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RESUME

Dans cet article, nous proposons une nouvelle méthode
de visualisation de classifications hiérarchiques appelée
« arbres empilés ». L’objectif est d’afficher simultané-
ment les liens entre classes dans la partie supérieure d’un
dendrogramme tout en visualisant le maximum
d’informations sur les feuilles. Grace a cette approche, on
peut afficher sur un écran standard des arbres contenant
environ quelques dizaines de milliers de nceuds. Bien que
ce travail ait été initialement congu pour explorer le
contenu de grandes chimiotheques en chémo-
informatique, 1’approche reste générique et est facilement
applicable a d’autres domaines. Un prototype, nommé
STV (Stacked Trees Viewer), a été développée sous la
forme d’une application Web qui est librement accessible.

MOTS CLES : Classification ascendante hiérarchique,
Arbres empilés, Visualisation de grand dendrogramme,
Chémo-informatique, Chimiothéques.

ABSTRACT

In this paper, we describe a new visualisation method for
hierarchical clustering named “stacked trees”. Our goal is
to display, at the same time, the relational structure of
the top classes of a tree and a large number of informa-
tion about its leaves. Thanks to this approach, one can
visualize on a standard screen a dendrogram containing
ten of thousands of nodes. Although this method has
been imagined to explore the content of molecular libra-
ries in chemoinformatic, our approach is generic enough
to be used in many other domains. A prototype named
STV (Stacked Trees Viewer) has been implemented as a
Web application that is freely usable from our Web site.
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CONTEXTE DU TRAVAIL

La Classification Ascendante Hiérarchique ou CAH (voir
entre autres : Benzecri, 1973 ; Diday et al., 1982 ;
Berkhin, 2006), apporte une aide efficace dans I'analyse et
la modélisation de données expérimentales car elle permet
de les organiser visuellement de maniere intuitive et faci-
lement interprétable. Toutefois la visualisation des résul-
tats est rapidement problématique car le nombre de
« feuilles », croit de manieére exponentielle avec la pro-
fondeur de 1’arbre des classes ; aussi, lorsque 1’on tra-
vaille avec des dendrogrammes contenant plus de quelques
centaines de feuilles, toute représentation directe des ar-
bres devient impossible. On peut certes n’afficher qu’une
sous-partie, via une fonction d’agrandissement (zoom),
mais on perd alors toute vue d’ensemble sur les données
et I’exploration visuelle de la classification peut devenir a
la fois longue et fastidieuse.

Afin de surmonter ces probleémes, différentes approches
ont été développées en IHM durant les années 90. Parmi
les grandes familles existantes on peut citer : les arbres
hyperboliques (Lamping et al., 1995), les arbres coniques
(Roberson et al., 1991) ou encore les « TreeMaps »
(Schneiderman, 1992). Toutefois dans notre contexte, au-
cune ne permet de résoudre entierement le probléme com-
plexe visant a proposer a 1’utilisateur une représentation
complete et intuitive des données. Avant de décrire nos
propositions et de les comparer a I’existant, nous allons
préciser 1’application en chémo-informatique pour la-
quelle nous avons imaginé et développé notre méthode.

Dans le cadre du projet ACCAMBA (ACI-IMPbio) nous
avons travaillé sur des données issues de criblages molé-
culaires. Le criblage a pour objectif de tester rapidement,
a ’aide d’appareils robotisés, I’activité d'un ensemble de
molécules (organisée au sein d’une chimiothéque) sur une
cible biologique précise (enzyme ou cellule). Chaque test
de criblage, dont la durée et le colit peuvent &tre impor-
tants, permet de mettre en évidence quelques dizaines



voire, au mieux, quelques centaines de molécules biolo-
giquement actives, que 1’on appelle les « touches » (ou
« hits »), mais qui ne représentent qu’un trés faible
pourcentage de la chimiotheque initiale dont la taille est
comprise entre 10 & 10° molécules. Toutefois, ces tests
ne constituent que le début du travail car les molécules
identifiées n’ont pas, le plus souvent, les caractéristiques
souhaitées en termes de sensibilité (dosage efficace) et de

spécificité (absence d’effets secondaires).

