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Résumé

L’apprentissage automatique fournit des méthodes intelligentes capables d’analyser des don-
nées et d’extraire des informations automatiquement a partir des grandes masses de données. Les
méthodes classiques peuvent étre appliquées aux données linéairement séparables. Toutefois, les
problémes répondant & ces contraintes sont rares. En effet, la majorité des problémes disposant
de données non linéament séparables ou des données qui peuvent étre représentées sous forme
structurée (séquences, arbres, graphes, ...). Les méthodes & noyaux est une approche efficace
pour faire face & ces problémes.

Par ailleurs, les noyaux de séquences sont largement utilisés dans 'analyse des données séquen-
tielles. Les chercheurs ont consacré un grand effort aux noyaux de séquences en se focalisant sur
des problémes spécifiques. Ceci conduit a une variété de noyaux de séquences.

Dans ce mémoire, notre objectif consiste a présenter et implémenter une plate-forme générale
pour calculer les noyaux de séquences. En effet, ceci peut étre considéré comme une contribution
a I'unification des algorithmes d’apprentissage.

Pour assurer une bonne intégration de notre implémentation dans un environnement d’apprentis-
sage automatique, nous avons choisi KNIME comme plate-forme de développement.

Mots-clés :

Apprentissage automatique, noyau de séquence, unification, KNIME.



Abstract

Machine learning provides intelligent methods of analyzing data and to extract information
automatically from large data. The traditional methods of machine learning can be applied to
linearly separable data. Indeed, the majority of problems have non-linearly separable data and
that can be represented in a structured form (sequences, trees, graphs,...). Kernel methods are an
effecient approach to deal with these problems.

Moreover, sequence kernels are widely used in the analysis of sequential data. The researchers
have devoted a great effort to sequence kernels that focus on specific problems. This leads to a
variety of sequence kernels.

In this thesis, our goal is to present and implement a general platform for computing sequence
kernels. In fact, this can be seen as a contribution to the unification of learning algorithms.

To ensure a good integration of our implementation into a machine learning environment, we have

chosen KNIME as a development platform.

Key words

Machine learning, sequence kernel, unification, KNIME.
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Introduction

L’internet a évolué au cours des deux derniéres décennies, le nombre d’utilisateurs
de ce réseau a augmenté de facon exponentielle. A la suite de cela, le volume de don-
nées numériques ne cesse de croitre. Ces développements ont conduit au phénomeéne
d’explosion des données. Toutefois, face a un tel volume de données, I'extraction de
I'information pertinente est devenue complexe et couteuse. Pour répondre a cette
problématique, les techniques d’apprentissage automatique permettent d’extraire
automatiquement les connaissances a partir des collections de données massives.
Les algorithmes d’apprentissage automatique ont été appliqués a divers domaines
tel que le traitement du langage naturel et de la parole, bioinformatique, diagnostic
médical .. ..

Toutefois, les outils classiques d’apprentissage automatique sont devenus inadaptés
pour le traitement de ces données. Ils sont appliqués seulement aux données vecto-
rielles. En pratique, de nombreuses applications contiennent des données qui peuvent
étre représentées sous une forme structurées (séquences, graphes, arbres, ... ). Les
méthodes & noyaux constituent des approches efficaces pour prendre en charge ce
type de données aussi que ces type d’algorithmes connaissent un énorme succes de-
puis quelques années. Les noyaux sont des fonctions de similarité, ils peuvent étre
utilisés avec des algorithmes d’apprentissage linéaires pour extraire des relations
non-linéaires.

Les séquences parmi les types de données plus importants rencontrée dans plusieurs
domaines tel que la bioinformatique et le traitement de langage naturel.

Dans la littérature, il existe une variété de noyaux de séquences chacun est centré
sur un probléme spécifique. Il est judicieux donc de penser a un outil d’unification
de ces noyaux de séquences.

Dans ce mémoire, nous nous focalisons sur les noyaux de séquences et sur la pré-



sentation d’une plate-forme générale pour unifier le calcul des noyaux de séquences.
Ceci en tenant compte de 'efficacité de calcul qui est une propriété clé des méthodes
a noyaux.

Nous commencons par l'investigation d’une famille de noyaux de séquences : le
noyau p-spectre [Leslie et al.; 2002], le noyau toutes sous- séquences, le noyau sous-
séquences de longueur fixe [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004] et le noyau sous-
séquences de mots (SSK) [Lodhi et al., 2002].

Par la suite, nous présentons une description de la plate-forme générale proposée
pour calculer les noyaux de séquence dont le principe se base sur le triplet : noyau,
série formelle et automate pondéré [Bellaouar et al., 2017a].

Alors que la projection d’un mot s dans un espace de redescription peut étre modé-
lisée par une série formelle qui peut étre réalisée par un automate pondéré A, repré-
sentant toutes les sous-séquences du mot s. Le noyau toutes sous-séquences k(s, t)
entre deux mots s et t est le comportement de I'automate pondéré A,; = A, N Ay
Pour faciliter ’accés et 1'utilisation de cette plate-forme générale de calcul de noyaux
de séquences, nous optons de l'intégrer dans la plate-forme open source KNIME
d’analyse de données. Par le développement de notre propre nceud KNIME qui per-
met de calculer d’'une maniére aisée une variété de noyaux de séquences, il est clair,
qu’il devient facile d’'intégrer les noyaux de séquences dans des taches d’apprentis-
sage automatique.

Notre mémoire est organisé comme suit :

Le chapitre 1 introduit la notion d’apprentissage automatique et sa relation avec
les méthodes a noyaux. Dans le chapitre 2, un état de I'art couvre les noyaux de
séquences ainsi que la plate-forme générale pour le calcul des noyaux de séquences.
Le chapitre 3 est dédié pour le développement de notre propre nceud dans 1'outil
KNIME qui calcul une variété de noyaux de séquences.

En fin, la conclusion cloture notre mémoire avec une synthése de travail ainsi que

des perspectives.



Chapitre 1

Apprentissage automatique et méthodes a

noyaux

L’apprentissage automatique (AA) est une branche a l'intersection de plusieurs
disciplines : l'intelligence artificielle, I'algorithmique et la recherche d’information,
qui analyse un ensemble de données afin de dériver des régles qui constituent des
connaissances pour une nouvelle analyse, aussi il permet de réaliser des taches qui
semblent difficiles voire impossibles & réalisé par des moyens algorithmiques clas-
siques.

Dans ce chapitre, nous présentons la définition de 'apprentissage automatique et
ses différentes types et exposons un domaine important en grand lien avec I'appren-
tissage, a savoir les méthodes a noyaux pour donner un apercu général du méthodes

a noyaux.

1.1 Apprentissage automatique

En 1950, le mathématicien Turing a posé la question « Les machines peuvent-elles
penser 7» [Turing, 1995]. Afin de répondre a la question, Turing imagina une expé-
rience de pensée devenue célébre et souvent considérée comme le meilleur moyen de
cerner l'intelligence d'une machine. Il 'appela le « jeu de I'imitation ». Le test de
Turing consiste a mettre un humain en confrontation verbale avec un ordinateur et
un autre humain. Si la personne qui a initié les conversations est incapable de déter-
miner lequel des participants est un ordinateur, le programme d’ordinateur peut étre

considéré comme ayant réussi le test. Cela signifie que l'ordinateur et ’humain vont
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essayer d’avoir une apparence humaine. Dés lors, les scientifiques ont commencé a
confier & leurs ordinateurs des épreuves de plus en plus complexes. Nous pouvons
distinguer trois grandes périodes pour le développement de ’apprentissage automa-
tique :

e Modélisation des réseaux neuronaux et les techniques de décision théorique.

e Apprentissage symbolique orienté-concept.

e Systéme d’approches des connaissances intensives explorant des taches d’appren-
tissage variées.

Nous citons quelques définitions d’apprentissage automatique dans le contexte sui-

vant :

Definition 1.1.1 En 1959, Arthur Samuel [Samuel, 1959] invente le terme “ma-
chine learning” comme le champs d’étude qui donne aux machines la faculté d’ap-

prendre sans étre explicitement programmeé.

Definition 1.1.2 Selon Tom Mitchell, en 1997 [Mitchell, 1997], un programme est
en mesure d’apprendre a partir d'une expérience K par rapport a une tiche T et
une mesure de performance P, si sa tache T telle que mesurée par P, s’améliore

avec l’expérience E.

Pour illustrer ces notions sur un exemple concret, nous considérons la conception
d’un filtrage anti-spam. Le probléme consiste a déterminer si chaque courriel entrant
est un message utile a lire ou non. Une tache de T peut étre : classifier un courriel
comme spam ou non-spam. Un programme peut apprendre a effectuer cette tache en
observant une expérience E, des courriels déja libellés comme spam ou non. Il peut
étre évalué sa performance en calculant P, le pourcentage des courriels correctement
classifiés.

Les techniques d’apprentissage automatique sont utilisées dans de nombreux do-
maines et convient en particulier au probléme de la prise de décision automatique,
a titre d’exemples :

v Diagnostic médical tel que I’ expansion de cancers;

v’ reconnaissance des formes telles que la reconnaissance de visages ;

v détection des activités frauduleuses;
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v’ systémes robotique;
v’ catégorisation de textes, par exemple classification d’e-mails, classification de

pages web.

1.2 Types d’apprentissage automatique

Les types d’apprentissage automatique sont divisés en trois grandes familles selon

le type d’apprentissage qu’ils emploient :
1. Apprentissage supervisé.
2. Apprentissage non-supervisé.

3. Apprentissage semi-supervisé.

1.2.1 Apprentissage supervisé

L’apprentissage supervisé (supervised learning en anglais) est une technique d’AA
qui consiste a établir des régles de comportement a partir d’'un ensemble de données
contenant des exemples de cas déja étiquetés. Plus précisément, cet ensemble est
une paire d’entrées sorties (X, Y) qui se sont vus associés une classe par un expert.
L’objectif est alors d’apprendre a prédire, pour toute nouvelle entrée X, la sortie Y.

Ce type d’AA est illustré par la Figure 1.1.

Phase d’apprentissage

~

Données d’apprentissage Algorithmes d’apprentissage Modele
supervisé

J

Phase de test ou généralisation

N
Nouvelle données Modéle Prédictions ou étiquettes les
nouvelle données
.

FIGURE 1.1 — Apprentissage supervisé. Extrait de [Huang, 2009] .
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On distingue deux grandes familles des taches réalisables en apprentissage super-
visé & savoir : la classification et la régression, nous rappelons que nous parlons de
la classification lorsque le label & prédire est discret, et nous parlons de la régression

lorsque le label a prédire est continu.

Classification

La classification est une tache trés répandue dans I’AA supervisé. L’entrée X
correspond & une instance d’une classe et la sortie Y qui est associée indique la classe.
Les algorithmes d’AA de la technique de la classification s’appellent classifieurs. Par
exemple, la reconnaissance de visage consistant a détecter un visage humain dans
une image, I'entrée serait I'image numérique d’une personne, et la sortie indiquerait
de quelle personne il s’agit (parmi 'ensemble de personnes que I'on souhaite voir le

systéme reconnaitre).

Régression

Lorsque I'entrée n’est pas associée a une classe mais dans le cas général a une ou
plusieurs valeurs réelles (un vecteur), on parle alors de la régression.
Par exemple, on peut prédire le revenu des clients et de prospects en fonction de
données comme leur : catégorie socioprofessionnelle, métier, adresse, age, ou encore
leur sexe.
Nous pouvons recueillir nos observations en faisant une enquéte sur un panel de
clients. Ensuite, nous utilisons une partie de ces observations pour entrainer un
modele capable de calculer ce revenu. Le reste du panel servira a mesurer la précision
de 'algorithme en comparant une valeur réelle et une valeur prédite. Enfin, nous

pouvons estimer le revenu des clients et prospects qui ne sont pas dans le panel.

1.2.2 Apprentissage non-supervisé

'apprentissage non supervisé (parfois dénommé «clustering») est une méthode
d’AA. Les données ne sont pas étiquetées, c’est a dire traiter le cas ot 'on dispose
seulement les entrées {X} sans les sorties {Y}. Il s’agit de regrouper les observations

en différents groupes homogénes, en faisant en sorte que les données de chaque sous
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ensemble partagent des caractéristiques communes.
Les données non étiquetées étant plus abondantes que les données étiquetées et les
méthodes d’apprentissage automatique qui facilitent 'apprentissage non supervisé

sont particulierement utiles. Il y a deux types d’AA non-supervisé a savoir :

Partitionnement

Le partitionnement ou la segmentation est I'une des méthodes d’apprentissage
non supervisée. Il est congu pour regrouper les objets dans un petit nombres des
classes homogenes et indépendantes (clusters), ot chaque sous-ensemble posséde des
propriétés communes qui répondent souvent a des critéres de proximité tels que la
distance.

