Le couplage ontologies/probabilités pour I'intégration de connaissances
et la rétro-ingénierie pour la conception de bioproduits ou d’aliments.

Un exemple d’application a la production de PHA, des
biopolymeres obtenus par voie fermentaire pour
substituer les plastiques pétrosourcés dans les
emballages alimentaires.
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Plan de la présentation

* Enjeux, verrous et solutions pour |'intégration de connaissances et la
rétro-ingénierie
* 'apport des ontologies et du web sémantique
* Le modele PO2 : Process & Observation Ontology

* PO2/TransformON pour les procédés de transformation de la
biomasse et son extension FermentON pour les procédés de
fermentation

* Le couplage ontologies/probabilités : exemple d’application a la
production de PHA et de matériaux composites



Enjeux et questions de recherche math-info

1. Intégration de données expérimentales, hétérogenes, incompletes, imprécises
v'"Comment les modéliser?
v'Comment les comparer?

v'Comment intégrer le savoir expert?

2. Raisonnement (données et connaissances)
v' Comment raisonner dans I'incertain?
v' Comment découvrir de nouvelles connaissances?
v’ Comment expliquer?

v' Comment évaluer la qualité/l'intégrité des données ?



Comment intégrer les multiples dimensions du systeme agri-
alimentaire pour concevoir des Aliments et des Bioproduits?

Enjeux sociétaux : Bioéconomie & Alimentation avec un objectif de santé globale (One Health)

Towards a circular & sustainable food system

D
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Transformation
des bioressources

Objectifs applicatifs : valorisations alimentaires ou non alimentaires des bioressources

* Concevoir des aliments sains, bons et durables

* Concevoir des bioproduits et des matériaux biosourcés en intégrant le recyclage des résidus



Collecter, gérer et mettre a disposition des données

Dans un contexte de science ouverte

E_‘Jable Acce55|ble ﬂtemperable Reusable

Données Faciles a trouver, Accessibles, Interoperables, Réutilisables

« Data-driven research »

* Nécessité de formaliser la connaissance pour la rendre « explicite » et « partageable »:
pas seulement les données mais aussi les informations sur les données

Importance majeure de |'utilisation des ontologies

Ontologie = une représentation structurée et formalisée du vocabulaire d’'un domaine
» un consensus entre les experts du domaine
» basée sur un formalisme logique

» exploitable par la machine



Technologies du Web sémantique (le web des données)

Famille de langages standards définis au niveau [ Userintrace and applcatons
international (consortium W3C).
Trust

Proof

Fonctionnalités essentielles:
e STRUCTURER: Triplets RDF (Sujet/Propriété/Objet) identifiés Unifying logic

avec des URI (Uniform Resource Identifiers).
Ontologies: Rules:
Querying: OWL RIF/ISWRL S
e STANDARDISER: Existence de schémas pour décrire les classes | sparaL _ 3
et les propriétés des ontologies (RDFS) Taxonomies: RDFS <
j=]
=
e

Data interchange: RDF

e ENRICHIR, CONTROLER: Mécanismes de raisonnement et
inférences logiques (SWRL, OWL, SHACL) —

o INTERROGER et INTEROPERER: Interrogation d’une fédération — _
de bases de données RDF avec SPARQL Identifiers: URI Character set: UNICODE

4

Un modele qui permet de lier et structurer I'information sur le Web

sous la forme de graphes orientés (triplets RDF).




Ontologie PO2: Process & Observation Ontology (Ibanescu et al. 2016)

Un modele pour représenter

. des processus de transformation

. des compositions d’entrée et sortie
. des matériels et des méthodes

. des mesures ou observations

. des échelles d’observation

Un noyau (core model) en OWL

qui réutilise des ontologies standards

SOSA/SSN
Time Ontology
BFO

7 classes a spécialiser:

PO2:Process

PO2:Step

PO2:Component
PO2:Attribute PO2:Material
PO2:Method

PO2:Scale

Spécialisé en domaines d’application:

fabrication des gels laitiers et de fromages [MTSR 2016, D) 2019]
poudres végétales [DIB 2020]

matériaux biocomposites [MTSR 2021, ESWA 2022]
microfiltration du lait [IJAEIS 2022]



https://link.springer.com/chapter/10.1007%2F978-3-319-49157-8_13
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0958694619300032?via%3Dihub
https://doi.org/10.1016/j.dib.2020.106430
https://hal.archives-ouvertes.fr/hal-03474067
https://hal.archives-ouvertes.fr/hal-03662183
https://www.igi-global.com/gateway/article/309136
https://www.w3.org/TR/vocab-ssn/
https://www.w3.org/TR/owl-time/
https://basic-formal-ontology.org/