Afin de permettre la conception de nouvelles molécules
thérapeutiques (Drug discovery) novatrices, une chimio-
theque doit contenir un ensemble de structures moléculai-
res les plus variées possible afin de pouvoir couvrir un
espace chimique (Lipinski, 2004 ; Dubois et al., 2008)
qui soit aussi large que possible. Dans ce contexte, il est
donc important de fournir aux chimistes des outils
d’exploration leur permettant de localiser I’emplacement
des molécules actives dans cet espace et ainsi faciliter la
recherche de molécules structurellement voisines a partir
desquelles il sera possible d’identifier et/ou de synthétiser
de nouveaux composés plus efficaces.

Nous avons développé (Aci et al. 2007 ; ) une mesure de
similarité structurelle dans laquelle les molécules sont re-
présentées comme des graphes (2D) et qui, couplée avec
un algorithme de CAH utilisant un indice d’agrégation de
Ward, permet d’effectuer des classifications chimiquement
pertinentes pour des chimiothéques comportant quelques
dizaines de milliers de composés. Toutefois, comme nous
I’avons précisé 1’intérét de construire de telles classifica-
tions dépend entierement de la possibilité qu’ont les chi-
mistes de les analyser et donc de les explorer visuelle-
ment de maniere la plus interactive possible. Notam-
ment, il est intéressant de savoir :

1) ou les fouches se situent les unes par rapport aux au-
tres dans les principales classes produites afin de sa-
voir si elles correspondent a des molécules similaires.

2) ou les touches se situent vis-a-vis des grandes famil-
les de composés déja connues dans la littérature ; en
d’autres termes comment ces molécules se position-
nent dans I’espace chimique qui est échantillonné via
la chimiotheque utilisée lors du criblage.

3) siles touches partagent des propriétés physico-
chimiques voisines (masse, logp, etc) et lesquelles.

En termes de visualisation, cela signifie que I’on doit
permettre a I'utilisateur d’avoir simultanément acces aux
informations de « bas niveau » contenues dans les feuil-
les du dendrogramme, ce qui correspond aux propriétés
des molécules contenues dans la chimiothéque, tout en
visualisant les niveaux intermédiaires et supérieurs de la
hiérarchie afin de connaitre (ou reconnaitre) les relations
qui s’établissent entre les classes, c’est a dire entre les
familles de composés chimiques.

METHODES DE VISUALISATION

Visualisation en chimie

De nombreux outils d’aide a la visualisation de I’espace
chimique ont été développés. L’une des approches classi-
que consiste a utiliser des structures de type « heat-
maps » pour représenter les propriétés d’un ensemble
d’objets (expériences biologiques ou molécules) décrits
par diverses propriétés (Kibbey et al., 2005 ; Auman et
al., 2007), ou plus directement, pour visualiser une ma-
trice de similarités entre les molécules. Ces approches
supposent que les lignes et les colonnes de la heat-map
soient triées de maniere optimale afin que la topologie de
la carte reste la plus similaire possible a celle de 1’espace
chimique. Dans ce contexte, les cartes auto-adaptatives
(Self Organizing Map) de Kohonen qui permettent a la
fois de catégoriser et/ou de visualiser les données en res-
pectant au mieux cette topologie, sont tres utilisées pour
la recherche de médicaments. Toutefois, par rapport a no-
tre problématique, ces approches ne permettent pas
d’avoir une représentation hiérarchique de I’information,
méme si certains systemes tel TS-SOM de Matero et al.
(2006) offre un systeme multi-échelles sur les cartes. En
outre, dans le cas des approches auto-adaptatives
I’utilisateur n’a pas acces aux molécules car chaque zone
de la carte produite correspond a une classe d’objets. On
retrouve se type d’approche « intégrative », ou chaque
zone de I’écran code la valeur moyenne d'un ensemble
d'objets voisins, dans des travaux en bioinformatique avec
le systtme HCE (Hierarchical Clustering Explorer) de
Soe et al., (2002) ou plus récemment avec Heard et al.,
(2009) qui utilise des représentations hyperboliques.

