place dans TYPE, mais aucune question n’est posée au
sujet de ce type. L'assertion A2 : (tell (enfant Pierre Marthe)) provoque la mise
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en place du type de Marthe, en ['occurrence Personne, grace a |'implication associée au
role enfant. Par ailleurs, aucun réajustement de type n’est effectué. L’assertion A3 :
(tell (Male Pierre)) provoque la modification de I'abstraction décrivant Pierre

en

(defconcept Pierre (and Male Epoux=-se primitive))
TYPE : (Pere Epoux-se)

HITS : ((at-least 1 enfant))

MISSES : ((all fille Epoux-se))

Le classifieur inspecte l'instance Pierre pour savoir si la réponse a la question
(at-least 1 enfant) est vraie, puisque cette propriété est associée a Pere, subsumé
immédiat de Male. La réponse étant positive, le type de Pierre est ajusté et la valeur
de HITS attachée a Pierre est mise a jour. Ensuite, le classifieur essaie de savoir si
Pierre peut étre une instance de Pere-heureux, subsumé immédiat de Pere. Il pose
donc la question (all fille Epoux-se) qui regoit une réponse négative.

[’assertion A4 : (tell (Femelle Marthe)), provoque la mise a jour du type de
Marthe qui devient Femelle. Les instances adjacentes a Marthe sont “prévenues” de ce
changement de type. Par suite, Marthe devient la fille de Pierre, mais aucune réponse
n'est donnée a la question (all fille Epoux-se), le type de Pierre n’est donc pas
modifié.

L’assertion A5 : (tell (Epoux-se Marthe)) provoque un ajustement du type de
Marthe en (Femelle Epoux-se). La réponse a la question (all fille Epoux-se)
est positive, ce qui, en cascade, implique un ajustement du type de Pierre : -

(defconcept Pierre (and Male Epoux-se primitive
(all fille Epoux-se)))

TYPE : (Pere-heureux Epoux-se)

HITS : ((at-least 1 enfant) (all fille Epoux-se))

MISSES : ()

L’assertion A6 : (forget (Epoux-se Marthe)), qui est une suppression de fait,
provoque un retour des choses a l'état de I'étape A4. La modification du type de
Marthe remet en cause une des réponses positives contenue dans la liste HITS associée
a Pierre.

L’assertion A7 : (tell (Pere-heureux Pierre)), donne un exemple de déduction
“en chalnage avant”. Le type de Pierre est modifié, ce qui provoque également la
modification du type des instances qui sont adjacentes a Pierre, en I'occurrence le type
de Marthe retourne a I'état qui était le sien en A5. Toutefois, puisque Pere-heureux
a été associé directement a Pierre et que Pere-heureux implique Pere, le classifieur

ne pose aucune question sur les roles associés a Pierre.

3.6 L’apport des systemes a subsomption

Comme celle des langages de frames. 1a technologie de représentation des systemes
a subsomption repose sur le rejet d’une approche de la représentation des connaissan-
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ces qui soit purement logique [Minsky, 1975]. En ce sens, et par la forme des entités
qui décrivent des concepts dans I'une et 'autre famille, les systémes & subsomption
sont tres proches des langages de frames et des représentations a objets. Cependant,
un langage de frames classique tire I’essentiel de son pouvoir expressif et déductif du
mécanisme d’héritage, qui permet le partage de propriétés en propageant les caracté-
ristiques d’un frame a 'autre. Dans un systéme & subsomption, toutes les contraintes
qui s’appliquent a un concept sont propagées a ses subsumés, comme si ces derniers
“héritaient” ces contraintes. Le partage de propriétés ne constitue qu’une facette de
la classification, les autres recouvrant essentiellement la mise en place des objets dans
une hiérarchie et le maintien de la cohérence de la hiérarchie.

Un des mérites de la technologie des systemes a subsomption est d’avoir mis I’accent
sur 'existence de différents niveaux de connaissances, qui doivent se refléter dans une
représentation et dans le langage utilisé pour construire cette représentation. La TBoz
recouvre la définition des descriptions conceptuelles. Le classifieur est le gestionnaire
de la TBox : insertion des nouveaux concepts et maintien de la cohérence de la hié-
rarchie des concepts. La A Box recouvre I’expression des assertions, généralement sous
la forme de termes unaires ou binaires clos. Le reconnaisseur est le gestionnaire de
la ABoz. Il est chargé du traitement des assertions, de la mise a jour du type des
individus considérés dans les assertions et du maintien de la cohérence des individus
interdépendants. Comme dans certaines représentations a objets hybrides, il n’est pas
rare qu’un niveau particulier de langage serve a exprimer des regles ou des implications,
mais les avis restent partagés en ce qui concerne la suppression de faits.

De nombreuses études ont prouvé que seuls des langages de description de concepts
“pauvres”, de type FL—, ont un classifieur consistant et complet, d’ou le fameux di-
lemme : faut-il avoir un classifieur consistant et complet avec un langage de description
de concepts limité - ce qui est petit est toujours plus joli — ou bien un langage de des-
cription riche et un classifieur théoriquement incomplet ? L’expérience prouve que
les utilisateurs préferent disposer d’un langage riche, aux possibilités nombreuses. Les
impératifs ne sont pas les mémes pour tous : le fait que le classifieur est forcément
incomplet a partir d’un certain nombre de connecteurs est un argument théorique
qui intéresse les concepteurs de systemes a subsomption, mais qui n’intéresse pas les
utilisateurs désirant construire un systeme destiné a devenir un produit industriel. Il
vaut alors peut-étre mieux que certaines défaillances soient dues a I’incomplétude du

classifieur, plutot que de travailler avec un langage de descriptions de concepts trop

pau VI'€22 .

Par ailleurs, I'opération qui en réalité a le plus d’importance est celle qui est liée
a l'ajustement du type des individus. Cette opération est consistante et complete si
le systeme travaille avec des connaissances caches?® [Levesque, 1986b] [Etherington
et al., 1989]. Les connaissances caches déterminent un nouveau niveau dans une base
de connaissances, qui peut étre alors vue comme un empilement de niveaux de repré-

22. C’est souvent a ce moment la que 'utilisateur décide de construire son propre systéme, dont les
capacités dépassent rarement celles du systéme & subsomption qu’il utilisait au départ.

23. Ce terme est une traduction possible pour vivid knowledge, qui désigne un ensemble de termes
¢clos en rapport avec 1'univers représenté et situé dans une mémoire “a court terme”.
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sentations, allant du plus simple au plus complexe. La richesse de la description des
concepts d’un niveau est en rapport avec la richesse du langage de description associé
a ce niveau [MacGregor, 1991]. Le comportement du classifieur dépend du niveau des
concepts manipulés : un concept de premiere classe se décrit avec les connecteurs de
FL— (niveau de description ou le classifieur est complet) et n’est en relation qu’avec
des concepts de premiere classe ; les autres concepts sont de seconde classe. Un utili-
sateur connait alors la qualité des inférences produites, qui est directement en rapport
avec la classe des concepts manipulés. Les opérations de classification et de réajuste-
ment effectuées sur les concepts de premiere classe sont completes, par définition de
cette classe. Les concepts de seconde classe sont exploitables sans probleme de com-
plétude dans toute requéte ne nécessitant pas de classification. Cette approche de la
représentation de concepts peut étre qualifiee de “conviviale”, puisque son but est de
satisfaire le maximum d’utilisateurs, en toute connaissance de cause.



134 3. Le raisonnement dans une représentation a objets



4

La catégorisation

L’interprétation de grands ensembles de données est une activité scientifique cou-
rante, en particulier dans les sciences expérimentales : classification du regne animal en
zoologie, classification du regne végétal en botanique, classification périodique des élé-
ments en chimie. .. Une telle interprétation, appelée catégorisation, consiste a décrire
et a expliquer des données en les distribuant en un nombre restreint de classes homo-
genes regroupant des objets ayant des caractéristiques et un comportement similaires.
Deux approches sont classiquement employées pour catégoriser un ensemble d’objets :
I'approche numérique qui comprend ’analyse de données, 'approche symbolique qui
s’appuie sur des techniques d’intelligence artificielle et qui comprend, entre autres, la
catégorisation conceptuelle et divers courants de I'apprentissage symbolique. La se-
conde approche doit beaucoup a la premiere, les liens existant entre les deux ayant
d’ailleurs tendance a se resserrer, comme le montre I'émergence actuelle d’une approche
mixte symbolique-numérique.

Ce chapitre illustre les liens qui existent entre la catégorisation, le raisonnement
par classification et les techniques d’apprentissage symbolique. En particulier, il est
d’abord fait un parallele entre le raisonnement par classification et la formation de
hiérarchies de concepts, puis entre le raisonnement par classification et le raisonnement
par cas. Ce dernier, qui repose sur I'analogie et, d'une certaine fagon, sur le principe
de remémoration, integre une importante phase d’apprentissage.

4.1 L’approche numérique : ’analyse de données

Les méthodes d’analyse de données permettent ’étude globale d’un ensemble de
données décrites par un grand nombre de caracteres essentiellement numériques. Dans
la suite, nous nous intéressons aux méthodes employées en classification automatique,
qui consistent a analyser et a catégoriser des données avec ou sans point de vue hiérar-
chique. Les méthodes non hiérarchiques, appelées aussi méthodes de partitionnement,
produisent directement une partition en un nombre fixé de classes. Les méthodes hié-
rarchiques produisent des partitions en classes de plus en plus spécialisées, a I'image des
graphes d’héritage. Ces méthodes de classification automatique permettent de cons-
truire des classes d’équivalence d'objets suivant les valeurs de leurs attributs. Elles ont
de nombreuses applications. comme la segmentation de nuages de points selon certains

135
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critéres, la reconnaissance de formes [Duda and Hart, 1973], etc..

4.1.1 La catégorisation non hiérarchique

La catégorisation non hiérarchique consiste a regrouper n individus en k classes,
le nombre de classes étant généralement connu & I’avance [Lerman, 1970] [Bouroche
and Saporta, 1987]. Les individus d’une classe doivent se ressembler le plus possible
et les classes doivent étre séparées le plus possible. Pour ce faire, il est nécessaire de
disposer d’une distance qui discrimine les individus afin de les partitionner en classes,
ainsi que d'un critere global mesurant la qualité de la partition obtenue. La distance
inter-individus se définit en fonction d’attributs jugés discriminants. Un attribut est
d’autant plus discriminant qu’il induit une catégorisation plus fine ; la séparation
entre classes est plus importante ou bien le nombre de classes produites est plus élevé.
Lorsqu’un individu est décrit par un vecteur contenant les valeurs de ses attributs, 1l
peut étre vu comme un point dans un espace multi-dimensionnel, chaque dimension
correspondant a un attribut. La position des points dans ’espace détermine la distance
qui les sépare. Cette pratique releve de la géométrie euclidienne et la catégorisation se
décrit comme la recherche d’une partition d’un nuage de n points en & sous-nuages.

La moyenne des carrés des distances des points au centre de gravité du nuage,
appelée inertie, est généralement utilisée pour mesurer la dispersion des points. Une
classe est d’autant plus homogene que son inertie est faible. La somme des inerties d’un
ensemble de classes, 'inertie étant calculée par rapport au centre de gravité de chaque
classe, s’appelle inertie intraclasse. Un ensemble de classes est d’autant plus homogene
que son inertie intraclasse est {aible. L’inertie des centres de gravité de chaque classe,
calculée par rapport au centre de gravité du nuage, est appelée inertie interclasse. Plus
cette inertie est élevée, plus les classes sont séparées. Par ailleurs, la somme des inerties
intraclasse et interclasse est constante : elle correspond a 'inertie totale du nuage de n
points, qui est calculée comme la moyenne des carrés des distances de chaque point au
centre de gravité du nuage. Ainsi, minimiser I'inertie intraclasse revient a maximiser
I'inertie interclasse. Les inerties intraclasse et interclasse servent de criteres globaux
pour évaluer la qualité d’une partition.

La plupart des techniques de catégorisation non hiérarchiques procedent par amé-
liorations successives d'une partition initiale. Par exemple, la technique de regrou-
pement autour de centres mobiles consiste a partager un ensemble d’individus en &
classes, d’abord en fonction de la distance des individus a k centres choisis au départ,
puis en fonction des distances aux centres de graviteé des classes obtenues. Le processus
est itéré, les centres étant modifiés jusqu’a ce que la catégorisation soit stable, c’est-
a-dire qu'un optimum local au sens d’un critére choisi soit obtenu. La méthode des
nuées dynamiques de E. Diday en est une généralisation [Diday et al., 1982]. Une classe
n'est alors plus définie par un seul point, mais par un noyau composé d’un nombre
fixé d'individus jugés représentatifs de la classe. Les noyaux jouent le role de centres
de gravité et servent en outre a interpréter les classes obtenues (cf. Fig. 4.1).
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Figure 4.1. Un exemple de recherche de classes reposant sur la technique des nuées

dynamiques.

4.1.2 La catégorisation hiérarchique

La catégorisation hiérarchique permet de regrouper un ensemble d’individus en

classes, classes qui sont & leur tour organisées en une hiérarchie [Benzecri, 1973]. Le
nombre de classes devant étre obtenues n’est pas forcément donné a 'avance. Dans ce
contexte, les deux techniques classiques de discrimination d'un ensemble d’individus

sont la division ct 1'agrégation. La division est descendante :

I’ensemble des objets

initiaux est envisagé comme une classe unique qu'il faut partitionner en classes de plus

en plus spécifiques. qui sont partiellement ordonnées en une hiérarchie [Rao, 1971].
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L’agrégation est une technique ascendante, et opere par fusions successives de
I'ensemble des objets initiaux, qui sont considérés au départ comme autant de classes.
La hiérarchie est généralement une arborescence construite de fagon incrémentielle :
une partition en k classes est obtenue en regroupant en une seule classe deux classes
faisant partie de la partition en k + 1 classes. Un des problémes principaux consiste
a définir le critere de regroupement de deux classes. Lorsque les individus sont vus
comme des points dans un espace euclidien, il est possible de fusionner les deux classes
pour lesquelles la perte d'inertie interclasse est la plus faible. D’autres types de dis-
tance peuvent étre utilisés, ayant chacun avantages et inconvénients. Parmi les plus
courants, citons la distance du saut minimal, qui mesure la plus petite des distances
entre les éléments pris deux a deux, la distance du diametre, qui mesure la plus grande
de ces distances, et la distance de la moyenne, qui mesure la moyenne éventuellement
pondérée des distances entre les éléments pris deux a deux.

Les méthodes d’analyse de données produisent d’excellents résultats dans les con-
textes numériques, sans avoir recours a des connaissances externes sur le domaine
étudié. Elles sont cependant limitées des lors qu'il s’agit de traiter des individus décrits
par des criteres qualitatifs, ou encore de personnaliser le traitement des différents
attributs discriminants. Les catégories recherchées ne sont jamais considérées comme
des entités pour elles-mémes et, la plupart du temps, aucune explication ni description
globale des classes obtenues n’est élaborée, I'interprétation des résultats étant laissée

a la charge de I'utilisateur.

4.2 L’approche symbolique

4.2.1 Un algorithme de catégorisation conceptuelle

L’approche numérique est relativement éloignée de la facon de raisonner d’un étre
humain, qui, comme nous I’avons vu au chapitre 1, se sert plutot de prototypes pour
repérer des catégories : les objets sont alors partitionnés en fonction des attributs
qu'ils partagent, et non pas en fonction des valeurs des attributs qu’ils possedent.
L’approche symbolique, ou catégorisation conceptuelle®, consiste a regrouper des ob-
jets, non seulement parce qu’ils sont proches au sens d’'une certaine distance, mais
aussi parce qu'ils matérialisent 'extension d’un certain concept lorsqu’ils sont consi-
dérés en groupe. La catégorisation dépend généralement d’un objectif, qui peut étre
atteint en s’appuyant sur des connaissances relatives au domaine étudié. Les objets
sont discriminés en fonction des propriétés qu’ils partagent mais aussi en {onction des
connaissances disponibles. Par exemple, un systeme de reconnaissance de caractéres
partitionne un ensemble de points selon leur distribution topologique, mais aussi selon
leur appartenance a un groupement de points susceptible de représenter une partie
d’une lettre connue.

R.S. Michalski et R.E. Stepp ont établi une théorie et présenté un algorithme de
catégorisation conceptuclle. dont le but est de trouver la catégorisation qui obtient

I. Conceptual clustering.
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le meilleur score au sens d'un critére global de qualité [Michalski and Stepp, 1983]
[Michalski and Stepp, 1984] [Stepp and Michalski, 1986). Un tel critere est plus difficile
a définir que dans un contexte numérique, car il dépend cette fois de parametres
qualitatifs. Il peut étre établi a partir d'informations comme :

e le nombre d’attributs communs partagés par les individus d’une classe, qui est a
rapprocher de l'inertie intraclasse ;

¢ le nombre d’attributs discriminants, qui est a rapprocher de I'inertie interclasse ;

¢ le nombre d’attributs discriminants a eux seuls, car une catégorisation est d’au-
tant meilleure qu’il faut moins d’informations pour classer un individu ;

o la simplicité des catégories obtenues, car les catégories les plus significatives sont
supposées étre les plus simples.

La recherche d attributs discriminants est donc de premiere importance. Par exem-
ple, la catégorisation des especes d'oiseaux induite par un attribut comme aquatique
est plus sclective et donc plus fine que la catégorisation induite par ’attribut couleur,
car le premier implique plus de propriétés que le second, entre autres oiseau nageur,
a pieds palmés, mangeur de poisson.

L’algorithme de catégorisation conceptuelle permet de traiter un ensemble initial
de n objets, dont & sont considérés comme les objets de référence ou les prototypes de &
catégories. Les descriptions des prototypes sont utilisées pour procéder a une premiere
discrimination des objets en k classes disjointes. Les objets les plus représentatifs
de chaque classe sont recherchés pour servir de nouveaux prototypes au cours de
I'itération suivante. Le processus s’arréte des que les itérations convergent vers une
solution stable, ou des que la catégorisation n’évolue plus au sens d’un critere global
de qualité chotsi a I'avance. Le nombre optimal de classes est rarement connu a ’avance.
Il est quelquefois possible de le déterminer en limitant, par exemple, le nombre de sous-
classes d’une classe donnée, puis de faire varier ce nombre de sous-classes, et de choisir
la catégorisation qui obtient le meilleur score au sens du critere global de qualité.

L’algorithme a été testé, entre autres, sur le célebre exemple des petits trains
(cf. Fig. 4.2). Les catégorisations obtenues sont proches de celles qui sont réalisées par
des ¢tres humains. Elles ont permis d’étudier I'influence de deux facteurs importants
sur la catégorisation, qui sont la donnée d’un objectif et la prise en compte de connais-
sances externes. Ainsi, méme si 'algorithme de catégorisation conceptuelle ressemble
beaucoup a la technique des centres mobiles ou a celles des nuées dynamiques, il four-
nit cependant une bonne interprétation qualitative des résultats obtenus. Une telle
interprétation peut évoluer selon le contexte choisi et peut difficilement étre obtenue
avec les seules techniques d’analyse de données classiques.

Il faut toutefois noter que les résultats présentés par R.S. Michalski et R.E. Stepp,
ainsi que la nouveauté de leur méthode, sont contestés dans un article de M.B. Dale
[Dale, 1985]. qui fournit des références a des méthodes numériques semblables (et
méme meilleures selon lut) mises au point dans les années soixante. Parallelement,
une application directe de I'algorithme de catégorisation conceptuelle & des données
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Figure 4.2. La catégorisation de trains qui transportent des marchandises (d’apres

[Stepp and Michalski, 1986]).

complexes s'est révélée irréaliste, les temps de calculs nécessaires a la reconnaissance
des catégories étant heaucoup trop long [Nugues, 1989].
4.2.2 Une note sur 'approche symbolique-numérique

La problématique de 1'analyse de données, celles de la catégorisation conceptuelle
et de apprentissage symbolique sont semblables [Gascuel and Guénoche, 1990] : expli-
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quer un ensemble de données apparemment disparates en construisant une catégorisa-
tion dont la qualité est mesurée a ’aide de certains criteres. Toutefois, dans la premiére
approche, sont recherchées des méthodes efficaces de traitement d’informations numé-
riques, alors que dans la seconde, des informations symboliques plus riches sont mani-
pulées en relation avec des connaissances relatives au domaine étudié. Cependant, les
méthodes utilisées en catégorisation conceptuelle et dans les méthodes d’apprentissage
qui s’y rattachent, montrent que les deux approches peuvent se compléter avantageu-
sement pour produire une catégorisation ayant un fort pouvoir explicatif et prédictif.
La combinaison des approches a tendance a prendre de plus en plus d’importance,
comme le montrent 'introduction d’objets symboliques dans un contexte numérique
[Diday, 1989] et les techniques numériques utilisées en catégorisation conceptuelle. Le
systeme PLAGE est un élément représentatif des systemes élaborés dans un tel contexte
[Gascuel, 1987]. Le but de ce systéeme est de produire des descripteurs servant a dis-
criminer des données, la pertinence des descripteurs étant mesurée a 1’aide de criteres
statistiques.

Les approches symbolique et numérique ne peuvent que s’enrichir mutuellement, la
premiere en élargissant le champ d’applications de la seconde, le recours a des critéres
numeériques pouvant augmenter I'efficacité des méthodes de la premiere.

4.2.3 La formation incrémentielle de hiérarchies de concepts

La catégorisation conceptuelle permet de produire une partition, éventuellement
hiérarchique, grace a une série d'opérations de discriminations effectuées sur un en-
semble d’objets. Elle peut étre interprétée comme une opération de reconnaissance,
qui revient a déterminer la catégorie d’un objet a partir d’informations partielles, ou
encore comme un apprentissage a partir d’observations, qui est proche de la fagon de
raisonner de 1'étre humain [Reed, 1972] : un individu observe un ensemble d’entités,
objets ou événements, a partir duquel il essaie d’induire des concepts qui décrivent ces
entités ; la tache d’apprentissage réside alors dans la découverte et la formation des
concepts, ainsi que dans la mise en place de leur organisation globale.

Plus précisément. étant donné un ensemble d’objets hétérogenes considérés comme
des instances de concepts, il s’agit de construire une catégorisation hiérarchique qui
regroupe ces objets. Les catégories retenues représentent l'intension des concepts dé-
couverts. Dans la suite du chapitre, nous appellerons catégorisation hiérarchique incré-
menticlle le processus de formation incrémentielle de hiérarchies de concepts. Dans la
méthode de catégorisation conceptuelle présentée au paragraphe précédent, I’ensemble
des objets a traiter est immédiatement disponible. En catégorisation hiérarchique in-
crémentielle, les objets sont au contraire traités les uns apres les autres, au fur et a
mesure de leur apparition. La catégorisation s’appuie alors sur un processus de clas-
sification qui est suivi d'une restructuration de la hiérarchie des concepts en cours de
construction. Cle traitement successif des objets distingue nettement la catégorisation
hiérarchique incrémentielle-des approches numériques et conceptuelles classiques.

