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108 1.1 Contenu du présent travail

106 Le présent travail est motivé par la réalisation du projet OASIS — un systéme expert

d’élaboration des chemins de synthase en chimie organique ~ qui est un projet de collabo-

107 ration entre le CRIN/INRIA et le Laboratoire de Chimie Organique I de Université de

Nancy I (le Professeur P. Caubére).

109

Nous avons d’abord développé la notion d’espace d’états avec abstraction de concepts.

Il s’agit d’un modéle général de représentation de problémes qui décrit le domaine d’un

probléme donné en trois parties :

. la représentation des états en terme de concepts de base ;

. la définition, au moyen des clauses de Horn, des concepts d’abstraction 4 partir des

concepts de base ;

. la description des opérateurs de transition en terme de concepts de base et de

concepts d’abstration.

Le mécanisme d'inférences correspondant comprend trois éléments :

1. un démonstrateur de théorémes effectuant la tache suivante :

) démonstration
(un état) U (clauses de Horn (précondition d’un opérateur) ;

2. un évaluateur partiel destiné 4 spécialiser les clauses de Horn par rapport & un état

donné en vue d’améliorer l’efficacité du démonstrateur de théorémes ;

3. un interpréte d’opérateurs permettant de passer d’un état & l'autre.Tp iP Pp P

Le probléme de la synthése chimique se trouve aisément formulé dans le modéle de

Vespace d’états avec abstraction de concepts :

5



1, Les molécules constituent les états, les concepts de base étant les concepts élémen-

taires en chimie juste suffisants pour spécifier la structure d'un graphe-molécule.

2. Les concepts d’abstraction correspondent surtout aux groupements fonctionnels (CN,

COOH, ete.) et aux termes génériques (libérable, électro-attracteur, polarisé, etc.).

3. Les opérateurs correspondent aux réactions chimiques. Leur description s'appuient

sur les deux types de concepts.

Reposant sur cette vision générale, nous avons développé le formalisme détaillé de

représentation de connaissances et implanté les mécanismes d’inférences de base. Nous

avons aussi étudié succinctement le probléme du contréle et dégagé les grandes lignes

régissant l’implantation ultérieure du contréleur.

1.2 Présentation de ce mémoire

Apres ce premier chapitre d’introduction, le chapitre 2 est consacré & une réflexion gé-

nérale sur Pintelligence artifielle qui tente de souligner quelques problémes de conséquence.

Le chapitre 3 expose la nature du probleme de la synthése chimique et passe en revue

un certain nombre de systémes experts traitant ce sujet.

Le chapitre 4 a pour Pobjet principal le développement de la notion d’espace d’états

avec abstraction de concepts. Reposant sur ce modéle, nous décrivons l’approche générale

adoptée dans le systéme OASIS.

Le chapitre 5 discute en détail de la représentation des connaissances : les molécules

ou les états, les clauses de Horn, les réactions ou les opérateure et les méta-régles.

Le chapitre 6 décrit la mise en ceuvre des mécanismes d’inférences de base : le démons-

trateur de théortmes, Pévaluateur partiel et l'interpréte d’opérateurs.

Le chapitre 7 expose l'idée générale qui présidera & implantation du contréleur.

Le chapitre 8 discute du réle de expert dans ce travail et aussi présente succinctement

denx outils : un programme d’affichage des molécules et un programme de saisie graphique.

Le chapitre 9 conclut ce mémoire.

2

Intelligence artificielle et

systémes experts

2.1 Intelligence artificielle

2.1.1 Intelligence artificielle et logique formelle

L’intelligence artificielle a pour but de permettre &l’ordinateur d’exécuter les fonctions

de Pintelligence humaine. Cette technique a connu un développement spectaculaire depuis

les années soixante, bien que son objectif initial se révéle aujourd’hui plus difficile a at-

teindre qu’on l’avait prévu. On a abouti & des résultats concrets dans les diverses branches

de cette nouvelle discipline : méthodes de description de problémes et de représentation de

la connaissance, raisonnement automatique et démonstration automatique de théorémes,

méthodes de recherche pour la résolution de problémes, techniques d’interprétation des

formes.

A part les techniques dans la reconnaissance des formes de bas niveau, le développement

s'est centré sur la formulation de problémes et le raisonnement automatique, ceux-ci étant

au ceeur de la faculté de la machine capable d’exécuter des taches de l'intelligence humaine.

Dans ce sens, les progrés dans le domaine de la logique et de la démonstration automatique

de théorémes {Loveland 84] doivent étre les plus marquants.

L'approche logique recouvre la plupart des problémes susceptibles de mener & une

solution rigoureuse et tente de les résoudre de fagon universelle. Ainsi, dans la perspective

de cette approche, pour résoudre un probléme, il suffira de le définir, c’est-a-dire, de le

spécifier en termes logiques, la résolution étant assurée par un processus universel de

démonstration de théorémes. De ce fait, il est tentant de croire que l'approche logique

s’imposerait comme le noyau de ce qu’on appelle aujourd’hui l’approche symbolique.

Cette conviction s’est vue renforcée surtout par l'avénement du langage PROLOG ~

un langage essentiellement basé sur le calcul des prédicats restreint aux clauses de Horn.

Lorigine de PROLOG date des travaux de (Colmerauer 72], avant de retrouver sa séman-
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tique logique dans [Kowalski 74]. L'importance de l'approche logique a, par ailleurs, été

reconnue par le projet japonais de cinquiéme génération d’ordinateurs [Motooka 85].

Un probléme majeur & résoudre avec l’approche logique est celui de l’efficacité. Si

le principe de résolution [Robinson 65] et ses raffinements ultérieurs ont rendu possible

Putilisation pratique de la démonstration de théorémes pour la résolution de problémes,

Ja question de l’efficacité est loin d’étre résolue. Celle-ci est liée & la stratégie selon la-

quelle le principe de résolution est appliqué. Actuellement, des efforts se voient consacrés

& Ja recherche de meilleures stratégies de résolution. Citons, entre autres, les travaux de

[Matwin 87,Kowalski 76] ; la solution finale impliquerait une phase de prétraitement pour

structurer les clauses dans un graphe afin de dégager des plans de résolution.

Par ailleurs, dans cette perspective, le manque d’organisation dans les connaissances

sous forme de clauses logiques ne serait plus un probléme.

2.1.2 Heuristiques et systemes experts .

Parallélement au développement dans le domaine de la logique formelle et de la dé-

monstration automatique de théorémes, diverses méthodes de résolution de problémes ont

été dévéloppées. Elles sont caractérisées par l'utilisation d’heuristiques. Elles sont capables

de faire face & des problémes auxquels l'approche purement logique ne peut apporter de

réponse ; ou bien elles ménent & une solution de maniére plus efficace.

Premiérement, le raisonnement humain n'est pas toujours rigoureux mais souvent heu-

tistique. En effet, l’intelligence de l'homme réside surtout dans sa faculté de pouvoir, sous

les contraintes d’un délai de temps raisonnable et des ressources de mémoire limitées,

trouver une solution ~ pas forcément exacte — au probléme auquel il doit faire face, d’une

maniére “pas trés logique”. C’est ainsi que l'homme joue aux échecs, alors que l’approche

combinatoire se fondant uniquement sur une spécification logique du probléme échoue.

D’autre part, dans des cas moins extrémes, on peut parvenir plus vite & une solution

si, au cours de la recherche, on a un ordre d’importance heuristique pour les branches &

explorer.

En bref, les heuristiques permettent de rapprocher I'intelligence de la machine de I’in-

telligence humaine.

D'une maniére générale, un résolveur de probléme heuristique peut étre vu comme

comportant deux aspects :

© un aspect logique et

© un aspect heuristique de contréle.

Les efforts dans cette voie ont conduit, entre autres, & GPS (pour general problem solver)

[Ernst 69], pour résoudre le type de problémes qui consistent & atteindre, en partant d’un

état initial, un état cible en utilisant des opérateurs de transition d’état. C’est une approche

caractérisée par une stratégie de sélection d’opérateurs qui, reposant sur l’analyse des fins

et des moyens, vise 4 réduire en priorité la différence jugée la plus importante entre l’état

courant du probléme et l'état cible.

Si Gps était une approche pour résoudre des problémes d’ordre général tels que la

manipulation de blocs par un robot,“le singe et les bananes”, d’autres travaux ont été

menés pour résoudre des problémes venant de domaines spécialisés et dont la résolution

nécessitait une large quantité de connaissances spécialisées et relevait de la compétence de

certains spécialistes ou experts. Les premiers systémes experts ont ainsi vu le jour, comme

DENDRAL (Feigenbaum 71] et MYCIN [Shortliffe 76].

En tant que résolveurs de problémes dans des domaines spécialisés, les systémes ex-

perts présentent un intérét industriel immédiat, s'imposant comme une importante filiére

de l'I.A. pouvant déboucher sur des applications concrétes. Cette nouvelle technologie

permet désormais, dans une certaine mesure, de commercialiser la connaissance humaine

sous forme de produit et d’en faire des copies ; un nouveau mode de transmission de

connaissance est ainsi né.

D’une maniére générale, un systéme expert est toujours un résolveur de probleme d’L.A.

comportant un aspect logique et un aspect heuristique guidant la résolution de probléme.

Cependant, la complexité des connaissances et des méthodes heuristiques de résolution

provenant de différents domaines spécialisés pose de nombreux problémes, notamment

en ce qui concerne les modes d’expression des connaissances, I'intégration de techniques

de raisonnement de différentes natures, la coopération de multi-sources de connaissances,

Vacquisition de Vexpertise, etc., ce qui fait que les systémes experts sont devenus une

branche de recherche en soi, pour répondre au besoin d’application.

Pour terminer, tracons le paralléle entre l'approche heuristique de résolution de pro-

blames d’une part et approche logique ~ notamment le calcul des prédicats - d’autre

part.

Alors que l’approche heuristique comporte deux aspects : un aspect logique traduisant

des raisonnements de base, et un aspect heuristique de contréle, l’approche logique com-

porte exclusivement un aspect logique, le controle y étant un processus universel et ne

tenant pas compte des heuristiques d’un probléme spécifique. Ceci est destiné a souligner

le fait que ' approche heuristique a un aspect heuristique de contréle de plus par rapport &

T'approche logique, pour faire face au probleme lié aux ressources matérielles et au temps

de calcul, ou tout simplement pour se rapprocher de l’intelligence humaine.
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Néanmoins, l’approche logique est toujours d’une importance inestimable. D’une part,

elle offre un moyen efficace et universel pour résoudre les problémes susceptibles de mener

A une solution rigoureuse, et d’autre part et de ce fait, elle est méme & la base de l’approche

heuristique en accomplissant les raisonnements de base.

2.1.3 Approche connexionniste et heuristique

Ces derniéres années ont vu un nouvel engouement des chercheurs en faveur de l’ap-

proche connexionniste ou l’approche du réseau neuronal [Kosko 87,Jones 87,Josin 87].

Contrairement a l'approche symbolique out l'information prend une forme alphanumérique

et est codée et stockée dans un endroit précis de la mémoire, dans l’approche connexion-

niste, l'information est stockée de maniére distribuée sur l'ensemble du réseau, ceci grace

4 l’aptitude d’apprentissage et d’auto-adaptation qui est & la base de cette approche,

L’approche connexionniste présente le caractére heuristique propre & l'homme : ap-

prentissage & partir des expériences, tolérer les défauts.

Cependant, on n’en est qu’d ses débuts : actuellement l'approche connexionniste ne

remplit pratiquement que de simples fonctions de mémoire et il est encore peu concevable

qu'elle puisse faire des raisonnements sophistiqués. Dans !’état actuel des choses, sa ma-

niére d’apprendre et de servir de mémoire se préte surtout bien a la reconnaissance des

formes de bas niveau [Bourlard 89,De Saint Pierre 87] ~ &la reconnaissance des caractéres

par exemple ~ qui, avec l’approche symbolique (méthodes syntaxiques), exige beaucoup

de raisonnements.

Une recherche approfondie dans cette voie impliquerait deux niveaux de connaissance

du réseau neuronal de homme : le mécanisme d’apprentissage de Phomme dans la vie et

le mécanisme qui est & la base de I’évolution humaine.

2.1.4 Perspectives

Alors que le raisonnement logique constitue le noyau de l'approche symbolique, la

plupart des résolveurs de problémes d’I.A. comportent aussi un aspect heuristique de

contréle, pour se rapprocher de l’intelligence humaine.

D’autre part, I'approche connexionniste est plus proche du cerveau humain. Elle est

anto-adaptative, présentant un caractére autonome et évolutif.

Dans la perspective, on pourrait espérer allier les deux approches dans la construction

des résolveurs de problémes. Le raisonnement de base serait fondé sur un mécanisme géné-

ral purement logique, tandis que les heuristiques seraient implantées de maniére connexion-

niste. Dans une telle perspective, l’outil de raisonnement logique se trouverait 4 la disposi-

$$$ iy i

tion d’un résean neuronal presqu’au méme titre qu’un programme d’inversion de matrice

la disposition de ’homme aujourd’hui.

Les grandes voies de recherche pour l'avenir seraient :

© Le perfectionnement de l’approche logique. Les problémes, censés avoir une solution

rigoureuse et un espace de recherche contrélable, devraient pouvoir étre résolus de

manitre optimale, du point de vue de la quantité de recherche effectuée.

* L’approfondissement du modéle connexionniste, pour pouvoir rendre compte de la

maniére heuristique de l’homme dans la résolution de problémes.

Les deux approches sont complémentaires.

Un autre probléme intéressant, qui n’est sans doute pas isolé des deux points précé-

dents, consiste & savoir :

© comment dégager des algorithmes heuristiques pour résoudre un probléme & partir de

sa spécification logique. Prenons le cas du jeu d’échecs. L’homme apprend & jouer en

se fondant uniquement sur les régles du jeu, la spécification de celles-ci constituant

la définition compléte du jeu. Il est donc théoriquement possible de mécaniser le

processus de recherche d’algorithmes heuristiques étant donné la spécification logique

d’un probléme.

Enfin, il ne faut pas oublier la poursuite des activités dans :

© la sophistication de la méthodologie classique de l’approche symbolique, notamment

dans les systémes experts.

Un exemple en est la résolution distribuée d’un probléme [Haton 89]. L’idée est de bien

faire coopérer plusieurs sources de connaissaces en vue d’une résolution opportuniste et

incrémentale du probléme.

2.2 Systémes experts

Revenous maintenant sur le développement de systémes experts. Comme on l’a vu

précédemment, d’un point de vue structurel, un systéme expert est un résolveur de pro-

blemes dans un domaine particulier, intégrant un aspect de raisonnement logique et un

aspect de contréle beuristique pour Ja résolution de problémes. Toutefois, la nécessité de

résoudre divers problémes compliqués provenant de différents domaines spécialisés a porté

la méthodologie des systémes experts & un degré de sophistication impressionnant. Cette
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Figure 2.1. Structure générale d’un systéme expert

sophistication exige une conception performante de l’architecture logicielle des systémes

experts.

Daus la suite, nous discuterons les caractéristiques générales des systémes experts d’un

point de vue structurel, bien que la méthodologie des systémes experts comporte encore

d'autres aspects, comme |’acquisition de connaissances, etc.

2.2.1 Structure générale

En tant que resolveurs de problémes dans des domaines spécialisés, les systémes experts

renferment généralement une quantité assez importante de connaissances du domaine. Leur

fonctionnement repose sur un mécanisme d’exploitation de ces connaissances ~ appelé le

moteur d’inférences - qui, suivant le probléme & résoudre, entreprend les raisonnements

nécessaires pour aboutir 4 une solution.

Ce schéma quelque peu simpliste mais commun & tout systéme expert est illustré sur

la figure 2.1. Celle-ci met en relief les deux composantes essentielles d’un systéme expert :

une base de connaissances et un moteur d’inférences. La séparation organique entre les

connaissances et leur mécanisme d’exploitation constitue une caractéristique des systémes

experts. Cette séparation permet aux systémes experts d’évoluer facilement, car on peut

ajouter et/ou modifier les connaissances sans pour autant toucher au programme.

13

Base de connaissances

La base de connaissances renferme l’expertise du domaine et constitue le facteur intrin-

séque conditionnant la puissance du systéme. Elle est généralement exprimée sous forme

déclarative, ceci sans préjuger de la maniére dont elle sera exploitée par la suite par le

mécanisme d’inférence.

La représentation des connaissances est un sujet important dans la méthodologie des

systémes experts. On a plusieurs formalismes possibles : les régles de production, le cal-

cul des prédicats, les objets structurés ou frames, les réseaux sémantiques, ainsi que des

stratégies mixtes, dont le choix est fait suivant la nature de l’expertise & exprimer.

Le systéme MYCIN [Shortliffe 76] qui vise le probleme du diagnostic médical dans le

cas des maladies du sang et DENDRAL [Feigenbaum 71] qui est un systéme d’élucidation de

structures moléculaires, s'appuient sur le formalisme des régles de production, la structure

SI-ALORS de celui-ci étant bien adaptée a l'expertise 4 exprimer.

Modes de raisonnement

En ce qui concerne le mécanisme d’exploitation des connaissances, on peut généra-

lement distinguer deux modes de raisonnement pour les moteurs d’inférences se fondant

sur les régles de production : chainage en avant et chainage en arriére. Dans le mode de

chainage-avant, le moteur démarre avec la base de faits du probléme initial et lenrichit

progressivement d'autres faits qu'il déduit en utilisant les régles de production. Dans le

mode de chainage-arriére, le moteur débute en cherchant & établir une hypothése. Pour

ce faire, il se sert des régles du systeme pour décomposer l’hypothése initiale en sous-

hypotheses, et puis en prenant ces sous-hypothéses comme hypothese initiales, il cherche &

les établir 4 leur tour. Il s’arréte avec succés sur une hypothése si celle-ci figure dans la base

de faits du systéme. Si une hypothése ne peut étre décomposée (pas de régle applicable)

et ne figure pas non plus dans la base de faits, elle est rejetée.

Le moteur d’inférences de MYCIN [Shortliffe 76] fonctionne en chainage-arriére ; celui

de DENDRAL [Feigenbaum 71] repose essentiellement sur le chainage-avant pour accomplir

la phase génération dans le cycle génération-test.

2.2.2 Structures avancées

Le développement de la méthodologie des systémes experts s’oriente vers une sophis-

tication accrue, afin d’étendre son champ d’application 4 des problémes plus complexes

tant sur le plan de expertise impliquée que sur celui du raisonnement. Cela exige une

représentation flexible des connaissances et un mécanisme de raisonnement efficace.
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| blackboard

Figure 2.2. Le modéle du blackboard

En ce qui concerne les connaissances 4 utiliser, il faut souvent prendre en compte &

la fois soit les divers aspects d’une expertise, soit plusieurs expertises. Dans les systémes

de compréhension de la parole continue [Haton 85] par exemple, il s’agit de faire coopérer

au moins trois niveaux de connaissances : phonétique, lexicale et syntaxique, qui sont

tous indispensables pour interpréter une phrase. Ce genre de systémes est souvent appelé

systéme multt-experts.

Modéle du blackboard

Initialement proposé par [Lesser 75] dans le systéme de compréhension de la parole

HEARSAY-H, le modéle du blackboard a été par la suite largement repris et enrichi pour le

développement d'autres systémes multi-experts. Ce modéle propose la résolution distribuée

et opportuniste d’un probléme. il est illustré sur la figure 2.2. On voit les deux composantes

principales du modéle du blackboard :

@ les sources de connaissances,

e le blackboard : une structure de données globale.

Au départ le blackboard contient les données du probléme initial et s’enrichira par la

suite d‘hypothéses au cours de la résolution d’un probléme. Les sources de connaissances

apportent des modifications au blackboard en y inscrivant, supprimant ou modifiant des
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hypothéses, lorsque leur condition de déclenchement est rempli par l’état courant du black-

board, Le processus de la résolution d’un probléme se déroule ainsi de fagon incrémentale

jusqu’a ce qu’une solution soit obtenue.

A part les sources de connaissances et le blackboard, le modéle du blackboard contient

souvent aussi une autre composante : le contréleur, qui est destiné 4 activer les sources de

connaissances selon certaines stratégies.

D’autres modéles

Le modéle du blackboard offre un bon schéma pour résoudre des problémes impliquant

plusieurs sources de connaissances ayant un degré d’indépendance au moins relative. Mais

il n’est bien évidemment pas universel. Par exemple, il existe des problemes qui mettent

en jeu plusieurs niveaux de connaissances assez imbriqués entre eux, et pour les résoudre

il faut établir des modéles appropriés.

Dans le systéme OASIS pour la synthése chimique, qui fait l’objet de cette these, il s’agit

d’un tel probléme. Nous avons développé le modéle de l’espace d’états avec abstraction

de concepts, qui est un développement de la notion de l’espace d’états que ]’on trouve,

par exemple, dans le probléme du robot dans le monde des blocs [Winston 84], en y

introduisant un niveau de concepts d’abstraction de plus, par opposition au niveau des

concepts de base.

Le domaine d'un probléme selon ce modéle comporte trois composantes :

1. la représentation d’états en terme de concepts de base,

2. la définition des concepts d’abstraction en clauses de Horn,

3. la representation d’opérateurs en terme de concepts de base et/ou de concepts d’ab-

straction.

Les mécanismes d’inférence de base s’appuient sur trois composantes principales (cf.

figure 4.3);

Lun interpréte d’opérateurs,

2. un démonstrateur de théorémes,

3. un évaluateur partiel,

pour avoir une interprétation souple et efficace des connaissances.
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Systémes experts en synthese

chimique

3.1 Synthese chimique

La synthése chimique est de premiére importance dans la fabrication de nouveaux

produits chimiques tels que des médicaments, des combustibles, des matiéres plastiques,

etc. Or, la conception d’une synthése chimique nécessite une énorme quantité de connais-

sances chimiques. En 1978, on mentionnait [Wipke 78] déja plus de 4.000.000 composés

chimiques et probablement 20.000 réactions chimiques. On a donc pensé 4 recourir aux

moyens informatiques [Corey 69,Choplin 85].

