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RESUME. Les sources de données biologiques disponibles sur le Web aujourd’hui sont
multiples et hétérogenes. L utilisation optimale de ces ressources nécessite de la part des
utilisateurs des compétences a la fois en informatique et en biologie, a cause du manque de
documentation et des difficultés d’interaction avec les sources de données. De fait, les
contenus de ces sources de données restent souvent sous-exploités. Nous présentons ici une
approche qui s’appuie sur ’analyse de concepts formels, pour organiser et rechercher des
sources de données biologiques pertinentes pour satisfaire une requéte donnée. Le travail
consiste a construire un treillis de concepts a partir des méta-données associées aux sources.
Le concept construit a partir d’une requéte donnée est alors classifié dans le treillis. La
réponse a la requéte est ensuite fournie par [’extraction des sources de données appartenant
aux extensions des concepts subsumant le concept requéte dans le treillis. Les sources ainsi
retournées peuvent étre triées selon l'ordre de spécificité des concepts dans le treillis. Une
procédure de raffinement de requéte, s’appuyant sur des ontologies de domaines, permet
d’améliorer le rappel par généralisation ou par spécialisation

ABSTRACT. Bioinformatic data sources available on the Web are multiple and heterogenous.
The lack of documentation and the difficulty of interaction with these data sources require
users competence in both informatics and biological fields for an optimal use of sources
contents that remain rather under exploited. In this paper we present an approach based on
formal concept analysis to classify and search relevant bioinformatic data sources for a
given query. It consists in building the concept lattice from the binary relation between
bioinformatic data sources and their associated metadata. The concept built from a given
query is then merged into the concept lattice. The result is given by the extraction of the set of
sources belonging to the extents of the query concept subsumers in the resulting concept
lattice. The sources ranking is given by the concept specificity order in the concept lattice. An
improvement of the approach consists in automatic query refinement thanks to domain
ontologies. Two forms of refinement are possible by generalisation and by specialisation.

MOTS-CLES méta-données, bioinformatique, treillis de concepts, ontologies, sources de
données.
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1. Introduction

L’un des grands défis de la bioinformatique aujourd’hui est de permettre aux
biologistes d’accéder efficacement aux données gisant dans les centaines de sources
de données réparties a travers le monde. Le grand nombre de sources, leur
hétérogénéité et la complexité des objets biologiques auxquels elles font référence
rendent souvent difficile la mise en relation d’une requéte avec la source appropriée.
Souvent la requéte elle-méme doit étre décomposée en requétes élémentaires
susceptibles d’étre adressées a des sources distinctes. Différentes approches ont été
adoptées pour unifier 1’accés aux diverses sources de données face a une requéte
donnée. Des systémes ont été produits, a partir d’entrepots de données (tels que GUS
(Davidson et al., 2000)), de fédération de bases de données (tels que SEMEDA
(Kohler et al., 2003)), ou de médiateurs (tels que TAMBIS (Goble et al., 2001)).
Certains de ces systémes comme TAMBIS ou SEMEDA sont capables d’interpréter
de fagon sémantique la requéte. Cependant la plupart des systemes disponibles ne
prend en compte qu’un petit nombre de sources de données et ne peut donc satisfaire
un large éventail de requétes. Le travail présenté ici vise a organiser les sources de
données biologiques en fonction des connaissances disponibles sur ces sources afin
de proposer aux utilisateurs les sources de données qui répondent au mieux a leur
besoin. Le probléme ici n’est pas I’interrogation des sources elles-mémes mais plutot
I’identification et le choix parmi toutes les sources de données disponibles de celles
qui sont les plus appropriées par rapport a un besoin donné.

Dans cet article, nous proposons de considérer ce probléme comme un cas
particulier de Recherche d’Information (/R pour Information Retrieval) dans lequel
des sources de données plutot que des documents font 1’objet de la recherche et ou
I’indexation s’appuie sur les méta-données associées aux sources de données plutdt
que les termes extraits des documents. Les sources de données sont annotées grace a
un annuaire appelé BioRegistry mis au point par des experts biologistes pour les
besoins de recherche d’information. L’analyse de concepts formels (de 1’anglais
Formal Concept Analysis abrégé en FCA) est ensuite utilisée pour construire une
classification flexible et dynamique des sources existantes. En effet la multiplicité et
I’hétérogénéité des sources de données biologiques conduit & une méconnaissance
sur les contenus et les propriétés de ces sources qui empéche de formuler
correctement une requéte sur I’annuaire des sources. La possibilité de naviguer dans
une classification des sources et des propriétés partagées peut conduire a découvrir
de nouvelles sources pertinentes et & améliorer la formulation de requétes dans le cas
de besoins précis. De plus les ontologies de domaines sont prises en compte dans
I’indexation des sources, ce qui permet de traiter les requétes de fagon sémantique
pour améliorer la recherche.

Nous commencerons par décrire et discuter briévement en section 2 des travaux
apparentés, impliquant FCA et IR, ainsi que 1'usage d’ontologies de domaines, dans
des problémes similaires. La section 3 présentera le projet BioRegistry comme un
annuaire structuré répertoriant les méta-données associées aux sources de données



biologiques. La formalisation de notre probléme grice a 1’analyse de concepts
formels sera détaillée en section 4 et les aspects relatifs a la recherche d’information
seront développés en section 5, avec en particulier une technique originale de
raffinement de requéte. Une conclusion et quelques perspectives de ce travail seront
présentées en section 6.