La catégorisation hiérarchique incrémentielle s’appuie sur les principes suivants
[Gennari et al., 1989] :
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¢ Représentation des concepts : les concepts découverts appartiennent a une hié-
rarchie d’objets qui est un arbre ou un graphe. Ces objets, éléments de la hié-
rarchie, décrivent I'intension d’un concept ; ils sont ordonnés par une relation
d’ordre partiel comparable a la relation d’héritage.

o Classification des instances : une instance a classer est d’abord comparée a
’élément le plus général de la hiérarchie, puis aux éléments plus spécialisés, tout
comme dans la recherche de relations de subsomption (cf. § 3.3.1). Toutefois,
le parcours de la hiérarchie est généralement effectué en profondeur ordonnée,
sous le contrdle d’une fonction d’évaluation qui estime la distance qui sépare la
nouvelle instance des concepts déja présents dans la hiérarchie.

e Apprentissage non supervisé : la classification d’une instance est réalisée sans
prise d’avis extérieur. Le nombre de catégories a obtenir et I’ensemble des objets
a traiter n’est pas connu a l’avance ; la hiérarchie évolue a I'apparition de chaque
nouvelle instance a classer.

e Apprentissage incrémentiel : une seule instance est traitée a la fois. La classifica-
tion d’une instance guide la tache de catégorisation ou formation de la hiérarchie
des concepts, qui consiste a modifier la hiérarchie obtenue, par création, fusion ou
suppression de concepts, en considérant les informations détenues par l'instance.
Il est donc nécessaire de disposer d’opérateurs qui procedent a de telles opérations
de chirurgie sur la hiérarchie et sur les concepts.

Deux autres techniques sont principalement utilisées pour acquérir automatique-
ment des concepts. En apprentissage empirique ou apprentissage par détection de si-
milarités (SBL*), les nouveaux concepts sont créés en déterminant les caractéristiques
communes a une série d’exemples [Michalski, 1984] [Kodratoff, 1986]. En apprentis-
sage par explications (EBL®), un nouveau concept est créé sur la base d’une générali-
sation d’exemples, qui doit étre justifiée par des explications [Ellman, 1989]. Ces deux
techniques se démarquent de la formation incrémentielle de hiérarchies de concepts
en plusicurs points. notamment : le résultat de 'apprentissage n’est pas une hiérar-
chie de concepts mais plutot la description d’un ou quelquefois de plusieurs concepts ;
'apprentissage est supervisé a I'image d’un professeur donnant un ensemble d’exemples
d'un nouveau concept a ses éleves, pour qu’ils en tirent une généralisation.

4.2.4 Un systeme de catégorisation hiérarchique incrémen-
tielle

La description de UNiMEM® [Lebowitz, 1987], un représentant typique de la famille
des systemes de catégorisation hiérarchique incrémentielle, va illustrer les idées abor-
dées précédemment. Le but du systeme est de construire une hiérarchie de concepts
semblable & une hiérarchie d’héritage. en observant les régularités que possedent des

2. Similarily- Based Learning.
3. Explanation-Based Learning.
4. UNIversal MEMory.
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objets ou instances qui lui sont présentés séquentiellement. Chaque concept est défini
par un ensemble de couples attribut-valeur appelés caractéristiques, une valeur pou-
vant étre aussi bien symbolique que numérique. La fréquence d’apparition d’une valeur
dans les instances traitées par le systéme est mesurée par un score associé a la valeur
et appelé score de prédiction. Un autre score, qui mesure la fréquence d’apparition
de l'attribut, est associé directement a l'attribut. Ce dernier score sert a déterminer
I'importance de I'attribut dans la description du concept.

Les algorithmes de parcours et de modification de la hiérarchie des concepts

Une nouvelle instance est classée apres une recherche en profondeur dans la hié-
rarchie, pendant laquelle le systeme recherche les concepts les plus spécifiques “sub-
sumant” la nouvelle instance (une instance peut dépendre de plusieurs concepts). La
recherche des subsumants est contrélée par une fonction d’évaluation qui tient compte
du degré de “proximité” de l'instance avec un concept, ce degré de proximité étant un
parametre du systeme. L’appariement d'une instance et d'un concept n’est donc pas
forcément complet.

Lorsque le subsumant (ou les subsumants) le plus spécifique a été trouvé, le systeme
compare la nouvelle instance avec les instances du subsumant. Lorsqu’aucune instance
ne partage suffisamment de caractéristiques avec la nouvelle instance, cette derniere
est simplement rattachée au concept subsumant et les scores associés a chaque caracté-
ristique du concept sont mis a jour. S’il existe une instance qui partage suffisamment
de caractéristiques avec la nouvelle instance, un nouveau concept, spécialisation du
concept subsumant, est créé sur la base de ces caractéristiques communes. La hiérar-
chie des concepts est donc modifiée dynamiquement. La nouvelle instance ainsi que
celles qui s’apparient avec elle sont rattachées au nouveau concept. Les scores associés
a chaque caractéristique du nouveau concept sont mis a jour en conséquence.

Lors de actualisation des scores, les concepts les plus généraux sont examinés avant
les concepts les plus spécifiques. Lorsque le score associé a une caractéristique dépasse
un seuil fixé par 1'utilisateur, la caractéristique est considérée comme définitivement
acquise par le concept : son score est fixé et ne peut plus étre modifié. Parallelement, si
un score descend en dessous d'un autre seuil fixé par 'utilisateur, la caractéristique est
supprimée. La généralité d’un concept peut ainsi augmenter, mais jusqu’a une certaine
limite : un concept jugé trop général est supprimé puisque son pouvoir descriptif et
discriminant est devenu trop faible. Les spécialisations du concept supprimé et leurs
instances sont réajustées sur les ascendants du concept supprimé.

Quatre opérations principales permettent donc de modifier la hiérarchie des con-
cepts pendant la classification et sont a la base du processus de formation de concepts :

e Misc en place d’'une nouvelle instance.

e Création d'un nouveau concept sur la base de caractéristiques communes a deux

instances.

e Suppression d'un concept.
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e Adjonction définitive ou suppression d’une caractéristique selon la valeur du
score qui lui est associé.

Le systeme UNIMEM partage de nombreuses caractéristiques avec le systeme Cy-
RUS [Kolodner, 1983]. 1l a eu plusieurs descendants, dont COBWEB [Fisher, 1987],
ADECLU [Decaestecker, 1989] et cLASSIT® [Gennari et al., 1989]. Les systémes COB-
WEB et ADECLU incorporent des méthodes probabilistes pour gérer les scores associés
aux caractéristiques des concepts.

Un exemple de construction incrémentielle d’une hiérarchie

Les figures 4.3 et 4.4 montrent un scénario possible de construction d’une hiérarchie
de concepts apreés ’analyse de six instances. Au départ, le systéme crée un concept,
notons-le C'1, qui correspond aux caractéristiques de la premiére instance qu’il analyse.
Pour simplifier, les couples attribut-valeur sont réduits a une valeur. Apres analyse
de la seconde instance, la caractéristique un-noyau qui figurait dans la description du
concept C'1 disparait car son score devient nul, la seconde instance ayant trois noyaux.
Les scores associés aux caractéristiques sombre et deuz-cils sont augmentés de 1. La
troisieme instance ne peut étre prise en compte par C'I car ses caractéristiques sont
trop éloignées de celles de C'1. Un nouveau concept, noté C2, est alors créé pour décrire
cette instance. La quatrieme instance s’apparie completement avec une des instances
de (’I. Par suite, un nouveau concept, noté C3, est créé, et sa description contient
la caractéristique trois-noyauzr, qui ne fait pas partie des caractéristiques de CI. Les
scores de ("1 et du nouveau concept ('3 sont mis & jour. La cinquiéme instance est
rattachée a C2, mais elle partage la caractéristique deuz-cils avec C1. Par suite, le
score associé a deur-cils est tout de méme augmenté de 1, ce qui montre que I’ensemble
des extensions des concepts créés ne forme pas forcément une partition disjointe de
’ensemble des instances. La prise en compte de la sixieme instance se fait exactement
comme celle de la quatrieme instance pour donner naissance a un nouveau concept,
spécialisation de (2. Signalons pour terminer que la hiérarchie obtenue est dépendante
de Vordre de présentation des instances [Lebowitz, 1988].

4.2.5 Classification et catégorisation hiérarchique incrémen-
tielle

Le raisonnement par classification et la catégorisation hiérarchique incrémentielle
présentent certaines analogies. L'algorithme sur lequel repose le premier a été détaillé
au paragraphe 3.3.1. Il contréle notamment I'insertion d'un nouvel objet dans une hié-
rarchie d’objets déja constituée, insertion qui peut étre vue comme un enrichissement
de la hiérarchie sur laquelle est opérée la classification. Le raisonnement par classifi-
cation a donc, dans une certaine mesure, une fonction d’acquisition de connaissances
[MacGregor and Burstein, 1991].

5. L’article décrivant CLASSIT présente une synthese des caractéristiques des principaux systémes
de formation incrémentielle de concepts et inclut I'étude de Pun des plus anciens d’entre eux, nommsé
EPAM [Feigenbaum and Simon. 1984].
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Figure 4.3. Formation incrémentielle de concepts (1).

Un scénario possibl

instances représentent des cellules et se distinguent par

145

e de formation incrémentielle d'une hiérarchie de concepts. Les
leur couleur, le nombre de

novaux qu’elles renferment, ainsi que par le nombre de cils qui leur sont attachés.



4. La catégorisation

146

caractéristiques score caractéristiques score
clair 1 sombre 3
deux-noyaux 1 deux-cils 3
un-cil 1 \

caraciéristiques  score
trois-noyaux 2

caractéristiques score caractéristiques score
clair 2 sombre 3
deux-noyaux 2 deux-cils 4

N\

caractéristiques  score

trois-noyaux 2
caractéristiques score caractéristiques score
clair 3 sombre 3
deux-noyaux 3 deux-cils 4

AN

caractéristiques  score
trois-noyaux 2

/

caractéristiques  score
un-cil 2

$ o

Figure 4.4. Formation incrémentielle de concepts (2).
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fonction CHI (0 RACINE)
Comparer D avec chaqus descendant de RACINE
cas si un descendant unique D de RACINE est un moddle possible pour 0
alors mettre & jour la description de D
si D est une feuille alors Placer 0
sinon appeler CHI (0 D)
si plusieurs descendants de RACINE sont des modales possibles pour 0
alors Fusionner les descendants en un unique concept F
mettre & jour la description de F
si aucun descendant de RACINE n’est un modéle possible pour 0
alors choisir le descendant P le plus ‘‘proche’’ de 0
Comparer 0 avec les descendants de P
Si il existe des descendants de P compatibles avec O
alors Scinder P en deux sous-concepts P1 et P2
(P1 décrit D et les descendants de P compatibles)
(P2 décrit les descendants de P non compatibles)
mettre a jour les descriptions de P1 et P2
sinon Créer un nouveau concept décrivant 0

autre cas NIL

Figure 4.5. Un algorithme de catégorisation hiérarchique incrémentielle (d’apres
[Hadzikadic and Yun, 1989]). L’objet courant & classer O est supposé compatible avec
'objet RACINE, qui est la racine de la sous-hiérarchie en cours d’exploration.

Parallelement, les méthodes de cateégorisation hiérarchique incrémentielle font par-
tie intégrante des méthodes d’apprentissage symbolique, et, de facon complémentaire,
des méthodes d’acquisition de connaissances [Gennari et al., 1989]. Comme pour tout
processus de catégorisation conceptuelle ou numérique, la fonction de la catégorisation
hiérarchique incrémentielle est de “résumer” pour ’expliquer un ensemble de données
brutes a priori disparates en une hiérarchie de concepts auxquels se rattachent ces don-
nées. Un algorithme simplifié de catégorisation hiérarchique incrémentielle est présenté
a la figure 4.5. Les quatre opérations fondamentales dans I’algorithme sont :

o Placer un objet : cette opération consiste a rattacher a un concept C' de la
hiérarchie I'objet courant, noté O dans la suite, lorsque le degré d’appariement
entre (' et O dépasse un seuil donné S7. Dans ce cas, C est dit un modele pour
0, et O fait partie de I'extension du concept C. La mise a jour de la description
d'un concept consiste a prendre en compte dans cette description les éléments
d’information détenus par ['objet courant O. Plus l'objet C' est situé “bas” dans
la hiérarchic, plus le placement de O est optimal.

o Fusionner la description de deux concepts (ou plus) : cette opération consiste
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a remplacer deux concepts C'I et (2 auxquels O peut se rattacher par un seul
nouveau concept noté F', qui généralise C'1 et C2. La description de F' factorise
les propriétés communes a C'I et (2, qui deviennent des spécialisations de F
une fois que leurs descriptions ont été mises a jour, tout comme O d’ailleurs.

e Scinder ou Diviser un concept en deux sous-concepts : cette opération s’applique
lorsque le degré d’appariement entre O et les concepts en cours d’exploration
n’est pas assez élevé, mais reste acceptable. Ce degré d’appariement est inférieur
a S1, mais supérieur a un seuil S2, et les concepts vérifiant cette propriété sont
dits compatibles avec O. Notons alors P le concept compatible dont le degré
d’appariement avec O est maximal. Les descendants de P sont comparés avec
0. S’il existe des descendants de P dont le degré d’appariement dépasse une seuil
donné S3, alors P est scindé en deux nouveaux concepts Pl et P2, P! décri-
vant O et les descendants de P “suffisamment proches™ de O, P2 décrivant les
autres descendants de P. Dans certains systémes de catégorisation hiérarchique
incrémentielle, lorsque le degré d’appariement entre O et les concepts en cours
d’exploration n’est pas assez élevé, un nouveau concept est créé systématique-

ment.

o (réer un concept : cette opération consiste a créer de toutes pieces un nouveau
concept qui puisse décrire O. C'est le cas lorsque le degré d’appariement entre
O et n’importe quel concept est inférieur au seuil S2. L’objet O est alors unique
en son genre, mais d'autres objets a venir seront peut-étre de méme type que O.

En catégorisation incrémentielle, les appariements ne sont généralement pas exacts,
mais partiels ou encore approchés. Le degré d’appariement entre un concept et 1’objet
courant est mesuré et puis comparé a des seuils de tolérance qui indique 'opération &
effectuer.

Une rapide comparaison entre l'algorithme présenté ci-dessus et ’algorithme de
classification présenté au paragraphe 3.3.1 nous permet de constater que :

e L’organisation de l'espace des descriptions sur laquelle opere le raisonnement par
classification. et la catégorisation hiérarchique incrémentielle est dans les deux
cas une hiérarchie conceptuelle.

o Les concepts appartenant a ces hiérarchies ont une structure également sem-
blable, généralement de type frame-attributs-facettes [Aguirre, 1989].

e Un parcours dc 'espace des descriptions est effectué dans les deux cas. Le de-
gré d’appariement entre les concepts et 'objet courant fait office de fonction
d'évaluation lors du parcours. Toutefois, I'appariement est généralement exact
en ce qui concerne le ralsonnement par classification, alors qu’il est partiel en
catégorisation hiérarchique incrémentielle.

e Decux opérations fondamentales se retrouvent dans les deux algorithmes, Pla-
cer et Créer, tandis que les opérations Fusionner et Scinder sont uniquement
utilisées en catégorisation hiérarchique incrémentielle.



4.2. L’approche symbolique 149

Ainsi, le processus de classification travaille sur une hiérarchie ot tous les objets
sont connus a l'avance, un seul objet devant étre inséré dans la hiérarchie. L’opération
de création consiste a donner la description du nouveau concept ; 'opération de pla-
cement consiste a trouver ’endroit approprié de la hiérarchie devant accueillir le nou-
veau concept. En ce sens, le parcours de la hiérarchie des concepts effectué par le
processus de classification est descendant, des concepts génériques vers les concepts
spécifiques. L'insertion dans la hiérarchie a plus un réle de résolution de problémes que
d’enrichissement de la hiérarchie, et par conséquent d’apprentissage et d’acquisition
de concepts : le but de I'insertion est de retrouver des informations détenues par des
subsumants pour faire avancer la résolution d’un probleme.

En catégorisation hiérarchique incrémentielle, le parcours de la hiérarchie en cours
de construction n’est pas systématiquement descendant, car la hiérarchie est justement
modifiée lors de ce parcours. Les deux opérations fondamentales de modification de la
hiérarchie sont alors la fusion et la division de concepts. En ce sens, le processus de
catégorisation hiérarchique incrémentielle integre d’une certaine fagon 1'idée de retour
arriere, en remettant en cause la forme de la hiérarchie. Il a donc beaucoup plus
que le raisonnement par classification un role en apprentissage et en acquisition de
concepts. Intervenant en amont de son homologue, le processus de raisonnement par
classification, le processus de catégorisation hiérarchique incrémentielle le compléte :
il permet, grace aux fonctionnalités qui lui sont intégrées, de construire une hiérarchie
sur laquelle raisonne le processus de classification.

4.2.6 La conception d’une hiérarchie d’objets

Décrire les objets appartenant a 'univers étudié, les placer dans des catégories,
puis organiser globalement ces catégories, sont les opérations préliminaires principales
dans la conception d’une hiérarchie d’objets, dans le cadre des représentations a objets.
Ces opérations sont délicates a mettre en ceuvre, car il n’existe pas de méthodologie
universelle de conception de représentations hiérarchiques [Griffith, 1982] [Booch, 1990]
[Ferber. 1990] [Rumbaugh et al., 1991]. La conception dépend de nombreux facteurs,
du but poursuivi, du point de vue et de I'expérience du concepteur relativement au
domaine modélisé, etc.. Brievement, voici quelques critéres qui donnent une idée des
¢tapes principales de la marche a suivre :

o Identification des concepts du domaine susceptibles d’étre représentés par des
objets, description de I'état et du comportement des individus recouverts par
ces concepts ; le comportement fait référence aux opérations que les individus
doivent étre en mesure d’effectuer.

e Identification des relations qui existent entre les différents concepts, en regrou-
pant ceux qui partagent une partie de leurs propriétés et de leur comportement ;
organisation des concepts en hiérarchic d’héritage.

o Modélisation du traitement a effectuer pour résoudre un probleme donné sur le
domainc étudié¢, mise en place des méthodes genérales de résolution de problemes

standard sur le domaine étudié.
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La hiérarchic ainsi construite décrit des connaissances propres a un certain do-
maine, a l'intérieur duquel se posent des problemes qu’il faut résoudre. Le processus
de résolution de problemes est en regle générale réparti en un ensemble de traite-
ments locaux dont la responsabilité incombe a certains individus prenant en charge
les opérations a exécuter.

La construction d'une hiérarchie est un processus incrémental : la hiérarchie évolue
et s’améliore en fonction des résultats obtenus, jusqu’a ce qu’une certaine stabilité soit
atteinte et que les résultats soient jugés satisfaisants.

4.3 Catégorisation, classification et analogie

C’est le petit matin, il fait encore un peu sombre. A une certaine distance, une
forme allongée se déplace parmi les herbes et se rapproche. Se devinent une téte,
quatre pattes qui supportent un corps puissant de couleur brunétre, et une grande
queue. Il s'agit d’un animal, tous les indices le prouvent, mais lequel 7 Il ne peut pas
s'agir d’'un chat, 'animal est trop gros, ni méme d’un chat sauvage, d’ailleurs que
ferait-il ici 7 Il ne s’agit pas non plus d'un chien, un chien n’a pas cette allure. Le
supposé animal est maintenant tres proche : contre toute attente, il apparait qu’il
s'agit d'un lion et qu’il n’a pas 'air vraiment amical, mieux vaut s’en protéger. La
rencontre pourrait mal tourner ; elle me rappelle trop d’anciennes rencontres faites
dans la rue avec des chiens agressifs. Tout cela est tres étonnant. La prochaine fois, je
saurai qu'il est possible de faire ce genre de rencontre inattendue dans un tel endroit.

Ce début d’histoire illustre la problématique du raisonnement par cas. L’analyse
d'une nouvelle situation ou la résolution d'un nouveau probleme ne s’envisagent pas
er nthilo, mais plutét a partir d'expériences mémorisées ayant un certain rapport avec
la situation ou le probleme courants [Riesbeck and Schank, 1989] [Slade, 1991} [Kolod-
ner, 1991]. La compréhension du déroulement d’événements présents peut s’expliquer
a partir de situations ou cas “analogues” vécus antérieurement. Le cas explicatif est
adapté a la situation présente pour en devenir un modele : les caractéristiques qui
sont d’actualité sont conservées, celles qui ne le sont pas, ou qui sont susceptibles
d’engendrer des erreurs d’analyse sont écartées. Le cas adapté devient un nouveau cas
qui est mémorisé afin d’étre réutilisé ultérieurement dans des circonstances analogues.
La phase d’explication d'une nouvelle situation est comparable & une phase de catégo-
risation, tandis que la phase d’enrichissement des connaissances qui en résulte releve
de 'apprentissage.

Le raisonnement par cas s'envisage selon deux points de vue principaux, comme
une tentative de modélisation du comportement cognitif humain, et comme un des
principes de base dans la construction de systemes a bases de connaissances. Du point
de vue psychologique, il suppose que 'activité cognitive humaine est plutét en accord
avec des théories comme celles des modeles mentaux [Johnson-Laird, 1983] [Read and
Cesa, 1991], et que ce type de théorie permet d’expliquer au mieux cette activité®. Du

6. Une comparaison avec la présentation de la catégorisation faite au paragraphe 1.2.1 montre le
parallélisme existant entre la catégorisation, le principe de remémoration, et le raisonnement par cas.
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point de vue de l'intelligence artificielle, le raisonnement par cas apporte des éléments
de solution aux questions concernant ’adaptation et I’évolution des systéme a bases
de connaissances travaillant avec des informations incompletes ou bruitées. Il peut
étre considéré comme un principe général de raisonnement qui releve de 1’analogie
et qui s’appuie sur I'exploitation d’expériences acquises antérieurement. Il peut donc
servir a résoudre des problemes en adaptant une ancienne solution a un probléme
nouveau, ou encore en se laissant guider par des démonstrations présentant une certaine
similitude avec la résolution présente ; il peut aussi servir a interpréter une situation
nouvelle en termes de situations vécues et assimilées. Il fait donc appel a des techniques
développées en intelligence artificielle qui traitent de 1'organisation de la mémoire, de
"apprentissage, de la planification, et enfin de la résolution de problemes.

Le raisonnement par cas s’appuie sur un modele de la mémoire qui favorise la
représentation, la recherche et la manipulation de cas, qui est de plus dynamique et
évolutif. Les études réalisées pour le raisonnement par cas qui concernent l’'organisation
de la mémoire proviennent en droite ligne des recherches menées sur la remémoration,
les scripts et les frames (cf. page 25 et paragraphe 1.2.2). Toutefois, les théories de
Iapprentissage “adaptatif” a partir d’échecs ou d’erreurs ont également tres fortement
contribué & 'essor du raisonnement par cas [Schank, 1982] [Hall, 1986] [Hammond,
1990]. D’une certaine facon. 'apprentissage a partir d’échecs s’oppose & la tendance
classique de la généralisation, ou apprentissage a partir d’exemples, qui pourrait étre
qualifié d’apprentissage a partir de ce qui “marche”. Le premier consiste plutét a
apprendre a partir de ce qui “ne marche pas”, apprendre en s'adaptant car ce qui
était prévu ne s'est pas concrétisé. Classiquement, un échec ou une erreur survien-
nent lorsque les connaissances disponibles ne permettent pas d’expliquer la situation
courante, soit parce qu’il n’existe aucune connaissance sur le sujet, soit parce que les
connaissances ayant un rapport avec le sujet sont en désaccord ou méme en contradic-
tion avec celui-ci. La prise en compte de la situation courante implique une révision
des connaissances disponibles. Cette mise a jour revient a ajouter aux connaissances
un cas décrivant la situation courante, accompagné d’une explication sur sa bonne et
mauvaise réutilisation future’. L'explication provient d'une analyse de 1’échec consis-
tant a établir les causes et les conséquences de I’échec, en déterminant 1’écart existant
entre le cas mémorisé le plus “proche™ et la situation courante, et finalement en modi-
fiant les parametres appropriés pour réduire 'écart et ajuster le cas le plus “proche” a
la situation courante. Lassociation explications-connaissances joue un role primordial
dans le raisonnement et la manipulation de connaissances.