Le probléme de la synthése chimique consiste fréquemment 4 construire une structure

moléculaire complexe ou une cible - qui pourrait étre un médicament par exemple —

partir de molécules simples qui existent directement ou indirectement dans la nature, en

utilisant des réactions chimiques ou des opérateurs. Les molécules de départ contiennent la

plupart du temps quatre ou moins d’atomes de carbone tandis que la molécule cible peut

en contenir jusqu’s trente et plus. La réalisation d’une synthése comporte deux phases : la

phase théorique o l’on concoit un plan c’est-i-dire des suites d’opérateurs (un arbre plus

précisément) reliant les molécules de départ & le molécule cible, et la phase expérimentale

qui est ’exécution du plan au laboratoire. L’aide informatique se trouve dans la premiére

phase. Celle-ci est d'une importance extréme car, une fois le choix fait, l’exécution du plan

au laboratoire demande de nombreuses personnes-années de travail. Un bon plan permet

donc des économies.

Dans un cadre plus général, on peut classer les problémes en synthése chimique en

trois catégories :

1. 74 B.C’est le cas que l’on vient de voir ci-dessus et qui s’appelle rétrosynthése. Il est

le plus fréquent et a donc la plus grande importance dans la syathése chimique. C'est

ce type de problémes qui fait l’objet de la plupart des systémes experts existants.
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Il consiste & trouver une arborescence d’opérateurs chimiques menant a la molécule

cible B en partant de molécules simples quelconques.

2. A+ B. Crest le cas de synthése, par opposition 4 celui de rétrosynthése. Il est carac-

térisé par la spécification d’une ou plusieurs molécules de départ devant participer

4 la fabrication de la molécule cible B. Le probléme consiste & trouver une suite

d’opérateurs pour relier les molécules de départ a la molécule cible.

3. A->?, Crest également un cas de synthése. Il s’agit d’une situation dans laquelle on

dispose d’une molécule dont on ignore l’utilité et l’on veut savoir en quoi d’utile elle

peut étre transformée.

Les connaissances impliquées dans la conception d’un plan de synthése relévent de

quatre catégories :

1. Les principes structurels. Ce sont les connaissances nécessaires pour spécifier la struc-

ture d’une molécule : les atomes et leur ionicité, les liaisons.

2. Les propriétés moléculaires. Certaines sous-structures dans une molécule peuvent

présenter une certaine propriété. Il s’agit des informations de haut niveau concernant

la structure d’une molécule.

3. Les réactions chimiques. Ces opérateurs chimiques constituent l’étape de base dans

la conception d’une synthése, ils permettent de passer d’une molécule & une autre.

4. Stratégies de synthése. Ce sont des méta-connaissances concernant les stratégies de

recherche.

3.2 Quelques systémes experts existants

Plusieurs systémes experts d’aide 4 la synthése chimique ont vu le jour depuis la fin

des années soixante. On peut citer LHASA al’Université de Harvard [Corey 69,Johnson 85],

SECS a l'Université de Californie [Wipke 78], SYNCHEM 11 4 l'Université de Etat de New

York & Stony Brook (Gelernter 84], MARSEIL & Marseille [Barone 82].

Ces systémes, tous sortis de laboratoires de chimie, ne présentent pas de différences

de principe. Ils exploitent tous une importante base de réactions chimiques et profitent de

stratégies heuristiques sophistiquées de planification venant de la part de leurs concepteurs.

Ils traitent généralement la rétrosynthése, la stratégie de base consistant &4 développer des

chemins en arriére en partant de la molécule cible 4 synthétiser, en choisissant “bien” des

opérateurs (Warren 78}.
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Figure 3.1, Architecture simplifiée de SECS

On peut envisager deux modes de fonctionnement : le mode interactif et le mode non-

interactif. Dans le mode non-interactif, le systeme développe des chemins sans intervention

de l’expert-utilisateur. Et pour ce faire, il nécessite de mettre en ceuvre divers critéres

heuristiques afin d’assurer la pertinence des chemins en cours de développement. Le mode

interactif, en revanche, ne se veut qu’une assistance au chimiste dans la synthése. Le

chimiste sert au systéme de fonction d’évaluation qui décide de continuer de développer

un chemin sur un neeud ou de s’y arréter.

La plupart des systémes (et tous les systémes ci-dessus) utilisent le mode interactif, et

cela pour plusieurs raisons. Avant tout, le but est de trouver de “bons” chemins tels que le

juge le chimiste utilisant le systéme. Les critéres du chimiste 4 cet égard sont liés & de nom-

breux facteurs tels que le nombre d’étapes dans la synthese, le rendement, la connaissance

du chimiste des étapes impliquées, etc. Méme ses expériences du passé peuvent jouer un

role : par exemple, il peut préférer utiliser des réactions qu’il a expérimentées auparavant

dans son laboratoire.

Le présent systéme OASIS adopte également le mode interactif.

Pour terminer cette analyse, examinons le systéme SECS [Wipke 78] dont l’architecture

simplifi¢e est présentée en figure 3.1. Au commencement d’une session de travail, le chi-

miste dessine sur l’écran la molécule cible 4 synthétiser. L’interface la traduit en une table

de connectivités qui est la représentation interne de la molécule. Ensuite, le module de

perception recherche des informations de haut niveau : les propriétés de certaines sous-



20

structures, des groupements fonctionnels, etc. Le module de contréle décide des types de
réactions & appliquer. L’interpréte de réactions effectue alors des transformations sur la

molécule cible, pour obtenir des précurseurs c’est-a-dire de nouvelles cibles. Le module

d’évaluation vérifie la légitimité chimique des nouvelles structures ; seules les légitimes

seront prises en compte et enchainées par la suite dans l’arbre de synthése.

Le résultat final sera un arbre ET/OU ayant pour racine la molécule cible de départ.

“Un neeud ET résulte de la situation ot une structure cible est scindée en deux (voire

plusieurs), par exemple par une réaction de type :

A+B—-C,

et un neud OU provient du fait que différentes tranformations appliquées 4 une cible

donnent heu & des précurseurs différents.

3.3 Représentation des connaissances

En ce qui concerne la représentation des connaissances dans les systémes experts en

syuthése chimique, on doit considérer deux aspects : la représentation des structures mo-

léculaires d'une part et l’organisation des connaissances d'autre part.

Les systémes existants sont en général peu documentés en informatique. On y repré-

sente les structures moléculaires au moyen de tables de connectivités (cf. chapitre 5). A

partir de 1a, les différents types de connaissances ~ molécules, réactions, propriétés molé-

culaires, etc. - sont exprimées pour étre exprimées, sans que l'on donne une sémantique

informatique claire & leurs liens (faute d'un modéle global). Le résultat n’est ainsi pas

forcément efficace.

Dans le systéme OASIS, nous établissons d'abord un modéle de représentation du pro-

bléme - modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts ~ avec les mécanismes

d'inférences correspondants. Il s’agit d’ailleurs d’un modéle assez général pour représenter

une catégorie de problémes complexes. C’est en se fondant sur ce modéle que sont dévelop-

pés la représentation des connaissances et les mécanismes d’interprétation, afin d’assurer

une meilleure efficacité.

4

Vue d’ensemble du systeme

expert OASIS

4.1 Le projet OASIS

Le projet oasis [Haton 87,Sun 88], démarré en 1985-86, est en cours de développe-

ment au Centre de Recherche en Informatique de Nancy (CRIN) en collaboration avec le

Laboratoire de Chimie Organique (le Professeur P. Caubére), & l'Université de Nancy 1.

Dans son objectif final, OASIS vise les trois types de problémes exposés au chapitre 3 :

L?s B, rétrosynthése d’une molécule cible,

2 AS B, synthése d’une molécule cible 4 partir de molécules spécifiées,

3A 47, transformation un peu au hasard d’une (ou plusieurs) molécule de départ.

OASIS se veut un Outil d’Aide pour un Systéme Interactif de Synthése. Dans sa concep-

tion, nous avons particuliérement insisté sur une mise en place rationnelle des disposi-

tifs de base : l’expression et organisation des connaissances ainsi que leurs mécanismes

@interprétation, ceci en formulant bien le probléme. Ces dispositifs de base constituent le

fondement du systéme dont la souplesse et la robustesse conditionnent sa fonctionnalité

finale et son évolution. En effet, une organisation flexible des connaissances est a la base

de leur bonne exploitation de et permet au systeme de s’adapter a la croissance de sa

base de connaissances tout en gardant sa performance. De méme, la rationalisation des

mécanismes d’interprétation de base conditionne |’efficacité et l’extension ultérieure du

systéme, ainsi que la facilité d’implantation de diverses heuristiques de contréle.

Une meilleure conception quant & la représentation des connaissaces et la mise en

ceuvre des mécanismes d’inférence de base constitue l’un des points forts du systéme OASIS

par rapport aux autres systémes existants.
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Nous avons d’abord développé le modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts

pour formuler le domaine du probléme en question. Il s’agit d'un développement ou d’un

affinement de la notion de U’espace d’états classique, en y introduisant un niveau de concepts

d’abstraction, par rapport au niveau des concepts de base habituels. Ce nouveau modéle

présente une généralité au-dela du présent probléme de la synthése.

En s’appuyant sur ce modéle, le choix final sur la représentation des connaissances

dans OASIS est une approche mixte faisant intervenir conjointement :

e des objets structurés ou frames,

e des clauses de Horn,

e des régles de production,

qui forment une association naturelle pour exprimer l’expertise du domaine (voir le cha-

pitre 3 pour les connaissances impliquées). Les mécanismes d’inférences correspondants

mettent en ceuvre :

la propriété d’héritage des objets structurés,

e la démonstration de théorémes en calcul des prédicats,

e l’interprétation des régles de production.

Le tout forme le fondement du systéme faisant preuve de flexibilité et de puissance.

Bien que ne faisant pas l'objet de cette thése, la mise en place d’un mécanisme d’appren-

tissage est une partie importante du projet OASIS et elle est poursuivie par Laurent Pierron

(voir dans [Haton 87,Sun 88]}. L’idée est de permettre au systéme d’enrichir sa base de

connaissances de facon automatique & travers des inteactions avec l’expert-utilisateur du

aystéme.

Le langage d’implantation d’oasis est LE-LISP version 15.2 [Challioux 86).

4.2 Modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts

Nous développons ici la notion d’espace d’états avec abstraction de concepts, qui est

4 la base de notre approche dans Oasis du probléme de la synthése. Cependant, lutilité

de cette notion va au-dela du présent probléme.

4.2.1 Représentation dans l’espace d’états classique

ner
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état initial état cible

Figure 4.1. Un probléme du monde des blocs

Afin @introduire la notion d’espace d’états avec abstraction de concepts, rappelons

d'abord la notion d’espace d’états classique [Fikes 71,Winston 84,Shirai 87]. A titre d’il-

lustration, considérons un probléme simple auquel est confronté un robot dans le monde

des blocs. Celui-ci est illustré sur la figure 4.1. Le robot se trouve dans un état initial et

il doit le transformer en un état cible, en manipulant les blocs.

Un état peut étre représenté par une formule logique ou fbf (formule bien formée) qui

est ici une conjonction de prédicats. Ainsi, pour l'état initial, on a:

SURTABLE(C), SURTABLE(B), SUR(A,C), DECOUVERT(A), DECOUVERT (B)

et pour l'état cible :

SURTABLE(C), SUR(B,C), SUR(A,B), DECOUVERT(A)

La fagon de manipuler les blocs est définie par les opérateurs. La description d'un

opérateur a trois composantes :

® une précondition,

e une liste des suppressions,

@ une liste des adjonctions.

On a ici comme opérateurs :
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depiler-poser(x,y) : prendre le bloc x de sur y

et le poser sur la table

precondition : SUR(x,y), DECOUVERT(x)

suppressions : SUR(x,y)

adjonctions : SURTABLE(x), DECOUVERT(y)

depiler-empiler(x,y,z) : prendre le bloc x de sur y

et le poser sur z

precondition : SUR(x,y), DECOUVERT(x), DECOUVERT(z)

suppressions : SUR(x,y), DECOUVERT(z)

adjonctions : SUR(x,z), DECOUVERT(y)

monter(x,y) : prendre x de sur la table et le poser sur y

precondition : SURTABLE(x), DECOUVERT(x), DECOUVERT(y)

suppressions : SURTABLE(x), DECOUVERT(y)

adjonctions : SUR(x,y)

Le probléme consiste A trouver une suite d’opérateurs & appliquer successivement sur

état initial pour arriver & l'état cible. La résolution du probléme passe par un certain

nombre d’états intermédiaires et constitue donc une exploration de ‘espace d’états. Pour

la solution du présent probiéme, on peut trouver la suite d’opérateurs suivante :

depiler-poser(A,C), monter(B,C), monter(A,B).

Cette description du probléme en terme d’états et d’opérateurs est trés générale et

couvre une large gamme de problémes.

En résumé, la formalisation d’un probléme dans l'espace d’états classique a deux com-

posantes :

1, la représentation des états,

2. la représentation des opérateurs.

4.2.2 Concepts d’abstraction

L'espace d’états simple que l’on vient de voir est caractérisé par l’existence d’un seul

niveau de concepts, que l'on pourrait appeler concepts de base. Ce sont ces concepts de

base sous forme de prédicats qui sont utilisés dans la description des états comme dans

la description des opérateurs. Ce formalisme se préte bien aux problémes impliquant des
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concepts simples, tels que le monde des blocs dont la représentation ne met en jeu que des

relations spatiales entre les blocs.

Cependant il se révéle insuffisamment puissant pour formaliser les problémes dont l’ex-

pertise s'appuie sur des concepts sophistiqués, tels que le présent probléme de la aynthése

chimique. Dans ce dernier, Jes états sont des molécules et les opérateurs sont des réactions

ou transformations chimiques, et un probléme de eynthése consiste & rechercher une suite

ou une arborescence d’opérateurs. Les concepts de base dans la spécification des états ~

molécules — sont principalement :

les atomes et les liaisons entre les atomes.

Or ces concepts ne sont pas toujours facilement accessibles, en raison de leur granularité

trop fine pour certaines situations. Dans ce cas, on préfere introduire un autre niveau de

concepts — concepts d’abstraction ~ au-dessus de ceux utilisés dans la spécification des états

ou concepts de base, de sorte que dans certaines situations, notamment dans la description

des opérateurs, on peut utiliser aussi bien les concepts d’abstraction — pour représenter

des informations de haut niveau ~ que les concepts de base.

Dans la synthése chimique, si les

© atomes et liaisons

correspondent A notre appellation concepts de base, les concepts d’abstraction correspon-

dent a:

© groupements fonctionnels, aromacité, électro-attraction, etc.

Dans la description d'une réaction, on utilise aussi bien les concepts de base que les

concepts d’abstraction.

4.2.3 Liens entre concepts d’abstraction et concepts de base

Si Von considére lee concepts de base (CB) comme des modules de construction de

base, les concepts d’abstraction (CA) seront de plus gros modules composés. Cependant,

cette analogie ne permet pas d’apprécier les CA & leur juste valeur. En effet, l'utilité

d'un CA est surtout justifiée lorsqu’il a plusieurs variétés, c’est-4-dire plusieurs combinai-

sons possibles de CB. Par exemple, en synthése chimique, V/aromacité ne désigne pas une

seule structure, mais sert de terme générique pour l'ensemble des structures présentant la

propriété aromatique.
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Etant donné qu'un CA peut étre défini en terme de CB, il est naturel de représenter

les relations entre eux sous forme logique, compte tenu de leur utilisation ultérieure. En

traduisant chaque CA et CB par un prédicat, ces relations peuvent étre formalisées au

moyen des clauses de Horn (clauses PROLOG), de la maniére suivante :

CAL <- CB1, CB2, CA2.

CAL <- CB3, CB4.

CA2 <- on.

Il s'agit d'une formalisation souple et puissante. Lorsqu'un CA a plusieurs variétés, il

suffit de mettre autant de clauses, ceci dans le pire des cas. En effet, si ces variétés sont

formulables de facon générale, il suffit de mettre des clauses comme si l'on programmait

en PROLOG. La récursivité est, bien entendu, permise ; aussi, un CA peut figurer dans la

partie droite d’une clause.

Ilustrons cela sur un exemple simple. Supposons que !'on s’intéresse aux liens de

parenté a l’intérieur de chacun de plusieurs groupes d’individus. Chacun des groupes se

trouve complétement spécifié avec quatre concepts (prédicats) :

HOMME(x), FEMME(x), PARENT(x,y), MARIES(x,y),

ceux-ci constituent donc les CB du probléme.

D’autre part, on peut avoir des tas de CA définis comme suit ;

soeur(x,y) <- FEMME(x), PARENT(z,x), PARENT(z,y).

frere(x,y) <- HOMME(x), PARENT(z,x), PARENT(z,y).

tante(x,y) <- PARENT(z,y), soeur(x,z).

tante(x,y) <- MARIES(x,z), frere(z,u), PARENT(u,y).

L'introduction des CA permet ainsi de formuler des problémes de manitre directe et

facile, sans nécessairement passer par des concepts fins. Par exemple, on peut utiliser

maintenant directement le concept tante dans la description d'un probléme sans détailler

du coup les diverses variétés dans sa définition.

4.2.4 Utilisation des concepts d’abstraction

Les informations de haut niveau représentées par les concepts d’abstraction ont l’avan-

tage d’étre plus accessibles, et du point de vue de la méthodologie des systémes experts,

ceux-ci conduisent & une stratégie de représentation des connaissances qui fait preuve
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Figure 4.2. Espaces d’états avec et sans abstraction de concepts

de souplesse et de puissance. Plus encore, dans certains problémes mettant en jeu des

connaissances trés complexes comme celui de la synthése chimique, l'introduction des

concepts d’abstraction se révéle indispensable.

Les opérateurs sont les premiers & profiter de l’accés facile aux informations de haut

niveau rendu possible par les concepts d'abstraction. Ainsi, dans la précondition d'un

opérateur, on a le droit d'utiliser deux niveaux de concepts, ce qui facilite énormément la

rédaction et la gestion des connaissances. Par exemple, on peut mettre, dans la synthase

chimique, un concept tout court tel gue Varomacité, alors que Pon définit les diverses

variétés possibles de celle-ci dans la base des clauses de Horn, On peut aisément ajouter

une autre variété (une clause) sans pour autant toucher & l’opérateur.

En matitre d’interprétation d’un opérateur, sa précondition constitue une conclusion

logique & prouver & partir des axiomes que constituent l'état du probléme et la base des

clauses.

La représentation des méta-connaissances qui régissent le choix d'opérateurs & un état

donné présente, bien entendu, également l’intérét de s’appuyer sur les deux niveaux de

concepts.
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4.2.5 Espace d’états avec abstraction de concepts

Avec l’introduction des concepts d’abstraction, on se trouve ainsi dans un espace d’états

avec abstraction de concepts, qui implique un niveau de concepts de plus par rapport &

Vespace d’états classique, comme l’illustre la figure 4.2.

Les concepts d’abstraction sont soutenus par les concepts de base au moyen des clauses

traduisant leurs définitions. La représentation des opérateurs s'appuie sur les deux niveaux

de concepts.

A noter que dans [Sacerdoti 74 Shirai 87], on rencontre également la notion d’ abstrac-

tion. Mais il ne s'agit pas 14 d'une abstraction de concepts. L’idée est d’associer un co-

efficient d’importance & chacun des prédicats décrivant un état. La résolution d’un pro-

bléme (la planification) débute en tenant compte uniquement des prédicats ayant le niveau

d'importance le plus élevé ~ donc dans l’espace le plus abstrait. Si cette planification réus-

sit, on va descendre d’un niveau en tenant compte des prédicats du deuxiéme niveau

d’importance, pour vérifier ou rejeter les plans obtenus précédemment. La planification

ainsi se poursuit. Conceptuellement, il n’y a donc toujours qu'un seul niveau, et la notion

@espace d’abstraction n’apparait que lorsque I’on affecte des niveaux d’importance aux

prédicats.

En résumé, la formalisation d’un probleme dans l’espace d’états avec abstraction de

concepts a trois composantes :

1. la représentation d’états en terme de concepts de base,

2. la définition des concepts d’abstraction par les clauses de Horn,

3. la représentation d’opérateurs en terme de concepts de base et/ou de concepts

d’abstraction.

A comparer avec celle dans l’espace d’états classique :

1. la représentation d’états en terme de concepts de base,

2. la représentation d’opérateurs en terme de concepts de base.

4.2.6 Mécanismes d’inférences

Etant donné un probléme formulé dans l’espace d’états, sa résolution se déroule autour

d’un interpréte d’opérateurs qui assure la transition d’un état 4 un autre, et d'un contréleur

qui enchaine les transitions.
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Pour qu’un opérateur soit applicable sur un état, il faut que sa précondition soit la

conséquence logique de la fbf représentant l’état. Dans l’espace d’états avec abstraction

de concepts, deux niveaux de concepts (prédicats) interviennent dans la précondition d'un

opérateur, ce qui fait que celle-ci est & prouver comme la conséquence logique de la fof

modulo les clauses de Horn qui donnent la définition des concepts d’abstraction. Le fonc-

tionnement de l’interpréte d’opérateurs fait ainsi intervenir un démonstrateur de théorémes

se fondant sur les clauses de Horn.

Le contréleur, Pinterpréte d’opérateurs et le démonstrateur de théorémes forment ainsi

Jes mécanismes d’inférences d’un résolveur de problemes dans l’espace d’états avec abs-

traction de concepts.

Copendant, le souci de gagner en efficacité conduit & emploi d’un autre outil supplé-

mentaire : un évaluateur partiel.

Comme on vient de le voir, le démonstrateur de théorémes est destiné & prouver des

théorémes en prenant pour axiomes l’état courant du probléme et les clauses de Horn

générales ; lorsqu’il y a plusieurs théorémes 4 prouver en méme temps sur le méme état,

on peut s'attendre a une médiocrité de performance, du fait de la généralité des clauses.

Ilest alors souhaitable de spécialiser celles-ci par rapport & l'état en question avant de les

utiliser plusieurs fois dans la démonstration des théorémes. Ce processus de spéctaltsation

est en fait une évaluation partielle des clauses.