Afin de visualiser de grandes hiérarchies, un autre type
d’approche consiste simplement a diminuer la taille du
dendrogramme en utilisant des critéres chimiques pour
éliminer ou regrouper des molécules. C’est ce que pro-
pose (Bocker 2008) dans son systeme : il détecte les
Sous-Structures Communes Maximales (SSCM) entre
les molécules de sa chimiothéque puis effectue une classi-
fication hiérarchique sur la base de ces éléments. La en-
core, on perd une partie de I’information sur les molécu-
les puisque les feuilles de I’arbre correspondent a des re-
groupements de molécules. Plus génant, dans le cas de
données de criblage cela suppose que la SSCM est un
bon indicateur pour différencier les touches ce qui n’est
pas toujours le cas. On retrouve une approche tres voi-
sine dans (Schuffenhauer et al., 2007) ou les auteurs es-
sayent de retrouver le « squelette typique » (ou Scaffold)
des molécules pour construire une hiérarchie simplifiée.

Visualisation de hiérarchies génériques

De trés nombreux travaux ont été effectués afin de pou-
voir visualiser des hiérarchies de grande taille ou encore
les comparer comme dans le systeme TreeJuxtaposer de
Munzner et al., (2003). Comme nous 1’avons souligné
en introduction, les arbres sont, en effet, des structures



qui sont a la fois tres générales et tres « naturelles » au
sens ou elles permettent de représenter une large variété
de phénomenes. On peut diviser la plupart des travaux sur
la visualisation en deux catégories selon que les liens
hiérarchiques sont explicitement représentés ou non :
dans le premier cas on garde une structure arborescente,
dans le second, les niveaux de généralité sont exprimés
via des relations d’imbrications entre les objets affichés.

Les arbres hyperboliques (Lamping et al., 1995) consis-
tent a projeter la hiérarchie dans un espace non-euclidien.
Cela permet a I’utilisateur d’explorer localement les don-
nées en agrandissant certaines parties de I’arbre sans per-
dre totalement de vue I’ensemble de la structure. Toute-
fois méme si ces approches permettent d’afficher un plus
grand nombre d’objets qu’une hiérarchie classique,
I’occupation de la place disponible reste assez peu opti-
male ce qui limite le nombre d’objets affichable a quel-
ques milliers au maximum comme dans le cas de FSVIZ
(Carriere et al. 1995). Les arbres coniques (cone trees) de
(Roberson et al., 1991) introduisent une représentation en
3 dimensions qui permet d’augmenter légerement le
nombre de nceuds (10000 environ), mais c’est au prix de
phénomenes d’occultation entre les données ce qui rend
I’exploration plus pénible. Plus récemment, les Space-
Trees introduits par Plaisant et al., (2002) propose une
approche dynamique du probleme dans laquelle I’affichage
des différentes parties d’une hiérarchie est dynamiquement
reconfiguré durant la navigation via des opérations de
pliage/dépliage de sous-arbres de maniere a optimiser
I’occupation de 1’écran. Toutefois si I’ensemble de ces
approches permet de conserver une représentation expli-
cite des liens hiérarchiques, il faut reconnaitre qu’il est
difficile d’avoir acces aux informations contenues dans les
feuilles sans avoir a se déplacer dans la structure.

Afin de pouvoir représenter un grand nombre de données
élémentaires, initialement le contenu de disques durs,
Schneiderman (1992) a introduit les « TreeMaps »'. Le
dendrogramme y est représenté sous la forme de rectan-
gles emboités offrant une exploitation optimale de
I’espace d’affichage, tout en permettant de visualiser les
informations de bas-niveau de mani¢re homogene. Par
exemple, sur un écran standard de 2Mpixels, si I’on se
donne une matrice de 5x5 pixels pour de coder les infor-
mations élémentaires, on peut afficher simultanément
80.000 objets. En utilisant les possibilités calculatoires
offertes par les cartes graphiques récentes il est méme
possible de gérer interactivement des cartes contenant des
millions d’objets (cf. Fekete et al., 2002).