La figure 4.6 montre le schéma de fonctionnement d’un systeme employant le rai-
sonnement par cas. Le cycle de raisonnement consiste a localiser dans la mémoire
des cas une expérience passée qui s'apparie partiellement avec la situation en cours
d’analyse. a évaluer les différences existant entre le cas trouvé et la situation, et a
corriger le cas en conséquence pour en faire un nouveau cas, qui est alors mémorisé
pour une utilisation analogue future. Voici le détail des six étapes principales du cycle :

7. Ce quisuggére que mémoriser des connaissances dans une base revient & stocker des connaissances
brutes comme dans une base de données, en les accompagnant toutefois d'un mode d’emploi.
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Figure 4.6. Le mécanisme du raisonnement par cas (d’apres [Riesbeck and Schank,

1989]).

e Description de 'entité courante : cette entité peut recouvrir un individu, un
?

¢événement, une situation. Les caractéristiques de l'entité courante servent de
descripteurs et d'indices ou d’index de recherche. Les indices sont utilisés pour
résumer ausst fidelement que possible 'entité courante. Des regles d’indexation
aident a identifier les caractéristiques qui sont a priori de bons indices, qui
facilitent la recherche d’un cas dans la mémoire. Les indices ont le méme usage
que ceux d'une enquéte policiere. Parallelement, la recherche de bons indices
reste un probleme tres difficile.

Recherche d’un cas dans la mémoire des cas, appelée aussi mémoire des expé-
riences : les indices sont utilisés pour rechercher un cas qui s’apparie, en général
partiellement, avec l’entité courante. Un cas est une description dont le contenu
est variable, et peut comprendre par exemple la donnée d’un probleme, d’une
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solution, d’un mode d’emploi de la solution, ainsi que les contre-indications as-
sociées. Le cas retrouvé donne une idée de la connaissance disponible sur 'entité
en cours d’étude. Lorsque plusieurs cas sont potentiellement capables d’expliquer
I'entité courante, des regles de sélection de cas peuvent émettre des suggestions
et aider a sélectionner le cas le plus “proche” de la situation actuelle.

Modification-adaptation : le cas sélectionné, appelé “solution” par la suite, est
modifié pour s’adapter a I’entité courante ; il est en effet assez rare que la solu-
tion s’apparie completement a ’entité courante. Des regles d’adaptation peuvent
indiquer les facteurs a modifier en priorité pour que le degré d’appariement entre
la solution et I'entité courante soit le plus élevé possible. Ces regles sont généra-
lement tres dépendantes du domaine sur lequel le systeme travaille.

Tests : durant cette phase, des tests mesurent la prédisposition de la solution a
expliquer 'entité courante. Autrement dit, 'entité en cours d’analyse doit étre
comprise grace aux explications fournies par la solution.

Mémorisation : si la solution explique “suffisamment bien” ’entité courante, alors
la solution est mémorisée ; la solution est différente du cas dont elle provient
puisqu’elle a été adaptée a la prise en compte de I'entité courante. Un ensemble
de descripteurs qui résument la solution mémorisée est associé a cette derniere,
afin de la caractériser dans la mémoire des cas, pour utilisation ultérieure. Cette
étape d’apprentissage a pour résultat un enrichissement de la connaissance du

systeme.

Echec, explication de I’échec, rectification : si la solution ne contribue pas &
expliquer l'entité courante de fagon satisfaisante, il est nécessaire de trouver la
cause de l'échec et de rectifier la solution en conséquence. Les causes de ’écart
existant entre la solution et 'entité courante sont mémorisées et associées & la
solution corrigée, pour éviter ultéricurement de refaire les mémes erreurs dans un
cas analogue. Des regles de rectification peuvent éventuellement indiquer quels
sont les parametres a modifier en priorité en cas d’échec. Ces regles sont aussi
dépendantes du domaine de travail du systeme, comme les regles d’adaptation.
La solution rectifiée est finalement renvoyée en phase de test pour validation.

Le ralsonnement par cas s’appuie largement sur 'hypothese que la mémoire est une

mémoire de cas, dynamique et évolutive, contenant pour I’essentiel des expériences pas-
sées facilement accessibles. Ces expériences sont d’autant plus faciles a retrouver et a
utiliser qu’elles sont richement imagées et indexées®. Le raisonnement par cas est guidé
par 'expérience : I'adaptation a un nouveau cas, sa prise en compte et sa mémorisa-
tion sont provoquées par un échec a une explication prévue. Ce mode d’apprentissage
se démarque de I'apprentissage par généralisation, tout en permettant comme ce der-
nier d'engendrer de nouvelles connaissances en les extrapolant a partir d’anciennes
connaissances. S'il existe un consensus sur la modélisation globale du raisonnement

8. De fil en aiguille : plus une expérience est en rapport avec un nombre élevé de situations, plus

elle est facile d’acces.
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par cas, de nombreux et importants problemes de détail restent encore a résoudre,
portant notamment sur la représentation et le contenu d’un cas, sur 'organisation de
la mémoire des cas, sur la gestion de I’adaptation des cas et celle de I’évolution de
la. mémoire des cas. Des revues des principaux systemes de raisonnement par cas se
trouvent dans [Slade, 1991] et dans [Riesbeck and Schank, 1989]. Parmi les systemes
les plus importants, citons cYRUS [Kolodner, 1983] et MEDIATOR [Kolodner et al.,
1985] [Kolodner, 1991], cHiF [Hammond, 1990] et PROTOS [Porter et al., 1990].

Nous allons maintenant analyser les rapports existant entre le raisonnement par
cas et le raisonnement par classification. Leur fonctionnement de base est identique :
ils sont guidés par l'expérience, comme le suggere le principe de remémoration. Tou-
tefois, a l'image des scripts, une expérience dans une mémoire de cas a le plus souvent
un role d’“épisode temporel” & adapter a une situation courante, que n’ont pas for-
cément les objets d’une hiérarchie sur lequel opeére le raisonnement par classification.
La problématique du raisonnement par cas recouvre donc un univers plus large que
celle du raisonnement par classification : un parallele peut étre fait entre le raisonne-
ment par classification et les deux premieres phases du raisonnement par cas, a savoir
la. description de la situation courante et la recherche d'un cas. Les phases suivantes
d’apprentissage et d’acquisition de connaissances ne font pas partie du cycle stan-
dard du raisonnement par classification. Cependant, il n'est pas fait mention dans le
raisonnement par classification d’évolution dynamique de la mémoire par adaptation
de nouveaux cas a de nouvelles situations. Seul un réarrangement dynamique de la
mémoire est concevable : il correspond a la construction dynamique d’une hiérarchie
d’objets qui soit orthogonale aux hiérarchies déja existantes et qui reflete la dimension
définie par une nouvelle relation de subsomption.

Un mariage des deux modes de raisonnement peut étre envisagé. Il revient a orga-
niser la mémoire des cas sous la forme de hiérarchies croisées d’objets, gérées par le
raisonnement par classification. Les cas sont représentés par des objets, et 'indexation
des cas se fait par I'intermédiaire des attributs associés aux objets, ou encore par des
relations de subsomption lorsqu’il existe un index ayant une sémantique de relation
d’ordre partiel. Retrouver les cas qui s’apparient partiellement avec une situation en
cours d’analyse consiste a retrouver les subsumants et les subsumés de la situation
dans une des hiérarchies de cas. Des techniques de filtrage approximatif peuvent alors
atre employées pour favoriser I'appariement partiel [Vignard, 1985] [Granger, 1988).
Les subsumants d'une situation en cours d’analyse fournissent des informations de na-
ture générale sur la situation, tandis que I'étude de I’écart entre la situation courante
et les subsumés peut fournir la description du nouveau cas adapté.

4.4 Une note finale sur la catégorisation naturelle

Les informations sensorielles qui parviennent a un étre humain lui permettent de
percevoir les entités qui I'entourent, puis de les reconnaitre, et enfin de réagir en
conséquence, en s’appuyant sur son expérience dans le meilleur des cas, sinon en im-
provisant. Le comportement final de I’étre humain fait suite a une série d'inférences
qui dérive de la reconnaissance de I'entité. Cette reconnaissance peut étre vue comme
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une classification de I'entité dans une catégorie donnée. La classification complete donc
la perception, et autorise la prédiction de caractéristiques non observables a partir de
celles qui ont été observées. Un dernier facteur, ’environnement, a aussi toute son
importance. La réaction d'un individu individu face a un lion differe selon qu’il se
trouve dans la savane ou dans un zoo. La encore, 'expérience acquise sur le milieu
environnant guide les décisions prises : si la barriere du parc des lions dans le zoo est
cassée, il faut (vite) improviser un nouveau comportement.

Pour qu’un individu puisse prédire un comportement, il doit rechercher la caté-
gorie de l'entité qu’il observe et tenir compte de 'univers dans lequel il se trouve.
Ceci suppose entre autre que les connaissances sont organisées en catégories “natu-
relles”, hiérarchisées ou non. La précision des inférences tirées d’une classification dé-
pend de 'abstraction des catégories sur lesquelles le raisonnement par classification
s’applique. Les catégories dites naturelles définissent les entités en fonction de leurs
caractéristiques et de leurs interactions avec le milieu dans lequel ils sont plongés [Mer-
vis and Rosch, 1981] [Bobick, 1987]. Idéalement, découvrir Pappartenance d'une entité
a une telle catégorie doit provoquer des inférences qui sont en rapport avec le but de
I'observateur. La prédiction de caractéristiques non observables n’est possible que si
ces dernicres dépendent de celles qui sont observables, ce qui suppose une certaine
structuration de I'univers, qui dépend a la fois de 'expérience de 'observateur, de son
point de vue sur 'univers et de son but.

Les techniques de catégorisation abordées dans le chapitre, I’analyse de données,
la catégorisation conceptuclle, la catégorisation hiérarchique incrémentielle, les tech-
niques d’apprentissage, divisent et ordonnent les entités étudiées, mais souvent sous
un seul point de vue. Or, il y a autant de catégorisations, et donc de classifications
possibles, qu'il y a d’interprétations des entités classées, de perspectives sur les entités
[Minsky, 1988]. Par exemple, puisque le lion est le roi de la jungle, il est & ce titre
"équivalent d’un souverain, puisqu’il est aussi un tueur d’antilopes, il est a ce titre
’équivalent d’un chasseur, puisqu’il est tres photogénique, il est a ce titre 'équivalent
d'un modele. .. Savoir construire et gérer des catégorisations reflétant ainsi plusieurs
points de vue est une tache primordiale dans le construction de systemes a bases de
connaissances. L utilisation du raisonnement par classification laisse entrevoir une cer-
taine possibilité d'exprimer ces perspectives, en considérant une base de connaissances
comme un espace n-dimensionnel (cf. § 3.4.2). Une association tripartite, catégorisa-
tion hiérarchique incrémentielle pour construire les hiérarchies d’objets, raisonnement
par classification pour opérer sur ces hiérarchies selon plusieurs points de vue (expri-
més par une relation d’ordre partiel) et raisonnement par cas pour faire évoluer la base
de connaissances, semble étre une voie qui mériterait d’étre explorée.
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Un systeme d’aide a la conception
de plans de synthese

Ce chapitre décrit la partie expérimentale de la these et illustre de nombreux points
théoriques de programmation abordés dans les chapitres précédents. Il présente tout
d’abord la problématique de la synthese organique, qui consiste a concevoir des corps
chimiques complexes a partir de corps plus simples. Un rapide tour d’horizon des sys-
temes d’aide a la synthese existants, systémes qui sont essentiellement procéduraux,
montre qu'une des préoccupations principales reste la représentation des réactions. La
démarche présentée dans la suite est originale car elle inverse cette tendance classique,
en donnant la priorité a la représentation des données plutét qu’a celle des traitements.
Ainsi, ce sont les environnements favorables et défavorables a ’application d’une réac-
tion qui sont avant tout décrits, plutot que la réaction accompagnée de ses différents cas
d’application. L’ensemble des informations chimiques relatives a la description d'une
synthese se retrouve alors structuré en différentes hiérarchies croisées d’objets. Le rai-
sonnement par classification est alors utilisé pour résoudre des problemes de synthese,
plus précisément pour développer le plan de synthese d’une molécule cible. En regard
des études effectuées précédemment sur la conception artificielle de plans de synthese,
la démarche est novatrice et a servi de support a 'implantation d’'un systeme appelé
YCHEM.

5.1 La synthese organique

5.1.1 La problématique de la synthése organique

La synthese de molécules organiques est une opération qui consiste a préparer une
molécule, dite molécule cible, a partir de réactifs de départ, qui sont des molécules
disponibles commercialement ou accessibles au moyen de syntheses connues. Une mo-
lécule est une composition d’atomes et de liaisons pouvant étre considérée selon le
point de vue de sa structure, ou squelette et celui de sa fonctionnalité (cf. Fig. 5.1).
Le squelette est constitué par 'enchalnement des atomes de carbone que contient la
molécule. Les groupes fonctionnels s’articulent autour des liaisons d’ordre multiple et
des liaisons comportant au moius un hétéroatome (un hétéroatome est un atome qui



158 5. Un systéeme d’aide & la conception de plans de synthése

ILLUDINE-S

SQUELETTE

FONCTIONNALITE
Groupes simples

1 cétone 1 alcool secondaire

OH

i %

)K H c
¢

Groupes composés

0

énone
/

alcool allylique

/__\OH

1 alcool tertiaire 2 oléfines
OH

c—=—C

74
di¢ne

V4

o hydroxycétone OH\/\

Figure 5.1. Squelette et groupes fonctionnels d’une molécule organique.
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n’est ni un carbone ni un hydrogene). Ils déterminent la fonctionnalité ou le comporte-
ment chimique de la molécule. Le probleme de base de la synthese organique s’énonce
alors de la facon suivante : construire le squelette d’une molécule cible en s'aidant des
groupes fonctionnels qu’elle renferme.

Pratiquement, construire une molécule cible nécessite 1’élaboration puis 'expéri-
mentation d’un plan de synthése. Un tel plan est défini par un ou plusieurs chemins
de synthése, chacun étant composé d'une suite de réactions, qui menent des réactifs
de départ a la molécule cible. Pour élaborer un plan de synthese, le chimiste com-
mence par dégager grossierement un ou plusieurs chemins de synthese, puis vérifie
que les applications des réactions contenues dans les chemins exhibés sont valides.
Chaque étape d’un chemin correspond a la mise en place d’un objectif a atteindre
au cours de la synthese. Un objectif matérialise une partie du squelette de la cible a
construire et peut étre conditionné par des aménagements de la fonctionnalité de la
cible. La planification consiste donc a déterminer et a ordonner une série d’objectifs
a atteindre. Parallelement, la simulation de réactions sert a évaluer la faisabilité des
étapes synthétiques pour atteindre les objectifs fixés.

La réussite d'une synthése est intimement liée a la qualité du plan de synthese,
dont la conception requiert de I'imagination et des connaissances étendues portant
sur les produits de départ disponibles, sur les stratégies de synthese, sur les chemins
de synthése répertoriés, sur l'intérét et les limites d’un certain nombre de réactions
génériques, sachant qu’une réaction générique peut avoir quelques milliers de cas par-
ticuliers. L'élaboration d'un tel plan releve aussi de 'expérience personnelle et d’un
certain savoir-faire dont il est difficile de dégager des regles générales.

5.1.2 Une premiere formalisation

Le but d’un probleme de synthese est de concevoir une nouvelle molécule, ou encore
de déterminer un nouveau plan pour obtenir une molécule connue. L’espace d’états
de ce probleme de conception est décrit par un état final, la molécule cible, un état
initial qui regroupe un ensemble de réactifs de départ, et un ensemble d’opérateurs,
les réactions. Un état, que nous appelons réacteur, correspond a une distribution des
liaisons entre atomes qui détermine les réactifs en présence. Les réactions permettent
de passer d'un état a Pautre, donc d'une distribution des liaisons a la distribution
suivante. Un chemin de synthese est constitué d’une suite d’étapes qui correspondent
chacune & ’application d'un opérateur a un état. Résoudre un probleme de synthese
consiste donc a trouver au moins un chemin de synthese qui mene de réactifs de
départ a la molécule cible, les réactifs de départ étant des produits connus répertoriés
a l'avance.

Les réactions peuvent s'envisager selon différents niveaux conceptuels (cf. Fig. 5.2) :

o Le niveau spécifique décrit une réaction particuliere s’appliquant sur des molé-
cules spécifiques. Il s’accompagne de la description de conditions réactionnelles

précises.

o Le nivecau générique fait intervenir des familles de molécules, ainsi que des condi-
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‘} abstraction
4 A + B—C —_— A—B + C
3 Nu + C—Y —— Nu—C + Y
2 >——M + c—X —_ C:>—c + MX
CHz_s CHZ—'S
1 CH CH—L + nCgH;Br — CH/ CH—nCsH;; + LiBr
CH,—S CH,—S

Figure 5.2. Une réaction envisagée selon quatre niveaux conceptuels.

tions réactionnelles génériques.

e La réaction élémentaire Nu + C/Y — Nu/C + Y fait intervenir les propriétés

électroniques des réactifs en présence’.

e Le niveau formel A + B/C — A/B 4 C donne le bilan de la redistribution des
liaisons entre atomes (de type quelconque).

Une réaction modifie le squelette ou la fonctionnalité d’une cible. Lorsque cette
modification a un intérét synthétique majeur, elle sert a préparer une famille de pro-
duits par exemple, la réaction est appelée une methode de synthése. Ainsi, la méthode

de Wittig :
¢c//0+ C/X — C//C

permet de construire la double liaison C//C a partir de deux réactifs contenant res-
pectivement les fragments C//0 et C/X2 En réalité, la méthode de Wittig comprend
clle-méme plusieurs étapes intermédiaires. Le schéma réactionnel précédent en donne

1. Le symbole Nu désigne un atome nucléophile, qui est un atome ayant tendance & donner des
électrons. Pour étre compatible avec le code décrivant les objets chimiques, les liaisons sont notées
avec le symbole / pour les liaisons simples, // pour les liaisons doubles et /// pour les liaisons triples.

2. Le symbole X désigne un halogéne en général, qui est soit un fluor F, un chlore €1, un brome Br
ou un iode I. ll faut toutefois noter que la méthode de Wittig n’est généralement pas réalisée & partir

de fluorures.
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Figure 5.3. La transformation de Diels-Alder.

une vision macroscopique qui est la vision standard considérée dans la suite. Ce schéma
réactionnel est 'expression synthetique de la méthode de Wittig. Il existe aussi une
expression rétrosynihetique de la méthode de Wittig :

c//C = C//0+C/X

Par convention [Corey ef al., 1985, I'expression rétrosynthétique d’une méthode de
synthese est appelée transformation et se note avec le symbole =. La transformation
de Wittig s’interprete alors de la fagon suivante : pour construire le fragment C//C
dans une molécule cible, il faut disposer de deux réactifs de départ, I'un renfermant
un fragment de type C/X et l'autre un fragment de type C//0. La reconnaissance de
fragments comme C//C dans une molécule cible est donc de premiére importance, car
elle détermine 1’ensemble des transformations applicables & la cible. Ainsi, la trans-
formation de Diels-Alder n'est applicable a une molécule cible que si cette derniére
renferme un cycle a six atomes bien particulier (cf. Fig. 5.3).

Parallelement a la double interprétation d’une méthode de synthese, la résolution
d’un probleme de synthese est dirigée par les données ou par les buts. Dans le premier
cas, le mode de résolution est synthétique ; dans le second, il est rétrosynthétique. Le
mode rétrosynthétique releve de la résolution de problémes par réduction et s’applique
le plus souvent dans un tel contexte, car la molécule cible, qui correspond & I’état final,
est généralement le seul état bien connu.

5.1.3 Le mode rétrosynthétique

Le mode rétrosynthétique a été formalisé par E.J. Corey [Corey and Wipke, 1969).
Il consiste a appliquer une ou plusieurs transformations a la molécule cible pour ob-
tenir un certain nombre de précurseurs. Plus précisément, le mode rétrosynthétique
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comporte une étape de reconnaissance de rétrons dans la cible. Les rétrons sont des
sous-structures moléculaires susceptibles d’étre obtenues par des méthodes de synthese
connues. L’étape de reconnaissance est suivie d'une étape de génération de précurseurs,
qui sont obtenus apres application aux rétrons des transformations correspondant aux
méthodes de synthese retenues a ’étape précédente. Le processus est ensuite réitéré
sur les précurseurs, jusqu'a la génération de précurseurs connus, qui deviennent des
produits de départ potentiels. L’arbre et-ou obtenu, ayant pour racine la cible et pour
feuilles les produits de départ, est appelé arbre de synthése.

Génération d’objectifs et de sous-objectifs

Comme dans tout probleme de conception complexe, il n’est pas envisagable de
trouver la solution d'un probleme de synthese en engendrant et en explorant sys-
tématiquement un espace d’états complet, qui serait obtenu en appliquant toutes les
transformations possibles a une molécule cible, puis a ses précurseurs, et ainsi de suite.
Une telle attitude serait irréaliste, car il existe des dizaines de milliers de molécules
disponibles qui sont autant de produits de départ possibles, comme il existe des di-
zaines de milliers de réactions connues qui sont toutes des opérateurs potentiels. Un
probleme de synthese doit donc étre résolu sous le controle de stratégies de synthése
[Corey et al., 1985] [Trombini, 1987a; Trombini, 1987b; Trombini, 1987c]. Ces straté-
gies consistent généralement a reperer les parties structurelles de la cible a construire
en priorité, constructions qui deviennent autant d’objectifs structurels, puis a ordonner
chronologiquement ces constructions. Les stratégies de syntheése permettent ainsi de
développer I'arbre de synthese d’une molécule cible de la fagon la moins combinatoire
possible.

Lorsqu’un objectif structurel ne peut pas étre atteint, parce que la transformation
adéquate ne peut pas s’appliquer directement, la cible doit étre aménagée par la mise
en ceuvre d’'une liste ordonnée de sous-objectifs, qui correspondent généralement a
des ajustements de fonctionnalité, échange, introduction ou suppression de groupes
fonctionnels sur un site réactionnel. Ainsi, la premiére étape du chemin de synthese
de la figure 5.4 est un ajustement de fonctionnalité qui conditionne 'application de la
transformation de Diels-Alder.

Les stratégies associées au mode rétrosynthétique

Il est possible de classer les objectifs en objectifs structurels lorsque P'intérét de la
stratégie porte d’abord sur la structure de la molécule cible, en objectifs mécaniques
lorsque lintérét de la stratégie porte sur les transformations. Voici quelques stratégies
pouvant étre associées au mode rétrosynthétique :

o Lastratégie orientée par la topologie consiste a identifier une ou plusieurs liaisons
dont la déconnexion va conduire a une simplification importante de la structure

de la cible.

e La stratégie orientée par la stéréochimie consiste a privilégier la conservation ou
bien la suppression des stéréocentres présents dans la molécule cible.
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Figure 5.4. L’application de la transformation de Diels-Alder est conditionnée par
lobtention d’un sous-objectif, qui correspond a un ajustement de fonctionnalité.

o La stratégie orientée par les groupes fonctionnels s’appuie sur l'idée que les sites
réactionnels se situent dans I'environnement des groupes fonctionnels. Elle con-
siste a examiner les groupes fonctionnels présents dans la cible et a repérer les
liaisons pouvant étre créées grace a la présence de ces groupes.

e La stratégie orientée par les transformations consiste a privilégier 1’utilisation
d’une transformation signifiante dans le contexte étudié. L’utilisation de la trans-
formation de Diels-Alder montrée a la figure 5.4 donne un bon exemple de cette
stratégie.

o La stratégie orientée par la symétrie consiste a déterminer les parties symétriques
et, le cas échéant, & privilégier I’application de transformations qui fragmentent
la cible en parties symétriques (le méme précurseur est alors obtenu plusieurs
fois).