2. Travaux voisins
2.1. Utilisation de treillis de concepts pour la recherche d’information

Les treillis de concepts ont été appliqués dans la recherche d’information (IR)
des Dl’apparition de I’analyse de concepts formels (Wille, 1982). En effet une
analogie existe entre les tableaux objets x attributs et documents x termes. La
recherche d’information a par la suite été¢ explicitement mentionnée comme étant
I’'une des applications possibles des treillis de concepts (Godin et al., 1995a). Les
concepts formels sont vus comme des classes de documents pertinents pour un
ensemble de contraintes données (représenté par une requéte). La relation de
subsomption (la relation d’ordre partiel entre les concepts du treillis) entre les
concepts permet le passage d’un concept (ou d’une requéte) a un autre concept plus
général ou plus spécifique. Une approche pour la recherche d’information en
utilisant les treillis de concepts, la recherche d’information par treillis, a été proposée
dans (Carpineto et al., 2000, Carpineto et al., 2004). Dans les deux propositions
(Godin et al., 1995a) et (Carpineto et al., 2000), la recherche d’information par
treillis atteint des performances qui dépassent celles de la recherche booléenne
classique. Une limite de la recherche d’information par treillis est la complexité du
treillis (nombre de concepts) pour les contextes volumineux en nombre d’objets ou
d’attributs. Cependant dans les applications réelles, la complexité théorique
maximale n’est pas atteinte (Carpineto et al., 2000). De plus des solutions visant a
contrdler la taille des treillis correspondant aux grands contextes ont été proposées
dans (Pernelle et al., 2002) et (Stumme et al., 2002).

2.2. Amélioration des performances de la recherche d’information en utilisant les
ontologies de domaines

Le raffinement de requéte est un mécanisme visant a améliorer les performances
de la recherche d’information en ajoutant a la requéte de nouveaux termes liés a ceux
initialement présents dans la requéte (Carmel et al.,, 2002). La combinaison des
ontologies de domaines et de 1’analyse de concepts formels dans le but d’améliorer
les performances de la recherche d’information a fait 1’objet des propositions
(Carpineto et al., 2000, Priss, 2000, Safar et al., 2004). Dans les deux premicres
propositions, un thésaurus est utilisé pour améliorer la qualit¢é du processus de
recherche d’information en enrichissant I’indexation dans le treillis par de nouveaux
attributs aux concepts du treillis. Dans la troisiéme proposition, les ontologies de



domaines sont utilisées pour guider la construction du treillis selon les préférences
des utilisateurs, ce qui permet d’éviter la construction du treillis complet. Les deux
approches, (Carpineto et al., 2000, Priss, 2000) et (Safar et al., 2004), modifient
directement le treillis soit en ajoutant des termes d’indexation soit en ne considérant
qu’une partie du treillis.

Dans notre travail, les ontologies de domaines sont prises en compte trés tot dans
le processus de recherche d’information (dés la construction de BioRegistry). Ceci
nous améne a proposer une méthode consistant a modifier la requéte plutdt que le
treillis pour améliorer le processus de recherche d’information (discuté en section
5.3).

2.3. Algorithmes de construction incrémentale de treillis de concepts

Le probléme de la construction des concepts d’un treillis a partir d’un contexte
formel a fait ’objet de plusieurs travaux de recherche. Une comparaison détaillée
des performances des algorithmes proposés pour la génération de treillis et des
diagrammes de Hasse correspondants est présentée dans (Kuznetsov et al., 2002).
Parmi ces algorithmes proposés, quelques-uns effectuent une construction
incrémentale des treillis de concepts a partir de contextes formels (Godin et al.,
1995b, Carpineto et al., 1996 et Van der Merwe et al., 2004). Cet aspect est
particuliérement intéressant pour 1’application des treillis de concepts a la recherche
d’information en général et a notre probléme de recherche de sources de données
biologiques en particulier. En effet, les requétes utilisateurs peuvent étre insérées
dans le treillis représentant la collection de documents (ou de sources de données).
Suite a cette insertion il est possible de déterminer les documents les plus pertinents
répondants aux critéres exprimés par ’utilisateur dans sa requéte. La construction
incrémentale des treillis de concepts permet 1’ajout de nouveaux concepts et rend
possible la prise en compte de nouvelles sources de données biologiques
apparaissant sur le Web. Dans notre cas, cet ajout est essentiel pour tenir compte des
indispensables mises a jour de ’annuaire BioRegistry (décrit en section 3).

3. Le projet BioRegistry
3.1. Les sources de données biologiques

Plus de sept cents sources de données biologiques sont connues de nos jours
(Galperin, 2005). De nombreux efforts ont été consacrés jusqu’a présent aux
problémes posés par la standardisation de 1’accés a ces sources, le traitement des
requétes en vue de leur distribution (répartition) sur les sources pertinentes,
I’intégration des réponses, etc. Ces tiches nécessitent de concevoir des scénarios
appropriés et de disposer d’une interopérabilité transparente entre les ressources.
Des systémes intégrés ont été développés a partir d’architectures d’entrepdts de



données ou de médiation (Davidson et al., 2000, Goble et al., 2001). Les solutions
actuelles sont envisagées aussi dans le contexte du Web sémantique avec en
particulier la composition de services Web (Oinn et al., 2004). Pour que toutes ces
solutions deviennent réellement efficaces, il est indispensable que les connaissances
disponibles sur les sources de données puissent étre exploitées. Par exemple, une
requéte apparemment simple comme: « Quels sont les génes du chromosome X
humain qui sont exprimés préférentiellement dans le cerveau ? » met en jeu des
données dites de cartographie et d’expression, qui peuvent a un instant donné étre
contenues dans une source unique ou dans des sources distinctes.
Vraisemblablement, il sera possible de trouver plusieurs sources pertinentes pour
chaque type de données. L’utilisateur pourra aussi préférer 1’'une de ces sources a
cause de criteres de qualité particuliers tels que la révision manuelle des données ou
la fréquence de mise a jour, ou encore en raison de contraintes d’acces aux données.