En résumé, les mécanismes d’inférences dans le modéle de l’espace d’états avec abs-

traction de concepts ont quatre composantes :

1. un contrdleur,

2. un interpréte d'opérateurs,

3. un démonstrateur de théorémes se fondant sur les clauses de Horn,

4. un évaluateur partiel pour clauses de Horn,

comme Villustre la figure 4.3.

4.3 Représentation du probléme de la synthése chimique

Les problémes en synthése chimique se trouve aisément représentés dans l’espace d'états

avec abstraction de concepts.

Tout d’abord, les molécules sont des états, et les réactions sont des opérateurs. Un état

peut étre une ou plusieurs molécules. L'application d’un opérateur sur un état permet de
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Figure 4.3. Mécanismes d'inférences dans le modéle de l’espace d’états avec abstraction

de concepts

passer dans un autre état. Le probléme 4 résoudre implique un parcours dans l’espace des

états dont chaque pas est réalisé par un opérateur, le but étant de trouver un chemin ou

une arborescence de chemins répondant aux conditions initiales du probléme.

Réexaminons les quatre types d’expertise impliqués dans la synthése, exposés au cha-

pitre 3:

1. Les principes structurels. Ce sont les connaisances nécessaires pour spécifier la struc-

ture d'une molécule : les atomes, leur ionicité, les liaisons.

2, Les propriétés moléculaires. Certaines sous-structures dans une molécule peuvent

présenter une certaine propriété.

3. Les réactions chimiques. Ces opérateurs chimiques sont essentiels dans la planifica-

tion d'une synthése.

4. Les stratégies de synthése. Ce sont des stratégies de recherche dans le processus de

planification.

Le premier type de connaissances constitue les concepts de base pour la description des

3i

molécules et donc des états. Le deuxiéme type forme des concepts d’abstraction et sera mis

sous forme de clauses de Horn. Le troisigme type comprend les opérateurs de transition

détats. Ces trois types trouvent donc bien leur place dans le modéle de l’espace d’états

avec abstraction de concepts.

Le quatriéme type de connaissances se trouve au méta-niveau et concerne le contréle ou

le choix d’opérateurs & appliquer & un état donné au cours de la résolution d’un probleme.

Nous allons voir de plus prés la formalisation de ces connaissances.

4.3.1 Les molécules ou les états

Les concepts de base étant les atomes, les haisons et l’ionicité, une molécule peut étre

ainsi mise sous la forme d’une fbf : une conjonction de prédicats traduisant ces trois types

de concepts. Cependant, le formalisme des objets structurés ou frames offre un choix plus

approprié grace & son caractére structuré. Toutefois, il faut considérer qu’une molécule

ainsi représentée est toujours une fbf, mais sous une meilleure forme.

Dans notre approche, nous définissons d’abord la classe d’objets atome qui regroupe

les attributs d'un atome chimique dans un méme formalisme.

(defstruct atome

nom

atome

numero

Nous définissons ensuite la classe d’objets neeud comme sous-classe de la classe atome :

(defstruct #:atome:noeud

voisin

ion

On est & présent en mesure de donner la représentation d'une molécule ou d'un éiat :

Une molécule ou un état est un ensemble d’objets neud. Celui-ci traduit

implicitement une conjonction de prédicats.

Le fait que neud soit une sous-classe de tome permet 4 un objet nud d’avoir une

identité atomique, par le biais de la propriété d’héritage. Les attributs appartenant en
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propre & neud spécifient la charge électrique d’un objet neud dans une molécule — ion -

ainsi que ses liaisons avec les autres objets neud — voisin. Cette représentation est donc

conforme au fait qu'une molécule est un ensemble d’atomes interconnectés par des liaisons

et éventuellement chargés.

4.3.2 Les concepts d’abstraction sous forme de clauses

Les concepts d’abstraction sont définis & partir des concepts de base qui sont utilisés

pour représenter les états. Ils représentent des informations concernant des sous-structures

moléculaires.

L’apparence prédicative des concepts de base est assurée par deux types de prédicats :

(.x.attr .y) et (voisin x -y n). Le premier traduit le fait que lattribut attr de

Vobjet neud x est _y, et le second indique que les deux objets neud _x et _y sont reliés

par une liaison de type _n.

Voici quelques exemples de définition de concepts d’abstraction a partir des concepts

de base — donc en terme de (_x.attr -y} et (voisin x -y -n):

(e-attracteur _x) <- (CO _x _}.

(e-attracteur _x) <- (_x.atome F).

(CO _x _y) <- (voisin _x _y 2) (_x.atome C) (_y.atome 0).

ott les symboles précédés d’un “_” sont des variables.

La derniére clause définit le groupement fonctionnel carbonyle ou CO qui est la sous-

structure suivante :

Om”
7 =IG

|

La premiére clause donne une variété de ce qu'on appelle électro-attracteur, qui est

le carbonyle. La deuxiéme en donne une autre, en affirmant qu'un atome fluor (—F) est

aussi un électro-attracteur.

4.3.3 Les opérateurs

La description d’un opérateur a trois composantes principales :

OPERATEUR

rc ne 33

lhs

rhs

certitude

lhs et rhs (left-hand side et right-hand side) ont tous deux pour valeur une conjonction

de littéraux relevant des concepts de base et/ou des concepts d’abstraction. lhs et rhs

définissent ainsi chacun une sous-structure moléculaire (un pattern). Lorsqu’on applique

Vopérateur sur un état (une ou plusieurs molécules), on cherche une sous-structure de

celui-ci qui corresponde 4 hs. Le nouvel état éventuel sera obtenu en substituant la sous-

structure rhs 4 celle correspondant & lhs dans l'état courant. A noter que ce formalisme

est symétrique, permettant également l’application de l’opérateur dans le sens inverse (de

droite & gauche).

Tl est & remarquer que la présence des prédicats correspondant & des concepts d’ab-

straction dans un opérateur est destinée uniquement & participer 4 des préconditions &

remplir (démontrer), alors que les modifications 4 effectuer, une fois l’opérateur révélé

applicable, doivent étre prescrites au moyen des prédicats de base uniquement, ce qui est

logique.

La composante certitude permet de trouver une valeur d’évaluation de la facilité

d’application de Popérateur, en fonction du contexte d’application.

Par exemple, la réaction suivante :

@ pour représentation :

lhs: (voisin _2 _1 2) (voisin _1 _6 1) (voisin 6 _5 2)

(voisin _3 _4 2)

: (voisin 2 _1 1) (voisin _1 _6 2) (voisin _6 _5 1)

(voisin _5 _4 1) (voisin _4 _3 1) (voisin _3 _2 1)

certitude: ((voisin _4 _7) (e-attracteur _7) 0.8)

(vrai 0.5)

batjpew

La partie certitude indique que, lorsque l’atome -4 se trouve relié a un électro-attracteur,

la facilité de la réaction est évaluée 4 0.8, et autrement 4 0.5. La valeur 0.8 correspond
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Figure 4.4. Architecture du systéme OASIS

en fait au schéma :

ou Z désigne un électro-attracteur.

4.4 Architecture du systéme expert OASIS

L’architecture du systéme expert OASIS est présentée en figure 4.4,
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Les connaissances qui n’y sont pas explicitées sont réparties entre quatre groupes :

1. les objets atomes,

2. les clauses de Horn,

3. les opérateurs,

4. les méta-régles.

Etant donné un état et un opérateur, linterpréte d’opérateurs donne le nouvel état &

Vissue de l’application de l’opérateur. Son fouctionnement s’appuie sur le démonstrateur

de théorémes qui est chargé de verifier la précondition de |’opérateur en prenant pour

axiome l’etat courant du probléme et les clauses de Horn.

Si V'interpréte d’opérateurs permet de convertir un état en un autre, le contréleur

enchaine les pas d’avancement, dans le but de résoudre un probléme précis de synthése.

Le démonstrateur de théorémes constitue un outil de base pour vérifier (prouver)

quelque chose sur un état du probléme. Il repose sur le calcul des prédicats, se limite

aux clauses de Horn et manipule directement les objets structurés.

La présence de I’ évaluateur partiel est facultative, en ce sens qu'il ne fait qu'améliorer

l'efficacité du fonctionnement du démonstrateur. L'idée consiste, étant donné un état du

probléme, a spécialiser (partiellement évaluer) les clauses par rapport & cet état, de sorte

que le processus de démonstration de théorémes sera plus efficace aprés, tant que l’on ne

change pas d'état.

Le conseiller est prévu comme étant un interpréte de méta-connaissances, celles-ci sont

des stratégies régissant le choix d’opérateurs au cours de la résolution d’un probléme.

L’apprenti doit suivre le raisonnement du systéme, et & travers des interactions avec

Vexpert-utilisateur, enrichir la base de connaissances du systéme.

L'interface assure, avant tout, deux fonctions : la saisie graphique d’opérateurs chi-

miques et de molécules, et leur affichage.

Enfin, le média est une structure de données globale destinée & faciliter la communi-

cation entre les modules. Il enregistre les données initiales et intermédiaires du systeme,

et son accés est libre pour tous les modules.

4.5 Conclusion

Nous avons d’abord développé le modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts

qui décrit le domaine d’un probléme en trois composantes :
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1. la représentation des états en terme de concepts de base ;

2. la définition, au moyen des clauses de Horn, des concepts d’abstraction & partir des

concepts de base ;

3. la description des opérateurs de transition en s’appuyant & la fois sur les concepts

de base et sur les concepts d’abstraction.

Ce modéle est ainsi caractérisé par une abstraction de concepts et desting & formaliser des

problémes impliquant des concepts compliqués.

Le probléme de la synthése chimique se trouve bien représenté dans ce modéle. Ainsi,

1. les molécules constituent les états et sont représentées avec les concepts de base :

nature des atomes et liens entre eux ;

2. les concepts chimiques tels que les groupements fonctionaels et les termes génériques

(électro-attracteur, etc.) sont définis sous forme de clauses de Horn & partir des

concepts de base ;

3. les réactions constituent les opérateurs et leur description fait appel a la fois aux

concepts de base et aux concepts d’abstraction.

Cette vision du probleme a permis d'organiser les connaissances de facon souple. Les

mécanismes d’inférences correspondants ont pu faire intervenir diverses techniques en vue

d’une implantation efficace.

Par rapport aux systémes existants, le systéme OASIS est ainsi congu et organisé en se

fondant sur un modéle global, ce qui permet aux différents modules qui en ressortent ainsi

qu’a leur liens d’acquérir une sémantique claire. Ceci est & la base d’un systéme efficace.

5

Représentation des connaissances

5.1 Probléme général de la représentation des connais-

sances ,

Considéré par rapport & la connaissance, un systéme expert se présente sous deux

aspects essentiels : la représentation de la connaissance d’une part et son utilisation d’autre

part. Le premier concerne le développement d’une notation suffisamment précise pour

exprimer l’expertise d’un domaine ; le deuxiéme est la manipulation de l’expertise une fois

exprimée. Un choix adéquat en matiére de représentation des connaissances conditionne

d’une part la possibilité de traduire de fagon assez précise l’expertise en question, et d’autre

part sa bonne exploitation.

5.1.1 Divers formalismes de représentation

Formalisme logique

Il s’agit généralement de la logique du premier ordre (voir (Chang 73] par exemple).

Ce formalisme consiste & représenter les connaissances sous forme de formules logiques,

en utilisant les notions de constante, variable, fonction, prédicat, connecteur logique, et

quantificeteur.

Vu le cadre général de la logique, il s’agit d'un formalisme trés puissant, qui offre

Pavantage d’étre simple et uniforme. Cependant, le plus grand intérét de ce formalisme

est lié an fait qu'il fournit non seulement un mode de représentation, mais encore un

mécanisme d’interprétation universel qui est la démonstration automatique de théorémes.

Le langage PROLOG [Kowalski 74], reposant pour lessentiel sur le calcul des prédicats

restreint aux clauses de Horn, en témoigne la puissance ainsi que la promesse.

Toutefois, ce formalisme n'est pas universel. Di & son incapacité d’intégrer des heuris-

tiques et & la limite de la logique du premier ordre, il ne peut faire face de fagon satisfai-

sante & certains problémes. Citons, par exemple, les problémes du type d’espace d’états.
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Dans ces derniers, si chaque état est une fbf (formule bien formée), l’application d’un

opérateur & un état ne peut étre formalisée en logique du premier ordre, car elle implique

V'invalidation de la fbf correspondant & l'état de départ. Pour pallier ce probléme, Nilsson

[Nilsson 71] avait proposé une approche qui consistait & associer & chaque état un numéro

identification dés que celui-ci était engendré, de sorte que les prédicats décrivant un état

prenaient tous un argument supplémentaire qui devait étre le numéro d'identification de

état en question. Ce n’était bien entendu pas une solution satisfaisante.

On reproche également a une base de connaissances sous forme de formules logiques de

manquer de structuration. Mais en réalité, il ne s’agit 14 pas d’un aussi grave défaut qu'il

parait. C’est la simplicité et P'uniformité du formalism ‘ogique qui devrait l’emporter au

final, comme on le verra par la suite.

De toute fagon, il faut reconnaftre le rdle central du formalisme logique dans la repré-

sentation des connaissances. En effet, dans les divers autres modes de représentation, on

retrouve toujours des éléments du formalisme logique, ce qui se voit surtout directement

dans les régles de production.

Régles de production

Si le formalisme logique de représentation de connaissances s’inscrit dans un cadre

général de la formalisation et aussi de la résolution de problémes, les régles de production

(voir par exemple {Davis 75]) — ou simplement les régles ~ n’ont pas une telle prétention.

Elles n'ont ainsi pas de syntaxe précise, ni de sémantique formelle, ce qui n’est d’ailleurs

pas leur but. En effet, leur vocation est de pouvoir exprimer les connaissances d’un pro-

pléme précis, en adoptant une syntaxe appropriée, et éventuellement en cohabitation avec

d'autres formalismes de représentation de connaissances tels que les objets structurés ou

es réseaux sémantiques.

Une régle de production a la structure générale suivante :

SI conditions ALORS actions.

qui peut étre interprétée ainsi : si ]’état courant du probléme remplit la partie conditions,

alors actions sera déclenchée conduisant 41a modification de l'état courant.

Ils’agit donc d’un formalisme trés souple, facile & adapter 4 des problémes particuliers.

Parallélement, le mécanisme d’interprétation correspondant doit également s’adapter aux

cas particuliers.

On choisit une syntaxe précise en fonction de ses besoins. Par exemple, la partie

conditions peut étre sous forme d’une formule logique stricte. Mais elle peut également
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faire intervenir d’autres formalismes, comme l’appel d’une fonction booléenne sous forme

procédurale par exemple. De méme pour la partie actions, qui peut déclarer des faits

4 ajouter et/ou & supprimer par rapport & état du probléme, mais qui peut également

déclencher directement une procédure qui modifiera Pétat du probléme dans les coulisses.

En raison de sa structure générale, de sa souplesse et de son esprit d’ouverture vis-

a-vis d’autres formalismes, les régles de production sont trés en faveur dans les systémes

experts.

Le défaut des régles de production de ne pas pouvoir structurer les connaissances de

maniére directe peut étre compensé dans une certaine mesure par sa volonté de cohabiter

avec d’autres formalismes ayant le caractére structuré.

Réseaux sémantiques et objets structurés

Contrairement au formalisme logique et aux régles de production, les réseaux séman-

tiques et les objets structurés (frames) sont nés du souci de représenter les connaissances

directement sous forme structurée.

Le réseau sémantique, initialement proposé par Quillian [Quillian 68], considére une

base de connaissances comme étant un ensemble d'objets et d’associations entre objets.

Ce formalisme a ainsi une représentation graphique évidente ot les noeuds sont les objets

et les arétes les relations entre eux.

Les principes de structurer la connaissance sont au coeur de l’appproche du réseau s¢-

mantique. Cette structuration peut se faire selon quatre principes majeurs [Mylopoulos 83] :

la classification, l’agrégation, la généralisation, et les partitions.

La notion de frames ou objets structurés a été proposée par Minsky [Minsky 75]. Un

objet structuré simple est une entité qui rassemble plusieurs champs pour représenter

des situations stéréotypées. Ce formalisme considére une base de connaissances comme

étant un ensemble d’objets. On peut définir des objets de facon hiérarchique, et il y aura

alors la notion d’héritage de propriétés. Ce formalisme permet d’avoir une représentation

économique de certaines situations.

La notion d’objets structurés a donné lieu aux langages de programmation orientée-

objets, qui offrent le mode de la programmation distribuée (voir [Ferber 86) pour un

exemple).
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Représentation procédurale

La représentation des connaissances sous forme procédurale voit la base de connais-

sances comme un ensemble d’agents actifs (procédures ou fonctions).

On choisit généralement le formalisme procédural pour représenter des connaissances

figées. En raison de son caractére procédural, la représentation procédurale de connais-

sances a l’avantage d’étre efficace 4 l’exécution, en évitant de nombreuses recherches que

devrait effectuer un interpréte dans le cas de connaissances déclaratives.

5.1.2 Conclusion

Choix d’un mode de représentation

Outre le formalisme logique qui est une approche générale, les autres formalismes

constituent des outils souples, faciles 4 adapter 4 chaque cas spécifique.

Les régles de production sont trés puissantes et recouvrent beaucoup de situations.

Les réseaux sémantiques insistent sur les relations entre les unités de connaissances. Les

objets structurés permettent d’avoir une vue hiérarchique des connaissances. Remarquons

que ces formalismes sont ouverts les uns vis-a-vis des autres.

Ainsi, pour les problémes qui ne peuvent étre résolus de facon satisfaisante dans

approche logique (heuristiques, problémes d’efficacité, économie de représentation, etc.),

on peut adapter ces formalismes moins formels & des besoins spécifiques. Une solution

satisfaisante & un probleme complexe peut impliquer la coopération de plusieurs d’entre

eux, pour avoir une approche mixte, comme dans [OHare 85,Takenouchi 87], ainsi que le

présent systéme OASIS qui fait intervenir le calcul des prédicats, les objets structurés et

les régles de production.

Formalisme logique et structuration des connaissances

Le formalisme logique s’inscrit dans le cadre général de la représentation et de la

résolution de problémes. Dans ce contexte, son manque de structuration n'est en fait pas

un probléme en soi.

En effet, le fait que l'on exige une structuration d'une base de connaissances est né

du souci d’avoir une exploitation plus efficace de celle-ci, c'est l'idée du formalisme des

réseaux sémantiques par exemple.

Dans l’approche logique, le probléme de l’efficacité est abordé d'un point de vue général.
> Zt

Une idée qui semble trés prometteuse (Kowalski 76,Matwin 87] consiste & prétraiter les

—
4h

: élément de ,

sous-élément

Canari élémént de
_——=>

élément de

( Polly )

nourriture

clauses avant de se lancer dans un processus de démonstration de théorémes. Le probléme

consiste & savoir comment anticiper sur la déduction de la clause vide.

Le probléme dans le cas général étant difficile & résoudre, nous nous contentons ici

de tracer le paralléle entre cette idée dans l’approche logique et la structuration dans les

réseaux sémantiques, pour aboutir & la conclusion que le raisonnement sur le formalisme

logique, moyennant une phase de prétraitement, peut étre aussi efficace que sur un réseau

sémantique.

Prenons un exemple qui était utilisé dans [Shirai 87] pour illustrer la notion du réseau

sémantique :

1. Un oiseau peut voler.

2. Le canari est un oiseau.

3. La couleur d’un canari est jaune.

4. Un canari mange des graines.

&. Polly est un canari.

Le réseau sémantique correspondant & ces connaissances est présenté sur la figure 5.1. On

peut s'attendre & ce que le raisonnement fondé sur ce réseau soit trés efficace, grace a cette

structuration globale des connaissances.
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Abordons maintenant ce méme probléme en calcul des prédicats. La description du

probléme correspond 4 la formalisation suivante :

1. Ve otseau(x) — voler(z).

2. ¥x canari{x) — oiseau(z).

3. Vz canari(x) — couleur(x, jaune).

4, Vx canari(z) — nourriture(x, graines).

5, Va canari( Polly).

On peut en obtenir la forme canonique :

1. -arseau(z), voler(x).

2. acanari(y), otseau(y).

3. scanari(z), couleur(z, jaune).

4. rcanari(u), nourriture(u, graines).

5. caneri(Polly).

ot les virgules ont remplacé les V (OU) et les quantificateurs universels ont été omis.

Les problémes en calcul des prédicats peuvent souvent se ramener & Ja démonstration

Wun théoréme. Par exemple, si l’on demande : “Polly peut-il voler ?” I suffit de prouver

que voler(Polly) est une conclusion logique des clauses ci-dessus. La démonstration se fait

par absurde : on cherche & démontrer que l’ensemble des clauses, une fois svoler (Polly)

intégrée, devient contradictoire, ce qui revient 4 en déduire la clause vide selon le principe

de résolution.

Afin de restreindre l’espace de recherche, on souhaite pouvoir anticiper sur la déduction

de la clause vide. Un premier niveau d’anticipation est facile 4 faire et consiste simplement

& prévoir isolément les résolutions possibles. I] suffit d’étiqueter, par leur unificateur, toute

paire de littéraux qui sont potentiellement complémentaires, c’est-a-dire, deux littéraux

unifiables mais ayant des signes opposés. Le résultat est un graphe de connexion des clauses.

Ainsi, pour les clauses de l’exemple précédent, on obtient le graphe de connexion qui

est présenté sur la figure 5.2. En le comparant avec le réseau sémantique en figure 5.1,

on voit qu’il offre le méme degré de structuration que le réseau sémantique. En fait, la

démonstration de théorémes a l'aide du graphe de connexion peut avoir une performance

comparable 4 celle du raisonnement utilisant le réseau sémantique.

welt aed pis 2
a
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a voler (Polly)

{

— oiseau (x), voler (x)

xA=y

canari (Polly) — canari (y), oiseau (y)

y = Polly

= canari (z), couleur (z, jaune)
z= Polly

— canari (u), nourriture (u, graines)

Figure 5.2. Graphe de connexion des clauses

Pour prouver : “Polly peut voler”, il suffit d’'intégrer avoler(Polly) dans le graphe de

connexion, en vue de la déduction de la clause vide. La solution y apparait évidente et fait

intervenir les quatre clauses se trouvant en haut de la figure 5.2.

