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Résumé

L’une des finalités de la Biologie Moléculaire (BM) est 1’étude de 1'architec-
ture spatiale (ie. structure 3D) des molécules. Les expérimentations in silico (ie.
simulations numériques) permettant la modélisation 3D utilisent le plus souvent des
approches automatiques. Or, ces approches présentent certains inconvénients : temps
de traitement important, modélisation souvent partielle, modele 3D généralement
figé, etc. L’apport des connaissances des experts, de maniere interactive, pendant le
processus de modélisation automatique peut pallier certains défauts des méthodes
calculatoires usuelles. Il s’agit de placer le biologiste au centre des essais virtuels
plutot qu’en observateur de résultats de simulations. C’est ce que nous appelons
I’approche hybride, qui associe les avantages des expérimentations in silico
(capacité de calcul) & ceux des Interactions Homme-Machine (IHM) et de la Réalité
Virtuelle (RV) : commande naturelle, immersion dans l’environnement virtuel
(EV), multimodalité, etc. Le résultat de cette approche est la création d’analyses
in virtuo, qui comportent trois phases fondamentales : la modélisation 3D, la
visualisation et l'interaction 3D (I3D). Cependant, des domaines complexes
tels que la BM sont régis par un ensemble de contraintes qui peuvent étre locales
(liées aux objets 3D ou aux taches d’I3D) et globales (liées a 'espace des objets
3D ou au systeme d’I3D). Par conséquent, l'intervention des experts ne peut pas
étre réalisée efficacement par des techniques d’I3D classiques, indépendantes de
la complexité et des contraintes du domaine. Plus généralement, nous sommes
confrontés au probleme innovant de 'I3D sous contraintes qui integre les regles
de comportement imposées par I’EV. Pour y répondre, nous formalisons un modele
d’assistance qui associe les contraintes, les taches d’interaction et des outils
d’assistance que sont les guides virtuels. Nous avons appliqué ces deux concepts,
d’approche hybride et d’assistance a I'I3D sous contraintes, au probleme de la
modélisation 3D du chromosome. Les contraintes identifiées sont ici architectu-
rales (ie. données physico-chimiques) et fonctionnelles (ie. modeles biologiques).
Ces contraintes issues des lois de la Biologie imposent I’ordonnancement spatial du
chromosome. Le systeme d’interaction Hommme-Molécule in virtuo proposé peut
étre considéré plus crédible puisqu’il respecte les contraintes environnementales,
tant au niveau de la structure 3D qu’au niveau de I'l3D.

Mots clés : Réalité Virtuelle, modélisation 3D moléculaire, assistance, interac-
tion 3D sous contraintes, guides virtuels.






Abstract

One of the aims of Molecular Biology (MB) is the study of the molecules’ 3D
structure. In silico experiments (ie. computing simulations) for 3D modeling usually
use automatic approaches. However, these approaches have limits : important
computing time, local modeling, 3D model generally fixed, etc. The contribution
of expert knowledge, interactively during the automatic modeling process, can
overcome some limits of the usual computational methods. It involves placing the
biologist in the center of virtual experiments, rather than an observer of automatic
simulation results. This is what we call hybrid approach, that combines the
advantages of in silico experiments and those of Human-Computer Interaction
(HCI) and Virtual Reality (VR) : natural interaction, immersion in the virtual
environment (VE), multimodality, etc. The result of this approach is the creation
of #n wvirtuo experiments which has three components : the 3D modeling,
the visualization and the 3D interaction (3DI). However, complex domains
such as MB are governed by several constraints that may be local (linked to
3D objects or 3DI techniques) or global (linked to virtual environment or to the
3DI system). Therefore, experts intervention can not be efficiently realized by
conventional 3DI techniques, without taking into account the domain complexity
(ie. constraints). More generally, we are confronted to the problem of constrained
3DI which includes behavior rules imposed by the VE. The solution we propose is
an assistance model that associates constraints, interaction task and assistance
tools. The assistance tools are Virtual Fixtures. We applied these two concepts,
hybrid approach and assistance model, to the chromosome 3D modeling. The
identified constraints are architectural (ie. physico-chemical data) and functional
(ie. biological models). These biological constraints dictate the chromosome spatial
organization. The in virtuo Human-Molecule interaction system can be considered
more credible because it respects the environment constraints, both in the 3D
structure and at the level of 3DI.

Keywords : Virtual Reality, 3D molecular modeling, constrained 3D interaction,
virtual fixtures.
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Introduction générale

Contexte et problématique

Cette these propose une approche combinant la Réalité Virtuelle et la Bio-
logie pour 'analyse et la compréhension de I’architecture spatiale du chromosome.
La Réalité Virtuelle offre aux biologistes une simulation immersive, interactive et
multimodale qui présente un point de vue global sur le chromosome et permet
I’analyse de ses aspects architecturaux.

La Biologie Moléculaire est un sous-domaine de la Biologie. Il s’agit de
I’étude des mécanismes employés dans l'organisation et le fonctionnement des
cellules au niveau moléculaire. Elle s’apparente souvent aux techniques utilisées
pour la manipulation de ’'ADN et de ARN ainsi qu’a I’étude de leurs structures,
syntheses et altérations (ie. mutations).

Par ailleurs, des études ont montré que 'architecture spatiale (ie. structure 3D) est
intimement liée a ’aspect fonctionnel de la molécule. Depuis, cette sous-discipline
de la Biologie s’intéresse également a 1’étude du comportement spatial des molécules
ainsi qu’aux causes et mécanismes mis en ceuvre dans I'organisation de ’ADN.
L’activité d’analyse au centre de la Biologie Moléculaire consiste a observer des
systemes biologiques et a examiner des résultats expérimentaux dans le but de
comprendre des phénomeénes du Vivant. Les expérimentations in silico (ie. tests
effectués au moyen d’outils informatiques), et particulierement la modélisation 3D,
tendent a remplacer les manipulations in vitro (ie. tests reproduits en dehors de I'or-
ganisme étudié) qui sont parfois impossibles a réaliser. La plupart des algorithmes
utilisés pour cette modélisation 3D se basent sur des approches automatiques. Or,
ces approches présentent certains inconvénients : temps de traitement important,
modélisation souvent partielle, modele 3D généralement figé, etc. De plus, certains
modeles biologiques ne peuvent pas étre intégrés dans le processus de modélisation
automatique.

La Réalité Virtuelle est une technologie qui permet de reproduire et de
simuler dans un monde virtuel certains comportements du monde réel. Parfois, elle
propose également de s’affranchir de certaines contraintes liées a cette réalité (eg.
déplacer un objet & distance). A travers la Réalité Virtuelle, 'utilisateur devient un
acteur capable de modifier le déroulement des événements dans un environnement
artificiel en interagissant avec des entités virtuelles. La Réalité Virtuelle exploite
différents périphériques matériels et des techniques logicielles favorisant I'immersion
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de l'utilisateur. Les interfaces comportementales offrent également la possibilité
d’améliorer la capacité de l'utilisateur a interagir avec le monde virtuel (eg. large
visualisation immersive, interaction intuitive, etc.).

L’interaction 3D est la composante motrice de la Réalité Virtuelle qui assure
le déplacement de 1'utilisateur dans I’environnement virtuel ainsi que son interaction
avec les entités qui le composent. L’interaction 3D est constituée de quatre taches
principales : la navigation, la sélection, la manipulation et le controle d’application.
Actuellement, il existe différentes techniques d’interaction 3D pour chaque type
de tache. La plupart ne prennent pas en considération les exigences des environ-
nements complexes tels que ceux rencontrés lors de I’analyse en Biologie Moléculaire.

Nous pensons que 'apport des connaissances des experts, de maniere interactive,
pendant le processus de modélisation automatique peut pallier certains défauts
des méthodes calculatoires usuelles. Il s’agit de placer le biologiste au centre
des expérimentations virtuelles plutot qu’en simple observateur de résultats de
simulations automatiques. C’est ce que nous appelons ’approche hybride, qui
associe les avantages des expérimentations in silico (capacités de calculs) a ceux
des Interactions Homme-Machine (IHM) et de la Réalité Virtuelle : commande
naturelle, immersion dans ’environnement virtuel, multimodalité, etc.

Le résultat de cette approche est la création d’expérimentations #n wvirtuo, qui
comportent trois phases fondamentales : la modélisation 3D, la visualisation et
I'interaction 3D.

Toutefois, des domaines complexes tels que la Biologie Moléculaire, la
téléopération, ou encore la Conception Assistée par Ordinateur (CAO), sont
régis par un ensemble de lois de contraintes qui peuvent étre liées aux objets
modélisés (eg. contraintes géométriques) ou encore aux interactions possibles avec
cet environnement (eg. précision nécessaire). Les contraintes peuvent également
étre plus globales et toucher I'ensemble de l'application (eg. temps limité) mais
aussi I'environnement modélisé (eg. taille de I'espace des objets virtuels).

Par conséquent, un environnement complexe tel qu’il en existe en Biologie ne peut
pas se voir associer des techniques d’interaction 3D classiques indépendantes de
sa complexité et de ses contraintes. Ainsi, I'interaction Homme-Modele sera plus
crédible sans dénaturer le modele obtenu.

Finalement, nous sommes face au probleme innovant de l'interaction 3D sous
contraintes qui prend en compte les regles de comportement imposées par
I’environnement virtuel.

Les contraintes (locales ou globales) limitent les taches d’interaction 3D. Nous
proposons donc le modele d’assistance COT (Contrainte, Outil, Tache) qui
offre un outil d’assistance adapté (visuel, audio et/ou haptique). Ce modele assure
I'exécution d'une tache d’interaction 3D dans le respect de la contrainte, grace a
des outils d’assistance qui pourraient étre les guides virtuels.

Nous avons appliqué ces deux concepts, d’approche hybride et d’assistance a I'in-
teraction 3D sous contraintes, au probleme de la modélisation 3D du chromosome.



Les contraintes identifiées sont ici architecturales (ie. données physico-chimiques)
et fonctionnelles (ie. modeles biologiques). Ces contraintes issues des lois de la
Biologie imposent 1’ordonnancement spatial du chromosome.

En somme, notre travail de recherche s’inscrit dans le cadre de l'interaction 3D
et de la modélisation 3D moléculaire. I1 développe la notion d’assistance a un utilisa-
teur pendant le processus d’interaction avec des environnements complexes, tels que
les structures moléculaires. L’objectif de cette recherche est de modéliser, concevoir,
implémenter et évaluer un systeme d’analyse in virtuo de la représentation 3D du
chromosome. Ce systeme adopte une approche hybride combinant une phase de
modélisation 3D automatique et une phase de manipulation manuelle. Par ailleurs,
notre étude est centrée sur la crédibilité de I’environnement modélisé en fonction
des contraintes environnementales ainsi que des connaissances des utilisateurs.

La problématique informatique s’articule autour de quatre axes principaux.
Tout d’abord, la partie automatique de la génération du modele géométrique
nécessite un algorithme de modélisation 3D respectant les contraintes.

Le second axe concerne la modélisation 3D qui impose une formalisation des
contraintes de I’environnement afin de les traduire en modele 3D. Ceci implique une
bonne représentation interne des données en vue d’une exploration performante. De
plus, la structure de données doit supporter les modifications faites par I'utilisateur
a travers l'interaction 3D.

Le troisieme axe implique la visualisation de ces données en temps réel et
indépendamment du matériel utilisé (eg. affichage sur un ordinateur ou sur une
plateforme de Réalité Virtuelle). Le quatrieme axe concerne l'interaction 3D. Il
est essentiel de fournir une interaction 3D temps réel, intuitive et qui respecte les
contraintes du modele. De ce fait, le choix des outils d’assistance a 'interaction 3D
sous contraintes ainsi que leur implémentation est primordiale.

La problématique biologique concerne la pertinence du modele 3D proposé.
Ainsi, nous avons fait le choix d’identifier les contraintes architecturales qui orga-
nisent la structure 3D du chromosome et de les exploiter dans la construction du
modele 3D correspondant. Ensuite, il semble important de fournir des outils afin
d’enrichir ce modele 3D (grace a l'analyse in virtuo) avec des modeles biologique
(par intervention manuelle).

Organisation de la these

Ce mémoire est organisé autour de deux parties : tout d’abord, une partie
Etat de l’art, puis une partie Contributions. La premiere partie a pour ob-
jectif la recherche de concepts, méthodes et outils nécessaires pour répondre a notre
problématique. A cet égard, nous nous sommes intéressés a la modélisation 3D du
chromosome, la Réalité Virtuelle appliqué a la Biologie Moléculaire, et l'interac-
tion 3D sous contraintes. La seconde partie est consacrée a la présentation de nos
contributions personnelles qui se déclinent en trois chapitres.



Chapitre 1

Dans le premier chapitre (Modélisation 3D et Réalité Virtuelle en Bio-
logie Moléculaire), nous présentons quelques définitions indispensables a notre
recherche. Ensuite, nous exposons la problématique issue de 'analyse en Biologie
Moléculaire et nous justifions le besoin d’étudier la structure des molécules. Nous
parcourons, par la suite, les bases d'un systeme d’analyse in wvirtuo en Biologie
Moléculaire a savoir la modélisation 3D, la visualisation et l'interaction 3D. Nous
passons également en revue différentes approches tant pour la phase de modélisation
3D que pour la visualisation et I'interaction 3D. Apres une analyse des différentes
approches existantes, une section est consacrée aux apports de la Réalité Virtuelle
pour 'aide a ’analyse en Biologie Moléculaire. Ce chapitre est achevé par un bilan
regroupant les problemes et les limites issues de la modélisation 3D, la visualisation
et l'interaction 3D pour ’analyse en Biologie.

Chapitre 2

Dans le deuxiéme chapitre (Etude de l’interaction 3D sous contraintes),
nous étudions d'un nouveau point de vue l'interaction 3D et les techniques qui lui
sont dédiées. En effet, apres avoir décrit 'interaction 3D, nous exposons le concept
d’interaction 3D sous contraintes. Quelques domaines d’application de l'interaction
3D sous contraintes sont présentés. Par la suite, nous passons en revue quelques
techniques d’interaction 3D basées sur ce méme concept. Ce qui nous amene a définir
le concept de contrainte et a en proposer une classification. Un bilan conclu ce
chapitre en exposant les problemes issues de I'interaction 3D pour les environnements
complexes.

Chapitre 3

Le troisieme chapitre (Une modélisation 3D du chromosome) constitue la
premiere étape dans la réalisation de notre systeme d’analyse in virtuo du chromo-
some. Nous décrivons d’abord I'organisation spatiale du chromosome en présentant
les contraintes architecturales et fonctionnelles sur lesquelles nous nous sommes
basés. Ensuite, nous présentons notre choix d’organisation de la structure de données
qui compose le modele 3D. Ce modele doit supporter les modifications de structure
apportées par 1'utilisateur a travers notre systeme d’analyse in virtuo. Enfin, nous
proposons deux approches automatiques pour la construction du modele 3D dont
nous analysons les avantages et les inconvénients.

Chapitre 4

Le quatrieme chapitre (Assistance a l’interaction 3D sous contraintes)
met en avant un nouveau modele d’assistance a l'interaction 3D sous contraintes.
Avant de formaliser notre modele d’assistance Contrainte-Outil-Tache, nous com-
mencons par définir le concept d’assistance ainsi que les différentes granularités iden-
tifiées. Nous formalisons alors les concepts d’assistance et d’autonomie en Réalité



Virtuelle, I'importance de ’assistance a l'utilisateur dans un systeme étant inver-
sement proportionnelle au niveau d’autonomie de ce systéme (plus un systeme est
autonome et moins son utilisateur a besoin d’assistance).

Différents types d’assistance sont possibles allant de I'informative (informer de la
présence de contraintes) a I'active (empécher le dépassement des contraintes). Elle
peut aider a la réalisation des taches d’interaction 3D suivant les différentes moda-
lités sensorielles.

Parmi les outils d’assistance, nous avons choisi d’employer les guides virtuels. Nous
justifions notre choix par un positionnement dans un contexte relatif et la description
d’un formalisme existant. Nous proposons par la suite une extension de ce forma-
lisme pour 'adapter au contexte de 'assistance a l'interaction 3D sous contraintes
en intégrant le type de tache de I'interaction 3D, la modalité et la contrainte corres-
pondante. Pour finir, nous intégrons le modele d’assistance dans le systeme d’analyse
m virtuo.

Chapitre 5

Le cinquieme chapitre (Application a l’analyse in virtuo du chromo-
some) présente le choix du domaine d’application : modélisation du chromosome.
Le niveau de compaction d’ADN (en 'occurrence la fibre de chromatine) retenu
ainsi que 'organisme étudié (a savoir Saccharomyces cerevisiae) sont décrits. Le
systeme d’analyse in virtuo du chromosome est également exposé. Ce systeme réunit
la modélisation 3D, proposée dans le troisieme chapitre, a 'interaction 3D, décrite
dans le quatrieme chapitre. Nous détaillons ’application du concept d’assistance a
I'interaction 3D sous contraintes a I’analyse du chromosome.

Ce systeme d’interaction Hommme-Molécule in wvirtuo peut étre considéré plus
crédible puisqu’il respecte les contraintes environnementales, tant au niveau de la
structure 3D qu’au niveau de l'interaction 3D.

La seconde partie de ce chapitre décrit les expérimentations mises en place pour
I’évaluation du modele d’assistance proposé, ainsi que les résultats issus de notre
analyse.

Enfin, nous terminons ce mémoire par une conclusion comportant un bilan des
différents aspects traités ainsi que des perspectives.
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Chapitre 1

Modélisation 3D et Réalité
Virtuelle en Biologie Moléculaire

Résumé

Ce chapitre présente d’abord quelques concepts de base. Le principe de 'ana-
lyse in wvirtuo en Biologie Moléculaire est introduit a travers ses différentes
problématiques et ses différents apports. L’analyse consiste a visualiser et a interagir
avec le modele moléculaire de différentes fagons (eg. un changement de point de vue).
Mais avant cela, il faut construire les modeles a observer, et différentes approches
de modélisation 3D sont présentées. Un grand nombre de systemes de modélisation
3D moléculaire ont vu le jour. Certains sont dédiés uniquement a la visualisation
3D et d’autres a la manipulation de la molécule. Certains systemes ont bénéficié des
apports de la Réalité Virtuelle et de I'interaction 3D. Les résultats de notre étude de
ces systemes sont présentés sous forme de discussions, cela nous a permis d’identifier
les apports de la Réalité Virtuelle pour I'aide a I'analyse en Biologie Moléculaire.
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1.1 Introduction

Afin de mieux comprendre les phénomenes biologiques et de les interpréter, il
est indispensable d’avoir un minimum de connaissances sur leurs comportements
i vivo. Toutefois, les molécules ne sont souvent pas accessibles aux études
expérimentales in wvitro a cause de leur manque de stabilité et la difficulté a les
reproduire et a les assembler dans les conformations naturelles. Par conséquent, les
modeles moléculaires représentent la solution in silico a ce probleme. Les premiers
modeles qui ont émergé étaient des modeles matériels, tels que ceux qui sont as-
semblés a partir de boules et de batons. Ils ont été utilisés pendant plus d’un siecle
pour représenter les régles de la Chimie d’une maniere trés simple (eg. la double
hélice de ’ADN en fil de fer de Watson et Crick [Watson & Crick, 1953]). A présent
la recherche s’intéresse plus aux modeles informatiques et aux simulations, ce qui
conduit a la conception d’algorithmes d’analyse de molécules. La modélisation
moléculaire est devenue une discipline scientifique indépendante adoptant un
ensemble de techniques pour modéliser et imiter le comportement des molécules
(modeles mathématiques, modeles 2D, modeles 3D, etc.). Une bonne représentation
des connaissances est donc cruciale pour une bonne modélisation (eg. prédiction de
la structure spatiale d’'une molécule).

De plus, le développement de l'expérimentation informatique a changé de
facon significative la relation traditionnelle entre théorie et expérience. D’une part,
les simulations par ordinateur ont accru l'exigence de la précision des modeles.
En effet, certains tests sont difficiles a faire par le modele théorique, d’autres
n’étaient méme pas disponibles dans le passé. Par conséquent, la simulation ”donne
vie” aux modeles en révélant les propriétés essentielles et en fournissant des
suggestions pour les améliorer. D’autre part, la simulation est devenue un outil
extremement puissant non seulement pour comprendre et interpréter les expériences
a 1’échelle microscopique, mais également pour étudier les domaines qui ne sont

pas accessibles expérimentalement, ou qui impliquent des expériences tres cotiteuses.

En Biologie, un protocole scientifique (figure se met en place, alternant
expérimentations (in vivo et plus souvent in vitro) et simulations par des systemes
i silico. D'une part, les expérimentations révelent des données qui permettent
de formaliser des systemes de simulation. D’autre part, ces systéemes simulent
des prédictions qui peuvent suggérer certaines expérimentations. Néanmoins,
les données issues de prédictions peuvent aboutir a la découverte de nouvelles
connaissances. Le protocole scientifique permet de tester les hypotheses émises sur
une activité biologique. Cela peut aboutir a la validation de ces hypotheses, a leur
modification ou encore a la création de nouvelles hypotheses.

En particulier, la modélisation 3D moléculaire est une nouvelle technologie qui
consiste a reproduire numériquement la structure tridimensionnelle des molécules.
Sa capacité a simuler des phénomenes naturels qui ne sont pas en mesure d’étre
exploités expérimentalement, offre un grand potentiel et ouvre les portes a de nou-
velles recherches dans le domaine. En conséquence, un grand nombre de systemes
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de modélisation 3D, de plus en plus précis, ont vu le jour. En parallele, les progres
réalisés dans le domaine de la Biologie et de la modélisation 3D, ont rendu possible
la mise en oeuvre d’applications de modélisation 3D moléculaire de plus en plus
sophistiquées, qui se consacrent a ’analyse des structures moléculaires et de la dy-
namique moléculaireE].

Parmi ces différents systemes de modélisation 3D, certains sont dédiés uniquement
a la visualisation 3D des molécules, alors que d’autres sont plus axés sur la maniere
d’interagir avec les modeles 3D afin de pouvoir les modifier et notamment a travers
les techniques d’interaction et les dispositifs de Réalité Virtuelle.

Protocole scientifique

Connaissances/
Données

Formaliser . S'ystf‘e'me
in silico

Révéler Simuler

Expérimentations
in vivo ou in vitro

Prédictions

Suggérer

F1G. 1.1 — Nouvelle méthodologie pour la recherche scientifique en Biologie (adaptée
du cours de F. Major (http ://www.iro.umontreal.ca/ major/IFT6292))

1.2 Quelques définitions

Il est nécessaire de donner quelques définitions de certaines notions qui seront
utilisées, notamment la définition de la Biologie Moléculaire, de la Réalité Virtuelle,
ainsi que de l'interaction 3D.

1.2.1 La Biologie Moléculaire

La Biologie Moléculaire est un sous-domaine de la Biologie. Il s’agit de I’étude des
mécanismes employés dans l'organisation et le fonctionnement des cellules au niveau
moléculaire. Elle est souvent utilisée pour modéliser ou "mimer” le comportement
des molécules. Elle a deux débouchés majeurs : 'enrichissement des connaissances
(commune a toutes les sciences) et I'industrie pharmaceutique.

1La dynamique moléculaire consiste a étudier ’évolution de I’ensemble des atomes d’un systeéme
moléculaire au cours du temps, grace a des simulations numériques
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Plus particulierement, la Biologie Moléculaire s’apparente souvent aux techniques
utilisées pour la manipulation de 'ADN et de 'ARN ainsi qu’a I’étude de leurs
structures, syntheses et altérations (ie. mutations). Cette sous-discipline de la Bio-
logie s’intéresse surtout a I’étude des raisons et des mécanismes mis en oeuvre dans
I’'organisation de I’ADN.

Nous avons utilisé le terme de ”Biologie moléculaire” afin d’englober le domaine
concernant la modélisation des molécules. Nous précision que dans la Biologie
Moléculaire, une des analyses possibles dans la compréhension des phénomenes du
vivant est d’étudier les structures moléculaires. C’est 1a que nous pouvons parler de
la modélisation de macromolécules biologiques.

1.2.2 La Réalité Virtuelle

La Reéalité Virtuelle n’est pas une nouvelle technologie. Elle a été étudiée et
développée depuis plus de 50 ans.
C’est en 1986 que Jaron Lanier employa pour la premiere fois le terme de ”Réalité
Virtuelle 7 qu’il définit comme étant une réalité synthétisée partageable avec
d’autres personnes, que nous pouvons appréhender par nos sens, et avec laquelle
nous pouvons interagir, le tout par 'intermédiaire d’une interface.

Au début il s’agissait d’une discipline principalement employée par 1’armée
américaine pour les simulateurs de vol. Depuis la Réalité Virtuelle a gagné plusieurs
domaines (eg. simulations des milieux hostiles, médecine, éducation et apprentis-
sage, divertissement, etc.).

Généralement, la Réalité Virtuelle est considérée comme une imitation de la
réalité physique toujours en quéte de la perfection grace aux technologies de la 3D.
Toutefois, bien que les progres de la technologie informatique améliorent jour apres
jour le réalisme des représentations des Réalités Virtuelles, il est encore inconcevable
que la Réalité Virtuelle puisse se substituer au réel. Et un degré de réalisme ”par-
fait” n’est pas forcément un aboutissement car le monde réel est bien vaste et tres
complexe, ce qui n’est pas évident a modéliser.

La Réalité Virtuelle définie par Fuchs est "un domaine scientifique et tech-
nique exploitant l"informatique et des interfaces comportementales en vue de simu-
ler dans un monde virtuel le comportement d’entités 3D, qui sont en interaction
en temps réel entre elles et avec un ou des utilisateurs en immersion pseudo natu-
relle par Uintermédiaire de canaux sensori-moteurs.” (Traité de la Réalité Virtuelle
[Fuchs et al. , 2006b]). Fuchs rappelle également que, la Réalité Virtuelle, contraire-
ment a la simulation qui représente des phénomenes physiques réels, permet d’aller
au dela du réel, son application a la visualisation scientifique en est un exemple
(eg. étude de la structure d’une molécule ou de la radioactivité), de méme que la
collaboration a distance.

Les interfaces utilisées pour créer des environnements virtuels sont multiples, un
exemple de plateforme CAVE (Cave Automatic Virtual Environment) est illustré
par la figure [1.2
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EVE eve.hut.fi

(b)

FiG. 1.2 — La plateforme EVE de 'université de technologie de Helsinki : (a) le
dispositif matériel (par Seppo Ayravainen) et (b) une application d’exploration de
molécule (http ://eve.hut.fi/)

Toutes ces définitions permettent de caractériser le but de la Réalité Virtuelle
par le fait de faire percevoir a un utilisateur, a travers une sensation d’immersion,
un monde artificiel (créé numériquement). La Réalité Virtuelle doit donner a cet
utilisateur la possibilité d’interagir intuitivement et naturellement avec ce monde.

1.2.3 La multimodalité

Nous appréhendons la Réalité Virtuelle par nos sens, pas seulement la vue mais
aussi l'oule, le toucher et peu étre un jour le gotit et 'odorat. Les différents éléments
de perception multimodale ou canaux sensori-moteurs sont le visuel, 'audio et
I'haptique. Par conséquent, chaque modalité (visuelle, auditive ou haptique) associe
un type de canal de communication (en entrée ou en sortie), et un type de données
échangées. En combinant les rendus issues de ces différentes modalités on définit
une notion tres liée a la Réalité Virtuelle qui est la multimodalité.

Parmi les nombreuses définitions de la multimodalité nous avons retenu celle
de Nigay |Nigay & Coutaz, 1996] qui caractérise une modalité par le couple
composé d'un dispositif physique et d’un systéme représentationnel (ie. un systeéme
conventionnel structuré de signes assurant une fonction de communication). La
multimodalité est alors la capacité d’un systeme a communiquer avec un utilisateur
par le biais de différents types de canaux et a extraire et transmettre automatique-
ment du sens.

La multimodalité peut étre utilisée comme moyen de garantir la communication
entre 'utilisateur et le systeme. En effet, méme en cas de probléemes (eg. rupture
de transmission de données) sur I'un des canaux sensori-moteurs, il est possible de
retrouver l'information grace a la redondance (a travers les différents canaux). La
multimodalité peut également étre un moyen de protéger une commande capitale.
Par exemple, la validation d’'une commande passe par la cohérence des informations
en entrée a deux ou plusieurs canaux.
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1.2.4 L’immersion

L’immersion peut étre définie comme ’état d’une personne qui exclut partielle-
ment ou totalement la perception des objets réels qui I’entourent pour ne percevoir
que le monde virtuel. La personne peut étre littéralement ”plongée”, totalement
focalisée sur son activité, occultant le monde réel. Cela pourrait se produire pendant
la vision d’un film ou & la lecture d’un livre [Hachet, 2003].