Le catalogue de sources de données biologiques le plus documenté aujourd’hui
est certainement DBCAT (Discala et al., 2000). Cet annuaire au format de fichier plat
contient un ensemble de méta-données relativement restreint sur plus de 400 sources
de données. Les possibilités d’interrogation sont cependant limitées par le fait que la
plupart des champs sont de domaine ouvert (texte libre). D’autres annuaires sont
développés aujourd’hui pour les services Web en bioinformatique comme par
exemple dans les projets MyGrid et BioMoby (Lord et al., 2004, Wroe et al., 2003).
La quantité d’information biologique accessible par les services Web est encore trop
limitée pour répondre aux besoins des utilisateurs. Cependant cette situation pourrait
changer et le besoin de modéliser et d’organiser les connaissances concernant les
services Web en bioinformatique pourrait devenir aussi pressant qu’il 1’est
aujourd’hui pour les sources de données biologiques.

Afin de disposer d’un environnement adéquat pour tester nos propositions
concernant la classification et la recherche de sources de données biologiques, nous
avons décidé de construire notre propre annuaire, baptisé BioRegistry, dans lequel
les méta-données associées aux sources de données biologiques sont organisées de
facon dynamique, flexible et structurée. L’annuaire BioRegistry est introduit et
détaillé dans les deux paragraphes suivants.

3.2. Le modéle de méta-données de BioRegistry

Les méta-données décrivent le contenu, la qualité et d’autres caractéristiques
relatives a des données. Elle jouent un role essentiel dans les taches d’indexation et
d’interrogation d’ensembles de données. En 1995, un comité international d’experts
a propos¢ un modéle standard de description de méta-données relatives aux
ressources du Web : le Dublin Core Metadata Initiative ou DCMI (Dekkers et al.,
2003). Ce standard est composé d’une quinzaine d’éléments : identifier, title,



creator, subject, description, publisher, contributor, date, type, format, language,
source, rights, coverage, relation’.

Bien que le modéle de méta-données du DCMI doit rester trés simple, il inclut
deux mécanismes permettant d’étre plus précis dans la description : (i) des
raffinements d’éléments (element refinements) tels que created et modified qui
raffinent I’élément date pour exprimer une date de création ou de modification ; (ii)
des schémas d’encodage tels que vocabulary encoding schemes permettant de
spécifier qu’un terme est extrait d’un vocabulaire contr6lé ou syntax encoding
schemes permettant de spécifier qu’une valeur est formatée selon certaines régles
(par exemple une date dans le format W3CDTF : YYYY-MM-DD).

Le modele des méta-données du DCMI étant trés général, son utilisation pour
décrire des ressources d’un domaine particulier nécessite souvent des raffinements
voire des extensions. Une extension du DCMI est par exemple introduite par le
FGDC?, qui est le comité chargé de standardiser les méta-données sur les données
géospatiales digitales. La richesse et la spécificité des sources de données
biologiques nous ont également conduits a la proposition d’un modele hiérarchique
pour l’organisation des méta-données a attacher a ces sources. Le modele de
BioRegistry, schématisé sur la figure 1, comporte 3 sections (chaque élément
souligné correspond a un élément du DCMI). La premiére section correspond aux
méta-données associés a chaque source de données biologiques. La seconde section
est consacrée a la documentation des ontologies de domaines utilisées (identifiant,
version, localisation...). La troisiéme section contient les relations entre plusieurs
sources de données.

Pour les besoins de cet article, nous nous focalisons sur la premiére section qui
comporte quatre catégories de méta-données associées a une source de données :

— Identification de la source : nous retrouvons ici plusieurs champs du DCMI tels
que title, publisher, description, coverage/temporal...

— Thémes couverts par la source : nous retrouvons ici le champ subject du DCMI
mais aussi un champ relatif aux organismes couverts par une source (par exemple, la
source nommée Mouse Genome DB contient des données sur 1’organisme Mouse).

— Qualité de la source : cette catégorie, absente du DCMI, est cruciale pour
documenter la qualité d’une source biologique par rapport au mode de validation de
ses entrées, la compatibilité par rapport aux standards, la couverture (nombre de
genes, nombre de contigs...) et P’existence de références croisées avec d’autres
sources de données.

— Disponibilité de la source : cette catégorie regroupe les champs concernant les
adresses des différents sites donnant accés a une source de donnée, ainsi que les
contraintes d’accés pour les mondes académique et industriel (gratuité,
authentification...).

1. http://dublincore.org/documents/dcmi-terms/
2. Federal Geographic Data Committee http://www.fgdc.gov/fgdc/fgdc.html
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Figure 1. Représentation schématique du modeéle de BioRegistry

Nous avons suivi les recommandations du DCMI en utilisant autant que possible

des types de données standards pour

les différents champs de notre modéle (syntax

encoding schema) et surtout en nous appuyant sur des vocabulaires standards ou
ontologies de domaines lorsqu’ils existent (vocabulary encoding schema). Ainsi,
nous utilisons : (i) pour renseigner les sujets traités par une source de données, le



thésaurus biomédical MeSH maintenu par la NLM? ; (ii) pour renseigner les
organismes couverts par une source, une ontologie extraite de la taxonomie des
organismes vivants du NCBI' utilisée notamment pour amnoter les séquences de
GenBank et EMBL. Cette taxonomie étant trés riche, nous en avons extrait une
hiérarchie de termes présentée dans la figure 2 en partant des feuilles correspondant
aux organismes modeles en biologie (tels que la souris, la levure de biere, le riz etc.)
jusqu’a la racine (fout organisme) en ne conservant que les nceuds structurants. Dans
la suite, cette hiérarchie de terme sera considérée comme une ontologie simplifiée
qui nous servira lors de ’illustration de notre approche. En supposant que chaque
neeud de D'ontologie soit défini par les propriétés communes aux groupes
d’organismes correspondants aux nceuds fils, la relation entre les nceuds est une
relation de spécialisation (relation d’ordre partiel « est —un »).

Insects ———— Fruit fly
i ibaci Chicken
Bacteria Colibacillus Vertebrates
Mouse
. Animals Round Worms Human
Cellular Organisms Archaea \
Eudicotyledons \ Nematode
Viroids Green Plants < Thale cress
Monocotyledons .
Any Organism Eucaryotes ? Rice
Viruses Alveolates Malaria parasite Maize
. Fission yeast
Unclassified Funei <
ungi
Baker's yeast

Figure 2. Ontologie des organismes vivants (OntoBR)

Notons enfin que le modéle de BioRegistry est ouvert et peut intégrer d’autres
ontologies de domaines qui pourront coexister grice au systéme d’association d’un
terme d’indexation avec la référence de 1’ontologie dont il est issu (cf. ¢léments
Subjects et Organisms sur la figure 1).