Ontologie de domaine PO2/TransformON

(Weber et al. 2023)

Process Part

¥ PO2 / Component

¥ living organism |

P algae (as living organism)

» animal (as living organism)

¥ PO2 / Process

¥ physiological process

human physiclogical process
microbial physiological process

plant physiological process

¥ PO2 / Step
P characterization step

F physiclogical process step

¥ transformation step

bacteria (as living organism) * cleaning
P fungi (as living organism) ¥ _planned process * handling
lichen (as living organism) » characterization process * harvesting
» plant (as living organism) » transformation process » packaging
¥ substance * pre-processing
P biochemical constituent * processing
P feed # claughtering
> food * ctorage
» non-food substance * transport
P water (generic)
Observation Part
¥ PO2 / Material ¥ PO2 / Method ¥ PO2 / Scale

» measuring instrument

P processing equipment

F analytical methed

» assessment method

* computation and modelling

* semi-empiric instrumental method

* standard operating procedure

P measurement scale

P process scale

Result Part

¥ P02/ Attribute

| ¥ ralculation cutcome

k experimental data attribute
b LCIA

¥ nutrnitional score

¥ inherent quality

P identification attribute
P label or labelling claim
* physical state

* status of food name

¥ measurement attribute

k biclogical attribute

F mensuration

P physico-chemical attribute
# gquantity

P temporality

© Dimensions UCUM codes
@ Add dimension from unit
Dimension : none Show prefix code:

Only UCUM Code can be used in the text field.
e.g. [degF]/min -> °F/min
ums-1d-1 -> pm/s/d

If the unit is not available in UCUM, you can annotate your unit with { }
eg. (CBUYg -> CBU/g

A Hide Details oKk |

Cancel




FermentON : extension de |'ontologie pour les bioprocédés

Périmeétre : concepts clefs pour décrire les procédés de fermentation (= a I'aide d’agents microbiens)
et plus largement, les procédés biologiques (= a I'aide d’agents microbiens et/ou d’enzymes)

Voies

Métabolites métaboliques
C 0

et produits Modes de conduite,
d’interét modes opératoires

Parametres clés
du procédé
Type de 0 4
substrats Opérations de
pré-traitement

Degré de complexité/diversité de la
communauté microbienne

Exemples de questions de compétence auxquelles I'ontologie devra pouvoir répondre :
- Quelle combinaison substrat/agent/produit visé et matériel disponible pour choisir la conduite de culture ?
- Quels sont les produits résultat de I'activité métabolique (produits intermédiaires et/ou métabolites) ? Avec quelles enzymes ?



Le couplage ontologie/réseaux bayésiens

Données expérimentales structurées
selon le modele PO2

SRS

Itinéraires de fabrication du matériau composite

Biomasse Taux de charge
lignocellulosique
Caractéristiques
du matériau
> composite

Biopolymere
(PHA)

Trouver le taux de charge de poudre de biomasse optimum pour
réduire le colit de production tout en gardant de bonnes propriétés
fonctionnelles du matériau composite

Exemple du projet SLAM’B du PEPR Fair’Carbon
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PO2-BaGaTel

Base de
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Scenario
P=0.82

?lignin 25,69
?cendre 14,35

?cellulose 31,9

a

(Miinch et al 2021, Miinch et al. 2022a, 2022b)



Raisonner a partir des ontologies a l'aide de modele probabiliste

Modélisation d’un systeme d’aide a

a décision

B PO? Manager P02
1 Ontologie [HER === | BaGaTel
Expert ﬂ r Modélisateur

Définit les questions 2

Définit les variables NI

Définit des contraintes

) 4
Retour critique

Découverte de connaissances 4 Modéle

_ probabiliste el D50 ‘ Ash ‘ | Hemicellulose | | Cellulose ‘ | Lignin | | Filler content |

Récupere les données
Intégre les contraintes

Apprentissage des relations Cystallzation Peak

Temperature
entre les variables d’entrée

LT

et les variables de sortie par Melting | |
, , . Temperature
le Réseau Bayésien oungs |
Modulus <




Raisonner a partir des ontologies a l'aide de modele probabiliste

Quelle est |la meilleure composition ?

