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Cette étude est dédiée a l'introduction d’'une nouvelle méthode extrayant automatiquement
de potentielles structures d’alerte a partir d’'un ensemble de molécules. Ces structures a
surveiller peuvent étre utilisées pour extraire des connaissances chimiques ou pour anticiper
l'activité des nouvelles molécules.Le calcul de ces structures d’alerte résulte d’'un workflow
[1] intégrant des outils de fouille de graphes, de mesure de contraste (ici le taux de
croissance) et d’'analyse de concepts formels.

Les outils de fouille de graphes permettent d’extraire des fragments moléculaires qui sont
combinés pour obtenir des motifs. Grace au taux de croissance, qui est une mesure de
contraste bien connue en fouille de données, il est possible de déterminer la corrélation
entre les occurrences d’'un motif et une activité donnée. Un motif ayant un fort taux de
croissance est qualifié d’émergent et caractérise fortement une classe. Afin de filtrer les
motifs émergents, on utilise la notion de stabilité, introduite dans le domaine de I'analyse de
concepts formels. En effet, la stabilité permet de conserver seulement les motifs les plus
robustes et ainsi de réduire drastiquement le nombre de motifs a analyser. Les motifs
résultants du processus de sélection sont ainsi émergents et stables (ou SEPs pour stable
emerging patterns).

Cette méthode a été utilisée sur un jeu de données public moléculaires associé a la
mutageénicité [2]. Les résultats expérimentaux montrent I'efficacité de cette méthode qui
permet d’extraire un ensemble de taille raisonnable de structures d’alerte fortement
corrélées a la mutagénicité. Il est possible d’explorer ces structures d’alerte a l'adresse
suivante : https://chemoinfo.greyc.fr/2014_Metivier/

L’analyse experte de ces structures d’alertes a montrer la pertinence de cette approche pour
la découverte de connaissances chimiques. De plus, cette méthode étant générique et
flexible, elle peut étre exploitée pour I'étude d’autres profils d’activité tel que des affinités
ligand-récepteur.
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