Il faut encore souligner que le modéle hiérarchique de méta-données de
BioRegistry a été implanté sous la forme d’un schéma XML. Des exemples de
documents XML décrivant des sources de données biologiques dans notre modele
peuvent étre consultés sur le site Web consacré a BioRegistry?.

3. http://www.nlm.nih.gov/mesh/

* The NCBI Taxonomy Homepage :
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Taxonomy/taxonomyhome.html/

5. http://bioinfo.loria.fr/Members/devignes/Bioregistry/presentationBioregistry/view



3.3. Interrogation de BioRegistry

Une premiere facon d’exploiter directement BioRegistry est l’interrogation
par formulaire : le biologiste doit alors entrer les valeurs de quelques champs de
méta-données et recoit en réponse une liste triée de sources de données de
BioRegistry répondant a sa requéte. Néanmoins cette approche oblige 1'utilisateur a
construire une requéte, ce qui peut se révéler inefficace sans une vision globale des
sources de données contenues dans BioRegistry. Une fonctionnalité¢ de navigation a
travers des groupes de sources de données partageant un nombre variable de méta-
données communes serait en effet une aide précieuse pour ’utilisateur dépassé par le
nombre et I’hétérogénéité de ces sources. Dans 1’exemple de la requéte exprimée en
section 3.1 : « Quels sont les genes du chromosome X humain qui sont exprimés
préférentiellement dans le cerveau ? », une approche par navigation permettrait de
repérer non seulement s’il existe des sources contenant a la fois des données de
cartographie et d’expression, mais aussi a partir de sources voisines partageant la
méta-donnée « cartographie », celles qui contiennent seulement des données sur les
génes humains ou plus particulierement sur ceux du chromosome X humain.
L’utilisateur découvrira également que parmi les sources de données dites
« d’expression » certaines sont généralistes, d’autres ne recouvrent que certains types
cellulaires ou certains protocoles expérimentaux. Connaissant alors 1’existence et les
propriétés de ces sources de données, il lui sera plus facile de formuler une requéte
précise pour laquelle il attendra une réponse exhaustive. Pour faire face a ces
exigences, nous avons résolu d’appliquer I’analyse de concepts formels au contenu
de BioRegistry afin de rendre possibles (i) une classification flexible des sources de
données sur la base du partage de propriétés et (ii) une interrogation exhaustive de
BioRegistry.

Par rapport a I’application de I’analyse de concepts formels & un probléme de
recherche d’information traditionnel (documents x termes), ’avantage ici est que
BioRegistry contient beaucoup moins d’objets (de 1’ordre d’un millier de sources)
que la plupart des corpus documentaires, limitant ainsi 1’espace de recherche et la
complexité du traitement de la requéte. Nous considérons ceci comme une condition
suffisante pour un passage a 1’échelle.

Les ontologies de domaines utilisées pour certains champs de BioRegistry
(section 3.2) sont utilisables par le biologiste pour sélectionner les termes de sa
requéte. Elles sont également exploitées pour le raffinement de la requéte en cas
d’échec afin d’améliorer le rappel (section 5.3).



4. Treillis de concepts pour la classification des sources de données de
BioRegistry

4.1. Terminologie et définitions de base de I’analyse de concepts formels

Dans cette section nous rappelons briévement les définitions et les résultats
concernant 1’analyse de concepts formels nécessaires pour la suite de cet article (voir
aussi (Ganter et al., 1999)).

DEFINITION. 1. — (Contexte formel) Un contexte formel est un triplet K = (G, M,
I) ou G est un ensemble d’objets, M est un ensemble d’attributs et / est une relation
binaire entre G et M appelée relation d’incidence de K et vérifiant :

1< GxMet (g m) €I (notée aussi glm) signifie que 1’objet g € G posséde
Pattribut m € M.

DEFINITION.2. — Soit K= (G, M, I) un contexte formel. Pour tout 4 — G et B =
M, on définit :

- A'={meM|V geAd glm}
- B'={geG|VmeB, glm}.

Intuitivement, 4~ est I’ensemble des attributs communs a tous les objets de 4 et
B’ est ’ensemble des objets possédant tous les attributs de B.

L’opérateur ’ est appelé opérateur de dérivation et s’applique aussi bien aux sous
ensembles de G qu’aux sous ensembles de M. Cet opérateur peut se composer avec
lui méme, pour partir d’un sous-ensemble d’objets A, produire 4’ et & partir de 4~
produire le sous-ensemble d’objets 4’ (la notation *” est utilisée pour marquer la
composition).

»

Les opérateurs " et '’ vérifient les propriétés suivantes pour 4, A1, A2 des sous
ensembles de G et B, BI, B2 des sous ensembles de M :

- Al cA2=A2"c Al’ Bl c B2= B2’cBI’
- AcA’etA’=A"",B< B’ etB’=B"’ (" estlacompositionde et )
- AcCB & BcA’

L’opérateur composé ’ définit une fermeture sur I’ensemble des parties de G,
noté (G), ou sur I’ensemble des parties de M, noté & (M). Rappelons qu’une
fermeture 4 sur un ensemble partiellement ordonnée (E,<) est extensive (V'x € E,
h(x) =x), monotone croissante (V'x, y € E, x =y alors h(x) = h(y)) et idempotente (
x € E, h(h(x)) = h(x)). Un élément x € E est dit fermé pour % si et seulement si x =

h(x).

DEFINITION.3. — (Concept formel) Soit X = (G, M, I) un contexte formel. Un
concept formel est un couple (4, B)tel que A G, B M, A’ =BetB’=A4.AetB
sont respectivement appelées extension (extent) et intension (intenf) du concept



formel (4,B). On note C (G,M,I) ’ensemble des concepts formels associés au
contexte formel K= (G, M, I).