En Réalité Virtuelle, I'immersion est également considérée comme la notion
qui permet de mesurer le degré de réalisme d'un systeme. Il s’agit de ”l%llusion
d’étre dans une scéne générée par ordinateur. Elle peut étre totale ou partielle
selon les périphériques d’interaction utilisés”[Rheingold, 1991]. Ainsi, I'immersion
de T'utilisateur dans un environnement virtuel passe par des moyens techniques,
sensoriels (eg. de la stéréoscopie, de grands écrans, du son 3d, etc.) mais aussi par des
procédés logiciels, basés sur des connaissances psychologiques (eg. la représentation
du corps (avatar), le rendu de la scéne, etc.). Elle a été identifiée comme une
technologie qui peut étre réalisée a des degrés variables [Slater & Usoh, 1994]. Le
degré d’immersion augmente lorsqu’on améliore les moyens techniques, les procédés
logiciels, voir les deux en méme temps.

Lorsque I'utilisateur est totalement coupé du monde réel et que seul ’environne-
ment virtuel 'occupe, on parle de "présence”. 1l s’agit de la sensation d’immersion
de 'utilisateur [Bowman et al. , 1998b]. L’immersion et la ”présence” ont souvent
été confondues.

1.2.5 L’interaction 3D

La notion d’interaction est présente dans toutes les interfaces Homme/Machine.
Elle se matérialise par I’ensemble des échanges entre I'utilisateur et le systeme. Elle
peut étre assurée par de multiples périphériques d’interaction, dont des dispositifs
classiques tel que la souris et le clavier.

Fondamentalement, la Réalité Virtuelle est basée sur I'immersion et 'interaction
d’une personne dans un monde virtuel. Ainsi, I'interaction 3D est un aspect essentiel
de la Réalité Virtuelle car elle représente le pouvoir d’action de 'utilisateur dans le
monde virtuel. Elle est la composante motrice de tout systeme de Réalité Virtuelle.
Elle permet a 1'utilisateur se déplacer et d’interagir avec le monde virtuel, ce qui
augmente sa sensation d’immersion. Elle s’effectue par l'intermédiaire d’interfaces
sensorielles, d’interfaces motrices et de techniques d’interaction.

Certains  auteurs  situent  l'interaction au  niveau  comportemental
[Fuchs et al. , 2006a] et d’autres la placent a un niveau plus technique. Selon
Bowman, il existe trois types d’actions naturelles définies comme la navigation (se
déplacer dans I'espace virtuel), la sélection (désigner un objet) et la manipulation
des objets (agir dans cet espace). Enfin, un quatrieme type de tache, plus spécifique
a linformatique, est le controle d’applications (communication avec autrui ou
avec le systeme) [Bowman, 1999]. Un récent bilan de 1'état actuel du domaine de
I'interaction 3D en Réalité Virtuelle a été établi dans [Ouramdane et al. , 2009].
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Les auteurs passent en revue les récents travaux réalisés autour des métaphores et
des techniques d’interaction 3D.

1.3 Problématique : L’analyse en Biologie
Moléculaire

Les outils d’analyse en Biologie Moléculaire permettent, pour la plupart, la
combinaison de la visualisation des modeles moléculaires et de I'interaction limitée
au changement de point de vue du modele, ou de son mode de représentation.
Cette phase d’analyse peut étre assimilée a une phase d’observation du modele
moléculaire. Dans le cas particulier des modeles 3D, l'analyse moléculaire est
apparentée a la tache de navigation autour d’une molécule virtuelle (ou dans un
environnement virtuel).

Dans ce qui suit, nous allons essayer d’identifier quelles sont les raisons de cette
analyse et les moyens mis en oeuvre pour ’accomplir. Pour comprendre les raisons
qui ont amené a l'analyse des structures moléculaires, il nous faut remonter au
début de la Biologie Moléculaire. La Biologie a d’abord attiré les informaticiens
par les énormes quantités de données a analyser. Par exemple, des le début des
années 70, il a fallu répertorier les coordonnées des structures cristallographiques
des macro-molécules telles que les protéines (banque de données PDB : Protein
Data Bank).

Par ailleurs, l'observation des structures tridimensionnelles des molécules constitue
un important chapitre de la Chimie ainsi que de la Biologie Moléculaire. De ce fait,
les chimistes ont depuis toujours tenté de représenter les molécules et les cristaux,
par des moyens élémentaires, pour les besoins de I’enseignement et de la recherche.
Ainsi, la volonté de transformer les contraintes spatiales en modeles structuraux
ont augmenté la présence de I'Informatique en Biologie Moléculaire. Cela attire
les spécialistes de l'infographie et de la modélisation. L’infographie moléculaire
est née dans les années 60 pour visualiser les structures résolues a cette époque
[Levinthal, 1966].

La modélisation moléculaire graphique permet la visualisation de structures
moléculaires ainsi que leurs propriétés. Elle offre la possibilité d’afficher des struc-
tures dans une grande variété de styles. Il existe différents modes de représentation
graphique des structures des macromolécules biologiques. Ils permettent dans chaque
cas de mettre en valeur une information demandée. Par exemple, un mode de
représentation en fil de fer va permettre d’observer le squelette de la macromolécule,
en marquant les liaisons entre les atomes de la molécule par des cylindres de faible
diametre (segments), tandis qu'une représentation surfacique informe sur l’aspect
extérieur de la molécule.

Le tableau ci-dessous [1.1] présente quelques modes de représentations proposés par
le logiciel PyMol ﬂ

2http ://www.pymol.org
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Mode de représentation et illustration

Fil de fer : Représente les liaisons entre les atomes de la molécule par des cylindres
de faible diametre (segments)

Batons : Représente les liaisons entre les atomes de la molécule par des cylindres

Spheres : Représente les atomes composant la molécule par des spheres solides. Le
diametre de ces spheres peut étre paramétré

Surfaces : L’objectif de cette représentation est de donner une idée des surfaces
externes de la molécule

Rubans : Représente par un ruban le squelette de la protéine ou les acides nucléiques
modélisés. La largeur du ruban est déterminée par un parametre (tiré de la structure
secondaire pour les protéines et de valeur constante pour les acides nucléiques)

TaB. 1.1 — Différents modes de représentation graphique




1.3. PROBLEMATIQUE : L’ ANALYSE EN BIOLOGIE MOLECULAIRE 11

La modélisation graphique donne également la possibilité d’avoir des aides
visuelles. En outre, elle offre la capacité de déplacer les structures de maniere
interactive en trois dimensions. La partie graphique de la modélisation du systeme
peut également fournir une interface pour les outils de chimie quantique, permettant
de définir et d’exécuter des calculs et enfin de les analyser lorsqu’ils seront terminés.

Ensuite, on a vu apparaitre la génomiqud’| ainsi la Biologie Moléculaire ne traite

plus une vision statique et locale des molécules mais plutot une vision dynamique
et globale [Dardel & Képes, 2002].
Parallelement, la Réalité Virtuelle s’est développée particulierement dans des
applications militaires. Mais vers les années 90 la Réalité Virtuelle gagne progressi-
vement les domaines scientifiques ([Brooks et al. , 1990]; [Leech et al. , 1996] ;
[Humphrey et al. |, 1996] ; [Levine et al. , 1997] ; [Loftin et al. , 1998 ;
[Anderson & Weng, 1999]). De plus, les récents progreés des technologies de
visualisation et la puissance croissante des ordinateurs permettent d’envisager
I'utilisation de la Réalité Virtuelle pour améliorer la perception des résultats de
simulation.

En outre, la visualisation dans l’espace de la molécule d’ADN offre la possi-
bilité d’étudier son interaction avec d’autres molécules, principalement les protéines.

Cependant, la modélisation et la visualisation de structures spatiales moléculaires
sont limitées par certaines contraintes. D’abord, la taille des molécules a
représenter est souvent tres grande, plus particulierement pour les chromosomes.
L’analyse devient alors tres difficile pour le scientifique qui doit user de son expertise
et son attention pour essayer de "démeéler” les modeles 3D et essayer de les explorer.
Cela est particulierement laborieux pour 1'observation globale de la molécule.
Ensuite, certaines applications en Biologie Moléculaire requierent un grand espace
de recherche, c’est a dire que 'application ne propose pas une solution unique a
la structure ou au complexe moléculaire. Par exemple, en docking (amarrage) de
protéines, un systeme de calcul automatique va chercher toutes les configurations
éventuelles entre deux protéines [Férey et al. , 2009a). Ceci demande un temps
de calcul assez important ainsi que des capacités matérielles conséquentes. De
plus, certaines des conformations trouvées ne sont pas possibles, puisque certaines
contraintes identifiées par les experts ne peuvent pas étre intégrées dans les
algorithmes de calcul.

La difficulté est donc de proposer des moyens et des outils informatiques
qui pourraient aider a l’analyse moléculaire. En effet, les problématiques liées a
I’analyse en Biologie Moléculaire sont nombreuses et dépendent essentiellement
de I'application. Néanmoins, nous pouvons recenser deux problématiques des plus
récurrentes :

e D’'une part, la modélisation moléculaire s’est développée rapidement

3 La génomique est I’étude du génome, la disposition, la séquence et la fonction de I’ensemble
des genes
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bénéficiant de 1’évolution du matériel et du logiciel informatique. Ainsi, les
exigences des biologistes ont grandit peu a peu, et ont tendance a rajouter de
plus en plus de contraintes a leurs systemes de modélisation en essayant de
simuler le plus fidelement possible la structure spatiale et le comportement
des molécules. La modélisation moléculaire 3D se doit d’étre de plus en plus
précise, mais surtout avec un niveau de réalisme ou de crédibilité plus
élevé.

e D’autre part, les scientifiques réclament des systemes qui permettent une ana-
lyse plus approfondie et plus poussée des modeles moléculaires 3D proposés.
Le role de I'aide a I’analyse prend alors toute son ampleur. L’évolution des
systemes d’analyse moléculaire doit accompagner celle de la modélisation 3D.
Ces systemes devraient permettre a 1'utilisateur un certain nombre de manipu-
lations sur le modele moléculaire construit, offrant ainsi une analyse avancée
tout en respectant les contraintes (physiques, biologiques, etc.) du modele
3D.

1.3.1 La molécule d’ADN : Une structure spatiale et dyna-
mique

Si les séquences génomiques sont le plus souvent connues sous leur forme
linéaire, elles ont aussi une structure tridimensionnelle potentiellement utilisable
pour l'analyse des génomes. Cette représentation de la structure 3D, examinée a
tous les niveaux d’intégration, du gene au chromosome, apporte un point de vue
nouveau pour l'analyse des séquences. Les propriétés géométriques de I’ADN sont
tres peu étudiées, en particulier pour de grands segments d’ADN. C’est justement
sur ce dernier verrou que la synergie entre informaticiens et biologistes peut, en
exploitant la pluridisciplinarité, étre extrémement fructueuse pour tout type de
molécule.

La modélisation 3D moléculaire est ainsi devenue de plus en plus abordée en
recherche biologique et bioinformatique. Au cours des dix derniéres années, il y a
eu une augmentation significative du nombre de publications décrivant d’une fagon
précise et fiable des simulations de la dynamique moléculaird| et particulierement
celle des acides nucléiques. Il a été démontré que la simulation est non seulement ca-
pable de reproduire des observations expérimentales de structure d’ADN, mais peut
aussi donner un apercu détaillé de certains problemes répandus dans la structure
d’acide nucléique (eg. dépendance a ’environnement)|Cheatham & Young, 2001].

Les chercheurs s’intéressent désormais a I’étude du comportement spatial des
molécules par la visualisation et I'analyse de leurs structures, étant donné que la
structure tridimensionnelle peut nous informer de la fonctionnalité de la molécule.
Cette approche permet aussi d’avoir une vision globale de la structure spatiale de la
molécule ainsi que de percevoir les possibilités d’interactions avec d’autres molécules.

4La dynamique moléculaire consiste & étudier I’évolution de ’ensemble des atomes d’un systeéme
moléculaire au cours du temps, grace a des simulations numériques
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1.3.2 Quand la Biologie devient moléculaire...

Il existe de nombreuses recherches dans la littérature qui situent la modélisation
moléculaire dans son contexte biologique, s’appuyant ainsi sur des modeles tridimen-
sionnels. Ces études présentent aussi divers concepts utilisés lors de 1’élaboration de
modeles pour les structures biologiques étudiées (ADN, ARN, protéines, etc.).

Une équipe du département de Chimie de 1'Université de Pennsylvania a étudié
la structure et la dynamique tridimensionnelles d'une protéine (Amphiphilic,
Metallo-Porphyrin-Binding Protein) par l'intermédiaire des simulations de dyna-
mique moléculaire [Zou et al. |, 2007]. Les résultats de simulation correspondent
aux données expérimentales disponibles, décrivant les structures a une résolution
inférieure et a une dimension limitée.

Par ailleurs, des recherches sur la prévision (haute résolution) de structures
tridimensionnelles d’ARN (basse résolution) visent a répondre a des questions
posées par la Biologie Moléculaire de 'ARN [Popenda et al. , 2006]. Elles sont
basées sur un programme, appelé le 3D-RNA predict, qui met en application et
convertit plusieurs données structurales (structure secondaire d’ARN, coordonnées
de motifs ARN, données expérimentales) pour créer 'entrée au programme CYANA
(Torsion-angle Algorithm Dynamics, TAD) qui fournit un moteur rapide pour le
calcul de structure 3D de 'ARN. La structure résultante d’ARN est affinée en
utilisant le programme X-PLOR.

Par ailleurs, la représentation moléculaire a effectivement permis de faire le lien
entre la complexité moléculaire et son impact sur la probabilité de découvrir de
nouveaux médicaments [Hann et al. , 2001].

L’analyse structurale a haute résolution de la transposition d’ADN a été réussie par
la reconstruction 3D des images obtenues en balayant la microscopie électronique
de transmission (TIGE) aux cryo-températures [Yuan et al. , 2005].

D’autre part, une structure tridimensionnelle a servi de modele pour 1’étude de
la réplication en se basant sur l'analyse des degrés de recourbement le long de
I’axe de ’ADN. La structure a été édifiée par la microscopie de cryo-électron et
des techniques de reconstruction de simple-particule [Gomez-Lorenzo et al. , 2003].
La méme technique a été adoptée pour la reconstruction tridimensionnelle d'un
complexe ADN-protéine [Abu-Arish, 2004]. On retrouve aussi la reconstruction a
base de microscopie confocale a balayage laser [Liu et al. |, 1997].

Ces recherches représentent une base structurale assez riche pour différents domaines
tel que la fonction biochimique, I’étude de différents phénomenes (eg. réplication,
transcription), etc.

Ces quelques exemples de recherches biologiques démontrent, d’'une part, I'intérét
accordé a la structure 3D des molécules et en particulier celle de ’ADN. D’autre
part, nous avons remarqué qu’on a souvent recourt a la reconstruction 3D et la
visualisation de structure moléculaire pour résoudre certaines questions. Cela révele
I'importance de la structure spatiale moléculaire ainsi que sa modélisation 3D.
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1.3.3 Intérét de la représentation spatiale des molécules
d’ADN

La Biologie Moléculaire a vécu une avancée fulgurante de ses moyens techniques.
Cela a conduit a une automatisation et une miniaturisation de plus en plus poussée
et affinée. De plus, la génomique permet, de nos jours, une approche globale et
complete de 'analyse des séquences. Elle ne se limite plus a 1’étude des molécules,
mais elle englobe aussi I’étude des relations entre ces éléments qui causent ainsi
I’aspect dynamique et global de I’ensemble. Ainsi, on parle désormais de Biologie
des Systemes.

Par ailleurs, la microscopie in vivo a récemment révélé la nature dynamique
de certaines molécules cellulaires. Les propriétés dynamiques de nombreuses struc-
tures cellulaires jouent un role important dans l'auto-organisation. Par conséquent,
I’auto-organisation peut étre considérée comme un principe général de 1’organisation
cellulaire. I’étude de l'organisation du noyau [Misteli, 2001] a radicalement changé
la maniere dont on envisage la régulation des genes. La modélisation spatiale de
cette organisation peut étre un moyen d’appréhender ce concept.

Prenons comme exemple la molécule d’ADN, l'intérét principal de la visualisa-
tion tridimensionnelle de cette molécule est la vision globale de sa structure spatiale.
De plus, la visualisation dans I’espace de I’ADN offre la possibilité d’étudier I'inter-
action de cette derniere avec d’autres molécules, principalement les protéines car
leurs interactions sont fortement liées a leurs ”formes 3D”.

1.4 Analyse 2n virtuo en Biologie Moléculaire

L’analyse en Biologie Moléculaire consiste a observer des systemes biologiques et
a examiner des résultats expérimentaux dans le but de comprendre des phénomenes
du Vivant. Mais face a la complexité des systemes biologiques, ’analyse en Biologie
Moléculaire devient une tache difficile pour les biologistes, qui ont besoin de
nouveaux outils d’analyse.
L’analyse in wvirtuo représente un nouveau moyen permettant de remédier aux li-
mites des techniques d’analyse ”classique”. L’analyse in virtuo associe les avantages
des simulations numériques a ceux de la Réalité Virtuelle en placant le biologiste
au centre des expérimentations virtuelles.

L’expression in wvirtuo (dans le virtuel) est un néologisme construit ici par
analogie avec les locutions adverbiales d’étymologie latine in vivo (dans le wvi-
vant) et in vitro (dans le verre). Une expérimentation in virtuo est ainsi une
expérimentation conduite dans un univers virtuel de modeles numériques auquel
I’homme participe|Tisseau, 2001].

L’expérimentation in wvirtuo a fait 1'objet de différentes études et
notamment pour la modélisation de la peau (de vaisseaux capillaires,
de derme et d’épiderme) dans le but d’étudier les allergies cutanées
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[Desmeulles et al. , 2006][Desmeulles et al. , 2009]. Grace a un systeme multi-
agents il est possible d’injecter, de facon interactive, des molécules a ’application
et d’en observer I’évolution.

L’analyse in virtuo (figure se compose alors de trois phases fondamentales :
modélisation 3D, visualisation et interaction 3D. L’objectif de cette analyse
est d’étudier la structure (statique ou dynamique) de certains systémes biologiques.
Elle s’avere étre un outil de choix pour déterminer des structures moléculaires,
prédire des conformations, anticiper des interactions moléculaires et étudier les
comportements liés a 'activité des molécules.

Systéme d'analyse in virtuo
| Viewers o
| Navigation ———
|
| |
| Jv i
|
| |
: Modélisation Visualisation : Interaction Commande
‘ ‘ [ ]: |
| |
| |
| |
l l
| |
: Sélection et Manipulation —
\ /l
\

FiG. 1.3 — Composantes d'un systeme d’analyse in virtuo

D’abord, phase de modélisation permet de construire ’architecture spatiale de
la molécule ou du complexe moléculaire a analyser. Ensuite, I'étape suivante est la
visualisation du résultat établi par la premiere phase.

La modélisation et la visualisation constituent 1’étape d’observation, proposée par
la plupart des systémes de visualisation moléculaire (ie. viewers). Au cours de cette
étape, I'utilisateur peut visualiser le modele 3D moléculaire sous différents points de
vue. De plus, ces deux premieres phases de I'analyse peuvent étre enrichies par des
outils de mesure (eg. calcul de volume, distance entre points d’intérét, etc.).

Enfin, la phase d’interaction (Homme-Molécule) permet a 'utilisateur d’animer le
modele 3D afin de le corriger, de I'améliorer voir simplement de tester certaines
hypotheses. Cette phase peut étre assurée a travers une interface et des techniques
d’interaction 3D adaptées.

1.4.1 Modélisation 3D

La modélisation 3D est un processus qui consiste a générer un modele numérique
(ie. représentation abstraite) de la géométrie d'un objet. Le modele est souvent
représenté par un nuage de points, d’une triangulation ou d’une fonction implicite.
Le but du modele 3D construit est de donner une approximation de I’'objet modélisé
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afin d’en étudier 'aspect, I'organisation ou encore le comportement.

En Biologie Moléculaire, la modélisation 3D permet de reproduire les molécules
réelles par des données numériques, principalement les coordonnées spatiales des
composantes des molécules.

La modélisation 3D représente un outil visuel de ’analyse moléculaire puisqu’elle
permet d’étudier la forme 3D des molécules modélisées. Elle permet au scientifique
de mieux comprendre certains phénomenes biologiques, principalement a 1’échelle
moléculaire (ie. structure et réactivité des molécules). La connaissance des structures
moléculaires aide a la compréhension des transformations physiques, chimiques ou
biologiques.

La modélisation 3D est devenue un outil avantageux en Biologie, en particulier
dans I’étude de la structure et son rapport avec l'activité de la molécule. En effet,
depuis le séquencgage de génomes et en particulier le génome humain, de nouveaux
genes ont été découverts ce qui a donné acces aux protéines qui leur correspondent.
Cela a poussé les scientifiques a étudier de plus pres le rapport structure/activité
afin de trouver d’éventuelles solutions thérapeutiques a certaines maladies. Face a
cet enjeu de taille, les recherches se sont intensifiées autour de la modélisation 3D
des protéines (eg. pour le docking de protéines) et du génome a différents niveaux
d’intégration. Pour notre part, nous nous sommes engagés sur le chemin de ’analyse
du chromosome.

Dans ce qui suit, nous présentons les principales approches de modélisation 3D
moléculaire, et de 'ADN en particulier.

Principales approches de modélisation 3D en Biologie Moléculaire

Il est tres difficile, voir impossible, d’étudier les molécules in wvitro par des
moyens directs tels que 'observation microscopique. Cela I’est encore moins in vivo,
sans extraire les molécules de leurs environnements.

Il faut donc trouver une solution qui s’affranchit le plus possible des tech-
niques expérimentales in vivo et in vitro. Pour cela, il est possible de mettre en
place des moyens de modélisation approximative, qui permettraient d’avoir la
meilleure adéquation avec les résultats expérimentaux (ie. in vivo ou in wvitro).
L’expérimentation in silico est un d’effectuer des simulations numériques afin de
modéliser les molécules. Le plus souvent, le processus de modélisation comprend
deux étapes distinctes : I’acquisition de données expérimentales et la génération du
modele.

Nous avons recensé trois approches de modélisation 3D : I’approche issue de données
expérimentales brutes, 'approche issue des données expérimentales extrapolées et
I’approche issue de données interprétées. Le principal objectif de cette classification
est de distinguer les trois types données sur lesquelles sont basées les approches de
modélisation.

La plupart des techniques expérimentales (RMN ou RX) se basent sur des outils de
modélisation pour obtenir les coordonnées 3D des atomes. Toutefois, nous distin-
guons la modélisation a partir de données expérimentales associés a une molécule
donnée, et un ensemble de données expérimentales servant de base statistique a
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la modélisation de plusieurs molécules. Nous appelons le premier cas ”données

expérimentales brutes” et le deuxieme ”"données expérimentales interprétés”.

brutes

fichiers
de
données

extrapolées

L

° _ '._a

e B <
Données

o Modele 3D visualisé
expérimentales ) .
interprétées

F1G. 1.4 — Les principales approches de modélisation 3D : I'approche issue de données
expérimentales brutes, I'approche issue de données expérimentales interpolées et

I’approche issue de données interprétées

— Approche issue de données expérimentales brutes : Cette approche de

modélisation 3D se base sur des données expérimentales brutes effectuées sur
la molécule & modéliser (figure [1.4). Cela consiste a reproduire la structure
3D de la molécule a partir de données 3D réelles. Les données expérimentales
brutes concernent particulierement les protéines. Il existe principalement deux
méthodes d’observation afin d’établir la cartographie 3D de la molécule : la
résonance magnétique nucléaire (RMN) pour les molécules de petites tailles,
et la cristallographie par rayons X (propriétés structurales par diffraction X)
particulierement efficace pour les grosses molécules.

Concernant la molécule d’ADN, ces données sont souvent utilisées pour la
modélisation de petits fragments (ie. modélisation locale). Les techniques
actuelles d’études expérimentales de la structure 3D de PADN (crystallogra-
phie, microscopie cryo-electron, microscopie AFM, etc.) présentent différentes
limites (limite de la taille de la molécule, déformation des molécules, etc.). Ils
sont également cotteux en temps et en moyens financiers.

Le résultat obtenu par la modélisation issue de données expérimentales
brutes, qu’elle soit par cristallographie ou par RMN; est le plus souvent stocké
dans un fichier standardisé (PDB : Protein Data Bank). Ce type de fichier
renferme, entre autre, le nuage de points 3D qui constituent le modele 3D de la
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moléculd’] Ces points peuvent étre ensuite visualisés & travers différents outils
informatiques (ie. systemes de visualisation moléculaire) tels que gOpenMol,

MoleKel, ViewMol, MolMol, PyMol (figure [1.5]), RasMol (figure [L.), etc.
(voir section [1.4.2)).

Cependant, cette approche génere une image 3D d’une molécule a un instant

Helix Backbone
Carbon Phosphorus

Fic. 1.5 — Modélisation de complexes moléculaires grace a la cristallographie a
travers (a) RasMol (b) PyMol

donné impliquant des modeles moléculaires statiques. Ainsi, 'approche
issue de données expérimentales brutes est associée a la visualisation et a
I’observation des molécules, ce qui rend la manipulation ou la modification de
la structure difficile voir impossible. De ce fait, en adoptant cette approche,
I'utilisateur est dans un processus d’examen du modele 3D et demeure un
simple observateur avec une marge de manoeuvre tres limitée.

— Approche issue des données extrapolées (ou approche automa-
tique) : Cette approche (Figure consiste a générer le modele 3D d'une
molécule par des algorithmes de calcul a partir de données expérimentales
extrapolées.

Ces données sont expérimentales mais qui ont été post-traitées (ie. calculées)
suivant certaines contraintes biologiques. Elles tendent a prédire la structure
3D des molécules. Contrairement aux données expérimentales brutes, celles
extrapolées sont fondées sur le calcul des coordonnées 3D de la molécule.
Pour les protéines, il s’agit de données fréquemment utilisées et qui se basent
essentiellement sur la comparaison et la minimisation d’énergie. En revanche,
concernant I’ADN, ces données de modélisation font 'objet de beaucoup
de critiques car pour les obtenir, la molécule est extraite de son milieu, de
plus elle est dénaturée par les techniques d’acquisition. Elles consistent a

5 Un fichier PDB est une archive de structures tridimensionnelles de macromolécules biologiques
déterminées expérimentalement. Les données contenues dans un fichier PDB comprennent le nom
des molécules, les coordonnées atomiques, la bibliographie, les informations structurales, les facteurs
de la structure cristallographique et les données expérimentales de RMN.
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fournir une représentation spatiale de la molécule a partir de sa séquence
textuelle (suite des molécules A, C, T et G) et ce grace a des statistiques
établies par les biologistes sur des petits fragments d’ADN extraits de leurs
environnements (ce sont les modeles de conformation spatiale d’ADN nu).
Les données extrapolées sont considérablement plus faciles a traiter, moins
couteuses et plus rapides a mettre en place qu'une méthode expérimentale in
vitro, sachant que ’ADN a grande échelle est quasiment impossible a observer
i vitro et encore moins in vivo. Une visualisation globale de la molécule
d’ADN s’est basée sur ce type de données [Hérisson, 2004].

Toutefois, les algorithmes sont souvent cotuteux en temps de calcul, et plus
particulierement quand il s’agit de dynamique moléculaire. Dans le passé, les
systemes de modélisation moléculaire 3D les plus intéressants ont été soit trop
grands soit trop complexes a modéliser en temps réel. A présent, de nombreux
programmes de simulation 3D moléculaire fonctionnent de facon efficace
sur des ordinateurs paralleles. Par ailleurs, I’approche automatique, comme
I’approche issue de données expérimentales brutes, génere le plus souvent des
modeles moléculaires figés (ie. non modifiables) et la marge de manoeuvre de
I'utilisateur reste tres limitée.

— Approche issue de données interprétées (ou approche manuelle) :
L’approche manuelle consiste a construire la totalité du modele 3D moléculaire
en se basant uniquement sur les connaissances et les interprétations de 'utili-
sateur (expert)(figure . Cette approche se base sur une démarche itérative
qui consiste a construire le modele localement et a I’enrichir au fur et & mesure
que 'on évalue et valide ’étape de modélisation précédente. Dans la phase de
construction, I’approche permet a 'utilisateur d’étre un acteur libre d’agir sur
le modele et de le modifier.

Les modeles matériels de molécules (décrits dans ont été la premiere appli-
cation de cette approche. Dans ce cas le modele 3D est construit en assemblant
un kit de modeles moléculaires (ensemble de batons et de boules) [Fieser, 1963]
en fonction de expertise de I'utilisateur (figure [1.6)).

D’autres outils informatiques ont été développés grace a cette approche. En
fonction du squelette de la molécule (que l'on dessine a travers un mode
d’édition de structure) et en attachant des atomes entre eux, il est possible
d’analyser le modele 3D en sortie (eg. le logiciel ACDC/Chemsketch[f). En plus
d’offrir une liberté totale a 'utilisateur, les systemes basés sur cette approche
sont particulierement intéressants dans I’enseignement. En effet, la création du
modele 3D est conditionnée par la connaissance de 1'utilisateur a travers une
interactivité Homme-Molécule continue. L’utilisateur est le seul acteur dans
cette approche.