Une autre stratégie importante est la stratégie orientée par les produits de départ,
qui s’articule autour de deux étapes principales :

e La molécule cible est comparée a une liste de produits de départ potentiels fa-
cilement accessibles. La comparaison tient compte de la structure et de la fonc-
tionnalité. Les produits de départ retenus sont ceux qui sont les plus “proches”
de la cible, pour un critére donné.

e Un chemin de syntheése menant des produits de départ retenus a la molécule cible
est déterminé synthétiquement ou rétrosynthétiquement.

La recherche de produits de départ appropriés est un probleme excessivement com-
pliqué. Dans [Wipke and Rogers, 1984], les auteurs proposent un algorithme pour
simplifier une molécule cible et rechercher dans une base de molécules celles qui ont
un squelette structurellement proche de celui de la cible pouvant servir de produits de

départ.
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Figure 5.5. La construction de la liaison marquée par * est un objectif. Cet objectif est
atteint grace a la transformation de Michael, qui n’est applicable qu’apres modification
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de la fonctionnalité de la cible.

[ ’appariement entre la cible et un produit de départ potentiel n’est jamais com-
plet. Les différences qui apparaissent peuvent étre exploitées pour mettre au point le
plan de synthese de la cible. Ainsi, le groupe de A.P. Johnson, qui travaille sur le sys-
teme de synthese LHASA et sur la base de données chimiques ORAC, a une démarche
intéressante et rigoureuse [Johnson, 1985] : étant donné une molécule cible, il faut
d’abord trouver un produit de départ structurellement proche de la cible, ensuite défi-
nir une série d’objectifs a atteindre en comparant la cible et le produit de départ choisi,
puis construire le plan de synthese de la cible en utilisant un mode rétrosynthétique.
Considérons par exemple la molécule cible décrite a la figure 5.5. Cette cible pos-
sede une chailne carbonée latérale qui présente une certaine parenté avec ’acrylonitrile
(c//c/c///n). Toutefois. la chaine carbonée est plus longue ct elle est saturée (toutes
les liaisons carbone-carbone sont simples), ce qui met en valeur deux objectifs : casser
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Figure 5.6. Plans de synthese linéaire et convergent.

la liaison notée b1 et rendre double la liaison notée 2. 1l faut alors trouver une mé-
thode de synthese qui permettent d’atteindre 'un des objectifs, ou mieux, les deux. La
transformation de Michael est potentiellement applicable, moyennant un ajustement
de fonctionnalité dans la cible. Une facon simple d’obtenir la fonctionnalité désirée est
d’échanger 1’alcool C/0H avec une cétone C//0. Ainsi, le chemin de synthese permet-
tant de passer de la cible aux deux réactifs de départ compte deux étapes, la premieére
matérialisant un sous-objectif, la seconde un objectif.

Une autre approche intéressante et importante sur le point de vue économique est
celle de J.B. Hendrickson. Cette approche consiste a fragmenter en deux parties (et
deux fois de suite au plus) le squelette de la molécule cible de toutes les fagons possibles,
sous les conditions suivantes [Hendrickson, 1990] : chaque fragment contient au moins
trois atomes de carbone et il s’apparie avec au moins un produit de départ répertorié
dans un catalogue. Une fois tous les fragments possibles obtenus, la formation d'une
liaison qui réunit deux fragments constitue un objectif a atteindre. Le critere retenu
pour ordonner les objectifs est celui de la convergence mazrimale du plan résultant. La
convergence d’'un plan de synthese se mesure au nombre d’étapes du plan qui peuvent
étre effectuées en parallele, donc indépendamment les unes des autres. Plus un plan
de synthese est convergent, plus la synthese est courte, et en général, meilleur est le
rendement, et moins la synthese est chere (cf. Fig. 5.6).

Une note sur le mode synthétique

Le mode synthdtique consiste a appliquer une ou plusieurs méthodes de synthese
4 un ensemble de réactifs de départ vérifiant certaines caractéristiques [Jauffret et al.,
1986]. i réalité. il n’existe pas encore de formalisation de stratégies de développement
de chemins de synthese qui soit associée a ce mode de résolution. L’intérét majeur du
mode synthétique est de s’assurer de la pertinence du choix d'une méthode de synthese
pour résoudre un probléme : le produit souhaité est majoritaire ou la méthode choisie
n'est pas en compdtition avee d'autres. En ce sens, le mode synthétique complete le
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mode rétrosynthétique en contrélant la validité et la qualité d’un chemin de synthese.

5.2 La conception artificielle de plans de synthese

5.2.1 L’approche classique

Ce sont sur les idées qui viennent d'étre présentées que sont batis les systemes d’aide
a la conception de plans de synthese, appelés aussi systemes de synthese assistée par
ordinateur, SAO en abrégé. Ces systemes ont pour but d’aider les chimistes a établir des
plans de synthese. Actuellement, une des fonctions essentielles de ces systemes est de
transmettre des connaissances et un savoir-faire, puisés chez un ou plusieurs experts
en syntheése organique, a des non spécialistes, étudiants, chimistes et ingénieurs de
I'industrie chimique venant d’autres domaines, etc.. Le systeme “idéal” d’aide a la
conception de plans de synthese comporte trois modules principaux :

e Un module graphique gere les entrées-sorties, entrée des connaissances en géné-
ral, entrée des données relatives a un probleme particulier, saisie graphique des
produits de départ et visualisation graphique des résultats obtenus.

e Un module de planification pergoit les caractéristiques structurelles de la molé-
cule cible et élabore en conséquence un plan de construction préliminaire corres-
pondant a une série d’objectifs a atteindre.

e Un module de simulation de méthodes de syntheése ou de transformations s’oc-
cupe de percevoir dans le détail les caractéristiques fonctionnelles de la cible. I
produit en conséquence une liste de sous-objectifs visant a adapter la cible afin
que les transformations choisies pour atteindre les objectifs fixés puissent étre

appliquées.

La réalisation complete d'un tel systéme est loin d’étre achevée et demande des
moyens relativement importants en hommes et en machines.

5.2.2 Notes sur quelques systémes de SAQO

Les systemes procéduraux

La majorité des programmes de SAO fonctionnant actuellement sont procédurauz.
Brievement?, ces systémes sont tous batis sur la méme architecture, qui comprend une
base de transformations et un programme chargé d’appliquer ces transformations a des
réactifs (cf. Fig. 5.7). Les transformations décrivent des réactions et leurs conditions

3. La thése de Claude Laurengo, qui contient une revue et une analyse critique des principaux
systémes procéduraux est la référence frangaise en la matiére [Laurengo, 1985]. Le document de pré-
sentation de I'exposition Computer Session, tenue lors de la 8ieme Infernational JTUPAC Conference
on Organic Synthesis, & Helsinki du 23 au 27 juillet 1990, procure une bonne actualisation des prin-
cipaux systémes de synthése assistée par ordinateur.
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Figure 5.7. Schéma de fonctionnement standard d’un systeme de SAO procédural
employant un mode rétrosynthétique.

d’applicabilité. Elles sont représentées par des procédures écrites dans des langages
spécialisés. Les systemes procéduraux sont généralement interactifs et 'utilisateur se
voit sollicité pour choisir de nouvelles cibles ou encore pour élaguer 1’arbre de syn-
these. Ils permettent de gérer de fagon eflicace différentes bases de données chimiques,
mais souffrent des limitations inhérentes aux représentations procédurales [Winograd,
1975] : représentation des molécules sous la forme de tables de connexion difficiles &
manipuler (cf. Fig. 5.8), représentations des transformations peu lisibles et peu évolu-
tives, etc.. Ces derniers points expliquent la relative pauvreté des différentes bases de
données associées a ces systemes.



168 5. Un systéme d’aide & la conception de plans de synthese

H,C 5 04 8CH
& c“ 3// 2
a b
wC c——¢C
H\\y 2 1 3\f
Ho' ° CH,
6 7
Table de connexion des atomes
Atome Nombre Atomes Nombre Liaisons
No. Type Stéréocentre atomes  voisins liaisons voisines
1 1(C) 0 3 234 4 abc
2 1 1 3 165 3 aed
3 1 0 3 178 4 bfg
4 4 (0) 0 1 1 2 c
5 1 0 1 2 1 d
6 4 0 1 2 1 e
7 1 0 1 3 1 f
8 1 0 1 3 2 g
Table de connexion des liaisons
Liaison
No. Type  Stéréochimie Atomel  Atome2
a 1 0 1 2
b 1 0 1 3
c 2 0 1 4
d 1 0 2 5
e 1 1 2 6
f 1 0 3 7
g 1 0 3 8

Figure 5.8. Une molécule et la table de connexion qui lui est associée (d’aprés [Barone
and Chanon, 1986]).

Les systémes fondés sur la logique

Toute une génération de systemes a base de connaissances particulierement bien
adaptés au diagnostic s'appuient sur le calcul des prédicats ou sur le formalisme des
regles de production. Théoriquement, un expert construit ou aide & construire une
base de connaissances. ou sont déclarés les faits et les regles propres au domaine
d’application, sous la forme de formules logiques ou de regles de production, sans
se soucier de lenr manipulation. Cette tiche est laissée a un moteur d’inférences,
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chargé de la manipulation des connaissances et du raisonnement [Lauriere, 1982]. A
I'instar de DENDRAL [Buchanan and Feigenbaum, 1978], des systémes spécialisés dans
I'interprétation de spectres de masse ou de spectres RMN ont été congus selon ce mo-
dele. En revanche, peu de systemes de SAO ont été batis en utilisant cette approche,
qui se préte mal a la construction d’un systeme destiné a résoudre un probléme com-
plexe comme celui de la synthese organique : regles et formules logiques servent a
représenter naturellement et facilement des relations existant entre des objets, mais
s’averent plutot inadaptées lorsqu’il s’agit de représenter les objets eux-mémes. Ainsi,
seuls quelques prototypes de systemes d’analyse de sites synthétiques utilisent un for-
malisme “logique” [Wipke and Dolata, 1986) [Napoli ef al., 1986] [Pfertzel-Ramphift,
1989], les capacités de ces systemes étant loin d’égaler celles des systemes procéduraux.

Quelques limitations des systémes existants

Les faiblesses des systémes de SAO existant actuellement sont principalement liées
aux techniques de représentation des connaissances et de raisonnement utilisées :

o Les molécules sont représentées par des tables de connexion. Les enquétes éva-
luant la potentialité synthétique d’un fragment dans une molécule sont traduites
dans des langages spécialisés. Ces différents types de représentation sont contrai-
gnants pour le chimiste et relativement infideles, car ils ne permettent d’exprimer
que partiellement le savoir-faire de ’expert. Les représentations obtenues sont le
plus souvent redondantes, imprécises, difficiles a améliorer et a faire évoluer.

e Les connaissances ne sont décrites qu’a un niveau superficiel, comme dans la
plupart des systemes experts de premiere génération. En particulier, les réactions
ne sont prises en compte qu’'a un seul niveau de représentation, en général trop
spécifique. Or, des connaissances decrites sur plusieurs niveaux de généralité sont
plus fideles et utilisables dans des contextes différents. La description de 'univers
est ainsi plus riche et la manipulation des objets représentés plus précise. Tout
ou partie des niveaux conceptuels présentés a la figure 5.2 est utilisable lors de
I'analyse et de la manipulation d’une molécule cible. Ainsi, le niveau générique
sert a choisir une ou plusieurs méthodes de synthese et le niveau spécifique sert

a valider ces choix.

e Le volume de connaissances disponibles est généralement assez faible, sauf dans
certains cas tres particuliers [Gelernter et al., 1984]. Cette limitation n’est ce-
pendant pas réservée aux seuls systemes de SAO.

e La formalisation des stratégies reste encore tres insuffisante.

Plus récemment, dans le domaine de la chimie organique et de la synthese en
particulier, quelques systemes a base de connaissances ont été réalisés en utilisant des
représentations a objets. Ein dehors du systeme qui va étre présenté de fagon détaillée
dans la suite, citons le systeme d’élaboration de chemins de synthese OASIS [Sun, 1989,
qui a été développé au CRIN/INRIA LORRAINE, le systeme d’interprétation de spectres
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SICLOB [Marie ef al., 1989] et le systeme de description de mécanismes réactionnels et
d’apprentissage MAROCO [Marie, 1991].

5.2.3 Une nouvelle approche de la SAO

Un systeme de synthese assistée par ordinateur a pour but de simuler le raison-
nement du chimiste durant [’étape de planification, donc de délivrer un plan de syn-
these, qui doit étre composé d’un ensemble ordonné d’objectifs correspondant a autant
d’applications de réactions a des ensembles de réactifs intermédiaires. Il est possible
de distinguer trois niveaux d’abstraction dans la conception d’un plan de synthese :

¢ Au niveau politique sont définis des objectifs premiers comme la synthese totale
ou partielle de la molécule cible.

e Au niveau stratégique sont planifiés des objectifs structurels qui correspondent
a la construction des différentes parties de la structure de la cible.

e Au niveau tactique sont choisies les différentes méthodes de synthese (ou trans-
formations) permettant d’atteindre les objectifs structurels.

Les systemes actuellement opérationnels ont pour la plupart une bonne connais-
sance tactique, les choix politiques et stratégiques étant laissés a I'utilisateur. En outre,
la représentation procédurale dont usent la plupart des systemes actuellement opéra-
tionnels rend leur évolutivité difficile, mais surtout n'offre pas la possibilité d’utiliser
facilement et naturellement les différents niveaux d’abstraction pouvant traduire les
natures fort diverses des connaissances du domaine.

Dans le modele que nous avons congu, une synthese est vue comme un systeme
temporel qui évolue d’un état initial vers un état final en passant par une suite d’états
intermédiaires [Laurenco et al., 1990]. Un état est décrit par un réacteur se composant
d’un ensemble d’objets primaires qui sont des atomes et des liaisons. La connectivité
des liaisons détermine les objets secondaires qui sont les molécules entrant en jeu dans
la synthese. Un état intermédiaire de la synthese au temps t+1 correspond a une re-
distribution des liaisons due a 'action des transformations de synthese applicables au
réacteur existant au temps (. Les états sont ordonnés dans le temps et matérialisent
des objectifs devant étre atteints au cours de la synthese. Un objectif peut a son tour
se décomposer en plusieurs sous-objectifs. En choisissant un mode rétrosynthétique,
I’état initial est constitué d'une molécule cible et I’état final d’un ensemble de réactifs
de départ connus et disponibles. Les actions associées a un objectif ont un caractere
constructif, comme la modification du squelette de la cible par exemple, tandis que
celles qui sont associées a un sous-objectif correspondent a des ajustements de fonc-
tionnalités.

La réalisation d’un systeme a base de connaissances modélisant une telle approche
de la synthese nécessite le choix d'un formalisme de représentation. L’expérience ac-
quise lors de I'étude et de I'élaboration d’autres systemes dans le domaine nous a amené
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a utiliser une représentation a objets implantée en YAFOOL et le raisonnement par clas-
sification [Napoli, 1990]. Puisqu'il fallait lui donner un nom, le systeme résultant a été
baptisé YCHEM, *Y™ pour Y3 bien stir [Ducournau, 1989b). ..

Dans notre approche, il est important que 'expert en synthese ait une idée de la
modélisation et de la programmation. En effet, contrairement a ’approche “ingénieur
cogniticien-expert™, ou le premier individu monopolise le pouvoir relatif & la machine,
il est indispensable que le chimiste ait une connaissance et une certaine conscience
des outils employés, de leurs avantages et de leurs limites, surtout en ce qui concerne
les modes de représentation des connaissances et de raisonnement choisis. Ainsi, lors
du transfert d’expertise, les traditionnels problemes d’incompréhension entre infor-
maticien au sens large et chimiste se voient en tout cas fortement diminués, s’ils ne
disparaissent pas completement : le premier ne peut plus promettre au second ce que
le second ne peut plus espérer avoir. Notre approche est distribuée et honnéte, au sens
ou elle considere que 'expert est un réel collaborateur, qui a donc un réle a jouer
dans la modélisation et, éventuellement, dans la programmation lors de ’élaboration
du systeme.

5.3 YCHEM : une modélisation des objets de la
chimie organique

L’objet Objet-chimique est la racine de la hiérarchie d’héritage ou univers qui
contient les modeles de base utilisés en chimie organique, les atomes et les différents
types atomiques, les liaisons et les liaisons fonctionnelles, les molécules et les structures
moléculaires particulieres. Une molécule est composée d’objets primaires qui sont des
atomes et des liaisons ; une liaison est composée de deux atomes extrémités et possede
un ordre. Plusieurs molécules existant simultanément et devant réagir sont insérées
dans réacteur. L’application d’une transformation aux réactifs présents dans un ré-
acteur provoque une redistribution des liaisons a l'intérieur du réacteur. Au niveau
de l'implantation, les modeles d'objets chimiques sont représentés par des frames do-
tés d'un ensemble d’attributs qui caractérisent 1'état du modele, et d'un ensemble de
méthodes, au sens programmation par objets cette fois, qui décrivent les différentes
opérations applicables au modele. Ces frames sont appelés indistinctement objets,
frames, ou, s’il n’y a aucune ambiguité, classes. Les représentants de ces frames sont
appelés instances. Le terme “méthode” employé seul désigne une méthode associée &

Y

un objet. par opposition a “méthode de synthese”.

5.3.1 Les atomes
L’atome générique

Un atome est représent¢ par un objet qui est une spécialisation directe de Objet-
-chimique. L'atome générique possede deux sortes d’attributs, les premiers décrivent
les propriétés de 'atome en tant qu’entité autonome, les seconds décrivent son envi-
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(defmodele Atome
(sorte-de
($valeur Objet-chimique))
(valence
($un entier)
($intervalle [1 6]1))
(numero
($un entier)
($intervalle [1 103]))
(charge
($un entier)
($domaine [-2 -1 0 1 2])
($defaut 0))
(masse
($un reel))
(incidentes
($liste-de Liaison)
($lien-inverse extremites)
($defaut nil))
(molecule
($un Molecule)
($lien-inverse atomes))
(configuration
($un symbole)
($domaine [R S1)
($defaut nil))
(degre
($methode +degre))
(voisins
($methode +voisins))
(creation
($methode creer-atome))
(subsumep
($methode a-subsumep))
(matchp
($methode a-matchp)))

Figure 5.9. L'objet décrivant 'atome générique.

ronnement (cf. Fig. 5.9). Ainsi, valence, numero pour le numeéro atomique, charge,
et masse, font partie de la premiere catégorie. Les attributs incidentes, pour la liste
des liaisons dans lesquelles est engagé l'atome, molecule, pour le nom de la molé-
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methode +degre (frame)
s — 0 ;
pour liaison € (lire frame incidentes) faire
8 «— 8 + (lire liaison ordre) ;
retourner((lire frame valence) + (lire frame charge) - s)

Figure 5.10. Définition formelle de la méthode degre.
L’expression (lire frame attribut) retourne la valeur de l'attribut attribut de

I'objet frame.

cule qui contient 'atome, configuration pour la configuration spatiale des atomes
tétracoordinés, sont des attributs qui appartiennent a la seconde catégorie. Les at-
tributs incidentes et molecule établissent des relations entre le frame Atome et les
frames Liaison et Molecule, de relations inverses extremites et atomes respective-
ment (cf. 2.1.1). Chaque fois qu'une liaison est créée ou détruite, la valeur de ’attribut
incidentes des atomes extrémités est automatiquement mise a jour. De méme, cha-
que fois qu’une nouvelle molécule est créée, chacun de ses atomes voit la valeur de
Pattribut molecule mise a jour.

L'objet Atome est pourvu de cing méthodes. La méthode degre calcule 1'état
d’hydrogénation d’un atome en fonction de sa charge, de sa valence et de la somme des
ordres des liaisons incidentes. Pour une majorité d’atomes, ce calcul consiste a sommer
la. valence et la charge de 'atome et a soustraire la somme des ordres des liaisons in-
cidentes, la charge pouvant étre éventuellement négative (cf. Fig. 5.10). Cette formule
de calcul est reddfinie en particulier pour I'hydrogene et le carbone. Par analogie avec
la théorie des graphes, ou le degré d'un sommet dans un graphe non orienté compte le
nombre d’arétes incidentes au sommet, la méthode degre est utilisée pour vérifier que
les modifications apportées a 'environnement structurel d’un atome dans une molé-
cule sont correctes. Plus le “degré d'un atome” est proche de la valeur de la valence
de 'atome, plus I'atome peut accepter de nouveaux voisins. Inversement, si le degré
est nul, 'atome n'accepte plus de nouveau voisin.

La méthode creation est I’équivalent d’une méthode d’instanciation dans un lan-
gage de classe. Elle sert a créer des représentants de 'objet Atome et masque la mé-
thode standard de création de représentants associée a Objet-ideal, racine du graphe
d’héritage.

Pour un atome donné, la méthode voisins calcule la liste des atomes voisins en
fonction des liaisons incidentes a atome. Cette liste de voisins est calculée chaque fois
que c’est nécessaire par une méthode. Un tel calcul pourrait aussi étre effectué par un
réflexe si-besoin. Toutefois, dans notre cas, une valeur calculée par un réflexe si-besoin
est systématiquement mise en place dans la facette $valeur associée a attribut. Il est
alors nécessaire de prévoir des réflexes a posteriori qui gerent ’évolution de la valeur
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de 'attribut et de celle des attributs qui en dépendent.

Les méthodes subsumep et matchp sont des opérateurs utilisés pour résoudre des
problemes de synthese. La premiere possede un role particulierement important dans
le raisonnement par classification. Elle vérifie que ’environnement d’un atome A1 est
plus général que celui d'un atome A2 : A1 et A2 doivent avoir le méme type atomique et
I'environnement de A1 doit étre moins contraint que celui de A2, autrement dit le degré
du premier doit étre supérieur au degré du second (cf. § 3.2.7). La méthode matchp
teste si un atome Al s’apparie avec un atome A2 en vérifiant cette fois que Al et A2
ont non seulement le méme type atomique mais aussi le méme degré.

Les informations figurant dans I'objet Atome sont d’ordre macroscopique, car elles
ne tiennent pas compte d’éléments comme les couches électroniques externes par exem-
ple, qui ont une certaine importance lorsque les mécanismes réactionnels entrent en

jeu [Marie, 1991].

Le carbone et quelques types atomiques particuliers

L’objet Atome possede de nombreuses spécialisations, dont ’hydrogene (H), le car-
bone (C), l'oxygene (0), le phosphore (P), etc., (cf. Fig. 5.11). Les spécialisations de
Atome sont des modeles générateurs des instances particulieres qui sont effectivement
manipulées dans une application.