Un sous ensemble B de M est I’intension d’un concept formel dans C (G, M, 1) si et
seulement si B’ = B (B est fermé pour ) et, de fagon duale, un sous ensemble 4 de
G est I’extension d’un concept formel dans C (G,M,]) si et seulement si 4™ = 4 (4
est fermé pour ).

Les concepts de C (G,M,I) sont ordonnés par une relation de subsomption entre
concepts (notée = ) qui se définit par :

(41, BI) E (A2, B2) si et seulement si A1 < A2 (ou de fagon duale B2 < Bl),
(A1, BI) et (42, B2) étant deux concepts formels de C (G,M,I). (42, B2) est dit
subsumant de (A1, BI).

Cette relation de subsomption permet d’organiser les concepts formels en un
treillis complet, (C (G,M,I), =), appelé treillis de concepts ou encore treillis de
Galois (Barbut et al. 1970), qui est noté 8 (G,M,]).

Rappelons pour finir qu’un treillis est un ensemble partiellement ordonné (E, <)
tel que tout couple d’¢léments (x,y) dans £ x E admet une borne inférieure (ou
infimum) notée x A y et une borne supérieure (ou supremum) notée x v y. Le treillis
est complet si toute partie S de £ admet une borne inférieure notée AS et une borne
supérieure notée VS. En particulier, un treillis complet admet un élément minimal
(bottom) noté L et un élément maximal (top) noté T.

4.2. Construction du treillis de concepts associé a BioRegistry

Dans cette section nous appliquons les définitions de I’analyse de concepts
formels pour formaliser le contenu de BioRegistry.

Dans la suite, la formalisation de BioRegistry s’appuie sur un contexte formel
Koio = (G, M, I) ou G est un ensemble de sources de données biologiques (par
exemple Swissprot, RefSeq,...), M est un ensemble de méta-données (par exemple
manual revision, human organism,...) et I est une relation binaire entre G et M
(relation d’incidence de X;,). La relation (g, m) € I (ou glm) signifie que la méta-
donnée m est associée a la source de données g. Un exemple de contexte formel K,
est donné dans le tableau 1. Les noms complets des sources de données biologiques
et ceux des méta-données sont donnés dans le tableau 2.

Considérons dans le contexte Kpi, = (G, M, I) donné par le tableau 1 1’ensemble
de sources de données 4 = {51,52,54} < G. L’ensemble de méta-données communes
a toutes les sources dans A4 est A’ = {AO,MR,PS} < M. De fagon duale, pour
I’ensemble de méta-données B = {MR,NS,PS} < M, 1’ensemble des sources
possédant toutes les méta-données dans B est B’ = {S2}.

Le couple (4, A’) est un concept formel de Ky, alors que (B, B) ne ’est pas. En
effet 47 = {§1,52,54} = A tandis que B’’ = {AO,MR,NS,PS} # B = {MR,NS,PS}.



Dans ce dernier cas, le concept formel associé a B = {MR,NS,PS} est le couple
({AO,MR,NS,PS},{S2}).

Sources\Méta-données NS | PS | AO | An | Ve | Hu | Mo | MR
Si X X X
S2 x x X x
S3 X X
S4 X X X
S5 X x X
S6 X x
S7 X X
S8 X x

Tableau 1. Un exemple de contexte formel BioRegistry (Kyio)

Nom de la source Symbole Méta-données Abréviation | Catégorie
Swissprot S1 Nucleic sequence NS Subject
RefSeq S2 Proteic sequence PS Subject
TIGR-HGI S3 Any organism AO Organism
GPCRDB S4 Animals An Organism
HUGE S5 Vertebrate Ve Organism
ENSEMBL S6 Human Hu Organism
Mouse Genome DB S7 Mouse Mo Organism
Vega Genome Browser S8 Manual revision MR Quality

Tableau 2. Noms complets des sources de données biologiques et de leurs méta-
données

On note par (i, I’ensemble des concepts de K;,. La figure 3 (faite par le logiciel
ToscanaJ (Becker et al., 2004)) montre le treillis de concepts (Cyio, =) (noté dans la
suite par £ (Gyjo)) correspondant au contexte formel de BioRegistry Xy, donné par le
tableau 1. Cette représentation des treillis de concepts est la plus utilisée dans la
communauté de 1’analyse de concepts formels. Elle s’appuie sur 1’héritage a la fois
des attributs (dans notre cas les méta-données) et des objets (dans notre cas les
sources de données) entre les nceuds représentant les concepts du treillis. Les
attributs sont placés au plus haut dans le treillis : & chaque fois qu’un nceud n est
étiqueté par un attribut m, tous les descendants de n dans le treillis héritent 1’attribut
m. De fagon duale, les sources de données sont placées au plus bas dans le treillis : a



chaque fois qu’un nceud n est étiqueté par un objet g tous ses ancétres héritent a
I’envers 1’objet g. Ainsi I’extension d’un concept C est obtenue en considérant tous
les objets qui apparaissent sur les descendants du nceud n dans le treillis et
I’intension de C est obtenue en considérant tous les attributs qui apparaissent sur les
ancétres du nceud n dans le treillis (Vogt et al., 1995 et Becker et al., 2004).
Considérons par exemple le nceud non étiqueté au milieu de la figure 3. Le concept
correspondant a ce neeud est (¥52,55/, {NS,PS}).

Figure 3. Le treillis de concepts L (Cyio) correspondant au contexte formel Kpio

Dans toute la suite, chaque nceud est désigné par le concept formel qui lui
correspond dans le treillis £ (Gyio)-

Une caractéristique importante du contexte formel Ky, est que 1’ensemble M de
méta-données est soigneusement choisi durant la construction de BioRegistry. Cette
particularité nous motive dans le choix de I’algorithme de Godin (Godin et al.,
1995b) pour construire le treillis de concepts correspondant puisque le contexte est



petit (en nombre de sources et de méta-données) et peu dense® (Kuznetsov et al.,
2002). De plus, comme déja mentionné dans la section 2.3, cet algorithme est
incrémental et prend en compte I’ajout de nouveaux concepts dans un treillis
existant. Cet aspect est essentiel pour la méthode d’interrogation détaillée dans la
section 5.

