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1 Résumé

Mon travail de these s’est déroulé dans le cadre du projet MGS de ’équipe LIS (Langages,
Interactions et Simulations) du laboratoire IBISC (Informatique, Biologie Intégrative et Systémes
Complexes), FRE 2873 du CNRS, Université d’Evry. Ce laboratoire est une nouvelle unité de
recherche issue de la fusion au 1¢ janvier 2006 du Laboratoire des Méthodes Informatiques (LaMI
- UMR 8042 du CNRS) dans lequel j’ai débuté ma these, et du Laboratoire des Systémes Complexes
(LSC - FRE 2494 du CNRS).

Mes travaux de these portent sur le développement d’un langage de programmation dédié a la
modélisation et la simulation de systémes dynamiques complexes, en particulier dans le domaine de
la biologie. Ils se fondent sur des notions empruntées a la topologie algébrique. Les apports de mes
travaux concernent :

— la programmation : nouvelles structures de données, définition par cas de fonctions sur des
structures de données non-algébriques, programmation par regles et stratégies stochastiques,
formalisation topologique des structures de données, sémantique (dans un style naturel);

— et la simulation informatique de systemes complexes : biologie du développement, interac-
tions moléculaires, mobilité cellulaire, processus de diffusion limitée par agrégation sur des
géométries arbitraires, etc.

Dans la suite de cette section, je détaille le contexte du projet MGS puis mes travaux de these.

2 Le projet MGS et les systéemes dynamiques a structure
dynamique

Le projet MGS, cadre de mon travail de these, poursuit deux objectifs complémentaires :

1. étudier et développer 'apport de notions et d’outils de nature topologique dans les langages
de programmation ;

2. appliquer ces notions et ces outils a la conception et au développement de nouvelles structures
de données et de controle a la fois expressives et efficaces pour la modélisation et la simulation
de systémes dynamiques a structure dynamique (abrégé en (SD)? dans la suite).

Ces études se concrétisent par le développement d’un langage de programmation expérimental et
par son application a la modélisation et a la simulation de systéemes dynamiques, en particulier dans
le domaine de la biologie et de la morphogenese. Ce langage est également nommé MGS.

2.1 La notion de systeme dynamique a structure dynamique

La simulation des systémes dynamiques. Intuitivement, un systéme dynamique est une fagon
formelle de décrire comment un point (I’état du systeéme) se déplace dans un espace des phases (I'es-
pace de tous les états possibles du systeéme). Il faut donc spécifier une regle, la fonction d’évolution,
décrivant la trajectoire de ce point. Il existe de nombreux formalismes qui sont utilisés pour décrire un
systéme dynamique : équations différentielles ordinaires (EDQO), équations différentielles partielles
(EDP), couplage discret d’équations différentielles, itération de fonctions, automates cellulaires...
suivant la nature discréte ou continue du temps et de ’espace ainsi que des valeurs utilisées lors de
la modélisation.

Les systémes dynamiques a structure dynamique. En suivant ’analyse qui a été développée
dans [GGMPO02], on peut remarquer que de nombreux systémes biologiques peuvent étre vus comme
des systemes dynamiques dans lesquels non seulement la valeur des variables d’état, mais aussi
Iensemble de ces variables d’état et/ou la fonction d’évolution, changent au cours du temps. Autre-
ment dit, ’espace des phases doit étre congu comme une observable du systeéme. Ce sont des (SD)?
suivant la terminologie introduite dans [GM01b, GMO01a].



La notion de (SD)? est particulierement évidente en biologie du développement. Mais cette notion
est centrale dans plusieurs formalismes proposés pour la modélisation de systemes biologiques :
les hyper-cycles [ES79], les systémes autopoietiques [Var79], les wvariable structure systems [Itk76,
HGH93], les developmental grammars [MSR91] ou encore les organisations de [FB94].

Cependant, ce type de systemes ne se rencontre pas uniquement en biologie : la modélisation de
réseaux dynamiques (internet, réseaux mobiles), les phénomenes de morphogenese en physique (crois-
sance dans un médium dynamique), la mécanique des milieux élastiques ou des systémes déformables,
la croissance des villes ou encore les réseaux sociaux regorgent d’exemples de (SD)?.

Quels langages pour simuler les (SD)?? La spécification informatique des (SD)? pose un
probléme : quel est le langage adapté a la définition d’une fonction d’évolution qui porte sur un état
dont on ne peut décrire la structure a l’avance ? Le systéeme ne peut pas étre décrit simplement de
maniere globale mais uniquement par un ensemble d’interactions [Rau03] locales entre des entités
plus élémentaires qui composent le systeme. Notre probleme est de définir ces entités élémentaires
et leurs interactions.