Il existe un large éventail de méthodes de partitionnement. Nous mentionnons a titre
non exhaustif : les K-means, segmentation hiérarchique ascendante, segmentation

hiérarchique descendante, . ..

Régles d’association

Dans le domaine de 'extraction des données, la recherche des régles d’association
est une méthode courante qui est étudiée de maniére approfondie, dans le but de
découvrir des relations d’intérét statistiques entre deux ou plusieurs variables sto-
ckées dans des tres grandes bases de données. Par exemple, I'analyse de panier du
ménageres est 1'une des applications typiques pour extraire des régles d’association.
Elle permet d’analyser les tickets de caisse des clients afin de comprendre leurs habi-
tudes de consommation. Ceci conduit a une meilleure organisation des promotions,
optimiser la gestion des stocks, repenser la configuration des linéaires.
L’algorithme apriori [Agrawal et al., 1994] est le plus prévalent pour 'apprentissage

des régles d’association.

1.2.3 Apprentissage semi-supervisé

L’apprentissage semi-supervisé fait partie de 'apprentissage automatique et il
utilise un ensemble de données étiquetées et non-étiquetées. Il peut étre considéré

comme un apprentissage non supervisé avec des contraintes ou un apprentissage
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supervisé avec des informations supplémentaires sur la distribution des exemples.
Il se situe donc entre l'apprentissage supervisé et 'apprentissage non-supervisé. Il
semble que les données non étiquetées, lorsqu’elles sont utilisées avec une petite
quantité de données étiquetées, peuvent améliorer considérablement la précision de
I’apprentissage.

La Figure 1.2 résume les différentes méthodes d’apprentissage automatique.

Apprentissage automatique

Apprentissage non_supervisé | ‘ Apprentissage semi_superrvisé | | Apprentissage supervisé ‘
Partitionnement Régles d'association | Classification | | Régression ‘

FIGURE 1.2 — Méthodes d’apprentissage automatique.

1.3 Algorithmes utilisés dans ’apprentissage automatique

L’existence de nombreux algorithmes d’apprentissage, nous fait poser la question
« Quel algorithme d’apprentissage automatique devons-nous utiliser 7 ». L’utilisa-
tion de tel ou tel algorithme dépend fortement de la téche a effectuer (classification,
estimation, ... ). En effet, cela dépend aussi de la taille, de la qualité et de la nature
des données.
Dans ce qui suit, nous présentons quelques algorithmes trés connus dans ’appren-

tissage automatique.
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K-plus proches voisins (K-PPV)

La méthode des plus proches voisins (noté parfois K-PPV ou K-NN pour (K-
NearestNeighbor) est un algorithme trés connue dans 'apprentissage supervisé, sur-
tout dans le domaine de la classification des textes, il consiste & déterminer la liste
des plus proches voisins parmi les individus déja classés pour chaque nouvel individu
que 'on veut classer. L'individu est affecté a la classe qui contient le plus d’indi-
vidus parmi ces plus proches voisins selon une distances ou mesures de similarité
(distance euclidienne par exemple). L’algorithme nécessite de connaitre le nombre k
de voisins [Hechenbichler and Schliep, 2004].

K-NN est simple a mettre en ceuvre. Il ne fait aucun apprentissage, et stocke tout
simplement tous les exemples d’apprentissage [Gupta et al., 2011].

En pratique, il est impossible de mettre en ceuvre 'algorithme pour des dimensions
élevées et des corpus d’exemples énormes. De plus, le cotit de classification devient

trés élevé pour le plus proche voisin [Gupta et al., 2011].

Arbres de décision

Les arbres de décision (AD) [Quinlan, 1986] sont des structures simples trés
populaires en apprentissage supervisé. Ils sont des outils trés puissants dans les
cas ou il est important de trouver des régles pour déterminer la classification. La
structure des arbres est une représentation pour interpréter des résultats. Elle se
compose d'un ensemble de trois catégories :

— Noeeud racine a travers lequel ’arbre est accédé;

— nceuds internes ayant des descendants;

— noeuds terminaux (ou feuilles) : des nceuds qui n’ont pas de descendant.

Pour arriver a chaque nceud terminal, il y a une trajectoire qui commence par le
noeud racine et il correspond a une régle de décision formée par une conjonction
(ET) de plusieurs conditions de test.

Les principaux algorithmes des arbres de décision sont ID3 [Quinlan, 1986] et C4
[Salzberg, 1994].

Les arbres de décisions sont rapide en phase de construction. Ils sont également
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simples & comprendre et & interpréter [Gupta et al., 2011].
Les arbres de décisions sont basés sur des heuristiques tels que I'algorithme glouton

ou les décisions sont prises a chaque noeud au niveau local [Gupta et al., 2011].

Réseaux de neurones

Les réseaux de neurones est une approche de I'apprentissage supervisé et de ’ap-
prentissage non-supervisé. La conception de ces systémes est inspiré du fonctionne-
ment des neurones biologiques. Le réseau de neurone est généralement organisé en
couches. Plus précisément, il est constitué de neurones connectés entre eux, de sorte
que la sortie des neurones peut étre une entrée pour un ou plusieurs autres neurones.
En effet, la connexion entre ces neurones est dotée des poids. Chaque neurone est
capable de réaliser quelques calculs élémentaires sur des données numériques [Chris-
topher, 2016].

La Figure 1.3 représente la structure générale d’un réseau de neurone.

reseau de neurones

P e S
E— o i e =

) \\-_\_:-‘;\-/-_f:_\_-é‘ . E-o-'-"'"- : H’E_:;(- -
Entrées f_,«-"‘a_ _f—d(: :)": — ;_fu ; sorties

NS £
Se—— g B

premiére couche seconde couche

FIGURE 1.3 — Schéma général d’un réseau de neurone.

Les réseaux de neurones se présentent comme un modeéle non linéaire, ce qui les rend
flexibles dans la modélisation de relations des complexes dans le monde réel |Gupta

et al., 2011].



Chapitre 1 Apprentissage automatique et méthode a noyaux 11

1.4 Méthodes a noyaux

Les méthodes classiques de I’AA peuvent étre appliquées sur des données li-
néairement séparables. Dans la pratique, de nombreuses applications requiérent des
modeéles non linéaires. Les méthodes a noyaux sont des techniques largement utili-
sées en apprentissage automatique. L’idée consiste a définir une fonction noyau qui
permet de calculer un produit scalaire dans un espace de redescription des données
de grande dimension. Dans cet espace implicite, les méthodes linéaires peuvent étre

utilisées.

1.4.1 Notion de noyau

Cette section est dédiée a la présentation de la fonction noyau et les concepts

assoCl1eés.

Fonction noyau

Soit X = {1, x9, ...... x,}, un noyau est une fonction k que pour tout x,z’ € X

satisfaisant :
k(xz,z') =< ¢(x), p(x') >,
ol ¢ est une projection de X vers un espace de redescription F' doté d’un produit

scalaire :
¢:x— o) €F.

L’utilisation des fonctions noyaux comme un moyen de transformer la recherche de
régularités non-linéaires en recherche de régularités linéaires grace au passage par
un espace de redescription virtuel F' [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004], fournit

trois grandes idées découlant de I’approche générale :

1. Utiliser une application (projection) ¢ pour incorporer les exemples depuis
un espace d’entrée X a un espace (vectoriel) de redescription F de haute

dimension.

2. Dans F', les motifs (patterns) peuvent étre découvertes en tant que relations

linéaires.



Chapitre 1 Apprentissage automatique et méthode a noyaux 12

3. Nous pouvons calculer le produit scalaire des exemples dans F' directement
a partir des données de l'espace d’entrée X en utilisant une fonction noyau

[Shawe-Taylor and Cristianini, 2004].

La Figure 1.4 donne une illustration de ce principe a travers une transformation
appliquée sur un jeu de données non linéairement séparable (Figure 1.4.a), pour
lequel on peut facilement trouver un plan de séparation aprés reproduction sur le

nouvel espace (Figure 1.4.b).

2]
5] [+
4]
na B o o
o (=} 0 =]
a
=}
aQ B n L] o
? -
o &
(a) Les donnees avant la transformation (b) Les données aprés la transformation

FIGURE 1.4 — Transformation non linéaire des données.
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La Figure 1.5 montre la propriété de modularité offerte par les méthodes a noyaux.
Dans un premier temps, les données sont traitées en utilisant un noyau pour créer une
matrice de noyau ou une matrice du Gram. Ensuite, plusieurs algorithmes d’appren-
tissage peuvent étre utilisés pour produire une fonction d’apprentissage. En d’autres

termes, tous les noyaux peuvent étre utilisés avec tout algorithme d’apprentissage.

k(x,z)
- K _.61} on, k{I.,J’.‘D
i=1
Fonction Algorithme Fonction
noyau d'apprentissage de décision
Matrice noyau

Données

FIGURE 1.5 — Modularité dans les applications des méthodes a noyaux. Extrait de [Shawe-Taylor
and Cristianini, 2004].

Noyau semi-défini positif

Il est possible de construire des nouvelles fonctions noyaux et de vérifier leur
validité. Un noyau est valide si et seulement si k& est un noyau semi-défini positif
[Shawe-Taylor and Cristianini, 2004].

Un noyau k : X? — R semi-défini positif est une fonction symétrique
V(z,2') € X x X;k(z,2) = k(2 ),

qui vérifie pour tout n € N : ¥(ci, ..., ¢) € R?, V(21, ..., m,) € X", 370 cicih(wi, x5) >
0.

Matrice de Gram

On appelle matrice de Gram [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004] d’un noyau k
par rapport a un ensemble d’entrées X = (x1, 9, ..., x,) la matrice K de taille n xn

définie de la facon suivante :

V(:ci,xj) e X x X, Kz'j = k(.fL‘Z',.fI?j>, 1<, <n.
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1.4.2 Exemples de noyaux

Dans cette section nous donnons quelques exemples de noyaux [Shawe-Taylor and
Cristianini, 2004] bien connus pouvant servir de base pour la définition de nouveaux
noyaux :

e Le noyau linéaire est un produit scalaire simple : k(z,z') =< z, 2’ >.

e Le noyau polynomial permet de représenter des frontiéres de décision par des
polynémes de degré d. La forme générique de ce noyau est k(z,z') = (ax < z,z2’ >
+b)%.

e Le noyau gaussien est un noyau trés utilisé dans I’AA, qui s’évalue selon :

||z — 2’|
202

).

k(z,2") = exp(—



Chapitre 2

Etat de Part sur les noyaux de séquences

Les méthodes a noyaux ont été proposées comme une alternative aux probléemes

de classification des données non linéairement séparables. Dans la pratique, de nom-
breuses applications disposent de données qui peuvent étre représentées sous forme
structurées (séquences, arbres, graphes, ... ). Les méthodes a noyaux par leur pro-
priété de modularité constituent des approches efficaces pour prendre en charge ce
type de données. Les séquences sont parmi les types de données les plus importants
rencontrées dans plusieurs domaines. Dans la bioinformatique, par exemple ’ADN
est représenté sous forme de séquences des nucléotides. Par ailleurs, il existe une
variété d’algorithmes qui traitent les séquences, chacun d’eux dépend de problémes
spécifiques, ce qui a conduit & une réflexion sur la théorie de 'unification. Les cher-
cheurs ont longtemps travaillé dur sur le principe de 'unification universelle. En
effet, le but de cette tendance constante vers une théorie d’unification consiste a
découvrir le secret de l'univers naturel [Hoare, 1996]. La théorie de I'unification a
réussi dans les sciences naturelles, la physique et les mathématiques modernes, mais
la mise en ceuvre de cette théorie dans l'informatique en particulier et dans le do-
maine de l'extraction des données est trés difficile [Yang and Wu, 2006].
Dans les années passées, un grand effort a octroyé aux les noyaux de séquences centré
sur des problémes individuels, ce qui a donné naissance a de nombreuses approches.
Afin d’atteindre le but de la théorie d’unification (au moins d’une maniére partielle),
I'idée consiste a proposer une plate-forme générale pour calculer les noyaux de sé-
quences |Bellaouar et al., 2017a].