On peut tirer la conclusion suivante : le réseau sémantique offre une structuration de

connaisances directe et propre 4 un probléme spécifique et le raisonnement correspondant

implique un parcours du réseau ; dans le formalisme logique, les connaissances ne se

présentent pas directement sous forme structurée, mais le démonstrateur de théorémes

pourrait se charger de la structuration indépendamment d’un probléme spécifique.

5.2 Le systéme OASIS

Comme on l’avait vu au cours des deux chapitres précédents, le probléme de la synthése

chimique peut étre formulé dans le modéle de l’espace d’états. Etant donné qu’une ou

plusieurs molécules forment un état, la solution du probléme consiste & rechercher des

chemins dans l’espace d’états satisfaisant & certaines conditions initiales. La transition

d'un état & un autre est assurée par un opérateur qui est une réaction chimique.

Dans le modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts, la description d’un
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probléme s’appuie sur trois composantes :

1. la représentation d’états en termes de concepts de base,

2. la définition des concepts d’abstraction sous forme de clauses de Horn,

3. la représentation d’opérateurs en termes de concepts de base et/ou de concepts

d’abstraction.

En calquant le probléme de la synthése chimique sur ce modéle, la premiére composante

correspond & la représentation des structures moléculaires, les concepts de base étant

¢ la nature des atomes, leur ionicité, et les liaisons entre eux.

Ts’agit donc de représenter l'objet molécule 4 partir de ces trois types de concepts. Notre

choix consiste & adopter le formalisme des objets structurés en profitant de sa propriété

@héritage, pour avoir une représentation économique et efficace. L’accés aux objets se

fait sous forme prédicative, pour avoir une uniformité et aussi une compatibilité avec les

clauses de Horn et les opérateurs.

La deuxiéme composante correspond 4 la définition des concepts plus élaborés que les

atomes, lionicité et les liaisons, tels que l’acide, l’électro-attracteur, etc. voire certaines

configurations géométriques que peuvent présenter les molécules. Ces concepts d’abstraction

sont définis sous forme de clauses de Horn, 4 partir des concepts de base ci-dessus.

La troisiéme com posante correspond & la représentation des réactions chimiques ou des

opérateurs. Celle-ci s'appuie aussi bien sur les concepts de base (les atomes, l'ionicité et

les liaisons) que sur les concepts d’abstraction (l’acide, l’électro-attracteur, etc.).

Outre ces trois niveaux de connaissances, il y aura aussi un méta-niveau de connais-

sances correspondavt aux stratégies de synthése.

Ces quatre niveaux de connaissances constituent la base de connaissances du systéme

OASIS.

5.3 Représentation des molécules en terme de concepts de

base

Il s’agit de trouver une représentation appropriée de la structure d’une molécule.
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5.3.1 Une molécule est un graphe spécial

Examinons d’abord un exemple de molécule :

gat

NHe

qui est en fait une représentation racourcie de la molécule suivante :

\

C
§9 —

5

Hoo 3

3 P ; pee IS Pn oe

oi nous avons donné un numéro d’identification & chacun des atomes pour faciliter Vex.

plication par la suite.

Cet exemple, si simple soit-il, montre que la structure d’une molécule est un graphe et

qu'il s’agit d’un graphe spécial :

1. Les neeuds du graphe ont un sens. Il s’agit des atomes chimiques : C, H, O, etc.

2. Un neeud peut aussi porter une valeur numérique : 0, +1, -1, etc., qui représente la

charge électrique (Vionicité) de l’atome en question dans le contexte de la molécule.

3. Les arétes out aussi un sens. Ils s’agit des liaisons chimiques : 1 (liaison simple), 2

(liaison double), 3 (liaison triple), et peut-étre aussi plus.

Toute représentation d’une molécule doit donc impliquer ces trois types de concepts

ou concepts de base :

e la nature des nceuds, leur ionicité et les liaisons entre eux,

d’une maniére ou d’une autre.
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5.3.2 Représentation matricielle

Les systémes existants utilisent généralement la représentation matricielle des mo-

lécules dite matrice de connectivités. Celle-ci présente l'avantage de pouvoir étre im-

planté dans n'importe quel langage de programmation (en Basic dans le systeme MAR-

SEIL [Barone 82], et en FORTRAN et ASSEMBLEUR dans les systémes LHASA [Corey 69,

Johnson 85] et secs [Wipke 78]).

Il faut deux matrices, une pour représenter les nceuds et l'autre pour les liaisons. Pour

lexemple de molécule précédent, la matrice pour les nceeuds peut avoir la forme suivante :

neund 1 2 3 4 5 6

atome H N H O C O

charge 0 0 0 O O -l

La matrice pour les liaisons sera :

neeud-de-départ 1 2 2 4 5

neud-fin 2 3 5 5 6

type-de-liaison 1 1 1 2 1

Cette représentation est rigide et son utilisation est fastidieuse. Nous préférons plutét,

dans le systéme OASIS, une représentation symbalique.

5.3.3 Représentation sous forme d’une formule logique

Dans notre formulation du probléme de la synthése, nous considérons une molécule ou

un état comme étant une fbf.

Les trois types de concepts utilisés dans la description d’une molécule peuvent se

traduire par trois types de prédicats :

1. (atome ~ -). C’est un prédicat & deux arguments dont le premier désigne un noeud

dans le graphe-molécule, et le deuxiéme sa nature atomique. Par exemple, (atome

6 0) traduit le fait que le neud numéro 6 est un O (oxygene).

2. (ion _ _}. C’est un prédicat & deux arguments dont le premier désigne un noeud et

le deuxiéme sa charge électrique (ou ionicité). Par exemple, (ion 6 -1) indique que

le noeud 7 posséde une charge électrique de -1.

3. (voisin . _ _). C’est un prédicat & trois arguments dont les deux premiers dé-

signent deux noeuds et le dernier le type de la liaison (1, 2 ou 3) entre eux. Par

exemple, (voisin 4 5 2) indique que les nceuds 4 et 5 sont reliés par une liaison

double.
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La représentation d’une molécule sous forme d'une fbf sera ainsi une conjonction de

ces trois types de predicats. Pour la molécule précédente, on aura :

(atome 1 H) (ion 2 0) (atome 2 N) (ion 2 0) (atome 3 H) (ion 3 0)

(atome 4 0) (ion 4 0) (atome 5 C) (ion 5 0) (atome 6 0) (ion 6 -1)

(voisin 1 2 1) (voisin 231) (voisin 25 1) (voisin 4 5 2)

(voisin 5 7 1)

Cette représentation est plus directe que la représentation matricielle et se préte mieux a

l'interprétation, grace 4 sa nature symbolique.

Avant d'effectuer des déductions sur une molécule ainsi exprimée, il faut encore ex-

pliciter les connaissances concernant les atomes. En effet, un atome est caractérisé par

plusieurs constantes qui lui sont propres, telles que son numéro atomique, sa masse, ses

valences, son électro-négativité, etc. Par exemple, pour l’atome N (azote) (cf. un tableau

periodique des éléments), on a les valeurs suivantes :

atome N

numero 7

masse 14.01

On peut rajouter directement ces informations dans la représentation d’une molécule.

Par exemple, pour le neeud 2 dans l’exemple précédent qui est un N, il faudra alors com-

pléter :

(numero 2 7) (masse 2 14.01)

On peut également procéder de maniére implicite en intégrant dans la base de connais-

sances les clauses suivantes :

(numero _x 7) <- (atome _x N).

(masse _x 14.01) <- (atome _x N).

En tout cas, le manque de structuration de cette représentation d’une molécule devient

évidente. Par exemple, si l’on veut savoir la masse atomique d’un neeud, i] faut parcourir les

prédicats représentant la molécule, voire certaines clauses. Certes, on pourrait envisager de

charger le mécanisme d’inférences d’effectuer une certaine structuration (cf. la discussion

au 5.1.2), mais cela n’est pas rentable. En effet, les inférences & ce niveau se trouvant
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tout en bas du raisonnement dans le cadre d'une approche heuristique, ce ne serait qu'une

structuration locale.

Notre choix final consiste, tout en gardant la vision d'une molécule comme une fbf, ala

représenter, non directement sous forme d'une conjonction de prédicats, mais de maniére

plus naturelle sous forme structurée. L’accés & une molécule se fait sous forme prédicative,

comme s'il s’agissait d’une représentation en logique directe.

I s’agit donc de structurer les connaissances en dehors du mécanisme d’inférences.

5.3.4 Choix final

La représentation finale des molécules utilise le formalisme des objets structurés (frames)

en profitant de sa propriété d’héritage.

Nous allons d’abord définir la classe d’objets atome pour représenter les atomes chi-

miques :

(defstruct atome

atome

nom

numero

masse

valence

)

Nous gardons dans la version actuelle du programme ces cing attributs sans prétendre du

tout qu’ils soient exhaustifs. Mais en cas d'insertion de nouveaux attributs, il suffit juste

de les ajouter dans la définition de cette structure de données, sans avoir & toucher au

reste du programme,

Les différents atomes chimiques sont ainsi des instances de la classe atome ou des

atomes. Par exemple, on peut créer l'instance N (azote) avec les valeurs suivantes :

atome

nom azote

numero 7

masse 14.01

valence (-3 +5)

A part l’attribut valence qui prend pour valeur une liste indiquant les valences possibles

d'un atome, les autres attributs ont pour valeur soit un chiffre soit un symbole.
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Nous définissons ensuite la classe d’objets naud comme sous-classe de la classe atome :

(defstruct #:atome:noeud

ion

voisins

de sorte que les atomes dans le contexte d’une molécule puissent étre définis comme des

instances de neud. L'attribut ion indique la charge électrique d’un naeud en question, et

Pattribut voisin spécifie les liaisons le reliant & ses voisins (d'autres naeuds).

Ainsi ion aura pour valeur un nombre, et voisins une liste dont chacun des éléments

est de type (noeud liaison), ot noeud est le numéro d'identification d’un neeud voisin

et liaison est un nombre indiquant le type de la liaison correspondante.

Le fait que neeud soit défini comme étant une sous-classe de la classe atome Iui permet

avoir une identité atomique, grace & la propriété d’héritage ; naud posséde ainsi tous

les attributs de atome. Les attributs appartenant en propre & neud ~ ion et voisins -

permettent de situer un neud dans le contexte d'une molécule. Nous avons ainsi notre

représentation d’une molécule :

Une molécule est représentée comme un ensemble d’objets neud.

Pour l’exemple de molécule précédent, cet ensemble de neuds est le suivant :

1 (moeud-create 7H

rion 0

*voisins '((2 1)))

2 (moeud-create ’N

rion 0

‘voisins *((1 1) (3 1) (5 1)))

3 (noeud-create ’H

?ion 0

rvoisins *((2 1)))

4 (noeud-create ’0

rion 0

‘voisins ’((5 2)))
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5 (noeud-create ’C

‘ion 0

tyvoisins 7((4 2) (6 1) (2 1)))

6 (moeud-create ’0

Sion -1

‘voisins ’((5 1)))

ot la fonction noeud-create permet de créer une instance de neud. Plus précisément,

(noeud-create ’N

?ion 0

*voisins ’((1 1) (3 1) (5 1)))

permet de créer une instance de neud ayant la liste attributs-valeurs suivante :

atome WN

nom azote

numero 7

masse 14.01

valence (-3 +5)

ion 0

voisins ((1 1) (3 1) (5 4))

dont les cing premiers sont partagés avec l'instance N de ateme.

C’était la représentation d’une molécule. Un étet aura la méme représentation, c’est-

a-dire, un ensemble de nwuds. Toutefois, du fait qu’un état peut étre une ou plusieurs

molécules, il est un graphe qui n’est pas forcément conneze, contrairement 4 une molécule.

Pour pouvoir manipuler une molécule ou un état sous forme déclarative, il faut définir

des prédicats d’accés aux champs de neud. Nous choisissons le type de prédicats :

(x. attr val)

pour cet usage. x est un neud, attr un champs (atome, masse, ion, voisins, etc.), et

val la valeur correspondante.

Ce type de prédicat est certes suffisant, mais il ne permet toutefois pas d’exprimer

facilement le type de situations ot deux neuds x et y sont reliés par une liaison de type

n. Nous préférons introduire encore un autre type de prédicats :

(voisin x y n)

cerca antasnsatnnanpemnannennants a
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pour exprimer le fait que deux neuds x et y se trouvent reliés par une liaison de type n.

On peut maintenant considérer que, dans le modéle de l’espace d’états avec abstraction

de concepts, les concepts de base sont traduits par les deux types de prédicats :

(x.attr val) et (voisin x y n).

5.4 Définition des concepts d’abstraction

5.4.1 Perception d’une molécule par le chimiste

Lorsqu’un chimiste observe une molécule, il en tire des informations non seulement en

terme des concepts de base :

1. les atomes,

2. leur ionicité et

3. les liaisons entre eux,

qui correspondent aux prédicats : (x.attr val) et (voisin x y n), mais aussi en terme

des concepts d’abstraction tels que

e lacide, l’électro-attracteur, les groupements fonctionnels, les points actifs, les confi-

gurations géométriques, etc.

Les concepts d’abstraction sont plus “gros” que les concepts de base en ce seus qu'ils sont

batis 4 partir de ceux-ci.

Prenons toujours l’exemple de molécule que l’on a vu précédemment :

Outre les informations concernant les atomes, l‘ionicité et les liaisons, le chimiste pergoit

aussi d’autres informations de haut niveau :
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e Il regarde

/
oe

comme un tout en lui accordant le nom carbonyle ou CO dans sa téte.

e Pour lui, CO est, parmi d’autres, un électro-attracteur.

e Tl peut aussi regarder

comme un tout : NH, (amine).

e Ii sait que chacun des deux H attachés & N peut facilement partir et donc qu'ils

sont [ibérables.

Cette perception de haut niveau d’une molécule par le chimiste est en fait soutenue

par les connaissances concernant la définition de ces termes ou concepts d’abstraction :

CO, NAz, électro-attracteur, libérable, etc. :

e Si un C et un O sont reliés par une liaison double alors on a un CO (carbonyle).

« Le groupement fonctionnel CO est un électro-attracteur.

e Un A attaché aun N est kbérable.

Ces concepts d’abstraction sont trés importants en chimie, ils permettent d’exprimer,

entre autres, les réactions chimiques de maniére facile.

5.4.2 Formalisation de la définition des concepts d’abstraction

Il s’agit de formaliser les relations entre concepts d’abstraction et concepts de base, ces

derniers étant :

(x.attr val) et (voisin x y n).
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Cela peut se faire aisément en calcul des prédicats. Pour les quelques définitions de la

section précédente, on peut obtenir :

e VrVy (z.atome C) A (voisin x y 2) A (y.atome O) + (CO z y).

e WaVy (CO zx y) — (electroattracteur =).

o YxVy (x.atome N) A (voisin z y 1) A (y.atome H) — (liberable y z).

Cette formalisation de la définition des concepts d‘abstraction en calcul des prédicats

conduit en fait 4 une sorte de fbf spéciales appelées clauses de Horn.

Une clause est une disjonction de littéraux ; une clause de Horn est caractérisée par

la présence d’un seul littéral positif et a donc la forme suivante :

VoWaq-:: Py, VaP2VaP3V--:

ol Pi, Pp, P3,:+- sont des prédicats. On peut également utiliser la forme équivalente :

Va W2te-:: PyNP3A+-- 3 Py

ou encore,

VaVag::> Py — PoN PR A>.

Dans l’implantation informatique, nous adoptons la convention suivante :

e Comme toutes les variables sont universellement quantifiées, nous faisons disparaitre

les quantificateurs et distinguons les variables des constantes en les faisant précéder

wy

du symbole

¢ Nous écrivons “<-" au lieu de “+”.

© La fin de clause est marquée par un “k”.

Les définitions précédentes ont ainsi la forme suivante dans |'implantation :

(CO _x _y) <- (.x.atome C) (voisin .x _y 2) (_y.atome 0) &

(e-attracteur _x) <- (CO _x _y) &

(liberable _y _x) <- (_x.atome N) (voisin _x _y 1) (_y.atome H) &
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5.4.3 Possibilités ouvertes

L'utilité de la définition des concepts d’abstraction réside dans le fait de pouvoir dis-

poser de plus “gros” termes - surtout des termes génériques ~ que

(x.attr val) et (voisin x y n) dans la description des réactions (opérateurs) ainsi

que des méta-régles,

On a vu quelques exemples simples de définitions dans la section précédente. Les

connaissances chimiques susceptibles d’étre représentées de cette maniére relévent en fait

de trois catégories :

1. Les groupements fonctionnels. Ce ne sont pas des termes génériques mais chacun

correspond & une sous-structure moléculaire précise. I] s'agit de sous-structures fré-

quemment rencontrées et qui possédent une certaine propriété chimique. On a déja

vu

/ /Omg

\
—-N

TLy a encore d'autres tels que

0

—-OH | on
|

Ss ome\ &

2, Les termes génériques. Chacun de ces termes correspond & une variété de sous-

structures moléculaires. Par exemple, le terme électro-attracteur — employé pour

qualifier les sous-structures qui ont tendance & atirer des électrons ~ peut corres-

pondre &
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ainsi que beaucoup d’autres.

La définition des termes génériques se révéle surtout importante. En effet, dans

la description d'un opérateur (réaction), on peut par exemple, mettre un prédicat

(e-attracteur), sans avoir & détailler du coup ses diverses variétés. La séparation

entre une base des opérateurs et une base des clauses de Horn facilite la représentation

et la gestion des connaissances,

3. Les modéles de calcul. Certaines informations concernant une molécule ~ la forme

géométrique par exemple - ne peuvent étre obtenues que moyennant des calculs

suivant certains modéles théoriques, en partant des informations de base (atomes,

liaisons) qui sont accessibles par (x.attr val) et (voisin x y n). Ces modéles de

calcul peuvent aussi étre exprimés sous forme de clauses de Horn.

Examinons l’interprétation de ces connaissances sous forme de clauses de Horn. Etant

donné qu’un état (une ou plusieurs molécules) est représenté par des concepts de base

((x.attr val) et (voisin x y n)) et que la précondition d'un opérateur (ou d’une méta-

régle) implique & la fois des concepts de base et des concepts d’abstraction, la vérification

de cette précondition sur l'état consiste donc & démontrer celle-ci en partant des axiomes

que constituent la fbf représentant I’état d’une part et les clauses de Horn définissant

les concepts d'abstraction d'autre part. Il faut ainsi un démonstrateur de théoremes qui

effectue la tache suivante :

(état) U (clauses de Horn) “"23"*" (précondition d'un operateur)

Pour satisfaire au besoin de représenter les trois types de connaissances exposés plus

haut et de les interpréter efficacement, notre implantation en Lisp du démonstrateur de

théorémes s'est inspiré du langage PROLOG, de sorte que l’on peut véritablement program-

mer en clauses de Horn.

Ainsi, par rapport aux cxemples simples de La section précédente, la syntaxe des clauses,

fondée sur LISP, est étendue pour inclure les points suivants :

1. Possibilité d'utiliser les listes. Il n’y a pas de notation spéciale pour les listes. On se

sert des parenthéses normales : “(" et “)”. Ainsi, (1 2 3 4) est une liste & quatre

éléments et () la liste vide. La notation (x . -y) permet de représenter une liste

dont la queue est une variable (-y).
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2. Cut de contréle. Le cut sert & court-circuiter un retour en arriére. I] est représenté

par “/”.

3. Négation. On peut mettre un not devant un prédicat lorsque celui-ci n’est pas une

téte de clause. (not p) est faux si le prédicat p n'est pas prouvable, sinon, il est vrai.

4. Egalité. (= _x -y) permet d’unifier _x et y. Si _y est ou porte sur une fonction Lisp

(une expression arithmétique en particulier), unification implique |’évaluation de

celle-ci. Voir le point suivant.

5. Expressions arithmétiques. Ou peut utiliser les expressions arithmétiques LISP. Par

exemple, le but :

(= _y 1) = _x (+ Ly ( 2 3)))

permettra d’affecter la valeur 7 & x.

6. Prédicat vrai. I] est toujours vrai.

7. Fonctions LISP comme prédicats. Toute fonction LISP peut étre utilisée comme prédi-

cat, la valeur d’évaluation nil ou () LISP correspondant & Ja valeur fausse du prédicat.

Les fonctions de comparaison arithmétique sont surtout utiles, telles que (< .x ~y)

et (> x -y).

A titre Villustration de cette syntaxe, citons quelques exemples de clauses utiles.

Avec les clauses suivantes :

(nbH _x .nH) <- (nbHO _x () _nH) &

(mbHO _x _1H _nH) <- (voisin _x _y 1) (_y.atome H) (not (member _y _1H))

(nbHO _x (_y . .1H) .nH1) (= _nH (+ 1 _nH1)) / &

(nbHO _x _ 0) &

le prédicat (nbH -x _nH) permet de retrouver le nombre de H (atomes d'bydrogéne) atta-

chés au noeud _x dans une molécule. Le prédicat (member -y -1H) étant considéré comme

une fonction LISP, on aurait pu aussi utiliser membre défini par les clauses suivantes :

(membre _x (_x . _)) &

(membre _x (_ . _y)) <- (membre _x _y) &

membre sera ainsi plus souple que la fonction LISP correspondante.

Un autre exemple consiste 4 définir I’halogéne — les atomes appartenant au septieme

groupe du tableau périodique :

(halogene _x) <- (_x.numero no) (groupe _no _gr) (= _gr 7) &

(groupe _no gr) <- ... &
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Le prédicat (groupe no gr) devrait calculer le numéro du groupe a partir du numéro

atomique d’un atome. Bien entendu, tout cela aurait été plus facile si l'on avait mis le

numéro du groupe comme un attribut de l’objet atome. C’est une question ouverte dont

la réponse définitive dépendra de la fréquence d’utilisation de lattribut groupe.