Le degré de liberté de 1'utilisateur étant alors tres important, le risque d’erreur
dans la modélisation devient élevé. Les contraintes physiques et biologiques im-
posées a la modélisation 3D doivent étre respectées. Cela représente une tache
délicate car c’est a l'utilisateur qu’elle revient exclusivement. Dans ce cas, un
systeme d’assistance aiderait I'utilisateur a accomplir sa modélisation en res-

Shttp ://www.acdlabs.com/chemsketch/
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pectant certaines contraintes, voir en le déchargeant de la vérification d’autres.

F1G. 1.6 — Modélisation manuelle pour les modeles numériques (Chemsketch) (a) et
les modeles matériels (Kit de construction de molécules) (b)

Cas de la modélisation 3D du chromosome

Les conformations des molécules peuvent étre calculées par différentes tech-
niques, dont certaines sont décrites dans le livre [Leach, 2001], telles que les systemes
de coordonnées, la surface d’énergie potentielle, la prédiction des conformations,
etc.

Cependant, nous avons fait le choix de nous intéresser a une molécule en particulier,
il s’agit de la molécule d’ADN. Il n’est donc pas indispensable de d’examiner les
multiples approches de modélisation pour les différentes molécules.

L’ADN est une chaine d’acides nucléiques organisée en double hélice. Cette

chaine adopte différents niveaux de compactions jusqu’a atteindre la forme de
chromosome. La forme textuelle (ie. suite de lettres (A,C,T,G) représentant les
nucléotides de la séquence d’ADN) est I'une des représentations de la composition
nucléique de 'ADN. Bien que cette représentation est pértinente (représentative
d’une réalité chimique) elle n’en reste pas moins partielle. En effet, elle n’offre qu'une
vision locale de ’ADN, de plus il s’agit d’une représentation monodimensionnelle
d’une structure qui est tridimensionnelle (ie. elle occulte deux dimensions).
La représentation 3D de I'ADN constitue un important chapitre de la Chimie
et de la Biologie. Depuis pres de deux siecle les scientifiques ont multiplié les
représentations spatiales des molécules et notamment de ’ADN. En 1953, le modele
en fil de fer de Watson et Crick [Watson & Crick, 1953] a révélé la structure en
double hélice de 'ADN (figure [L.7).

Depuis, les modeles informatiques ont pris place, permettant aux scientifiques de
visualiser et de manipuler le modele 3D d’une molécule. Ces modeles 3D permettent
d’appréhender la structure des molécules et en particulier de ’ADN.

L’étude de I'architecture spatiale de ’ADN se fait a tous les niveaux d’intégration,
depuis la structure en double hélice jusqu’au chromosome en passant par la
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F1G. 1.7 — Modele en fil de fer de Watson et Crick

fibre de chromatine. Ceci est possible grace aux approches de modélisation cités
précédemment (eg. approche issue de données extrapolées).

L’organisation spatiale du chromosome est dynamique, elle varie en fonction du
cycle et du type de la cellule. Les recherches in vivo et in vitro autour de la structure
3D de I’ADN sont freinées par un obstacle majeur qui est 'outil d’acquisition
optique. Inappropriés, ces systemes d’acquisition alterent partiellement la structure
de ’ADN lorsqu’ils ne sont pas de faible résolution spatiale.

Concernant la modélisation de la molécule d’ADN, les travaux ne sont pas nom-
breux, ou bien ils n’ont pas tous le méme objectif.

Certaines recherches visent 1’étude de la structure géométrique de la molécule,
d’autres cherchent a comprendre la dynamique locale ou globale de cette derniere.

Certaines recherches se sont basées sur la séquence textuelle pour modéliser
I'organisation spatiale de ’ADN nu. Certains modeles proposés se basent sur
deux nucléotides successifs (di-nucléotidiques) [Bolshoy & McNamara, 1991]
|Cacchione et al. , 1989] [Santis et al. , 1988|[Koo & Crothers, 1988] pour apporter
les transformations géométriques permettant de retrouver la position et I'orientation
du nucléotide courant par rapport au précédent (figure . D’autres recherches
sont basées sur trois nucléotides (tri-nucléotidiques) [Satchwell et al. , 1986], dans
ce cas la configuration spatiale d’un nucléotide est calculée par rapport au nucléotide
précédent mais aussi par rapport au nucléotide suivant.

Se basant sur cette approche, une premiere organisation spatiale de PADN a

grande échelle a pu étre établie. Partant de ce modele de conformation local de
I’ADN, un modele 3D global de ’ADN a été proposé pour en étudier la courbure
intrinseque [King, 1993]. Les coordonnés 3D de la séquence d’ADN étaient calculées
par le logiciel CURVATURE [Shpigelman et al. , 1993].
Une nouvelle représentation géométrique de 'ADN a I’échelle du chromosome
|Hérisson, 2004||Gherbi & Herisson, 2002| est construite par l'approche issue de
données extrapolées. De plus, un outil de visualisation adapté permet ’exploration
3D du génome |Hérisson et al. , 2004].
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F1G. 1.8 — Représentation 3D de la double hélice de ’ADN donnée par le modele de
conformation di-nucléotidique (extrait de [Hérisson, 2004])

Les dynamiques de grande amplitude du nucléosome et de la fibre de chromatine

a plusieurs échelles sont également étudiées [Wong, 2008], grace a des techniques is-

sues de la robotique (la cinématique inverse, la dynamique des corps rigides) (figure
et de I'animation 3D avec le logiciel Blender ﬂ

A T’échelle du noyau, il a été possible d’examiner ’évolution dynamique des posi-

Fia. 1.9 — L’armature de corps rigide (en haut) et le modele tout atome (en bas)
obtenues apres une simulation de dynamique de corps rigides [Wong, 2008]

tions des chromosomes dans la cellule par des simulations de mouvement Browniens
IROSA & Marenduzzo, 20006].

"http ://www.blender.org/
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1.4.2 Visualisation 3D

Les modeles moléculaires 3D générés ou construits par les approches précédentes
sont destinés a étre analysés, c’est-a-dire visualisés et manipulés. Toutefois, la
notion d’interaction décrites dans les systemes de visualisation 3D differe de
celle d’Interaction 3D. Dans ce cas, il s’agit de l'interaction nécessaire a tout
systeme pour établir une communication entre lui et 'utilisateur. Cette interaction
"classique” peut étre étendu a la manipulation des modeles 3D, mais cela reste
limité par le dispositif matériel inadapté et I'absence de techniques particulieres.
Les systemes que nous appellerons "non immersifs” utilisent un écran monoscopique
de taille standard et des périphériques de commande classiques pour poste de
travail (eg. clavier et souris). L’'immersion visuelle n’est donc pas recherchée, et les
interactions avec les modeles 3D ne se veulent pas naturelles.

Les outils de visualisation moléculaire ”classiques” permettent d’afficher sur un
écran d’ordinateur des molécules virtuelles et de les manipuler en translation, en
rotation et en facteur d’échelle (ie. agrandissement et rétrécissement de 'objet). La
manipulation des molécules et des vues est faite a ’aide d’une souris. Le clavier
peut étre utilisé, parfois, pour commander d’autres parametres. Différents modes
de représentation graphique sont possibles (modeles surfaciques, filaires, nuage de
points, etc.). Les systemes de visualisation 3D moléculaire, plus communément
appelés les viewers [Essabbah et al. , 2008b], n’offrent qu'une exploration visuelle
des molécules car, en se basant sur une approche automatique, soit issue de données
expérimentales brutes, soit de données expérimentales extrapolées. Ils proposent
uniquement une observation du modele 3D, sans pourvoir interagir avec.

Ces wviewers sont majoritairement dédiés a I’analyse des protéines, rarement a celle
de PADN. Ils sont basés sur les données observées (section [1.4.1)) et ont tous la
possibilité d’interroger une banque de données pour en récupérer les fichiers PDB
qui contiennent les informations structurales de la molécule. Ainsi, 'utilisateur
a également le choix de rechercher des molécules qui ont des caractéristiques
spécifiques.

Leur principal avantage est la facilité d’utilisation. Ils proposent tous des rendus,
de différentes qualités.

Parmi ces systemes i1 y a WPDB (Windows Protein Data Bank)
[Shindyalov & Bourne, 1995], Spock (Structural Properties Observation and
Calculation Kit) [christopher, 1998], MolMol (Molecule analysis and Molecule
display) [Smith, 2000], PyMOL [DeLano, 2002] et DS ViewerPro (Discovery Studio
ViewerPro) [Accelrys, 2003]. Ces outils sont illustrés dans la figure [1.10]

Certains permettent d’analyser plusieurs protéines en méme temps et proposent des
calculs complémentaires, comme Swiss-Pdb Viewer [Guex & Peitsch, 1997] Iﬂ qui
est un logiciel distribué par la Swiss Protein DataBank (figure [I.10)). D’autres ont
pour points forts les rendus en haute résolution et I’affichage en temps réel comme
QuteMol [Tarini et al. , 2006] (figure [1.10). Il permet, entre autres, d’animer les
molécules et de générer automatiquement des images au format GIF.

En plus des fonctionnalités de QuteMol, RASMOL/OpenRasMol [Irisa et al. , 2007]

8http ://spdbv.vital-it.ch/
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(RASter display of MOLecules) est capable de gérer un tres grand nombre de
formats de modeles moléculaires. Les auteurs y ont ajouté certaines techniques
de Réalité Virtuelle , en particulier I'affichage stéréoscopique sur grand écran et
I'utilisation d’une souris 3D pour la sélection des atomes.

Les logiciels spécialisés dans 1’analyse et la reconstruction des struc-

F1c. 1.10 — Systemes d’analyse moléculaire basés sur des données observées, utilisant
des fichiers PDB pour la modélisation des protéines (a) WPDB (b) SwissPDB (c)
Spock (d) MolMol (e) PyMol (f) Ds Viewerpro (g) QuteMol

tures  tridimensionnelles de la  molécule d’ADN sont rares. 3DNA
[Lu & Olson, 2003][Nowakowski et al. , 2000](3-Dimensional Nucleic Acid struc-
tures) peut manipuler les structures simples, triplexes, quadruplexes et d’autres
motifs trouvés dans la structure de ’ADN et de PARN (figure a partir d’'un
fichier de format PDB. Le programme se sert des données extrapolées sous la forme
d’une armature de référence pour la description de la géométrie de paires de bases
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d’acides nucléiques H Cela permet de calculer des parametres locaux de confor-
mation (ie. coordonnées 3D) et de reconstruire la structure 3D correspondante.
Des outils sont fournis pour localiser les paires de bases et les régions hélicoidales
dans une structure. Des modeles hélicoidaux réguliers basés sur des mesures de
diffraction de rayons X (données observées) de divers ordres de répétition peuvent
également étre traités par ce programme.

Fia. 1.11 — (a) 3DNA modélise en 3D localement ’ADN, (b) certaines parties de
la double hélice relativement droites peuvent étre représentées par des cylindres
[Nowakowski et al. , 2000]

Enfin, certains viewers permettent, en plus de la lecture des fichiers standards
PDB et T'affichage des structures correspondantes, I’animation et ’analyse de la
trajectoire de simulation de la dynamique moléculaire. VMD (Visual Molecular
Dynamics) [Humphrey et al. , 1996][Caddigan et al. , 2003] est, sans doute, 'un des
premiers outils concus pour 'analyse de larges systemes moléculaires comme les
protéines, les acides nucléiques et les lipides (figure . Sa particularité est qu’il
peut étre utilisé sur un ordinateur distant. Dans la méme catégorie on trouve
également gOpenMol |[Bergman et al. , 1997] qui permet en plus 'affichage des or-
bitales moléculaires, des densités d’électrons, et des potentiels électrostatiques.
Plus récents mais tres similaire & gOpenMol, Qmol [Gans & Shalloway, 2001] (fi-
gure se distingue par sa rapidité et la qualité de son rendu, et CHIMERA
|Pettersen et al. , 2004] permet la visualisation des résultats d’amarrage moléculaire
(docking) et des structures complexes (architectures supramoléculaires) (figure[1.12).

9Une paire de base, en abrégé pb, désigne I'appariement de deux bases azotées (Adénine (A),
Thymine (T), Guanine (G) et la Cytosine (C)) situées sur deux brins complémentaires d’ADN ou
ARN.
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() (d)

F1a. 1.12 — Systemes d’analyse moléculaire pour la modélisation et ’observation de
dynamique moléculaire (a) VMD (b) gOpenMol (c) Qmol (d) CHIMERA

1.4.3 Interaction 3D

Il existe une deuxieme catégorie de systemes d’analyse en Biolo-
gie Moléculaire, celle qui integre la troisieme phase d’interaction 3D
[Essabbah et al. , 2008a] [Essabbah et al. , 2009a]. Nous appellerons ces systemes
"immersifs” ou ”"semi-immersifs”, ils offrent différents degrés d’immersion, qui
dépend essentiellement du matériel utilisé : dispositifs d’affichages et périphériques
d’interactions. L’immersion visuelle varie selon la taille des dispositifs d’affichage
(eg. CAVE, grand écran et stéréoscopiem, workbench, etc.) et l'occultation du
monde réel qu’ils proposent. Les interactions tendent a étre naturelles et multisen-
sorielles par 1'utilisation de technologies de Réalité Virtuelle .

La manipulation des modeles moléculaires 3D au clavier et a la souris
(périphériques 2D), s’avere parfois complexe. Une interaction immersive et plus na-
turelle avec ces modeles virtuels suscite un intérét certain chez les bio-informaticiens.
En parallele, de nouveaux dispositifs de Réalité Virtuelle sont apparus, tels que
le trackball, la souris 3D, le flystick, ou encore les périphériques haptiques, et se
sont avérés plus pratiques pour effectuer des taches de navigation, de sélection et
de manipulation [Ai & Frohlich, 1998]. En intégrant ces dispositifs, les systemes
d’analyse moléculaire ont permis aux utilisateurs, au dela de la simple observation

1075, stéréoscopie est une technique qui existe depuis les débuts de la photographie. Elle a pour
principe d’envoyer deux images a chaque oeil de I'observateur afin de créer la sensation de relief
dans la vision. Elle peut étre passive ou active.
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et du changement du point de vue, de manipuler les molécules virtuelles plus
naturellement et d’une facon intuitive. Ces dispositifs peuvent également apporter
une multimodalité (définie dans la section qui améliore la perception dans
ces systemes.

Notons au passage que la révolution au niveau de la visualisation et la manipu-
lation immersive des molécules n’implique pas forcément une nouveauté au niveau
de la modélisation 3D. En effet, la plupart des systemes que nous allons évoquer
recueillent les modeles 3D moléculaires en sortie de viewers, similaires a ceux décrits
dans la section précédente (section [1.4.2).

Le premier systeme moléculaire interactif de visualisation a été élaboré en
1965 par Cyrus Levinthal |Levinthal, 1966]. Ce systeme a permis a un utilisateur
d’orienter un modele moléculaire tridimensionnel avec une boule en plastique (track-
ball) qui commande 'orientation et la vitesse du modeéle manipulé (figure .
En plagant un pointeur lumineux sur I’écran de l'ordinateur, il était possible de
choisir un objet parmi un menu ou d’agrandir les parties importantes d’une molécule.

Fic. 1.13 — Le systeme de visualisation moléculaire interactif de Levinthal
|[Levinthal, 1966]

Depuis, beaucoup de systemes immersifs, de plus en plus précis, ont été
développés, ainsi la Biologie Moléculaire a continué a envahir les plateformes de
Réalité Virtuelle. Toutefois, et par soucis d’accessibilité vis-a-vis des utilisateurs,
ces systemes peuvent également étre utilisés sur des stations de travail classiques
(sur des écrans d’ordinateurs stéréoscopiques ou pas). Par exemple, VRMol
|Haase et al. , 1996] est un systeme qui a été congu pour étudier les propriétés
d’une molécule dans un environnement immersif (figure [1.14). Le dispositif mis
en place est composé d’une souris 3D, d'un gant de données pour manipuler la
molécule et d’'un grand écran pour la projection stéréoscopique. Un menu virtuel
propose plusieurs choix pour la visualisation. Celui-ci est appelé par un geste de
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la main. La sélection est réalisée par pointage. Dans le méme registre, RealMol

(a)

Fig. 1.14 — (a) Deux molécules en différentes résolutions avec une main vir-
tuelle simple (b) Menu virtuel offrant plusieurs choix pour la visualisation
|Haase et al. , 1996]

(Real-time Molecular dynamics simulation) [Ai & Frohlich, 1998] a été développé
pour la modélisation moléculaire interactive et la simulation de la dynamique
moléculaire (figure . La seule différence avec VRMol, est que RealMol propose
une immersion totale grace a un CAVE (Cave Automatic Virtual Environment) ou
un visiocasque.

(a)

F1a. 1.15 — (a) Des molécules peuvent étre saisies avec un gant de données et étre
déplacées dans une position désirée. (b) le menu 3D peut étre activé et un choix
peut étre fait via le gant de données |Ai & Frohlich, 199§|

Plus récent, ADN-Viewer [Gherbi & Herisson, 2002] (figure [1.16]) est un logiciel
qui permet la modélisation 3D et I'exploration visuelle de la molécule d’ADN. Il est
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basé sur les données extrapolées (ie. prédites) donnant ainsi un modele 3D qui prévoit
une configuration spatiale de n’importe quelle séquence d’ADN nu. Cet outil offre,
entre autres, plusieurs représentations de la molécule. La représentation génomique
décrit une vision globale et filaire de la molécule. La représentation génique permet de
visualiser la double hélice. ADN-Viewer est intégré au sein d’'une plateforme logicielle
de Réalité Virtuelle (EVI3D) composée de deux modules principaux : l'affichage
stéréoscopique et l'interaction immersive. L’affichage stéréoscopique est assuré par
deux écrans verticaux de deux metres sur deux metres disposés a angle droit, ce qui
accroit 'immersion dans la scene 3D. L’interaction immersive est réalisée en utilisant
un Wand [Hérisson, 2004] (un périphérique 3D muni d’un capteur de position et
d’orientation 3D, de 3 boutons et d’une boule & deux degrés de liberté). Pour désigner
ou sélectionner aisément les portions de ’ADN tout en naviguant dans la scene, un
rayon virtuel a été représenté.

F1a. 1.16 — Interaction immersive (a) et représentations génomique (b) et génique
(c) d’ADN-Viewer

Les représentations visuelles stéréoscopiques peuvent étre enrichies par d’autres
modalités graphiques (vecteur 3D, ressort, curseur, sphere, etc.). La figure
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représente le fonctionnement de MolDRIVE [Koutek et al. , 2002] (Molecular Dy-
namics in Real-time Interactive Virtual Environments) sur une table stéréoscopique
immersive ainsi qu’un utilisateur effectuant une manipulation en temps réel d’une
dynamique atomique. La manipulation s’effectue grace a un marqueur a six degrés
de liberté.

Fi1G. 1.17 — Exemple d’utilisation de MolDRIVE pour I’analyse de dynamique ato-
mique

Jusqu’a présent nous avons présenté des systemes moléculaires immersifs qui
jouissent essentiellement des avantages de la modalité visuelle, et cela a travers
une exploration immersive (souvent a échelle humaine) des modeles 3D moléculaires.

La modalité haptique, quant a elle, est de plus en plus appliquée a la Biolo-
gie. Le premier systeme permettant la visualisation et l'interaction haptique sur
des molécules était GROPE-III, développé par Brooks [Brooks et al. , 1990] (figure
. Ce systeme utilise un bras manipulateur ARM (Argonne-IIT Remote Manipu-
lator) a six degrés de liberté et un casque stéréoscopique pour la visualisation. Le
systeme GROPE-III est complété par un retour d’effort et une meilleure précision
dans la manipulation par le systeme Nanomanipulator |[Taylor et al. , 1993]. La fi-
gure|l.1§ montre 'interface utilisateur de ce systeme. L’utilisateur peut controler ses
actions sur le STM (Scanning Tunneling Microscope) en s’aidant du retour d’effort
du bras ARM. En outre, il peut sentir les contours de la surface et spécifier 'intensité
de vibration en appuyant du doigt sur la manette. La visualisation des molécules
virtuelles s’effectue a 1’aide d’un visiocasque.

Depuis, d’autres outils de visualisation interactive ont exploité la modalité hap-
tique. CAMD [Lai-Yuen & Lee, 2006] et HAMStER (Haptic Application for Mole-
cular Structure and Energy Refinement) [Wollacott & Merz, 2007] sont des systemes
de conception moléculaire assistée par ordinateur pour le docking (amarrage) de
protéines. Un écran d’ordinateur est utilisé pour la visualisation. Pour la manipu-
lation des molécules, CAMD utilise un dispositif haptique a cinq degrés de liberté
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F1a. 1.18 — (a) Le systeme GROPE-III (b) et I'interface utilisateur pour le systeme
Nanomanipulator

(électromécanique)(figure [1.19)), tandis que HAMStER dispose d’une interface hap-
tique PHANTOM (figure [L.19) & six degrés de liberté.

F1G. 1.19 — (a) Interface utilisateur avec le dispositif haptique de CAMD (b) Le
dispositif haptique PHANTOM pour 'application HAMStER

D’autres systemes proposent diverses interactions multimodales sur les trois
canaux sensori-moteurs, a savoir le visuel, 'audio et I’haptique. Dans ce sens,
un systeme pour l'enseignement des interactions moléculaires a été développé
[Sato et al. , 200§]. La modalité haptique est assurée par un SPIDAR-G (Figures
[1.20) [Sato, 2002]. C’est une interface haptique a six degrés de liberté, dans laquelle
une boule est attachée a huit cables reliés a huit moteurs et encodeurs. Les rendus
haptique et audio sont utilisés pour communiquer les collisions entre les molécules.
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F1a. 1.20 — Le dispositif matériel pour le systeme ILS (Intermolecular Learning
System)

Le projet CoRSAIRe (Combinaison de Rendus Sensori-moteurs pour 1’Analyse Im-

mersive de Résultats) [Férey et al. , 2009a][Férey et al. , 2009b] porte sur I’étude du
docking de protéines (figure . L’immersion visuelle est assurée par un CAVE a
stéréoscopie active. Les retours sonores 3D sont diffusés par un casque ou par un en-
semble de huit haut-parleurs répartis dans le dispositif immersif. Les manipulations
des protéines sont assurées par un bras haptique Virtuose, a six degrés de liberté, et
une souris 3D sans fil. L’expert cherche a emboiter des protéines et le retour hap-
tique informe sur les collisions et les forces d’attraction et de répulsion, représentés
par un score.

F1G. 1.21 — Le systeme interactif pour le docking de protéines (projet CoRSAIRe)

Les techniques de Réalité Augmentée[[Tsont aussi utilisées avec des modeles auto-
fabriqués tangibles. Le systeme de Réalité Augmentée permet aux représentations

HTa Réalité Augmentée est la superposition d’images virtuelles 3D ou 2D sur des images réelles.
Elle vise a accroitre notre perception du monde réel en y incrustant des objets virtuels.
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3D virtuelles (produites par un viewer moléculaire) d’étre superposées sur un modele
moléculaire réel (obtenu par impression 3[12[) |Gillet et al. , 2005]. Les utilisateurs
peuvent facilement changer cette superposition d’information, commutant entre
différentes représentations de la molécule, 'affichage des propriétés moléculaires
telles que 'électrostatique, ou des informations sur la dynamique. Le modele phy-
sique fournit une interface puissante et intuitive pour manipuler les modeles in-
formatisés, améliorant l'interface entre 'intention humaine, le modele physique, et
Pactivité informatique (figure [1.22)).

F1g. 1.22 — (a) Manipulations moléculaire & travers une interface tangible (b)
exemple d’interface tangible avec et sans Réalité Augmentée |Gillet et al. , 2005]

Une fois 'objectif principal atteint, a travers les modalités mises en oeuvre,
I’étape suivante est souvent de faire évoluer le systeme vers un outil collaboratif.
Certains systemes ont su bénéficier des avantages de la multimodalité pour proposer
un outil collaboratif.

NAVRNA [Bailly et al. , 2006b] est un systeme multi-surface collaboratif pour I’ana-
lyse de PARN. Il permet de visualiser en méme temps la structure tridimensionnelle
projeté sur un mur blanc et la structure secondaire également projetée sur une table
[Bailly et al. , 2006a] (figure . Les deux représentations sont fortement liées.

AMMP-Vis (Another Molecular Modeling Program - Vis) [Chastine et al. , 2005]
est un environnement virtuel collaboratif pour la modélisation 3D moléculaire. Il
permet aux chercheurs biologistes de saisir et déplacer des modeles moléculaires par
I'intermédiaire des gants de données et de naviguer dans I’environnement virtuel en
utilisant un joystick (figure . AMMP-Vis permet aussi de recevoir et de visuali-
ser en temps réel le résultat d’un simulateur de dynamique moléculaire, de partager
des vues adaptées aux besoins des utilisateurs et de fournir un support pour les re-
cherches collaboratives locales et distantes. Pour faciliter la sensibilité a la présence,

121 impression 3D permet de produire un objet réel & partir d’un fichier. Il s’agit d’une technique
de prototypage rapide qui dépose ou solidifie de la matieére couche par couche afin d’obtenir la piece
désirée.
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F1a. 1.23 — Visualisation bidimensionnelle (sur la table) et tridimensionnelle (sur le
mur) d’une molécule grace a8 NAVRNA [Bailly et al. , 2006b]

chaque utilisateur est représenté par une main virtuelle simple qui est visible dans
I’environnement. Les positions et les orientations de la main sont mises a jour d’une
maniére continue et transmises aux autres utilisateurs (figure . Un signal audio
permet aux utilisateurs du systéeme de savoir lorsqu’un nouvel utilisateur est présent.

F1a. 1.24 - (a) L'interaction 3D du systeme AMMP-Vis (b) Exemple de collabora-
tion entre deux utilisateurs [Chastine et al. , 2005]

1.5 Discussion

L’étude de I'organisation spatiale des molécules, et en particulier ’ADN, parti-
cipe activement a l'identification de ses fonctions et a la compréhension du rapport
structure/activité de la molécule. L’analyse de la molécule peut se faire localement
(eg. pour ’ADN au niveau des histones, de la double hélice, etc.) ou globalement
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(eg. pour 'ADN a l’échelle du chromosome). Nous nous sommes surtout intéressés
a la structure de FADN. Cela nous a permis d’observer que cette modélisation a
d’abord été représentée par la séquence textuelle correspondante. Par ailleurs, des
contraintes architecturales et fonctionnelles de la molécule ont permis d’en établir
une organisation spatiale plus globale.

Les scientifiques ont analysé l'organisation spatiale de I’ADN de fagon statique (eg.
pour l'exploration visuelle du génome) mais aussi de fagcon dynamique (eg. pour
I'étude de sa compaction).

La section présente quelques moyens possibles pour modéliser et visualiser en
3D une molécule. Cependant, les modeles 3D proposés jusqu’a présent sont dédiés
a des applications particulieres et développés en fonction d’un besoin prédéfini. Les
modeles 3D sont souvent basés sur 'approche de modélisation issue de données
expérimentales brutes. Ce qui engendre des modeles 3D non modifiables. De plus, la
plupart des structures modélisées sont locales (molécules de grande taille, techniques
d’observations inadaptées, etc. ), et plus particulierement pour I’ADN. Ainsi, les
modeles actuels ne sont pas appropriés a une modélisation globale et interactive
(via I'intervention de I'expert) des molécules.

Toutefois, certaines recherches ne se sont pas limitées a la phase de modélisation et
de visualisation 3D de la molécule, et se sont également intéressées a l'interaction
3D possible avec le modele de la molécule (interaction Homme-Molécule).

Par ailleurs, apres un tour d’horizon des systemes d’analyse moléculaire, nous
proposons une synthese de ces systemes en fonction de leur type d’immersion
dans un premier temps, et en fonction de la multimodalité et des taches de
I’interaction 3D, dans un deuxieme temps.

Classification en fonction du type d’immersion

Le tableau ci-contre (Tableau récapitule tous les systemes moléculaires
mentionnés dans la section suivant le type d’immersion (ie. non-immersifs,
semi-immersifs, immersifs). Ces systémes peuvent étre utilisés sur différentes
plateformes, mais pour les besoins de cette étude nous n’avons tenu compte que des
dispositifs utilisés par les auteurs pour pouvoir ainsi exploiter leurs résultats.