La méthode degre est redéfinie pour I’hydrogene et le carbone. En réalité, il n’existe
pas de calcul général du degré d'un atome et les formules présentées ici ne traitent
que les cas les plus courants en chimie organique. Par exemple, le gaz rare xénon, qui
a normalement une valence égale & 0, a une valence égale-a4-dans-le tétrafluorure de
xénon Xel4 ; l'iode, qui a une valence normalement égale a 1, a pour valence 7 dans le
périodate de sodium NalO1. Le soufre, le phosphore, le bore sont d’autres cas spéciaux.
Par défaut, la valence la plus haute possible est attribuée a ces types atomiques. Il
est trés délicat de vouloir établir une formule générale du calcul du degré d’un atome
sans connaitre a priori la valence de 'atome étudié, donc sans avoir un apergu global
de la molécule étudiée. Les formules utilisées sont des approximations valides pour
tous les cas courants. En ['occurrence, pour I'hydrogene, la valeur délivrée par degre
s’obtient en soustrayant la valeur absolue de la charge a la valence, les atomes H+
et H- ne pouvant ¢étre liés a un autre atome. Pour le carbone, il faut soustraire a la
valence de 'atome la valeur absolue de la charge et la somme des ordres des liaisons
incidentes. Les redéfinitions du calcul du degré établies pour I’hydrogene et le carbone
sont valables pour les atomes faisant respectivement partie de la méme colonne que
I'’hydrogene et le carbone dans la classification périodique des éléments.

La table de Mendeleev

La classification périodique des éléments est une organisation des 103 atomes réper-
toriés actuellement par numéro atomique croissant (cf. Fig. 5.12). Elle est représentée
par un tableau a deux entrées, appelé¢ aussi table de Mendeleev. Le statut d’un atome,
son état et son comportement, dépendent d'informations “internes” et “externes” : les
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(Hydrogene
(sorte-de ($valeur Atome))
(valence ($valeur 1))
(numero ($valeur 1))
(masse ($valeur 1.0079))
(degre ($methode +degre-H)))

(Carbone
(sorte-de ($valeur Atome))
(valence ($valeur 4))
(numero ($valeur 6))
(masse ($valeur 12.011))
(degre ($methode +degre-C)))

(Oxygene
(sorte-de ($valeur Atome))
(valence ($valeur 2))
(numero ($valeur 8))
(masse ($valeur 15.99994)))

(Phosphorae
(sorte-de ($valeur Atoms))
(valence ($domaine [3 5])
($defaut 5))
(numero ($valeur 15))
(magse ($valeur 30.9738)))

Figure 5.11. Les objets Hydrogene, Carbone et Oxygene sont parmi les atomes les
plus utilisés en chimie organique. L’objet Phosphore décrit un atome ayant plusieurs
valences possibles.

premicres sont de trois types, intrinseques ou directement associées a ’atome, liées a
la ligne et liées a la colonne ou se trouve situé 'atome dans le tableau. Les secondes
proviennent de l'environnement moléculaire dans lequel se trouve I’atome.

La classification périodique des ¢léments n’est pas, a 'image des classifications qui
ont été envisagées jusqu'ici, hiérarchique : tous les atomes ont le méme statut et sont
considérés sur le méme plan. Ceependant, s’il n’existe pas d’ordre naturel, il existe des
équivalences naturclles (cf. § 3.4.3) et donc différents points de vue pour envisager
les informations attachées a un atome. Voicl par exemple une liste de points de vue

possibles :
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.4 VI A
r'_A- Tableau périodique des éléments
1 2
H He
Hydrogtoe ) Hétium
1008 | 1A Numéro atomique E MA IVA VA VIA VIIA | 400
3| s Catonor ] Symbole 5 6 7 8 9 10
Li | Be Masse aiomique 4=12.01 B C N (0] F | Ne
Lithivm | Béryllium Bore Carbone Azoie Oxygene PFlooe Néon
6.94 9.01 10.81 12.01 14.01 16.00 19.00 20.18
11 12 13 14 15 16 17 18
Na | Mg Al | Si | P S | Cl | Ar
Sodium | Magnésium Aluminium | Silicium | Phosphore | Soufre Chlore Asgon
22.99 24.30 1B IVB VB ViB VIIB ‘—————Vlll B————l I8 1B 26.98 28.09 30.97 32.06 35.45 39.95
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 3 32 33 34 35 36
K | Ca| Sc | Ti V {Cr | Mn| Fe |Co|!Ni |Cu|Zn|{Ga|Ge| As | Se | Br | Kr
Potatslum | Caldum | Scandium Titane Vanadium | Chrome | Manganse Pet Cobalt Nickel Cuivre Zinc Gallium |G i Anenic Sékai Brome Krypton
39.10 40.08 44.96 47.90 50.94 52.00 54.94 55.85 58.93 58.70 63.55 65.38 69.72 72.59 74.92 78.96 79.90 83.80
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb | Sr | Y| Zr |Nb| Mo | Tc | Ru | Rh | Pd A'§ Cd|In | Sn| Sb | Te 1 Xe
Rubidium | Strontivm | Yitrium Zircoaium | Niobium | Molyb Te 1 R i Rhodi Pallad Arf Cadmivm Indium Etain Antimoine Tellure lode Xénon
85.47 87.62 88.91 91.22 92.91 95.94 98.91 101.07 | 102.91 106.4 107.87 | 112.41 114.82 | 118.69 | 121.75 127.60 | 126.90 | 131.30
55 56 57°* 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 a5 86
Cs |Ba | La | Hf | Ta|W | Re | Os | Ir | Pt |Au | Hg| Tl | Pb| Bi | Po | At | Rn
Césium Baryum Lanthane Hafnium Tanwle Tungsne | Rhénium Osmium Indivm Platine Or Mercurc Thallium Plomb Bismuth Polonium Asaxe Radon
132.91 137.33 | 138.91 | 178.49 { 180.95 | 183.85 | 186.21 190.2 192.22 | 195.09 | 196.97 | 200.59 | 204.37 207.2 208.98 {209) (210} {222)

87 88 89t 104 105 106 107 108 109
Fr | Ra | Ac | § § § § § §
(223} | 226.03 | 227.03 | (261) | (262) | (263} | (262) | (285) | (267)

58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71

Lanthanides | C€ | Pr | Nd | Pm | Sm | Fu { Gd | Tb | Dy { Ho | Er | Tm | Yb | Lu
Cérium d: Néodyme i Europi; ini Terbium [Dysprogium | Hobmium Erbium Thulium | Yiterbiwm | Lutétium
150.4 | 151.96 | 157.25 | 158.93 | 162,50 | 164.93 | 167.26 | 168.93 | 173.04 | 174.97

P y Prométhi
140.12 | 140.91 | 144.24 | (145)

91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103

90
ands | Th | Pa | U | Np | Pu|Am|Cm | Bk | Ci | Es | Fm | Md | No | Lr

Thorium Urninm Califormium| Bi Fermium M

P F burn | Amdici Berkétium o bt .
232.04 | 231.04 | 238.03 | 237.05 | (244) (243) (247) (249) (251) (254) (257) (258) (259) (260)

§ LTUPAC n'a pas adopté dc noms o de symboles officiels pour ces éléments.
mmugmmwakyiavxmpoimdémamnmmﬁmh

Figure 5.12. La classification périodique des éléments, qui peut étre utile pour lire
ce chapitre,

e Point de vue interne intrinseque : il contient les caractéristiques minimales que
sont le numéro atomique et la masse.

e Point de vue interne “ligne” : les atomes qui font partie d’'une méme ligne ont
une structure électronique semblable, qui comporte le méme nombre de couches
électroniques, mais qui differe pour la derniere couche.

e Point de vue interne “colonne” : les atomes qui font partie d’une méme colonne
ont un comportement électronique semblable. 1ls ont la méme couche électro-
nique externe, qui détermine leur valence, valence par défaut pour les atomes
en ayant plusieurs, ainsi que leur électronégativité. Les colonnes sont habituelle-
ment répertoriées par un chiffre romain, qui dénote le nombre d’électrons sur la
derniere couche. L'électronégativité mesure la tendance d'un atome a accepter
des électrons et, sur une méme ligne, elle croit de gauche a droite.

o Point de vue externe “structurel” : il décrit ’environnement de ’atome, la mo-
lécule a laquelle il appartient, la configuration de ’atome, ses Haisons incidentes
et ses atomes adjacents.
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Ces différents points de vue servent a représenter un atome d’une fagon homogene,
conforme & la vision du chimiste. Les points de vue n’interferent pas, mais communi-
quent, les informations détenues par 1'un étant disponibles pour 'autre lorsque c’est

nécessaire.

Les superatomes

Le comportement réactionnel électroatiracteur (attracteur d’électrons) ou électro-
donneur (donneur d’électrons) d’une sous-structure moléculaire s’explique en partie
par la proximité de groupements structurels particuliers, suivant que ces groupements
accumulent respectivement des atomes pauvres ou riches en électrons®. Il existe des fa-
milles de groupements électroattracteurs et électrodonneurs qui possedent chacune des
propriétés chimiques specifiques. Leffet électroattracteur ou électrodonneur s’exerce a
partir d'un atome particulier, appelé atome central, qui est & rapprocher de I’atome
origine d’un groupement, introduit par E.J. Corey [Corey and Wipke, 1969].

Un W-groupe est un modele de groupe fonctionnel dont les spécialisations ont un
atome origine électroattracteur. La cétone et les aldéhydes (caractérisés par C//0), les
esters (0//C/0/C), les amines (C/N et les nitriles C///N) en sont des exemples. Les
W-groupes sont considérés comme des superatomes de symbole W. Ils ont un com-
portement chimique analogue mais une structure tres différente, I’atome central pou-
vant étre de type C, P, N, S, etc.. Pour un atome, le fait d’étre électroattracteur est
contextuel, puisqu’il dépend de I'environnement de 'atome, mais, pour un groupe, la
propriété d’étre électroattracteur est intrinseque : le fait “une cétone est un groupe
¢lectroattracteur” n'est jamais remis en cause.

Les hétéroatomes et les halogenes sont deux autres familles d’atomes dont la re-
présentation pose des problemes analogues a celle des W-groupes. Les hétéroatomes
se définissent en exprimant une exception, les halogenes en explicitant les membres de
la famille : un hétéroatome, noté A%, est un atome de n’importe quel type, excepté
carbone et hydrogene ; un halogene, noté X, est un fluor, ou un chlore, ou un brome, ou
un iode. Il est tres commode, comme pour les W-groupes, de décrire les hétéroatomes
et les halogenes par des superatomes. Mais I’assimilation d’une famille a un élément
pose certains problemes pratiques, comme celui de fixer la masse du superatome, son
numéro atomique ou encore sa valence.

La représentation des superatomes se fait de deux fagons qui coexistent, en exten-
sion ou en intension (cf. § 2.1.2). Dans les trois cas précédents, il est facile de construire
un prédicat qui sélectionne des W-groupes, des hétéroatomes ou des halogenes. En re-
vanche, la représentation en intension est plus difficile a mettre en forme. La figure
5.13 montre la définition des superatomes W, A* et X. Le superatome W a par défaut des
caractéristiques semblables a celles de 'atome de carbone, car le carbone est le plus
souvent I'atome central d’'un W-groupe. La méthode subsumep associée a W recherche
les sous-structures qui sont susceptibles d’étre des W-groupes, en vérifiant qu’une des
liaisons incidentes au superatome est de méme type qu’une des liaisons caractéristiques

4. Ces explications restent superficielles et la réalité s’avere plus complexe, car le type des électrons

peut aussl entrer en jeu.
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(defmodele W
(sorte-de
($valeur Atome))
(valence
($defaut 4))
(numero
($defaut 103))
(subsumep
($methode w-subsumep)))

(defmodele Ax
(sorte-de
($valeur Atome))
(valence
($defaut 6))
(numero
($defaut 103))
(subsumep
($methode a-subsumep)))

(defmodele X
(sorte-de
($valeur Atome))
(valence
($valeur 1))
(numero
($domaine [9 17 35 53])
($defaut 53))
(subsumep
($methode x-subsumep)))

Figure 5.13. Les superatomes W pour les W-groupes, A% pour les hétéroatomes et X

pour les halogenes.

des W-groupes, a savoir (C//0 C/N §//0 P//0 C//N C///N).

Le superatome A% possede des attributs ayant des valeurs par défaut arbitrairement
grandes. car il est censé représenter n'importe quel type atomique. Le superatome X
est construit selon le méme principe que A*. La valence est égale a 1 pour tous les
halogenes, mais la valeur par défaut du numéro atomique est celui de l'iode, le plus
grand des numdéros atomiques des halogenes®. La méthode subsumep associée a A*

5. (est la raison pour laquelle les superatomes sont en téte de la liste des atomes d’une structure
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retourne vrai si le tvpe atomique de 'atome auquel elle est appliquée est différent de
C ou de H, a la maniere du prédicat qui sélectionne les hétéroatomes dans une liste
d’atomes. La méthode subsumep associée a X retourne vrai si le type atomique de
I'atome auquel elle est appliquée est F, C1, Br ou I.

Les problemes de représentation qui viennent d’étre évoqués sont liés a la représen-
tation d'une famille d'objets par l'un d’entre eux, les objets étant regroupés a cause
d'une certaine ressemblance, mais n’ayant pas forcément tous les mémes caractéris-

tiques [Winograd, 1978] [Borgida, 1988].

5.3.2 Les liaisons
La liaison générique

L'objet Liaison est caractérisé par les attributs ordre, qui indique 'ordre ou type
de la liaison, extremites qui répertorie les deux atomes engagés dans la liaison, et
molecule, qui donne le nom de la molécule a laquelle appartient la liaison (Fig. 5.14). It
existe cing types de liaisons. les liaisons covalentes simple, double, triple, aromatique
et la laison ionique. Une liaison ionique unit un cation a un anion comme dans le
cristal de chlorure de sodium Na+Cl- et a un ordre égal a 0. Deux atomes sont liés par
une liaison covalente s'ils ont des orbitales atomiques ne contenant qu’un seul électron
et que ces orbitales se combinent de sorte que les deux électrons appartiennent aussi
bien a l'une qu’a 'autre. La liaison est simple ou d’ordre 1 si chaque atome ne met
en jeu qu une seule orbitale, double §'il y a deux orbitales et au plus triple s’il y en a
trois. Le cas des liaisons aromatiques est plus compliqué. En premiere approximation,
une llaison faisant partie d'un cycle aromatique est considérée comme une liaison
aromatique®. Un cycle est aromatique s'il vérifie la loi de Hiickel : le nombre d’élec-
trons pi doit étre égal a 4n+2, oit n est un entier naturel [Métivier, 1987]. 1l y a deux
électrons pi pour une liaison double. Ainsi, pour un benzene, qui peut étre considéré
comme un cycle a 6 liaisons, dont 3 sont doubles, le nombre d’électrons pi est 6, donc
égal a 4n+2, pour n valant 1. En réalité, l'ordre d’une liaison aromatique est fixé a
1.5 car les liaisons doubles sont délocalisées dans un cycle aromatique, chaque liaison
du cycle étant équivalente (671.5 = 3*2 4 3%1).

Avant la création d’une nouvelle liaison, le réflexe 1iaison?, associé a Dattribut
extremites, teste la validité de la formation de cette nouvelle liaison en vérifiant que
le degré de chaque atome engagé dans la liaison est supérieur ou égal a 'ordre de la
liaison a construire (cf. Fig. 5.15). Le réflexe si-ajout +extremites associé a 'attribut
extremites sert a ordonner les deux atomes engagés dans la liaison, en mettant en
téte 'atome de plus haut numéro atomique et de plus haut degré.

Une relation d’ordre plus élaborée, appelée signature, tient également compte de
Penvironnement structurel de Patome [Fischer and Napoli, 1991]. Elle est définie par

la formule :

moléculaire
6. Tl s’agit bien d'une approximation, car 1} est possible de rencontrer des liaisons non aromatiques

dans un cycle aromatique [Métivier, 1987].
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(defmodele Liaison
(sorte-de
($valeur Objet-chimique))
(ordre
($un Nombre)
($domaine [0 1 1.5 2 31)
($defaut 0))
(extremites
($1liste-de Atoms)
($lien-inverse incidentes)
($si-possible liaison?)
($min 2)
($max 2)
($si-ajout +extremites)
($defaut nil))
(molecule
($un Molecule)
($lien-inverse liaisons))
(creation
($methode creer-liaison))
(subsumep
($methode b-subsumep))
(matchp
($methode b-matchp)))

Figure 5.14. L'objet Liaison décrit la liaison générique.

sgn(A) = 100 * no-at(A) + 10 * insaturation(A) + valence(A) - nb-H(A)

ot no-at(4) indique le numéro atomique de Patome A, nb-H(A) indique le nombre
d’atomes d’hydrogene liés a A. L'insaturation d'un atome A vaut 0 si I'atome est
saturé au sens ou toutes ses liaisons incidentes sont simples ; elle vaut 1 si ’atome fait
partie d'un cycle aromatique ; elle vaut 27/ sil existe N liaisons doubles incidentes ;
elle vaut 3*N s’il existe N liaison triples incidentes.

Ajouter un atome a une structure moléculaire passe obligatoirement par la création
d’une nouvelle liaison. Il ne faut pas que I’environnement d’un atome soit modifié sans
qu’une nouvelle lialson soit créée ou supprimée. Il est donc naturel que les taches
lides & la modification de 'environnement d’un atome soit de la responsabilité des
liaisons et non de celle des atomes. Ainsi, la mise en place ou la suppression des
atomes extrémités d'une lialson provoque la mise a jour des attributs incidentes des
atomes extrémitds de la haison, car I'attribut extremites définit une relation avec le
frame Atome, de relation inverse incidentes. Comme pour Atome, I'attribut molecule
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fonction liaison? (frame atome-1 atome-2)
ordre « (lire frame ordre) ;
si (degre atome-1) > ordre
et (degre atome-2) > ordre
alors retourner(vrai)
sinon retourner(faux) fsi

fonction +extremites (frame atome-1 atome-2)
cas st (lire atome-1 numero) > (lire atome-2 numero)
alors (ecrire frame extremites (atome-1 atome-2))
sl (lire atome-1 numero) = (lire atome-2 numero)
et (degre atome-1) > (degre atome-2)
alors (ecrire frame extremites (atome-1 atome-2))
autre cas (ecrire frame extremites (atome-2 atome-1))

Figure 5.15. Définitions [ormelles du réflexe si-possible 1iaison? et du réflexe si-
ajout +extremites.

définit une relation avec le frame Molecule, de relation inverse liaisons.

Puisqu'une liaison est constituée de deux atomes et d’un ordre, la valeur de attri-
but incidentes du frame Atome permet de connaitre la liste des atomes qui sont liés &
un atome a un instant donné, calcul effectué par la méthode voisins. Si voisins était
un attribut, il serait adjacent a I’attribut incidentes, car la connaissance de la valeur
de I'un entraine la connaissance de la valeur de 'autre (il s’agit ici d’adjacence au sens
des attributs, voir page 53). Toutefois, il est plus simple de considérer voisins comme
une méthode, et non comme un attribut” : en premier lieu, il ne serait pas possible
de définir une relation entre lattribut voisins et lattribut extremites, parallele a
celle qui existe entre incidentes et extremites, car le co-domaine de voisins serait
Atome et non Liaison ; en second lieu, puisque les valeurs des attributs voisins et
incidentes évoluent en parallele, il serait nécessaire de mettre en place un mécanisme
ad hoc qui gere ['évolution de ces valeurs, mécanisme calqué sur celui des relations et
qui s’appuie sur des réflexes a posteriori [Napoli el al., 1991].

Comme le frame Atome, le frame Liaison est pourvu de méthodes de sélecteurs
creation, matchp et subsumep qui effectuent les mémes taches que les méthodes
homonymes associées au frame Atome. La premiere crée une nouvelle liaison avec pour
données un couple d’atomes et un ordre. Les méthodes subsumep et matchp modélisent
les définitions suivantes : une lialson L/ subsume une liaison L2 si L1 et L2 ont
le méme ordre et si les atomes extrémités de L/ subsument les atomes extrémités

7. La redondance d'information qui serait entrainée par la coexistence des deux attributs serait
compensée par une meilleure lisibilité des atomes manipulés dans une application.
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correspondants de L2, sachant que les atomes extrémités sont rangés dans un ordre
bien établi (cf. § 3.2.7) ; une liaison L1 s’apparie avec une liaison L2 si L1 et L2 ont
meéme ordre et si les atomes extrémités de LI s’apparient avec les atomes extrémités
correspondants de L2. Par exemple, la liaison générique C/X, ou X est le superatome
halogene, subsume les liaisons C/F, C/C1, C/Br et C/I, sans que l'inverse soit vrai.

Les liaisons de type spécial

Le frame Liaison ne possede pas de spécialisations représentant les différents types
de liaisons, simples, doubles, triples et aromatiques. Cependant, certaines spécialisa-
tions génériques comme les doubles liaisons carbone-carbone, carbone-oxygene, etc.,
qui possedent des propriétés spécifiques, sont représentées par des groupes fonction-
nels simples (cf. § 5.3.4). Par ailleurs, toute liaison contenue dans une molécule est
appelée a évoluer dans le temps. Avec un tel modele de liaison, la modification de
I'environnement d'une liaison se traduit par la seule modification des valeurs des at-
tributs ordre et extremites attachés a la liaison modifiée. Cette opération de mise
a jour de valeurs d’attributs est beaucoup moins cotiteuse qu'une migration d’objets
dans le graphe d’héritage, qu’il faudrait envisager des qu’une liaison verrait son ordre
ou ses extrémités modifiés [Nguyen and Rieu, 1989).

5.3.3 Les molécules

La structure moléculaire

La molécule générique est représentée par 'objet Molecule, dont les attributs a-
tomes et liaisons ont respectivement pour valeur la liste des atomes et des liaisons
de la molécule, chaque atome étant un représentant du frame Atome, et chaque liaison
un représentant du frame Liaison (Fig. 5.16).

Ainsi, une molécule en tant que composition d’atomes et de liaisons est un exemple
d'objet composite “faible” (cf. § 3.4.1). La méthode creation sert a construire un
représentant de Molecule, en fonction d'une liste de connexion qui est obtenue a
partir du dessin de la molécule. Le détail de la création d’un tel représentant va nous
permettre d’expliciter le fonctionnement des différents réflexes attachés aux objets
Atome et Liaison. La création comporte trois phases principales :

o Un représentant “vide” de Molecule est tout d’abord créé, ses attributs atomes
et liaisons n’ayant aucune valeur.

o Les objets représentant les atomes de la molécule sont ensuite créés, suivant
la donnée du type et de la charge des atomes. Ces objets sont rangés dans
la liste constituant la valeur de ['attribut atomes. Le mécanisme des relations
met & jour la valeur de lattribut molecule de chaque représentant de l'objet
Atome. Le réflexe si-ajout +atomes trie ensuite la liste des atomes en fonction du
numeéro atomique des atomes et place les atomes de plus haut numéro atomique
en téte de liste. Cette information est notamment utilisée lors des appariements

de structures moléculaires.
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(defmodele Molecule

(sorte-de
($valeur Objet-chimique))

(atomes
($liste-de Atome)
($1lien-inverse molecule)
($si-ajout +atomes)
($defaut nil))

(liaisons
($liste-de Liaison)
($lien-inverse molecule)
($si-ajout +liaisons)
($defaut nil))

(creation

($methode creer-molecule))
(subsumep

($methode m-subsumep))
(matchp

($methode m-matchp)))
(+1liaison

($methode +liaison)))
(-1liaison

($methode -liaison)))
(-atome

($methode -atome)))

Figure 5.16. L'objet Molecule décrit la structure moléculaire générique.

o Les objets représentant les liaisons sont finalement créés, avec pour données
I'ordre et les extrémités de chaque liaison. L’initialisation de la valeur de attri-
but molecule pour chaque représentant de 'objet Liaison se fait comme pour
les atomes. La mise en place des atomes extrémités d'une liaison est précédée de
I’activation du réflexe liaison? qui vérifie que la liaison peut effectivement étre
construite. Cette activation provoque en cascade ’envoi d’un message de sélec-
teur degre a chaque atome extrémité. Une fois la mise en place des extrémités au-
torisée. le mécanisme des relations met a jour la valeur de I'attribut incidentes
de chaque atome extrémité et le réflexe si-ajout +extremites ordonne les atomes
extrémités dans chaque liaison. Pour finir, un tri des liaisons de la molécule qui
vient d’'étre construite est effectué par le réflexe si-ajout +liaisons attaché a
Iattribut liaisons de l'objet Molecule. La relation d'ordre utilisée pour le tri
compare deux liaisons en considérant leur poids, qui est calculé en fonction du
numéro atomique des atomes extrémités et de 'ordre de la liaison. Une liaison est



184 5. Un systéme d’aide a la conception de plans de synthése

Hia Q6
bys

c11

H, 4417

Figure 5.17. La molécule de formol.