4.3. Classification flexible des sources de données de BioRegistry

La formalisation du contenu de BioRegistry sous la forme d’un treillis de
concepts permet soit de naviguer dans le treillis soit d’interroger les données du
treillis et extraire des informations pertinentes pour un objectif donné. Par exemple
un utilisateur intéressé par les méta-données de type Subjects (voir section 3.2)
associées a ’ensemble des sources peut définir un contexte formel ou les attributs ne
sont constitués que des méta-données de la catégorie Subjects. L’ensemble d’objets
correspondant comprend toutes les sources de données pour lesquelles au moins une
méta-donnée de cette catégorie a été renseignée. Un treillis peut alors étre construit,
permettant de visualiser le partage des méta-données de la catégorie Subjects dans
BioRegistry. Dans un autre cas, ’utilisateur peut étre intéressé par la classification
des sources de données relatives a 1’organisme humain. Un nouveau contexte formel
est construit automatiquement, dans lequel 1’ensemble des objets comprend toutes
les sources de données de BioRegistry dont la méta-donnée Organism a la valeur
Human. L’ensemble des attributs est constitué de toutes les méta-données associées
a cet ensemble de sources. Un nouveau treillis peut alors étre construit pour répondre
a ce nouveau besoin.

5. Interrogation du treillis de concepts de BioRegistry
5.1. Recherche des sources de données biologiques pertinentes

Une fois que le treillis de concepts £ (Cyio) est construit, la recherche des sources
de données pertinentes peut commencer. De la méme fagon que (Godin et al., 1995a)
et (Carpineto et al., 2000), nous définissons un concept requéte Q = (Qy, Op) ou O,
est un nom pour désigner une extension recherchée et QO est ’ensemble de méta-
données décrivant les sources recherchée par la requéte. Considérons par exemple la
requéte cherchant les sources ayant les méta-données Qp = {Nucleic Sequences,
Human, Manual Revision}. En utilisant les abréviations données dans le tableau 2, le
concept réifiant la requéte est Q = (Q,, {NS,Hu,MR}).

® La densité d’un contexte formel, K = (G,M,I), est le rapport entre le cardinal de la
relation / (e nombre de couples dans la relation) et le produit des cardinaux de G et
de M, |G| x |M]. Intuitivement c’est le rapport entre les cases occupées et les cases
vides dans la table représentant le contexte formel.



Une fois défini, le concept Q est inséré dans le treillis £ (Gy,) en utilisant
I’algorithme de construction incrémentale de Godin (Godin et al., 1995b). Le treillis
obtenu est noté £ (Gyio @ Q) ou Gyio ® O désigne le nouvel ensemble de concepts
résultant de l’insertion de la requéte. Le treillis £ (G, @ Q) correspondant a
I’exemple mentionné précédemment est représenté a la figure 4. Les concepts
entourés par des pointillés sont soit des nouveaux concepts soit des concepts
modifiés suite a ’insertion de la requéte Q dans le treillis. Ces concepts sont les
seuls qui partagent des méta-données avec la requéte et qui peuvent ainsi contenir
des sources de données pertinentes.

Figure 4. Le treillis de concepts £ (Chio @ Q)



DEFINITION.4. — Une source de données S est pertinente pour une requéte
donnée Q = (Qy, Op) si et seulement si S est caractérisée par au moins une des méta-
données de Qp. Le degré de pertinence de S est donné par le nombre de méta-
données que S partage avec Op.

Cette définition de la pertinence est a la base du processus de recherche détaillé
dans la suite et illustré par un exemple. Elle est différente de la notion de voisinage
utilisée dans (Carpineto et al., 2000), qui peut aboutir a 1’obtention de documents ne
partageant aucun terme avec la requéte, ce qui ne correspond pas & nos besoins.

Etant donné une requéte O = (Q,4, Op), toutes les sources de données pertinentes
sont dans I’extension de Q et de ses subsumants dans le treillis de concepts (les
concepts représentés en pointillé dans la figure 4) puisque I’intension de chacun de
ces concepts est incluse dans Oy (I’intension du concept requéte). Dans ce qui suit
nous notons par Pouces(Q, Ghio) 1’ensemble des sources de données pertinentes pour
la requéte considérée dans I’ensemble de concepts formels (y;, du contexte formel
Koio- Intuitivement, 1’algorithme de recherche de sources de données pertinentes
donné dans la figure 5, cherche d’abord a insérer le concept requéte dans le treillis £
(Coio) ce qui produit le treillis £ (G, @ Q). Ensuite, ’ensemble des sources de
données apparaissant dans 1’extension de Q dans le treillis £ (Gio @ Q) (si elles
existent) est inséré dans la liste Piurces(Q, Goio)- Soit SUBS(Q, Cio, 1) ’ensemble des
subsumants directs (a distance 1) de Q dans £ (G, © Q). L’ensemble des sources de
données qui apparaissent dans les extensions des concepts de SUBS(Q, Giio, 1) et qui
ne sont pas déja dans Bourees(Q, Chio) sONt ajoutées au résultat a cette étape. L’étape
suivante consiste a déterminer SUBS(Q, Cuio, 2) I’ensemble des subsumants des
concepts de SUBS(Q, Gvio, 1) (ou encore les subsumants de distance 2 de la requéte).
De la méme facon que pour SUBS(QO, GCuio, 1), les nouvelles sources dans les
extensions des concepts de SUBS(Q, Cvio, 1) sont ajoutées au résultat Popyrees(Q, Coio)-
La méme opération est effectuée jusqu’a atteindre un ensemble SUBS(Q, G0, n) qui
est vide (condition d’arrét de 1’algorithme). A chaque étape, les sources de données
apparaissant dans un concept a intension vide sont ignorées. Le rang d’une source
dans ®yources(O, Chio) peut Etre mémorisé selon la distance de la source (ou du premier
concept dans lequel apparait la source) a la requéte dans £ (G, @ Q).