Dans I’échantillon de systemes existants que nous avons étudiés, et en confron-
tant les systemes immersifs a ceux qui ne le sont pas, nous remarquons que le
nombre de systemes non immersifs est plus important, bien que les autres types
existent et commencent a évoluer. Cela peut s’expliquer par le fait que la synthese
d’images a vu le jour avant la Réalité Virtuelle qui, par ailleurs, exige des dispositifs
matériels souvent couteux et volumineux. De plus, la plupart des interfaces de
visualisation (viewers) sont libres et simples d’utilisation puisqu’elles se basent
sur des interfaces homme/machine 2D usuelles (clavier, souris, menu 2D, etc.).
Ces interfaces représentent un outil idéal pour modéliser rapidement et analyser
une structure moléculaire (généralement de petite taille) autant pour illustrer des
documents que pour vérifier une hypothese. D’autre part il est possible d’enregistrer
les modeles 3D (en coordonnées 3D) pour pouvoir les visualiser & nouveau, si besoin.
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Systemes moléculaires Type d’environnement virtuel

Non-immersifs | semi-immersifs | Immersifs

Levinthal [Levinthal, 1966] X

GROPE-III [Brooks et al. , 1990] X

WPDB [Shindyalov & Bourne, 1995] X

VRMol [Haase et al. , 1996] X

gOpenMol [Bergman et al. , 1997]

Swiss-Pdb Viewer [Guex & Peitsch, 1997]

sikallks

SPOCK |christopher, 199§]

RealMol [Ai & Frohlich, 199§]

MOLMOL [Smith, 2000]

3DNA [Nowakowski et al. , 2000]

QMOL [Gans & Shalloway, 2001]

sikslkalke

Pymol [DeLano, 2002]

MolDRIVE [Koutek et al. , 2002]

DS ViewerPro [Accelrys, 2003]

VMD [Humphrey et al. , 1996]

CHIMERA [Pettersen et al. , 2004]

siksikalle

ADN-Viewer [Hérisson et al. , 2004]

AMMP-Vis [Chastine et al. , 2005]

QuteMol [Tarini et al. , 20006]

CAMD [Lai-Yuen & Lee, 2000]

RASMOL/OpenRasMol [Irisa et al. , 2007]

HAMStER [Wollacott & Merz, 2007]

sikslkalkalis

ILS [Sato et al. , 2008]

CoRSAIRe [Férey et al. , 2009a]

TAB. 1.2 — Les différents systemes de modélisation 3D moléculaires selon leurs types
d’immersions

Toutefois, ces wviewers demeurent limités d'une part par 'aspect automatique

de la génération des modeles 3D, ce qui produit des modeles moléculaires fixes
(ie. géométrie non modifiables). De plus, la structure de données de ces modeles
(adoptée pour une application en particulier) n’est souvent pas assez générique pour
étre réadaptée pour d’autres applications, mais I’approche de modélisation quant a
elle peut étre reprise dans d’autres applications.
D’autre part, ces systemes non immersifs restreignent considérablement l'interaction
homme-molécules, puisqu’ils ne permettent pas la visualisation de grosses molécules.
Dans le cas contraire ’analyse devient alors tres difficile pour le scientifique qui doit
user de toute son expertise et toute son attention pour essayer de "démeler” les
modeles 3D. L’exploration visuelle de ces molécules reste tres limitée sur un écran
d’ordinateur. Cela est particulierement laborieux pour l'observation globale de la
molécule.
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C’est précisément sur ce verrou qu’interviennent les systemes immersifs et semi-
immersifs. D’abord, la priorité est accordée a la modalité visuelle pour une explo-
ration 3D immersive (ou semi-immersive) des molécules ce qui donne une notion de
profondeur et de relief de la scéne et permet a 'utilisateur d’examiner avec précision
la globalité ainsi que des régions locales du modele 3D. Ensuite, ces outils ont mis en
avant 'importance de passer a des périphériques 3D (eg. souris 3D, flystick, gants de
données, bras haptique, etc.) pour leurs capacités a procurer une interaction moins
contraignante et plus intuitive. Toutefois, ces dispositifs sont nouveaux pour des
utilisateurs tels que les biologistes, et requiert donc un certain temps d’adaptation.
Ceci exige que l'on s’intéresse a la facon dont on peut les aider a les utiliser.

Classification en fonction des taches de l’'interaction 3D et de la multi-
modalité

Cette classification concerne en particulier les systemes immersifs et semi-
immersifs traités dans la section [I.4.3] Ces systemes d’analyse moléculaire utilisent
les différentes techniques de Réalité Virtuelle qui correspondent aux taches de
I'interaction 3D (ie. navigation, sélection, manipulation et controle d’application)
ainsi que les différentes modalités (audio, vidéo et haptique). Les tableaux[1.4] et
présentent les différentes techniques d’interaction 3D et dispositifs associés, ainsi
que les modalités employées dans les systemes d’analyse moléculaire étudiés (ie.
visuelle, audio et haptique).

Tous ces systemes utilisent la modalité visuelle, qui représente une grande partie

de la perception en environnements virtuels, alors que les deux autres modalités
complémentaires, n’ont pas toujours été utilisées, sauf par quelques systemes.
Cela pourrait s’expliquer par le fait que, dans les environnements immersifs et
semiimmersifs, la visualisation 3D immersive apporte une notion de relief et de
profondeur de la scene qui permet une visualisation plus compléte et moins ambigue
d’un environnement complexe et dense telle qu'une molécule. Ainsi, les biologistes
bénéficient a la fois d’une vue globale du modele 3D (parfois a échelle humaine),
mais aussi d’une visualisation locale ou l'immersion visuelle est utile dans la
distinction des détails du modele virtuel.
La modalité visuelle peut étre monoscopique ou stéréoscopique. Mais la plus grande
différence réside dans le matériel d’affichage utilisée (écran d’ordinateur ou grand
écran a échelle humaine). En revanche, la modalité audio est tres peu utilisé
(AMMPVis, CoRSAIRe, Intermolecular learning system). La modalité haptique
a souvent été employée pour rendre compte des collisions entre les molécules
(comme dans GROPEIII, CAMD, HAMStER, Intermolecular learning system et
CoRSAIRe).

En ce qui concerne la classification en terme d’interaction 3D, nous constatons
d’abord que la tache de navigation est la moins employée dans les systemes d’analyse
moléculaire immersifs étudiés. Ceci rejoint ce que nous avons décrit précédemment, a
savoir que la visualisation immersive apporte un nouveau point de vue sur le modele,
a la fois global et détaillé. Or, la navigation n’a de sens que pour ’exploration in-
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terne d’une entité virtuelle (eg. ville, chromosome, etc.). Ainsi, cette tache n’est
plus nécessaire car dans le cas des systemes immersifs, il n’est plus indispensable
de changer le point de vue de l'utilisateur car il suffit d’animer le modele 3D (ie.
nous n’avons pas besoin de nous déplacer dans I’environnement, mais c¢’est plutot le
modele 3D que nous manipulons).

Par ailleurs, la sélection d’un objet virtuel est le préalable a toute manipulation.
Cette tache de l'interaction 3D est donc tres utilisée bien qu’elle soit insignifiante
dans le cas ou l'objet est unique etou déja sélectionné par défaut.

Viennent ensuite la manipulation et le controle d’application. Cela reflete bien
I'intérét d’introduire la Réalité Virtuelle et plus particulierement l'interaction 3D
comme un moyen supplémentaire pour l'aide a ’analyse moléculaire. En effet, les
techniques d’interaction 3D apportent de la dynamique au modele 3D. Grace a une
manipulation plus naturelle des molécules, il est possible de modifier la structure
modélisée ou de la déplacer. Il est également possible de controler le point de vue
du modele 3D plus naturellement. Le passage d’'un mode a un autre se fait a travers
le controle d’application, pour la plupart grace a un menu 3D comme pour VRMol
ou RealMol (section [1.4.3).

1.6 Apports des techniques de Réalité Virtuelle
pour ’aide a ’analyse en Biologie Moléculaire

Par le biais des systemes d’analyse moléculaire que nous avons étudiés, nous
avons pu identifier un certain nombre d’intéréts de 1'utilisation de la Réalité Vir-
tuelle en Biologie Moléculaire. Elle permet des expérimentations et des simulations
en grandeur nature et dans un environnent proche de la réalité. C’est un support
de simulation qui permet une observation et une exploration aisée de n’importe
quel type de données grace a une immersion et une navigation naturelle dans un
monde virtuel. Nous disposons pour cela de nombreuses fonctions de manipulation
intuitive et réaliste. Ces environnements peuvent étre modifiés aisément a ’aide de
nombreux logiciels de modélisation et méme de fagon dynamique en temps réel.
Ainsi, en plus d’une interaction intuitive, 'utilisateur bénéficiera d’une visualisation
stéréoscopique immersive pour une perception visuelle de qualité, lui permettant de
gérer tous les objets de la scene a la fois d’'une maniere globale mais aussi localement
s’il s’agit de zones d’intérét particulier, grace a une notion de relief et de profondeur.
Le rendu visuel est d’autant plus important que la taille des écrans utilisés est grande.

Son deuxieme intérét est d’étre un support de communication et de collaboration.
Une plate-forme de Réalité Virtuelle (souvent a échelle humaine) permet de réunir
plusieurs acteurs d’'un méme projet autour d’une représentation compréhensible par
tous. Il sera donc possible de traiter une multitude de domaines.

De plus, en Biologie Moléculaire, les scenes atteignent tres vite une masse



Systemes moléculaires Modalités
Audio Vidéo Haptique
Levinthal Ecran  d’ordinateur
[Levinthal, 1966 monoscopique
GROPE-III Grand écran stéréo ac- | Collisions (ARM)
[Brooks et al. , 1990 tif
VRMol Grand écran stéréo
[Haase et al. , 1996
RealMol Grand écran stéréo ac-
[Ai & Frohlich, 1998 tif
ADN-Viewer Grand écran stéréo
[Hérisson et al. , 2004
MolDRIVE Grand écran stéréo
[Koutek et al. , 2002
AMMP-Vis Bip indiquant l’entrée | Ecran  d’ordinateur
[Chastine et al. , 2005| | d’un utilisateur stéréo
CAMD Ecran  d’ordinateur | Collisions
[Lai-Yuen & Lee, 2006 monoscopique
HAMStER Ecran  d’ordinateur | Collisions ~ (PHAN-
[Wollacott & Merz, 2007 monoscopique ToM)
ILS Collisions Ecran  d’ordinateur | Collisions (SPIDAR)
[Sato et al. , 2008 monoscopique
CoRSAIRe Collisions 4+  force | Grand écran stéréo ac- | Collisions +  force

[Férey et al. , 2009a

d’attraction/de
répulsion selon un
score

tif

d’attraction/répulsion
selon un score (Vir-
tuose)

TAB. 1.3 — Les différents systemes de modélisation 3D moléculaire avec leurs modalités
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Systemes moléculaires

Taches de l'interaction 3D

Navigation

Sélection

Manipulation

Controle  d’ap-
plication

Levinthal
[Levinthal, 1966

Pointeur  lumi-
neux

boule de com-

mande  (track-
ball)

Pointeur  lumi-
neux sur l’écran
+ un menu

GROPE-III
[Brooks et al. , 1990

bras manipu-
lateur a 6DDL

bras manipu-
lateur a 6DDL

Appuyer sur un
bouton du bras

(ARM) (ARM) haptique (ARM)
VRMol Gant de données | Main  virtuelle | Main  virtuelle | Menu virtuel
[Haase et al. , 1996 simple  (souris | simple (Gant de

3D) données)
RealMol Gant de données | Gant de données | Menu virtuel
[Ai & Frohlich, 1998
ADN-Viewer Joystick ou flock | Rayon laser vir-
[Hérisson et al. , 2004] | of birds tuel (joystick)
MolDRIVE Marqueur a | Marqueur a | Marqueur a
[Koutek et al. , 2002 6DDL + tra- | 6DDL + tra- | 6DDL + tra-

cking visuel

cking visuel

cking visuel

AMMP-Vis
[Chastine et al. , 2005

Joystick

Main  virtuelle
simple (gant de
données)

Main  virtuelle
simple (gant de
données)

Appuyer sur un
bouton du joys-
tick

CAMD Dispositif hap- | Dispositif hap-

[Lai-Yuen & Lee, 2006 tique a 5DDL tique a 5DDL

HAMStER PHANToM PHANToM

[Wollacott & Merz, 2007

ILS SPIDAR

[Sato et al. , 2008

CoRSAIRe Virtuose + sou- | menu et console

[Férey et al. , 2009a

ris 3D

classique

TAB. 1.4 — Les différents systemes de modélisation 3D moléculaire avec leurs techniques d’interaction 3D et dispositifs associés
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importante de données, il est donc intéressant de bénéficier de la multimodalité
ainsi que d’une gestion habile des objets virtuels, afin d’obtenir une représentation
performante et baisser la charge cognitive de l'utilisateur au profit de la tache
principale. La multimodalité apporte une distribution de 'information percue selon
différents types de rendus (audio, visuel ou encore haptique). Cela permet de
répartir 'effort de perception et d’interprétation de l'information et de diminuer
ainsi le travail mental imposé a 'utilisateur.

En effet, les environnements virtuels multimodaux réussissent mieux que les
technologies sensorielles uniques dans la création d'une sensation de présence
[Hecht et al. , 2006].

Enfin, elle peut aider a la prise de décision en montrant, par des simulations
proches de la réalité, la faisabilité d’'un projet en mettant en évidence les exploita-
tions possibles. Elle facilite aussi I'identification des éventuels points sensibles. Dans
le volume 4 du livre ”Le traité de la Réalité Virtuelle ” [Fuchs et al. , 2006c], les au-
teurs défendent 'idée que la Réalité Virtuelle et la Biologie Moléculaire partagent
des intéréts réciproques et doivent profiter d'un enrichissement mutuel. D’une part,
la Réalité Virtuelle doit apporter un plus (ie. de nouvelles approches) dans la per-
ception des phénomenes scientifiques. Réciproquement, les besoins des chercheurs
apportent de nouvelles problématiques a la Réalité Virtuelle pour développer ainsi
des applications scientifiques.

1.7 Bilan

Ce travail constitue un apercu des recherches menées autour des systemes
d’analyse 3D moléculaire. Dans un premier temps, nous avons donné quelques
breves définitions dont celles de la Biologie Moléculaire, de la Réalité Virtuelle et
de l'interaction 3D. Ensuite nous avons exposé les problématiques de la Biologie
Moléculaire au niveau de l’exploration des structures moléculaires ainsi que les
besoins qui en ont découlé. Ces derniers concernent particulierement ’exploration
3D des modeles moléculaires et I'interaction homme-molécules.

Apres la description des différentes approches de la modélisation 3D moléculaire
et un survol des principales techniques de modélisation 3D du chromosome, nous
avons proposé une revue des systemes d’analyse moléculaire existants. Nous les avons
classé en deux catégories : les systemes non immersifs et les systemes immersifs. Nous
nous sommes apercus que les applications existantes dans ce domaine tendaient a se
concentrer sur la visualisation. L’utilisation de la souris et du clavier reste dominante
mais certaines applications commencent a intégrer des interactions plus naturelles
et intuitives par 'utilisation des dispositifs d’interaction 3D tels que les gants de
données, le joystick, la souris 3D, le bras haptique, etc. (par exemple, pour saisir
une molécule avec la main, la déplacer, ou encore se déplacer dans le monde virtuel).

D’autre part, les techniques d’interaction 3D ont suscité un grand intérét
pour faciliter la manipulation et la navigation dans la scéne virtuelle et pour
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guider I'opérateur vers une meilleure solution. Ainsi, nous avons également proposé
une classification des systemes d’analyse moléculaire, mais cette fois uniquement
immersifs, et cela en terme de taches d’interaction 3D et des différentes modalités
employées. Ce qui nous a amené a deux conclusions principales, la premiere est que
toutes les taches d’interaction 3D sont employées, bien qu’il y ait une utilisation
moindre pour la navigation qui n’a plus autant d’importance pour ces applications
grace a la visualisation 3D immersive. La deuxieme conclusion est que la multimo-
dalité peut étre exploitée pour faciliter I'Interaction Homme-Molécule
grace aux informations issues des différents canaux sensori-moteurs.

Toutefois, nous avons noté que la majorité des systemes d’analyse moléculaire
dissocient la part de la modélisation 3D des molécules de la part de l'interaction
Homme-Molécules, sauf pour le projet CoRSAIRE [Férey et al. , 2009a] dans
lequel les chercheurs ont essayé de combiner une approche de modélisation 3D
automatique (issue de données) a une approche manuelle (issue de constructions)
en faisant intervenir I’expert dans la boucle d’amarrage des protéines. Nous pensons
donc qu’il est intéressant de s’inspirer de ce travail afin de développer un systeme
d’assistance a l’analyse moléculaire. Par conséquent, nous proposons une
approche hybride et multimodale pour la modélisation 3D moléculaire, combinant
une modélisation 3D automatique a une modélisation 3D manuelle (ie. approche de
modélisation issue de données interprétées).

Dans un cas idéal, le scientifique pourrait, au moment des expérimentations
biologiques (eg. observation microscopique de structures moléculaires), exploi-
ter immédiatement ses résultats pour une modélisation 3D numérique et
semi-automatique. L’approche semi-automatique préconisée repose sur phase de
modélisation issue des données expérimentales extrapolées (ie. approche automa-
tique), et sur une phase basée sur des données interprétées par le scientifique (ie.
approche manuelle). L’intervention du scientifique devrait se faire d’'une maniere
naturelle et intuitive a travers les dispositifs de Réalité Virtuelle et les techniques
d’Interaction 3D.



Chapitre 2

Etude de l’interaction 3D sous
contraintes

Résumé

Cette these traite en partie de la Réalité Virtuelle et plus particulierement de
I'interaction 3D dans les environnements complexes. Il est donc nécessaire de faire
un rapide tour d’horizon afin d’identifier le concept d’interaction 3D et les méthodes
qui lui sont associées. D’autre part, nous introduisons un nouveau concept : l'inter-
action 3D sous contraintes. Par la suite, nous passons en revue quelques techniques
d’interaction 3D basées sur ce concept. Quelques domaines d’application de l'inter-
action 3D sont présentés. Ce qui nous a amené a définir le concept de contraintes
et a en proposer une classification. Un bilan conclura ce chapitre en exposant les
problemes issus de l'interaction 3D pour les environnements complexes.
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2.1 Introduction

Les expérimentations in silico désignent chez les biologistes les simulations
calculés automatiquement par ordinateurs, mais qui ne prennent pas en compte
I'intervention d'un opérateur. Ceci est le cas pour la plupart des systemes
de modélisation 3D en Biologie Moléculaire. Cependant, contrairement aux
expérimentations in silico, 'analyse in virtuo prend en considération cette dimen-
sion en intégrant 'humain dans la boucle de modélisation et cela dans un cadre de
Réalité Virtuelle.

Apres la modélisation 3D et la visualisation, 'interaction 3D est la derniere étape
d’un systeme d’analyse in virtuo. Pendant cette phase, 'opérateur peut apporter
ses connaissances a ’expérimentation en cours afin de I'enrichir.

Cependant le monde modélisé est complexe étant donné qu’il est gouverné par une
ensemble de lois bio-physiques. La crédibilité du modele ne s’arréte plus au niveau
géométrique de la représentation mais elle s’étend jusqu’au niveau comportemental
du modele. Cela comprend également le type d’interaction possible avec le modele.
En général, tous les domaines d’application complexes aux quels est imposé un
certain réalisme (eg. la conception assisté par ordinateur) sont soumis a différentes
contraintes issues des environnements modélisés. Comme pour la Biologie, ces
contraintes doivent étre respectées tant au niveau de la modélisation qu’au niveau
de I'interaction. Or, les techniques d’interaction 3D actuelles sont souvent générales
et ne prennent pas en considération les particularités de certaines applications. Par
conséquent, il est indispensable de trouver un moyen permettant a ’opérateur d’agir
avec le modele sans dépasser les limites imposées par le domaine d’application. Il est
donc intéressant d’étendre les aptitudes des techniques d’interaction 3D classiques
vers le respect des contraintes environnementales. Dans ce cas on parle d’interaction
3D sous contraintes.

Dans ce qui suit nous présentons un rapide tour d’horizon de l'interaction 3D,
de ses taches et de ses principales techniques. Nous introduisons ensuite le nouveau
concept d’interaction 3D sous contraintes. Ce qui nous amene finalement a définir
le principe de ”contrainte”.

2.2 Réalité Virtuelle

Outre son application a la biologie moléculaire, la Réalité Virtuelle adopte
d’autres aspects dans les différents domaines d’application qu’elle couvre. Il est donc
impensable d’avoir une unique définition a la Réalité Virtuelle. Ainsi, a défaut de
proposer une définition générale qui mettrait toute la communauté d’accord, les cher-
cheurs se sont penchés sur I'identification des principales composantes de la Réalité
Virtuelle.

Zeltzer [Zeltzer, 1992] a défini trois composantes de base pour la Réalité Virtuelle :
I’autonomie, la présence et l'interaction. Ces composantes sont en parfaite corres-
pondance avec les objectifs de la plupart des travaux dans ce domaine.

Quant a Burdea et Coiffet [Burdea & Coiffet, 1993][Burdea & Coiffet, 2003], ils ont
introduit trois nouvelles composantes de base pour la Réalité Virtuelle (illustrées
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dans la ﬁgure) : 'immersion, 'interaction et I'imagination. Dans cette définition,
la Réalité Virtuelle s’apparente a une interface multisensorielle. L’utilisateur inter-
agit dans un environnement virtuel qui doit étre représenté de maniere réaliste pour
donner une sensation d’immersion chez I'utilisateur. Cet environnement doit réagir
en temps réel aux actions de I'utilisateur.

De son coté, Tisseau [Tisseau, 2001] définit la Réalité Virtuelle comme “un univers

Immersion

Réalité virtuelle

t Interaction H Imagination J

F1G. 2.1 — Composantes de la Réalité Virtuelle par Burdea [Burdea & Coiffet, 1993]

de modeéles au sein duquel tout se passe comme si les modeéles étaient réels parce
qu’ils proposent simultanément la triple médiation des sens, de [’action et de [’es-
prit” (figure . Il défend également le principe que toute application de Réalité
Virtuelle est caractérisée par deux criteres de base : la présence et 'autonomie.
De plus, il caractérise la présence par les criteres d’immersion et d’interaction. Par
conséquent, toute application en Réalité Virtuelle sera spécifiée par trois compo-
santes principales : immersion, interaction et autonomie.

' 2
activite réactivité L )
Perception Expérimentation - La médiation des sens autorise
Sens Action la perception du modéle par

I'observation de son activité.

- La médiation de I'action permet
de mener des expérimentations
sur le modeéle, et ainsi de tester sa
réactivité.

Modele

- La médiation de I'esprit fagonne
une représentation mentale du
modele qui définit sa proactivité.

Esprit
Représentation
proactivité

A\ /

F1G. 2.2 — Les trois médiations du modele de la Réalité Virtuelle proposé par Tisseau
[Tisseau, 2001]

Parmi toutes ces définitions, la composante ”interaction” est omniprésente. Il
s’agit d'une composante essentielle pour permettre la communication entre 'utili-
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sateur et 'application de Réalité Virtuelle via le dispositif matériel. C’est donc a
I'interaction 3D que nous allons nous intéresser dans la section suivante.

2.3 Interaction 3D

Dans un environnement de Réalité Virtuelle, les utilisateurs ont besoin d’interagir
avec les objets qui composent le monde virtuel. De ce fait, 'interaction 3D peut étre
définie par le couple action/réaction de l'utilisateur sur ’environnement virtuel et
réciproquement. Ainsi, elle permet a I'utilisateur d’étre un acteur capable d’interagir
avec les entités de I’environnement virtuel et d’en percevoir la réponse sensorielle.
Dans le cas de nos recherches, nous nous intéressons particulierement a l'interaction
3D sous contraintes. Par conséquent, nous présentons brievement l'interaction 3D
ainsi que ses principales techniques. Un état de I’art plus complet est proposé dans
[Ouramdane, 2008].

2.3.1 Définitions

Sternberger [Sternberger, 2006] définit 'interaction 3D comme le lien entre les
périphériques d’interaction, qui fournissent des données de position ou d’orientation,
et les logiciels qui traitent ces données en les enrichissant par un comportement par-
ticulier.

Fuchs situe l'interaction 3D plus au niveau comportemental [Fuchs et al. , 20064a]
que technique, en prenant en compte les actions d’un utilisateur sur un monde vir-
tuel moins que son intention ou son comportement.

Pour notre part, l'interaction 3D n’est pas completement indépendante de ’ap-
plication qui 'emploie, surtout lorsqu’il s’agit d’un environnement complexe (eg.
domaines biologiques). Ainsi, nous pouvons définir I'interaction 3D comme 1'explo-
ration de dispositifs matériels et de techniques logicielles adaptées en vue d’une
utilisation efficace d’une application donnée.

Dans ce qui suit, nous présentons les principales taches d’interaction 3D ainsi que
différentes techniques associées a chaque tache.

2.3.2 Les principales taches de l’'interaction 3D

Les techniques d’interaction peuvent étre considérées comme la maniere d’uti-

liser un périphérique pour accomplir une tache sur un ordinateur [Foley et al. , 1995].
Une technique d’interaction est également définie comme la méthode qui permet
d’effectuer une tache dans un environnement virtuel [Bowman, 1999].
Plusieurs techniques d’interaction 3D existent, cependant, elles sont communes a
différentes applications. Par conséquent, de nombreuses recherches se sont penchées
sur la classification des techniques d’interaction existantes pour en dégager une
taxonomie générale.

Une premiere classification, proposée par Mine [Mine, 1995], se base sur quatre
formes fondamentales d’interaction dans un environnement virtuel a savoir : la na-
vigation, la sélection, la manipulation et la mise a 1’échelle. Il définit également une
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cinquieme forme dérivant des quatre précédentes : l'interaction par widgets et me-
nus virtuels. Plus tard, Hand [Hand, 1997] instaure une nouvelle classification qui
sera revue et étendue par la suite par Bowman |[Bowman, 1999] pour constituer la
taxonomie la plus employée par la communauté. Selon Bowman, il existe trois types
d’actions naturelles définies : la navigation, la sélection et la manipulation des ob-
jets. Le quatrieme type de tache, plus spécifique a l'informatique, est le controle
d’applications.

Navigation

La navigation dans la scene virtuelle peut étre traitée de différentes facons sui-
vant les besoins de I'application. L’objectif est de laisser 'utilisateur se placer a un
endroit donné afin qu’il puisse examiner la scene suivant I’angle qui lui convient. Un
classement des différentes techniques de navigation [Bowman et al. , 2005] est pro-
posé en fonction des trois taches de base du déplacement : le choix de la direction ou
la cible, le choix de la vitesse/accélération du mouvement et le choix des conditions

d’entrée (figure [2.3).

La navigation est une tache commune dans les environnements virtuels et

— Direction du regard (Gaze-directed)

— Direction de la main (Pointing)

Listes (Menus)
. . . —— Sélection discréte {
Choix de la direction/cible — Cible directe

— Pointing 2D

— Vitesse/accélération constante

Choix de la vitesse/

accélération —— Gestes de la main

Discret (1 de N)
— Choix explicite —[ ] )

Série continue
—— Supports physique

—— Automatique/adaptatif
— Mouvement constant/ pas d'entrée
Conditions d'entrée —

— Entrée continue

—— Boutons Marche/Arrét

—— Marche/Arrét auyomatique

Fig. 2.3 - Classification des techniques de navigation (adaptée de
[Bowman et al. , 2005])

elle est composée de deux sous-taches [Fuchs et al. , 2006b], d’abords le Tra-
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vel (déplacement) qui représente la partie mobile de la navigation, et c’est le
déplacement physique d’un endroit a lautre (déplacement du point de vue). La
deuxieme tache est le Wayfinding qui est la composante cognitive (prise de décision)
de la navigation.

Plusieurs techniques de navigation existent. Par exemple, la direction du regard
(Gaze-directed steering) [Mine, 1995], [Ouramdane, 2008], représentée figure [2.4]
consiste a déplacer le point de vue dans la direction du regard, elle-méme déterminée
par les mouvements de la téte grace au tracking de la téte. C’est une technique cogni-
tivement simple et tres utilisée mais elle présente un inconvénient majeur puisqu’elle
ne permet pas a l'utilisateur de voir sur les cotés en se déplagant [Ouramdane, 2008].
En revanche, avec la technique de la direction de la main (Pointing) |[Mine, 1995]

F1G. 2.4 — Les techniques de direction du regard [Mine, 1995]

I'utilisateur spécifie constamment la direction du mouvement en utilisant sa main.
Dans cette technique la main de I'utilisateur est traquée. Elle permet de se déplacer
et de regarder dans différentes directions.

Une autre technique consiste a se déplacer en utilisant une carte (Map-based travel)
[Bowman et al. , 1998a]. Dans ce cas, l'utilisateur est représenté par une icone dans
une carte 2D. Le déplacement de 'icone par un stylet jusqu’au nouvel endroit de la
carte implique le déplacement de 'utilisateur. Quand l'icone est relachée, le systeme
anime lentement le déplacement de 1'utilisateur de I’endroit actuel au nouvel endroit
indiqué par 'icone. Le déplacement en utilisant les gestes de la main (Grabbing the
air) [Mine, 1995], consiste a utiliser les gestes de la main pour déterminer la direc-
tion du mouvement. Cette technique est basée sur la métaphore du "tirer sur une
corde” et souvent réalisée en utilisant des gants de données de pincement (Pinch

Gloves).