5.5 Opérateurs

Les opérateurs sont des réactions chimiques. Nous définissons la structure de données

suivante pour les représenter :

(defstruct operateur

nom

reference

lhs

rhs

certitude

nom a pour valeur une chaine de caractéres, reference une liste de chaines de ca-

ractéres. nom est destiné & enregistrer le nom de la réaction. reference peut étre la

bibliographie.

5.5.1 lhs et rhs

lhs et rhs constituent les deux composantes essentielles d’un opérateur. Chacun est

une conjonction de prédicats et définit une sous-structure moléculaire (un pattern) qui

peut tre un graphe connexe ou non. On peut comprendre leur sémantique & travers la

description de Papplication d’un opérateur. Lorsqu’on applique un opérateur sur un état

(une ou plusieurs molécules), on cherche une sous-structure de celui-ci qui corresponde a

Ihs (pattern matching). Si l’on réussit, ’opérateur devient applicable. On substitue alors

la sous-structure représentée par rhs a celle correspondant & 1hs dans l'état, pour aboutir

au nouvel état. On peut encore schématiser cela en prenant la réaction suivante :

A+ B-—+C,

qui fait intervenir trois structures moléculaires : A, B et C. En la mettant sous forme

d’opérateur, 1hs correspondra alors 4 AU B et rhs aC.

En fait, ce n’est qu'une autre forme que la représentation des opérateurs par trois

composantes :



1, une précondition,

2. une liste des suppressions et

3. une liste des adjonctions.

Mais le formalisme employé ici présente l’avantage d’étre symétrique, permettant d’ap-

pliquer un opérateur dans le sens de gauche & droite comme de droite & gauche, ce qui

est indispensable pour le présent problame de la synthése chimique. Dans la description

précédente, il suffit d'inverser 1hs et rhs pour comprendre l’application d’un opérateur de

droite & gauche.

Ins et rhs ont exactement la méme syntaxe que le corps d'une clause de Horn (cf. la

section précédente), c'est-a-dire la partie qui se trouve & droite de “<-". Il s’agit donc d’une

conjonction de prédicats éventuellement précédés d'un “not”. Pour avoir une idée précise

sur la spécification de Ihs et de rhs pour une réaction chimique, examinons l'interprétation

d'un opérateur.

L’application d’un opérateur de gauche & droite sur un état procéde ainsi :

1. Prendre lhs comme précondition et chercher & le remplir sur l'état.

2. Si Uns est rempli (instancié), supprimer dans l'état la structure correspondant &

(1hs0 - rhs0) et y ajouter celle correspondant & (rhs0 ~ 1hs0), oii, °

Ins0 = l'ensemble des prédicats de type (x.attr val) ou (voisin x _y

-n) de 1hs,

et rha0 est la méme chose mais correspond & rhs.

L'état devient alors un nouvel état, di l’application de lopérateur.

Pour avoir la description de 'application d'un opérateur de droite & gauche, il suffit

dinverser Ihs et rhs.

Ainsi, Ih ou rhs est la précondition de Popérateur suivant qu’il s’agit d’une appli-

cation de gauche & droite ou de droite & gauche. Par ailleurs, il est & noter qu'une fois

la précondition de Popérateur remplie, les modifications a effectuer sur l'état courant ne

tiendront plus compte des prédicats autres que

(x. attr val) et (voisin x -y 2).

En effet, la présence des prédicats correspondant des concepts d’abstraction dans un

opérateur est destinée uniquement a participer 4 des préconditions 4 remplir (démontrer).
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5.5.2 Notion de VOB

Un point important concernant 1hs et rhs est sur l'instanciation des variables. Intro-

duisons d’abord Ja notion de VOB :

Une VOB est une variable figurant dans la précondition de Uopérateur, portant

sur les objets et dont la premiere apparition se trouve dans un prédicat de type :

(-x.attr val) ou (voisin x -y n).

Prenons un exemple, supposons que I’on ait

(voisin _x _y 2) (_u-atome N) (liberable _z _u) (_z.atome H)

comme précondition d’un opérateur (1hs ou rhs), alors on acomme VOB : -x, -y et -. 2

n’est pas une VOB, car sa premiére apparition est dans le prédicat (liberable z _u).

La notion de VOB est utilisée ainsi : lorsque l'interpréte d'opérateurs cherche & rem-

plir la précondition d'un opérateur, il assure systématiquement l'affectation de valeurs

distinctes (instances neud différentes) aux différentes VOB, Nous avons implanté cette

maniére d’instanciation de VOB par souci d’alléger l’écriture des opérateurs et d’améliorer

Vefficacité du systéme. En effet, dans la description d’un opérateur, les différentes variables-

objets demandent toujours des instances objets différentes. Par conséquent, si le méca-

nisme d’inférences ne s’en occupait pas, il faudrait alors mettre de nombreux (not (= -*

-y)), ce qui non seulement alourdirait ’écriture mais aussi compromettrait V’efficacité de

Vinterprétation.

Plus loin, l’exemple de réaction Diels-Alder illustrera l'intérét du traitement privilégié

des VOB par le démonstrateur.

5.5.3 certitude

Examinons la partie certitude d’un opérateur. Lorsqu’un opérateur est applicable sur

un état (1hs ou rhs comme précondition remplie), sa partie certitude permet de calculer

une valeur d'évaluation de la facilité de son application, suivant le contexte dans lequel la

précondition est satisfaite. Cette valeur est comprise entre 0 et 1, mais elle peut aussi étre

-1, indiquant que lopérateur ue peut étre appliqué. certitude est une liste de type :

( (condi vali)

(cond2 val2)

(vrai valn)
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vali, val2, ...sont des valeurs comprises entre 0 et 1, ou la valeur -1. condi, cond2,...,

ont la méme syntaxe que lhs et rhs. Il s’impose de les considérer comme une suite a la

précondition de l’opérateur (1hs ou rhs). En effet, lorsque celle-ci est remplie, l'interprete

d@opérateurs procéde ainsi pour déterminer la valeur de certitude : lorsque cond1 est

vérifiée, alors cette valeur est vali, sinon, il cherche & vérifier cond2, et ainsi de suite. La

derniére ligne est obligatoire, pour donner une valeur par défaut, lorsqu’aucune des condi,

cond2, etc., n’est satisfaite.

Cette partie certitude est indispensable dans la description des réactions. En effet,

lorsqu’un expert décrit une réaction, il donne d’abord un schéma général, qui correspond

4 nos Lhs et rhs ; ensuite, il va apporter des précisions : “en présence d’un ..., la réaction

se trouve favorisée, sinon OK mais moins bien”, ou, dans certains contextes, elle devient

impossible.

Ainsi, lorsqu’on applique une réaction sur une ou des molécules, le contexte d’application

permet de calculer la valeur de certitude ou la valeur d’évaluation de la facilité de la

réaction.

Les valeurs de certitude des applications successives de réactions seront utilisées pour

calculer une valeur d’appréciation des différents chemins au cours de la résolution d’un

probléme. La facon de calculer cette valeur est 4 l’étude en consultation avec l’expert.

5.5.4 Exemples

Pour terminer, & titre d’illustration, prenons deux exemples d’opérateurs. Le premier

est la réaction Diels-Alder et le second la réaction d’addition [Warren 78].

Réaction Diels-Alder

nom "Diels-Alder"

reference ("Designing Organic Synthesis" "S. Warren")

lhs ( (voisin 2 .1 2) (voisin _t _6 1) (voisin _6 _5 2)

(voisin _3 _4 2) )

rhs ( (voisin _2 _1 1) (vwoisin _1 _6 2) (voisin _6 _5 1)

(voisin _5 _4 1) (voisin _4 _3 1) (voisin _3 _2 1) )

certitude ( ( (voisin _4 _7 1} (e-attracteur _7) 0.8 )

( (voisin _3 _7 1) (e-attracteur _7) 0.8 )

( vrai 0.5) )
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lbs et rhs traduit le schéma général :

La partie certitude apporte des précisions en affirmant que, s'il y a un électro-attracteur

relié A l'atome _4 ou .3, la réaction se trouve favorisée (0.8), sinon OK (0.5).

Cet opérateur pourrait par exemple conduire au résultat suivant :

f
\, + 9 st Roe
\
CHa

avec la valeur de certitude 4 0.8. Un autre résultat également avec certitude & 0.8

f { —< )
\ 7 YK ~ /

L'application de l’opérateur dans ces deux cas ont fait appel aux clauses suivantes :

(e-attracteur _x) <- (CO x _) &

(e-attracteur _x) <- (CN _x _) &
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(CN _x _y) <- (voisin _x _y 3) (_x.atome C) (_y.atome N)} &

(CO _x _y) <- (voisin _x _y 2) (_x.atome C) (_y.atome 0) &

Sans ces clauses, la valeur de certitude aurait été de 0.5.

Au cours d'une interview, l'expert a fait remarquer que la molécule suivante :

a

ne peut participer 4 la réaction Diels-Alder pour jouer le réle de :

ci-dessus, car la configuration spatiale des deux doubles liaisons empéche une telle ac-

tion. Appelons cette configuration estsett. Pour tenir compte de cette remarque, il faut

compléter la partie certitude de l’opérateur de la maniére suivante :

certitude ( ( (estsett _5 _6 _1 _2) -1)

( (voisin 4 7 1) (e-attracteur _7) 0.8 )

( (voisin _3 _7 1) (e-attracteur _7) 0.8 )

( vrai 0.6) )

Et l’on va définir la configuration estsett sous forme de clauses. Bien entendu, si la notion

de cette configuration ne trouvait son application qu’ici, il suffirait de mettre sa définition

directement dans la partie certitude & la place du prédicat (estsett 5 6 _1 _2).

Il est 4 noter que toutes les variables dans lns de cet opérateur sont des VOB et qu’elles

sont ainsi affectées de valeurs distinctes au moment du filtrage par le démonstrateur de

théorémes. Si le démonstrateur n’assurait pas cette fonction, il faudrait alors écrire, pour

lhs par exemple,

lhs ( (voisin _2 _1 2) (voisin _1 _6 1) (voisin _6 _5 2)
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(voisin _3 _4 2) (mot (= _3 _2}) (mot (= _3 _1))

(not (= _3 _6)) (mot (= _3 _5)) (mot (= _4 _2))

(not (= _4 _1)} (mot (= _4 _6)) (mot (= _4 _5)) )

On voit ainsi Putilité du traitement privilégié des VOB par le démonstrateur de théorémes.

Réaction d’addition

nom "Addition"

reference ("Designing Organic Synthesis" "S. Warren")

lhs ( (voisin _A _B 2) (liberable _C _D) (voisin _C _D 1) )

rhs ( (voisin _A _B 1) (voisin _A _C 1) (voisin _B _D 1} )

certitude ( ( vrai 0.7 ) ) :

Pour que cet opérateur soit correct aussi de droite & gauche, il faudrait ajouter d’autres

prédicats dans rhs. Nous ne citons ici comme exemple que son application de gauche a

droite. Cet opérateur correspond au schéma suivant :

ge

. —= i ee oe
mS,

En présence des clauses suivantes :

(liberable _x .y) <- (_y.atome 0) (voisin _y x 1) (_x.atome H) &

(liberable _x _y) <- (_y.atome Cl) (voisin _y _x 1) (.x,atome H) &
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cet opérateur pourrait donner lieu aux situations suivantes :

CHy

( /*
( _ ah =% i
CHg

et,

CHy

f + ci 8 >
Cp

‘bi woH3

5.6 Méta-régles

Les méta-régles représentent les stratégies de synthése. Dans l'état actuel du systéme

OASIS, nous n’avons pas encore exploré ce méta-niveau de connaissances. Néanmoins, nous

pouvons affirmer qu’une méta-régle aura la forme suivante :

SI condition ALORS types-de-regles-a-essayer

La partie condition aura la méme syntaxe que lhs ou rhs d’un opérateur. Lorsqu’elle

est satisfaite sur un état, l’application de l'opérateur donne comme résultat les types de

régles & tenter sur celui-ci.

L’emploi des méta-régles permet de restreindre les opérateurs & utiliser pour développer

un état dans l’espace d'états au cours de la résolution d’un probléme, et donc de réduire

le risque combinatoire (cf. le chapitre 7).
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5.7 Conclusion

En calquant le probléme de la synthése chimique sur le modéle de l’espace d’états avec

abstraction de concepts, nous avons réparti les connaissances chimiques de base sur trois

niveaux dans le systeme OASIS.

Le premier niveau concerne la représentation des molécules ou des états en terme de

concepts de base. Ainsi, une molécule est définie comme un ensemble d’objets appartenant

& la classe neud, alors que la classe neud est une sous-classe de la classe d’objets atome.

On peut considérer que les concepts de base sont traduits par les deux types de prédicats

(x.attr val) et (voisin _x _y -n).

Le deuxiéme niveau de connaissances est la définition de certains concepts plus élaborés

ou concepts d’abstraction sous forme de clauses de Horn.

Le troisiéme niveau de connaissances concerue les réactions chimiques ou les opéra-

teurs, dont la description s’appuie 4 la fois sur les concepts de base et sur les concepts

d’abstraction.

A ces trois niveaux de connaissances, s'ajouteront les méta-régles qui traduiront les

stratégies de synthése.

D’un point de vue global, notre approche 4 la représentation de connaissances est une

approche mixte, faisant intervenir les objets structurés, le formalisme logique et les régles

de production.
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6

Mécanismes d’inférences de base

6.1 Introduction

Les problémes en synthése chimique consistent en une exploration de l’espace d’états.

Cette exploration implique deux niveaux de travail :

1. le niveau des transitions d’états assurant le passage d'un état 4 l’autre,

2. le niveau du contréle qui décide de lorientation des transitions d’états.

Les mécanismes d’inférences de base sont destinés & accomplir le premier niveau de

travail et font l’objet d’études du présent chapitre. Il s’agit donc surtout d'interpréter, sur

un état donné, les opérateurs de fagon isolée, en vue de l'obtention de nouveaux états. Les

mécanismes d’inférence de base sont ainsi un interpréte d'opérateurs plus quelques outils

généraux. On peut schématiser la tache de l'interpéte d’opérateurs de la fagon suivante :

état + opérateur — état.

Le modéle de l'espace d’états avec concepts d’abstraction a permis de décrire le domaine

du probléme de la synthése chimique en trois parties :

1. Les états (molécules). Un état est représenté comme un ensemble d’objets neud.

Mais d’un point de vue logique, on peut le considérer comme étant une fbf ou plus

exactement une conjonction de prédicats de type : (_x.attr val) et (voisin x -y

_n). C'est d’ailleurs par le biais de ce genre de prédicats que l'on accede & un état.

2. Les clauses de Horn. Les clauses de Horn définissent certains prédicats concernant les

états qui sont plus élaborés que (_x.attr val) et (voisin x -y n), dans le but

de permettre de formuler certaines informations de haut niveau directement en “gros

termes”, et surtout en termes génériques.

3. Les opérateurs de transition (réactions). La description d'un opérateur a deux com-

posantes principales : une partie gauche (1hs) et une partie droite (rhs). Au moment

@appliquer un opérateur de gauche & droite sur un état, Lhs est la précondition de
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lopérateur ; dans le sens inverse, c’est rhs qui est la précondition. Ihs et rhs sont

tous deux une conjonction de prédicats (précédés d’un not éventuellement). I] peut

s'agit aussi bien de prédicats de type (_x.attr val) et (voisin x _y -n) que de

prédicats élaborés définis par des clauses de Horn.

En essayant d’appliquer un opérateur sur un état, l’interpréte d’opérateurs doit d’abord

s'assurer que la précondition de l'opérateur (Lhs ou rhs) est remplie par l'état. Du fait que

cette précondition fait intervenir deux niveaux de prédicats~ (_x.attr val) et (voisin

_x _y -n) d’une part et les prédicats élaborés d’autre part - cela revient donc & démontrer

quelle est une conséquence logique de la fof correspondant 4 l'état (sous forme d’un

ensemble d’objets) modulo les clauses de Horn. On a ainsi besoin d'un démonstrateur de

théorémes se fondant sur les objets et les clauses de Horn.

Ce démonstrateur de théorémes est un outil général et permet d'accomplir tout ce qui

est d’ordre déductions sur un état. A part la satisfaction de la précondition d'un opérateur,

il sert également & remplir la prémisse d’une méta-régle, et éventuellement aussi 4 évaluer

un état. Au chapitre 8, on verra encore son utilisation dans l’affichage des molécules dans

le but de regrouper les atomes qui sont a afficher comme un tout.

Pour rendre le processus de démonstration de théorémes plus efficace, nous introdui-

sons encore un autre outil : un évaluateur partiel. En effet, lorsqu’on a plusieurs théoremes

& prouver sur un méme état, il devient alors peu judicieux que le démonstrateur utilise

toujours les clauses générales, car cela peut impliquer beaucoup d’interprétations répéti-

tives.

L’évaluateur partiel est destiné & spécialiser les clauses générales par rapport a un état,

pour en obtenir une version spécifique 4 celui-ci, permettant une meilleure efficacité.

L’interpréte d’opérateurs, le démonstrateur de théorémes et l'évaluateur partiel consti-

tuent ainsi les mécanismes d’inférences de base du systéme Oasis (cf. l’architecture en

figure 4.4). Nous allons par la suite étudier leur réalisation.

6.2. Démonstrateur de théoremes

6.2.1 Démonstration de théorémes en logique du premier ordre

Avant d’entrer dans les détails concernant la réalisation du démonstrateur, nous allons

faire, de facon informelle, un petit rappel de la théorie de la logique du premier ordre.
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Formalisation de problémes en calcul des prédicats

Dans l'introduction de ce mémoire, nous avions souligné importance de la logique

et de la démonstration de théorémes en intelligence artificielle. En effet, un résolveur

de problémes en intelligence artificielle est en fait I’hybridation d’un aspect heuristique

spécifique & certains problémes et d'un aspect logique général.

La logique formelle offre un formalisme uniforme pour la description de problémes et

cherche & les résoudre de facon universelle par un processus de démonstration de théorémes.

Le calcul des prédicats du premier ordre est plus réduit que d’autres formes logiques

d'ordre supérieur, mais il est relativement développé aujourd’hui. La formalisation d’un

probléme en calcul des prédicats s’appuie sur les notions de constante, variable, fonction,

prédicat, counecteur logique, et quantificateurs existentiel et universel.

Prenons un exemple pour illustrer la formalisation de problémes en calcul des prédicats.

On a les faits suivants :

1. Confucius est un homme.

2. Tout homme est mortel.

Et l’on pose la question : Confucius est-il mortel ?

On peut définir le prédicat homme(zx) pour représenter “c est un homme” et mortel(z)

“s est mortel”. Le quantificateur universel Vx désigne “pour tout x”. Les faits ci-dessus

ont alors la formalisation suivante :

1. homme(Confucius).

2. (Vx) (homme(xz) — mortel(zx)).

La premiére formule qui est composée d'un seul prédicat est une formule atomique, et

Confucius y est une constante, 4 la différence de x dans la deuxiéme formule qui est une

variable.

La question consiste 4 démontrer que

mortel (Confucius)

est une conséquence logique des formules 1 et 2 ci-dessus, ou que

homme(Confucius) A (Vx (homme(x) > mortel(z))) — mortel(Confucius)

est un théoréme, ce qui revient & démontrer que la formule ci-dessus est valide (vraie sous

toute interprétation).
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Démonstration de théorémes

Pour démontrer qu’une formule est valide, l’équivlent est de démontrer que ea négation

est contradictoire - c’est-a-dire que celle-ci soit fausse sous toute interprétation ~ ce que

Yon appelle une démonstration par Pabsurde.

On utilise la forme canonique d’une formule, qui a la forme suivante :

Ways» (Pi V Pi V +++) A (Pa V Poo V

ott chacun des Pj; désigne un littéral (un prédicat ou la négation d'un prédicat).

Toute formule bien formée (fbf) peut se ramener & une forme canonique (8 rappeler,

entre autres, que les quantificateurs existentiels peuvent étre éliminés par skolémisation).

Du fait qu'il ne subsiste que des quantificateurs universels, on peut les omettre.

La forme canonique étant une conjonction de clauses, on peut donc considérer un en-

semble de clauses comme étant son synonyme. Ainsi, dire qu'une formule est contradictoire,

c'est dire que son ensemble de clauses est contradictoire.

Herbrand (voir dans {Chang 73]) a obtenu le théoréme suivant :

Un ensemble de clauses est contradictoire si et seulement s'il existe un ensemble

fini d’instances fermées (sans variable) de ces clauses qui est contradictoire.

Robinson [Robinson 65] a rendu possible l’application pratique du théoréme d’Herbrand

en tant qu'une procédure de démonstration de théorémes, en proposant une approche syn-

taxique. Cette approche permet d’éviter d’engendrer, en vue de trouver la contradiction,

des instances de clauses de fagon arbitraire. En effet, elle oriente la génération d’instances

de clauses par le principe de résolution :

Pour deux clauses C; et C2, si les littéraux L; appartenant 4 C; et Lz & C2 sont

complémentaires aprés unification, alors effectuer des substitutions de variables

correspondant & cette unification sur les deux clauses, et faire la disjonction des

deux clauses en y enlevant L; et Lo. La clause qui en résulte s’appelle clause

résolvante de C; et C2.

Un ensemble de clauses est contradictoire si et seulement si l'on peut en déduire

la clause vide O en utilisant le principe de résolution.

Prenons l’exemple précédent qui consiste & démontrer la validité de la formule :

homme(Confucius) A (Vx (homme(z) + mortel(z))) -+ mortel(Gonfucius).

On va donc démontrer que sa négation soit contradictoire. La forme canonique de celle-ci

est l'ensemble de clauses suivant :
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1. homme(Confucius)

2. shomme(zx) V mortel(z)

3. ~mortel(Confucius).

Les clauses 1 et 2 donneut la clause résolvante :

mortel(Confucius).

La résolution entre celle-ci et la clause 3 donne la clause vide O.

On a ainsi démontré par l’absurde que,

mortel(Confucius)

est une conséquence logique des faits initiaux du probléme.

Clauses de Horn et PROLOG

A la suite des travaux de Robinson, on a beaucoup travaillé sur les stratégies de

résolution, le probleme étant de savoir, étant donné un ensemble de clauses, comment

effectuer le moins de résolution possibles pour arriver & la clause vide.