Dans la figure 4, les numéros a coté des concepts représentent les itérations de
I’algorithme expliqué précédemment. Dans la premiére itération le concept requéte
0 = ( Q4 {Hu, MR, NS}) est considéré. Dans cet exemple I’extension O, = &
Aucune source n’est ajoutée au résultat a cette étape. La deuxieme itération permet
d’ajouter au résultat Poyrees(Q, Ghio) les sources de données S3, S5 et S2 car les
concepts ({53, S5}, {Hu, NS}) et ({S2}, {MR, NS}) (formant I’ensemble SUBS(Q,
Ghio, 1)) subsument le concept requéte Q = ( Q4 {Hu, MR, NS}). A la troisiéme
itération les sources S1, S4 et S6 sont ajoutées a Piources(O, Coio) car SUBS(Q, Coio, 2)
= {({S2, 3, S5, 6}, {NS}), ({S1, S2, §4}, {MR})}. A la quatriéme itération SUBS(Q,
Coio» 3) = {({S1, S2, §3, 4, S5, S6, S7, S8}, {})}. Le seul concept formant SUBS(Q,
Ghio, 3) est un concept ayant une intension vide. Aucune source n’est donc ajoutée a



Poources(Q, Goio) @ cette étape et 1’algorithme s’arréte puisque SUBS(Q, Chio, 4) = <.
Ainsi Pyurees(0, Goio) €St constitué des sources ordonnées comme suit :

1) (453, S5}{Hu, NS}) et ({S2}{NS, MR})
2)  ({S6}{NSpet ({S1, S4}{MR}).

Des critéres supplémentaires relatifs a des préférences données peuvent étre
considérés pour raffiner 1’ordre des sources de données dans le résultat @oyces(QO,
Chio)- En effet dans le cas des sources au méme rang dans Pources(Q, Chio), il est
possible de raisonner par rapport a la fraicheur des données contenues. La fréquence
de mise a jour des sources et/ou la date de la derniére mise a jour peuvent favoriser
une source par rapport a une autre. La qualité des données peut aussi étre un critére
permettant de raffiner I’ordre. En effet on peut s’appuyer sur la conformité des
données contenues dans une source & un standard pour favoriser cette source par
rapport a celles qui ont le méme rang dans le résultat Pyrees(Q, Ghio)-

Entrée :

- une requéte Q = (Q4, Op) o Q4 = D et Op est un ensemble de méta-
données

- letreillis de concepts £ (Chio) correspondant au contexte formel K,

- letreillis de concepts £ (Chio @ Q)

- un ensemble de sources pertinentes pour la requéte O

1. Construire le concept Q = (Qy4, Op)
2. Insérer Q dans le treillis £ (Cyio) pour obtenir le treillis £ (Gyio @ Q)
3. Chercher dans £ (Gyio © Q) le nouveau concept Q = (Q4 QOp’, Op)
4. niveau =0
5

SUBS(Q, Goio, niveau):= {Q} (initialisation de la recherche des
subsumants de la requéte Q dans le treillis en fonction de leur niveau ou
distance a Q)

6.  Pources(Q, Ghio) = I (initialisation du résultat)
7. Tant que SUBS(Q, Goio, niveau) # & faire
7.1. Pources(Q, Goio, RiVeau) =
7.2. Pour tout concept C = (A, B) € SUBS(Q, Cyio, niveau) faire

a. SiB #Jalors




a.l. @sourccs(Q’ Chios niveau) = (Psourccs(Qz Coios niveau) VA

b. FinSi
7.3. Fin pour

74 @sources(Q, Cbio) = q)sources(Q, Cbio) o q)sources(Q» Cbio: niveau)

7.5. Construire SUBS(Q, Gy, niveau+1) I’ensemble des subsumants
directs des concepts de SUBS(Q, Cpio, niveau)

7.6. niveau := niveau + 1
8. Fin tant que
9. Retourner Pyurees(Q, Ghio), ’ensemble des sources pertinentes pour Q

Fin

Figure 5. Algorithme de recherche des sources de données pertinentes

5.2. Raffinement de requéte a partir d’ontologies de domaines

La réponse a une requéte donnée peut étre vide. Par exemple dans le contexte
formel de BioRegistry donné dans le tableau 1, une requéte cherchant une source
contenant des données relatives a 1’organisme Chicken aura un résultat vide.
Cependant, des sources de données pertinentes relatives a cette requéte peuvent
exister mais les méta-données qui les décrivent ne correspondent pas a ce qui est
exprimé dans la requéte. Pour résoudre ce probléme nous proposons un mécanisme
de raffinement de requéte a partir d’ontologies de domaines.

Pour ce faire, nous modifions la requéte et non le treillis contrairement aux
propositions (Carpineto et al., 2000, Priss, 2000, Safar et al., 2004). En effet, nous
préservons la structure du treillis et nous modifions la requéte en y ajoutant des
méta-données qui sont en relation avec les méta-données de la requéte initiale dans
une ontologie donnée. Cette stratégie présente le double avantage d’étre
automatisable et d’éviter I’introduction de redondance dans le treillis.

Les méta-données ajoutées a la requéte sont soit plus spécifiques soit plus
générales que celles de la requéte initiale. Ceci nous améne a définir deux types de
raffinement : le raffinement par généralisation et le raffinement par spécialisation. I1
est important de rappeler ici que nous ne sommes pas confrontés a des problémes de
synonymie entre les méta-données de la requéte et les termes de 1’ontologie puisque
les méta-données utilisées lors de la construction de BioRegistry sont des termes
extraits d’ontologies de domaines.