Toutefois les TreeMaps présentent un double inconvé-
nient. D’une part, pour I’utilisateur novice les niveaux de
la hiérarchie sont plus difficiles a percevoir et a distinguer

''Voir : http://www.cs.umd.edu/hcil/treemap-history/

les uns des autres que dans le cas d’une approche pure-
ment arborescente. D’autre part, le positionnement relatif
des blocs dans la carte n’est pas forcément intuitif. Cer-
tains travaux comme ceux de Balzer et al., (2005) sur les
Voronoi Treemaps sont intéressants de ce point de vue
car ils permettent de retrouver une topologie plus natu-
relle entre les données.

De maniére intéressante, dans son travail sur les
« hiérarchies souples » (ou « Elastic Hierarchies »),
Zhao et al. (2005) propose une approche hybride qui
permet de combiner librement au sein de la visualisation
les représentations arborescentes classiques avec les
TreeMaps. L utilisateur peut librement choisir, pour cha-
que partie de la hiérarchie, le type de représentation le
mieux adapté a son probleme. De cette maniére, on pré-
serve les avantages respectifs des deux appro-
ches précédentes : interprétabilité et compacité. Ce type
d’approche hybride se retrouve également dans d’autres
outils tel le systéme NodeTrix de Henry et al. (2007) qui
représente de grands réseaux sociaux en combinant la vi-
sualisation de liens et avec celle de matrices d’adjacences.

La méthode des arbres empilés que nous introduisons ici
est également une approche hybride mais sous une forme
simplifiée en ce sens que ’utilisateur n’a pas la possibi-
lité de sélectionner localement le mode de représenta-
tion : la représentation par liens n’est utilisée que pour
les parties supérieures du dendrogramme tandis que la vi-
sualisation de la partie basse de la hiérarchie repose sur
une forme simplifiée, linéaire (1D), des treemaps que
nous appelons des « piles ». Comme nous allons le voir
cette représentation offre une bonne interprétabilité des
résultats tout en optimisant le placement des objets.

PRINCIPES DES ARBRES EMPILES

Tout d’abord, on peut constater que dans de nombreuses
applications, les domaines de valeurs des attributs (ou
propriétés) qui caractérisent les données sont de type nu-
mérique ou plus généralement « énuméré » ; il est donc
possible de définir une relation d’ordre stricte (inférieur,
supérieur ou égal) entre les éléments de ces domaines.
C’est le cas de notre application en chémo-informatique
ou I’on peut classer les molécules par bio-activité, par
masse, par hydrophobicité, etc. Des lors la représentation
de ces données sous la forme d’une séquence 1D est par-
faitement adaptée. Ce n’est évidemment plus le cas lors-
que les valeurs a représenter sont structurées par une rela-
tion d’ordre partiel telle la relation de similarité entre mo-
1écules ; comme nous le verrons dans la suite de I’article,
il est toutefois possible de réintroduire une relation
d’ordre totale « raisonnnable » dans le cas de la classifi-
cation. De maniere générale quelle que soit la projection
adoptée, 2D ou 3D, il y a toujours des déformations. La
représentation linéaire a I’avantage de rester facilement in-
terprétable pour 1’utilisateur.



Structure générale du systéme

La figure 1 présente une copie d’écran du prototype STV
qui est 'implémentation actuelle des arbres empilés. La
zone centrale (@) est composée de deux parties : une hié-
rarchie indicée de liens en haut et un ensemble de piles en
bas correspondant chacune a un sous-arbre particulier. Le
nombre de sous-arbres a afficher (ici compris entre 2 et
64, mais cette limite est fonction de la largeur de I’écran)
est contrdlé dynamiquement par ’utilisateur a 1’aide d’un
curseur (©) qui permet donc de régler le niveau auquel on
coupe la hiérarchie en prenant initialement la racine de la
classification comme référence. La hauteur de chaque pile
est proportionnelle au nombre d’éléments (molécules) qui
composent le sous-arbre. Les noms des molécules de la

pile couramment sélectionnée par I’utilisateur (@) sont
affichés dans une liste (@).