Sélection

La sélection est le moyen qui permet a l'utilisateur de désigner un objet du
monde, car s’il doit étre en mesure d’agir sur ce qui ’entoure, il doit disposer
d’un moyen lui permettant d’exprimer ce sur quoi il veut agir. Cette action est
souvent suivie d’une action de manipulation (décrite dans la section suivante), a
travers laquelle il va effectivement modifier I’environnement. Afin de désigner un ou
plusieurs objets dans la scene, on peut avoir recours a diverses techniques, selon que
les objets composant la scene soient grands, petits, lointains, proches, nombreux,
etc.
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Par ailleurs, toutes les techniques de sélection et de manipulation com-
portent les mémes composants de base qui assurent des objectifs similaires
[Bowman et al. , 2001]. Par exemple, pour une tache de sélection, la technique
d’interaction utilisée doit mettre a la disposition de l'utilisateur les moyens pour
désigner un objet a sélectionner et confirmer la sélection; et fournir un retour
virtuel, haptique ou sonore pendant 1'exécution de la tache de sélection (figure .
La technique de la main virtuelle simple (Simple wvirtual hand)
[Bowman et al., 2005], représentée par la figure [2.6] s’inspire directement du
scheme de la sélection des objets par 'Homme dans le monde réel. Dans cette tech-
nique, 'utilisateur touche 'objet virtuel avec sa main réelle pour le désigner, puis
valide la sélection, soit en fermant le poignet, soit en restant en contact avec I'objet
un certain temps. C’est une technique tres simple, naturelle et intuitive. Egalement
basée sur la métaphore de la main virtuelle, la technique Go-Go (arm-extension)
[Poupyrev et al. , 1996] offre de toucher les objets pour les sélectionner (figure .
La position de la main virtuelle est calculée par une fonction non-linéaire, de sorte
a ce que la main virtuelle aille plus loin que la main réelle apres avoir atteint une
certaine distance seuil.

— Occlusion

- Liste
— Toucher I'objet — + Voie
» Automatique

«2D
—1— Pointer — + Regard 3D
* Main 3D

__ Désignation d'un
objet

c1at

+ Position -> position
* Vitesse -> position
* Position -> vitesse

—— Sélection indirecte

* Evenement

- Geste

« Commande vocale
» Pas de commande
explicite

| Confirmation de la
sélection

Technique de sélection —

» Evenement

» Geste

» Commande vocale
- Pas de commande
explicite

— Retour d'information

Fi1G. 2.5 — Classification des techniques de sélection par décomposition en tache
(adapté de [Bowman et al. , 2005])

Le rayon laser virtuel (ray-casting) [Bolt, 1980][Jacoby et al. , 1994] est une tech-
nique de pointage basée sur la métaphore du rayon virtuel, un rayon laser infini part
de la main virtuelle et traverse tout le monde virtuel. Le premier objet en intersection
avec le rayon laser peut étre sélectionné (figure . La technique occlusion (Sticky
finger/occlusion) [Pierce et al. , 1997], représentée figure[2.6| fonctionne dans le plan
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Fic. 2.6 — (a) La technique main virtuelle simple [Bowman et al. , 2005]
(b) La technique ray-casting [Jacoby et al. , 1994] (c) La technique occlusion
[Pierce et al. , 1997 (d) La technique Go-Go (extrait de [Bowman & Hodges, 1997])

image 2D, en couvrant I'objet désiré avec I'objet sélectionneur (eg. doigt). L’objet
le plus proche du rayon visuel émanant du doigt peut étre sélectionné.

Manipulation

L’acte de manipulation va en général de paire avec 'acte de sélection. Nous
allons voir qu’il existe différents types de manipulations, et différentes manieres
d’effectuer ces manipulations, qui sont souvent tres liées a la technique de sélection
employée.

Une classification par métaphore des techniques de manipulation
|Poupyrev et al. , 199§ les divise en deux grandes familles en fonction de la
position et de la distance entre les utilisateurs et les objets virtuels (figure :
les techniques exocentriques pour lesquelles le monde virtuel est controlé depuis
I'extérieur et les techniques égocentriques pour lesquelles 'utilisateur agit directe-
ment depuis l'intérieur de I’environnement virtuel.

En y regardant de plus pres, on s’apercoit que ces manipulations peuvent, la plupart
du temps, se ramener a une composition de manipulations simples, éventuellement
contraintes. Par manipulation simple, nous entendons ici les manipulations de base
consistant a déplacer un objet : translation et/ou rotation. Ces actions peuvent
éventuellement étre contraintes, de maniere plus ou moins sophistiquées (bouger
le long d'une droite, d'un plan, d’une courbe, tourner selon un axe uniquement,
etc.) La technique de la main virtuelle simple (précédemment citée) appliquée a
la manipulation nécessite des modifications dans le graphe de scene E| en atta-
chant l'objet sélectionné a la main virtuelle. Dans un premier temps, on attache
I'objet & la main pour le manipuler (I'objet hérite du mouvement de la main).
Dans un second temps on re-attache ’objet au monde apres la manipulation. La
technique HOMER, (Hand-centered Object Manipulation Extending Ray-casting)
|Bowman & Hodges, 1997||Bowman et al. , 2001], représentée par la figure , est
une technique hybride, elle combine la technique ray-casting pour la sélection et
la technique Main Virtuelle Simple pour la manipulation. Apres la sélection d’un

1Un graphe de scéne est une structure de données utilisée communément par les outils de
modélisation 3D afin de structurer de maniére logique la représentation spatiale d’une scéne gra-
phique
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—1— Exocentric Techniques

World In Miniature (WIM) (Stoackley etal., 1995)

Automatic Scaling (Mineet al., 1997)

L Egocentric Techniques

e Virtual Hand Techniques

“Classical” Virtual Hand

Go-Go (WIM) (Poupyrevet al., 1996)

Indirect Go-Go (Bowmanetal., 1997)

L Virtual Pointer Techniques

Ray-Casting (Jacobyetal., 1994)

Aperture (Forsbergetal., 1996)

Flashlight (Lianget al., 1994)

Imageplane (Pierce et al., 1997)

F1G. 2.7 — Classification des techniques de manipulation par métaphore (extrait de
[Poupyrev et al. , 1998])

objet a 'aide du ray-casting, la main virtuelle se déplace automatiquement jusqu’a
I'objet qui sera attaché a cette derniere. Une fois que la manipulation est terminée,
la main virtuelle reprend sa position initiale et 'objet manipulé garde sa position
finale. Le changement d’échelle (Scaled-world grab) [Mine et al. , 1997], représentée

fs
o
'

1) Sélection de I'objet (par 2) La main virtuelle se 3) Manipulation de l'objet 4) Manipulation terminée,
un rayon virtuel) déplace a hauteur de virtuel la main virtuelle reprend
I'objet sa position initiale

F1G. 2.8 — La technique HOMER (adaptée de [Bowman & Hodges, 1997])

par la figure 2.9, est également une technique hybride. Elle est souvent associée
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a la technique de sélection par occlusion. Lorsqu’un objet virtuel est sélectionné
dans le plan image, la représentation de l'utilisateur dans l’environnement virtuel
est agrandie ou l'objet virtuel est réduit afin que la main virtuelle touche vraiment
I'objet occulté.

Fi1G. 2.9 — La technique de changement d’échelle |[Mine et al. , 1997|

Une autre technique consiste a utiliser une représentation miniature de la scéne
virtuelle pour permettre a l'utilisateur d’agir indirectement sur les objets du monde
virtuel (figure , c’est la technique monde en miniature ( World-In-Miniature ou
WIM) [Stoakley et al. , 1995]. La manipulation est assurée par la technique main
virtuelle simple. L’utilisateur tient dans sa main non dominante une maquette de la
scene et manipule les objets avec sa main dominante.

F1G. 2.10 — La technique WIM est représentée sur I'arriere plan d’un environnement
virtuel |[Stoakley et al. , 1995|

Controéle d’application

Le controle d’application, également appelé la tache de commande, est une tache
(ou action) qui permet d’exécuter une commande dans le but de changer I’état du
systeme ou le mode d’interaction. Il s’agit généralement de 1’envoi d’ordres (explicites
ou implicites) au systeme (eg. utilisation des interfaces de ligne de commandes et
des menus). Par ailleurs, une technique de controle d’application est souvent liée
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aux trois autres taches (eg. un ordre dans un menu implique la sélection). Toutefois,
la séparation de la tache controle d’application des trois autres est utile puisqu’il
existe d’autres techniques de controle spécifiques a certaines applications.
Des techniques ont été développées (voir la ﬁgure pour le controle d’applications
3D car le systeme de commande en 3D differe de beaucoup du systeme de commande
2D. De plus, 'utilisateur doit considérer beaucoup de degrés de liberté pour la
sélection.

En outre, les dispositifs d’entrée/sortie sont nombreux et différents. Pour finir, la

Menus orientés
Menus 2D transformés

— Menus graphiques
Widgets 3D

— Commande vocale Reconnaissance de la parole

Contréle d'application —

— Commande gestuelle
— Outils —I: Ouitils physique
Ouitils virtuels

Fi1G. 2.11 — Classification des techniques de controle d’application

Reconnaissance des gestes, postures

troisieme dimension supplémentaire pose de nouvelles difficultés sur la représentation
d’interfaces homme machine. Une classification des différentes techniques de controle
d’application est proposé [Bowman et al. , 2005] (figure [2.11]).

Le premier type de controle d’application possible est le menu graphique. Pour ce
type de tache, il existe la technique du menu 3D orienté par la main par exemple
via un menu a un degré de liberté. Il s’agit d’objets circulaires (qui peuvent étre
sous plusieurs formes : anneau, spirale, cadrant solaire, etc.) contenant des éléments
a sélectionner (figure . Apres initialisation I'utilisateur tourne sa main autour
d’un seul axe jusqu'a ce que I'élément désiré tombe dans une zone de sélection.
L’efficacité de cette technique dépend du mouvement de la main et du poignet de
I'utilisateur. Ainsi, I’axe de rotation principal doit étre bien choisi.

D’autre part, il existe les menus graphiques tels que les menus 3D orientés par
la main de l'utilisateur. Un exemple de ces menus graphiques est le widget (figure
. Un widget est un élément graphique d’interface (eg. bouton, combo box, barre
de menu, etc.). Pour sélectionner une action dans le menu, 1'utilisateur manipule
virtuellement une autre objet attaché a sa main.

Les menus 2D transformés sont un autre exemple de menus graphiques (figure[2.12).
Ils ont le méme fonctionnement que dans les bureaux 2D avec plus de degrés de
liberté pour sélectionner un élément du menu.

Par ailleurs, les widgets 3D (ﬁgure sont utilisés dans les environnements virtuels
pour changer les fonctionnalités du systeme de commande dans l’environnement
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Choaose your avatar

F1G. 2.12 — Exemples de menus (a) 3D a un degré de liberté [Liang & Green, 1994],
(b) 3D orientés par la main via widget

ou sur l'objet sélectionné. Le choix d’un bon emplacement des widgets 3D dans
I’espace est tres important. Les widgets 3D différent des deux autres techniques
précédemment décrites, car on les utilise généralement pres des objets que I'on désire
manipuler. On forme ainsi un menu extrémement sensible au contexte.

Fic. 2.13 — Exemple d’utilisation de widgets 3D pour la commande d’un bras robo-
tisé ((©2002 Advanced Virtual Prototyping Group N.Murray, UK)

Le second type de controle d’application est la commande vocale. Ce type
de commande est utilisée pour initialiser, sélectionner, commander etc. Elle est
également employée pour activer ou désactiver la prise en compte de la commande
vocale. LL'usage de la commande vocale comme systéeme de commande est tres utile
dans certains domaines lorsque les mains sont déja occupées pour autre chose.
Toutefois, ce type de commande ne peut pas étre utilisé dans chaque environ-
nement. De plus, le moteur de reconnaissance vocale a souvent un vocabulaire
limité. L’utilisateur doit d’abord apprendre les commandes vocales avant de les
utiliser bien qu’il soit difficile de se rappeler de toutes les commandes au moment
de l'utilisation. Par ailleurs, il n’y a souvent pas de représentation visuelle couplée
avec la commande vocale pour visualiser la liste des commandes existantes.

Le troisieme type de controle d’application est I'interaction gestuelle (eg. le
langage des signes ). Elle utilise directement la main comme outil d’interaction.
Comme dans la commande vocale, le geste peut étre également utilisé pour
initialiser, sélectionner, commander etc. Il s’agit d’une interaction tres intéressante,
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bien que les gants de données peuvent étre inconfortables et que la calibration n’est
pas toujours tres précise. Cependant, 'utilisateur doit connaitre tous les gestes
pour pouvoir commander. Cela devient d’autant plus difficile que les applications
complexes nécessitent beaucoup de gestes. Cela est particulierement difficile pour
les utilisateurs non expérimentés. De plus il n’est souvent pas possible d’utiliser
un menu graphique en utilisant une interaction gestuelle. Ainsi, pour faciliter
I'interaction gestuelle, certains retours d’informations sont nécessaires (eg. un
retour visuel lorsqu’une commande est exécutée).

Les outils, physiques ou virtuels, sont un autre type de controle d’application.
Les outils physiques sont des supports réels dupliqués dans I’environnement virtuel.
Ils permettent de réaliser une ou plusieurs fonctions en intégrant la commande dans
le dispositif. Cette technique est une augmentation tactile qui permet a 'utilisateur
de sélectionner une tache dans le menu grace a une forme réel (interfaces tangibles)
qu’il peut tenir dans les mains, par exemple. Dans ce type de technique, le menu de
commande peut étre directement raccordé au dispositif d’entrée. Les outils virtuels,
quant a eux, se basent sur I'usage de signaux proprioceptifs El pour placer le systeme
de controle d’application autour du corps. Cela permet une approche rapide du
systeme de commande. Les outils virtuels (figure peuvent étre ordonnés sous
forme de menu ou comme dans le monde réel sous forme d’une boite a outils. Ce-
pendant, 1'utilisation d’une caisse a outils détourne I'attention de la tache en cours.

Fic. 214 - Exemple doutil virtuel pour le controle d’application
[Allison et al. , 1997]

2.4 Interaction 3D sous contraintes

Pour notre part, nous pensons que les techniques d’interaction 3D existantes
traitent majoritairement de l'interaction d’un point de vue général et ne peuvent
pas répondre aux contraintes de certaines applications telles que I'exploration de
données scientifiques.

2Des signaux indiquants une sensibilité aux postures et aux mouvements
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Prenons comme exemple l'analyse in wvirtuo de ’ADN, il s’agit d’'un domaine
qui manque d’interaction 3D dédiées. Pour étre crédible, 1'analyse in wvirtuo des
molécules exige le respect d’un minimum de contraintes. Cette application permet
la modélisation 3D, la visualisation et 'interaction 3D d’une molécule. Elle permet
aux utilisateurs de modéliser et d’interagir avec une molécule donnée dans le but de
visualiser la structure spatiale de certains modeles biologiques ou encore de vérifier
des hypotheses. Cela implique des interventions en milieu complexe, celui du vi-
vant. Les taches associées a I'analyse in virtuo des molécules sont souvent des taches
complexes et doivent respecter un certain nombre de contraintes :

— Des sélections et des manipulations tres précises

— Des manipulations respectant les contraintes physico-chimiques et des modeles

biologiques
— Une faible charge cognitive pendant I'interaction.

De maniere générale, les contraintes regnent sur la plupart des domaines d’appli-
cation de la Réalité Virtuelle (particulierement pour les applications qui modélisent
le réel). Toutefois, on ne s’en rend compte que lorsqu’on décide de les exprimer dans
I'application et de les prendre en considération (eg. pour plus de réalisme). Dans ce
qui suit, nous avons choisi d’observer quelques domaines d’application de la Réalité
Virtuelle ou I'interaction 3D sous contraintes prend tout son sens.

2.4.1 Quelques domaines d’applications

La Réalité Virtuelle peut potentiellement étre utile dans différents domaines
d’application. La Réalité Virtuelle a tout d’abord été principalement liée a la simu-
lation, mais de nouvelles perspectives lui ont permis de se développer, notamment
grace a la recherche et a I'industrie. Ainsi, la Réalité Virtuelle a également couvert
les domaines de la visualisation de données mais également le domaine de la
communication.

Pour les besoins de notre recherche, nous nous sommes intéréssés a la Réalité
Virtuelle dans les domaines particulierement contraignants, tant au niveau de la
modélisation qu’au niveau de l'interaction 3D.

Dans ce qui suit nous citerons, d’'une maniere non exhaustive, quelques domaines
d’applications de la Réalité Virtuelle qui doivent respecter les limites imposées par
les contraintes environnementales.

La téléopération via les interfaces de Réalité Virtuelle

Le Télétravail désigne les principes et les techniques qui permettent a I'opérateur
humain d’accomplir une tache a distance a l'aide d’'un systeme d’intervention (ie.
dispositif esclave), régi a partir d’une station de controle (ie. dispositif maitre), par
I'intermédiaire d’un canal de télécommunication. Le principe du télétravail a vu le
jour grace au besoin d’étendre ’acces de 'homme a des milieux qui lui sont inac-
cessibles ou encore hostiles. Cette ambition de se trouver la ou on ne se trouve pas
défini le principe de téléprésence.

L’assistance a la téléopération via des plateformes de Réalité Virtuelle et augmentée
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doit respecter une contrainte de taille qui est 1’exactitude du modele de I’environne-
ment distant (eg. impliquant un robot et des objets a sélectionner et & manipuler).
De plus, les taches de téléopération sont souvent des taches complexes et doivent
respecter un certain nombres de contraintes qui sont : des saisies tres précises des
objets, des sélections, des manipulations sécurisées et une faible charge cognitive
pendant ’exécution de la tache.

Fic. 2.15 — Projet ARITI : manipulation d’un robot distant a travers une interface
de Reéalité Virtuelle

Le projet ARITI (Augmented Reality Interfaces for Teleoperation via the

Internet) [Otmane, 2000][Otmane et al. , 2000b] a pour objectif scientifique I’étude
et la mise en ceuvre de nouvelles méthodes d’assistance au travail et au télétravail
collaboratif. ARITI constitue un systeme expérimental permettant a un opérateur
humain de superviser et de commander un robot distant (sur le site esclave) via
Internet ou encore via une interface multisensorielle et multimodale utilisant la
Réalité Virtuelle et Augmentée .
Le systeme a été réalisé en prenant en compte des contraintes liées aux domaines
de la Télé-robotique (instabilité des systemes en présence de délai) et de la
Télécommunication (transmission de données informatiques). ARITI exploite
les interfaces 3D afin d’offrir une interaction naturelle avec le systéme, ainsi
qu'une liberté d’action et de mouvement.

Le télétravail, et particulierement la téléopération, impose de multiples exigences.
Une revue plus complete des différents domaines de la téléopération assisté par la
Réalité Virtuelle est proposé dans |[Otmane & Mallem, 2007]. Cette revue met en
évidence plusieurs contraintes liée aux domaines d’application de la téléopération,
les plus récurantes sont : la sécurité, la précision, le risque d’erreur, le temps de
transmission, etc.
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Travail collaboratif

Le travail collaboratif est un nouveau modele de travail dans lequel se joignent

plusieurs personnes au moyen de nouveaux outils de communication (eg. Internet)
en vue de réaliser un objectif en commun |[Ouramdane, 2008].
En ce qui concerne les environnements de Réalité Virtuelle ou de réalité augmentée,
le travail collaboratif réunit deux ou plusieurs utilisateurs, co-localisés ou distants,
autour d’'un méme environnement de travail virtuel et /ou réel dans le but de réaliser
une ceuvre commune.

Les utilisateurs partagent le méme espace de travail, appelé aussi environnement
collaboratif, et agissent sur les entités virtuelles et/ou réelles en utilisant des tech-
niques d’interaction 3D collaboratives [Otmane et al. , 2008]. La complexité de ces
environnements collaboratifs est liée a I'interaction d’un groupe d’utilisateurs avec
des entités partagées. En effet, lorsque plusieurs utilisateurs évoluent dans le méme
univers, il y a plusieurs contraintes a respecter notamment celles liées a la coordi-
nation des actions des différents utilisateurs et la conscience de présence d’un
utilisateur, d’une part par rapport aux objets de ’environnement et d’autre part par
rapport aux autres utilisateurs (figure .

Entités partagées

utilisateur 1
utilisateur 3

utilisateur 2

F1G. 2.16 — Les principales contraintes liées aux environnements collaboratifs virtuels
sont la coordination des actions et la notion de conscience de présence d’un utilisateur
(pour les autres utilisateurs et pour le partage des ressources).

Exploration de données scientifiques

Le télétravail a contribué a déployer 'acces de 'homme a des milieux qui lui
sont inaccessibles tels que les milieux infiniment petits. La téléprésence, ou encore
la volonté de se trouver la ou on ne se trouve pas, peut étre étendue au concept de
"nano-téléprésence”, ou encore se situer dans un monde nanoscopique.

Par conséquent, l'exploration de données scientifiques (abstraites) peut étre
assimilée au télétravail ou le site esclave serait un monde nanoscopique et le site
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maitre une application de Réalité Virtuelle (figure . Ainsi, toutes les notions
de contraintes dans le télétravail, précédemment citées, peuvent étre reprises dans
les systemes d’exploration de données scientifiques et d’analyse interactives en bio-
logie moléculaire, comme pour I’exemple de la télé-micromanipulation [Ammi, 2005].

Site maitre (contréle) Site esclave

Molécule Molécule .
P

v‘,

Opérateur

Interface virtuelle Cellule

F1aG. 2.17 — Représentation de la téléprésence dans un monde nanoscopique

Cependant, les domaines de recherches scientifiques, encore plus que les domaines
précédemment cités, sont naturellement contraints. Il s’agit d’environnements régis
par un ensemble de régles et de lois (biologiques, mécaniques, chimiques, phy-
siques, etc.) essentielles & leur bon fonctionnement. L’objectif de ces recherches
est ”"d’observer” un environnement impénétrable (par les technologies actuelles). 11
nous faut également pouvoir croire a ce que I'on ”"observe”, ainsi la crédibilité d’une
simulation ou d’une modélisation tient au respect du maximum de contraintes
identifiées. Des lors, les applications de Réalité Virtuelle permettant I’exploration
de données scientifiques doivent respecter les contraintes auxquelles sont soumises
ces dernieres, afin de simuler le plus fidelement possible ce phénomene naturel.

Le projet CoRSAIRe propose une nouvelle approche pour I’exploration et I’ana-
lyse avancée de masses de données scientifiques a 'aide de systemes de Réalité Vir-
tuelle. Ce projet intervient dans deux axes : la bioinformatique et la mécanique des
fluides.

L’objectif de ’axe mécanique des fluides est de définir les modalités d’une explora-
tion immersive optimale pour 1’étude qualitative d’écoulements tridimensionnels et
en mouvement [Vézien et al. , 2009|. Le défi est de pouvoir gérer des scenes com-
plexes avec des données dynamiques extrémement lourdes (en calcul, en visua-
lisation, etc.), sans dénaturer les phénomenes a explorer (figure . En d’autres
termes, le principale enjeux est de visualiser de tres grande quantité de données en
simulation (ce qui forme les iso-surfaces). Afin de simplifier la scéne virtuelle et pour
des raisons techniques, I'observation de la dynamique est limitée a certains points
d’intérets. La solution proposée consiste a sonoriser les points dynamiques de la sur-
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face modélisée (eg. I'intensité sonore exprime la vitesse d’écoulement a ce point). De
plus la modalité haptique est employée dans I'exploration des iso-surfaces de formes
complexes.

F1G. 2.18 — Exemple d'une exploration immersive et multimodale en mécanique des
fluides (projet CoRSAIRe)

Il en est de méme pour I'application de docking de protéines (décrite dans la
Section. Une analyse des besoins des biologistes [Férey et al. , 2009b] a permis
d’identifier les principaux points a partir desquels ont découlé les contraintes bio-
informatiques ainsi que les contraintes liées a un environnement de Réalité Virtuelle
multimodal approprié.

2.4.2 Définition

L’interaction 3D par sa définition (donnée dans la section permet a l'utili-
sateur de pouvoir étre un acteur dans un monde virtuel grace a des techniques bien
adaptées a chaque tache a effectuer.

Cependant, il arrive que le monde virtuel en question soit régi par des contraintes
qui lui sont propres afin d’étre plus proche du monde réel. Par exemple, dans le cas
d’une visite d’un musée virtuel, la navigation est limitée par les murs de I’enceinte et
le déplacement 2D de l'utilisateur. Toutefois, il ne faut pas négliger les contraintes
liées au domaine d’application (la taille d’une piece pour un robot, I’épaisseur d’un
tissu pour une incision, etc.).

Ainsi, lors de la manipulation d’un dispositif de téléopération chirurgicale, 1'utili-
sateur doit étre conscient des limites du monde réel (eg. le patient) car une erreur
peut étre fatale dans ce cas.

L’interaction 3D sous contraintes est donc I’ensemble des moyens et des techniques
d’interaction 3D adaptées, qui prennent en considération les contraintes liées a 1’en-
vironnement dans lequel on interagit (figure , qu’il soit virtuel ou distant. Il
ne s’agit pas la de configurer le comportement interactif d’une application 3D en
fonction du contexte de ’application, ni de centrer ’application sur les intéréts de
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Fi1G. 2.19 — Les techniques correspondants aux quatre taches de l'interaction 3D
doivent étre régie par les contraintes liées au domaine d’application

I'utilisateur dans ’environnement virtuel. En revanche, il s’agit d’adapter les ou-
tils de l'interaction 3D classique afin qu’ils respectent les lois de ’environnement
modélisé, aussi importantes dans ce cas que 'intention de 'utilisateur.

Afin d’atteindre une telle adaptation nous proposons d’intégrer une nouvelle notion
d’assistance pour l'utilisateur, qui veillerait au bon respect des contraintes dues a
I’environnement.

2.4.3 Quelques techniques d’interaction 3D sous contraintes

Nous nous intéressons au cas ou les domaines d’application imposent des limites
a ’environnement modélisé. Les contraintes environnementales doivent étre prises
en considération tant au niveau de la modélisation qu’au niveau de l'interaction
avec ’environnement virtuel. Par conséquent, il a été nécessaire que les techniques
d’interaction 3D actuelles s’adaptent au respect de ces contraintes, ce qui a permis
a de nouvelles techniques de voir le jour.

Navigation

Des travaux ont porté sur la tache de navigation et les contraintes qui lui sont
associées. En effet, la navigation peut étre contrainte par I’espace de navigation mais
également lorsque 'utilisateur connait sa cible (la destination de son déplacement).
Dans ce cas, 'utilisateur s’impose une contrainte de navigation (la cible & atteindre)
mais il doit également respecter les contraintes environnementales. Il est donc sou-
haitable d’assister 'utilisateur afin de le décharger de certaines taches pendant le
processus de navigation.

Pour cela, T'utilisateur peut se servir d'une liste ou d’'un menu dans lequel il
peut sélectionner son choix. Stoackley [Stoakley et al. , 1995] proposent d’utiliser
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un monde en miniature pour sélectionner la destination sur la maquette du monde
virtuel. La maquette joue le role de carte 3D détaillée dans laquelle ’avatar de 1'utili-
sateur se déplace et s’oriente selon la destination déterminée. Dans ce cas, le chemin
a suivre est déterminé automatiquement par le systeme.

Igarashi |[garashi et al. , 1998] proposent une autre méthode qui permet a l'utilisa-
teur de dessiner le chemin souhaité a 'aide d’un stylo sur une plaque en plexiglas
(voir la figure [2.20)).

L’utilisation d’une carte est une autre maniere de caractériser un déplacement dans
un monde virtuel |Bowman, 1999]. L’utilisateur est representé par une icone dans
une carte 2D. Le déplacement de 'icone par un stylet jusqu’au nouvel endroit de la
carte implique le déplacement de 'utilisateur. Quand 'icone est relachée, le systeme
anime lentement le déplacement de 1'utilisateur de I’endroit actuel au nouvel endroit
indiqué par Iicone (voir la figure .

Sternberger [Sternberger & bechmann, 2005] utilise un rayon virtuel déformable
pour dessiner librement le chemin a suivre pendant la navigation. Le but de cette
interaction a deux mains est d’éviter les obstacles qui se dressent devant 'utilisateur
et de modifier plus finement la direction et la vitesse courante. Le chemin parcouru
est sous forme d’une courbe 3D.

F1aG. 2.20 — Quelques exemples de techniques de navigation assistée : (a) La technique
de navigation a la carte [Bowman, 1999] et (b) la technique du dessin du chemin
|[garashi et al. , 199§]

Une fois la destination connue, il suffit de déplacer 'utilisateur jusqu’a I’endroit
souhaité. Il existe plusieurs méthodes pour transporter 1'utilisateur dans un environ-
nement virtuel, parmi elles la ”téléportation” qui déplace 'utilisateur d’une maniere
instantanée. Cette méthode présente un inconvénient majeur puisqu’elle désoriente
I'utilisateur. Elle ne donne pas d’informations sur la distance parcourue pendant le
trajet. Pour pallier ce probleme, Butterworth [Butterworth et al. , 1992 propose de
faire parcourir virtuellement le chemin a l'utilisateur (c’est-a-dire déplacer 'utilisa-
teur jusqu’a la destination).

Sélection et manipulation

Parmi les techniques naissantes pour les taches de sélection et de ma-
nipulation sous contraintes, nous pouvons citer les recherches de Ouramdane
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[Ouramdane et al. |, 2006]. La technique Follow-Me proposée vient compléter les
techniques d’interaction 3D classiques afin de rendre l'interaction plus simple et
de décharger 1'utilisateur de certains problemes liés aux contraintes du matériel uti-
lisé et a la complexité des environnements dans lesquels 'utilisateur évolue. Cette
technique a également pour objectif de palier au manque de précision des techniques
Go-Go et ray-casting (décrites précédemment) lorsque 1'objet cible est distant ou
petit. Elle peut étre considérée comme un complément a ces deux techniques.