La SLD-résolution proposée par Kowalski [Kowalski 74] est une stratégie spécialement

adaptée aux clauses de Horn. La syntaxe des clauses de Horn plus la SLD-résolution

constitue le fondement du langage PROLOG (voir par exemple [Marchand 86] ; pour le

détail @’une implantation PROLOG, voir aussi [Van Caneghem 86]).

Les clauses de Horn sont une forme restrictive de clauses caractérisée par l'existence

d’un seul littéral positif, du genre :

Pi VaP,V P3++) 3Pa

ou encore noté,

Pi = Po, P3,-+-, Pa

Etant donné un but :

Sxdy +: By A Bo A+++ By

& démontrer, la SLD-résolution part de sa négation :

VaVy-+: 7B, V7B2 V +>» 7Ba

ou noté simplement,
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“Bi, 7B, ++, 7Bp

et effectue la résolution de fagon linéaire, en procédant de but en nouveau-but, cherchant

constamment & “effacer” le but courant, jusqu’d l’obtention éventuelle de la clause vide,

comme le montre la figure 6.1.

Bly SBR nein BI Al, A2,.., Am

Figure 6.1, SLD-résolution

Si au cours de la résolution, on ne trouve aucune clause pour faire la résolution avec le

premier littéral du but courant (pour l’effacer) - supposons que ce soit +A, sur la figure

6.1 par exemple ~ alors il faut remettre en cause la résolution immédiatement précédente,

en loccurrence, celle sur +B; et By. Des lors, il faut chercher une autre clause pour faire la

résolution avec +B; dans le but. Ce processus s'appelle backtracking ou retour en arriére.

C'est ainsi que fonctionne un interpréte PROLOG. On voit que l’ordre des prédicats &

Vintérieur de chaque clause est trés important. Par ailleurs, l’ordre d’écriture des clauses

ayant la méme téte est tout aussi important. En effet, pour faire la résolution avec un

littéral dans un but, l’interpréte PROLOG choisit la premiére clause dans l'ordre d’écriture

pour cet usage lorsqu’il y a plusieurs candidats.

6.2.2 Démonstrateur dans OASIS

Dans le systéme OASIS, on utilise le démonstrateur de théorémes pour :
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1. la vérification de la précondition d’un opérateur (1hs ou rhs),

2. l'évaluation de la certitude d’un opérateur,

3. la vérification de la prémisse d’une méta-régle,

4. l'affichage des molécules dans le cadre de l'interface,

5. éventuellement ]’évaluation des états.

Caractéristiques

Le démonstrateur prend pour axiome :

1. un ensemble d’objets structurés (nud) traduisant en fait une conjonction de prédi-

cats instanciés (prédicats fermés),

2. un ensemble de clauses de Horn en logique des prédicats.

On peut schématiser sa fonction ainsi :

objets U clauses #”°22S°""" conclusion.

La gestion des objets constitue une particularité du présent démonstrateur.

Les prédicats d’accés aux objets sont de type :

(x.attr val) et (voisin x _y n)

Le douxime type est en fait redondant, pouvant étre ainsi défini :

(voisin _x _y _n) <- (_x.voisins _voisins) (membre (_y _n) _voisins) &

(cf. la définition de la classe d’objets noeud au chapitre précédent). Toutefois, notre choix

est de lui donner une interprétation directe, comme pour (_x.attr val), 4l'intérieur du

démonstrateur pour avoir une meilieure efficacité.

Test & noter qu'il ne s’agit en aucun cas de transformer systématiquement les ob-

jets en clauses atomiques (des faits) mais qu’il faut les traiter directement, afin que le

démonstrateur ait une bonne performance.

Une autre particularité du démonstrateur est lige cette gestion d’objets. Comme on

Pa vu au chapitre précédent, il faut, étant donné un but & démontrer, assurer affectation

de valeurs (instances neeud) distinctes aux VOB, c’est-A-dire anx variables-objets figurant

dans le but et dont la premiére apparition est dans un prédicat de type : (x.attr val)

ou (voisin _x -y n). Il s’agit 1a également d’une gestion directe. I] n’est pas question

d'insérer implicitement dans le but des prédicats du genre :
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(not (= x -y)),

lefficacité oblige.

Algorithme 1 : cas sans objet

Considérons d’abord le cas sans objets. On est ainsi dans la situation ot l’on a un but

& prouver et I’on dispose uniquement d’un ensemble de clauses :

démonstrati
clauses RSS but.

Comme on l'a vu précédemment (cf figure 6.1), la SLD-résolution procéde par efface-

ment de buts. Supposons que l’on ait le but initial B :

By, Ba, +>, Ba

4 démontrer, on va alors chercher une clause dont la téte soit unifiable avec B), en vue

d'effacer celui-ci. Supposons qu'on ait trouvé la clause suivante :

B, — Aj, Aa, -*:

alors en effacant B,, on aboutit au nouveau but suivant :

Ay, Aa, +-, Bayes, Ba.

On repart alors de ce nouveau but et procéde de la méme maniére que pour le but initial

B, et ainsi de suite.

Si au cours de ce processus un prédicat ne peut étre effacé, il faut alors remettre en

cause l'effacement immédiatement précédent. Prenons un exemple : si A; dans le nouveau

but ci-dessus ne peut étre effacé, on va alors reconsidérer l'effacement de B, dans le but

précédent. Il faudra trouver une autre clause que celle qui avait été utilisée pour effacer

By.

Notre algorithme débute par la fonction prouver(B, C) pour démontrer un but B (une

pile de prédicats) en prenant pour axiome un ensemble de clauses C. Le type de prouver est

Vunion de VAR-VAL et BOOL, de telle sorte qu’elle renvoie une liste d’associations variable-

valeur en cas de succés de la démonstration, et FAUX en cas d’échec.

prouver(B, ©) -> (VAR-VAL | BOOL)

clauses := c~candidats(tete(B), C)

var-val := VIDE

c-effacer(B, clauses, var-val, C)
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La fonction c-candidats(pred, C) permet de retrouver, parmi C, la liste des clauses dont

la téte est le méme que le prédicat pred et qui sont donc susceptibles de leffacer ; elle

implique le renommage des variables. Le processus d’effacement du but proprement-dit

est effectué de fagon récursive par Ja fonction c-effacer(but, clauses, var-val, C)

qui cherche & effacer le but but sous la contrainte de la liste d’associations variable-valeur

var-val et de la ressource clauses qui est la liste des clauses encore disponibles pour

effacer le premier prédicat de but.

c-effacer(B, clauses, var-val, C) -> (VAR-VAL | BOOL)

si B = VIDE alors var-val

sinon si clauses = VIDE alors FAUX

sinon

clause := tete(clauses)

var-val0 := unifier(var-val, tete(B), tete(clause))

si var-valO <> FAUX alors

nouveau-but := concat(queue(clause), queue(B))

clausesO := c-candidats(tete(nouveau-but), C)

var-vali := c-effacer(nouveau-but, clauses0, var-val0, C)

si var-vali <> FAUX alors var-vali

sinon c~effacer(B, queue(clauses), var-val, C)

sinon c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C)

Le cas oh var~val0 serait FAUX indiquerait que le premier prédicat de B ne peut étre effacé

par la premiére clause de clauses, qui est donc une fausse candidate. Mais il ne s’agit 1a

pas d’un retour en arriére.

Au contraire, lorsque var-val1 est FAUX, ce sera un retour en arriére, remettant en

cause lutilisation de la premiére clause de clauses pour effacer le premier prédicat de B.

La fonction unifier(var-val, termel, terme2) permet d’unifier deux termes terme1

et terme2 dans le contexte d’une liste d'associations variable-valeur var-val. Elle renvoie

une nouvelle liste de telles associations en cas de succés, et FAUX en cas d’échec.

unifier(var-val, termei, terme2) -> (VAR-VAL | BOOL)

cas :

1. termei = VARIABLE :

unifier(var-val, valeur(terme1), terme2)

2. termei = LISTE :

si terme2 = VARIABLE alors

unifier(var-val, terme1, valeur(terme2))

sinon si terme2 = LISTE alors
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var-valO := unifier(var-val, tete(terme1), tete(tezme2))

si var-val0 alors

unifier(var-val0, queue(termei), queue(terme2))

sinon FAUX

sinon FAUX

3. terme2 = VARIABLE :

unifier(var-val, valeur(terme1), terme2)

4. termel = terme2 : var-val

5. sinon : FAUX

fin-cas

Algorithme 2 : cas avec gestion d’objets

Maintenant, on a un but & démontrer et l'on dispose comme axiome conjointement

d’un ensemble de clauses et d’un ensemble d’objets ; le démonstrateur doit effectuer la

tache suivante :

7 dé i
objets U clauses mmonsigation pit,

Les clauses et le but peuvent faire intervenir cette fois des prédicats d’accés aux objets de

type :

(.x.attr val) et (voisin x _y n).

Logiquement, un objet représente un certain nombre de clauses unitaires (qui n’ont qu’une

téte sans corps) qui sont chacune un prédicat de type ci-dessus. L’important est que le dé-

monstrateur doive les traiter directement sans passer par leur transformation systématique

en clauses (unitaires).

Ainsi, étant donné un but & démontrer (effacer), on se fonde sur la méme stratégie

générale que dans le cas sans objet. Mais il faut distingner trois fagons d’effacement de

prédicats (c-effacer, o-effacer et v-effacer dans !’algorithme) suivant qu'il s’agit d’un

prédicat ordinaire, d’un (_x.attr val) ou d'un (voisin x -y -n). L’algorithme débute

comme suit avec la fonction prouver(B, C, 0), pour démontrer le but B en prenant pour

axiome la liste de clauses C et la liste d’objets 0 :

prouver(B, C, Q) -> (VAR-VAL | BOOL)

var-val := VIDE

prouver0(B, var-val, C, 0)
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prouver0(B, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL)

si B = VIDE alors var-val

sinon

type := type-pred(tete(B))

cas

1. type = ’ordinaire ’

clauses := c-candidats(tete(B), C)

c-effacer(B, clauses, var-val, C, G)

2. type = ’obj-attr’

objets := o-candidats(var-val, tete(B), 0)

o~effacer(B, objets, var-val, C, Q)

3. type = ’voisin’

voisins := v-candidats(var-val, tete(B), 0)

v-effacer(B, voisins, var-val, C, 0)

fin-cas

Ainsi, suivant le type du premier prédicat dans le but B, prouver soumet le probléme

différem ment.

Examinons les trois cas d’effacement en détails suivant le type du premier prédicat du

but B:

1. Prédicat ordinaire. C'est le cas traité par l’algorithme pour le cas sans objet. On a

Palgorithme suivant dans le présent contexte :

c-effacer(B, clauses, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL)

si clauses = VIDE alors FAUK

sinon

clause := tete(clauses)

var-valO := unifier(var-val, tete(B), tete(clause))

si var-val0 <> FAUX alors

nouveau-but := concat(queue(clause), queue(B))

var-vali := prouverO(nouveau-but, var-val0, C, 0}

si var-val1 <> FAUX alors var-val1

sinon c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C, Q)

sinon

c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C, 0)

2. (_x.attr val). Les candidats pour effacer un tel prédicat ne sont plus des clauses,

mais une liste d’objets dont la sélection est assurée par la fonction o-candidats

(var-val, predicat, objets) parmi objets. Celle-ci distingue deux cas :
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(a) x instanciée. o-candidats renvoie la liste composée dun seul objet correspon-

dant & la valeur de x.

(b) x non-instanciée. o-candidats renvoie la liste composée de l'ensemble des objets

disponibles : objets.

On a l’algorithme suivant de l’effacement :

o-effacer(B, objets, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL)

si objets = VIDE alors FAUX

sinon

objet := tete(objets)

var-val0 := o-unifier(var-val, tete(B), objet)

si var-val0 <> FAUX alors

nouveau-but queue(B)

var-vall := prouver0(nouveau-but, var-val0, C, 0)

si var-vali <> FAUX alors var-vall

sinon o-effacer(B, queue(objets), var-val, C, 0)

sinon

o-effacer(B, queue(objets), var-val, C, 0)

A noter que l’effacement d’un prédicat du présent type consiste a le réduire & néant

et non le remplacer par d'autres, comme dans le cas de |’effacement d’un prédicat

ordinaire par des clauses.

La fonction o-unifier(var-val, predicat, obj) permet de faire le lien entre un

prédicat de type (_x.attr _y) et un objet obj. Cela revient en fait & unifier les deux

listes (x -y) et (obj val) oft val désigne la valeur de l’attribut attr de obj.

. (voisin _x -y -n). Lescandidats pour effacer un tel prédicat sont une liste d’éléments

du genre (voisin obji obj2 n) tel que (obj2 n) figure dans l’attribut voisins de

Vobjet obj1 (et vice versa, cf. la définition de naeud au chapitre précédent). La géné-

ration de cette liste est assurée par la fonction v-candidats(var-val, predicat,

objets) qui distingue trois cas :

(a) _x et -5 instanciées. On a alors un seul candidat possible qui est (voisin val1

val2 n) oi vali et val2 sont respectivement la valeur de _x et celle de -y, et n

est la valeur correspondante (type de liaison entre les deux neuds valt et val2),

(b) Ltune de -x et -y instanciée. Supposons que ce soit _x, qui a pour valeur obj0,

v-candidats renvoie alors comme résultat Ja liste de tous les (voisin vali

objn n) tels que vali est Ja valeur de _x et que (objn n) figure dans l’attribut

voisins du neud vali.

(c) Aucune de -x et -y instanciée. Les candidats correspondent alors & la concaténa-

tion de I'attribut voisins de tous les objets (naud) disponibles.
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Voici l’algorithme de Peffacement :

v-effacer(B, voisins, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL)

si voisins = VIDE alors FAUX

sinon

voisin := tete(voisins)

var-val0 := unifier(var-val, tete(B), voisin)

si var-val0 <> FAUX alors

nouveau-but := queue(B)

var-val1 := prouver0(nouveau-but, var-val0, C, 0)

si var-vali1 <> FAUX alors var-vali

sinon v-effacer(B, queue(voisins), var-val, C, 0)

sinon

v-effacer(B, queue(voisins), var-val, C, 0)

Algorithme 3 : prédicats spéciaux

Le démonstrateur devra encore traiter quelques prédicats spéciaux.

Examinons d’abord le cut (/). “/” est toujours vrai. Son utilisation permet de court-

circuiter un retour en arriére. Par exemple, si, lors de l’effacement du but :

Pi, Pay sss, Pa

on a utilisé la clause :

Pio Ai, /, A2,A3

pour aboutir au nouveau but :

A, /, 42,43, Pay+++) Ps

alors I'échec éventuel de I'effacement ultérieur des prédicats qui se trouvent aprés “/” ne

va pas remettre en cause l’effacement de A;, mais entrainera carrément un échec définitif

du prédicat P, dans le but d’avant, de sorte qu’aucune autre clause ne sera essayée pour

y effacer P,.

Ainsi, lorsqu’un échec traverse un cut au cours de sa rétro-propagation, il va plus vite

en “brilant les étapes”, jusqu’au point de décision auquel le cut était entré dans le but.

Pour implanter ce mécanisme, dans la pile traduisant un but, un cut doit pouvoir étre

identifié conjoimtement avec sa clause d’origine, pour ne pas étre confondu avec les autres

cuts. Ainsi, dans implantation, 4 chaque fois qu’un cut doit entrer dans le but, nous le

remplagons par un nombre entier unique.
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Parallélement, la valeur renvoyée par les fonctions d’effacement de buts, peut étre :

1. une valeur de type VAR-VAL en cas de succés,

2. FAUX en cas d'un échec normal,

3. un entier correspondant au cut que l’échec a traversé en premier au cours de la

rétro-propagation.

Ces fonctions seront ainsi définies comme étant de type (VAR-VAL | BOOL | ENTIER),

c’est-a-dire union de VAR-VAL, BOOL et ENTIER.

Avant de donner l’algorithme, examinons les autres types de prédicats prédéfinis :

e “not”. (not P) est vrai lorsque le prédicat P ne peut étre démontré. Ainsi, a la

rencontre d’un (not P), on va prendre P comme un but et chercher a l’effacer. En

cas de succés, (not P) devient faux.

e “=", (= x _y) consiste 4 unifier _x et -y. Lorsque .x et/ou .y portent sur une ex-

pression évaluable au sens LISP, elle sera évaluée.

« Le prédicat vrai. Il est interprété comme étant toujours vrai.

e Fonctions LISP. Si un prédicat est une fonction LISP, elle sera évaluée. La valeur

d’évaluation nil correspond & FAUX du prédicat.

A part le probléme du type, il suffit de modifier deux fonctions dans l’algorithme de

la section précédente : prouver0, c-effacer, et d'ajouter la fonction p-effacer, pour

rendre compte des prédicats prédéfinis. Voici la nouvelle version de prouvero :

prouverO(B, var-val, C, 0) ~> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si B = VIDE alors var~val

sinon

type := type-pred(tete(B))

cas

1. type = ’ordinaire ’

clauses := c-candidats(tete(B), C)

c-effacer(B, clauses, var-val, C, 0)

2. type = ’obj-attr’

objets := o-candidats(var-val, tete(B), 0)

o-effacer(B, objets, var-val, C, Q)

3. type = ‘’voisin’ :

voisins := v~candidats(var-val, tete(B), 0)

v-effacer(B, voisins, var-val, C, 0)

4. type = ’predefini’
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p-effacer(B, var-val, C, Q)

fin-cas

Cette nouvelle version a l’intégration de p-effacer de plus par rapport a la version pré-

cédente. p-effacer est défini comme suit :

p-effacer(B, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

P := tete(B)

type := type-pred(P)

cas

1. type = ENTIER :

var-val0 := prouver0(queue(B), var-val, C, 0)

si var-val0 = FAUX alors P

sinon var-val0

2. type = ?=’

si e-unifier(P) alors prouverO(quene(B), var-val, C, 0)

sinon FAUX

3. type = ’vrai’

prouverO(queue(B), var-val, C, 0)

4. type = FONCTON-LISP :

si evaluer(P) = ’nil’ alors FAUX

sinon prouver0(queue(B), var-val, C, Q)

5. type = ‘not’

si prouverO(queue(P), var-val, C, 0) <> FAUX alors FAUX

sinon prouverO(queue(B), var-val, C, 0)

fin-cas

Dans le deuxigme cas: type = '=’, la fonction e-unifier permet d’unifier deux termes,

éventuellement moyennant tne évaluation. Le premier cas : type = ENTIER indique qu'il

s’agit d’un cut. Alors, si l’effacement du reste de B est FAUX, prouver0 renvoie l’entier du

présent cut, pour signaler qu’un retour en arriére a traversé par le cut.

Ce signal sera traité par la fonction c-effacer dans sa nouvelle version :

c-effacer(B, clauses, var-val, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si clauses = VIDE alors FAUX

sinon

clause := tete(clauses)

var-val0 := unifier(var-val, tete(B), tete(clause))

si var-val0 alors
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clauseO := remplacer-cut-par-entier(clause)

nouveau-but := concat(queue(clause0), queue(B))

cut := numero-cut(clause0)

var-val1 := prouverO(nouveau-but, var-val0, C, 0)

si var-vali = cut alors FAUX

sinon si var-vali < FAUX alors var-valt

sinon c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C, 0)

sinon

creffacer(B, queue(clauses), var-val, C, 0)

Algorithme final : affectation de valeurs différentes aux VOB différentes

On exige du démonstrateur qu'il assure !'affectation de valeurs différentes aux diffé-

rentes VOB — variables-objets figurant dans le but initial et dont la premiére apparition

se trouve dans un prédicat de type (x.attr val) ou (voisin x _y -n),

Ce serait inefficace si l'on procédait, & chaque fois qu'une VOB se trouve affectée d'une

valeur, & tine vérification pour voir si celle-ei n'est pas la méme que la valeur d'une autre

VOB. Notre choix consiste ainsi A enregistrer les objets disponibles sur une liste (0-disp),

de sorte que les VOB saus valeur n’aient le choix que dans cette liste pour étre instanciées

et qu’a chaque fois qu'une VOB prend un objet de cette liste, on l'enléve de cette liste.

Au début de la démonstration d'un but, il faut déja identifier les VOB et les enregistrer

sur une liste (VOB). On a ainsi :

prouver(B, C, 0) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

var-val := VIDE

VOB := trouver-VOB(B)

O-disp := 0

prouver0(B, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

Pour les fonctiow.. prouver0, c-eftacer et p-effacer, il ne faut pratiquement pas de

modification, si ce n’est qu'un grossissement des listes d'arguements :

prouver0(B, var-val, C, 0, VOB, O-disp) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si B = VIDE alors var-val

sinon

type t= type-pred(tete(B))

cas

4. type = ’ordinaire >:

= c-candidats(tete(B), C)clause:
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c-effacer(B, clauses, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

2. type = ‘obj-attr? :

objets := o-candidats(var-val, tete(B), 0, VOB, O-disp)

o-effacer(B, objets, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

3. type = ’voisin’ :

c-effacer(B, clauses, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si clauses = VIDE alors FAUX

sinon

clause := tete(clauses)

var-val0 := unifier(var-val, tete(B), tete(clause))

si var-val0 alors

clauseO := remplacer-cut-par-entier (clause)

nouveau-but := concat(queue(clause0), queue(B))

cut := numero-cut(clause0)

var-vali := prouver0(nouveau-but, var-val0, C, 0, VOB, O-disp)

si var-vali = cut alors FAUX

sinon si var-vali <> FAUX alors var-valt

sinon c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

sinon

c-effacer(B, queue(clauses), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

{ Boot |preffacer(B, var-val, C, 0, VOB, O-disp) ->

P r= tete(B)

type := type-pred(P)

cas

1. type = ENTIER :

var-val0 := prouverO(queue(B), var-val, C, 0, VOB, O-disp)
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si var-valO = FAUX alors P

sinon var-val0

2. type = ’=

si e-unifier(P) alors

prouver0(queue(B), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

3. type = ’vrai?

prouverO(queue(B), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

4. type = FONCTON-LISP :

si evaluer(P) = ’nil’ alors FAUX

sinon prouverO(queue(B), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

5. type = ’not’

si prouverO(queue(P), var-val, C, 0, VOB, O-disp) <> FAUX

alors FAUX

sinon prouver0(queue(B) , var-val, C, 0, VOB, O-disp)

fin-cas

Beaucoup de modifications doivent étre apportées aux fonctions o~candidats et v-can-

didats, de sorte que celles-ci puissent engendrer des candidats en tenant compte de la liste

des objets disponibles lorsqu’il s’agit d’instancier les VOB.