Tout d’abord, ce chapitre introduit quelques concepts de base nécessaires a la com-

15
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préhension de la suite de ce chapitre.
Par la suite, une revue de la littérature des noyaux de séquences est présentée. Enfin,
le chapitre est cloturé par la description de la plate-forme générale pour calculer les

noyaux de séquences.

2.1 Préliminaires

Cette section sert a représenter les informations préliminaires dont nous avons
besoin. Nous commencons par introduire les définitions des concepts mot, sous-mot
et sous-séquence, puis nous rappelons quelques concepts de base que nous utili-
sons dans la plate-forme générale pour calculer les noyaux de séquences tels que les

structures algébriques et les automates.

2.1.1 Mot et sous-mot

Le terme mot et séquence est utilisé parfois de maniére indifférente en traitement
automatique de langage naturel et en bioinformatique, ceci dit, un alphabet est un
ensemble fini de symboles appelé X.

Un mot (string) s = s152... 5|5 est une séquence finie de symboles de X y compris
la séquence vide noté ¢, la seule chaine de longueur 0.
Nous notons X" I'’ensemble de tous les mots de longueur n, et par X* I'ensemble de

tout les mots :
[ee]
=
n=>0

Nous utilisons [s = ] pour désigner la fonction qui renvoie 1 si les mots s et ¢ sont
identiques, et 0 sinon.

Pour les mots s et ¢, nous notons |s| la longueur du mot s et st le mot obtenu par
la concaténation des mots s et ¢.

le mot ¢ est un sous-mot de s s'il existe (peut-étre vide) des mots u et v telles que
s = utw.

Siu = ¢, on dit que t est un préfixe de s, alors que si v = ¢, t est connu comme un
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suffixe de s.
Pour 1 <i < j <|s|, le mot s(i : j) est le sous-mot s;...s; de s. Les sous-mots de
longueur £ sont également appelées k-grams [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004].

2.1.2 Sous-séquence

Nous disons que u est une sous-séquence (substring) du mot s, s'il existe des

indices I = (i1,...,4y), avec 1 < iy < ... < i < |s], tel que u; = s;,, pour
jg=1,...|ul.
Nous dénotons par |I| = |u| le nombre d’indices dans la séquence, tandis que la

longueur (1) de la sous-séquence est [(I) = i}, — i1 + 1, c’est-a-dire le nombre de

symboles de mot s couvérent par la sous-séquence u [Shawe-Taylor and Cristianini,

2004].
A titre d’exemple, soit alphabet ¥ = {a, b, ..., 2}, considérons le mot s = " kernels”.
Nous avons |s| = 7, alors que s(1 : 3) = "ker” est un préfixe de s, s(4 : 7) = "nels”

est un suffixe de s, et avec s(2: 5) = "erne” tout les trois sont des sous-mots de s.

s(1,2,4,7) = "kens” est une sous-séquence de longueur 4, dont la longueur [(1,2,4,7)
dans s est 7. Un autre exemple de sous-séquences est s(2,4,6) = "enl”. avec
[(2,4,6) = 5.

2.1.3 Monoide

Un monoide est une structure algébrique qui peut étre définie comme un ensemble
avec une loi de composition interne associative et d’un élément neutre. Soit un al-
phabet X est un ensemble non vide des symboles appelés lettres. On peut concaténer
des mots & partir de ces lettres, 'opération de concaténation (-) est associative, la

structure (X%, -, €) est le monoide libre [Kuich and Salomaa, 1986].

2.1.4 Semi annaux

Le semi annaux [Kuich and Salomaa, 1986] est une structure algébrique (S, +, -, 0, 1)

possédant les propriétés suivantes :

L. (S,+,0) est un monoide commutatif;
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2. (S,-,1) forme un monoide;
3. Popération (.) est distributive par rapport a (+);

4. pourtouta € S:0-a=a-0=0.

2.1.5 Automate sur un alphabet

Un automate A sur un alphabet ¥ est défini par le quintuplet (A, Q, E, I, F)

constitué des éléments suivants :
1. @) est un ensemble fini d’états.
2. FE CQ x X x (@ est un ensemble de transitions.
3. I C @ est un ensemble d’états initiaux.
4. F C @ est I'ensemble des états finaux (ou acceptant).

Un chemin est une séquence de transitions. Il est dit réussi s’il commence par un

¢tat initial et se termine par un état final [Kuich and Salomaa, 1986].

2.1.6 Automate pondéré

Soit A un automate pondéré (en anglais weighted automaton (WA)) sur un semi-
anneau S est une 7-tuple A = (X,Q, E, I, F, A\, p) ot X est un alphabet, @) est un
ensemble fini d’états, F un sous-ensemble fini £ C @ x (XU {e}) x S x Q qui
sont les transitions de A, I C () 'ensemble d’états initiaux, F' C @ est 'ensemble
d’états finaux, A\: I — S la fonction de poids initiaux, p: F© — S la fonction de
poids finaux.

Pour une transition e = (p, a, s, q) € E, on appelle o(e) = p son origine ou I'état
précédent, [(e) = a son étiquette, wt(e) = s son poids et d(e) = ¢ son état de
destination.

Un chemin (path) m = ejey. . . e est une séquence de transitions. Le poids du chemin
7 est wt(m) = wt(ey) - wi(ez) ... - wit(ex). Un chemin réussi (calcul) d’'un A est un

chemin d’un état initial & un état final [Kuich and Salomaa, 1986].
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2.1.7 Transducteur pondéré

Un transducteur pondéré T sur un semi-anneau S est défini par un 8-tuple T =
(3X,A,Q,1,F, E )\ p) ou X est 'alphabet d’entrée, A est 'alphabet de sortie, @)
est un ensemble fini d’états du transducteur, I C () 'ensemble des états initiaux,
F C @ Tensemble des états finaux, £ C Q x (XU {e}) x (AU{e}) xS x Q un
ensemble finis de transitions, A : I — S est la fonction de pondération des états

initiaux, et p : ' — S est la fonction de pondération des états finaux [Mohri, 2009].

2.1.8 Série formelle

Soient > un alphabet et S un semi-anneau, on appelle série formelle r une ap-
plication de ¥* dans S. L’image par r d’un mot w € ¥* notée (r,w) est appelée le

coefficient de w dans r. La série r, elle-méme, est écrite comme une somme formelle :

r= Z (r, w)w.

WEX*

Le support de 7 est le langage supp(r) = {w € ¥*|(r,w) # 0}. L’ensemble de
séries formelles sur ¥ a coefficients dans S est désigné par S((X)). Une série avec un
support fini est un polyndome. S(X) désigne 'ensemble des polynomes [Kuich and
Salomaa, 1986].

2.2 Noyaux de séquences

Les séquences sont considérées comme des données structurées. Les données struc-
turées sont des objets discrets qui peuvent étre décomposés tels que les arbres et les
graphes.

Les séquences sont généralement rencontrées dans les domaines liés a la bioinfor-
matique et dans le traitement automatique de langages naturels. Les noyaux de
séquences sont largement utilisées dans ’analyse de données séquentielles.

Nous passons en revue les principaux types de noyaux proposés ces derniéres années

pour le traitement des séquences.
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2.2.1 Noyau p-spectre

Le noyau p-spectre (ou p-gram) |Leslie et al., 2002] est un noyau simple pour le
traitement de séquences. Il permet d’évaluer le nombre de sous-séquences contigiies
de taille p que deux séquences ont en communs. On définit le spectre d’ordre p (ou
p-spectre) d’une séquence s comme 'histogramme des fréquences de tout ses sous-
mots (contigiies) de longueur p.

La contigiiité lors de la comparaison de deux mots en utilisant le noyau p-spectre
joue un role important pour calculer la similarité [Aseervatham, 2007]. Nous pou-
vons définir un noyau comme le produit scalaire de leurs p-spectres.

L’espace de redescription F' associé au noyau p-spectre est indexé par I = XP. Avec

DL (s) = [{(v1,v2) : s = viuve}|, u € XP.

Le noyau p-spectre est alors défini par :

ky(s,t) = (DP(s) =) D(s)Ph(t

uexr
Par exemple pour les deux mots construits sur I’alphabet A,C,G,T :
s = GAGTTCTAAT.
t = GGATCACTAA.
Les sous-mots de longueur p=3 présentes dans ces deux mots sont respectivement :
GAG, AGT, GTT, TTC, TCT, CTA, TAA, AAT
GGA, GAT, ATC, TAC, CAC, ACT, CTA, TAA
Les sous-mots en commun sont : CTA et TAA, on a ®}r,(s) =1, ®3,,(s) =
1, &3, ,0) =1, ®3,,(t) =1, ce qui donne un produit scalaire k3(s,t) = 2.

La complexité de ce noyau est : O(|XP|) [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004].

Evaluation avec le noyau auxiliaire

A T'aide du noyau auxiliaire connu sous le nom de noyau k-suffixe, on peut évaluer
le calcul du noyau p-spectre.

Le noyau k-suffixe k7 (s, t) est défini par :



Chapitre 2 Etat de P’art : noyaux de séquences 21

1 sis=su, t=tu, pour u€ Xk
B (s.) = TRy
0 sinon.

Certainement, 'évaluation de k7, (s, t) nécessite O(k) comparaisons. Par conséquente,

le noyau p-spectre devient en fonction de la version k-suffixe :

|s|—p+1 |t|—p+1

ko(st)= > Y k) (s(ici+p—1),t3:j+p—1)).

i=1  j=1

L’évaluation de k,(s,t) peut se réaliser dans un temps O(p|s||t|) [Shawe-Taylor and
Cristianini, 2004].

"

A titre d’exemple, 'évaluation du noyau a 3-spectre entre les deux mots s= " sta-

tistics" et t= "computation" en utilisant le noyaux 3-suffixe est illustrée dans les

Tables 2.1 et 2.2.

TABLE 2.1 — Noyau 3-suffix entre les mots s et t.

DP:Kj|e|c|lo|m|plult|al|t|i|o|n
€ 0/{0}[0J0]0[O0O]O]OJO0|0[0]O0
s 0/{0}[0J0]0[O0O]0O]O|O|0[0]O0
t 0/{0j0J0]0[O0O]0O]O|O0|0[0]O0
a 0/{0j0J0]0[O0O]0O]0OJ0O|0[0]O0
t 0/{0}(0J0]0[0O]0O]O0O|1T|0]{0]0
1 0/{0}(0J0]0[O0O]0O]OJO|1]{0]0
s 0(0{0]0(0J0{0OJ0|0[0]O0]O
t 0(0{0]0(0J0{0OJ0|0[0]O0]O0
1 0(0{0]0(010{0OJ0|0]0]O0]O0
¢ 0(0{0]0(0J0{0OJ0|0[0]O0]O0
s 0/{0j0J0]0O0[O0O]0O]O|0O|0[0]O

2.2.2 Noyau toutes sous-séquences (All-subsequences)

Le noyau toutes sous-séquences [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004] prend en
considération toutes les sous-séquences non contigiies de toute taille, ceci peut étre

considéré comme un avantage pour ce noyau car il est capable de capturer tous les
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TABLE 2.2 — Noyau 3-spectre entre les mots s et ¢ [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004].
DP:k3|e ¢ o m

3

a t 1 o n

i)
=

e
e
e

S
t

H
O O 0 0 0 o0 o0 o o o O
O O 0O 0O 0O 0 o0 o o o O
o 0O 0O 0O 0 o0 o o o O

O 0O 0 0 0 o0 o o o o

O 0O 0O 0O 0 o0 o o o O

O O 0O 0 0O o0 o0 o o o O
O OO0 0 OO0 0o OO0 O O
O O 0 0 0O 0 o0 o o o O
e e e T e T = T = I o N e S e
NN NN N RO O O O
NN NN N RO O O O
NN NN N RO O O O

motifs communs & deux séquences. L’espace de redescription associé est indexé par
DI
Avec :

Q,(s) =1 :u=s(I)}, ueX”.

C’est bien le nombre d’occurrences du mot u comme une sous-séquences dans le mot
S.

Le noyau associé :

K(s,t) = (®(s), D(1)) = ) Puls)u(t). (2.1)

uey*
L’espace de redescription est infini entrainant un temps de calcul important.
Par exemple, la projection des mots "bar", "baa", "car" et "cat" dans 'espace de
redscription (toutes sous-séquences) est données par la Table 2.3.