Guide virtuel Objet cible

Zone de
manipulation libre

Zone de
manipulation
mise a I'échelle

F1G. 2.21 — Zones d’interaction de la technique Follow-Me [Ouramdane et al. , 2000]

Son principe est le suivant : I'environnement virtuel est divisé en trois zones dans
lesquelles I'interaction 3D possede sa propre granularité (figure :

— La premiere zone est appelée "zone de manipulation libre”. Dans cette zone,
la granularité d’interaction est importante. Un mouvement dans le monde réel
est retranscrit dans le monde virtuel avec un gain égal ou supérieur a un.

— La seconde zone est appelée ”"zone de manipulation mise a 1’échelle”. Dans
cette zone, la granularité d’interaction est moyenne. Un mouvement ample
dans le monde réel est retranscrit comme un mouvement moins ample dans le
monde virtuel avec un gain compris entre 0 et 1.

— La derniere zone est appelée "zone de manipulation précise”. Dans cette zone
la granularité d’interaction est faible.

Des guides virtuels sont utilisés pour assister 1'utilisateur qui n’aura plus qu'un
seul degré de liberté. Les mouvements de l'utilisateur seront donc interprétés
comme : avancer pour s’approcher de la cible ou reculer pour s’éloigner de la cible.
Par ailleurs, les guides virtuels appliquent une attraction ou une répulsion qui
traduit la précision de I'utilisateur.

Généralement, la manipulation d’objets 3D avec des interfaces utilisateur 2D
est tres difficile pour les utilisateurs non-expérimentés. Afin d’y remédier, Smith
[Smith et al. , 2001] a introduit un nouveau systéme qui utilise les contraintes pour
restreindre le mouvement des objets dans une scene 3D, ce qui rend beaucoup plus
simple et plus intuitive l'interaction. La définition des contraintes se fait selon le
type de modele. Les relations entre les contraintes sont stockées dans le graphe de
scene (voir figure . D’un point de vue visuel, lorsque 1'utilisateur manipule des
objets de la scene 3D, un retour visuel par une coloration verte indique les zones ou
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I’objet manipulé peut étre déposé. Smith justifie 'efficacité de sa technique par une
évaluation comparative de trois techniques de manipulation différentes.

Room
Small table Large Table
Phone Plant Chair  Lamp Computer Binder

Fic. 2.22 — Exemple de scene 3D et du graphe de scene qui lui est associé
|[Smith et al. , 2001]

(© (d)

F1G. 2.23 — Simulation de la métaphore ”magnétique” pour des objets virtuels (es-
caliers) [Kitamura et al. , 2002]

Kitamura a développé une méthode pour la manipulation simultanée
d’objets virtuels et d’objets réels en utilisant une métaphore “magnétique”
|Kitamura et al. , 2002]. La méthode vise a approcher les comportements des
objets virtuels et ceux des objets réels. Un certain nombre de lois physiques sont
sélectionnées et simulées pour les objets virtuels. En conséquence, un compromis
peut étre trouvé entre les lois physiques qui operent sur des objets virtuels et celles
qui operent sur des objets réels.

Cette nouvelle méthode de manipulation (métaphore "magnétique”) se base sur la
détection de collisions et la provocation d’attraction ou de répulsion entre les objets.
Elle détecte d’abord la collision entre les objets. Ensuite, elle recherche la meilleure
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paire de faces des objets manipulés (eg. des faces qui pourraient s’emboiter) afin de
les accrocher, a la surface, 'une a l'autre (voir exemple a la figure . Pour finir,
le mouvement de ces objets est limité en fonction de cette surface d’amarrage. Ainsi,
grace a cette méthode, un systeme de Réalité Virtuelle permet a un utilisateur de
manipuler a la fois des objets virtuels et des objets réels d’une maniere similaire.
L’objectif escompté est d’obtenir les mémes réponses en fonction des mémes lois
physiques.

Sohrt et Bruderlin ont proposé une méthode d’interaction sous contraintes dans
la modélisation 3D (controlés par la souris) [Sohrt & Briuiderlin, 1991] dans le but de
simplifier et d’améliorer 'efficacité de la définition interactive d’objets géométriques
dans la modélisation assistée par ordinateur. Ils présentent deux fagons de définir
les objets géométriques :

— la définition des objets par I'interaction graphique et

— la caractérisation d’objets par des contraintes géométriques.

Les opérations de modélisation interactive génerent automatiquement des
contraintes afin de maintenir les propriétés souhaitées par leur invocation. A leur
tour, les contraintes déterminent les degrés de liberté pour d’autres interactions pen-
dant les opérations de modélisation. Une représentation de hiérarchie de groupes
est utilisée pour exprimer les dépendances et pour la localisation des systemes
de contraintes. Sohrt et Bruderlin ont eu l'idée de garder les post-conditions des
opérations géométriques comme des contraintes. Comme elles ne sont pas définies
explicitement par les utilisateurs, mais implicitement comme un effet secondaire de
la modélisation des opérations, ils sont appelées contraintes implicites. Lorsque les
contraintes sont imposées aux objets ou aux groupes d’objets, elles restreignent les
degrés de liberté pour des manipulations interactives. Les contraintes sont visua-
lisées pour rendre intuitivement claire pour 1'utilisateur quelles sont les opérations
possibles (eg. si les degrés de liberté de la rotation d’un objet sont limités a un axe,
cet axe sera affiché).

2.5 Les contraintes

Les quelques domaines d’application de la Réalité Virtuelle que nous avons passés
en revue, nous ont permis d’identifier un certain nombre de contraintes qui régissent
ces domaines (eg. temps, sécurité, lois physiques, etc.). Les applications de Réalité
Virtuelle n’auront pas, ou peu, de crédibilité et d’efficacité si elles ne respectent pas
ces contraintes.

En vue du role majeur joué par les contraintes, nous en proposons, dans ce qui suit,
une définition et une premiere classification.

2.5.1 Définition

La définition donnée par le dictionnaire LAROUSSE | du mot contrainte est la
suivante : 7 Obligation créée par les regles en usage dans un milieu, par les lois propres

3http ://www.larousse.fr/dictionnaires
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a un domaine, par une nécessité”. En Réalité Virtuelle le principe des contraintes
est & I'opposé du principe de I'affordance [[] car il limite les actions possibles d'un
objet. D’apres Bowman [Bowman & Hodges, 1995], le mot ”contrainte”, lui-méme
a généralement une connotation négative, car elle renvoie a quelque chose qui nous
limite, mais les contraintes sont nécessaires dans les situations a la fois réelles et
virtuelles. Afin d’illustrer I'impact des contraintes sur noter quotidien, Bowman nous
donne I'exemple d’un quotidien sans les contraintes de la pesanteur, 'impénétrabilité
de surfaces solides, la friction etc. Un monde sans ces contraintes essentielles serait
le chaos.

2.5.2 Classification des contraintes

Exactitude du modele, précision, sécurité, lois physiques, milieu dangereux,
temps, charge cognitive ou encore regles biologiques sont autant de contraintes que
nous avons recensées dans les domaines d’application de la Réalité Virtuelle. Cer-
taines de ces contraintes sont essentielles dans plusieurs aspects des systemes de
Réalité Virtuelle.

Travaux connexes

Concernant 'aspect matériel de la Réalité Virtuelle [Bowman & Hodges, 1995],
les périphériques d’entrée (eg. gants de données, reconnaissance vocale, souris 3D
etc.) ne respectent pas souvent les contraintes liées a la retranscription de I’action
depuis le monde réel vers le monde virtuel. Souvent, trop de degrés de liberté peut
engendrer de I'imprécision (eg. gants de données), ou encore de 'apprentissage soit
pour l'utilisateur soit pour le systeme (eg. commandes vocales).

Concernant ’aspect logiciel des systemes de Réalité Virtuelle, des contraintes

sont imposées tant pour les objets de I’environnement virtuel que pour les outils
nécessaires a leur manipulation.
De maniere générale, les objets virtuels ainsi que leur comportement doit com-
prendre les contraintes du systeme réel qu'ils représentent (eg. un sol et des murs
doivent étre infranchissables). D’autre part, les outils permettant de gérer I'interface
entre l'utilisateur et les entités virtuelles, doivent étre un compromis entre des
interfaces génériques pour étre réutilisables et des interfaces contraintes par le
type d’environnement virtuel dans lequel ils sont employés. Ceci est extrémement
important lorsque ’on manipule un modele d’un monde réel.

Il est également possible de considérer les contraintes dans les environne-
ments virtuels a partir d'un point de vue différent. Bowman identifie et classe
les contraintes en fonction des quatre principales taches de linteraction 3D
[Bowman & Hodges, 1999] :

4L affordance (du verbe anglais "to afford”) est la capacité d’un objet & suggérer sa propre
utilisation
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e Navigation : l'utilisateur doit pouvoir se déplacer naturellement dans un
espace 3D sans pour autant étre désorienté ou se perdre dans le monde
virtuel. Ainsi, une technique de navigation réussie devrait offrir suffisamment
de contrainte pour éviter la désorientation des utilisateurs et pour simuler la
marche réelle, mais devrait également étre souple pour les mouvements des
utilisateurs ayant des besoins spécifiques.

e Controle d’application : l'utilisateur ne doit pas étre completement libre
a la commande pour que le systeme puisse reconnaitre la tache a exécuter.
Pour cela, I'utilisateur doit avoir un apercu des commandes possibles dans le
systeme. Le but est d’obtenir un controle d’application efficace, performant et
rapide.

e Sélection : la sélection doit étre tres précise des qu’il s’agit de sélectionner
des petits objets ou encore un objet dans un environnement virtuel dense.
L’utilisateur doit pouvoir aussi sélectionner des objets distants.

e Manipulation : il est impératif de limiter le mouvement des objets pour
des taches exigeant un degré de précision. Par ailleurs, les divers degrés
de contraintes sont souvent utiles dans la résolution de compromis entre
lefficacité et la précision. Il faut également respecter les contraintes d'un
objet non seulement au moment de lui appliquer des transformations mais
aussi au moment de le créer.

Souvent, pour remédier & une contrainte particuliere dans une application de Réalité
Virtuelle, il suffit d’étendre une des techniques d’interaction existantes. Seulement,
cela peut aboutir a I’apparition de nouvelles contraintes. Par exemple, pour faciliter
la sélection d’objets de petite taille et souvent éloignés, la technique de cone-casting
améliore celle du ray-casting en utilisant un pointeur conique a la place du rayon
classique. Toutefois, cela peut conduire a une ambiguité si plusieurs objets de petite
taille se trouvent en méme temps dans le cone.

Pour le cas particulier des explorations scientifiques, Doyle et Stellig
[Doyle & Stelling, 2006] expliquent que pour comprendre les systemes biolo-
giques complexes, au lieu de partir des implémentations réelles et d’observations, on
peut réduire le probleme d’abord en séparant ce qui est possible de ce qui ne 'est
pas, telles que les configurations et les comportements qui violent des contraintes.
Ils définissent trois grandes catégories de contraintes :

o Empirique : l'analyse expérimentale a grande échelle peut fournir des
contraintes sur les réseaux possibles de structures,

e Physico-chimiques : les lois de la physique comme la conservation de la masse
et de la thermodynamique imposent des contraintes sur les comportements de
cellules et de réseaux,
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e Fonctionnelle : les systemes biologiques accomplissent certaines fonctions
et leurs éléments constitutifs sont confinés a un vaste ensemble fini. Par
conséquent, les réseaux structuraux doivent étre conformes a ces aspects.

Exemples de contraintes

Les domaines d’application qui nécessitent une interaction 3D particuliere, nous
permettent d’identifier un certains nombre de contraintes. Nous avons choisi de
classifier ces contraintes, de facon non exhaustive, indépendamment du domaine
d’application. Elles peuvent concerner les taches de l'interaction 3D, I'environne-
ment Virtuel, mais aussi les aspects matériels et logiciels.

La charge cognitive appelée aussi charge mentale mesure la quantité de
ressources mentales mobilisées par un sujet pour réaliser une tache
[Chanquoy et al. |, 2008]. Elle dépend de trois facteurs prédominants : 'indi-
vidu, la complexité de la tache et I'environnement. La contrainte réside dans
le fait d’éviter un effort trop fort ou trop faible pour les utilisateurs.

La précision de l’interaction 3D peut toucher toutes les taches de I'interaction
3D et particulierement la sélection et la manipulation. Il s’agit de ne pas
dépasser une marge d’erreur souvent tres limitée.

L’espace d’interaction 3D est souvent lié a la précision des taches car il limite
les mouvements de 'utilisateur a une zone d’interaction 3D restreinte.

La destination/parcours sont des contraintes de cible, de chemin ou encore de
trajectoire, limitant ainsi la navigation. La destination a atteindre ou le par-
cours a emprunter peuvent étre imposés par 1'utilisateur ou par le contexte de
I’application.

La vitesse de déplacement touche les objets virtuels en gérant leur mouvement.
Elle peut également diriger le déplacement de I'avatar d’un utilisateur.

Les contraintes entre objets contraignent le comportement des entités vir-
tuelles, d’abord dans I'environnement ensuite entre elles. Il peut s’agir de la
gestion des collisions entre les objets, leurs formes respectives qui doivent étre
cohérentes, leurs positions relatives, etc.

Les lois physico-chimiques, biologiques, mécaniques, etc., restreignent I’environne-
ment virtuel au niveau de la géometrie des objets mais aussi au niveau de
leur comportement. De plus, ces lois commandent I'interaction de 1'utilisateur
avec le monde virtuel. Ces contraintes interviennent dans le cas de modeles
liés au réel comme une télé-opération chirurgicale via une interface de Réalité
Virtuelle.

Les limites physiques peuvent étre matérielles et concerner les interfaces. Mais
elles peuvent également se rapporter aux utilisateurs humains.

La distance entre le site de commande (site maitre) et celui de l'application
réelle (site esclave) est souvent liée au télé-travail. Cela peut constituer une
contrainte (d’éloignement).
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Le temps de transmission est également lié au télé-travail, car la distance entre
les deux sites engendre un délai. Il faut donc prendre en compte le retard qu’il
peut y avoir entre la commande de 1'utilisation et I'activation de la tache.

Le temps d’exécution d’une tache peut étre limité. En effet, il est possible d’exi-
ger que l'application soit rapide. Donc il est envisageable de restreindre le
temps de U'interaction 3D (eg. limiter le temps de manipulation).

La conscience de présence des différents utilisateurs dans un environnement col-
laboratif est tres importante dans la coordination de leurs taches respectives.

La coordination et aussi importante que la communication entre les utilisateurs
d’un méme environnement collaboratif. La coordination participe a aider les
utilisateurs en gérant leurs droits, leurs priorités sur les entités partagées ou
I'ordre de leurs interventions.

Les contraintes géométriques sont souvent le résultat des lois (physico-
chimique, biologique, etc.). Elles impregnent les objets, les objectifs de ma-
nceuvre, les taches d’interaction 3D et par conséquent I’ensemble de ’environ-
nement virtuel.

La masse de données est une contrainte importante car la visualisation et la
gestion d'un tres grand nombre d’éléments ne sont pas évidents.

Ces contraintes établissent les regles de comportement de ’ensemble des objets

virtuels, qu’ils soient autonomes ou gérés par un ou plusieurs opérateurs. Ces regles
peuvent étre imposées par le concepteur de I'application ou encore par 'utilisateur.
Cependant, elles sont le plus souvent déterminées par le domaine représenté.
En prenant I'exemple des applications du réel (eg. simulateur de vol pour l'en-
tralnement), nous remarquons que la complexité du monde réel se reflete dans I’ap-
plication. Or nous n’avons pas les mémes moyens d’interaction dans une application
de Réalité Virtuelle que dans le monde réel. I faut donc trouver des moyens de
simplifier I’application sans la dénaturer.

Proposition de classification

La liste de contraintes que nous venons de dresser reste incomplete car au dela
des domaines non cités, les contraintes d’'un domaine ne sont pas toutes identifiées
(particulierement pour le domaine du vivant). A partir de cette liste nous avons
constaté que les contraintes imposées se répercutent tant sur les entités virtuelles
(eg. forme spatiale, position, etc.) que sur leur comportement (eg. déplacement,
collisions, etc.). Toutefois, nous avons également identifié des contraintes qui
concernent l’ensemble du systeme.

Ainsi, contrairement a la classification proposé par [Bowman & Hodges, 1995] qui
identifie les contraintes suivant chaque tache de l'interaction 3D indépendamment
du reste du systeme, nous nous intéressons au comportement d’un ou plusieurs
objets dans leur environnement. Par exemple, en manipulant un objet, ses pro-
priétés sont modifiées (eg. changement de position, d’orientation, etc.) et cela
peut influencer les objets qui I'entourent. Par conséquent, nous étudions l'impact
des contraintes non seulement sur chacune des taches mais aussi sur l’ensemble



70 CHAPITRE 2. ETUDE DE L'INTERACTION 3D SOUS CONTRAINTES

du systeme d’interaction 3D. Parallelement, nous prenons également en compte
les conséquences des contraintes tant sur un objet que sur la totalité des entités
virtuelles. Néanmoins, I’'objet n’a de sens pour nous que s’il intervient a un moment
ou un autre dans la processus d’interaction.

Nous proposons alors la hiérarchie suivante (illustré par la figure [2.24)) afin
d’identifier les différentes catégories de contraintes :

e Globale : Il s’agit du type de contrainte principal. Il concerne le rendu
final ou le résultat de 'application. Une contrainte globale se rapporte soit
a l'espace des objets virtuels, soit au systeme d’interaction 3D dans son
intégralité. Dans certains cas, cela pourrait étre la précision ou encore la
rapidité attendues par I'utilisateur ou par I'application, concernant le systeme
d’interaction 3D. Relativement a ’espace des objets 3D cela pourrait étre un
volume englobant ou des positions relatives.

e Locale : Ce type représente une sous-contrainte du type global. Une
contrainte locale peut concerner un objet 3D (entité de l'environnement
virtuel) et/ou une tache de l'interaction 3D. Elle est liée a une téche (une
fonction précise de 'application) comme par exemple un espace confiné de
manipulation, ou encore une distance limite de navigation. Dans le cas ou
la contrainte locale est liée a un objet 3D, elle peut imposer une forme
géométrique.

— Objets 3D

Taches de

l'interaction 3D

Locale

Contrainte de la
Réalité Virtuelle

Espace des

— Globale [ objets 3D

Systeme

d'interaction 3D

Fi1G. 2.24 — Classification des contraintes d’interaction 3D dans un environnement
de Réalité Virtuelle

La figure reprend quelques exemples de contraintes précédemment listées, en
les classant parmi les différents types de contraintes que nous avons identifiés. Notre
vision des types de contrainte et le concept de sous contraintes se confirme avec la
classification proposée. Nous constatons que certaines contraintes globales peuvent
étre également des contraintes locales comme par exemple les contraintes entre ob-
jets qui touchent ’environnement virtuel mais aussi les objets 3D et l'interaction
3D (qui sont des contraintes locales). Nous pouvons alors défendre l'idée qu’'une
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contrainte globale peut entrainer une/des sous contraintes locales. Une contrainte
de type global peut alors engendrer une autre de type local semblable, mais elle
peut également étre composée de sous contraintes locales différentes. Cela est le cas
pour la contrainte de précision d’une application (contrainte globale), qui produit
indirectement une contrainte de précision sur chacune des taches de l'interaction
3D de I'application. Par ailleurs, une contrainte locale n’implique pas forcément une
contrainte globale. Par exemple, le temps d’exécution d’une tache d’interaction 3D
particuliere (eg. temps de manipulation limité pour une application cyclique) n’in-
fluence pas spécialement la durée totale d’une application.

Contrainte de la
Réalité Virtuelle

Locale Globale

Objets 3D Taches de I'IS8D

| .
Espace des objets Systéme d'13D

3D

* La charge cognitive

* La précision de I'13D * La précision

e L'espace d'I3D} == === -f]------c-mmimmannon |+ L'espace d'I3D

* Destination/parcours * Les limites physiques
* Contraintes entref - - - f1--cccemeocnaaanon- 4{* Contraintes entre * La distance

objets objets
* Les lois}----------- FHe Les loisp----------- ish=---------- | Les lois
* Contraintes } - - - - - - - 1 e |* Contraintes * Le temps de
géométriques * Le temps d'exécution géomeétriques transmission
* La conscience de
présence

* La coordination
* La masse de données

Fia. 2.25 — Classification de quelques exemples de contraintes

Compte tenu de la classification que nous avons proposée, nous allons essayer
de situer les quelques techniques d’interaction 3D sous contraintes que nous
avons identifies dans la section 2.4.3l Le tableau 2.1 résume les résultats étude
comparative des techniques d’interaction 3D sous contraintes. Les contraintes sont
soit locales soit globales. Dans le premier cas, les contraintes peuvent étre liées
aux objets 3D ou aux taches de l'interaction 3D. Dans le deuxieme cas, a savoir
les contraintes globales, elles peuvent étre liées a '’environnement virtuel (EV) ou
encore a ’application. Nous remarquons que les contraintes locales liées aux objets
3D sont souvent connexes a celles qui sont globales et liées a I’environnement. Par
analogie, les contraintes locales liées aux taches de l'interaction 3D sont, dans la
plupart des cas, connexes a celles qui sont globales et liées a 1’application.
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Techniques d’interaction | Contraintes locales | Contraintes globales
3D
Objet Taches | Espace | Systeme
3D d’I3D d’objets | d'I3D
Modélisation + + + -
3D interactive
[Sohrt & Briiderlin, 1991]
Téléportation  virtuelle | - + - +
[Butterworth et al. , 1992]
Monde en miniature | - + - +
[Stoakley et al. , 1995]
Trajectoire - + - +
[[garashi et al. , 1998]
Carte [Bowman, 1999] - + - +
Rayon déformable | - + - +
[Bowman, 1999]
Scene 3D | - + + -
[Smith et al. , 200]1]
Métaphore magnétique | + + + -
[Kitamura et al. , 2002]
Follow-Me - + - +
[Ouramdane et al. , 2006]

TAB. 2.1 — Comparaison des contraintes liées aux techniques d’interaction 3D : (+)
présence de contrainte, (-) absence de contrainte.

Nous remarquons qu’en général les techniques existantes ne garantissent pas
le respect de tous les types de contraintes en méme temps, mais seulement ceux
inhérents aux applications finales. Par conséquent nous pouvons conclure que les
techniques d’interaction 3D citées ne peuvent pas étre utilisées a 1’état brut pour
interagir avec n’importe quel environnement complexe. Bien que, ces techniques
respectent les contraintes identifiées par les auteurs, elles ne sont pas adaptées pour
prendre en compte d’autres contraintes. Parallelement, les contraintes du vivant ne
sont pas toutes identifiées, il faudrait donc une métaphore adaptable facilement.

Nous proposons dans le chapitre 4| un nouveau concept d’interaction 3D basé
sur l'assistance de l'utilisateur pendant le processus d’interaction avec des envi-
ronnements complexes (ie. géré par des contraintes). Ce concept vient enrichir les
techniques d’interaction classiques afin de les adapter aux contraintes de ce type
d’applications.
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2.6 Bilan

Apres un passage en revue des principales taches de 'interaction 3D et des tech-
niques les plus courantes, nous avons introduit 'interaction 3D sous contraintes. Il
s’agit d’'un amendement des techniques d’interaction 3D classiques afin de les adapter
aux contraintes de ’application. A ce propos, nous avons examiné quelques domaines
d’application de la Réalité Virtuelle pour en déduire les contraintes potentielles. Pour
finir, nous avons proposé une définition de la contrainte ainsi qu'une classification
permettant d’identifier les différents types de contraintes dans un systeme de Réalité
Virtuelle.

Toutefois, malgré les nombreux efforts pour intégrer les contraintes a la fois dans
les objets de I'environnement virtuel et dans le systeme d’interaction 3D, il n'y a, a
ce jour, aucune méthode assez générique que I'on pourrait reprendre dans le cadre
de notre application (ie. analyse de structures moléculaires). Nous ne pouvons que
nous en inspirer.

Notre objectif, désormais, est d’intégrer les différentes contraintes tant aux objets
3D de notre environnement qu’a leur comportement, mais aussi a la facon dont
I'utilisateur va interagir avec. Pour cela, il nous faut trouver un moyen qui puisse
prendre en compte ces contraintes sans encombrer 'utilisateur afin de lui permettre
de se concentrer sur les taches principales. Par conséquent, un systeme d’assis-
tance doit étre mis en place dans le but de décharger 1'utilisateur tout en l'aidant
a respecter les contraintes.
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Bilan de I’état de ’art

Les premieres observations de cette these ont permis de comprendre et de
justifier I'intérét des scientifiques pour la structure spatiale des molécules. Des lors,
le principal objectif de notre recherche a été de pouvoir proposer un systeme d’aide
a I’analyse de structure moléculaire grace a un systeme de Réalité Virtuelle.

Un tel systéme comprend trois phases fondamentales : modélisation, visualisation et
interaction. Nous nous sommes donc intéressés, tour a tour, a chacune de ces phases,
dans le domaine de la biologie moléculaire. Nous avons pu recenser différentes
approches de modélisation 3D et de visualisation en biologie moléculaire. Nous
avons également étudié les approches d’interaction dans les systemes d’analyse
visuelle moléculaire. Ce qui nous a permis de justifier la place de la Réalité Virtuelle
dans I’aide a I'analyse en biologie moléculaire.

Par conséquent, nous nous sommes intéressés a la Réalité Virtuelle et plus parti-
culierement a l'interaction 3D (une des trois phases de notre systéme). Nous nous
sommes vite rendus compte que le domaine de la biologie moléculaire est I'un des
domaines ou les interactions 3D doivent respecter un ensemble de contraintes afin
d’étre plus crédibles. Nous avons ensuite élargi notre étude a la Réalité Virtuelle en
général ce qui nous a permis d’identifier certains travaux qui ont tenté d’intégrer
ces contraintes aux modeles 3D et aux techniques d’interaction 3D. Ainsi, nous
avons pu identifier les contraintes, les définir et en proposer une classification.

A Tissue de la premiere partie de cette these, nous sommes arrivés a deux
principales conclusions :

e En premier lieu, la modélisation 3D moléculaire actuelle est inadaptée a
notre besoin. En effet, les modéles 3D moléculaires existants sont soit partiels,
ce qui ne convient pas a notre objectif de structure globale, soit globaux
mais qui ne sont pas structurés de fagon a supporter des modifications par
la suite. La premiere conclusion est donc de construire notre propre modele
3D moléculaire qui serait basé sur des contraintes bio-physiques existantes,
et dont la structure de données est modifiable via une interaction avec
I'utilisateur.

e En second lieu, les techniques d’interaction 3D sous contraintes actuelles
sont souvent dédiées a une application particuliere et pour des contraintes
spécifiques. De plus, nous avons observé que plus l'environnement est
contraint, plus l'utilisateur doit se concentrer sur ses taches. Ainsi, notre
deuxieme conclusion est de devoir mettre en avant une approche qui per-

5
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mettrait a l'utilisateur une interaction 3D simple et intuitive, qui 'aiderait a
respecter les contraintes de 'environnement virtuel sans le surcharger. L’idée
n’est pas de repenser une technique d’interaction 3D mais plutot de proposer
un systeme d’assistance a l’interaction 3D sous contraintes (ie. qui
integre les contraintes du domaine) a l'utilisateur.

La suite du manuscrit exposera, successivement, la solution que nous proposons
a chacune de ces problématiques, avant de présenter ’application finale.



Deuxieme partie

Contributions

7






Chapitre 3

Une modélisation 3D du
chromosome

Résumé

Dans ce chapitre nous présentons notre choix de structuration pour le modele
3D du chromosome. De ce fait, nous décrivons d’abord les contraintes architectu-
rales (ie. données physico-chimiques) ainsi que les contraintes fonctionnelles (ie.
modeles biologiques) que nous avons identifiées et choisi d’employer. Par la suite,
nous donnons une description de la mise en ceuvre de ces contraintes dans 1’organi-
sation et la structuration de données du modele 3D. Les approches de modélisation
3D que nous avons adoptées sont également présentés.

79
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3.1 Introduction

Nous avons vu que l'analyse en Biologie Moléculaire pose certaines
problématiques. Outre la taille des molécules a traiter ou le nombre de combinaisons
possibles, nous avons distingué deux difficultés majeures posées par les biologistes.
D’une part, on reclame des modeles moléculaires de plus en plus "réalistes”, en y
ajoutant des contraintes toujours plus complexes. D’autre part, l'analyse ne doit
plus étre limitée a l'observation d’un modele tridimensionnel, mais s’étendre a une
interaction Homme/Molécule plus élaborée. Les biologistes aspirent a plus de liberté
d’intervention a tout les niveaux de ’analyse moléculaire.

Il existe donc un besoin en outils d’aide a l’analyse en Biologie moléculaire,
permettant a la fois une modélisation 3D précise, une visualisation 3D et une
interaction plus importante entre 'utilisateur et la molécule virtuelle.