042

d’autant plus “lourde” qu’elle possede un ordre élevé et des atomes extrémités
de numéro atomique élevé®.

Voici par exemple la représentation simplifiée de la molécule de formaldéhyde, plus
connue sous le nom de formol (cf. Fig. 5.17), et de deux de ses composants, le carbone
c11 et la liaison b15% :

(formol
(est-un ($valeur Molecule))
(atomes ($valeur (012 ci1i hi3 hid)))
(liaisons ($valeur (b15 bi6 bi7))))

(c11
(est-un ($valeur C))
(incidentes ($valeur (b1i5 b16 bi7)))
(molecule ($valeur formol)))

(b15
(est-un ($valeur Liaison))
(ordre ($valeur 2))
(extremites ($valeur o012 cil))
(molecule ($valeur formol)))

La subsomption et ’appariement de structures moléculaires

Les méthodes subsumep et matchp permettent de comparer deux structures molé-
culaires entre elles. Elles implantent respectivement la subsomption de structures (ou
co-subsomption, voir les paragraphes 3.2.7 et 3.4.1) et I'appariement de structures :

o Une molécule MI co-subsume, ou plus simplement subsume s'il n’y a aucune
ambiguité possible, une molécule M2, si MI est une sous-structure de M2, au

8. Le poids d'une liaison peut aussi étre défini comme la somme des signatures de chaque atome
extrémité,
9. Dans le code. le lien est—un lie une instance a son modele.
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modification de I'ordre
—> Q—O —H d'une liaison
=

déconnexion

e adjonction
d'une liaison

J

: o
&O suppression d'un atome
Figure 5.18. Les principales opérations de chirurgie qui sont effectuées sur une struc-
ture moléculaire.

sens ol le graphe associé¢ & M1 est un sous-graphe!® du graphe associé a M2, et
si les atomes et les liaisons de M1 subsument respectivement les atomes et les
liaisons de M2. La molécule M1 est quelquefois appelée le dominant et M2 le
dominé.

o Une molécule M1 s’apparie avec une molécule M2 si le graphe associé a M1 est
isomorphe au graphe associé a M2.

Les opérations de chirurgie moléculaire

Les opérations effectuées sur une structure moléculaire sont essentiellement de
trois tvpes, l’adjonction, la suppression et la modification de 'ordre d’une liaison
(cf. Fig. 5.18). Parallelement, I'adjonction et la suppression d’un atome sont deux
opérations qui dérivent des deux premieres. Seule la suppression d’un atome est défi-
nie par convenance. La suppression d une liaison est eflectuée par la méthode -1iaison
et consiste a supprimer les extrémités al et a2 de la liaison, ce qui provoque la mise
a jour des attributs incidentes de al et a2 par 'intermédiaire du mécanisme des
relations. L’attribut molecule associé a chaque extrémité est mis a jour si les atomes
al et a2 sont associés a une nouvelle structure moléculaire.

10. La relation est & prendre au sens de la théorie des graphes : I'ensemble des sommets caractérisant
M1 est un sous-ensemble de 'ensemble des sommets caractérisant M2 ; la relation définissant la
connexion des atomes dans M7 est la restriction & MI de la relation définissant la connexion des

atomes dans M2.



186 5. Un systéeme d’aide a la conception de plans de synthése

YANNYAN _

cyclopropane cyclopropéne cyclobutane cyclobuténe

cyclopentane cyclopentadiéne cyclohexane benzéne
(cycle aromatique)

Figure 5.19. Quelques cycles fondamentaux.

Rappelons qu'une synthese est modélisée par une suite de réacteurs qui sont consti-
tués d’un ensemble d’atomes et de liaisons évoluant au cours du temps. Pour conserver
la trace des opérations effectuées sur les réacteurs, la structure représentant la molé-
cule de départ dans une opération de chirurgie n’est pas modifiée, mais une nouvelle
structure est créée, pour rendre compte des modifications introduites dans le réac-
teur. Dans le cas ou le graphe associé a une structure moléculaire de départ n’est plus
connexe, il y a création d’autant de nouvelles molécules que de composantes connexes
existantes. Cette facon de faire est conservée en cas d’utilisation d’objets temporels
(cf. § 5.4.2).

L’adjonction d’une liaison a une structure moléculaire M est effectuée par la méthode
+1liaison. Elle consiste a lier un atome a2 a un atome al déja présent dans la structure.
L’adjonction se déroule en deux phases : vérifications préliminaires incluant un test
sur la présence de al dans M, puis création d’une nouvelle liaison entre al et a2, en
fonction de la donnée de a2 et de l'ordre de la liaison a construire. Les mises a jour
qui résultent de la mise en place de la nouvelle liaison sont identiques a celles qui sont
effectuées lors de la création d’une molécule. La modification de 'ordre d’une liaison
déja existante est un cas particulier de 'opération d’adjonction.

Si I’adjonction d'un atome est une opération qui ne peut étre réalisée sans qu'il y ait
adjonction de liaison, la suppression d’un atome est une opération implantée de facon
indépendante, qui s’avere pratique dans certains cas, bien qu’elle puisse s’exprimer
comme la suppression de I'ensemble des liaisons incidentes a ’atome.

Les structures cycliques

Les cycles et polycycles sont des structures moléculaires particulieres, spécialisa-
tions de Molecule. La figure 5.19 reccnse les cycles de base qui servent a construire
les systemes polyeyliques. La méthode subsumep est redéfinie pour les structures cy-
cliques. Elle permet de retrouver les cycles qui dominent une molécule et n’est activée
que lorsque l'entier défini par la formule 14 | liaisons | — | atomes | est strictement
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Figure 5.20. Quelques groupes fonctionnels.

désignent respectivement le nombre d’atomes et

positif!!, ol | atomes | et | liaisons
de liaisons de la structure moléculaire.

5.3.4 Les groupes fonctionnels

Un groupe fonctionnel est une sous-structure moléculaire décrivant une propriété
caractéristique d'une famille de molécules. Les fonctions alcool C/0/H ou cétone C//0
en sont des exemples (cf. Fig. 5.20). Comme une molécule, un groupe fonctionnel
est une composition d’atomes et de liaisons. Il a, de ce fait, une représentation tres

11. La formule est mise en défaut pour les molécules dont le graphe est non planaire, car elle dérive de
la formule d'Euler. qui est définie pour les graphes planaires : | faces | + | sommets | — | arcs |= 2.
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proche de celle d’une molécule. Toutefois, pour traiter plus efficacement les probléemes
d’appariement et de recherche de sous-structures, les groupes fonctionnels dérivent de
deux objets génériques, Groupel et Groupe2. Le premier décrit les groupes simples qui
ne sont constitués que d’une seule liaison, alors que le second décrit les groupes plus
complexes qui comportent plus d’une liaison. La séparation en groupes primaires et
groupes secondaires est uniquement un artifice de calcul qui ne recouvre aucune réalité

chimique.

Les groupes primaires ou simples

Les groupes primaires comprennent les liaisons génériques carbone-carbone d’ordre
multiple comme C//C, C///C, les liaisons génériques carbone-hétéroatome courantes
comme C/0, C//0, C/X ou X est un halogene, etc., ou encore les liaisons génériques hé-
téroatome-hétéroatome comme 0/0. Un groupe fonctionnel simple dérive de Groupel,
spécialisation de Liaison. Voici par exemple la représentation associée au groupe

fonctionnel cétone C//0 :

(defmodele C//0
(est-un ($valeur Groupel))
(ordre ($valeur 2))
(type-extremites ($valeur (C 0))))

La méthode subsumep est redéfinie pour les groupes simples. Un groupe simple
gl domine une instance b/ de Liaison, si b/ a le méme ordre et des extrémités
de méme type atomique que g ; g/ domine une molécule M sl existe une liaison
dans M qui soit subsumée par ¢g/. Par exemple, le groupe cétone C//0 subsume ou
domine la molécule de formol présentée plus haut (cf. Fig. 5.17). Il existe aussi une
représentation arborescente des groupes fonctionnels simples, qui est conforme a la
notation linéaire des chemins de synthése présentée dans [Laurenco et al., 1990] (voir
aussi le paragraphe 5.5.2). Cette représentation sert a construire un nom local unique
utilisé pour effectuer des reconnaissances locales de groupes fonctionnels [Fischer and
Napoli, 1991].

Les groupes secondaires ou composés

Les groupes secondaires représentent des sous-structures complexes comportant
plus d'une liaison, qui sont construites a partir des groupes primaires. Ils sont re-
présentés par l'objet Groupe?2, spécialisation de Molecule. Un groupe secondaire est
indifféremment une chalne d’atomes comme le groupe alcool C/0/H, ou une structure
plus complexe comme les carbonates ou les esters.

La description des objets chimiques statiques les plus importants est terminée. La,
figure 5.21 montre le graphe d’héritage o sont classés ces objets.
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Objet-ideal
Obj/et-chimique
Atome Liaison Molecule
C H O N /roupel Groupe2
c=0 C=C C—0 O—H \ C=0—c=0
—_—
Relation d'héritage C =C

Figure 5.21. L'univers Objet-chimique.

5.3.5 Les transformations

Une réaction est un processus par lequel une ou deux molécules appelées réactifs
se transforment en une ou deux molécules différentes appelées produits. Une réaction
requiert de la chaleur (réaction thermique) ou de la lumiere (réaction photochimique).
Un certain nombre d’autres conditions réactionnelles doivent également étre remplies.
L’application d'une réaction provoque la rupture, la formation ou la modification de
lordre d’une liaison. Les réactions se divisent en réactions de construction et réac-
tions d’échange de groupes fonctionnels. Les premieres servent a batir une partie d’un
squelette moléculaire, comme la méthode de Wittig qui construit la double liaison
carbone-carbone par exemple. Les secondes permettent de passer d’un groupe fonc-
tionnel a 'autre comme la réaction faisant passer d'un alcool C/0/H & une cétone C//0
(déshydrogénation ou oxydation des alcools) ou d’un nitrile C///N a une amine C/NH2
(réduction par hydrogénation catalytique). Dans les deux cas, une réaction se résume
a une composition de fonctions élémentaires de chirurgie, adjonction et suppression de
liaisons.

La conception de plans de synthese présentée dans la suite s’appuie sur un mode
de résolution de problemes de synthese rétrosynthétique. Ce sont donc des transforma-
tions qui sont prises en compte, autrement dit 'expression rétrosynthétique des réac-
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methode wittig (cible)
Reconnaissance dans la cible des sites réactionnels C//C' potentiels
sites-reactionnels « (chercher C//C cible)
Choiz d’un site réactionnel C'//C
c//c « (choix sites-reactionnels)
Mémorisation des extrémités du site C//C retenu
¢l « (premier (lire c¢//c extremites))
c2 « (second (lire c//c extremites))
Mise en place du réacteur
reacteur « (concatener (lire cible atomes) (lire cible liaisons))
Suppression de la liaison C//C retenue
reacteur — (-liaison reacteur c//c)
Construction de la nouvelle liaison C//0
reacteur «— (+liaison reacteur cl (creation 0) 2)
Construction de la nouvelle liaison C/X
reacteur — (+liaison reacteur c2 (creation X) 1)
Construction des deuz nouvelles molécules produites
produits « (creation (composantes-connexes reacteur))

Figure 5.22. Une description formelle de la méthode qui est associée a ’objet C//C
et qui implante la transformation de Wittig : ¢//C = C/X + C//0.

tions. Une transformation est représentée par une méthode attachée a l’objet décrivant
la, sous-structure produite par la transformation. Par exemple, la transformation de
Wittig C//C = C/X + C//0 est associée a l'objet décrivant le groupe fonctionnel C//C
(une description formelle de la transformation est donnée a la figure 5.22).

5.4 Synthese et raisonnement par classification

5.4.1 Le mode rétrosynthétique réactualisé

Dans la suite, résoudre un probleme de synthese consiste a élaborer un plan de
synthese en employant un mode rétrosynthétique. La préparation de la molécule cible
reste théorique. Le plan de synthese de la molécule cible est défini en fonction des grou-
pes fonctionnels qu’elle renferme. Une étape du plan correspond a la classification des
fragments moléculaires produits a I'étape précédente, dans une hiérarchie particuliere,
appelée hicrarchic des structures réaclives. Un plan de synthese apparait donc comme
une succession de classifications qui se termine lorsque les produits obtenus sont des

précurseurs connus et répertories.
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Raisonnement rétrosynthétique dirigé par les structures

Dans I'approche procédurale standard, la représentation d’une transformation com-
prend une série d’enquétes servant a déterminer 'applicabilité de la transformation
[Laurenco. 1985]. Ce type d’approche oblige le chimiste & décrire sa connaissance sous
la forme de conditionnelles qui ne lui permettent pas toujours d’exprimer pleinement
son savoir, ni de représenter un site réactionnel ou une transformation selon plusieurs
points de vue. Notre approche est nouvelle et repose sur un principe totalement dif-
férent. L'applicabilité d’une transformation a une molécule cible est déterminée apres
classification de la molécule dans la hiérarchie des structures réactives. Lors de cette
classification, les groupes fonctionnels présents dans une molécule cible sont retrouvés
de fagon ordonnée, du plus simple au plus complexe!? : les groupes primaires sont re-
cherchés en premier lieu ; les résultats obtenus lors de ce premier filtrage, qui est tres
rapide vu la simplicité des structures recherchées, orientent la recherche des groupes
secondaires présents dans la cible. La classification de la cible est terminée lorsque les
groupes secondaires les plus complexes ont été déterminés. Les groupes présents orien-
tent la fragmentation de la cible en précurseurs ayant une structure moins complexe
que celle de la cible.

Dans cette approche, la tache du chimiste consiste a préciser les différents sites
réactionnels potentiels et non potentiels pour une transformation, sachant qu'un site
réactionnel peut intervenir dans plusieurs transformations. Par ailleurs, certaines des
études réalisées pour mettre en forme des transformations procédurales peuvent étre
facilement adaptées a ce type de description.

La hiérarchie des structures réactives

La subsomption de structures moléculaires dérive de la relation de co-subsomption
vue au paragraphe 3.4. Elle ordonne les groupes fonctionnels répertoriés par niveaux
de généralité. Le graphe de cette relation est baptisé hi€rarchie des structures réactives
et il est construit grace a l'algorithme de classification présenté au paragraphe 3.3.1.
Les groupes fonctionnels primaires y dominent les groupes fonctionnels secondaires :
par exemple, le groupe primaire C/0 est un ascendant des groupes secondaires C/0/H
et C/0/0/C, car C/0 (co-)subsume C/0/H et C/0/0/C (cf. Fig. 5.23).

La relation de subsomption sur les structures moléculaires s’appuie sur la rela-
tion de composition et n’a donc pas la méme sémantique que la relation d’héritage :
une structure moléculaire M2 qui a pour composant une structure M1 peut partager
cerlaines propriétés avec M1, mais le partage de propriétés n’est pas systématique
comme dans ['héritage. Par conséquent, la subsomption de structures moléculaires et
son graphe, la hiérarchie des structures réactives, déterminent une nouvelle dimension
de la base de connaissances “orthogonale™ a la dimension de I’héritage.

Lorsqu'un groupe fonctionnel est une structure réactive, il posséde trois attributs
nommes schema+, schema- et schema (cf. Fig. 5.24). Pour une structure réactive don-

12. Un certain rapprochement peut étre fait avec les techniques de filtrage structuré [Bylander ef al.,

1989].
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(defmodele Objet-chimique
(sorte-de
($valeur Objet-ideal))
(subsumants
($1iste-de Groupe)
($defaut nil))
(subsumes
($liste-de Groupe)
($defaut nil))
(achema+
($1iste-de Transformation)
($defaut nil)
($si-possible (schema+?)))
(schema-
($1iste-de Transformation)
($defaut nil)
($si-possible (schema-7)))
(schema
($1iste-de Transformation)
($defaut nil)
($si-begoin +schema)))

Figure 5.24. La partie de 'objet générique Objet-chimique dédiée a la gestion des
structures réactives. La valeur de I'attribut schema est calculée par un réflexe si-besoin.

née SR. lattribut schema+ a pour valeur la liste des transformations qui construisent
SR, mais qui ne construisent pas les subsumants de SR dans la hiérarchie des structures
réactives. De fagon duale, ’attribut schema~- a pour valeur la liste des transformations
qui construisent les subsumants de SR, mais qui ne construisent pas SR.

Par exemple, I'attribut schema+ attaché au groupe fonctionnel C//C a pour valeur
wittig, ce qui exprime que la transformation de Wittig permet de construire le groupe
c//C (cf. Fig. 5.25). L’attribut schema- attaché a la structure 8//P/C//C vaut aussi
wittig, ce qui signifie cette fois que le groupe C//C ne peut plus étre construit par la
transformation de Wittig si 'environnement de C//C est de type 0//P/C//C. L’attribut
schema- joue un rdle équivalent au masquage, car 1l remet en cause le fait qu’une
transformation puisse construire une fonctionnalité dans un environnement donné.

Les contraintes associées aux attributs schema+ et schema- sont implantées par
des réflexes si-possible et s’énoncent comme suit : étant donné une structure réactive
SR, une transformation T appartient a la valeur de schema+ si et seulement si elle n’est
pas “héritable™ pour SR ; T appartient a la valeur de schema- si et seulement si elle
est “héritable” pour SR, ou “héritable™ a un sens qui est précisé dans le paragraphe
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Figure 5.25. Les sites réactionnels valides et non valides associés a la transformation

Ftant donné¢ une structure réactive SR, une transformation T est dite positivement

héritable dans la hicrarchie des structures réactives si clle appartient a la valeur de

V'attribut schema+ d’'un subsumant de SR dans la hiérarchie.

De facon duale, une transformation T est dite négativement héritable dans la hié-

rarchie des structures réactives si elle appartient a la valeur de ’attribut schema- d’un
subsumant de SR dans la hiérarchie.

La combinaison de I'héritage positif et négatif, autrement dit le partage des valeurs

c
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SR, schema+=(T; T, T;)  schema=(T; T, T;)

SR, schema+ = (T,)
schema- = (T,) schema = (T; T; Ty)

SR; schema+ = (Ts)
schema- = (Ty) schema = (T| T4 Ts)

SR, schema+ = (T} T, T3)
schema = (T} T, Ty)

SRs schema+ = (Ts)

SRy
" (To schema- = (Ty)
schema+ = (T,
schema- = (T) schema = (T| T, Ts)

schema = (T, T3 Ty) SR,
schema = (T, T, Ts)

Figure 5.26. Exemples de calcul de la valeur de ’attribut schena.

des attributs schema+ et schema-, se fait par I'intermédiaire de I’attribut schema, dont
la valeur est calculée par la formule!® :

schema+(SR) U [schema(s) - schema-(SR)], s € SUPERS
U schema+(s) - U schema-(s), s € SR U SUPERS

schema(SR)

Le terme schema(SR) dénote la valeur de Dattribut schema pour la structure SR ;
SUPERS dénote l'ensemble des subsumants de SR dans la hiérarchie des structures
réactives ; le symbole U dénote la réunion ensembliste (cf. Fig. 5.26). Une valeur
est dite hcrilable pour une structure réactive SR si elle appartient par calcul a la
valeur de l'attribut schema associé a SR. Dans le présent contexte, la valeur de cet
attribut s'interprete comme la liste des transformations qui construisent effectivement
la structure réactive SR.

13. Cette formule est un cas particulier de calcul de cumul de valeurs de propriétés multivaluées
présenté dans [Ducournau, 1992].



196 5. Un systéme d’aide a la conception de plans de syntheése

La formule du calcul de la valeur de 'attribut schema tient compte des éventuels
conflits, analogues aux conflits d’héritage, qui pourraient survenir. En particulier, une
transformation T n’est héritable pour une structure SR que si T n’est pas simultané-
ment positivement et négativement héritable pour SR. Il existe une certaine analogie
avec le traitement des contradictions pures dans les problemes d’exception a ’héritage
(cf. Fig. 2.6) : la priorité est donnée a I’héritage si une propriété P est héritée lorsqu’il
existe un chemin d’héritabilité positif (un chemin sans arc d’exception) qui permet d’en
hériter, sinon la priorité est donnée a l’exception et la propriété P n’est pas héritée
[Ducournau and Habib, 1991]. Dans le cas présent, la priorité est donnée 3 I'exception,
plus précisément a I’héritage négatif : une transformation n’est héritable que si elle
n’est pas négativement héritable, ce qui est chimiquement cohérent.

Ainsi, considérons SR1 et SR2 les deux subsumants d’une structure SR dans la
hiérarchie des structures réactives, T une transformation qui est dans schema+ pour
SR1 et dans schema- pour SR2. Dans ce cas, le {ragment SR1 N SR2 situé dans SR est
dans un contexte défavorable et T ne peut pas lui étre appliqué.

Le développement de I'arbre de synthése d’une molécule cible donnée commence par
la, recherche des différents groupes fonctionnels simples que la cible renferme. Chaque
groupe devient un site réactionnel potentiel. La cible est ensuite classifiée dans la
hiérarchie des structures réactives a partir de chacun des groupes simples retenus. A
I'issue de la classification, les différentes transformations construisant des fragments
de la cible sont calculées et appliquées le cas échéant.

Lorsqu’une cible renferme plusieurs occurrences d’'un méme groupe simple, sont
alors effectuées autant de classifications dans la hiérarchie des structures réactives
qu'il existe de groupes simples. Par exemple, la réunion C//C-cyclo-propene contient
deux groupes de type C//C. L'un, celui qui appartient au cyclo-propene, est dans un
contexte défavorable vis-a-vis de la transformation de Wittig. En revanche, autre,
qui est extérieur au cyclo-propene, est dans un contexte favorable et la transformation

peut lui étre appliquée.

Le traitement d’un exemple simple

La molécule cible M donnée a la figure 5.27 a pour subsumants les structures réac-
tives suivantes :

o L'ester 0//C/0/C subsume 01//C2/03/CA4.

o L'éther d’énol C//C/0/C subsume C5//C6/07/C8.

e La structure réactive W/C//C/A* subsume C2/C5//C6/07, ou W subsume le W-
groupe ester C4/03/C2//01, qui est lié¢ au carbone C5, et 'hétéroatome générique
A* subsume 07, qui cst li¢ au carbone C6.

e Le diene €//C/C//C subsume C5//C6/C9//C10.