La matrice noyau est représenter dans la Table 2.4.
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TABLE 2.3 — Projection des mots "bar","baa","car" et "cat" dans ’espace de redescription (toutes

sous-séquences).

o |ela|lb|c|r|t|aa|ar|at|ba|br|bt]|ca|cr|ct]|bar|baa|car| cat
bar ([1|1|1(0{1(0] 0|10 1T ]1]0l0]0]O0] 1 0 0 0
baa|1](2|1/0[0f0O] 1T [0[0]|2]0[0|0]0]0] O 1 1 0
car [1/1]0|1/1|0|O |2 |O0O]O 0[O 10O 0 1 0
cat |1 /1]0|1/0|2|O| 0|2 ]O,0]O0O|1T 010 0 0 1

TABLE 2.4 — La matrice noyau toutes sous-séquences, des mots "bar", "baa", "car" et "cat".

K | bar | baa | car | cat
bar | 8 6 4 2
baa | 6 12 | 3 3
car | 4 3 8 4
cat | 2 3 4 8

Evaluation du noyau toutes sous-séquences

Le calcul explicite du produit scalaire dans cet espace de dimension infinie devient

infini. D’oul la nécessite d’'une méthode plus efficace (récursive) :
O, ()Pu(t) = D 1 Z 1= > L (2.2)
Lu=s(I) Jwu=t(J (1,J)u=s(I)=t(J)

En utilisant le résultat de 'Equation (2.2), le noyau toutes sous-séquences peut étre

reformulé comme suit :
SO EED 29
weS* (I,J0):u=s(I)=t(J) (I,J):s(I)=t(J)

Si I'on ajoute un symbole a au mots s, le nombre de sous-séquence communes peut

étre donné par :

o= Y 1+ Yy > oL (2.4)

(1.J):sa(D)=t(J) (IJ):s(D)=t(J)  wt=uav (I1,.7):s(I)=u(J)
L’'Equation 2.4 méne & une définition récursive des noyaux toutes sous-séquences.
k(s,e) =1

k(sa,t) = k(s,t) + 325 o k(s t(1: 5 —1)).
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Grace a la propriété de la symétrie des noyaux, nous pouvons définir une relation

de récurrence analogue qui peut étre donnée pour k(s, ta) :

k(e,t) =1
k(s ta) = k(s,t) + 32 k(s(1:j—1),1).

Par exemple, nous considérons le calcul de noyau entre les mots s= "gatt" et t=

g

"cata", ol nous ajoutons le symbole a a" au mot "gatt" pour obtenir le mot
sa = "gatta". Les rangées des tables sont indexées par les couples (1, .J) tels que
sa(I) = t(J), avec ceux qui n’impliquent pas le symbole final de sa ont énumérés
dans la Table 2.5, tandis que ceux impliquant le symbole final sont données par la

Table 2.6.

TABLE 2.5 — Les sous-séquences qui ne terminent pas par le symbole "a” entre les mots s=

"gatta" et t = "cata".

gatta sa(I)=t(J) | cata
00001 € 0000
00001 at 0110
01010 at 0110
01000 a 0100
00100 t 0010
00010 t 0010
01000 a 0001
TABLE 2.6 — Les sous-séquences qui se terminent par le symbole ”a” dans les mots s = "gatta"
et t = "cata".

gatta sa(I)=t(J) |cata
00000 a 0100
01100 a 0001
01001 aa 0101
00011 ta 0011
00101 ta 0011
01101 ata 0111
01011 ata 0111
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Par conséquent, nous voyons que les 14 lignes impliquant que k(sa,t) = 14 sont
constituées de 7 lignes de la premiére table donnant k(s,t) = 7, plus k(" gatt”,” ") =
1 donnée par la premiére rangée de la deuxiéme table et k(" gatt”,” cat”) = 6 cor-
respondant aux lignes 2 a 7 de la deuxieme table.

Une évaluation récursive de ce noyau est trés couteuse, d’otu le recours a la technique
de la programmation dynamique qui consiste a sauvegarder les résultats intermé-
diaires dans une table de programmation dynamique (Table 2.7) dont chaque ligne
correspond a un symbole du mot s et chaque colonne correspond & un symbole du

mot t.

TABLE 2.7 — Table de programmation dynamique pour le calcul d’un noyau.

DP £ tl tg .. tm
€ 1 1 1 e 1
S1 1 kll k?lg e klm
S9 1 ]{321 kf22 s k2m
Sn, 1 knl kn2 knm

Les entrées k;; = k(s(1 : 4);¢(1 : j)) donnent les évaluations des noyaux pour les
préfixes de deux mots. La premiére ligne et la premiére colonne sont données par le
cas de base de la récurrence.

La formule de récurrence nous permet de calculer 'entrée (i, 7) comme la somme des
entrées (i — 1, 7) avec toutes les entrées (i — 1,k — 1) avec 1 < k < j dont t = s;.
Le nombre des opérations pour évaluer 'entrée (7, j) est O(j), puisque nous devons
vérifier tous les symboles de t jusqu’'a la position j. Par conséquent, pour remplir
le tableau complet, ceci nécessitera O(p|s||t|?) d’opérations [Shawe-Taylor and Cris-
tianini, 2004].

Nous prenons le méme exemple des mots s = "gatt" et t = "cata", la table de la
programmation dynamique pour le calcul d'un noyau entre le mot “'gatta ’ et “'cata’

est illustré par la Table 2.8.

Dans une perspective d’améliorer la complexité d’évaluation du noyau toutes sous-
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TABLE 2.8 — Table de la programmation dynamique pour le calcul du noyau toutes sous-séquences

entre le mot “‘gatta ‘" et “'cata’.

DP e g a t t a
€ 1 11 1 1 1
c 1 111 1 1
a 1 1 2 2 2 3

1 1 2 4 6 7
a 11 3 5 7 14

séquences, nous pouvons observer que lorsque nous remplissons la ligne i, la somme

> k(s(lii—1),4(1: k- 1)),

k<j:itp=s;

requise lors que nous atteignons la position j aurait peut-étre pré-calculée dans un

tableau P comme suit :

1 m < length(t)

2 last + 0
3 P[0] <« 0

s fork=1:mdo

P [k] < P [last]
if ¢, = s; then

P k] < Pllast]+ DPJi — 1,k — 1]
last < k

En utilisant le tableau P, nous pouvons maintenant calculer la ligne suivante avec

une

boucle simple :

1 for k =1:mdo
2 | DP[i,K] < DP[i - 1,k| + P[k]

Nous résumons maintenant 1I’Algorithme 1.

La boucle de 5 a 14 comporte deux boucles en séquentiel. Les deux boucles internes

de 8 4 12 et de 13 & 14 s’exécutent dans un temps O(|t|) d’ou une complexité totale

de Talgorithme en O(|s|[t|). 1l est & noter que cette maniére d’évaluation du noyau

toutes sous-séquences permet de résoudre un probléme plus général qui consiste
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Algorithm 1: Evaluation du noyau toute sous-séquence.
Input: Les mots s et t.

Output: Valeur du noyau k(s,t) = DP [n,m] avec n = |s| et m =|t|.
n < length(s)

[y

m < length(t)

N

for =1 :mdo

w

s | DP,j] 1
/* Traitement des lignes */
5 fori = 1:ndo
/* pré-calcul et remplissage du tableau P */
6 last < 0
7 P[0l «+ 0
8 for k =1 :mdo
9 P [k] < P [last]
10 if ¢, = s; then
11 P k] < Pllast] + DP[i — 1,k — 1]
12 L last < k
/* renseignement de la ligne suivante */
13 for k = 1:mdo
1 | | DPli.k| + DPJi—1,K + P[K]

a calculer les noyaux k(s(1 : i);t(1 : j)) pour toute 1 < i < |s| et pour toute
1 < j < [|t|. Autrement dit, a la fin de I’évaluation du noyau toutes sous-séquences,
on peut consulter la table de la programmation dynamique pour ’évaluation d’un

noyau entre n’importe quel préfixe de s avec n’importe quel préfixe de .

Par exemple la Table 2.9 illustre cette astuce d’amélioration pour le calcul du noyau

toutes sous-séquences pour les deux mots s ="gatta" et t = "cata'.

2.2.3 Noyau sous-séquences de longueur fixe

Le noyau sous-séquences de longueur fixe permet de limiter la recherche de sous-
séquences a des sous séquences ayant une longueur fixe de taille p pour réduire la
dimension de l'espace associé. En effet c¢’est un compromis entre le noyau p-spectre

et le noyau toutes sous-séquences. L’espace associé au noyau sous-séquences de lon-
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TABLE 2.9 — Table de la programmation dynamique avec un tableau P pour accélérer le calcul au

niveau de chaque ligne.

DP e g a t t a
€ 1 11 1 1 1
p 0 00 0 0 O
c 1 11 1 1 1
P 0 01 1 1 2
a 11 2 2 2 3
P 0 00 2 4 4
t 11 2 4 6 7
P 0O 01 1 1 7
a 11 3 5 7 14

gueur fixe p est indexé par 3P [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004], avec :

PP(s)=|{I:u=s(I)}, ueX’.
Le noyau associé est défini par :

ky(s,t) = (DP(s), =) DI(s)Ph(t

ueX?
Evaluation du noyau sous-séquences de longueur fixe

De méme que précédemment, pour réaliser une évaluation efficace, il est néces-
saire de faire la dérivation similaire & celle de noyau toutes sous-séquences en tenant
compte de l'exigence de limitation qui implique 'utilisation des indices I? de lon-
gueur p.

Le noyau associé peut étre défini comme suit :
k(s,t) = (®(s) => Z 1= > 1. (2.5)
ueX? (I,J):u=s(I)=t(J) (I,J)el,xI,:s(I)=t(J)
De la méme maniére récursive exprimée dans ’Equation (2.4), nous obtenons :

> 1= > L+ ) > 1.

(I,J)el,xIy:sa(I)=t(J) (I,J)el,xI,:s(I)=t(J) wit=uav (I,J)elp,_1xI,_1:s(I)=u(J)
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Cela entraine la définition récursive du noyau sous-séquences de longueur fixe comme

suit :
k‘o(S,t) =1
kp(s,e) =0, pour p >0
ko(sa,t) =ky(s.t) + Y kpoi(s,t(1:k — 1)),
k:itp=a

Le pseudo code de noyau sous-séquences de longueur fixe est donné par 1’Algorithme

2 dont la complexité est en O(p|s||t]).

Algorithm 2: Evaluation du noyau sous-séquences de longueur p.

Input: Les mots s et ¢ et la longueur p des sous-séquences.
Output: Valeur du noyau k,(s,t) = DP [n,m] avec n = |s| et m =[t|.
n < length(s)

[uny

N

m < length(t)
3 for j = 0 :m do
4 DP|0,j] + 1

5 for i = 0 :n do
6 DP[i,0] + 1

7 for[ =1:pdo
8 DP,.cc < DP

9 for j = 1:mdo
10 DPJ0,j] « 1
11 fori =1 :n-p+1 do
12 last < 0
13 for k=1:mdo
14 P k] < P [last]
15 if t;, = s; then
16 P k] < Pllast] + DPy.c.[i — 1,k — 1]
17 L last <k
/* renseignement de la ligne suivante */
18 for k =1:mdo
19 | DP[i,k] + DPJi — 1,K] + P[k]
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2.2.4 Noyau sous séquences de mots (SSK)

Les noyaux étudiés dans les sections précédentes traitant les sous-séquences ne
prennent pas en considération la distance séparant les éléments non contigiies, par
exemple : le mot "gon" se produit en tant que sous-séquence des mots "gone",
"ooing" et "galion", mais nous considérons la premiére occurrence comme plus im-
portante car elle est contigiie, tandis que la derniére occurrence est la plus faible des
trois.

[Lodhi et al.,; 2002] développent un noyau sous-séquences de mots (String Subse-
quence Kernel en anglais, SSK) qui adopte une nouvelle méthode qui permet de
comparer deux mots en fonction du nombre d’occurrences des sous-séquences com-
munes qu’elles contiennent. Chaque sous-séquences est pondérée en fonction de la
contiguité de cette sous-séquences dans le mot.