Cette représentation est extrémement compacte. Dans le
cas d’un écran standard de 2 Mpixels (la figure 1 provient
d’un écran de 1 Mpixels), la zone de I’interface dédiée a
I’affichage des piles est de 1’ordre de 1,2 Mpixels
(1200x900). Si la visualisation d’'une molécule dans une
pile nécessite 3 pixels de haut et que I’on permet
I’affichage simultané de 100 classes ayant une hauteur
moyenne de 600 pixels, on peut donc représenter environ
20.000 molécules simultanément avec une zone d’une
trentaine de pixels allouée a chaque molécule. La densité
d’information est donc environ le quart de celle obtenue
avec une TreeMap classique.
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Figure 1 : Copie d’écran de la version actuelle de STV. Les principales parties de 1’interface sont identifiées a 1’aide d’un numéro que
I’on retrouve dans le texte. L’interface est congue comme une Web application ce qui facilite I’analyse a distance, via un simple
navigateur, de classifications hiérarchiques de taille importante. Par exemple, une base de 50.000 molécules nécessite la manipulation
d’une matrice de 10 Go environ ce qui nécessite de mettre de préférence les données sur un serveur.

Visualisation des touches et des propriétés

Dans un criblage, la notion de fouches est définie par ré-
férence a un seuil de bioactivité dont la valeur, numéri-
que, dépend de ’expérimentation effectuée et du type
d’information recherché au cours de ’analyse : le chi-
miste doit donc pouvoir modifier ce seuil et avoir un re-
tour visuel rapide sur la position des fouches vis a vis des
autres molécules. De surcroit, comme nous 1’avons ex-
pliqué dans I’introduction, il y a d’autres propriétés phy-
sico-chimiques intéressantes qui sont attachées a chaque

molécule, tels: sa masse moléculaire, son degré
d’hydrophobicité (Log,), sa charge électronique, etc.
Comme pour le seuil de bioactivité il est important de
pouvoir visualiser ces informations.

Dans STV la visualisation des propriétés est paramétrable
de maniere enticrement homogene : ainsi, dans la partie
(@) I'utilisateur peut déclarer un nombre quelconque de
regles d’affichage conjonctives, exprimées sous la forme
de triplet « propriété, sélecteur, valeur ». Par exemple



on peut avoir les deux régles : « Bioactivity > 5200 »
et « Famille = Indole ». A chaque régle est associé un
indicateur visuel qui modifie 1’affichage des parties (@)
et/ou (O) selon le tableau ci-dessous :

Indicateur | Effet sur partie (@) Effet sur partic (©)
i Couleur de la partie
Left Zone colorée a gauche cauche du trait
. Couleur de coloriage de| Couleur de la partie
Fill - ¢
la ligne centrale du trait
. o x Qe Couleur de la partie
Right Zone colorée a droite droite du trait
Bold Le nom de la molécule aucun
apparait en fonte grasse
Le nom de la molécule
Italic apparait en fonte aucun
italique

Dans la partie (@) de I’interface, les molécules vérifiant
une ou plusieurs regles d’affichage sont donc visualisées
dans les piles sous la forme de traits colorés. Ainsi dans
la figure 2, on a colorié les molécules donc la typicalité
(notion définie ultérieurement dans 1’article) est inférieur
a 0,7 (right=orange) et dont la masse molécule est supé-
rieure a 150 (fill=vert) ou 250 (fill=rouge). Pour obtenir
le nom d’une molécule, il suffit de cliquer sur le trait
concerné et la molécule correspondante est sélectionnée
dans la partie (@) ; cette sélection est évidemment bidi-
rectionnelle. Lorsque le nombre de molécules est impor-
tant, plusieurs molécules peuvent étre affichées comme
un seul trait car la résolution de 1’écran est limitée ; ain-
si, sur une pile de 600pt de hauteur on ne peut représenter
que 200 molécules (3pt par objet). Dans ce cas, les in-
formations a afficher prioritairement dans la hiérarchie
sont déterminées par 1’ordre d’apparition des regles dans la
partie (@) : les critéres affichés en priorité sont les pre-
miers de la liste.