L’approche adoptée dans le projet MGS est de développer un cadre permettant de représenter
I’état d’un systeme dynamique a partir de sa structure spatiale, c’est la notion de collection topolo-
gique, et de développer les outils permettant de définir localement des fonctions d’évolution sur ces
nouvelles données, c’est la notion de transformation.

Une collection topologique est un ensemble de valeurs muni d’une relation de voisinage; une
transformation est une fonction définie par cas sous la forme de régles de réécriture s’appuyant sur
la notion de voisinage.

2.2 Un langage de programmation non conventionnel

Les notions de collection topologique et de transformation sont initialement motivées par les
problemes particuliers posés par la simulation des systemes dynamiques a structure dynamique en
biologie. Mais ces notions peuvent s’intégrer dans un langage fonctionnel classique (comme ML) ot
elles ouvrent d’intéressantes perspectives qui justifient a elles seules leur étude :

— ces notions offrent un cadre uniforme pour spécifier et manipuler des structures de données

qui incluent et étendent la notion de type algébrique;

— elles permettent d’étendre la définition par cas, un mécanisme puissant de spécification de

fonction, a tous les types de données (par exemple aux tableaux);

— elles offrent un cadre alternatif a la notion de polytypisme [Jan00] qui n’est pas restreint aux

types de données algébriques ;

— elles apportent une nouwvelle notion de réécriture qui ne se réduit pas aux approches existantes

et qui unifient plusieurs modeles de calcul.

La vision topologique adoptée par MGS permet d’unifier plusieurs modeles de calcul : le calcul
chimique [BL86, BFLO01], les systémes de Paun [Pau00, Pau01], les systémes de Lindenmayer [RS92,
PLH'90] et les automates cellulaires [vVN66]. Le point de vue qui nous intéresse ici est celui des
langages de programmation : a chacun de ces modeles de calcul correspond une classe de langages
de programmation ; nous ne nous intéressons pas a 1’étude de la complexité des algorithmes exprimés
dans ces modeles de calcul mais a I'expressivité permise par les constructions propres a ces modeles
dans un langage associé.

Ces quatre paradigmes se présentent tous comme des langages de regles et on peut les décrire
comme des formes particulieres de réécriture (par réécriture nous entendons ici le mécanisme qui
consiste & substituer une partie par une autre dans un objet). L’approche topologique permet de
définir une notion générale d’organisation et de parties, et de décrire ces modeles de calcul comme
des cas particuliers d’'un mécanisme général de substitution de parties dans une organisation spatiale.

3 Présentation de mes travaux de these

N

Mon travail de recherche a consisté a étendre les collections topologiques standards de MGS
vers des constructions topologiques de dimension arbitraire. La notion de réécriture locale de col-
lection topologique, concrétisée & travers le concept de transformation, a été également étendue afin
d’autoriser les modifications topologiques de ces structures arbitrairement complexes.

Plus précisément, mes travaux se sont organisés suivant trois directions :

1. Le premier axe de recherche concerne le développement de la notion de collection topologique.
Ce développement poursuit deux objectifs : généraliser cette notion afin de prendre en compte



les besoins en modélisation, en particulier la représentation d’objets spatiaux complexes de di-
mension arbitraire, et fonder théoriquement cette notion a partir de celle de complexe cellulaire
abstrait développée en topologie algébrique.

2. La seconde direction de recherche concerne la notion de transformation et la sémantique for-
melle des programmes MGS. Ce travail a permis de développer la manipulation déclarative
de collections topologiques de dimension arbitraire, d’étendre le langage de motifs de chemins
des regles d’une transformation, de concevoir un nouveau langage de motifs plus puissant afin
de filtrer des sous-collections de forme arbitraire et de développer des stratégies stochastiques
d’application des regles d’une transformation.

3. Enfin, nous avons validé par de nombreux exemples significatifs les nouvelles constructions
que nous avons congues et implantées dans l'interpréete MGS. Ces applications sont pour la
plupart des exemples non triviaux de systemes dynamiques a structure dynamique. La variété
des domaines abordés, le volume et 'importance des exemples traités permettent de juger de la
pertinence des constructions proposées et mettent en évidence le gain en expressivité apporté
par 'approche topologique.