Le noyau SSK est paramétré par deux valeurs A et p, A € ]0, 1] est un paramétre
de pénalisation d’écart mesurant la distance des éléments non contigué de la sous
séquence et p est la taille des sous-séquences.

La fonction de projection ¢”(s) pour une séquence s est défini pour tout u € >? par :

Z M) , u € XP,

Lu=s(I

Le noyau associé :

kp(s, 1) = (¢"(s). ¢"(1) = > ¢h => > Z A

ueyp u€X? Lu=s(I) Ju=t(J
A titre d’exemple, nous considérons les mots "cat", "car", "bat", et "bar et p=2
ainsi, la longueur des sous-séquences et un facteur de pénalisation A. La Table 2.10

montre la projection de ces mots dans I’espace de redescription.

Donc le noyau non normalisé entre k(cat,car) = M*, alors que la version nor-
malisée est obtenue comme suit : k(car,car) = k(cat,cat) = 2\* + et donc
k(car,cat) = X/ (201 + X\0) = 1/(2 + \?).

L’implémentation directe de ce noyau conduit & une complexité temporelle et spa-

tiale O(|XP]). Pour un calcul efficace du noyau SSK, un noyau de suffixe est défini
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TABLE 2.10 — Projection de "cat", "car", "bat", et "bar" dans une espace de redescription, pour

des sous-séquences de longueur p = 2.
) ca ct at ba bt cr ar br

cat XX A2 0 0 0 0 0
car A0 0 0 0 X A 0
bat 0 0 X X2 X 0 0 0
bar 0 0 0 X 0 0 XN X

par la projection suivante :

#5s) = > N uewr

IEILS‘:UZS(I)
avec [;j désignant 'ensemble des p-tuples des indices I avec i, = k.

Le noyau associé est défini comme :

ki (s,8) = (@"5(5), "5 () = D o5 (s). 005 (8).
Le noyau SSK en termes de sa version de suffixe :

|s| ¢l

k(s t) = > ) ky(s(L:i),t(1: ) (2.6)

i=1 j=1

Nous pouvons donc évaluer la version du suffixe pour le cas ot p = 1 comme suit :

kY (s,) = [s1 =ty A%,

Maintenant on peut introduire un noyau récursif pour la version suffixe du noyau
en observant que, pour les mots s et t et les symboles a et b, le calcul de similarité

entre sa et ta si a = b est donné par :

ls| It

ky (sa,th) = [a =]y > NS (5(1:4), (1 ). (2.7)

i=1 j=1
Si nous devons implémenter une évaluation naive du noyau SSK en utilisant la défi-

nition récursive de I'Equation 2.7 cela conduit & une complexité O(p(|s|?|¢]?)). Donc,
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il est nécessaire de considérer des implémentations efficaces. Il existe plusieurs tech-
nique pour améliorer la complexité de ce noyau : approche de la programmation
dynamique, approche de la programmation éparse, approche de la programmation
dynamique a base de trie [Shawe-Taylor and Cristianini, 2004|, approches géomé-

triques |Bellaouar et al., 2017b].

2.3 Noyau de séquence d’automate pondéré

Dans la littérature sur les noyaux, il existe une variété d’algorithmes qui traitent
les séquences. A savoir le noyau p-spectre, le noyau toutes sous-séquences, le noyau
sous-séquences de longueur fixe et le noyau SSK. Chacun des algorithmes est centré
sur des problémes individuels et pour chaque algorithme un effort important a été
consacré a I'implémentation. Ceci était dit, la tentative d’unifier ces travaux semble
un effort trés intéressant. En effet, ceci s’inscrit dans le cadre de la contribution a
une théorie d'unification. [Bellaouar et al., 2017a| proposent une plate-forme générale
pour le calcul des noyaux de séquences en considérent 'efficacité de calcul du noyau

et la robustesse du modeéle proposé.

2.3.1 Idée générale

[Bellaouar et al., 2017a] proposent une approche fondée sur la relation entre trois
concepts : noyau, série formelle et automate pondéré. Les auteurs ont commencé par
le noyau toutes sous-séquences avec pondération (Gappy All subsequence). L’espace
de redescription de ce noyau est indexé par toutes les sous-séquences, en pondérant
les séquences en fonction de leur taille comme pour la méthode du noyau SSK
[Bellaouar et al., 2017a].

Par conséquent, le composant d'une sous-séquence w de s est représenté par :
Gu(s)= > N wes (2.8)
Lw=s(I)
Ce qui est perceptible, c’est que cette équation 2.8 qui exprime la projection des

mots dans un espace de haute dimension du noyau toutes sous-séquences avec pon-

dération est juste une définition d’une série formelle, ou (r,w) = > 7, _.p PUC
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) > : _ I(1) e
En conséquence, équation r = 37 5. > ., A'w est considérée comme une
nouvelle représentation de la séquence dans 'espace de redescription. De plus, cela

peut étre vu comme le comportement [|Al| d’'un automate pondéré (WA).

(1Al , w Z wt(r Z AN =@, (s). (2.9)

st

De ce qui précede, nous concluons qu’il est possible de représenter la projection de
T= wess D Fw=s(I) N par un automate pondéré. Pour des raisons d’efficaciteé,

la construction de cet automate pondéré doit étre compacte.

2.3.2 Construction d’un automate pondéré de toutes les sous-séquences

Dans cette section, nous discutons la définition d’un automate pondéré WA com-
pact et non-déterministe associé a la projection de noyau toutes sous-séquences
avec trous (Gappy All Subsequence Weighted Automaton, GASWA) d’un mot s =
8182 ... 8, sur ¥* [BELLAOUAR, 2018|. L’automate GASWA est défini par le 7-
tuplet A = (3, Qs, Es, I, Fs, A, p) tel que :

— Qs ={a}U{a ¢.¢//1 <i<n}

— By = {(q0, A\ s1,q1), (90, A, 51, 61)5 (90, 1,6, ¢1) } U (@ A, sig1, qivn) /1 < i <

n—1}
U (g, A sivns qi)/1 < i < n = 1 UA{(g A e qi0)/1 <@ < n— 11U
{(@s A siv,qi1) /1 <i<n—1}

U{(gi’ Le, g )/l <i<n—1}

— Iy =A{q} -

— Fy={¢/0<i<n}.

— Les fonctions de pondération initiale et final A, p sont des scalaires égaux a 1.
Nous pouvons distinguer trois niveaux d’états qo, ..., Gn; @1, ---,q, et @, qr_4.
Le premier niveau représente le mot s et A! est le poids de la transition entre 2 états
correspondant a la distance entre 2 symboles consécutifs du mots. Pour permettre
les trous, le premier niveau est étendu avec des e-transitions e; = (¢/_;,€, A, ¢i1q),
i = 1...n—1. Il est & noter que les e-transitions entre (qo; ¢} ) n’existe pas car l'effet de
cette transition est identique a celui de commencer la sous-séquence a partir de ’état

¢"1. Pour décider de mettre fin & une sous-séquence & un symbole donné il faut rajou-
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ter des transitions du premier niveau a la seconde e; = (g, Six1, A, ¢iv1), ¢ = 0...n—1.
Pour commencer avec n’importe quel symbole de s , il faut créer les transitions du
troisiéme niveau : e; = (¢";,&,A°,¢";41), i = 0...n — 2, avec ¢"y = qo. Le poids
A? = 1 indique I'absence d’un trou ou d’une distance entre deux symboles.

De l'état ¢/, i = 1...n — 1, on peut soit décider de terminer une sous-séquence
avec la transition e; = (q/, Si+1, A, ¢i+1) ou de continuer la sous-séquence a partir de

{ 4; s Si+1, Ny Qi+1 q p
'état ¢, par la transition e; = (¢}, si+1, A, ¢j.;). Ceci mene a la construction d’un

automate compact (Figure 2.1) [Bellaouar et al., 2017a].

FIGURE 2.1 — Automate pondéré pour toutes les sous-séquences d’un mot s = $18s ... s,. . Extrait
de [Bellaouar et al., 2017a|

A titre d’illustration, nous construisons des GASWA pour les mots s= “ach” et
t="abc”. L’espace de redescription associé a s et ¢t peut étre représenté par la Table

2.11.

TABLE 2.11 — L’espace de redescription des mots s = "acb" et t = "abc" associés au noyau toutes

sous-séquences avec trous.

Sous-séquence | e |a|c|b|ac|ab|cb|bc|ach|abc
Coefficient(acb) [ 1| A [ A | A | A2 A [ A2 0 | A* | 0O
Coefficient(abe) [ T | A | A | XA [ X2 0 [ A2 0 | A3

Les projections des mot s = "acb" et t="abc" peuvent étre représentées respective-
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ment par les séries formelles des Equations 2.10 et 2.11.

ry = 14 aX + ch + bA 4 acA? + ab\® + cbA? + acb)\’. (2.10)
re = 14 aX 4+ cA + bA + ab\?* + ac)® + beA? + abe)®, (2.11)

La Figure 2.2 montre 'automate GASWA associé au mot s.

FIGURE 2.2 — Automate GASWA associé au mot s = "ach".

La Figure 2.3 montre I'automate GASWA associé au mot ¢.

FIGURE 2.3 — Automate GASWA associé au mot t= "abc"



Chapitre 2 Etat de P’art : noyaux de séquences 36

2.3.3 Calcul du noyau de séquence

Le calcul du noyau de séquences entre deux mots s et £ a base d’automates pondé-
rés s'effectue en deux étapes. La premiére est l'intersection As; = A, N Ay des deux
automates pondérés A, = (3, Qs, Es, I, Fs, A\, p) et Ay = (2, Qt, By, Iy, Fy, A\, p) as-
sociés respectivement aux mots s et t. La deuxieme étape est ’évaluation de tous

les calculs de Ay [Bellaouar et al., 2017a).

Intersection des automates pondérés

Nous pouvons considérer l'intersection de WA est une généralisation de I'inter-
section classique des automates finis [Hopcroft and Ullman, 1979]. Elle peut aussi
étre considérée comme un cas particulier de composition des transducteurs pondé-
rés [Mohri et al., 1996].

Les états de Ag; sont les paires des états a partir de A et les états a partir de A;. Une
transition es; = ((¢s, @), l(est), wt(esy), (qh, q;)) de Agy est congue a partir d'une
transition es = (gs, l(es), wt(es), qi) de A et une transition e; = (¢4, l(er), wit(er), q;)
de Ay, ot l(ess) = l(es) = l(er) et wt(esy) = wt(es) - wt(e) (le produit du semi
anneau S). Les états initiaux (finaux) de A, sont respectivement les pairs des états
initiaux (finaux) de Ag et A;.

La complexité spatiale et temporelles de 'intersection est O(p(|As||A]))-
Malheureusement, 'application de cette intersection donnant des résultats incor-
rects dans le cas des e-transitions peut générer des chemins redondants.

Pour faire face a ce probléme, [Bellaouar et al., 2017a] ont étendu leur algorithme
avec le mécanisme de e-filtrage adopté de [Mohri et al., 1996].

Afin de comprendre le probléme inhérent aux e-transitions avec précision, nous dis-
cutons l'intersection de A, et A; associés respectivement aux mots s = "ach” et
t = 7abc”. Pour illustrer davantage comment ces e-transitions fonctionnent, nous
augmentons Ag et A; pour obtenir respectivement A, et A} comme suit : les e-
transitions dans A’(A}) sont étiquetés £1(g9), et les e-transitions boucles correspon-
dantes dans A (A}) sont marqués respectivement par des boucles étiquetées €5 (£1)

(Figure 2.4 et Figure 2.5).
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L’automate Ay aprés I'étape d’augmentation est illustré par la Figure 2.4.

FIGURE 2.4 — L’automate A/ résultat de 'augmentation de Aj.

L’automate A; aprés I'étape d’augmentation devient comme suit (Figure 2.5).

62/1

FIGURE 2.5 — L’automate A; résultat de 'augmentation de A;.
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Suite a cette augmentation, nous obtenons deux types de e-mouvements dans les
automates : (wait, move) et (move, wait).
La Figure 2.6 matérialise les mouvements possibles pour l'intersection de A/S et A;.
Nous pouvons observer, de facon remarquable, les chemins redondants menant
a un résultat incorrect pour le cas pondéré. Pour étre correct, il doit garder un
seul chemin. Donc la solution est d’utiliser le filtre qui peut étre représenté par un

automate pondéré (Figure 2.7) [Bellaouar et al., 2017a].