Dans ce sens, nous avons constaté que la Réalité Virtuelle, combinée a ume
modélisation 3D performante, pouvait constituer une solution (particulierement
pour les systemes interactifs). En effet, la Réalité Virtuelle associe des dispositifs
matériels et des techniques logicielles spécifiques qui pourraient améliorer la
perception du modele 3D et repousser la limite de 'interaction Homme-Molécule.
Partant de ce principe, nous proposons un systeme d’analyse in virtuo (ie. impli-
quant des moyens de Réalité Virtuelle) pour l'interaction Homme/Molécule. Notre
approche comprend trois phases : modélisation 3D, visualisation et interaction 3D.
Dans ce chapitre nous nous intéressons a la premiere phase de modélisation 3D.

La modélisation moléculaire s’est souvent vue associée a la modélisation
numérique (ie. par ordinateur). C’est donc par abus de langage que 'on désigne
la modélisation moléculaire comme la production de modeles 3D numériques de
molécules. La modélisation 3D (ie. représentation graphique) de la molécule est la
détermination des positions dans I’espace, des atomes qui la constituent.

Nous avons fait le choix d’aborder une molécule en particulier : 'ADN. Ainsi,

I'étude que nous avons menée (voir section autour de la modélisation 3D
du chromosome a soulevé certaines problématiques. En effet, nous nous sommes
confrontés aux limites des modéles 3D existants et plus particulierement aux
structures de données utilisées. L’organisation actuelle des modeles 3D (statique,
non articulé et dédiée a une application particuliere) ne favorise pas leur animation
(ie. modification de structure), et encore moins leur manipulation.
Par conséquent, nous avons besoin de construire un modele 3D adapté au systeme
d’analyse in virtuo. Ce modele doit pouvoir supporter les deux phases de visualisa-
tion et d’interaction. L’interaction Homme/Molécule peut aboutir & la modification
de la structure moléculaire.

Par ailleurs, la modélisation 3D reste une approximation de la structure
moléculaire réelle. Aussi, les approches de modélisations different selon les criteres
exigés (eg. taille de la structure, crédibilité du modele, etc.). La crédibilité du modele
étant jugé importante, nous avons fait le choix de nous baser sur des contraintes is-
sues de I'organisation spatiale de la molécule. Ces contraintes, déterminées a
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partir d’analyses expérimentales, se déclinent en deux catégories : les contraintes
architecturales et les contraintes fonctionnelles.

3.2 Organisation spatiale du chromosome

Dans le passé, les biologistes ont pensé que I’ADN se comportait dans le
noyau cellulaire comme des nouilles dans une soupe. Cependant, la quantité
importante d’ADN stockée dans la cellule (jusqu’a 2m de longueur dans un noyau
de quelques microns de diametre) nécessite une organisation spatiale particuliere et
des techniques de compaction sophistiquées, capables de stocker toute I'information
génétique tout en lui permettant de se répliquer, d’accomplir la division cellulaire
ou encore de respecter la dynamique d’expression des genes.

L’ADN a besoin d’'une organisation qui soit capable de s’adapter tres rapidement,
c’est-a-dire qu’au moindre stress (eg. famine, température, etc.) la molécule doit étre
capable de changer sa carte d’expression des genes en un laps de temps tres court.
De plus, une des raisons qui nous pousse a croire qu’il y a un ordre dans le noyau
est que la régulation génétiqud!] peut étre optimisée en organisant spatialement les
genes (les éloigner ou les rapprocher) et donc 'ADN. En outre, 'organisation spa-
tiale permettrait de protéger ’ADN contre les dégradations causées par les enzymes.

A présent, le développement des techniques de fluorescence et de microscopie
a trois dimensions, a montré que les chromosomes ne sont pas aléatoirement
disséminées a travers le noyau, mais sont en fait assez bien organisés. Dans un
méme temps, il a été révélé que malgré le mouvement brownien que subit la
chromatine (qui forme les chromosomes), les chromosomes restent ancrés au sein
du noyau [Marshall, 2002]. Ceci est sans doute le résultat d’interactions entre les
chromosomes et les éléments structurels au sein du noyau.

Désormais, nous savons que comprendre l'organisation spatiale de 'ADN, et
plus généralement I’architecture nucléaire, est indispensable pour la compréhension
de la régulation de l'expression des genes ainsi que d’autres fonctions nucléaires,
telles que la réparation et la réplication de ’ADN. Ainsi, identifier les mécanismes
qui menent a cette organisation spatiale est un enjeu majeur.

Notre contribution consiste a proposer un systeme d’analyse in virtuo qui permet
la modélisation 3D et la visualisation de ’ADN mais aussi l'interaction Homme-
Molécule (ie. modification du modele moléculaire 3D par I'utilisateur). La premiere
étape de notre travail est d’essayer de trouver une représentation 3D qui satisfait
des caractéristiques biologiques et qui puisse aider a comprendre les rouages de cette
organisation [Essabbah et al. , 2009¢].

Afin d’etre plus proche de la réalité de la molécule, nous avons choisi de nous appuyer
sur des éléments caractéristiques, comme le serait la molécule dans son environne-
ment. Les recherches autour de l'organisation du génome ont identifié un certain
nombre de données physico-chimiques et élaboré un ensemble de modeles biolo-

'La régulation génétique correspond au controle de I’expression des geénes
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giques, chacun représentant une partie de cette organisation spatiale.

Les données physico-chimiques constituent les contraintes architecturales, tandis
que les modeles biologiques représentent les contraintes fonctionnelles du modele
moléculaire.

Notre objectif est de proposer un modele élementaire établi sur ces contraintes. Ainsi,
nous avons identifié les données et les modeles a exploiter dans un premier temps.

3.2.1 Contraintes architecturales

Les données physico-chimiques qui ont été identifiées représentent des contraintes
architecturales pour le modele 3D |Essabbah et al. , 2008c|. Ces contraintes existent
a tout les niveaux de compaction de ’ADN (la double hélice, la chromatine, etc.).
Par soucis d’abstraction, nous les présenterons de facon générique, indépendamment
de leur degré de modélisation.

Il s’agit de la longueur de persistance, du diametre ainsi que du volume
délimité et de l'énergie de courbure (figure [3.1). Ces quatre contraintes

F1G. 3.1 — La chromatine (en bleu) est régi par des contraintes bio-physiques : (a)
Le diametre (b) la longueur de persistance (c) I’énergie de courbure et (d) le volume
délimité |Lanctot et al. , 2007]

bio-physiques nous permettent d’établir un modele 3D simple. Chacune de ces
contraintes et son implication dans la construction du modele sont expliquées dans
ce qui suit.

Le diametre

A tous les niveaux de sa compaction, la molécule d’ADN a toujours une
caractéristique structurale (ie. architecturale) qui est son diametre (figure [3.1).
Par des expérimentations a 1’échelle microscopique il a été possible d’estimer
ce diametre. Les valeurs données par ces expérimentations sont des moyennes
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approximatives, car les conditions de ces mesures sont déterminantes.

Par ailleurs, la molécule présente un faible phénomene électrostatique de
répulsion (PADN est chargé négativement). Ainsi, la contrainte du diametre per-
mettra de représenter cette répulsion et de créer un phénomene ”d’auto-évitement”.
Il intervient au moment de la construction du modele en empéchant les collisions
entre les segments (ie. parties du modele). Le phénomeéne ”d’auto-évitement” est une
contrainte tres importante pour un modele 3D physiquement précis. Le volume de
la molécule augmentera rapidement des que I'on prend en compte cette contrainte.

La longueur de persistance

La longueur de persistance est une caractéristique intrinseque de la molécule qui
représente sa rigidité. Elle peut varier, in vivo, en fonction de 'interaction de la
molécule avec des éléments de 'environnement (eg. des protéines).

Dans le modele WLC, la longueur de persistance est définie comme la distance au-
dela de laquelle le modele perd son agencement directionnel. Elle peut varier entre
50 et 250 nm en fonction du niveau de compaction de ’ADN [Hagerman, 198§].

L’énergie de courbure

Un des moyens de déchiffrer la relation entre l’organisation spatiale du
chromosome et son activité transcriptionnelle est 1’étude thermodynamique
[Junier et al. , 2010] basée sur un modele WLC (Worm-Like Chaine) du chromo-
some. Le modele WLC est défini par une énergie de courbure qui est la conséquence
du fait que la molécule d’ADN soit soumise a de I’agitation thermique et au milieu
visqueux [Strick et al. , 2003]. L’énergie de courbure E. est calculée en fonction d'un
coefficient de courbure K qui reflete le cotlit énergétique pour courber localement la
molécule (ce qui conduit & une longueur de persistance).

B L ot
EC_K./O (5)"ds (3.1)

ol g—f est la variation du vecteur tangent le long de l’abscisse curviligne s de la

molécule (modélisant 1’angle entre deux segments d’ADN) et L est la longueur totale
de la molécule.

Le coefficient K ne peut pas étre déterminé a ’avance, mais uniquement a partir de la
connaissance des éléments de la molécule et de son environnement physico-chimique.
Il s’agit d'un parametre qui s’adapte afin d’obtenir les propriétés statistiques de la
molécule (eg. son rayon) observées dans les expérimentations.

Pour une chaine de diametre infiniment petit (lorsque E,. est I'unique energie prise
en compte), K peut étre exprimé par ou lp est la longueur de persistance
de la molécule a modéliser, (k,.T') est I’énergie thermique du systeme, avec T la
température et k; la constante de Boltzmann.

K = lpJy.T (3.2)
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Le volume délimité

Chez les eucaryotes, ’ADN évolue dans un noyau délimité par une enveloppe
avec un diametre typique de lum. Par ailleurs, 'ADN a longtemps été considéré
comme une pelote de fils disposés aléatoirement dans le noyau. Cependant, les
études conduites par Cremer ont révélé que les chromosomes occupaient chacun
un territoire tridimensionnel distinct (voir la ﬁgur, bien délimité, appelé
"territoire chromosomique” [Cremer & Cremer, 2001][Cremer ef al. , 2006]. La
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FTIcC W W WA

F1G. 3.2 — Les territoires chromosomiques chez la poule |[Cremer & Cremer, 2001],
chaque couleur représente un territoire

taille des ces territoires est grossierement proportionnelle a la taille du chromosome
correspondant. Toutefois, il existe des parametres qui peuvent la moduler (eg.
niveau global d’expression du chromosome). De plus, ces territoires ne sont pas
considérés comme des compartiments du noyau cellulaire du fait qu’ils soient
perméables. En effet, I’'étude de la régulation de I'expression des genes en fonction
de la dynamique de la chromatine dans le noyau [Lanctot et al. , 2007], montre que
certaines parties de la chromatine peuvent quitter leur territoire et que la position
de territoires voisins peut changer dans le temps.

On observe deux principaux modeles (voir la figure qui rendent compte des
relations spatiales entre des territoires chromosomiques voisins [Dupont, 2006] :

— Le modele ICD (InterChromatin Domain) : I'interface entre deux territoires est
dépourvue de chromatine (ie. espaces interchromatiniens) et forme un réseau
tridimensionnel de canaux qui permet la circulation (par diffusion passive)
des protéines nécessaires a la transcription et ’exportation des produits au
travers des pores nucléaires. Par ailleurs, ces espaces pourraient également
servir de zone de stockage de macromolécules ou encore de siege aux réactions
enzymatiques.
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— Le modele ICN (InterChromosomal Network) : il suppose que les frontieres
d'un territoire chromosomique se recouvrent & environ 40% de son volume
avec ses territoires voisins. Plus la chromatine est compacte, moins il y a de
possibilités d’interpénétrations. Dans ce modele, les protéines nécessaires a la
transcription, la réplication et la réparation de ’ADN ne sont pas confinées
dans des espaces spécialisés, mais peuvent circuler librement entre les boucles
de chromatine.

Modéle ICN Modele ICD

Lamina

Nucléole

Pore
nucléaire

Fi1Gc. 3.3 — Les deux principaux modeles d’organisation spatiale de la chromatine
dans le noyau. A droite, le modele ICD (InterChromatin Domain) et a gauche, le
modele ICN (InterChromosomal Network) (tiré de [Dupont, 2006])

La disposition des chromosomes dans le noyau est encore largement discutée,
mais a ce stade de notre recherche, nous ne nous intéressons pas a la topologie des
territoires au sein du noyau.

3.2.2 Contraintes fonctionnelles

Un lien étroit semble exister entre la structure et la fonction d’une molécule.
Plusieurs recherches ont étudié ce lien a plusieurs niveaux d’échelle donnant lieu a
des modeles biologiques. Nous citons ici deux d’entre elles qui nous ont servi de
base pour notre travail.

La méthode 3C : Capturing Chromosome Conformation

En réalité, la méthode 3C ne représente pas un modele biologique, mais les
données issues de cette méthode peuvent constituer un support pour la construction
d’un modele 3D de I’ADN.
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L’objectif de la méthode 3C |[Dekker et al. , 2002 est de détecter la fréquence d’in-
teraction entre les génes du chromosome. D’abord, la fréquence d’interaction entre
une paire de genes est mesurée. Ensuite, grace a ces mesures, une matrice carrée
(dont la taille est le nombre de genes dans le chromosome) est établie (figure [3.4).
Elle représente les fréquences d’interactions entre chaque paire de genes, d’'un méme
chromosome, et révele ainsi leur disposition spatiale relative. Plus la fréquence d’in-
teraction entre deux genes est élevée, plus les genes ou les parties du chromosome
correspondantes sont proches spatialement. De ce fait, la méthode 3C nous renseigne
sur un aspect de conformation spatiale globale de la fibre de chromatine.

1
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Fic. 3.4 — Méthode 3C pour le chromosome III de Saccharomyces cerevisiae
[Dekker et al. , 2002] : (a) La matrice des fréquences d’interactions des paires de
genes (b) La conformation 3D globale

Le principe du solénoide

Des études génomiques ont révélé des régularités dans la position des genes

le long de I'ADN (figure [3.5)), aussi bien chez la bactérie (Escherichia Coli)
que chez leucaryote (Sacchromyces Cerevisiae) [Képes, 2003]. Chez
la levure, les genes qui sont controlés par les mémes facteurs de transcription
tendent a étre soit regroupés le long de I’ADN, ou régulierement espacés le long des
chromosomes. En outre, pour des genes situés dans le méme bras de chromosome,
I’espacement est identique pour la plupart des facteurs de transcription, bien qu’il
differe d'un bras a 'autre.

D’une part, il existe une périodicité entre les genes co-régulés. D’autre part,
des observations montrent que les genes sont transcrits dans des comparti-
ments de la cellule. Ces deux éléments associés ont amené Képés a proposer un
modele d’organisation solénoidale (figure pour les genes au sein d'une cellule
IKepes & Vaillant, 2003].

Cette nouvelle organisation offre une nouvelle perspective pour comprendre le
phénomene de co-localisation 3D dans la cellule. En effet, ’alignement des genes
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F1G. 3.5 — Le long du chromosome (en orange) les génes co-régulés (de la méme
couleur) sont espacés régulierement par un multiple d’une période donnée (extrait
de [Kepes & Vaillant, 2003])

co-régulés selon l'organisation solénoidale favorise la probabilité de transcription du
groupe de genes sans dépenser de I'énergie a former des boucles ou d’autres struc-
tures locales. De plus, la possibilité d’avoir un principe d’organisation, a priori, qui
fait que les genes sont disposés périodiquement favorise la formation des usines a
transcriptiorﬂ qui peuvent étre situées a différents endroits le long de la structure
périodique.

F1G. 3.6 — L’organisation solénoidale est la plus adaptée pour regrouper spatialement
les ensembles de genes co-régulés |Kepes & Vaillant, 2003]

3.2.3 Modele 3D de la molécule

Les contraintes architecturales (précédemment décrites) vont permettre de
construire le modele 3D préliminaire qui constituera la base de notre travail. C’est
en effet ce modele qui va étre proposé a l'utilisateur. Ensuite, a travers le systeme

?Les usines a transcription sont des régions discretes du noyau de la cellule que ’ADN & trans-
crire viendrait traverser. Elles sont riches en enzymes spécialisées et en complexes protéiniques
nécessaires a l’activation des genes.
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d’analyse in virtuo, I'utilisateur pourra le modifier vers une conformation qui lui
semble plus acceptable.

Le diametre et la longueur de persistance du chromosome permettent d’identifier
I'élément de base du modele 3D (ie. le cylindre qui va étre présenté dans la suite).
Les phénomenes de 1’énergie de courbure, de 'auto-évitement et du volume confiné
imposeront une organisation spatiale de ’ensemble des éléments formant le modele
3D (ie. 'ensemble des cylindres) en permettant d’établir la relation entre eux. L’or-
ganisation du modele 3D est donnée dans ce qui suit.

Choix de la représentation

En utilisant le diametre et la longueur de persistance, nous pouvons imaginer
une entité élémentaire qui sera utilisé dans la construction du modele 3D du
chromosome. Ces deux contraintes nous imposent de prendre comme primitive un
cylindre (figure dont le rayon r( est celui de la molécule modélisée.

1/5 Longueur de
persistance
4>

Fiac. 3.7 — Cylindre de base du modele 3D

Le probleme ici est de réaliser une simulation numérique d’un polymere continu
avec des cylindres discrets. Il faut donc utiliser un segment de longueur égale a
une petite fraction de la longueur de persistance. La relation permet d’obtenir
les bonnes propriétés statistiques [Vologodskii et al. , 1992]. Ainsi il est possible de
déterminer la longueur du cylindre de base (figure .

lo <lp/5 (3.3)

ol [y est la longueur du cylindre et [p est la longueur de persistance de la molécule.

A partir de cette propriété, il est possible de déterminer le nombre de cylindres
nécessaires a la modélisation d’'un chromosome donné. Si nous ne disposons pas de
la longueur du chromosome a modéliser, il est possible de la calculer. La longueur
de persistance [, est équivalente a un certain nombre Ny (l,) de paires de bases.
Sachant que [, correspond a Np(l,), et que le nombre de paires de bases d'un
chromosome N, (chrom) est connu, il est possible de déduire la longueur d’un
chromosome L par la relation [3.4]

I lp.Npp(chrom)
pr(lp)

D’autre part, un cylindre a pour longueur [y, donc le nombre de cylindres compo-
sants un chromosome peut étre calculé par la partie entiere supérieure de la division

(3.4)
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de la longueur du chromosome (L) par la longueur d'un cylindre (Ly) (équation [3.5)).

L
Lo

Concernant la contrainte du volume, nous avons fait le choix de considérer qu'un
territoire chromosomique a une taille fixe afin de simplifier notre modele numérique.
A ce niveau, nous ne prenons pas en compte les recouvrements qu'’il pourrait y avoir
entre les territoires voisins, ni les dépassements de ’ADN a un instant donné. Nous
avons donc représenté ce volume par une sphere dont la taille est proportionnelle a
la taille du chromosome correspondant (voir la figure [3.8)).

Ncylinder(Chrom) = [ (35)

Volume

Dépassement

Fi1Gc. 3.8 — Le volume englobant le chromosome est délimité dans le noyau de la
cellule

Quant a la contrainte de I’énergie de courbure, elle joue un role important dans
la compaction de la molécule. En effet, la transformation qui relie un cylindre a un
autre dépend des angles entre ces cylindres (représenté dans la figure sur un seul
axe). Ces méme angles sont soumis & la contrainte de 1’énergie de courbure. Nous
nous sommes inspirés du modele de simulation présenté dans [Junier et al. , 2010]
afin de modéliser cette contrainte angulaire.

Chaque paire de cylindres consécutifs ¢ et i + 1 forme un angle d; qui apporte une
energie de courbure E! (donnée par I'équation a ’énergie totale E2 du modele

(donnée par I’équation .

K

El = 27052 (3.6)
K N—
=50 - (3.7)

Chaque articulation du modele (une articulatino étant le point ou deux cylindres
consécutifs se rejoignent) dispose de trois degrés de liberté, c’est-a-dire trois axes
de rotations possibles. Il s’agit donc de liaisons rotule dont la représentation
schématique est donnée dans la figure [3.9,
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Fia. 3.9 — Représentation shématique dune liaison rotule

Il est a noter que I'un des axes se trouve étre celui du cylindre. Par conséquent,
cet axe de rotation (axe de symétrie du cylindre) est négligé puisque les rotations
autour de ce dernier provoque un phénomene de torsion qui n’est pas autorisé. Au
final, seule la rotation sur deux axes détermine la transformation appliqué d’un
cylindre & l'autre (voir figure [3.10)).

La contrainte angulaire peut étre assimilée a un entonnoir suivant lequel seront

Rotation du cylindre i+1
dans R1

Fic. 3.10 — Rotations possibles entre deux cylindres successifs : transformations
appliqués au cylindre ¢ + 1 dans le repere R; du cylindre ¢

placés les segments du chromosome les uns apres les autres (figure [3.11]).

En définitive, le modele 3D d’un chromosome donné est formé de N cylindres
joints et rigides (impénétrables) de rayon rq et de longueur [y chacun. Le modele a
donc (N — 1) articulations.

Organisation du modele 3D

Le modele 3D du chromosome se compose de :
e Cylindres, dont le premier est centré a ’origine de la sceéne 3D. Les cylindres
sont articulés les uns par rapport aux autres.
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FiG. 3.11 — L’énergie de courbure contraint la structure de la molécule en fonction
de 'angle de rotation 6 de chaque cylindre

e Un territoire chromosomique est représenté par une sphere centré par rapport
au volume englobant de 1’ensemble des cylindres.

La dépendance entre les segments du chromosome fournit une structure implicite
pour la description de la molécule par un graphe de scene. Le graphe de scene
permettra de structurer de maniere logique la représentation spatiale de la molécule.
Il s’agit d’un arbre hiérarchique dont les noeuds sont les transformations possibles (ie.
translations ou rotations), et les feuilles sont des objets 3D qui forment le modele.
L’arbre hiérarchique (figure donné par le graphe de scéne peut ensuite étre
parcourue afin d’afficher I’ensemble des objets 3D.

Transformation 1 Transformation 2

Cylindre Transformation 3

A4

Cylindre

Fi1G. 3.12 — Exemple de graphe de scene pour un modele a deux cylindres et une
sphere
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Cette représentation hiérarchique offre certains avantages en animation. D’abord,
elle permet de s’assurer que toute transformation sur un objet (eg. cylindre) sera
répercutée sur ’ensemble des objets qui en sont dépendant (ie. ses descendants).
Par exemple, cela permettra d’appliquer la méme transformation géométrique a un
groupe de cylindres. De plus, ce type de structuration ote la confusion autour des
reperes, puisqu’elle permet de garder un repere canonique a partir du quel tous les
tracés sont fait. Il s’agit donc d’une structure qui combine des impératifs a la fois
géométriques, fonctionnels et graphiques.

Cependant, le modele de représentation que nous avons choisi présente certaines

limites. Premierement, l'influence des effets de séquences n’est pas prise en compte
dans le modele. Les cylindres étants de taille fixe, il est difficile de reproduire la
compaction ou au contraire le relachement induit par des combinaisons spécifiques
de la séquence.
Par ailleurs, le modele n’offre pas de réalisme a petite échelle (par exemple, au niveau
de la structure en double hélice). Il n’est pas possible de modéliser les niveaux
de compactions antérieurs a la chromatine. De plus, le modele, tel que proposé,
est statique. Il doit donc étre simplifié afin de pourvoir étre exploitable dans des
simulations de dynamique.

3.2.4 Approches de modélisation 3D

La structure hiérarchique assurée par le graphe de sceéne permet de caractériser

les relations entre les objets graphiques. Désormais, il faut les placer dans I’espace,
c’est-a-dire trouver les transformations qui relient les objets entre eux.
Nous avons d’abord adopté une approche de modélisation 3D basée sur un algorithme
de backtraking. Cependant, les limites de cet algorithme nous ont amenés a adopter
une autre approche. Ainsi, nous avons développé un nouvel algorithme détaillé dans
ce qui suit.

Algorithme de Backtraking

Dans cette section, nous décrivons le processus pour la génération d’un cylindre
de la molécule (figure . Tout d’abord, nous générons un angle aléatoirement,
puis nous vérifions 'état de 1’énergie de courbure comme nous 'avons décrit a la
section B.2.11
Ensuite, selon la probabilité d’acceptation, si I’angle est refusé, nous retournons a
I’étape de la génération aléatoire. Nous en générerons un autre.

Autrement, si 'angle est accepté, nous passons a la vérification de I'état de la
contrainte du volume englobant en fonction du diametre du volume. La détection
de dépassement du volume se fait en comparant le diametre du volume englobant
(ie. de la sphere) a celui de la bounding boz (ie. volume englobant) de la molécule.
Si le diametre du volume est supérieur, cela signifie que la limite n’est pas encore
atteinte. Donc, nous continuons a générer des cylindres. Sinon, si le modele atteint
la limite de volume (ie. la condition du volume n’est pas vérifiée) nous devons
supprimer le dernier cylindre généré et retourner a la premiere étape, qui consiste a
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générer un angle aléatoire.

Cette démarche est assurée par une fonction récursive qui permet de revenir, si
nécessaire, au cylindre 1 — 1, ¢ — 2, et ainsi de suite. Cette fonction récursive consiste
a générer un cylindre en passant par le cycle que nous avons décrit. Si ce cylindre
ne remplit pas les conditions au bout d’un certain nombre d’itérations (N, sur la
figure , la fonction récursive le supprime et relance la génération a nouveau.
Nous avons utilisé cette fonction pour que 'algorithme ne se bloque pas lors de la
génération d’un cylindre.

La fonction a comme parametre un compteur qui permet de savoir combien de
cylindres ont été supprimés, et donc de savoir combien il faudra en re-générer.

Bien évidemment, le nombre de cylindres a générer initialement est donné a
I’avance, car il est calculé en fonction de la longueur de la molécule comme décrit

dans la section 3.2.11
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Pour un
cylindre i

Générer un angle
aléatoire

Vérifier la condition de Supprimer les
I'énergie de courbure données du cylindre i

— Nnon

Fonction récursive
permet de revenir

aui-1,i-2,...,1

Vérifier la limite
du volume

Diamétre du
volume

non

oui

Cylindre i
généré

Fi1G. 3.13 — Le processus de génération d'un cylindre par I’algorithme de backtraking

Toutefois, cet algorithme présente certaines limites. D’abord, il s’agit d'une ap-
proche de génération ordonnancée des cylindres (génération du cylindre 4, ensuite
cylindre ¢ + 1, i + 2, etc.) ce qui est défavorable a la conservation d’un équilibre
thermodynamique.

Par ailleurs, la compacité risque d’étre mal répartie sur I’ensemble du modele car
I’algorithme a tendance a relacher les premiers cylindres et compacter les derniers.
Ensuite, le principe de cet algorithme nécessite un arbre de recherche assez impor-
tant comme le montre la figure [3.14] Ce qui implique qu’il faut souvent un grand
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nombre d’itérations avec le risque de ne pas atteindre une solution. Par conséquent,
on atteint rapidement la limite de la pile. L’algorithme présente également le risque
de suppression de bonne conformation locale (ie. qui respecte toutes les contraintes)
au moment de remonter les niveaux de ’arbre de recherche.

4 0 ®

¥ Suppression
du cylindre +
Régénérer un
autre cylindre|
Remonter -
d'un cran Nmax tentatives

fe——>
K Nmax tentatives /

— oo — Aeies () Mo

Fi1G. 3.14 — Etapes de la recherche d’une conformation spatiale de la molécule par
I’algorithme de backtraking

Algorithme du modeéle par compression

Afin remédier aux limites de 'algorithme de backtraking nous envisageons une
autre alternative qui consiste a démarrer d’une configuration trés compacte de
I’ADN et ensuite de relaxer ’énergie petit a petit.

Pour cette nouvelle approche, nous avons choisi de faire ’équivalent de cela mais a
I'opposé. En d’autres termes, nous commencgons par une configuration relaxée du
modele et ensuite nous le compactons petit a petit (figure .

Cette approche consiste d’abord a générer tous les cylindres avec la contrainte de
Iénergie de courbure ainsi que 'auto-évitement (pas de collisions des cylindres
entre eux), mais sans la contrainte volumique.

Afin d’y arriver nous utilisons la méthode Monte-Carlo (avec les procédures de
Metropolis). Cette méthode consiste a :

1. tirer aléatoirement un cylindre parmi I’ensemble,

2. appliquer une rotation 3D au cylindre choisi, autour de I’axe du cylindre qui le
précede. L’angle de rotation est également tiré aléatoirement dans [—\,,, Ay
(la valeur de A, devrait étre relativement faible sinon le taux d’acceptation
chute, A, = 7).

Ainsi, un modele global, mais qui ne respecte pas toutes les contraintes, est
obtenu. La derniere contrainte a vérifier est celle du volume sans pour autant
modifier celle de I’énergie de la molécule.