3.1 La formalisation des collections topologiques de dimension arbitraire

Je me suis inspiré de concepts de topologie algébrique pour élaborer de fagon formelle la notion de
collection topologique. Il s’agit d’une structure de données adaptée a la représentation de champs
sur des organisations spatiales discretes et arbitrairement complexes, suffisamment souple pour
autoriser les modifications locales de ces organisations et offrant la notion de dimension. J’ai utilisé les
concepts de complexe cellulaire abstrait et de complexe de chailnes pour respectivement représenter
des espaces complexes comme 'agencement de briques élémentaires, et associer des valeurs a la
structure obtenue [Mun84].

J’ai ensuite décrit, dans une version simplifiée, le langage MGS développé dans le projet. Il s’agit
d’un langage fonctionnel étendu avec les collections topologiques et les transformations, une forme
de réécriture locale des collections topologiques. J’ai défini la sémantique de ce langage dans le style
de la sémantique naturelle [Kah87] afin de rendre compte des trois mécanismes fondamentaux mis
en jeu dans une transformation :

— le filtrage d’une sous-collection : avec deux langages de motifs (motifs de chemin et motifs de

patch) ;

— les stratégies d’application des régles : synchrone/asynchrone avec ou sans priorité d’une part,
et probabiliste d’autre part (en particulier une stratégie stochastique standard et une stratégie
pour les systémes & éveénements discrets) ;

— la reconstruction : fondée sur une algebre d’opérations sur les collections topologiques.

Cette sémantique est la premiere qui rende compte de ces trois étapes simultanément. Une version
stochastique de la sémantique associe a chaque expression une densité de probabilité sur les valeurs.
De plus, la sémantique que nous avons développée a été utilisée pour démontrer formellement que
dans le cas d’une stratégie maximale parallele, si la transformation ne s’applique pas, c’est qu’il
n’existe aucune sous-collection pouvant étre filtrée par un motif d’une regle de la transformation.

3.2 Des applications

Une part importante de mon travail a consisté a éprouver et valider les concepts développés par
des applications spécifiques. Pour cela, il a fallu tout d’abord implanter les structures de données et
les transformations proposées dans un interprete. Nous avons ensuite développé et simulé un grand
nombre de modeles exprimés dans le langage MGS. Outre I'illustration des concepts proposés, nous
avons profité de ’expérience gagnée pour déterminer les limites de notre formalisme et pour apporter
les nouveautés et les améliorations nécessaires.

Ces applications répondent & différents types de problématiques de simulation des (SD)? :

— Modifications topologiques : comment calculer déclarativement un espace complexe de dimen-
sion arbitraire a partir de regles de construction locales? Les patches, un type particulier de
transformation que j’ai développé, permettent de telles opérations.

— Calcul numérique : comment exprimer simplement la résolution numérique d’équations dif-
férentielles sur des organisations spatiales arbitraires ? Les transformations de chemins four-
nissent les moyens de programmer localement et de fagon implicite (dans le sens ol les coor-
données des objets spatiaux n’apparaissent pas) de tels algorithmes.

— Modeles et simulations stochastiques : comment spécifier de maniere déclarative 1’évolution
d’un phénomene connaissant les lois de probabilité qui le caractérisent ? Les stratégies d’ap-



plications des transformations autorisent une forme de modélisation du temps. Nous avons
en particulier développé une stratégie fondée sur l'algorithme de D.T. Gillespie [Gil77] uti-
lisé pour la simulation stochastique exacte de réactions chimiques mais correspondant plus
généralement a des modeles a événements discrets probabilisés.

La figure 1 présente quelques exemples d’applications réalisées en MGS. Toutes ces images ont
été générées par U'interprete que j’ai développé. En particulier, I'image en bas a droite correspond a
une simulation réalisée en collaboration avec le CIRAD et 'INRA ot MGS a été utilisé pour simuler
leur modele de la croissance du méristeme apical caulinaire d’Arabidopsis thaliana, couplant des
transports d’hormones avec la migration et la différenciation cellulaires.

Number of molecules or structures

Fic. 1 — Quelques exemples de simulations réalisées en MGS : on trouve sur les 2 premieres lignes,
2 exemples d’opérations de CAO implantées de fagon déclarative : le raffinement de maillage (algo-
rithme de Loop) et la génération d'une figure fractale (éponge de Sierpinski). La ligne 3 présente
une modélisation du processus de neurulation, avec une modification topologique de la structure.
Les images de la quatrieme ligne correspondent a la simulation numérique en physique discrete de
la diffusion de particules dans un fluide. Finalement sur la cinquieme ligne, on trouve de gauche &
droite I'illustration des flots d’auxine lors de la croissance du méristéme chez Arabidopsis thaliana, la
modélisation du déplacement cellulaire du spermatozoide d’Ascaris suum sur un maillage adaptatif
et une simulation stochastique de l'infection de virus de la forét de Semliki.
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