Evaluation du noyau

Principalement, pour évaluer le noyau toutes sous-séquences avec trous entre
deux mots s et ¢, nous devons passer par la phase de construction des WA A,; =
As N AN Ay, ou Ag et Ay représentent respectivement 'automate du mot s et du
mot t et Ay est 'automate filtre. Enfin, nous devons additionner les poids sur tous
les calculs du WA A, ;. Formellement, ceci se manifeste le calcul par de la somme
dist(qo) (Equation 2.12) de I'ensemble des chemins P(qo, F) & partir de I'état initial

jusqu’aux états finaux [Bellaouar et al., 2017a].

dist(qo) = ) Ao(m)) - wt(x) - p(d(r)). (2.12)

weP(qo,F)
la Figure 2.8 montre I'automate intersection A}, = AN A;N Ay dont le résultat de
k(s,t) = dist(qo)= 6 on prend la valeur A = 1.
Il est & noter que dans une perceptive d’améliorer I'efficacité de calcul de noyaux de
séquence, les auteurs de [Bellaouar et al., 2017a] ont proposé un nouveau algorithme

d’intersection dit intersection par anticipation qui mis en ceuvre une structure bitset.

2.3.4 Relations avec d’autres noyaux de séquences

Pour montré ’aspect unification de la plate-forme proposée on a essayé d’exprimer
les différents noyaux de séquences étudiés dans les sections précédentes par le biais

des noyaux & base d’automates pondérés [Bellaouar et al., 2017a).
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l

FIGURE 2.6 — Automate pondéré A

N A} montrant des chemins redondants.
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YA\l Y\1 e2\1
start %
62\1
61\1

FIGURE 2.7 — Automate filtre pour éliminer les chemins redondants. Extrait de [Bellaouar et al.,
2017a)

Noyau toutes sous-séquences

Le noyau toutes sous-séquences (section 2.2.2) entre deux mots s et ¢ dans X%,
peut étre défini comme un noyau de sous-séquence & base d’automates pondérés
dist(Asy), ot Agy = As N Ay, As et Ay sont des automates GASWA associés res-
pectivement aux mots s et ¢t avec la valeur de pondération A = 1 [Bellaouar et al.,

2017a).

Noyau sous séquences de mots (SSK)

Le noyaux SSK de longueur p (section 2.2.4) entre deux mots s et ¢ dans X* peut
étre exprimé comme un noyau de sous-séquence a base d’automates pondérés dist
dist(Asy) ot A= A;N AN Apgram, tel que Ay et A; sont les GASWA représentant
respectivement toutes les sous-séquences des mots s et ¢ et le Apgmm est un WA

associe & tous les p-grams sur ¥ (Figure 2.9) [Bellaouar et al., 2017a].

Noyau sous-séquences de longueur fixe

Soient s et t deux mots dans 3* et p la longueur des sous-séquences. Nous pouvons
définir le noyau sous-séquences de longueur fixe comme un noyau de sous-séquences
a base d’automates pondérés dist(A), ot A = A; N A N Apgram, As et Ay sont
respectivement les GASWA représentant toutes les sous-séquences des mots s et t

et le Apgram est un WA associe & tous les p-gram sur X [Bellaouar et al., 2017al.
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FIGURE 2.8 — Automate intersection A;, = A, N A} N Ay.
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51/1 51/1

X/1 X/1
() o)

FIGURE 2.9 — Automate 2-gram, X représente un élément de 3. Extrait de [BELLAOUAR, 2018]

Autres noyaux de sous-séquence

Il est facile de concevoir un autre type d’automates inhérent & un modéle par-
ticulier (Apatrern) qui peut étre utile pour certaines applications. Pour calculer un
nouveau type de noyau de séquence associé a un tel modeéle, il suffit d’effectuer 'opé-
ration d’intersection(AsNA:NApattern)-

Pour les sous-mots, l'approche reste valide. Il suffit de construire un wa pour toutes
les sous-mots et cela peut étre réalisé en tant que construction spécifique de la
construction GASWA en éliminent les e-transitions du premier niveau. la Figure

2.10 montre une telle construction associée aux sous-mots [Bellaouar et al., 2017a].

FIGURE 2.10 — Automate pondéré associé aux sous-mots. Extrait de [BELLAOUAR, 2018|



Chapitre 3

Implémentation de la plate-forme des

noyaux de séquences

Ce chapitre se focalise sur I'implémentation de la plate-forme générale, évoquée
dans le chapitre 2, pour calculer les noyaux de séquences.
Pour ce faire, nous avons opté pour la plate-forme analytique KNIME.
Cette implémentation est réalisée sur un PC Intel Core i5 avec un processeur de

2.7 GHz et 4 GB de mémoire centrale fonctionnant sous le systéme d’exploitation
Windows 7.

3.1 Représentation des automates pondérés

Un automate fini est représenté par un graphe dont les sommets sont les états,
et les arcs sont les transitions.
En informatique, il existe plusieurs implémentations possibles pour les graphes qui
dépendent de la structure de donnée choisie. On peut implémenter les graphes a
I’aide de la liste d’adjacence ou la matrice d’adjacence.
Une représentation par liste d’adjacence d’un graphe associe a chaque sommet du
graphe la collection de ses voisins.
Dans notre implémentation nous avons choisi une représentation par liste d’adja-
cence. La représentation par liste d’adjacence de graphe consiste en un tableau de
liste des états. Le tableau comporte autant de cases qu’il y a des états. Chaque case
en magasine 'information que I’état soit finale ou non. Chacune des cases pointe

vers une liste des états s’il existe une transition entre eux. Autrement dit, on ne

43
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stocke que ceux dont on a besoin. Dans notre cas, chaque maillon de la liste contient
le numéro de 1'état, le symbole de 'alphabet et le paramétre A et la distance entre
deux symboles consécutifs. En effet, ces deux derniers champs sont utilisés comme
pondération de la transition.

A titre d’exemple, la Figure 3.1 montre 'automate pondéré correspondant & la sé-

quence 123, et la Figure 3.2 montre la structure de données liste d’adjacence associée.

1/)
start —

FIGURE 3.1 — Automate pondéré correspondant a la séquence 123..

De plus cette structure de données (liste d’adjacence) est utilisée pour représen-
ter, au dela de 'automate des séquences, I'automate filtre, l’automate p-grams et
I’automate intersection.

L’annexe A comprend les classes Java utilisées pour représenter les divers automates

pondérés utilisés.

3.2 La plate-forme KNIME

KNIME, acronyme de Konstanz Information Miner est un logiciel gratuite open
source développé par I’Université de Constance(Konstanz) en Allemagne. KNIME
est écrit en Java et édité avec Eclipse.

KNIME est une plate-forme modulaire pour la conception et 'exécution de flux
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|

FIGURE 3.2 — Liste d’adjacence associée a l'automate pondéré correspondant a la séquence 123.

de travail(workflow) en utilisant des composants prédéfinis appelés nceuds KNIME.
Il permet l'intégration de nombreuses méthodes d’apprentissage automatique et de
data mining. Il est également efficace dans le prétraitement des données, c’est-a-dire
I’extraction, la transformation et le chargement des données. Son pipeline modulaire
en fait un outil d’exploration des données orientées flux de données. Il n’y a pas de
restrictions par rapport au volume de données, ainsi les projets qui manipulent de
grands volumes de données dépendent entiérement des ressources de 1'utilisateur
(taille disque, RAM, ...) et non pas de la plate-forme KNIME.

La plate-forme KNIME peut facilement interagir avec d’autres logiciels comme le
Weka et son point fort est le fait qu’il nous offre la possibilité d’écrire notre propre
code Java dans certains nceuds.

La Figure 3.3 montre le vue globale du plate-forme KNIME.
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FIGURE 3.3 — Vue global du plate-forme KNIME.

Pour installer ce logiciel, il faut récupérer ce dernier sur la page de téléchargement

de I'éditeur a l'adresse https ://www.knime.com/downloads.

3.2.1 Implémentation d’un noceud Sequence-Kernel

Dans cette section, nous nous intéressons a la mise en ceuvre de la plate-forme
générale étudiée dans la section 2.3. En effet, nous nous focalisons sur I'implémen-
tation de I'automate pondéré qui est utilisé pour le calcul des noyaux de séquences
d’une maniére unifiée.

Par ailleurs, ceci peut étre considéré comme une contribution au développement de
la plate-forme KNIME. Ceci étant dit, nous créons un nouveau nceud, Sequence-
Kernel, qui calcule les noyaux de séquences.

Pour programmer un nouveau noeud, nous devons d’abord télécharger et instal-
ler KNIME SDK via le lien https ://www.knime.com/download-knime-analytics-
platform-sdk.

Aprés installation, nous ouvrons KNIME SDK et nous créons un nouveau projet en

suivant les étapes ci-dessous :
1. Appuyer sur File — New — Other.

2. Choisir le wizard « Create a new KNIME Node-Extension» (Figure 3.4).
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3. Entrer les informations du nceud (Nom du projet, Nom de l'auteur, . .. )(Figure
3.5).

= New | B %

Select a wizard

This wizards creates a new KNIME Node-Extension (optionally with an initial
plugin project layout) suitable for adding own functionality to the KNIME

Wizards:
type filter text

A5 MNew KNIME Workflow Group -~
Efi Plug-in Project
[ General
5 = CVS v
> = Java
4 = KNIME
A% Create a new KNIME Node-Extension
A5 Mew KNIME Workflow —
A5 Mew KNIME Workflow Group

e Bl e Pl

mn

[7] Show All Wizards. I:Il}l

® < Back Mext > Finish

YT IO TS COTTSOTE Ty

FIGURE 3.4 — Choix d’une option de création d'un noeud.

= | [E
Create new KNIME Node-Extension E[II:I
This wizard creates a KNIME Node-Extension (optionally with an initial plugin
project

@ Mew Project Name:  sequences_kerenl

() Existing Project:
KNIME extension settings

MNode class name (e.g. 'MylLearner’):  Sequence_kerenl

Package name (e.g. 'org.myname’):  univ_ghardaia Browse
Node vendor (e.g. Your Name): BOUKHARI Rachida-ZERGAT Mour
plate-forme générale pour les noyuax de -
sequences

Node description test :

Node type: Manipulator A

[#] Include sample code in generated classes
|| Create and download KNIME Target Platform

® Mext > [ Finish ] [ Cancel

FIGURE 3.5 — Les informations a renseigner pour créer un nouveau nceud.
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Le nouveau noeud, Sequence-Kernel, se manifeste sous forme d'un projet Java
comportant quatre classes de base (Figure 3.6).

[ i i S e T e e T e e——

File Edit Source Refactor Navigate Search Project Run Window Help
Himil g RO Q- OG-S PEAREN Y -F o
% Package Explorer 57 5% ¥ = B [ Sequence KemelNodehodeljava 52

-

a3 s_Kemnel 1 package org.ugh.Sequences_Kernel;

W 2@ import java.is.File;[]

This is the model implementation of Sequence Kernel

BOUKHARI.R & ZERGAT.N

35 public class Sequence_KernelliodeModel extends Nodetlodel {
3

er Logger = NodeLogger
IllodetiodeL. class) ;

5] Sequ elNodeFactory.xml
nebinary jr

le filled from the dialog
B\ Plug-i The default components of the
» = META-INF

it build.properties

3 pluginml

1Hodetodel . CFGKEY_COUNT,

OUNT,
_VALUE);*/

FIGURE 3.6 — Les classes Java de base associés au noeud Sequence-Kernel.

NodeDialog (optionnel)

KNIME fournit un moyen pratique pour aider l'utilisateur a spécifier ses para-
meétres de base a travers une boite de dialogue. Le calcul des noyaux de séquences
requiert des parametres utilisateur spéciaux comme l'existence des trous, la taille
des sous-séquences, le parameétre de pénalisation, ...

Nous utilisons deux composants de dialogue qui permettent a l'utilisateur d’entrer
des valeurs :

v' DialogComponentStringSelection pour paramétrer les trous, la taille des sous-
séquences et la pondération.

v’ DialogComponentNumberEdit pour définir les valeurs de la taille des sous-séquences
et la valeur de pondération.

Ces valeurs peuvent étre facilement récupérées dans le NodeModel.