D’autre part, on doit modifier les fonctions o-effacer et v-effacer de maniére 4 ce

qu'elles puissent rendre compte de la diminution de la liste d'objets disponibles lorsqu’une

VOB se trouve instanciée, ce qui se fait au moyen de deux fonctions : o-reduire dans le

cas de o-effacer et v-reduire dans le cas de v-effacer :

o-effacer(B, objets, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

-> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si objets = VIDE alors FAUX

sinon

objet := tete(objets)

var-val0 := o-unifier(var-val, tete(B), objet)

si var-val0 <> FAUX alors

nouveau-but := queue(B)

O-dispO := o-reduire(tete(B), objet, VOB, O-disp)

var-vali := prouverO(nouveau~but, var-val0, C, 0, VOB, O-disp0)

si var-vali <> FAUX alors var-vali

ginon o-effacer(B, queue(objets), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

sinon

o-effacer(B, queue(objets), var-val, C, 0, VOB, Q-diap)
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v-effacer(B, voisins, var-val, C, 0, VOB, O-disp)

-> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si voisins = VIDE alors FAUX

sinon

voisin := tete(voisins)

var-valO := unifier(var-val, tete(B), voisin)

si var-val0 <> FAUX alors

nouveau-but := queue(B)

Q-dispO := v-reduire(tete(B), voisin, VOB, O-disp)

var-vali := prouverO(nouveau-but, var-val0, C, 0, VOB, O-disp0)

Si var-vall <> FAUX alors var-vall

sinon v-effacer(B, queue(voisins), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

sinon

v-effacer(B, queue(voisins), var-val, C, 0, VOB, O-disp)

6.2.3. Gestion du démonstrateur

Pour faire fonctionner le démonstrateur, il faut lui fournir un but 4 démontrer, ainsi

que, comme axiome, une liste de clauses et une liste d'objets ; on récupére comme résultat

une liste d’associations variable-valeur permettant de rendre le but vrai.

Mais ce n’est pas tout. En effet, étant donné un but, il peut y avoir plusieurs solutions

poasibles, c’est-A-dire, plusieurs listes d’associations variable-valeur, toutes capables de

le rendre vrai. Il faut donc fournir au démonstrateur une autre information, qui est la

fonction & exécuter & chaque fois que le démoustrateur a trouvé une solution et se trouve

dans la perspective d’en trouver une autre.

Pour faciliter l'utilisation du démonstrateur, nous définissons la structure de données

PTAB qui regroupe quatre champs :

PTAB

clauses

objets

feuille

var-val

feuille contiendra la fonction que l’on vient de décrire. clauses et objets contiendront

respectiverent la liste de clauses et la liste d’objets 4 la disposition du démonstrateur
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comme axiome. var-val sera un résultat de la démonstration, donc une liste d'associations

variable-valeur.

Dans ce contexte, pour lancer le démonstrateur en vue de démontrer un but, il suffit

de faire prouver (but).

L’algorithme présenté précédemment correspondait en fait & la recherche d'une so-

lution, étant donné un but @ démontrer. Pour le rendre adaptable, il faut qu’il utilise

le champs PTAB.feuille. Ainsi, il faut modifier la fonction prouver0 de son ancienne

version :

prouverO(B, var-val, C, 0, VOB, O-disp) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si B = VIDE alors var-val

sinon

& la nouvelle version :

prouverO(B, var-val, C, 0, VOB, O-disp) -> (VAR-VAL | BOOL | ENTIER)

si B = VIDE alors executer(PTAB.feuille)

Illustrons l'utilisation de PTAB.feuille sur un exemple : en mettant la fonction sui-

vante au PTAB.feuille ;

afficher-var-val ()

imprimer (PTAB. var-val)

renvoyer FAUX

on verra afficher sur l’écran toutes les solutions possibles & un but.

6.3. Evalueteur partiel

6.3.1 Evaluation partielle : une technique générale

L’évaluation partielle (voir [Futamura 82] pour une revue compléte) d’un programme

consiste & le spécialiser par rapport & des données incomplétes afin d’en obtenir une version

spécifique mais plus efficace.

Par exemple, supposons que l'on ait le programme P qui prend deux données : = et y.

Alors lexécution de P par rapport a x et y donnera comme résultat P(z, y). Sepposons

maintenant que l’on emploie souvent le programme pour z = 10. Il s’agit donc de faire des
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calculs de type P(10,y). Alors, au lieu d’utiliser tout le temps le programme général P, il

sera plus efficace d’engendrer, en faisant le plus de calculs possibles dans P pour x = 10,

un nouveau programme, appelons Pig. Ainsi, au lieu de calculer P(10, y) directement avec

P, on va faire Pyo(y), ce qui sera plus efficace.

Le calcul du programme ? par rapport 4 la donnée incomplete z = 10 pour avoir Pro

est une évaluation partielle de P, par opposition 4 |'évaluation compléte ott l’on fournirait

également la valeur de y (cf. figure 6.2). Il est & noter qu’il s‘agit de faire le plus de calculs

possibles dans le programme P avec z= 10 pour avoir Pio afin que celui-ci soit efficace.

x y

ENTREE | | SORTIE

P L—> P(x)

(a) évaluation compléte

x y

ENTREE I SORTIE |

P J P t+-—> P®)

(b) évaluation partielle

Figure 6.2. Evaluation compléte (a) et évaluation partielle (b)

Prenons encore un autre exemple pour illustrer la notion de l’évaluation partielle.

L'interpréte d’un langage peut étre considéré comme un programme général T qui prend

deux données : un programme P et sa donnée D. L'exécution de P avec la donnée D sous

l'interprétation sera donc Z(P, D). D’autre part, un compilateur C du langage est un pro-

gramme qui ne prend qu’une donnée qui est un programme P, et le résultat de execution

est C(P) ou la version compilée du programme P. On a alors la relation suivante :

T(P, D) =C(P)(D),

traduisant le fait que l'exécution interprétée d’un programme donne le méme résultat que

Vexécution compilée.



88

Si l'on fait une évaluation partielle de Z par rapport & P avant de prendre en compte

la donnée D, on aura le programme Zp, tel que,

Ip(D) =2(P,D) =C(P)(D).

On a done,

Tp =C(P),

qui signifie que la compilation d'un programme correspond en principe & l’évaluation

partielle de l’interpréte par rapport & celui-ci.

Pour terminer, on peut conclure ainsi :

1. L’évaluation partielle vise & améliorer I'efficacité d’un programme général au travers

de sa spécialisation.

2. Elle est utile lorsqu’on a a utiliser plusieurs fois la version spécialisée du programme.

6.3.2 Evaluation partielle dans le systeme Oasis

Objectif

L’utilisation d’un évaluateur partiel dans le systéme Oasis vise 4 améliorer l'efficacité

du démonstrateur de théorémes. Comme on |’a vu précédemment, le démonstrateur sert

& démontrer un but en prenant pour axiome conjointement un ensemble de clauses et

un ensemble d’objets. Les clauses sont générales et figées au cours de la résolution d’un

probléme, traduisant la définition de certains concepts de chimie. Au contraire, les objets,

qui représentent un état (cf. le chapitre 5), changent, ainsi que le but. Désignons par

démontrer le tout composé du démonstrateur plus les clauses générales, il s'agit alors, &

tout moment donné, d’effectuer le calcul :

démontrer(état, but),

c’est-a-dire démontrer un but sur un état.

Or, il est fréquent que l'on ait & effectuer plusieurs démonstrations (plusieurs buts &

démontrer) sur un méme état, En effet, sur un état courant, au cours de la résolution d’un

probléme, il faut, dans un premier temps, interpréter les méta-régles en vue de trouver

les opérateurs & appliquer, ce qui implique la démonstration successive des prémisses de

ces méta-régles ; ensuite, une fois les opérateurs sélectionnés, i! faut les appliquer, ce qui

implique alors la démonstration successive de leurs préconditions.

Ainsi, dans de telles situations, au lieu de faire toujours des calculs répétitifs :

démontrer(état, but),
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avec état inchangé, il est souhaitable d’effectuer d’abord une évaluation partielle de démontrer

par rapport & état, pour en avoir une version spécialisée :

démontrerétat.

Des lors, la démonstration d’un but sur cet état consistera & calculer

démontrerétat(but),

ce qui sera plus efficace que démontrer(état, but).

L'évaluateur partiel peval dans le cas présent accomplit ainsi la tache :

peval(démontrer, état) => démontrer état

Mise en ceuvre

Notre évaluation partielle du programme de démonstration (le démonstrateur plus les

clauses de Horn) consiste & spécialiser les clauses de Horn par rapport 4 un état donné

pour en avoir une version spécifique & cet état.

De fagon évidente, on peut classer les clauses en deux catégories :

1. celles qui font intervenir des prédicats d'accés aux objets, c’est-a-dire (x.attr val)

et/ou (voisin x -y .n),

2. celles qui n’ont rien & voir avec les objets.

La spécialisation ne peut concerner que la premiére catégorie de clauses, car elle n’a pas

de sens vis-a-vis de la deuxiéme catégorie, étant donné qu'il s’agit d’une spécialisation

par rapport & un état qui est un ensemble d’objets. Par exemple, on pourrait trouver les

clauses suivantes dans la deuxiéme catégorie :

(membre _x (_x . _)) &

(membre _x (_ . _y)) <- (membre _x _y) &

Isolément, il n’y a donc pas lieu de faire une spécialisation pour elles.

La premiére catégorie de clauses correspond a certaines affirmations concernant les

structures moléculaires. Etant donné un état composé d’une ou plusieurs molécules, ces

affirmations sont soit étabies soit non-établies. Ainsi, la spécialisation de cette catégorie

de clauses peut se ramener & trouver toutes les instances des tétes de clauses. Remarquons

que ceci est un cas simple par rapport au cas de l’évaluation partielle de programmes

PROLOG généraux [Takeuchi 86] qui nécessite un mécanisme pour détecter les boucles

infinies éventuelles.
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Prenons un exemple. Supposons que l'on ait un état composé d’une seule molécule qui

est la suivante :

La spécialisation par rapport 4 cet état des clauses suivantes :

(CO _x _y) <- (_x.atome C) (voisin _x _y 2) (_y.atome) &

(e-attracteur _x) <- (CO _x _y) &

(e-attracteur _x) <- (CN _x _y) &

(CN x _y) <- (_y.atome N) (voisin _y _x 3) (_x.atome C) &

(liberable _x _y) <- (_y.atome N) (voisin _x _y 1) (_x.atome H) &

(NH _x _n) <- (_x.atome N) (mbH _x _n) &

aura pour résultat les clauses unitaires suivantes :

(co 6 7) &

(e-attracteur 6) &

(e-attracteur 2) &

(CN 21) &

(liberable 9 8) &

(liberable 10 8) &

(NH 8 2) &

Il est & noter que la spécialisation de la derniére clause a utilisé les clauses suivantes :

(nbH _x .nH) <- (nbHO _x () _nH) &

(nbHO _x _1H _nH) <- (voisin _x _y 1) (_y.atome H) (not (member _y _1H)}

(nbHO _x (_y . _1H) _nH1) (= _nH (+ 1 _nH1)) / &

(mbHO _x _ 0) &

permettant au prédicat (mbH _x nH) de calculer le nombre de H (atomes d’hydrogéne)

attachés & _x.
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Nous adoptons une attitude pragmatique dans notre choix de spécialisation. En effet,

nous ne spécialisons que les clauses susceptibles de conduire & des instances fréquemment

utilisées ultérieurement, ce qui est tout & fait dans l’esprit de la pratique de l’évaluation

partielle. Ainsi, les clauses précédentes définissant (nbH _x .nH) ne sont pas spécialisées.

En bref, |’évaluation partielle du programme de démonstration par rapport 4 un état

consiste 4 spécialiser un sous-ensemble de l'ensemble des clauses ayant trait aux objets,

en laissant intact le reste des clauses.

Pour expliciter quelles clauses spécialiser, il suffit de fournir un ensemble de prédicats

tetes correspondant aux tétes des clauses & spécialiser. Ensuite, il suffit de faire démontrer

ces prédicats l'un aprés l'autre en tant qu'un but par le démonstrateur de théorémes, afin de

retrouver toutes leurs instances possibles. La derniére phase consistera alors 4 substituer

celles-ci & leurs clauses-méres & la disposition du démonstrateur. Voici l‘algorithme de

Vévaluateur partiel peval :

peval(tetes) :

1. PTAB.clauses := l’ensemble des clauses générales ;

2. PTAB. objets := l’ensemble des objets composant l'état par rapport auquel les clauses

sont 4 spécialiser.

3. PTAB.feuille := la fonction suivante :

peval-feuille ()

(a) remplacer les variables dans le but initial B par leurs valeurs dans PTAB.var-val,

(b) resultat := adjoindre(B, resultat),

(c) renvoyer FAUX ;

4. resultat := VIDE;

5. pour chaque B dans tetes faire tourner le demonstrateur pour demontrer B ;

6. substituer resultat aux clauses correspondantes dans PTAB.clauses.

La derniére instruction fait que le démonstrateur fonctionnera sur la version spécialisée

des clauses aprés la phase d’évaluation partielle.

6.4 Interpréte d’opérateurs

L'interpréte d’opérateurs est destiné a appliquer un opérateur & un état, en vue de

lobtention d’un nouvel état :

état + opérateur — état.
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It correspond 4 l’algorithme suivant :

interp-op (etat, op) :

1. Appeler le démonstrateur en vue de vérifier la précondition de l’opérateur op (1hs ou

rhs) sur l'état etat En cas d’échec, renvoyer echec ; sinon, passer au point suivant.

2. Appeler le démonstrateur en vue d’évaluer la partie certitude de op. Si la valeur de

certitude est en dessous d'un seuil prédéterminé, renvoyer echec ; sinon, passer au

point suivant.

3. Effectuer les modifications nécessaires sur l'état etat en vue d’obtenir le nouvel état.

4. Le nouvel état obtenu étant toujours un ensemble d’objets neud représentant un

graphe, si celui-ci n’est pas connexe ~ il s’agit donc de plusieurs molécules - regrouper

les objets en plusieurs groupes de sorte que chacun d’entre eux corresponde 4 un

graphe connexe et séparé des autres.

Les étapes 1 et 2 peuvent étre accomplies aisément par le démonstrateur. L’étape 3

correspond & la mise au monde du nouvel état. L’étape 4 correspond au passage de la

vision d’un état comme un tout 4 celle comme molécules séparées. Nous allons voir en

détails ces deux derniéres étapes.

6.4.1 Génération du nouvel état

Le fait qu’un opérateur devienne applicable sur un état signifie que celui-ci posséde une

sous-structure (pattern) correspondant & Lhs de l’opérateur (ou rhs s'il s’agit d’appliquer

l'opérateur de droite & gauche). Alors, en remplagant cette sous-structure lhs par une

sous-structure correspondant 4 rhs, on obtiendra le nouvel état. On peut schématiser

cette substitution comme suit :

état

ths — ths

Pour réaliser cette substitution, on ne tient compte que des prédicats de type (_x.attr

— nouvel état.

val) et (voisin x _y -n). Soit Ins0 le lhs de l’opérateur auquel on a enlevé les prédicats

des autres types, et rhsO la méme chose mais pour rhs. Cette substitution consiste alors

d’une part 4 supprimer dans I’état courant la structure correspondant 4 (lhs0—rhs0)

prédicats qui existent dans 1hs0 et non dans rhs0 — et d’autre part & y ajouter la

structure correspondant 4 (rhsO—1hs0). Cette modification de Pétat se fait & travers des

modifications des objets représentant l'état.

On a l’algorithme suivant traduisant ce processus de génération du nouvel état :

1. Enlever & lbs et rhs les prédicats des autres types que (_x.attr val) et (voisin

xX -yY 2):
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lhsO := enlever-autres(lhs)

rhsO := enlever-autres (rhs)

2. Faire rétrécir LhsO et rhs0 en leur enlevant les prédicats qui leur sont communs :

lhsi := difference(lhs0, rhs0)

thsi := difference(rhs0, lhs0Q)

3. Traduire la suppression de lhsi sur l'état courant en modifiant certains attributs des

objets représentant celui-ci.

4. Traduire l’ajout de rhsi sur l’état courant en modifiant certains attributs des objets

représentant celui-ci.

6.4.2 Restructuration de I’ étet en molécules

Le nouvel état est un ensemble d'objets représentant une ou plusieurs molécules. On

s'intéresse ici & séparer ces objets nwud en plusieurs groupes de sorte que chacun d’entre

eux corresponde exactement 4 une molécule (un graphe connexe). Voici l’algorithme :

regrouper(noeuds) -> LISTE-DE-LISTES-DE-NOEUDS

si noeuds = VIDE alors VIDE

sinon

nd := tete(noeuds)

nds := voisins(nd)

groupel := un-groupe(nds, VIDE)

reste := difference(noeuds, groupei)

adjoindre(groupel, regrouper(reste))

ou l’appel de la fonction un-groupe permet de trouver l’ensemble de noeuds constituant

un graphe connexe et dont nd fait partie. La fonction un-groupe correspond 4|'algorithme

suivant :

un-groupe(noeuds, liste) -> LISTE~DE-NOEUDS

si noeuds = VIDE alors liste

sinon

nds := voisins(tete(noeuds) }

liste := adjoindre(tete(noeuds), liste)

noeuds := queue(noeuds)

pour chaque x dans nds faire

si non(membre(x, liste}) ET non(membre(x, noeuds)) alors

noeuds := adjoindre(x, noeuds)
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fin-pour

un-groupe(noeuds, liste)

6.5 Interpréte des méta-régles ou conseiller

Les méta-régles représentent les stratégies de synthése. Etant donné l'état courant

du probléme, leur interprétation permet de trouver un ensemble restreint d’opérateurs

tenter sur l'état, réduisant ainsi le risque combinatoire.

Nous avons vu au chapitre 5 qu’elles ont la forme suivante :

SI condition ALORS types-de-regles-a-essayer

La partie condition a la méme syntaxe que lhs ou rhs d'un opérateur. Lorsqu’elle est

satisfaite sur un état, l’application de l’opérateur donne comme résultat les types de régles

a tenter sur celui-ci.

Nous envisageons que l’interpréte des méta-régles interpréte les méta-régles de fagon

successive et en chainage-.vant, de la maniére suivante :

1. Appeler le démonstrateur en vue de vérifier la partie condition de la méta-régle en

question sur l'état courant du probléme.

2. Relever les types d’opérateurs prescrits par la méta-régle.

3. Rechercher parmi l’ensemble des opérateurs ceux qui correspondent a ces types.

6.6 Conclusion

Les mécanismes d’inférences dans le systéme OASIS combinent plusieurs techniques :

1. Vhéritage de propriétés lié & l'usage des objets structurés (atome, neud) ;

2. la démonstration de théorémes en calcul des prédicats se fondant sur le formalisme

deg clauses de Horn et aussi celui des objets structurés ;

3. Vinterpétation des régles de production ;

4. lévaluation partielle.

Ces techniques se matérialisent en trois modules : un interpréte d’opérateurs, un démons-

trateur de théorémes et un évaluateur partiel.

7

Structure de controle

7.1 Probleme du contréle

Si les mécanismes d’inférences de base permettent d’opérer des transitions dans l’espace

d'états (ainsi que d’accomplir d’autres taches isolées), le réle du contrdle consiste a en-

chainer les transitions suivant certaines stratégies en vue de la résolution d’un probleme.

Le contréle vise & développer un espace d'états ou espace de recherche qui soit le plus

petit possible mais qui contienne la solution du probléme a résoudre. Il comprend ainsi

& tout moment donné au cours de la résolution d’un probléme, deux points essentiels

{Laurent 84] :

1. choisir un état & développer,

2. choisir les transitions & opérer sur cet état.

Dans les problémes complexes, une exploration exhaustive de l’espace d’états n’est pas

envisageable, le but n'étant pas de trouver toutes les solutions & un probléme de fagon ri-

goureuse, mais seulement quelques-unes d’entre elles, 4 cause des difficultés combinatoires.

Les heuristiques jouent ainsi un réle primordial. C’est le cas de la plupart des résolveurs

de problémes d’intelligence artificielle et des systémes experts.

Tl est A remarquer que le contréle heuristique dans les systémes experts et le contréle

dans la démonstration automatique de théorémes ne cherchent pas le méme but. Dans le

premier, en supposant que la recherche de Ja meilleure ou de toutes les solutions implique

un espace de recherche d'une taille incontrélable, on adopte une approche heuristique et

donc non-rigoureuse pour trouver une “assez bonne” solution (ou un sous-ensemble de

toutes les solutions) au probléme posé.

Dans le second, on se trouve dans le cadre d’une approche rigoureuse destinée a ré-

soudre les problémes ayant un espace de recherche théoriquement contrélable. Le but

recherché par le contréle — notamment les stratégies régissant l’application du principe de

résolution ~ consiste & trouver le plus rapidement possible (donc en effectuant le moins de
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recherche possible) la ou les solutions au probléme posé.

Dans le cadre du contréle heuristique dans les systémes experts, il n’y a bien entendu

pas une approche universelle. Chaque probléme correspond 4 des heuristiques qui lui sont

plus ou moins propres. Dans un systéme spécifique, il s’agit donc d’implanter les heuris-

tiques propres au domaine d’application.

Dans I’état actuel du systéme OASIS, nous n’avons pas encore exploré en profondeur

les connaissances utiles au contréle ou les méta-connaissances. Néanmoins, nous sommes

en mesure d’exposer les grandes lignes concernant “l’aspect controle” du systéme.