I

L]
]
|

-

Figure 2 : Exemple de classes de molécules représentées sous
la forme de piles. Chaque élément d’une pile correspond a une
feuille de I’arbre (molécule) qui peut étre colorée suivant trois
zones. La couleur d’une zone correspond a I’application d’une
régle. Les éléments en « gris » corespondent a des objets pour
lesquels aucune régle ne s’applique actuellement.

De la sorte, il est possible de représenter simultanément
de nombreuses informations dans 1’interface et de donner
une réponse visuelle a des requétes du type : « Comment
sont réparties les touches dans les classes? » ;
« Comment se positionnent les touches vis-a-vis des
molécules ayant une masse et une hydrophobicité don-
née ? » ; « Quel est I’homogénéité de I’espace chimi-
que » ; etc .... On peut également afficher les touches
avec plusieurs couleurs différentes correspondant a des va-

leurs successives de seuils de bioactivité. Il est important
de souligner que méme si nous appliquons cette interface
a la chimie, I’approche est de toute évidence suffisam-
ment générique pour &tre utilisée dans d’autres domaines.
En effet, les propriétés affichées dans la partie (@) sont
définies de maniére totalement indépendante de 1’interface.

Ordonnancement des éléments dans les piles

Pour une sous-classe donnée, I’ordonnancement des mo-
1écule au sein des piles est paramétrable grace au menu de
la partie (@). Il y a 3 possibilités :

e Tripar valeur de propriétés : lorsque le domaine des
valeur de la propriété est énuméré, il est naturel
d’ordonnancer les molécules dans (@) et (@) par va-
leurs croissantes (ou décroissantes au choix) de bioac-
tivité, masse, charge électronique, ...

o Tri par la position des feuilles dans la hiérarchie :
dans ce cas, I’ordre des molécules correspond simple-
ment a I’ordre des feuilles dans la hiérarchie.

e  Tri par la typicalité : notre algorithme de classifica-
tion (CAH) détermine automatiquement pour chaque
palier (classe) de la hiérarchie la molécule qui est la
plus «typique » de la classe en sélectionnant celle
qui minimise le carré des distances avec les autres
molécules. Si I'utilisateur active le tri par typicalité,
les molécules dans les piles sont organisées de la ma-
niere suivante : le bas de la pile correspond a la molé-
cule la plus typique et chaque autre molécule est pla-
cée dans la pile a une distance qui reflete sa distance
avec la molécule typique. De la sorte, on peut aisé-
ment visualiser si les fouches correspondent aux mo-
lécules typiques ou non d’une classe.

Afin de maximiser la pertinence de la hiérarchie, il est par
ailleurs intéressant d’ordonnancer globalement les molé-
cules présentes dans la chimiotheque a la fin de la classi-
fication. Pour ce faire, on peut utiliser un algorithme de
sérialisation (Bar-Joseph et al., 2001 ; Forina et al.,
2007) qui recherche un ordre sur les feuilles de 1’arbre qui
minimise la somme des distances entre voisins consécu-
tifs. Un tel algorithme est de surcroit pertinent lorsque
certaines propriétés des objets ne vérifient pas de relation
d’ordre total entre les valeurs.

Visualisation des molécules

En chimie, il est important d’avoir un acces rapide a la
structure 2 ou 3D des molécules. L utilisateur peut visua-
liser en (@) la molécule typique de la classe couramment
sélectionnée (0). Il peut également créer autant de zones
de visualisation simultanée (©) qu’il le souhaite afin de
comparer différentes molécules sélectionnées dans les par-
ties (@) ou (©). Le dessin des molécules est effectué en
temps réel sur le serveur de 1’application a I’aide de
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D’autres possibilités (non graphiques) sont également of-
fertes par les parties (@) et (@), notamment celle
d’afficher la liste des « plus proches voisins » de la mo-
lécule sélectionnée. Cette liste est déterminée a partir de
la matrice de distances qui a été utilisée pour construire la
classification hiérarchique. L’utilisateur peut directement
utiliser les éléments de liste pour naviguer de maniere
« associative » au sein de la hiérarchie.