La Figure 3.7 illustre notre boite de dialogue.
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|"'|

Dialog - 0:2 - Sequence_Kernel | o | E 24

File

Options | Flow Wariables | Job Manager Selection | Memary Policy

gap option :gap v:
subsequence option ; :aII sizes w
set size: |2
wheighting option : :Witl'l weighting -

set wheighting: |0

ok || Apply || cance |[|@)

FI1GURE 3.7 — Boite de dialogue pour les paramétres utilisateur du noeud Sequence-Kernel.

L’annexe B présente le source Java associé a la boite de dialogue Sequence-Kernel
de la Figure 3.7.

Si l'utilisateur choisi 'option "

all sizes" et "without weighting", nous désactivons

DialogComponentNumberEdit associés aux set size et set weighting.

NodeModel

La classe NodeModel contient I'algorithme principal et gére le flux des données.
Avant de s’occuper du détail du traitement et de la gestion de flux au sein du Node-
Model, une phase d’interfagage avec le DialogModel doit étre réalisée pour assurer la
prise en charge des parameétres utilisateurs fournit au niveau du DialogModel. Ceci
est assuré par la définition de SettingModels.

A titre d’exemples pour les paramétres utilisateurs longueurs des sous-séquences
nous avons défini, au niveau du NodeModel, les SettingModels et les configurations
associées de I'annexe C.

Ces données d’entrées sont manipulées en utilisant 'argument exec de type Execu-

tionContext pour, enfin produire des donnés de sortie de type BufferedDataTable.
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Les données d’entrées (inData) se présentent sous-forme d’un tableau mots. Le trai-
tement consiste & collecter les paires de mots pour ensuite calculer le noyau de
séquence correspondant selon les paramétres utilisateurs spécifiés.

Ceci étant dit, la classe NodeModel comprend les méthodes suivantes :

v' Configure (DataTableSpec |[]).

v" Execute (BufferedDataTable ||, ExecutionContext.

v' LoadInternals (File, ExecutionMonitor).

v" LoadValidatedSettingsFrom (NodeSettingsRO).

v" Reset().

v’ Savelnternals (File, ExecutionMonitor).

v SaveSettingsTo (NodeSettingsWO).

v' ValidateSettings (NodeSettingsRO).

Dans notre contexte, nous nous intéressons uniquement aux méthodes impliquées
par notre implémentation :

1) Méthode Execute

La méthode Execute (BufferedDataTable inData, ExecutionContext exec) est appe-
lée apres I'exécution réussie de tous les noeuds précédents, de sorte que toutes les
données sont disponibles sur les ports d’entrées. Les données d’entrées sont dispo-
nible dans I'argument de tableau des données inData de type BufferedDataTable et
doivent étre valides. Autrement dit, inData ne doit pas étre nulle ni contient d’élé-
ments nuls.

La table de sortie contient deux colonnes : dans la premiére rangée de la colonne,
nous trouvons des mots composées et la deuxiéme est la valeur du noyau entre eux.

Elle joue le role de matrice noyau.

2) Méthode Configure

La méthode Configure, pour chaque nceud, est appelée dés que 'entrée a été connec-
tée. Cette méthode a pour objectif de vérifier si le nceud est exécutable avec les pa-
rameétres actuels. Dans le cas ot les paramétres requis sont manquants, la méthode
Configure renvoie un message d’erreur. Il est & noter que nous avons utilisée cette

méthode par défaut.
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3) Méthode ValidateSettings

La méthode ValidateSettings permet de transformer les settings a partir du Node-
Model vers le NodeDialog. Ceci est réalisé en implémentant les méthodes valida-
teSettings, loadvalidatesettings et savesettings. Dans la méthode ValidateSettings,
une vérification est réalisé pour assurer la validité et la présences des paramétres

utilisateurs.

4) Méthode LoadvalidateSettings/ SaveSettings

La méthode Loadvalidatesettings permet de charger les valeurs des parameétres uti-
lisateurs aux variables membres correspondantes du NodeModel. La méthode Save-
Setting permet de gérer le cas des paramétres de 'utilisateur non encore définis, ou
le cas des paramétres invalides.

La méthode ValidateSettings est toujours appelée avant les deux méthodes Loadva-

lidatesettings et Savesetting.

NodeView (facultatif)

Le NodeView affiche des informations sur le résultat de I'algorithme principal du

NodeModel d'une maniére spécifique.

NodeFactory

Le NodeFactory regroupe les classes NodeModel, NodeDialog, NodeView. Il contient
trois méthodes :
v  createNodeDialogPane () : créer ici la boite de dialogue pour le nceud.
v’ CreateNodeModel () : créer et retourner une nouvelle copie du noeud NodeModel.

v CreateNodeView () : créer et renvoyer une nouvelle vue du noeud.
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3.3 Test du noeud Sequence-Kernel

Afin de tester notre noeud Sequence-Kernel, nous devons démarrer un nouveau
"runtime workbench" (qui est essentiellement une instance d’éclipse démarrée & par-
tir de notre éclipse en cours d’exécution). Pour ce faire, les étapes suivantes sont
entreprises :

-Dans le menu "Run", choisir "Run configurations".

|

-Dans la boite de dialogue, sélectionner "Eclipse Application " sur la gauche et cli-

quer sur le bouton "New launch configuration" comme indiqué dans la Figure 3.8.

Create, manage, and run configurations —
Create a configuration bo launch an Eclipse application. ‘ : a

Configure leurch settings from this dialog:

type Fiter text 7 - Press the 'New' button to create a configuration of the selected type.
' Eclpse Appiication - Press the Duplicate’ button to copry the selected configuration.
T Equinox OSGI Framewor
=5 lava Applet ¥ - Press the Delete’ button bo remove the selected configuraticon.

7 Java Appication
Ju Minde
-li;-'—htp‘-ﬂ*'TE“ - Edi or view an existing configuration by selecting it.
=] SWT Applcation

1 & = Press the Filter’ button to configure filtering options.

Configure Launch perspactive sattings from the Perspectives preference pages.

FIGURE 3.8 — Boite de dialogue de création, de gestion et de configuration de I'exécution.

-Nous pouvons modifier les parameétres d’exécution de la configuration, comme ac-

tiver les assertions ou donner plus de mémoire au processus Java nouvellement créé.

n |

A travers l'onglet arguments sous "VM arguments ", nous pouvons entrer "-ea -
Xmx512M " afin d’utiliser des assertions (-ea) et augmenter I'espace mémoire dis-

ponible a 512 Mo.

- Lancer la configuration en utilisant "Run". Dans runtime workbench, nous ou-
vrons la perspective KNIME, ceci est fait par"Window" - "Open Perspective" -

"Konstanz Information Miner". Nous remarquerons qu’il contient notre nouveau
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noeud est défini dans le référentiel des nceuds.
Il est & signaler que les étapes précédentes sont effectuées une seule fois. Ultérieure-
ment, pour de nouveaux test, il suffit de redémarrer runtime workbench en cliquant

sur le bouton Run.

3.4 Exporter et déployer le Sequence-Kernel

Apres le test de notre nceud Sequence-Kernel, il est temps de déployer le nceud

en tant que plugin. Ceci est réalisé par les étapes suivantes :
1. Cliquer sur File et choisir Exporter.

2. Dans la fenétre qui apparait, sélectionne le dossier "Plug-in Development" et

choisir 'option "Plug-ins et fragments déployables".

3. Aprés avoir appuyé sur le bouton "Next" D'assistant affiche une liste avec
tous les plugins disponibles dans notre espace de travail et celui que vous avez
cliqué avec le bouton droit est sélectionné. Ainsi, il nous suffit de sélectionner

un répertoire déploient de notre plugin.

4. Si vous sélectionnez un répertoire, le plugin est exporté vers cette destination
dans un répertoire appelé "plugin". Ce répertoire contient ensuite le plugin en
tant que fichier.jar.

5. Une fois le plugin exporté, il peut étre installé dans n’importe quelle ins-

|

tallation KNIME en copiant notre "plugin" dans le dossier " plugins " de

I'installation de KNIME.

3.5 Utilisation du noeud Sequence-Kernel dans KNIME

Apres 'exportation de plugin, nous ouvrons la plate-forme KNIME et nous créons
un nouveau workflow (menu FILE /NEW). Nous remarquerons qu’il contient éga-
lement notre propre noeud (Sequence-Kernel) dans le référentiel de nceuds (Figure

3.9).
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A} Mode Repository = O
K| v
Furye
, ‘P Manipulation

: Q Views
- 8 Analytics
. = Database
. 8%, Other Data Types
- e Scripting
- ¥, Workflow Control
. L% Testing
h Sequence_Kernel

FIGURE 3.9 — Référentielle de nceuds comprenant le nceud Sequence-Kernel.

Dans ce qui suit, nous présentons un jeu de test d’utilisation de notre nceud pour
calculer une variété de noyaux de séquences.
Les données en entrées (ensemble de mots) se présentent sous forme d’un fichier
texte, ot chaque ligne représente un mot.
Nous utilisons le nceud CSVReader pour charger le ficher de test. La Figure 3.10
illustre le paramétrage de nceud CSVReader et la Figure 3.11 illustre la table résultat

de ce noeud appliqué sur le fichier notre cor.txt, contient 6 mots crées aléatoirement.

Avant de passer au calcul proprement dit du noyau de séquences nous considérons
deux cas.
Dans le cas ol les mots sont de méme tailles, nous appelons directement notre nceud

qui calcule le noyau de séquences (Figure 3.12).
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Dialog - 0:1 - CSV Reader = Bl 52 _|

File

Settings | Limit Rows | Encoding I Flow Variables | Memary Policy|
Input location:

C:WsersAspire E1Desktoppluginsinotre cor. et -

[] Custom connection timeout [s]: 15
Reader options:
Column Delimiter n Row Delimiter

- Quote Char # Comment Char

[7] Has Calumn Header [] Has Row Header

Support Short Lines

[ ok |[ appy |[ cancel ]

FIGURE 3.10 — Paramétrage du noeud CSVReader.

File Tabie - :1 - CSV Reader
File Hilite Navigation View —
Table rotre % 20cor- bt + Rows: & | Spec - Columrss 8 | Prapertes | Fiow Vanisties |
[ RewD [ Ca0  [jCél  [icd2 [ica3  [gcod [ices  [jCes  [hCar |

Rowd
Rowl
Row2
Row3
Rowd
Rows

5[

2
n
0
s
7
IC

HELEEE
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|migeEa=
i

retgwat=
sl

4

FIGURE 3.11 — Table de sortie du noeud CSVReader.

Si nous voulons calculer le noyau toutes sous-séquences entre les mots de ficher,

dans la boite de dialogue, nous sélectionnons les propriétés affichées dans la Figure
3.13.
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IC 5V Reader Sequence_Kernel
E, >
2 2
Mode 1 Mode 4

FIGURE 3.12 — Neeud Sequence-Kernel pour calculer les noyaux de séquences.

Dialog - 0:9 - Sequence_Kernel = = %

File

Options | Flow Variables | Job Manager Selection | Memory Policy

gap option : :gap - |
subseguence option : :aII sizes v:
set siger |2
wheighting option : :without weighting v:

set wheighting: |0

[ ok || apy || cancal ]

FIGURE 3.13 — Paramétrage du noyau toutes sous-séquences.

Pour voir le résultat du calcul du noyau, faites un clic droit et sélectionnez le
bouton (out port name). La matrice noyau inhérent au fichier de données est affichées

(Figure 3.14).
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Cut-Port name - 0:2 - Sequence_Kernel

File Hilite Mavigation View

Table "default”™ - Rows: 38 | Spec - Columns: 2 | Properties | Flow Variables

Row ID S strings: D kernel
Row 0 strings n®: 0, 0 |3,360
Row 1 strings n®: 0, 1 [826
Row 2 stringsn® 0,2 |1
Row 3 strings n®: 0, 3 |&
Row 4 strings n*: 0, 4 |6
Row 5 stringsn® 0,5 |1
Row & strings n®: 1, 0 [826
Row 7 strings n®: 1, 1 |766
Row 3 strings n®: 1, 2 |10
Row 9 stringsn®: 1, 3 |5
Row 10 stringsn® 1, 4 |5
Row 11 stringsn® 1, 5 |1
Row 12 stringsn® 2,0 |1
Row 13 strings n®: 2, 1 |10
Row 14 strings n® 2, 2 |708
Row 15 stringsn®: 2, 3 |1
Row 1o strings n®: 2, 4 |1
Row 17 strings n® 2, 5 |1
Row 18 stringsn® 3,0 |5
Row 19 stringsn®: 3, 1|5
Row 20 stringsn® 3,2 |1
Row 21 strings n® 3, 3 |596
Row 22 strings n®: 3, 4 |2
Row 23 strings n® 3, 5 |1
Row 24 stringsn® 4,0 |5

FIGURE 3.14 — Table de sortie (Matrice noyau) toutes sous-séquences.