Dans le cas général, la transformation de Wittig s’applique a la structure C//C, a
I'éther d’énol C//C/0/C. au diene C//C/C//C, mais elle ne s’applique pas a la sous-
structure W/C//C/A* (cf. Fig. 5.25). Or, il existe deux groupes de type C//C dans
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Figure 5.27. La molécule cible M et ses subsumants dans la hiérarchie des structures
réactives.

la cible M, quatre en tenant compte des symétries carbone-carbone a l'intérieur d’'un
groupe C//C (C5//C6 et C6//C5,C9//C10 et C10//C9). Lorsque la cible est classifiée
dans la hiérarchie des structures réactives a partir du groupe primaire C5//C6, les
subsumants les plus spécifiques sont €//C/0/C,C//C/C//Cet W/C//C/A*. Le conflit qui
existe sur I'héritabilité de la transformation de Wittig est résolu au profit de I’exception
car C5//C6 est dans le contexte défavorable W/C//C/A*. Par suite, la transformation de
Wittig n'est pas applicable a C6//C6. En revanche, en classifiant la cible M & partir du
groupe primaire C9//C10. 'unique subsumant est le diene C5//C6/C9//C10 qui est un
contexte favorable pour I'application de la transformation de Wittig. La transformation
est alors appliquée. ce qui donne naissance aux précurseurs P1 et P2 (cf. Fig. 5.28).
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Figure 5.28. Le début du développement d’un arbre de synthese. Les produits P1 et
P2 sont obtenus parallelement aux produits P1’ et P2,

Le double réle de la classification

Cette nouvelle approche du mode rétrosynthétique s’appuie sur un raisonnement
par classification qui a pour cadre la hiérarchie des structures réactives. Savoir cons-
truire une structure moléculaire M quelconque consiste a insérer 3 dans cette hiérar-
chie, les subsumants de M détenant les transformations construisant M. La classifica-
tion de la molécule cible M est réalisée en s’appuyant sur I'algorithme de classification
vu au paragraphe 3.3.1, ot la relation de comparaison choisie est la subsomption de
structures moléculaires. Ce mode de résolution de problemes de synthése fournit un
bon exemple du double rdle du processus de classification, construction de la hiérar-
chie des structures réactives et classification d’une cible dans cette méme hiérarchie.
De plus. contrairement a la classification heuristique (cf. § 1.2.4), le raisonnement par
classification est constructif, puisqu’il y a construction de la hleral chie des structures
réactives - cette hiérarchie correspond a l'univers de résolution du probleme - et cons-
truction d’une solution particuliere en classifiant la cible dans 'univers de résolution.
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5.4.2 Le développement d’un arbre de synthese

Le développement de l'arbre de syntheése d’une molécule cible M donnée appa-
ralt comme une “instanciation” du cycle de base du raisonnement par classification
(cf. § 1.2.3), qui comporte les étapes suivantes :

o Description de la molécule cible M : le choix de la molécule cible peut s’appuyer
sur certains criteres politiques ou encore sur des résultats fournis par le systeme
(traitement d’un précurseur par exemple).

e Recherche des différentes structures réactives primaires dans M, puis classifica-
tion de M dans la hiérarchie des structures réactives, selon les points de vue
donnés par les structures primaires.

o Calcul des transformations applicables pour les points de vue développés a I’étape
précédente (calcul de la valeur de I’attribut schema pour les différentes structures
réactives retenues), application des transformations valides et enfin génération

des précurseurs.

Lors de la derniere étape, un niveau supplémentaire de 'arbre de synthese est
construit. Il correspond a la génération des précurseurs résultant de ’application des
transformations valides aux réactifs du niveau précédent. Le développement de ’arbre
de synthese se poursuit tant que les précurseurs engendrés a une étape ne font pas
partie de la base des produits de départ répertoriés ; ces précurseurs sont alors traités
comme de nouvelles cibles et le cycle de classification leur est appliqué. L’arrét du
processus intervient lorsque les feuilles de 'arbre de synthese correspondent a des
précurseurs connus et directement accessibles.

Structures moléculaires temporelles

Lors de la conception d'un plan de synthese, tous les objets chimiques manipu-
lés, atomes, liaisons et molécules, sont des objets temporels (cf. § 2.3.4). Les groupes
fonctionnels font exception : ils conservent une représentation atemporelle car leurs
propriétés chimiques sont considérées comme immuables dans le temps. La représen-
tation des objets temporels est tres souple et elle autorise un partage maximal des
objets présents a un instant donné. En particulier, I'historique des opérations de chi-
rurgie moléculaire effectuées sur les différents réacteurs (adjonction ou suppression de
liaison). ainsi que la trace de 'évolution de chaque objet sont conservés, pour éventuel-
lement servir a la description globale du plan de synthese. Par suite, si un assemblage
moléculaire perd son caractere connexe apres une opération de chirurgie, il se crée,
pour un réacteur donné, autant de molécules qu’il existe de composantes connexes
dans le réacteur.

Voici un extrait de la représentation temporelle de la cible M au temps 0, les atomes
et les liaisons ont ¢té numérotés comme ceux de la figure 5.27 :

FRAME M
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$value
atomes $value
liaisons $value

est-un
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(Molecule-t)
((0 03 07 01 c6 c5 c8 c4 c9 c2 c10))
((0 b1l b16 b13 b17 b12 bil5 bl9 bi8 bi4))

Apres application de la transformation de Wittig a la double liaison €C9//C10, la
représentation temporelle au temps 1 des atomes de carbones c9 et ¢10, qui sont les

extrémités de la lialson 19, devient :

FRAME c9

est-un $value
incidentes $value
molecule ¢$value
FRAME c10

est-un $value

incidentes $value
molecule $value

(Atome-t C)

= ((1 b21 b18) (0 b19 b18))
((1 . P1) (0. M)
(Atome~t C)

= ((1 b23) (0 b19))
((1 . P2) (0. M)

les produits obtenus sont les molécules P1 et P2 :

FRAME P1
est-un  $value =
atomes $value =

liaisons $value

FRAME P2
est-un  $value =
atomes $value =

liaisons $value

(Molecule-t)
({1 o7 01 020 03 c2 c8 c5 ¢c6 c4 c9))
((1 b1l b12 b17 bi6é b13 b21 blb bi8 bi4d))

(Molecule-t)
({1 x22 c19))
((1 b23))

Les carbones c9 et c10 sont liés au temps 0 par la liaison b19. Au temps 1, c9 est
lié & 'oxygene 020 par la liaison b21 et c10 est lié a I'halogene x22 par la liaison b23 :

FRAME b19
est-un $value
ordre $value
extremites $value
molecule $value
FRAME b21
est-un $value
ordre $value
extremites $value
molecule $value

FRAME b23

(Liaison-t)

= ((1 .0 (0. 2))
= ((1) (0 ¢9 c10))
= ((1) (0 . M)

(Liaison-t)

= ((1 . 2))
= ((1 020 c9))
= ((1 . P1))
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est-un $value = (Liaison-t)
ordre $value = ((1 . 1))
extremites $value = ((1 x22 c10))
molecule $value = ({1 . P2))

En tenant compte de la symétrie du groupe C9//C10, le résultat n’est pas un
arbre de synthese, mais plutot un feuilletage de perspectives temporelles, dont une des
perspectives est le couple (P1 P2), et l'autre, le couple (P1’ P27).

FRAME P1’
est-un  $value
atomes  $value
liaisons $value

(Molecule-t)
((1 x24 o7 o1 03 c2 c8 c5 c6 c4 c9))
((1 25 b1l b12 b17 b16 bil3 bl5 bi8 bi4))

FRAME P2’

est-un  $value
atomes  $value
liaisons $value

(Molecule~t)
((1 026 c19))
((1 b27))

Les perspectives temporelles apparaissent alors dans la représentation des carbones
c9et cl0:

FRAME c9

est-un $value = (Atome-t C)

incidentes $value = ((1 (b21 b18) (b25 b18)) (0 b19 b18))
molecule $value = ((1 . (P1 P17)) (0 . M))

FRAME c10

est-un $value = (Atome-t C)

incidentes $value = ((1 (b23) (b27)) (0 b19))
molecule $value = ((1 . (P2 P2?)) (0 . M)

Le probleme des stratégies

Une stratégie de synthese permet de sélectionner les objectifs a atteindre pour
élaborer au micux un plan de synthese. Le probleme de la formalisation des stratégies
de synthese n'a pas encore été véritablement abordé. L'étude et la mise en ceuvre de
stratégies sont difficiles, car elles demandent beaucoup d’expérience et de savoir-faire
sur les syntheses [Winter, 1984] [Winter, 1985]. Actucllement. seul le niveau tactique
du systeme est bien formalisé : une transformation est applicable a une sous-structure
si I'environnement dans lequel se trouve la sous-structure est favorable. Aucun niveau
stratégique n'est encore implanté. La mise en forme des stratégies nécessite d’effectuer
des classifications de transformations et de chemins de synthese, ce qui constitue une
des “suites logiques™ de cette étude.
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5.5 La représentation de réactions et de chemins
de synthese

5.5.1 Un réseau de molécules

Le gestionnaire de graphes imaginé par R.A. Levinson permet de construire des
systemes ol les connaissances sont décrites sous forme de graphes étiquetés non orientés
[Levinson, 1984] [Levinson, 1985]. L’organisation des objets se démarque de celle qui
est habituellement employée dans les représentations a objets ou dans les systémes a
subsomption. Tous les objets sont décrits comme des sous-graphes d’un graphe unique,
appelé graphe universel. lls sont ordonnés de facon hiérarchique, des plus “petits” qui
correspondent aux graphes les plus généraux, appelés aussi graphes primitifs, aux plus
“grands”, qui sont les plus complexes et les plus spécifiques.

Les capacités de ce gestionnaire de graphes ont été mises a profit pour construire
un systéeme original de synthese assistée par ordinateur [Wilcox and Levinson, 1986].
La base de connaissances du systéme contient des graphes qui représentent a ’aide
d’un formalisme unique aussi bien des molécules que des réactions. L’organisation des
objets dans la base des graphes a été réalisée de fagon a optimiser les temps de réponse
a quatre questions fondamentales pour I'aide a la conception de plans de synthese et,
plus généralement, pour la recherche d’information :

o Appariement exact : le graphe G fait-il partie de la base de connaissances ?

o Recherche de supergraphes : quels sont les graphes de la base qui contiennent

G

e Recherche de sous-graphes : quels sont les graphes de la base ayant G comme
supergraphe 7

e Recherche d’appariements partiels : quels sont les graphes de la base ayant les
plus grands sous-graphes communs avec G 7

Le graphe universel

Un graphe contenu dans la base de connaissances est représenté par un sous-
ensemble de sommets du graphe universel. La relation d’ordre partiel sous-graphe-de
permet d’ordonner les graphes : un graphe G est un prédécesseur du graphe G2 si
et seulement si (1 est un sous-graphe de G2, au sens de la théorie des graphes (voir
page 184). Le graphe G2 est alors un successeur de (1.

A chaque graphe présent dans la base de connaissances est associé un pointeur vers
scs prédéeesseurs et vers ses successeurs immédiats. Tous les graphes pointent donc
vers le graphe universel, éventuellement par transitivité. Initialement, la base n’est
constituée que de graphes primitifs représentant des faits connus et intangibles. Les
graphes primitifs sont des structures trés générales, véritables briques de base servant
A construire des graphes plus complexes. Dans un contexte chimique, les atomes, les
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groupes fonctionnels simples et la liaison carbone-carbone C/C sont des exemples de
graphes primitifs.

Le graphe universel est construit de fagon incrémentielle grace a un mécanisme de
classification qui permet d’insérer chaque nouveau graphe en respectant l'ordre par-
tiel défini sur les éléments de la base de connaissances. A l'inverse d’une hiérarchie
d’héritage, les objets situés dans les niveaux supérieurs de la hiérarchie sont les objets
les plus spécifiques et les plus complets. L’objet le plus spécifique est le graphe uni-
versel, qui se trouve au “sommet” de cette hiérarchie et qui contient tous les autres
graphes. Les graphes primitifs, quant a eux, sont les objets les plus généraux et ils sont
situés au niveau le plus bas de la hiérarchie (cf. Fig. 5.29).

La relation d’ordre partiel sous-graphe-de découpe la base de telle facon que seule
une petite partie des graphes est explorée lors d'une interrogation, ce qui minimise le
nombre d’opérations de comparaison nécessaires pour répondre a une question. L’al-
gorithme de recherche utilisé repose sur un parcours ascendant de la hiérarchie et se
divise en deux parties. La premiere partic consiste a rechercher 'ensemble IP(G) des
prédécesseurs immédiats d’un graphe G, qui sont comparables aux “subsumants les
plus spécifiques” de (& pour la relation sous-graphe-de (cf. Iig. 5.30). Dans la premiere
phase d’appariement, seuls les graphes primitifs sont comparés a G car aucun d’eux
ne possede de prédécesseurs, en particulier TP(p) est vide pour tout graphe primitif
p. Cette opération est accomplie d’autant plus rapidement que les graphes primitifs
sont simples. La comparaison se poursuit de facon ascendante avec les successeurs
des graphes trouvés dans la premiére phase et ainsi de suite. Lorsque le processus
s'arréte, P = [P((7). Cet algorithme est d'un type similaire a celui de 'algorithme de
classification vu au paragraphe 3.3.1, si ce n'est que le parcours de la hiérarchie des
graphes se fait ici en largeur.

Détaillons le calcul de IP(G) pour le graphe G = a-b-d. La premiere série de
comparaisons se termine avec les graphes primitifs a, b et d marqués avec vrai et
placés dans P, alors que les graphes primitifs ¢, ¢ et f sont marqués avec faux. Lors
de la deuxieme série de comparaisons, seuls les graphes a—b et b-d sont examinés.
Les autres graphes de méme niveau sont ignorés puisque leurs prédécesseurs ne sont
pas tous marqués avec vral. A lissue de cette seconde étape, P = {a-b,b-d}. Lors de
la troisieme série de comparaisons, il apparait que (G n’est pas un prédécesseur des
graphes G1, (G2 et G3. qui sont les successeurs des ¢léments de P. La recherche des
prédécesseurs de (7 se termine avec P = {a-b,b-d}.

La seconde partie de 'algorithme consiste a déterminer 'ensemble noté IS(G) des
successeurs immédiats de (. Ces derniers sont les graphes les plus généraux parmi les
graphes qui sont plus spécifiques que G, ils sont comparables aux “subsumés les plus
généraux” de G pour la relation sous-graphe-de. L’ensemble IS(() contient des graphes
qui sont des successeurs communs a tous les éléments de JP((). Plus précisément,
chaque successeur S d'un élément P de IP(() est marqué avec un symbole M(P)
qui dépend du prédécesseur P. Ce marquage est fait systématiquement pour tous
les éléments de TP(G) saul un. Un traitement spécial est effectué pour ce “dernier”
élément. noté @ dans la suite. Tous les successeurs de ¢ qui sont déja marqués avec
tous les symboles M(Pi) des éléments Pi de IP(G). @ excepté, sont des successeurs
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Graphes primitifs

Figure 5.29. Le graphe universel est l'objet le plus spécifique et contient tous les
graphes. Les graphes primitifs sont les objets les plus généraux et ils pointent vers
des graphes plus spécifiques. Les étiquettes associées & chaque noeud correspondent au
type du neeud et réferent a des graphes primitifs.
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Tant qu’il existe un graphe g non marqué dans la base B tel que
chaque élément de IP(g) est marqué vrai ou /P(g) = nil
faire
si g est un prédécesseur de @
alors marquer ¢ vrai
P =[P-1P(g)]u g

sinon marquer ¢ faux

Figure 5.30. Algorithme de recherche de I'ensemble IP((G) des prédécesseurs immé-
diats d’un graphe G.

potentiels de . Un test vérifiant que G est bien un prédécesseur de ces successeurs
potentiels est effectué. Si le test est positif, le successeur potentiel devient un véritable
successeur : il est alors mémorisé dans IS((7) et ses propres successeurs sont marqués
avec faux afin qu’ils ne soient plus pris en compte ultérieurement, puisque seuls les
successeurs les plus spécifiques doivent étre obtenus. Une fois que tous les éléments
de IP(G) ont été examinés, le processus est reconduit en prenant cette fois comme
éléments de départ les successeurs des éléments de IP((G) qui ne sont pas déja dans
IS(G) et qui ne sont pas marqués avec faux. Le processus se termine lorsque I’ensemble
des successeurs a considérer est vide.

Détaillons le calcul de IS(G) pour le graphe GG = a-b-d (cf. Fig. 5.29). L’ensemble
IP(G) a pour valeur {a-b,b-d}. Les successeurs immédiats de a-b sont les graphes (1,
G2 et (G3, qui sont marqués avec le symbole M{a~b). Les successeurs immédiats de b-d
sont les graphes G2 et GG3, qui sont alors marqués avec le symbole M(b-d}. Comme
ils sont déja marqués avec M(a-b), le systeme vérifie que G est un prédécesseur de G2
et G3. Puisque c’est effectivement le cas, les successeurs de G2 et (G3, ici uniquement
le graphe universel, sont marqués avec faux. Tous les successeurs de G1, G2 et G3
étant marqués, le processus se termine avec 1S(G) = {G2,GS5}.

Les réponses aux quatre questions mentionnées au début du paragraphe sont ob-
tenues de la facon suivante :

o Appariement exact : si [P(G) = IS(G), alors G est 'unique élément de ces
ensembles et G fait partie de la base de connaissances.

o Les sous-graphes de G correspondent aux graphes marqués avec vrai lors du

calcul de IP(().

o Les supergraphes sont obtenus en faisant 'union de tous les successeurs de chaque

élément de IS(G).

e Les appariements partiels sont obtenus en considérant les successeurs des élé-
ments de J/P((G) qui ne sont pas des supergraphes de G.
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Le graphe universel est construit de facon a étre le plus petit possible. La plupart
de ses noeuds sont partagés par de nombreux graphes. Ce partage de caractéristiques et
la représentation ensembliste des graphes permettent de ramener certaines opérations
de manipulation des graphes a des opérations ensemblistes élémentaires. Par exemple,
si (Gs est un supergraphe G, il est possible de réduire (¢ a ’ensemble de ses sommets
dans (s et ainsi de déterminer une occurrence de GG dans le graphe universel. Les su-
pergraphes de (7 sont tous les graphes dont I'ensemble de sommets contient 1’ensemble
des sommets de (7, aucune comparaison sommet par sommet n'étant alors nécessaire.
De méme, les graphes ayant un sous-graphe commun avec (¢ sont ceux dont ’ensemble
de sommets a une intersection non vide avec I’ensemble des sommets de G.

La représentation de réactions

En suivant une approche classique, une réaction est représentée par deux graphes,
'un représentant les produits de départ et lautre les produits obtenus [Laurenco,
1985]. 1l faut donc au moins deuz structures pour décrire I’évolution temporelle d’un
ensemble de produits. Dans le systeme de synthese assistée par ordinateur mis au point
par C.S. Wilcox et R.A. Levinson, une réaction est représentée par un graphe unique,
contenant des liaisons temporellement évolutives, qui décrivent les laisons qui ont été
modifiées au cours de la réaction [Wilcox and Levinson, 1986). Les molécules et les
réactions sont alors représentées dans un formalisme unique. La figure 5.31montre les
différentes fagons dont est appréhendée la réaction de Diels-Alder, avec en particulier
un graphe a liaisons évolutives et un graphe condensé de la réaction.

Chaque fois qu’un nouveau graphe décrivant une molécule ou une réaction est
introduit dans la base de connaissances, ses prédécesseurs et ses successeurs immeédiats
sont recherchés. Des informations additionnelles sont aussi associées a une réaction : un
schéma réactionnel général et un schéma spécifique, ainsi que le sous-graphe commun
maximal qu’clle partage avec des réactions qui lui sont “proches”.

(e systeme peut étre utilisé comme un gestionnaire de bases de données de molé-
cules et de réactions, mais aussi comme un systeme de synthese assistée par ordinateur
qui fonctionne selon le mode rétrosynthétique. Chercher la solution d’un probleme de
synthese revient a retrouver les précurseurs d’une molécule cible. Pour cela, le systeme
classifie la cible dans le graphe universel et recherche les réactions, qui sont représen-
tées sous la méme forme que la cible, qui partagent le plus de liaisons évolutives avec
la cible. Les réactions retenues sont alors appliquées dans le sens rétrosynthétique et
des précurseurs sont engendrés. Le cycle peut alors se poursuivre selon les besoins de
I'utilisateur.

Les possibilités de recherche de plus grands sous-graphes communs sont, quant a
elles, employées pour découvrir des réactions génériques, en généralisant les descrip-
tions de plusieurs réactions spécifiques. La validité d’une généralisation est mesurée
grace & une estimation de la réactivité des sites associés a la réaction, accompagnée
d’une comparaison avec des réactions déja répertoriées. Lorsque la validité d’une ré-
action dépasse un certain seuil, la réaction est ajoutée a la base pour étre utilisée

ultérieurement. le cas échéant.
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=

(a) + l l ————

by bl = CC21 b1 b2
bs/ \b, b2 = CCO1
o | [ p o
5 3 bS = CC21
\b4/ b6 = CC12 bS b4
(©) (01=:—Cz—:=03=:—C4:——C5=:—CG:—)
liaison de fermeture
de cycle

C4 ¢
C / Cs Cz/ \cs

Figure 5.31. Différentes représentations de la réaction de Diels-Alder : (a) est la forme
synthétique descriptive classique, (b) est un graphe condensé de la réaction, dont les
sommets correspondent a des liaisons pour lesquelles sont donnés le type atomique
des extrémités et I'ordre de la liaison avant et apres la réaction, enfin (c) est une
notation linéaire, surtout employée pour saisir les réactions, dans laquelle le passage
d’une liaison carbone-carbone de 1'ordre 1 a l'ordre 2 se note C1-:=C2.

5.5.2 Une représentation des synthéses en YAFOOL

Un modeéle de représentation

Le paragraphe précédent a décrit une facon non classique de représenter avec un
formalisme unique des molécules et les réactions qui agissent sur ces molécules. L'étude
qui suit est en quelque sorte une généralisation de ce qui précede : les objets représentés
sont non seulement des molécules et les réactions qui agissent sur ces molécules, mais
en plus les chemins de synthese ou s’inscrivent des séquences de telles réactions. Cette
étude a été effectuée en collaboration avec Michel Py au LIRMM de Montpellier, sous
la direction de Claude Laurenco [Laurenco et al., 1990]. Bien que I'implantation qui
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(defmodele Synthese
(est-un ($valeur Objet-Chimique))
(nom-canonique ($liste-de Symbole))
(cible ($un Molecule))
(produits-depart ($liste-de Molecule))
(chemin-de~synthese ($liste-de Symbole))
(bibliographie ($liste-de Reference)))

Figure 5.32. L’objet Synthese.

est présentée dans la suite ait été réalisée en YAFOOL, la syntaxe de définition des
objets est identique a celle qui a été utilisée jusqu'ici.

Le modele sur lequel s’appuie la description des chemins de synthése est une ex-
tension du principe d’'isomérisme : deux molécules sont des isomeres constitutionnels
lorsqu’elles ont la méme formule brute mais une distribution différente des liaisons
entre leurs atomes. Lorsque ce principe est étendu aux ensembles de molécules, une
réaction est alors considérée comme |'isomérisation d’'un ensemble de réactifs en un
ensemble de produits, un chemin de synthese comme une suite d’isomérisations fai-
sant évoluer dans le temps un ensemble de réactifs vers une cible et des sous-produits.
Une synthese est alors vue comme un objet structuré complexe, composé d’atomes et
de liaisons. A un instant donné, la connexité de ’ensemble des liaisons détermine les
molécules en présence, dont certaines sont des produits de la réaction précédente et
des réactifs de la réaction a venir.

La figure 5.32 montre la description de 1'objet Synthese : une synthese est carac-
térisée par un nom canonique, une molécule cible, des produits de départ, un chemin
de synthese et des références bibliographiques. Les valeurs des attributs sont calculées
a partir d’une formule linéaire. La figure 5.33 montre la formule linéaire décrivant la
partie constitutionnelle de la synthese convergente donnée a la figure 5.34.