Gestion des annotations

Le prototype STV contient un systeme élémentaire
d’annotation permettant au chimiste de noter des informa-
tions sur les molécules au fur et a mesure qu’il explore
I’espace chimique. La partie (@) de I’interface est un
simple éditeur de texte dans lequel il est possible de glis-
ser-déposer les noms des molécules ou la représentation
graphique issue des parties ® et @ . Ces éléments sont
ensuite exploitables comme des hyperliens qui sélection-
nent automatiquement dans les parties (@) et (6) la mo-
Iécule concernée. Par ailleurs le nom et la couleur des
classes est éditable par I’utilisateur dans la partie (®).

Exploration de I’espace chimique

La visualisation dans STV n’est évidemment pas limitée
au seul niveau supérieur de la hiérarchie. Ainsi,
I’utilisateur peut, a tout moment, fixer une nouvelle ra-
cine en cliquant simplement sur 1’un des paliers de la hié-
rarchie dans le haut de la partie (@). Il est ainsi possible
de descendre récursivement dans 1’arbre et d’explorer com-
pletement les sous-classes. Lorsque 1’on descend dans la
hiérarchie, les piles contiennent de moins en moins de
molécules et a la limite lorsque le nombre de molécules
visibles est égal au nombre de classes, STV se comporte
comme une interface de visualisation classique, ou chaque
feuille correspondant a une seule molécule.

Lorsque I’on change la racine de 1’affichage, il est évi-
demment important de garder la trace du niveau de I’arbre
auquel on se situe (figure 3). C’est 1’objectif des deux
barres horizontales dans la partie (@) qui indiquent res-
pectivement, de haut en bas, la région de 1’arbre qui est
actuellement visible et la liste des nceuds entre la racine
initiale (Root) de 1’arbre et la racine la plus spécifique qui
a été explorée. Ce chemin est affiché en trait gras vert
dans la hiérarchie. La seconde barre comporte en outre un
curseur qui permet a 1’utilisateur de faire varier dynami-
quement la position de la racine courante, ce qui corres-
pond a se déplacer verticalement dans la hiérarchie.

Enfin, un mécanisme de prise d’instantané
(« snapshot ») de I’environnement courant (classes affi-
chées en ©, régles en @, molécules en © et ©) permet a
I’utilisateur de passer tres facilement d’une partie de la
hiérarchie a une autre afin d’effectuer des comparaisons.

2 http://www.chemaxon.com/product/ marvin land.html
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Figure 3 : Visualisation du chemin courant dans la hiérarchie
entre la racine les feuilles en cours d’exploration. Lorsque 1’on
augmente/diminue le nombre de classes visibles () le sous-
arbre qui va étre modifié est visualisé : ici la diminution du
nombre de classes conduira a la fusion des piles C678 et C698.

Implémentation

Le prototype STV a été implémenté sous la forme d’une
Web application qui utilisable a partir de tout navigateur
respectant les normes du W3C. La partie visuelle
consiste en une page contenant du code HTML et du Ja-
vaScript et la communication avec la base de données est
gérée en PHP. La visualisation de I’ensemble des élé-
ments de la page est controlée par des feuilles de styles
CSS ce qui fait qu’il est tres facile de modifier 1’aspect de
I’application. On peut tester le prototype actuel a
I’adresse suivante : http://stackedtrees.imag.fr/

CONCLUSION

Nous avons présenté ici un travail en cours de dévelop-
pement permettant de représenter et d’explorer facilement
le contenu de classification hiérarchique de grandes tailles
(quelques dizaines de milliers d’éléments). Si le travail a
été effectué dans le cadre de la chimie, I’approche est suf-
fisamment générique et modulaire pour apporter une solu-
tion nouvelle a de nombreux problémes de visualisation.
Le travail se poursuit maintenant selon deux directions.
Tout d’abord, il s’agit d’évaluer plus précisément les ap-
ports de notre méthode pour I’analyse des données de cri-
blage. Par ailleurs, il serait intéressant d’utiliser notre ou-
til dans d’autres domaines d’application.
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