Génération de tous les /SCENARIOI ﬂCGNARIOZ @CENARIO3 /SCENARIO3
scénarios possibles Ash:[a;; a)] Ash:[a;; a,] Ash:[a;; as] Ash: [as; a,]
Cellulose: [c;; ¢;) Cellulose: [c,; c;] Cellulose: [cy; ¢,] Cellulose: [c5; ¢,]
Lignine: [I;; 1] Lignine: [l,; I5] Lignine: [l5; 1] Lignine: [l5; 1]
Young Modulus Young Modulus Young Modulus Young Modulus
Stress at break Stress at break Stress at break Stress at break
1) P=03 ! / P=0,4 \l 1) P=06 ! | /p 05

g oo pverage

— Le réseau Bayésien permet de simuler tous les cas possibles de combinaisons entre les valeurs des
variables d’entrée auxqguels on associe les préférences des experts pour les variables de sortie




Raisonner a partir des ontologies a l'aide de modele probabiliste

Exemple d’inféerence

Scénario

P=0,82

Lignine: [19.4; 26.42 ]
Cendre: [6.68 ; 24.67]
cellulose: [25.59; 33.05]

BIOMASSE
CORRESPONDANTE meca 0. youngmadulus mecs_0.stressatbreak
E .00 K0 N |
= sal | | 2203

?lignin 25,69 . .

?cendre 14,35

?cellulose 31,9 — Sélection d’un scénario correspondant aux préférences de sortie et obtention
des caractéristiques de la biomasse correspondante

Enveloppe de riz
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Rétro-ingénierie & liage de données

Recherche des biomasses correspondant au scénario visée
dans des bases de donnees RDF

I ;GE’NAmn 1

Ash:[ay; a5] =
Cellulose: [cy; ¢;]
Lignine: [Iy; 1]

Young Modulus

o= |

EE 1 ROF [N Cosc . SN
RDF

Stress at break

N SELECT distinct ?biomasse
WHERE {

SELECT distinct ?biomasse ?ligninMin ....
WHERE {

filter(?ligninMin >= "a,"Mxsd:float &&

?ligninMax <= "a,"Mxsd:float)
filter(?ashMin >="c,"Mxsd:float &&

?ashMax <= "c,"*Mxsd:float)
filter(?cellMin>="/,"Axsd:float &&

?cellMax <= « [,"Axsd:float)
14
}




Conclusion et perspectives

 Méthodes d’IA basées sur la représentation de connaissances et le
raisonnement dans l'incertain dotées de capacité d’explication

* Développements méthodologiques en Intelligence Artificielle pour résoudre
des besoins applicatifs a fort enjeu sociétal

* Ce travail est réalisé dans un réseau de collaborations pluridisciplinaires
* Transposition possible a 'ensemble des transformations alimentaires ou non

* Travaux en cours et perspectives:
* liage de données par l'interrogation de bases de données fédérées
e controle de la qualité des données grace aux regles d’intégrité apprises par le modele
* intégration dans des systemes multi-agents
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Un ecosysteme de données et d’outils basé sur le web semantique

PO2 Manager SPO%Q,
Simple PO2 Query
PO? Manager “

Version : 1062 - Aped 14 2021 == f— Fdable I \ccessivle t eroperable Re sable
8 74 | e
Ontologies DataSets T S— . O % &

X .{ @ L E— Dataverse““‘c%
structuration -

> > Structured datasets
4 PO2/BaGaTel - ’
POZ/Tr_ansforrInON nrichment RDF/ acae SPARQL queries conforming to FAIR
Domain ontology grap principles
WA g ’

»,?\¢ SPARQL

BaGaTel Dataverse
endpoint



https://entrepot.recherche.data.gouv.fr/dataverse/bagatel

Verrous méthodologiques: comment réutiliser et exploiter nos données ?

STRUCTURER

1\

STANDARDISER

Données d’intérét

REUTILISER  Avec d’autres outils

Hétérogenes: multi-source, R Interopérabilité
multiformat...
INTERROGER !
Multidisciplinaires :
microbiologie, biochimie,
nutrition, physico-chimie, :
génie des procédés... OUVRIR PRODUIRE DE NOUVELLES
CONNAISSANCES,
Complexes : perceptions Réutilisation des régles apprises pour AIDER A LA DECISION, ...
sensorielles, impacts contréler la qualité des données COUPLAGE DE MODELES,

environnementaux,

oerformance des usages... SYSTEMES MULTI-AGENTS....
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