Dans cette liste, le premier élément correspond au carbone pentalié noté C1 et
chaque symbole atomique correspond a un atome. Les liaisons sont désignées par les
caracteres /, //, /// pour les liaisons simples, doubles et triples, % pour les liaisons
aromatiques et ? pour les liaisons d’ordre 0 ou neutres. Une liaison dynamique entre
un carbone et un oxygene qui est d’ordre 1 au temps 1, puis qui évolue a 'ordre 2
au temps 2 et qui devient neutre au temps 3, est notée (C (/1//273 0)). Dans la
formule, un entier suivant un symbole atomique indique une fermeture de cycle et
correspond au rang de I'atome sur lequel se referme le cycle. Par exemple :
hc1rchchc e Che Ghc1))))))) déerit un cycle aromatique, ot
le carbone C de rang 1 est I'atome de fermeture de cycle.

Cette notation linéaire est complexe, mais elle n'est pas manipulée directement.
Elle sert de base a la création d'un réseau d’objets temporels qui représente la syn-
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(c1
(//3? D) ; bl
(/2?7 C1) ; b2

(?3// C ; b3
(///2/ ¢ 5 ; b4
(?2// 0 ; b5

(//1/2? C 7 ; b6
(?1/ C 5) ; b7
(/¢ (/Cc (/C (/C (/C ; b8-b9-b10-b11-b12
(/2//3/ ¢ 7) ; bi3
(?3/ C ; bla
(/C 1) ; bis
(//2/ ¢ ; bié
(?2/ C 18 ; b17
(WCc¢hc (/0o C) ; bl8-b19-b20-b21
hc¢hc e (% C18) ; b22-b23-b24
(72/ C 1))))))))3)))))))))) ; b2s

Figure 5.33. Une formule linéaire décrivant la partie constitutionnelle d’une synthese.

these particuliere associée a la formule. Les objets temporels décrivent les composants
élémentaires qui entrent en jeu dans une synthese, a savoir les atomes, les lialsons et
les molécules.

Les frames temporels

Le modele d’objets temporels qui est présenté dans ce paragraphe est celui de YA-
FOOL. Un objet évoluant dans le temps est représenté par deux frames, I'un atemporel
qui décrit la partie immuable de ['objet, I'autre temporel qui décrit ’état de 1'objet
4 un instant donné [Ducournau, 1989b]. Pour un objet temporel donné, il existe un
frame atemporel qui définit un ensemble de propriétés constantes ou non concernées
par le temnps et un frame temporel qui définit les propriétés variables et la fagon dont
elle varient. Un frame temporel est toujours associé au temps ou il est créé. Contrai-
rement au modele d'objets temporels présenté au paragraphe 2.3.4, ce ne sont pas les
propriétés du frame qui sont temporelles, mais le frame en entier.

La figure 5.35 montre la définition des deux frames temporels Atome-t et Liai-
son-t. Un frame temporel est caractérisé par la présence de I'attribut prédéfini atem-
porel qui a pour valeur le frame atemporel qui lui est associé, par exemple Atome pour
Atome-t. Réciproquement, un frame atemporel possede un attribut prédéfini temporel
qui indique le frame temporel associé.
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Figure 5.34. Une synthese convergente et sa description condensée, d’aprés [Laurengo
et al., 1990]. Dans la description condensée, les sommets du graphe sans étiquette

correspondent aux atomes de carbone ; les hétéroatomes sont explicitement nommés
et les atomes d’hydrogene sont implicites. Les liaisons statiques sont notées de fagon
classique, alors que les liaisons dynamiques, qui décrivent les liaisons modifiées au cours
de la synthese, sont marquées dune étoile.
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(defmodele Atome-t
(est-un ($valeur Atome))
(atemporel ($valeur Atome))
(charge ($si-besoin get-previous-value))
(valence ($si-besoin get-previous-value))
(configuration ($domaine (R S P M neutre))
($si-besoin get-previous-value))
(degre ($methode +degre-t))
(voisins ($methode +voisins)))

(defmodele Liaison-t
(est-un ($valeur Liaison))
(atemporel ($valeur Liaison))
(configuration ($domaine [E Z P M neutre])
($si-besoin get-previous-value))
(ordre ($si-besoin get-previous-value)))

(defun get-previous-value ()
(:: slotx (instances (atemporel framex) (- (time*) 1))))

Figure 5.35. La définition des {rames temporels Atome-t et Liaison-t. La fonction
get-previous-value retourne la valeur de I'attribut au dernier temps précédent. La
fonction time* joue le méme réle que la variable globale temps* qui a pour valeur le
temps courant (cf. § 2.3.4).

Les frames Atome-t et Liaison~-t sont respectivement des spécialisations des fra-
mes Atome et Liaison, dont ils héritent les caractéristiques. La description des frames
Atome et Liaison est similaire a celle des objets de méme nom qui a été donnée
précédemment (cf. Figures 5.9 et 5.14). Un frame temporel hérite les propriétés du
frame atemporel qui lui est associé sans que la réciproque soit vraie ; un représen-
tant d’un frame temporel hérite donc d’abord des caractéristiques du frame tempo-
rel dont il dérive, puis de celle du frame atemporel associé. Les deux frames géné-
raux Objet-atemporel et Objet-temporel décrivent respectivernent le comportement
des frames atemporels et temporels. Ils figurent automatiquement dans la hiérarchie
d’héritage des frames concernés, en fonction de la possession d’un attribut temporel
pour les frames non temporels et atemporel pour les frames temporels. Le compor-
tement des frames temporels est principalement défini par des méthodes de création
et de suppression de représentants. Par exemple, la méthode creation-t associée a
Objet-atemporel prend en argument un temps et s’applique a un frame atempo-
rel pour créer un représentant temporel au temps donné en argument. Le nom d’un
représentant temporel est formé du nom du frame atemporel dont il est issu, suf-
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fixé par I'unité de temps. L'origine des temps est donnée par t = =1. Pour chaque
objet temporel objet, un objet objet.-1 est créé automatiquement par le systéme.
L’évolution d’un objet dans le temps est décrit par un réseau de représentants ou
instances temporels, chaque instance représentant ’objet au temps correspondant.
Ainsi, 'évolution d’'un objet objet entre les temps 0 et 2 est modélisée par le réseau
d’instances (objet.-1, objet.0, objet.1, objet.2). Ces instances dérivent du méme
objet temporel, mais elles ne sont pas liées entre elles, car une instance temporelle ne
peut pas engendrer une autre instance temporelle. Une telle représentation implique
la création d’un tres grand nombre d’instances temporelles. Toutefois, au cours de
I’évolution d’un processus, il n’est pas nécessaire d’associer des instances temporelles
aux objets qui sont stables pendant un certain laps de temps. Seules les instances
temporelles correspondant a un temps ou au moins une propriété a été modifiée sont
alors créées.

Les acces en lecture ou en écriture a des propriétés temporelles se font grace aux
applicateurs qui sont redéfinis pour tenir compte du temps. Par défaut, si elle n’est
pas fixée par le frame temporel, la valeur d’une propriété temporelle est héritée du
frame atemporel. Pour cette raison, ainsi que pour simuler la continuité d’une syn-
these a l'aide d’une série d'instances temporelles, des réflexes si-besoin ont été systé-
matiquement associés aux altributs évolutifs des frames Atome-t et Liaison~t. Ces
réflexes si-besoin activent la fonction get-previous-value, qui retournent la valeur de
Iattribut au dernier temps ou il a été modifié. La fonction get-previous-value utilise
la méthode instances qui prend en argument un frame et un temps et qui retourne
I'instance temporelle associée a ce temps si elle existe, sinon l'instance immeédiatement

antérieure.

Sur deux fagons de représenter des objets temporels

La représentation des objets temporels en YAFOOL pose trois problemes principaux,
qui sont d’ailleurs en relation : la multiplication des instances temporelles, le partage
de propriétés entre objets temporels et atemporels et la modélisation d’un processus
continu. La création d’une instance temporelle a chaque pas de temps permet de mani-
puler des objets indépendants qui représentent des points de vue sur ’objet considéré
a un temps donné. En contrepartie, ’ensemble des instances temporelles ne forment
pas, cornme on pourrait s’y attendre, une “chalne” temporelle, a la fagon d’une chaine
de Markov, ou l'objet au temps n dépend de 'objet au temps n-1. Il s’ensuit que le
partage de propriétés se fait toujours entre instance temporelle et frames temporel-
atemporel, quelque soit le temps considéré, ce qui nécessite le recours a ’utilisation
anti-naturelle de réflexes si-besoin. Ces défauts, qu'il fallait écarter, sont a l'origine de
la nouvelle spécification des objets et propriétés temporels présentée au paragraphe

2.3.4.
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5.6 Epilogue

Nous avons présenté dans ce chapitre une représentation d’objets graphiques évolu-
tifs, dans le contexte de la synthése de molécules organiques. La méthodologie mise au
point pour décrire les structures moléculaires s’adapte a la représentation de structures
graphiques quelconques. Les caractéristiques statiques des entités chimiques, atomes,
liaisons, molécules, etc., sont décrites par des objets qui sont insérés dans une base
bi-dimensionnelle formée de deux hiérarchies croisées, une dimension correspondant a
la relation d’héritage et 'autre a la relation de composition. Les opérations élémen-
taires employées pour transformer les structures moléculaires sont représentées par
des méthodes attachées aux objets génériques décrivant ces structures. L’évolution
temporelle d’une structure moléculaire est prise en compte par le mécanisme des ob-
jets temporels. L’ensemble des deux hiérarchies croisées est assimilable a un réseau
de contraintes sur lequel opere le raisonnement par classification. Il sert a construire
et a gérer la hiérarchie associée a chaque dimension et, de fagon plus originale, de
méthode de resolution de problemes. Cette méthode de résolution se généralise a tout
univers qui se décrit sous la forme d’un réseau de contraintes, ou la mise en place
d’un objet dans le réseau apporte des informations sur la marche a suivre pour ma-
nipuler I'objet au présent et éventuellement dans le futur, conformément au principe
de remémoration. Des méthodes de résolution de méme type ont été appliquées dans
le contexte du jeu d’échecs [Levinson, 1985] et dans celui de de la reconnaissance de
formes [Granger, 1988]. Typiquement, le raisonnement par classification se révele bien
adapté a la résolution de “problemes physiques” ou les formes étudiées sont soumises
a un ensemble de contraintes, éventuellement temporelles. Dans cet ordre d’idées, le
mode de raisonnement qualitatif adapté a des modeles physiques composites présenté
dans [Falkenhainer and Forbus, 1991] présente certaines analogies avec le raisonnement
par classification.

Dans ce chapitre a également été introduit un mode original de partage de proprié-
tés assurant 1’“héritabilité” des transformations associées a une structure moléculaire
le long de la dimension hiérarchique liée a la composition de structures. Ce mode de
partage de propriétés se transpose a la gestion d’exceptions a ’héritage des attributs
d’un objet et, plus généralement, a la gestion d’exceptions a I’héritabilité de propriétés
le long d’une dimension hiérarchique définie par une relation de subsomption. Pour
réaliser completement une telle extension, il faut fixer la sémantique du partage de
propriétés désiré et implanter les méthodes de gestion correspondantes.

Dans ce qui précede, nous avons privilégié et implanté le mode rétrosynthétique,
qui est assimilable & un mode de résolution de problemes de synthese dirigé par les
buts. Le mode synthétique apparait comme la démarche complémentaire, dirigée par
les données : la classification d’une molécule fournit alors un ensemble de méthodes
de synthese applicables dans le sens synthétique. Cette démarche est d’un grand in-
térét, car elle permet de vérifier la pertinence des méthodes de synthese employées :
par exemple, le produit attendu est-il majoritaire, les méthodes de synthese sont-elles
peu ou pas du tout en compétition avec d’autres méthodes de synthese 7 La cohabita-
tion des deux modes est une des suites envisagées de ce travail, tout comme I’étude et
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Figure 5.36. Schéma de fonctionnement du systeme RESYN.

I'implantation de stratégies de planification d’objectifs. Un arbre de synthese décrit une
suite d’étapes ordonnées dans le temps, chaque étape correspondant a un objectif a at-
teindre au cours de la synthese. Les objectifs se divisent eux-mémes en sous-objectifs &
la facon classique des méta-plans et plans d'un systeme comme MOLGEN [Stefik, 1981a;
Stefik, 1981b]. Pour l'avenir, nous envisageons d’orienter la recherche sur la planifi-
cation d’objectifs vers des modes de raisonnement distribués comme celui de 1’éco-
résolution par exemple [Bura et al., 1991] ; les molécules deviennent des agents régis
par des procédures d’attraction-répulsion qui correspondent aux réactions permettant
de passer ou de ne pas passer d'une famille de molécules a une autre.

Les idées présentées dans le chapitre 5 ont servi de base a I'implantation du systeme
YCHEM. Clette implantation n’est pas encore complete, puisque la base de connaissan-
ces associée au systeme est limitée du point de vue des transformations. Les mémes
idées ont aussi servi de base a I'implantation du systeme RESYN, effectuée sous la di-
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rection de C. Laurengo et de J. Quinqueton [Laurengo et al., 1992] (cf. Fig. 5.36). La
connaissance détenue par le systeme RESYN a été recueillie par C. Laurengo aupres
de E. Toromanoff'*. La démarche dans ce recueil d’expertise a été originale. Une pre-
miere étape, transfert d’expertise chimique “pur”, s’est déroulée principalement entre
les deux chimistes, 'expert, E. Toromanoff, et le “relayeur”, C. Laurengo. Lors de la
seconde étape, le relayeur a trié et digéré les informations obtenues, puis apres re-
flexion, a proposé une premiére mise en forme'® de I’expertise recueillie. La troisiéme
étape a mis en présence le relayeur et les informaticiens chargés de la programmation
du systeme RESYN. La mise en forme de la connaissance incluse dans RESYN n’aurait
sans doute jamais été possible sans le maillon intermédiaire qu’est le relayeur. Ce qui
fait 'originalité de RESYN provient de 'originalité des connaissances de ’expert qui ne
sont pas (seulement !) livresques. Un tel savoir ne pouvait étre assimilé que par un chi-
miste dominant lui-méme suffisamment bien la synthese organique pour pouvoir trier
et structurer les connaissances de I’expert. Dans le futur, le systeme YCHEM devrait
étre couplé au systeme RESYN ; il sera alors spécialisé dans I’étude de la fonctionnalité
des molécules cible et sa tache principale consistera a ajuster les fonctionnalités des
cibles pour atteindre les objectifs fixés.

14. E. Toromanoff est un chimiste unanimement reconnu dans le milieu industriel comme un des
meilleurs experts francais de la synthése organique. Il a quitté la société Roussel-Uclaf dans laquelle
il travaillait pour prendre sa retraite. Cette société, qui voulait “conserver” une partie du savoir de
E. Toromanoff, a été I'initiateur du projet RESYN.

15. La mise en forme de I'expertise s'est faite en collaboration avec E. Gaussens de la société FRA-

MENTEC.
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6
Bilan et perspectives

Cette these aborde les notions de catégorisation et de raisonnement par classifi-
cation dans le contexte de la représentation de connaissances. La catégorisation et
le raisonnement par classification y jouent des réles complémentaires : la tache de
la premiére consiste a organiser des connaissances en hiérarchies sur lesquelles opere
le second. La catégorisation est d’abord présentée dans le premier chapitre, ou nous
mettons 'accent sur le c6té psycho-linguistique du phénomene. Nous définissons en-
suite le principe de remémoration sur lequel s’appuie le raisonnement par classification,
principalement dans le contexte des représentations a objets.

Le deuxieme chapitre spécifie les caractéristiques statiques d’une représentation a
objets. Il explicite la structure attribut-facette ainsi que le comportement des objets a
organisation hiérarchique que nous employons pour décrire des concepts du monde réel.
Une représentation a objets est alors vue comme un environnement de programmation
par objets pour la représentation de concepts. Les caractéristiques classiques d’un
tel environnement sont semblables a celles des systemes de représentation hybrides ;
leur description est accompagnée d’études originales portant sur la sémantique des
facettes, la programmation dirigée par les acces, les objets composites, et enfin, les
objets temporels.

La programmation par objets pour la représentation de connaissances a des im-
pératifs différents de ceux de la programmation par objets issue du courant du génie
logiciel. La premiere se rapproche de la gestion de base de données évolutives, ainsi que
des modes de programmation pratiqués dans les systemes a subsomption. Le filtrage
et, plus généralement, le raisonnement par classification, sont des opérations fonda-
mentales attachées aux représentations a objets. Une étude détaillée des mécanismes
propres au raisonnement par classification est donnée au chapitre 3, qui constitue le
coeur de cette these. Cette étude concerne aussi bien 1'utilisation du raisonnement par
classification en gestion de hiérarchies d’objets qu’en résolution de problemes. Contrai-
rement a l'usage. nous faisons intervenir la subsomption comme support principal de
'ordre particl régissant une hiérarchie d’objets dans le contexte des systemes a héritage
classiques. En particulier, la subsomption généralise I'héritage et elle permet de pro-
céder a des inférences complexes, de 'ordre de celles qui sont effectuées en calcul des
prédicats. Nous montrons a cette occasion différentes fagons de conduire le raisonne-
ment par classification dans le graphe d’héritage d’une représentation a objets, lorsque
la relation de subsomption est identifiée a la relation d’héritage. Plus généralement, et
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c’est la une des originalités de la démarche, nous envisageons une base de connaissances
comme un espace n-dimensionnel : une relation de subsomption spécifique détermine
la métrique réglementant les rapports entre les objets le long d’une dimension. Chaque
dimension correspond a une perspective de la base de connaissances. Une représen-
tation a objets apparait alors comme un environnement de programmation intégrant
dans 'univers des systemes a héritage des outils de raisonnement empruntés pour une
bonne part aux systemes a subsomption. Cette intégration se traduit par un couplage
du filtrage et du raisonnement par classification avec les modes de programmation
procéduraux que sont la programmation dirigée par les acces et ’envoi de message.

Dans le chapitre 4, nous mettons d’abord en évidence les connexions qui exis-
tent entre ’analyse de données, la catégorisation conceptuelle et certaines théories de
'apprentissage automatique symbolique, comme la catégorisation hiérarchique incré-
mentielle. Ces trois disciplines ont le méme but, trier et classer des données hétérogenes
pour les expliquer. Comme le principe de remémoration y fait implicitement référence,
le raisonnement par classification releve dans une certaine mesure du raisonnement par
analogie, a 'instar du raisonnement par cas. En particulier, la relation de subsomption
peut servir de mode d’indexation de cas : expliquer une nouvelle situation revient alors
a la classer dans une mémoire de cas organisée en hiérarchie.

Le chapitre 5 constitue la partie expérimentale de la these. Il illustre tous les points
théoriques originaux abordés dans les chapitres précédents. La synthese organique s’est
avérée un terrain d’expérimentation privilégié pour les techniques de programmation
par objets pour la représentation de connaissances. Cela est di en grande partie a la
nature graphique du langage couramment employé par les chimistes. Ce langage a un
tres fort pouvoir d’expression : une formule chimique développée véhicule une masse
considérable d'informations de toutes natures. La formule développée d’une molécule
peut se voir comme un graphe étiqueté, structure bien étudiée en informatique. Pa-
rallelement, effectuer une synthese revient a transformer une molécule en une autre
molécule. Il faut donc décrire les transformations agissant sur les structures chimiques
et les conditions d’application attachées a ces transformations. Le probléme de la mo-
délisation du plan de synthese d’une molécule organique se pose alors dans les termes
suivants : trouver un environnement de programmation ou les graphes sont représen-
tés, manipulés et modifiés au cours du temps de la fagon la plus naturelle possible.
Or, jusqu’a présent, I'accent dans le domaine a surtout été mis sur la représentation
procédurale des transformations. Notre démarche est originale, car elle inverse la fagon
classique de procéder, rappelant dans une certaine mesure le dualisme programmation
procédurale avec priorité aux traitements et programmation par objets avec priorité
aux données. Nous avons choisi de représenter en premier lieu, et sous la forme d’objets,
les structures moléculaires et les opérations qui leur sont associées. Plutot que de dé-
crire une transformadtion et ses différents cas d’application, ce sont les environnements
favorables a I'application de la transformation qui sont décrits dans notre modele. Les
actions associées a une transformation se réduisent a une suite d’opérations chirur-
gicales élémentaires. L'ensemble des informations chimiques relatives a la description
d’'un plan de synthese est structuré en différentes hiérarchies croisées d’objets. Dans
ce contexte, le raisonnement par classification montre alors toute sa mesure en tant
que méthode de résolution de problemes : classifier une molécule dans une hiérarchie
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d’environnements revient a franchir une étape dans la résolution d’un probleme de
synthese.

Les fonctionnalités de YCHEM décrites dans le chapitre 5 sont implantées en YA-
FOOL. La base de connaissances est actuellement limitée du point de vue des réactions
et doit encore étre enrichie. Dans le futur, le systéme va étre spécialisé dans 1’étude
des échanges de fonctionnalités qui doivent étre apportés a une molécule cible pour
atteindre un objectif dans une synthese. Cette évolution du systeme devrait faire de
YCHEM l'assistant du systéme RESYN. De nombreux problémes restent encore a ré-
soudre, en particulier le couplage du systeme avec des bases de données de molécules
et de réactions, ainsi que la mise en forme et 1'utilisation d’un raisonnement par ana-
logie pour exploiter cette masse de données supplémentaire. Les résultats enregistrés
jusqu’a présent sont encourageants, en ce qui concerne la validation des idées qui sont &
la base du systeme YCHEM, son architecture, sa conception, son évolutivité et sa main-
tenance. Dans cette voie, les systemes RESYN et YCHEM font figure de précurseurs, et
d’autres systemes de conception de plans de synthese devraient les suivre.
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Résumé

Cette these aborde les notions de catégorisation et de raisonnement par classifi-
cation dans le contexte de la représentation de connaissances. La catégorisation et
le raisonnement par classification y jouent des roles complémentaires : la tache de la
premiere consiste a organiser des connaissances en hiérarchies sur lesquelles opere le
second. Le raisonnement par classification consiste a reconnaitre un objet en appa-
riant ses caractéristiques avec celles de catégories connues d’objets, afin de découvrir
la catégorie a laquelle I'objet pourrait se rattacher. Il joue un role primordial dans la
recherche, la gestion et la maintenance d’informations organisées en catégories hiérar-
chisées, ainsi que comme méthode de résolution de problemes. Les représentations a
objets sont fondées sur ces principes. Elles font partie, avec les systémes a subsomp-
tion, des formalismes de représentation a base d’objets dans lesquels le raisonnement
par classification tient une place fondamentale. La partie expérimentale de cette these
décrit la construction d’un systeme de conception de plans de synthese de molécules
organiques. Dans le modcle présenté, une synthese est considérée comme un systeme
temporel qui évolue d'un état initial, la molécule a fabriquer, vers un état final, un
ensemble de molécules facilement accessibles, en passant par une suite d’états inter-
médiaires. Le systeme est implanté sous la forme d’une représentation a objets, ou
chaque état est décrit par un objet temporel. Le raisonnement employé pour résoudre
les problemes de synthese est le raisonnement par classification, qui opeére simultané-
ment sur des hiérarchies croisées qui refletent des ordres partiels différents, donc une
organisation en catégories orthogonales.

Mots clés : représentation de connaissances, raisonnement, classification, caté-
gorisation, représentation a objets, subsomption, résolution de problemes, synthese
organique, planification de synthese.
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