Par contre, si nous voulons calculer le noyau p-spectre de taille 2 par exemple,

nous spécifions les propriétés affichées dans la boite de dialogue Figure 3.15.

Dialog - 0:2 - Sequence_Kernel

== =

|1

File

COptiens | Flow Variables | Job Manager Selection | Memory Policyl

gap option :mntinuous v:

subsequence option : fixed size - |

setsize: |2

wheighting option : ' without weighting -

set wheighting:

0

J [ aeey ]|

Cancel ]

FIGURE 3.15 — Paramétrage de noyau du p-spectre de taille 2.

La Figure 3.16 montre les résultats de calcul du noyau de p-spectre du taille 2.
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Out-Port name - 0:2 - Sequence_Kernel

File Hilite Mavigation View

Table "default” - Rows: 35 | Spec - Columns: 2 I Properties | Flow Variables

Row ID 5 strings: D kernel
Row 0 stringsn® 0,0 |15
Row 1 stringsn®: 0, 1|6
Row 2 stringsn®: 0,2 [0
Row 3 stringsn® 0, 3 |0
Row 4 stringsn®: 0, 4 |0
Row 5 stringsn® 0, 5 |0
Row & stringsn®: 1,0 |6
Row 7 stringsn® 1,1 |7
Row 8 stringsn® 1,2 |0
Row 9 stringsn® 1,3 |0
Row 10 stringsn® 1,4 |0
Row 11 stringsn® 1,5 |0
Row 12 stringsn® 2,0 |0
Row 13 stringsn® 2,1 |0
Row 14 stringsn® 2, 2 (11
Row 15 stringsn® 2, 3 |0
Row 16 stringsn®: 2, 4 |0
Row 17 stringsn® 2,5 |0
Row 18 stringsn® 3,0 |0
Row 19 stringsn® 3,1 [0
Row 20 stringsn® 3, 2 |0
Row 21 stringsn® 3,3 |7
Row 22 stringsn® 3, 4 |0
Row 23 stringsn® 3,5 |0
Row 24 stringsn® 4,0 |0

FIGURE 3.16 — Table de sortie (Matrice noyau) de p-spectre de taille 2.

Nous pouvons également calculer le noyau sous-séquences de mots (SSK). Ceci
est fait en sélectionnant dans la boite de dialogue les propriétés du noyau comme la

valeur de pondération et la taille des sous-séquences (Figure 3.17).

Dialog - 0:2 - Sequence_Kernel |M|

File

Options | Flow Variables I Job Manager Selection | Memary Poliq-l

gap option : :ga|:| - |
subsequence option : :aII sizes v:
setsize: |2
wheighting option : :With weighting -

set wheighting: |5

o) oy [ ] (@)

FIGURE 3.17 — Paramétrage de noyau sous-séquences de mots.

La Figure 3.18 montre la matrice noyau des sous-séquences de mots.
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QOut-Port name - 0:2 - Sequence_Kernel

File Hilite Mavigation Wiew

Table "default” - Rows: 36 | Spec - Columns: 2 I Properties | Flow Variables

Row ID 5 strings: D kernel
Fow 0 stringsn® 0, 0 (2.975
Row 1 |etrings n®: 0, 1 [1.27
Row 2 lstringsn®: 0, 2 0
Row 3 lstringsn®: 0, 3 [0
Row 4 |5trings n%a,4 |0
Row 5 |strings n®a,5(0
Row & lstrings n=: 1, 0 [1.27
Row 7 |strings n% 1,1 (1041
Row 8 lstrings n®: 1, 2 [0.032
Row 9 |strings n® 1,3 (0
Fow 10 letringsn=: 1, 4 [0
Row 11 |strings n%1,5(0
Row 12 |5trings n%2,0(0
Row 13 |strings n® 2,1 [0.032
Row 14 |strings n® 2,2 (14946
Raow 15 |strings n%u 2,30
Row 16 |5trings n% 2,40
Row 17 |strings n® 2,50
Row 18 |strings n® 3,00
Row 19 lstringsn®: 3, 1[0
Raow 20 |5trings n® 3,20
Row 21 |strings n®: 3, 3 [0.907
Row 22 |strings n®: 3,40
Row 23 lstringsn®: 3, 5 |0

4,00

Row 24 |strings ne:

FIGURE 3.18 — Table de sortie (Matrice noyau) sous-séquence de mots.

Dans le cas o nous disposons les mots de tailles différentes, la table inData émet
une erreurs car elle n’accepte pas les valeurs nulles dues a la différence des tailles de
mots.

Pour faire face a cette situation nous avons combiné I'utilisation des nceuds Missing
Value et Missing Value (Apply) qui servent a remplacer les valeurs nulles par une
valeur spécifique.

La figure 3.19 illustre le choix de la valeur manquante pour le nceud Missing Value.
Par la suite, le nceud Sequence-Kernel ignore toutes les cellules contenant la valeur
manquante spécifiée.

Le workflow (Figure 3.20) sert a calculer le noyaux de séquences lorsque les mots

sont de tailles différentes.



Chapitre 3 Implémentation de la plate-forme des noyaux de séquences

60

Dialog - 0=2 - Missing Value = | JTTE™

Defasdt | Column Settings | Flow Varisbles | Memory Polcy

|F1x Value -
Fusrber (riteger) |

Options marked with an asterisk (=) will result in non-standard PMML.

OK | Apply § Cancel

FIGURE 3.19 — Boite de dialogue missing value.

CSV Reader
Sequence_Kernel

EH, »
Missing Value » >
(Apply) L
Mode 1 u ‘
> ? i Node 4

Mode 3

FIGURE 3.20 — Workflow pour le calcul des noyaux de séquences.

De ce qui précéde, nous pouvons concluons que notre nceud (Sequence-Kernel)

est capable de calculer les noyaux de séquences rencontrés dans la littérature. De

plus, il est clair, qu’il est possible de considérer plusieurs autre noyaux de séquences

en combinant les différents parameétres.

Par ailleurs, vue 'aspect modulaire des noyaux de séquences, nous pouvons étendre

les workflows des noyaux des séquences pour réaliser d’autre taches d’apprentissage

automatique.



Conclusion

Dans la littérature, il existe une variété de noyaux de séquences chacun est centré
sur un probléme spécifique. Il est judicieux donc de penser a un outil d’unification
de ces noyaux de séquences.

Dans cette perspective, nous avons investigué une famille de noyaux de séquences,
a savoir : le noyau p-spectre, le noyau de toutes sous- séquences, le noyau sous-
séquences de longueur fixe et le noyau sous-séquences de mots (SSK).

Par la suite, nous avons présenté et implémenté une plate-forme générale a base
d’automate pondéré pour calculer les noyaux de séquences.

Notre implémentation se manifestée comme un nouveau nceud au sein de la plate-
forme KNIME. Par conséquente, il devient facile d’utiliser les noyaux de séquences
dans des taches divers d’apprentissage automatique.

Au terme de notre travail, nous envisageons intégrer officiellement notre nceud dans
KNIME. Par ailleurs, il semble intéressant d’explorer toutes les possibilités de notre

neeud (nouveaux noyaux de séquences) dans des scénarios pratiques.
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Annexe

Annex A : Représentation des graphes par liste d’adjacence
class Graph{ // structure de graphe par liste d’adjacence.
ArrayList<Edge>|| G; // les adjacences d'un état.
boolean|] finales ;/ /tableau booléen pour stocker I'information si que I’état soit finale
ou non.
//int V; nombre des états de Graphe.
public int[| sourcea;//Variable globale pour stocker les états sources de Graphe A.
public int|| sourceb;// Variable globale pour stocker les états sources de Graphe B.
public Graph(int n)//constructeur surchargé.
void addEdge(int u,int v,int w,double lambda,int puissance) //pour rajouter un
nouvel transition.
public boolean estFinale(Integer e)// pour reconnaitre si I’état e est finale ou non.
public Graph initialiser2(Graph g,int[| mot,double Im,int epsilonl,int epsilon2 ,boo-
lean trous).// 'augmentation de graphe et le boolean pour avoir si il existe des
trous.
public Graph initialiserFiltre(Graph g,int sigma,double Im ) // automate filtre.
public Graph initialiserPgram(Graph g,int p,int sigma,double Im ) //'automate p-
gram.
public Graph intrsection(Graph A, Graph B,double Im, String s) //
I'intersection entre les graphes A et B, et le String s est le chemin de fichier pour
stocker la structure de graphe d’intersection. }
public class Edge{
int v;// I'état de destination.
int w; //I'alphabet.
double lambda; // la pondération lambda.
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int puissance; // la puissance de pondération.
public Edge(int v,int w,double lambda,int puissance)//constructeur de la class Edge
surcharge. }
Annexe B : Classe NodeDialog
final SettingsModelString selectionTaille =
Sequence-KernelNodeModel.createSettingsModelSelectionTaille() ;// crée un instance
de setting models pour parameétrer la taille de sous-séquences.
SettingsModellnteger taille = new
SettingsModellnteger(Sequence-KernelNodeModel. TAILLE, 2); ();// crée un ins-
tance de setting models pour définir la valeur de la taille de sous-séquences.
//Nous utilisons ces settings models avec le composant StringSelection et le compo-
sant NumberEdit.
addDialogComponent (new
DialogComponentStringSelection(selectionTaille,"subsequence option : " Sequence-
KernelNodeModel. TAILLE-BIN)) ;/ /le composant de dialogue par défaut Dialog-
ComponentStringSelection pour paramétrer la taille de sous-séquences.
addDialogComponent (new DialogComponentNumberEdit(taille, "set size : ", 1));//
le composant de dialogue par défaut DialogComponentNumberEdit pour définir les
valeurs de taille de sous-séquences.

" all sizes", nous désactivons DialogComponent-

//Si T'utilisateur choisi 1'option
NumberEdit associés au set size.
selectionTaille.addChangeListener(new ChangeListener() { @Override public void
stateChanged (ChangeEvent arg0) { taille.setEnabled(false) ; if(selectionTaille.getStringValt
sizes"){ taille.setEnabled(true); } } });

Annexe C : Classe NodeModel

public static final String TAILLE = "taille" // la clé de configuration de la valeur

de taille : utilisée par NodeDialog et NodeModel comme un clé pour stocker les
parametres.

public static final String|] TAILLE-BIN = new String|| { "all sizes","fixed size"} ;

// la clé de configuration de I’ensemble des valeurs possibles pour selectioner la taille

de sous-séquences : utilisée par NodeDialog et NodeModel comme un clé pour



stocker les paramétres.
/ /Parce que vous avez besoin d’instancier des SettingsModels identiques & deux en-
droits (dans le constructeur NodeModel et le constructeur NodeDialog), nous implé-
mentons des méthodes statiques qui créant ces instances et ’appelées ces méthodes
aux deux endroits.
static SettingsModelString createSettingsModelSelectionTaille() {return new SettingsModel
BIN', "");3//
//Définition des SettingsModels
private final SettingsModelString m-taille-sel =
createSettingsModelSelectionTaille() ;
private SettingsModellnteger m-taille = new
SettingsModellnteger(Sequence-KernelNodeModel. TAILLE, 2) ;
//Méthode d’exécution de Sequence-Kernel
protected BufferedDataTable|| execute(final BufferedDataTable|| inData,
final ExecutionContext exec).
/ /Les méthodes saveSettings, validateSettings et load ValidatedSettings pour vérifier
la validation et le chargement de SettingsModels.
protected void saveSettingsTo(final NodeSettingsWO settings) {
m-taille-sel.saveSettingsTo(settings) ;
m-taille.saveSettingsTo(settings) ;
//Méthode validateSettings
protected void validateSettings(final NodeSettingsRO settings)
throws InvalidSettingsException {
m-taille-sel.validateSettings(settings) ;
m-taille.validateSettings(settings) ;
//Méthode loadValidatedSettings
protected void loadValidatedSettingsFrom(final NodeSettingsRO
settings)
throws InvalidSettingsException {
m-taille-sel.loadSettingsFrom(settings) ;

m-taille.loadSettingsFrom(settings) ;
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