7.2 Stratégies générales du systéme OASIS

Comme on !’a mentionné au chapitre 4, le systéme OASIS est congu comme étant un

systéme interactif~ ou “ouvert” - de sorte que c’est l'utilisateur qui décide, au cours de

la résolution d’un probléme, de continuer de développer un nceud dans l’espace d'états ou

de s'y arréter. L'utilisateur sert ainsi de fonction d'évaluation. La plupart des systémes

existants adoptent cette stratégie interactive, comme le systéme secs [Wipke 78] oi l’on

appelle cette approche la recherche heuristique ezterne.

L’adoption de cette stratégie interactive est motivée par plusieurs raisons. Avant tout,

le probléme de la synthése consiste & trouver de “bons” chemins tels que le juge le chimiste

utilisateur du systéme. Les critéres du chimiste cet égard sont liés & de nombreux facteurs

tels que le nombre d’étapes dans la synthése, le rendement, la connaissance du chimiste

des étapes impliquées, etc., et aussi ses expériences du passé. D'autre part, la créativité

du chimiste peut souvent s'inspirer d’une structure moléculaire particuliére engendrée par

le systéme, méme si le chemin correspondant semble médiocre en apparence ; le chimiste

saurait le rendre performant.

En bref, le systéme Oasis adopte le mode interactif ot le chimiste joue le réle de

fonction d’évaluation. De son cdté, le systéme assure le développement de l’espace d’états

suivant certaines stratégies heuristiques exprimées par les méta-régles.

Reprenons les deux points du contréle de la section précédente :

1. choisir un état & developer,

2. choisir les transitions & opérer sur cet état.

Le réle du chimiste intervient ainsi dans Je premier point ot il décide de développer un

état ou non, alors que le systéme lui propose les états susceptibles d’étre développés

de fagon chronologique (par exemple, dans certains cas, profondeur d’abord ou largeur

d’abord). Tout au long du développement de l’espace d’états, le systéme associe une va-
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leur d’évaluation & chaque état engendré, en utilisant la valeur de certitude de chaque

opérateur. Lorsque la valeur d’évaluation d’un état tombe en-dessous d'un seuil tolérable,

le systéme écarte cet état, Dans le cas général, la valeur d’évaluation sert de référence au

chimiste.

Le deuxitme point du contréle est accompli par le systéme qui interpréte les méta-

régles. Elles retrouvent les types d'opérateurs & appliquer sur l’état courant.

Nous allons ensuite examiner un peu plus en détail le cas de la rétrosyathése.

7.3 Cas de la rétrosynthése

7.3.1 Résolution du probléme par réduction : arbre ET/OU

On peut schématiser la rétrosynthése ainsi :

7be.

Il s’agit de synthétiser une molécule cible C a partir de molécules simples. C’est le cas

le plus fréquent et aussi le plus important en synthése chimique. La stratégie générale

consiste & réduire la molécule cible.

En partant de la molécule cible, on applique les opérateurs dans le sens inverse, c’est-

a-dire, de droite & gauche : rhs — lbs. Supposons que le premier opérateur OP soit,

C= A+B,

permettant de réduire la cible initiale en deux nouvelles cibles. A noter que nous utilisons

la double fléche pour indiquer 'application d'un opérateur dans le sens inverse ou le sens

rétrosynthétique. Une autre notation équivalente de cet opérateur est :

A+B—C,

qui correspond & son application dans le sens normal, c’est-a-dire le sens du déroulement

réel d'une réaction chimique.

Cette application du premier opérateur traduit le fait que la molécule cible peut étre

synthétisée par deux autres molécules plus simples . A et B.

Supposons qu’il y ait un autre opérateur OP1 qui permet également de réduire la

molécule cible C :

C= A+B.

On peut alors affirmer que C’ peut étre synthétisée par (A et B) ou (A, et B,). Autrement

dit, le probléme initial a été réduit en sous-problémes A et B ou A; et By. Pour le résoudre
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complétement, il faudra continuer de réduire les sous-problémes jusqu'aux feutlles qui sont

des molécules simples (matiéres premiéres).

Un probléme en rétrosynthése consiste ainsi & explorer un arbre ET/OU (arbre de

synthése). Pour l’exemple précédent, une partie de l’arbre de synthése prés de Ja racine

est illustré sur la figure 7.1 ot les traits continus correspondent aux branches ET et les

traits pointillés aux branches OU.

act
oeN

eo

or PA

‘\. &

Figure 7.1. Arbre de synthése : un arbre ET/OU

7.3.2 Exploration de larbre de syntheése

Notre stratégie générale d’exploration de l’arbre de synthése consiste & parcourir les

branches OU issues d’un méme neeud en largeur et les branches ET en profondeur, ce

qui signifie en fait une stratégie en profondeur mais avec les différentes transitions sur

un noeud effectuées en un seul coup. Le parcours en largeur des branches OU permet &

Putilisateur de comparer les divers chemins possibles dés qu’ils sont engendrés. 1! permet

également au systéme de gagner en efficacité car, toutes les transitions sur un état étant

opérées en méme temps, il y a lieu de faire intervenir l'action de l’évaluateur partiel (cf.

le chapitre 6).

On peut comprendre Ja chronologie liée & cette stratégie d’exploration de l'arbre de

synthése a l'aide de la figure 7.2 ot un neeud portant un plus grand numéro est exploré plus

tard et, comme sur la figure 7.1, les branches ET sont en traits continus et les branches

OU en pointillés.

L’utilisateur intervient & un noeud pour lui associer l’une des trois valeurs d’évaluation

suivantes :

1. réussit,

2. échoue,

3. & enchainer.
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Figure 7.2. Exploration d’un arbre de synthése

Le systéme calcule une valeur d'appréciation pour chaque neeud 4 partir des valeurs

de certitude des opérateurs. Cette valeur d’appréciation sert de référence & l'utilisateur

pour estimer l’éloignement du neeud courant par rapport au neeud de départ (la molécule

cible). La maniére de calculer la valeur d’appréciation est & l'étude.

Voici la maniére dont on procéde a l’exploration d’un noeud (état) :

1. déclencher l’évaluateur partiel par rapport 4 cet état ;

2. interpréter les méta-régles pour trouver les opérateurs 4 appliquer ;

3. interpréter successivement chacun de ces opérateurs et faire évaluer & l'utilisateur

chaque nouvel état dés qu’il est engendré ;

4, prendre pour continuer le nouvel état correspondant 4 l'application du premier opé-

rateur réussit.

7.4 Structure de données média

La structure de données média est destinée & faciliter la communication entre les diffé-

rents modules du systéme. Elle enregistre les données initiales et intermédiaires relatives

a la résolution d’un probleme. Chaque module y lit des données nécessaires au cours de

son exécution et écrit les résultats obtenus.
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De fagon non-exhaustive, le médza regroupe les champs suivants :

MEDIA

etat-courant

operateur-courant

nouvel-etat

operateurs-disponibles

mode-de-fonctionnement

nouvel-etat est l'état obtenu a l’issue de l’application de operateur-courant sur etat-

~courant. operateurs-disponibles sont les opérateurs 4 appliquer sur etat-courant.

mode-de~fonctionnement indique le sens d'interprétation des opérateurs (de gauche a

droite ou de droite & gauche).

7.5 Conclusion

Le contréle dans le systeme OASIS a pour réle d’orienter intelligemment le développe-

ment de espace d’états d’un probleme. Pour ce faire, i! exploite des heuristiques — sous

forme de méta-régles — pour trouver un ensemble restreint d’opérateurs & appliquer sur

létat courant du probléme d’une part ; il s’appuie sur une interactivité avec l'utilisateur

qui sert de fonction d’évaluation des états d’autre part.

8

Divers

8.1 Rdle de l’expert dans ce travail

L’expert (le professeur P. Caubére) a joué un réle important tout au long de ce travail.

On peut résumer ses interventions en trois points essentiels :

1. Définition du probléme de la synthése chimique. Il a ainsi fixé les objectifs finals du

projet OASiIs du point de vue d’un expert-utilisateur.

2. Transmission de ses connaissances sur la synthése chimique au travers des interviews.

Il nous a fait part de sa vision globale du probléme et de sa maniére d’organiser les

connaissances : atomes, molécules, perception d'une molécule, réactions, stratégies

de synthése.

3. Validation de nos résultats ou de nos réflexions.

Les deux derniers points se répétent au cours de la réalisation du projet, formant le cycle

explication-validation. Notre objectif est de simuler, d'un point de vue structurel, le plus

fidélement possible la pensée de l’expert, ce qui implique :

1. la bonne compréhension de la pensée de |’expert,

2. la recherche des moyens informatiques appropriés.

Dans la suite du projet OASIS, l'expert interviendrait plus souvent sur des points précis

pour :

1. apporter des précisions sur, par exemple, une réaction spécifique,

2. expliciter ses méta-connaissances, c’est-a-dire, ses stratégies régissant la résolution

d’un probléme de synthése,

toujours suivant le cycle ezplication-validation.
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8.2 Etat actuel du systéme oasis

Avec les outils développés dans ce travail - démonstrateur de théorémes, interpréte

Wopérateurs, évaluateur partiel, outil d’affichage de molécules - le systéme OASIS est ac-

tuellement a l'état de démonstration sur l’interprétation des réactions de facon isolée.

Ainsi, les exemples de réactions (opérateurs) présentés dans ce mémoire proviennent du

fouctionnement du systéme. Visuellement, le résultat est satisfaisant.

Faute d’avoir en main les informations nécessaires concernant les systémes existants,

une comparaison directe d'efficacité ne peut étre effectuée. D’un autre point de vue, une

telle comparaison serait surtout utile en interprétant i33 réactions de fagon enchainée, ce

que le systéme OASIS n’est pas en mesure de faire 4 l'état actuel.

8.3 Affichage des molécules

8.3.1 Définition du probléme

Le probleme de l'affichage consiste & visualiser sur écran d’ordinateur les molécules &

partir de leur représentation interne LISP.

Prenons un exemple de molécule :

H ROH

AEA
KT N\A

/\f \
Bo | wT

Sa représentation interne est un ensemble d’objets neud (cf. le chapitre 5) qui spécifie

deux types d’informations : la nature atomique des noeuds (éventuellement aussi leurs

charges électriques) et les liaisons entre les eux. La visualisation ci-dessus traduit bien

cette représentation interne.

Cependant, une autre présentation graphique est plus habituelle :

103

On préfere en effet d’afficher certains groupements d’atomes comme un tout (un seul

noeud) et l’on ne fait pas figurer les atomes d’hydrogéne et de carbone non ambigus.

De maniére générale, la visualisation d'une molécule procéde par quatre étapes :

1. regroupement des nceuds (atomes) en nouveaux nceuds,

2. recherche des cycles et des cycles contigus,

3. calcul des coordonnées pour les noeuds,

4. affichage proprement-dit, moyennant éventuellement une homothétie et une rotation.

8.3.2 Regroupement des nceuds en nouveaux nceuds

Le regroupement des nceeuds en nouveaux neeuds peut étre accompli avec le démonstra-

teur de théoremes, moyennant la définition des clauses de Horn traduisant les groupements

de nceuds devant étre affichés comme un tout. Par exemple, pour le groupement NH, on

peut définir la clause suivante :

(NH _x _n _1) <- (_x.atome N) (vnn H _x _1 ()) (= _m (length _1))

© 0) &

ot _x est ’atome du centre (un N en l'occurrence), n un nombre 4 mettre en indice de

NAH dans |’affichage et _1 la liste des atomes 4 supprimer (les nm H en occurrence). Le

prédicat (vnn H x _1 ()) permet de retrouver les atomes H attachés 4 l'atome _x, grace

aux clauses suivantes :

(vnn A _x (_y . 1A) _B) <- (voisin _x _y 1) (.y.atome _A)

(not (member _y _B))

(vnn A _x 1A (Ly . .B)) /&

(van _ . () .) &
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En respectant la méme syntaxe vis-a-vis des tétes de clauses, on peut définir pour les

groupements d’atomes : CH,, CN et OF les clauses suivantes :

(CH _x _n _1) <~ (_x.atome C) (vnn H _x _1 ()) (= .n (length _1))

@ 10) &

(CN _x 1 (_y)) <- (_x.atome C) (voisin _x _y 3) (_y.atome N) &

(OH _x 1 (_y)) <- (_x.atome 0) (voisin _x _y 1) (_y.atome H) &

Ainsi, les groupements d’atomes destinés 4 étre affichés comme un tout sont spécifiés

de fagon déclarative sous forme de clauses de Horn.

8.3.3 Recherche des cycles et des cycles contigus

Recherche des cycles

Ii s’agit de retrouver les cycles les plus petits présents dans un graphe molécule. Nous

procédons en deux étapes :

1. rechercher tous jes cycles et

2. dégager les cycles les plus petits.

La premiére étape correspond a l’algorithme suivant :

1. Prendre n’importe quel neeud pour noeud de départ.

2. Développer progressivement un arbre.

3. A tout moment, vérifier si un neeud feuille de l’arbre figure déja dans la branche

correspondante. Si oui, on a trouvé un cycle et arréte le développement de cette

branche. Si ce cycle ne figure pas dans la liste des cycles retrouvés, le mettre dedans.

L’algorithme suivant permet de retrouver parmi l'ensemble (une liste) de cycles cycles

les cycles les plus petits :

petits (cycles) ~> CYCLES

petitsO (VIDE, tete(cycles), queue(cycles))

petitsO (cyclest, cycle, cycles2) -> CYCLES

cas

1. cycle = NEANT : cyclest

2. cycle composable de concat(cycles1, cycles2) :
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petitsO (cyclesi, tete(cycles2), queue(cycles2))

3. sinon :

cyclesi := adjoindre(cycle, cyclesi)

petitsO (cyclesi, tete(cycles2), queue(cycles2))

fin-cas

Recherche des cycles contigus

I] s’agit de regrouper les cycles (les plus petits} en plusieurs groupes dont chacun est

un ensemble de cycles qui sont contigus entre eux. On procéde de la maniére suivante :

1. Prendre un cycle pour commencer.

2. Associer 4 ce cycle les cycles ayant au moins un neud en commun avec lui pour former

le groupe G1, le reste des cycles étant R.

3. Enlever &R les cycles ayant au moins un neeud en commun avec un (ou plus) des cycles

dans G1 et les intégrer dans Gi. Répéter ce processus autant de fois que possible.

4. G1 devient alors le premier groupe de cycles contigus. Reprendre le point 1 avec R

pour trouver G2, G3, etc.

8.3.4 Calcul des coordonnées

Il s’agit de calculer une position relative pour chacun des neeuds d’un graphe molécule.

Nous procédons de la maniére suivante :

1. Commencer par un groupe de cycles contigus.

2. Développer les branches de ces cycles.

3. A la rencontre d’autres cycles, reprendre le point 1.

Ces calculs sont trés compliqués. Nous ne les détaillons pas ici.

8.3.5 Affichage

L’affichage proprement-dit consiste & mettre les noeuds sur écran ainsi que les liaisons

correspondantes, moyennant éventuellement une homothétie et une rotation.

L’ensemble des présentations graphiques de molécules dans ce mémoire provient du

présent programme d’affichage. Il semble que le calcul des coordonnées des noeuds reste

& améliorer pour que la présentation soit plus conforme aux configurations spatiales des

molécules.
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8.4 Saisie des molécules et des opérateurs

8.4.1 Saisie

C'est l'inverse de ce qu’accomplit le programme d'affichage. Il s’agit de transformer

en représentation interne LISP ce que l'utilisateur dessine sur écran d’ordinateur comme

opérateur ou molécule. Notre matériel est un poste de travail SUN-UNIX. La saisie se fait

au moyen de la souris. Nous n’allons pas entrer dans le détail ici.

A remarquer que l’on ala possibilité d’utiliser directement les groupements fonctionnels

& condition que leur définition respecte une syntaxe appropriée que nous avons prédéfinie.

Par exemple, pour COOH, il faut écrire :

COOH = (C 0) (0 1) (0 2) (CH 3) (0 1 2) (0 2 1) (2 3 1);

8.4.2 Verification de la validité des molécules

Il s'agit de vérifier la validité chimique d'une molécule saisie. Par exemple, un atome

carbone ne doit pas avoir plus de quatre liaisons.

De fagon générale, les connaissances concernant la validité chimique des molécules

peuvent étre exprimées sous forme de clauses de Horn. Le critére le plus élémentaire porte,

étant donné un atome (un ne@ud), sur la relation entre sa valence, le nombre d’électrons

se trouvant sur la derniére couche, sa charge électrique et le nombre de ses liaisons, de la

maniére suivante :

(noeud=valid _x) <- (nb-liaisons _x _n) (_x.ion _i) (_x.valence _v)

(d-couche _x _nbE) (contrainte _n _nbE _i _v) &

(nb-liaisons _x _n) <- (nb-liaisO _x () _n) &

(nb-liaisO _x _1 _n) <- (voisin _x _y _b) (not (member _y _1))

(nb-liaisO _x (_y . _1) _n0)

(= _n (+ _b _n0)) / &

(nb-liaisO _ _ 0) &

(contrainte _n _nbE _i _v) <- ... &

(contrainte mn nbE .i .v) devrait exprimer cette relation.

A remarquer que ce méme principe pourrait aussi étre appliqué aux molécules intermé-

diaires dans la résolution d’un probleme pour, par exemple, vérifier leur stabilité et donc

leur droit d’existence.

9

Conclusion

Ce travail s'inscrit dans le cadre du projet OASIS : un systéme expert d’aide 4 Pélabo-

ration des plans de synthése chimique.

Une contribution & caractére général est le développement du modéle de l’espace d’états

avec abstraction de concepts qui est un affinement de la notion d’espace d’états classique.

Dans le cadre de ce modéle, le domaine d’un probléme donné est décrit en trois compo-

santes «

1. les états qui sont représentés en terme de concepts de base,

2. les concepts d’abstraction qui sont définis sous forme de clauses de Horn,

3. les opérateurs de transition dont la description repose & la fois sur les concepts de

base et sur les concepts d’abatraction.

En nous fondant sur ce modéle, nous avons réparti les connaissances dans le systéme

OASIS sur quatre niveaux :

1. Les molécules, qui sont des états, sont représentées chacune comme un ensemble

d’objets. Sur le plan logique, on peut les assimiler & des conjonctions de prédicats

du type (_x.attr val) ou (voisin x -y -n), c’est-a-dire, prédicats élémentaires.

2. Les clauses de Horn assurent le lien entre prédicats élémentaires et prédicats élaboreés.

3. Les opérateurs (réactions) sont décrits en terme de prédicats élémentaires et de pré-

dicats élaborés.

4. Les méta-régles (stratégies de recherche) seront représentées également en terme de

ces deux types de prédicats.

D'un point de vue global, notre approche a la représentation de connaissances est une

approche mixte, faisant intervenir les objets structurés, les clauses de Horn et les régles

de production.

Quant aux mécanismes d’interprétation des connaissances, nous avons fait coopérer

plusieurs techniques : I'héritage de propriétés lié 4 l’usage des objets structurés, la dé-

107



108

monstration de théorémes se fondant sur les clauses de Horn et les objets, l’évaluation

partielle des clauses de Horn, l’interprétation des opérateurs.

Une suite 4 ce travail devrait se dérouler autour de deux axes. Le premier est l’acquisition

des connaissances et surtout celle des opérateurs (réactions). Un travail en cours (voir L.

Pierron dans [Haton 87,Sun 88]) concerne l'utilisation des techniques de l’apprentissage

symbolique automatique pour l’enrichissement, & partir de la trace d'une consultation

interactive du systéeme, des bases de connaissances chimiques.

Le deuxiéme axe est Ja réalisation d’un contréleur performant s’appuyant sur des méta-

connaissances. La mise au point de ce contréleur permettra une orientation intelligente du

développement de l’espace d’états du probléme ainsi qu'un arbitrage efficace des différents

agents intervenant dans la résolution du probléme.
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Résumé

Ce travail porte sur la représentation des connaissances et les mécanismes d’inférences

de base dans le systéme expert OASIS : un systéme d’élaboration des chemins de synthése

en chimie organique. Nous avons d’abord développé un modéle général de représentation de

problémes -— le modéle de l’espace d’états avec abstraction de concepts — qui est un affinement

de la notion d’espace d’états classique en y introduisant un niveau de concepts d’abstraction de

plus par rapport au niveau des concepts de base. Ce modéle décrit le domaine d’un probléme

donné en trois parties : 1. la représentation des états en terme de concepts de base ; 2. la

définition, au moyen des clauses de Horn, des concepts d’abstraction 4 partir des concepts de

base ; 3. la description des opérateurs de transition en terme de concepts de base et de concepts

d’abstraction. Le mécanisme d’inférences correspondant repose sur trois composantes de base :

1. un démonstrateur de théorémes servant 4 démontrer la précondition d’un opérateur sur un

état donné modulo les clauses de Horn, 2. un évaluateur partiel destiné a spécialiser les clauses

de Horn par rapport a un état en vue d’améliorer lefficacité du démonstrateur de théorémes,

3. un interpréte d’opérateurs permetant de passer d’un état 4 l’autre. Le probléme de la

synthése chimique se trouve aisément formulé dans le modéle de l’espace d’états avec abstrac-

tion de concepts : les molécules constituent les états, les concepts de base étant les concepts

élémentaires en chimie juste suffisants pour spécifier la structure d’un graphe-molécule ; les

concepts d’abstraction correspondent surtout a certains termes génériques (libérable, électro-

attracteur, polarisé, etc.) et aux groupements fonctionnels (CN, COOH, etc.) ; les opérateurs

correspondent aux réactions chimiques dont la description s’appuie sur les deux types de

concepts. Reposant sur cette vision générale, nous avons développé le formalisme détaillé

de représentation des connaissances qui integre les objets structurés, le calcul des prédicats

et les régles de production. Nous avons implanté les mécanismes d’inférences de base qui

combinent plusieurs techniques : l’héritage de propriétés lié & l’usage des objets structurés,

la démonstration de théoremes intégrant la syntaxe des clauses de Horn et celle des objets,

linterprétation des régles de production et l’évaluation partielle des clauses de Horn.

Mots-clés :

- résolution de problémes - espace d’états -

- abstraction de concepts - démonstration de théorémes -

- évaluation partielle - systéme expert -

- synthése chimique -
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