Le raffinement par généralisation pour une méta-donnée m de la requéte
consideére des méta-données plus générales que m dans I’ontologie. Dans I’exemple
cit¢ précédemment (méta-donnée Chicken: Q = (Q4 {Ch}) ) et en considérant
I’ontologie OntoBR de la figure 2, les méta-données qui peuvent étre considérées et
ajoutées dans la requéte lors d’un raffinement par généralisation sont Vertebrates,
Animals, Eucaryotes, Cellular Organisms, et Any Organism, c’est a dire tous les
ascendants de Chicken dans cette ontologie. Cependant, certaines de ces méta-
données ne figurent pas dans le contexte formel %;, donné par le tableau 1 ce qui est
le cas de Cellular Organisms et Eucaryotes. Cela signifie que ces méta-données ne
caractérisent aucune source de données du contexte Xy, ce qui rend inutile leur
ajout a la requéte. Seules les méta-données présentes dans K, sont considérées lors
du processus de raffinement par généralisation. Ainsi, pour I’exemple de la requéte
0 = (Q4, {Ch}), le raffinement par généralisation produit la nouvelle requéte Q =
(Q4 {Ve, An, AO}) ou Ve = Vertebrate, An = Animals, et AO = Any Organism.
L’application de 1’algorithme de recherche en considérant cette nouvelle requéte
donne le résultat suivant :

- ({S6 }{An}), ({S8}{Ve}) et ({S1, S2, S4 }{AO}).

De fagon duale, le raffinement par spécialisation pour une méta-donnée m de la
requéte considére les méta-données plus spécifiques que m dans 1’ontologie. Dans
I’exemple précédant, la méta-donnée Chicken n’a pas de descendant dans 1’ontologie
OntoBR, ce qui rend impossible le raffinement de la requéte par spécialisation pour
cette méta-donnée.

Un autre exemple plus parlant, est de considérer la requéte composée de la méta-
donnée Eucaryotes (la requéte Q = (Q4, {Eu})), qui ne retourne aucune réponse
puisque Eucaryotes n’existe pas dans le contexte formel Xy,. Le raffinement par
spécialisation permet d’ajouter a la requéte les descendants de la méta-donnée
Eucaryotes dans OntoBR, qui apparaissent dans le contexte formel X, c’est a dire
Animals, Vertebrate, Human et Mouse. Ainsi le raffinement par spécialisation de la
requéte Q = (Qy, {Eu}) produit la nouvelle requéte Q = (Qy4, {An, Ve, Hu, Mo}) ou
An = Animals, Ve = Vertebrate, Hu = Human et Mo = Mouse. L’application de
I’algorithme de recherche en considérant cette nouvelle requéte donne le résultat
suivant :

1- ({86 }{An}), ({S8}{Ve}),({S3, S5}{Hu}) et ({S7}{Mo}).

11 est possible de combiner les deux types de raffinement de requéte en ajoutant a
la requéte a la fois les descendants et les ancétres de la méta-donnée considérée dans
I’ontologie OntoBR. Dans les deux types de raffinement, le nombre de méta-données
ajoutées a la requéte peut étre controlé en considérant par exemple uniquement les
ancétres les plus proches de la méta-donnée considérée dans 1’ontologie (dans le cas
du raffinement par généralisation) et/ou ses descendants les plus proches (dans le cas
du raffinement par spécialisation).



5.3. Choix entre raffinement par généralisation et par spécialisation

Dans le cas ou la méta-donnée considérée est une feuille ou la racine de
I’ontologie, le probléme du choix ne se pose pas puisque dans les deux cas un seul
type de raffinement est possible (raffinement par généralisation pour une feuille et
par spécialisation pour la racine). Cependant, lorsque la méta-donnée considérée
n’est ni une feuille ni la racine de I’ontologie, les deux types de raffinement sont
possibles et le choix peut étre fait selon les préférences de I’utilisateur. En effet, si
I’utilisateur accepte des sources de données dont une partie seulement correspond a
sa requéte, alors le raffinement par généralisation peut étre choisi. Si par contre il
accepte des sources de données correspondant a une partie seulement de sa requéte,
alors le raffinement par spécialisation peut étre choisi. La composition de sources de
données correspondant partiellement a une requéte peut alors permettre d’obtenir
une réponse compléte. Dans les deux cas, il est utile de procéder a un
ordonnancement a posteriori des sources de données ajoutées au résultat suite au
raffinement de la requéte. Cet ordonnancement doit étre basé sur la similarité entre
les méta-données indexant ces sources, d’une part et les méta-données constituant la
requéte, d’autre part (Ganesan et al., 2003).

6. Conclusion et perspectives

Dans cet article, nous avons présenté une approche combinant I’analyse de
concepts formels et les ontologies de domaines pour résoudre un probléme de
recherche d’information en bioinformatique. BioRegistry, en tant qu’annuaire
structuré de méta-données relatives aux sources de données biologiques, constitue un
support d’application approprié pour la théorie de 1’analyse de concepts formels et
ses potentialités en termes de passage a 1’échelle et de flexibilité. L’approche décrite
vise a organiser pour les interroger des sources de données biologiques. La
construction de treillis de concepts apparait comme un moyen privilégié de fournir
des vues personnalisées sur les sources de données biologiques et d’organiser les
connaissances sur ces sources. De plus un mécanisme de raffinement de requéte
dépendant d’ontologies de domaines est proposé¢ pour améliorer le processus de
recherche d’information.

La mise a disposition prochaine d’une version étendue de I’annuaire BioRegistry
(plusieurs centaines de sources de données) permettra de mettre en ceuvre une
évaluation de cette approche en grandeur réelle. Cette expérimentation pourra a son
tour conduire a de nouvelles perspectives telles que la définition de critéres de
pertinence adaptés aux préférences de I'utilisateur pour classer les résultats et la
prise en compte des relations entre les méta-données au cours du processus de
classification par analyse de concepts formels ainsi qu’a 1’extension de 1’analyse de
concepts formels pour le traitement de tableaux multivalués.
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