96 CHAPITRE 3. UNE MODELISATION 3D DU CHROMOSOME

Dans ce but, nous réutilisons la méthode précédente (de Monte-Carlo). Un
cylindre est sélectionné aléatoirement dans tout le modele. Ensuite, a ce cylindre
est associé un nouvel angle tiré aléatoirement dont nous vérifions la condition de
I’énergie de courbure, toujours en fonction de sa probabilité d’acceptation. Cette
étape est répétée jusqu'a ce que l'angle soit accepté. A ce moment-la, la limite
du volume est vérifiée en fonction de son diametre. Si la limite n’est toujours pas
atteinte, un autre cylindre est tiré auquel la méthode précédemment décrite est
appliquée. Le déroulement de I'algorithme est illustré dans la figure [3.15|

Les modifications apportées aux angles au niveau local donnent un effet de
compression au modele 3D a ’échelle globale. Cet algorithme a été inspiré par le
phénomene de froissement (ie. compression) d’une feuille de papier. Si on considere
que la feuille est le modele 3D généré sans la contrainte de volume et que 'objectif
est de donner a la feuille 'aspect d’'une boule d’une taille bien précise, notre
algorithme est alors le procédé qui nous a amené a la boule de papier désirée.

Ce nouvel algorithme se base, comme le précédent, sur un principe completement
aléatoire. Son principal avantage est sa convergence vers une solution possible, donc
la certitude d’atteindre une solution sans forcement passer par un grand nombre
d’itérations. De plus, contrairement a l'algorithme de backtraking, ici la compacité
est répartie sur ’ensemble du modele et 1’équilibre thermodynamique est préservé.

/
’

:,’ Cylindre

‘sélettionné
\

_____
3 <

______

o /

Angle appliqué au £3  Angle validé,
cylindre sélectionné ~-7 cylindre positionné

—— Angle accépté

Fi1G. 3.15 — Etapes de la recherche d’une conformation spatiale de la molécule par
I’algorithme de du modele par compression




3.2. ORGANISATION SPATIALE DU CHROMOSOME 97

Génération aléatoire du modeéle 3D sans contrainte de volume

Pour n
cylindres

Générer un angle > Vérifier la condition de
aléatoire I'énergie de courbure

non

Tirer un cylindre aléatoire

Vérifier la condition de
I'énergie de courbure

Générer un angle
aléatoire

non

Vérifier la limite

du volume our

Diamétre du
volume

non

oui
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Fi1G. 3.16 — Le processus de génération des cylindres pour l'algorithme du modele
par compression

Remarque
Nous avons mené une étude comparative des deux algorithmes proposés. La
demarche adoptée a consisté a effectuer dix régénérations d’'un modele 3D d’'un
chromosome constitué de 58 cylindres avec chacun des algorithmes.
Etant donné que les conformations spatiales sont aléatoires, le temps de calcul peut
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étre tres variable pour un méme algorithme de calcul. Toutefois, la moyenne des
résultats témoigne de 'avantage de l'algorithme du modele par compression sur
celui de backtraking.

En effet, les résultats obtenus montrent que pour l'algorithme du modele par
compression la durée de la résolution de la structure spatiale est de 'ordre de la
seconde. Cependant, pour le cas de I'algorithme de backtraking, lorsque la structure
est résolue (une solution est atteinte), le temps est de l'ordre de la minute.

3.3 Bilan

Dans ce chapitre, nous avons traité la partie de modélisation 3D de notre

approche d’aide a l'analyse moléculaire in wvirtuo. Nous nous sommes basés sur
des contraintes architecturales et fonctionnelles de 1'organisation spatiale du
chromosome. Ces contraintes, identifiées et spécifiées, nous ont permis de proposer
une structuration hiérarchique du modele 3D.
Le chromosome sera représenté par une chaine de cylindres dont les propriétés sont
tirées des contraintes précédemment identifiées. Les dimensions du cylinder sont
déterminés par le diametre et la longueur de persistance de la molécule. De plus, les
positions relatives des cylindres sont déterminées par la contrainte angulaire (due &
I’énergie de courbure). Pour finir, la contrainte volumique (due au volume délimité
du chromosome) est représenté par une sphere.

Deux approches de construction automatique des modeles ont été congu. Apres
une comparaison des performances de chacune de ces approches, nous avons retenu
I’algorithme du modele par compression.

A Vissue de cette partie, la structure de donnée du modele 3D du chromosome
est préte a étre visualisée. De plus, elle est capable de supporter des modifications.
Nous pouvons alors passer a la phase d’animation de notre modele, c’est-a-dire a la
phase d’interaction de notre systeme d’analyse.



Chapitre 4

Assistance a 'interaction 3D sous
contraintes

Résumé

Notre systeme d’analyse in wvirtuo comprend une phase interaction Homme-
Molécule, ou plus généralement, Homme-Modele, et ce a travers une interface de
Réalité Virtuelle. La particularité de ce systeme se situe au niveau du respect des
contraintes liées au domaine d’application pour une modélisation 3D (vue dans le
chapitre [3) et une interaction plus proches de la réalité. Dans ce chapitre, nous
proposons la conception d'un modele d’assistance a ’analyse in virtuo qui aide 1'uti-
lisateur a accomplir les taches d’interaction tout en respectant les contraintes de
I’application. Notre modele d’assistance s’appuie sur les contraintes du domaine,
les outils d’assistance et les taches de I'interaction. Nous avons choisi comme outil
d’assistance des guides virtuels proposants des modalités sur les différents canaux
sensori-moteurs (audio, visuel, haptique).
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4.1 Introduction

La problématique que nous posons est liée d'une part a l'interaction 3D dans
les environnements de Réalité Virtuelle et d’autre part au domaine d’application
biologique, qui reste un environnement contraint par un ensemble de lois (chimiques,
bio-physiques, etc.).

Le besoin d'un systeme d’analyse in wvirtuo des molécules se justifie par les
avantages de la Réalité Virtuelle dans l’exploration de données complexes et
massives, mais aussi par sa capacité a simplifier et a rendre intuitive 'interaction
Homme-Molécule. Toutefois, I'analyse en biologie moléculaire, parmi d’autres
domaines d’application, exige un respect rigoureux de nombreuses contraintes
(eg. liées a 'environnement du vivant). Dans le chapitre [2| nous avons décrit les
principes de l'interaction 3D sous contraintes et nous avons avancé qu'un systeme
d’assistance est nécessaire au bon respect des contraintes.

Notre systeme d’aide a l'analyse wn wvirtuo se compose d’une phase de
modélisation 3D, une phase de visualisation et une derniere phase d’interaction 3D.
Le module concernant la modélisation 3D a été traité dans le chapitre [3, ot nous
avons présenté un premier modele simple de la molécule étudiée (a savoir I’ADN).
Dans ce chapitre nous avons également identifié les contraintes qui sont liées a notre
application. Certaines contraintes sont architecturales (ie. physico-chimiques) et
interviennent tant au niveau géométrique du modele qu’au niveau de l'interaction
3D. Désormais, nous nous intéressons aux phases de visualisation et d’interaction
3D du systeme. Ainsi, nous nous sommes confrontés aux difficultés de I'interaction
3D sous contraintes et a la nécessité d’assister I'utilisateur afin qu’il puisse accomplir
ses différentes taches dans le respect des contraintes imposées.

Par ailleurs, nous pouvons défendre que tout systeme de Réalité Virtuelle, régi
par des contraintes environnementales et dédié a des utilisateurs non experts, peut
bénéficier d’un principe d’assistance.

L’étude exploratoire (détaillée en annexe que nous avons mené dans le but
d’étudier et d’analyser les besoins des biologistes le confirme. Cette étude est basée
sur un questionnaire a réponses ouvertes. Ceci est une premiere étape qui vise a
mieux comprendre les besoins des biologistes en termes d’expériences avec des outils
de Réalité Virtuelle (immersifs ou semi-immersifs). Elle permet aussi d’identifier
des modalités d’interaction potentielles qui seront étudiées et validées par la suite
dans le travail.

Les résultats issus de cette étude dénotent de l'intérét particulier accordé par les
scientifiques aux outils d’exploration de données scientifiques a travers des interfaces
de Réalité Virtuelle. Toutefois, les utilisateurs potentiels soulignent le besoin en
interface simple et intuitive (42% des personnes questionnées) mais surtout fidele a
la réalité (ie. plus crédible) (84% des personnes questionnées).

La notion d’assistance prend alors toute son ampleur, d'une part pour assurer a
I'utilisateur novice une interaction simple dépourvue de toutes difficultés matérielles
ou logicielles. D’autre part, un module d’assistance permettra d’accompagner
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I'expert dans ses actions en l'aidant a respecter les contraintes imposées par
I’environnement de travail, apportant ainsi plus de crédibilité au systeme. Cela a été
confirmé par 75% des personnes questionnées qui ont souhaité avoir une assistance
lors du processus d’interaction Homme-Molécule.

Dans ce qui suit, nous décrivons les fondements d’un systéme d’assistance et
nous proposons les guides virtuels comme outils concrets pour 1’aide au respect
des contraintes.

4.2 Un modele d’assistance a D’interaction 3D
sous contraintes

4.2.1 Définition

Dans un cas général, ’assistance désigne ’action de porter aide ou secours a une
personne afin de réaliser une tache donnée.
Dans le cadre de l'interaction 3D, nous pouvons définir 1’assistance comme un en-
semble de moyens et de guides informatiques que le systeme met a la disposition
de T'utilisateur afin de 'aider et de le guider pendant qu’il interagit avec le monde
virtuel.

Assistance

activation
modalités
tachelnteraction3D
typeOutils

fonctionActivition()
méthodeAssistanceVisuelle()
méthodeAssistanceAuditive()
méthodeAassistanceHaptique()
méthodeAssistanceNavigation()
méthodeAssistanceSélection()
méthodeAssistanceManipulation()
méthodeAssistanceCommande()

F1G. 4.1 — Une classe d’assistance regroupe les attributs et les méthodes nécessaires
a I’exécution d’une tache dans le respect des contraintes de ’application.

L’intégration de l’assistance dans le processus d’interaction avec les envi-
ronnements de Réalité Virtuelle vise a décharger 'utilisateur de tout besoin de
concentration sur la maniere d’interagir, liée aux contraintes matérielles ou encore
aux techniques logicielles utilisées. Pour les mémes raisons, 1’assistance permet
d’intégrer certaines contraintes liées au domaine d’application directement au
systeme d’interaction, d’'une fagon transparente par rapport a l'utilisateur. En
d’autres termes, l'assistance aide a respecter les contraintes ou a en informer
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I'utilisateur.

Dans le contexte de la conception orientée objet, I’assistance serait représentée
par une classe (figure 4.1) dont les attributs sont les outils d’assistance et les
méthodes sont les algorithmes qui exécutent ces outils.

4.2.2 Assistance vs autonomie

Le concept d’assistance affiche un rapport particulier avec la notion d’autonomie.

Nous parlons d’autonomie lorsqu’il s’agit du systeme et d’interactivité quand on se
positionne du point de vue de I'utilisateur.
La notion d’autonomie est associé a l'interactivité de I'utilisateur avec un systeme
de Réalité Virtuelle (voir figure [4.2)). En effet, I'autonomie d'un systéme est inver-
sement proportionnelle au degré d’interactitivité de 1'utilisateur (plus I'utilisateur
est actif au cours de I'application, moins le systeme est autonome). L’interactivité
peut étre de trois niveaux [Tisseau, 2001] :

— L’animation temps réel correspond a un niveau zéro d’interactivité puisque
I'utilisateur ne peut qu’observer l'activité du modele en cours d’exécution.
L’utilisateur est, dans ce cas, un simple spectateur du modele.

— La simulation interactive correspond a un premier niveau d’interactivité car
I'utilisateur peut tester la réactivité du modele a travers certains parametres
accessibles. Il joue ainsi le role d’acteur dans la simulation.

— La modélisation en ligne correspond a un deuxieme niveau d’interactivité
d’ordre supérieur. L’utilisateur peut créer et/ou modifier le modele en cours
d’exécution. Il devient ainsi un cré-acteur (créateur-acteur).

Interactivité Autonomie
A Utilisateur
i
|
Modélisati
odel_lsatlon Cré-acteur Non autonome
en ligne '
]
:
Simulation interactive = Acteur Semi-autonome
e
'
Animation temps réel ~ Spectateur  Autonome
\{

F1G. 4.2 — Les différents niveaux d’interactivité face aux niveaux d’autonomie en
Réalité Virtuelle (adapté de [Tisseau, 2001])

Afin d’identifier la relation entre le concept d’assistance et la notion d’autonomie,
nous allons essayer de déterminer la granularité d’assistance.
La notion de granularité définit la taille du plus petit élément, de la plus grande
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finesse d’un systeme. Quand on arrive au niveau de granularité d’un systeme, on ne
peut plus découper l'information.

Dans le domaine de I’assistance, la granularité représente 1’assistance nécessaire a
un utilisateur pour un systeme donnée en fonction de son autonomie (figure .
Lorsqu’un systeme n’est pas du tout autonome, il adopte une approche interac-
tive de fonctionnement (modélisation en ligne), c’est donc a l'utilisateur d’effec-
tuer toutes les taches nécessaires manuellement. Dans ce cas, la probabilité que
I'opérateur commette une erreur est importante, il a donc besoin d’une grande as-
sistance. Réciproquement, si le systeme est completement autonome, adoptant une
approche automatique de fonctionnement (animation temps réel), on peut considérer
qu’il est fiable et que la probabilité d’erreur est faible. Dans ce cas, 'utilisateur n’est
qu'un superviseur au systeme ainsi ’assistance qui pourrait lui étre apportée est
moins importante.

Par conséquent, une relation existe entre ’autonomie d’un systeme et le type d’as-
sistance dont son utilisateur devrait bénéficier. Plus un systeme est autonome et
moins son utilisateur a besoin d’assistance.

Autonome Semi-autonome Pas autonome
‘ Approche automatique \ ‘ Approche Hybride \ ‘ Approche interactive \
'

Faible Elevée

Niveau d'assistance

F1G. 4.3 — Niveau d’assistance requise en fonction de 'autonomie des systemes

La granularité d’assistance détermine ainsi la nature de ’assistance nécessaire en
fonction de 'autonomie d'un systeme. Quant au grain de I'assistance, il caractérise
le besoin en assistance. Nous définissons trois types de grain pour I’assistance :

— Grain gros (forte assistance) : Le systéme n’est pas autonome, il est
completement géré par un utilisateur qui, a travers une approche interactive,
peut créer et modifier les parametres de 'application ;

— Grain moyen (moyenne assistance) : Le systeme est semi-autonome. Il
fonctionne en deux phases simultanées ou alternées, une phase automatique
de fonctionnement et une phase interactive pendant laquelle 1'utilisateur
apporte son expertise au bon fonctionnement de I'application. Nous appelons
ce mode 'approche hybride ;

— Grain petit (faible assistance) : le systéme est complétement autonome, il est
géré par des programmes et des algorithmes qui s’exécutent automatiquement.
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Les différentes granularités d’assistance identifiées permettent de définir plusieurs
niveaux d’assistance pour le respect des contraintes liées au systéeme (voir figure
. Les niveaux d’assistance se déclinent de la plus faible assistance a la plus
forte. Le premier niveau d’assistance consiste a informer 1'utilisateur de l’existence
de contraintes. Un second niveau permet d’informer I'utilisateur d’un dépassement
de contraintes (ie. non-respect des contraintes). Le troisieme niveau offre la possibi-
lité de renseigner 'utilisateur sur I’état courant du respect ou du dépassement des
contraintes. Le dernier niveau, correspondant a ’assistance la plus forte (ie. grain
gros), autorise le systeme a empécher le dépassement des contraintes. La commu-
nication de ces informations et/ou actions peut étre multimodale, elle peut se faire
suivant les trois canaux sensori-moteurs (visuel, audio et haptique).

Faible
Informer de I'existence des contraintes
[u)
Qo
c
3 .
3 Informer du non-respect des contraintes
8
jo]
: r
§ Informer de I'état courant par rapport aux
S contraintes
Empécher le non-respect des contraintes
Elevéee ¥V

F1G. 4.4 — Différents niveaux d’assistance pour le respect des contraintes, les infor-
mations et/ou actions sont transmises a travers différentes modalités

Le degré d’autonomie d'un systéme nous a permis de dégager trois types
d’approches de fonctionnement : l'approche automatique, ’approche hybride et
I’approche interactive. D’autre part, nous avons observé que 1’assistance apportée
a un systeme donné s’ajuste en fonction de son autonomie (figure . Ainsi, nous
avons pu définir une granularité d’assistance. Chacun des grains définit (grain gros,
moyen et petit) correspond & une des approches de fonctionnement du systeme.

La figure représente le systeme d’une part, et son mode de fonctionnement
d’autre part. La partie automatique est schématisée par un ordinateur et la partie
manuelle est schématisée par un opérateur. Quant a ’assistance, elle est représentée
par une "boite a outils” contenant un certain nombre d’outils d’assistance dont
I'opérateur peut bénéficier afin de valider, corriger ou améliorer le fonctionnement
du systeme. Selon les trois approches (automatique, hybride et interactive), I'im-
portance de chacun de ces éléments est représentée dans la figure par la taille de son
illustration (eg. plus la boite a outils est grande et plus 'assistance est importante).
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L’approche automatique (figure est un mode de marche qui ne nécessite
pas ou tres peu d’intervention humaine. Elle se base sur un processus, qui une fois
programmeé ou mis en mouvement s’exécute sans intervention humaine. Ainsi, ’agent
a un role de supervision, il a pour fonction de controler le déroulement des opérations
en cours d’exécution.

Parallelement, 'approche automatique exige des moyens de calcul assez importants
car le systeme se base exclusivement sur des programmes préalablement définis et
installés sur des machines dont la puissance est proportionnelle a la complexité de
la tache a exécuter.

Dans cette approche, le systeme est autonome et il ne requiert pas une grande
assistance. On peut alors qualifier la granularité de ’assistance par "un grain petit”.

Systéme & . Systéme

Approche automatique Approche hybride Approche interactive

F1G. 4.5 — Représentation de la dépendance entre I'autonomie d’une part et 1’as-
sistance d’autre part, pour le bon fonctionnement d’un systeme. La phase auto-
matique est représentée par la machine, la phase interactive est déterminée par
I'opérateur et 'assistance est schématisée par la boite a outils. La taille de 1’élément
est représentative de son poids dans ’approche.

L’approche interactive se base sur 'intervention continue de I'opérateur qui gere
du début jusqu’a la fin le fonctionnement du systeme. L’agent pilote le démarrage
du systeme ainsi que son arrét, de plus il dirige toutes les manipulations nécessaires
au fonctionnement du systeme. Par conséquent, cette approche interactive impose
de grandes contraintes a l'opérateur, en terme de concentration et de précision voire
en terme de rapidité. La partie automatique dans cette approche est négligeable par
rapport a 'intervention manuelle de '’humain. Elle se limite souvent a des fonctions
basiques telles que la mise en marche ou l'arrét du systeme, ou encore le rendu
de certaines informations. Dans ce cas, le systeme n’est pas du tout autonome
et 'agent est seul responsable du bon fonctionnement du systeme. Il doit alors
disposer d'une ”grande boite a outils” (figure qui représente les différents
moyens d’assistance qui vont l'aider a interagir dans le systeme. Le systeme doit
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donc bénéficier d'une grande assistance “grain gros”.

L’approche hybride est un compromis entre ’approche automatique et 1’ap-
proche interactive. En effet, I’approche hybride met a contribution, d'une fagon
assez équilibrée, une part de fonctionnement automatique grace a des moyens
informatiques mais aussi une part d’intervention humaine. L’opérateur ne fait
pas que superviser le fonctionnement du systeme mais il participe manuellement
a ce fonctionnement. Par conséquent, lorsque le systeme fonctionne en mode
non autonome (a travers l'approche interactive), I'opérateur nécessite une assis-
tance a la mesure de 'importance de la tache qu’il doit accomplir. Le systeme est
en mode semi-automatique et doit donc bénéficier d’une assistance a ”grain moyen”.

Les trois niveaux d’assistance étant définis, il nous faut maintenant nous
intéresser au moyens mis en ceuvre et aux types d’assistance dont 'utilisateur pour-
rait bénéficier.

4.2.3 Les types d’assistance

Nous nous servons, inconsciemment, d’outils d’assistance au quotidien. La regle
qui nous permet de tracer une droite en est un exemple, car il est possible de dessiner
cette méme droite a main levée, toutefois le résultat ne serait pas aussi précis.
Dans une application de Réalité Virtuelle, le but du systeme d’assistance, tel que
nous l'avons défini, est d’offrir a 'utilisateur des outils pour 'aider dans son inter-
action avec l'application et alléger son besoin en concentration lorsqu’il ne doit pas
dépasser les contraintes fixées de I'application.

Il existe plusieurs outils d’assistance possibles. En effet, ’assistance peut se présenter
sous forme d’une simple communication d’informations ou encore sous forme d’aides
apportées par d’autres utilisateurs soit a travers un échange direct (eg. directives
verbales), soit par une collaboration active dans 'application (eg. partage d’entités
a distance). Cependant, les outils d’assistance peuvent étre bien plus élaborés, grace
a des dispositifs informatiques, tels que des algorithmes de prédiction (eg. pour an-
ticiper 'impact d’une tache sur le systeme).

Dans cette section, nous nous intéressons uniquement aux outils d’assistance de type
informatique (logiciel). Certains interviennent dans des taches de 'interaction 3D
(Navigation, sélection, manipulation et controle d’application), d’autres sont plus
généraux et se présentent sous différentes modalités sensorielles (visuelle, auditive
et haptique).

Assistance aux taches d’interaction 3D

L’interaction 3D permet a 1'utilisateur de se déplacer et d’agir dans le monde
virtuel, modifiant ainsi les propriétés de celui-ci. Par conséquent, plus 'interaction
3D est intuitive et efficace et plus elle procure a l'utilisateur une sensation d’im-
mersion et de présence dans ’environnement virtuel.

Toutefois, les techniques d’interaction 3D actuelles présentent certaines limites et
n’exploitent pas au maximum les capacités de 'interaction 3D. Ainsi, 'utilisateur
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est souvent contraint a se concentrer sur la méthode d’interaction employée plus
que sur la tache qu’il doit effectuer.

En revanche, si l'on centre les études sur l'utilisateur et son comportement a
I'intérieur de la scene virtuelle on remarque qu’il est possible d’assister son
interaction 3D, en prenant en considération ses intentions (ie. 'action ou la tache
vers laquelle il tend). Ce type d’assistance a pour but de simplifier les métaphores
d’interaction 3D pour que la réalisation d'une tache soit instinctive aux yeux de
I'utilisateur.

L’assistance aux taches de l'interaction 3D consiste alors a aider l'utilisateur
a l'exécution de chacune des taches de l'interaction 3D grace a des techniques
affordantes. L’utilisateur n’aura donc plus besoin de penser au moyen d’exécution
d’une tache mais plutot a l'objectif de sa manceuvre (ie. son intention).

Dans notre cas, il ne s’agit pas de prévoir les intentions de 'utilisateur mais
plutot de lui faciliter le respect des contraintes de I’environnement dans lequel il
évolue, tout en minimisant les risques d’erreurs.

Notre objectif est de rajouter une couche d’assistance au schéma classique de
Iinteraction 3D qui viendrait s’intercaler entre l'action faite par 'utilisateur, a
travers le dispositif matériel et les techniques d’interaction 3D, et la réaction
retournée. Cette couche ne modifiera pas le principe des techniques d’interaction 3D
utilisées mais opérera comme un superviseur sur le comportement de l'utilisateur
afin de prédire et informer d'un dépassement de contraintes.

L’assistance peut étre considérée comme un moyen d’aide actif qui participe a la
réalisation de chacune des taches d’interaction 3D :

e Assistance a la navigation
L’assistance a la navigation représente une aide au déplacement de 1'utilisa-
teur dans le monde virtuel. Grace a l’assistance, l'utilisateur disposera d’une
technique d’interaction 3D pour la navigation mais aussi un appui pour ne
pas dépasser les contraintes du domaine (par exemple, ne pas dépasser un
volume englobant).

e Assistance a la sélection
L’assistance a la sélection permet a l'utilisateur de saisir n’importe quelle
entité du monde virtuel tout en respectant les limites du monde modélisé.
L’assistance a la sélection permet de respecter la précision nécessaire a
un domaine, le nombre d’entités a sélectionner ou encore les objets 3D
sélectionnables.

e Assistance a la manipulation
L’assistance a la manipulation est le moyen de manier les entités de ’environ-
nement virtuel en respectant les lois qui régissent ces entités.

e Assistance au controle d’application L’assistance au controle d’applica-
tion peut étre considérée comme un controle d’application classique, qui en
fonction de I'état du systeme offre des commandes limitées aux commandes
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qui sont possibles dans ’état réel équivalent.

Dans la suite, nous nous intéresserons aux moyens qui permettent de réaliser
I’assistance aux différentes taches de 'interaction 3D .

Assistance suivant les modalités sensorielles

L’assistance est modélisée a travers les trois canaux sensori-moteurs, a savoir le
canal visuel, auditif et haptique.
L’assistance suivant les modalités est souvent couplée a 'assistance a l'interaction
3D, puisqu’il s’agit du moyen d’assister a l’exécution d’une tache. A chaque
assistance a une tache de l'interaction 3D peut étre associée une ou plusieurs
assistances selon une modalité précise, comme représenté dans la figure [4.7] Ainsi,
chaque assistance suivant une modalité sensorielle peut étre utilisée a tous les
niveaux de I'interaction 3D.

e Assistance Visuelle

La vue est le principal sens de 'Humain c’est pourquoi la modalité visuelle
est la plus exploitée. L’assistance visuelle intervient pour guider 1'utilisateur
a se situer dans l’espace (eg. trouver sa direction), a percevoir les objets qui
I'entourent et leurs caractéristiques (eg. taille, couleur, état, position, etc.),
et a 'informer de I’état courant de la tache qu’il accomplit (eg. le sens de
manipulation, le dépassement d’une limite, etc.).

L’aide visuelle, selon le niveau d’assistance, peut se présenter sous forme de
code couleur, de textures, ou simplement d’un affichage textuel informatif (voir
la figure . L’assistance visuelle peut étre plus élaborée grace a des primitives
géométriques (eg. plans, spheres, cubes, etc.) en interaction avec les objets du
monde virtuel. La présence de ces primitives n’est pas indispensable (comme
tout outil d’assistance) puisqu’elles n’interviennent pas concrétement au niveau
de Tl'application, mais participent uniquement a aider l'utilisateur dans ses
démarches.

e Assistance Auditive

La principal caractéristique du canal auditif est qu’il est omnidirectionnel.
Grace, a cela tous les sons de l'environnement sont captés sans avoir a se
tourner vers la source. Cependant, aucun son n’est filtré.

L’assistance auditive n’est pas la plus employée, bien que les rendus
audio peuvent améliorer la communication d’informations complexes
[Barrass & Zehner, 2000]. Elle est particulierement efficace pour la perception
des phénomenes d’alerte et des phénomenes qui évoluent dans le temps, car
méme s’il est facile de manquer une donnée visuelle (bréve ou mal située),
cela I’est beaucoup moins pour un changement dans une sonorité. L’assistance
auditive peut aider l'utilisateur a se situer dans l'espace (comme pour un
malvoyant) grace a une variété de sons, continues ou discontinues et selon
différentes fréquences. De plus, il possible de distinguer diverses fréquences
sonores émises simultanément, mais également percevoir les changements de
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Environnement Virtuel

— e e —— —— e —— — —— — —— —— — —— — — —— ——

Espace de
manipulation Objet 4

O

F1G. 4.6 — Exemple d’assistance visuelle grace a des indicateurs (objets virtuels et
couleurs) pour la sélection et la manipulation

chacune.

e Assistance Haptique
L’assistance haptique permet d’améliorer la qualité d’interactivité de 1'uti-
lisateur dans un environnement immersif. Elle est tres importante car elle
apporte une sensation de présence a l'utilisateur dans le monde virtuel et
améliore ainsi sa perception des objets qu’il manipule [Seeger & Chen, 1997]
ou des données qu’il analyse [Lundin et al. , 2005].
Grace au sens tactile (par la peau) il est possible de percevoir les propriétés
surfaciques des objets virtuels (eg. texture, vibrations, température, etc.).
Quant au sens kinesthésique (par les muscles et les tendons), il permet a
I'utilisateur de percevoir ses propres mouvements et les efforts du monde
extérieur sur lui (eg. poids d'un objet lors de sa saisie). Ainsi, 1'assistance
haptique permet d’intervenir directement sur l'utilisateur. Cette modalité
permet au systeme de transcrire plus fidelement I’assistance manuelle d'un
opérateur. L’information haptique est bien évidement complémentaire aux
deux autres modalités.

Par ailleurs, le couplage entre les différentes modalités est également intéressant,
pour renforcer le guidage de l'utilisateur [Bouyer, 2007]. Ainsi, afin d’améliorer
I’activité en Réalité Virtuelle, plusieurs configurations sont possibles :

— La distribution : Lorsque la quantité d’information percue par l'utilisateur
est importante, il est intéressant de distribuer ces informations sur plusieurs
canaux, ce qui permet de percevoir différentes informations simultanément
et de diminuer la charge cognitive. Par exemple, si un opérateur doit assurer
une navigation dans un chemin précis en évitant des obstacles mobiles.



110CHAPITRE 4. ASSISTANCE A L’ INTERACTION 3D SOUS CONTRAINTES

Le systeme peut lui proposer une trajectoire visuelle afin de respecter le
chemin optimal. Tandis que parallelement, il lui indique les obstacles par
un signal sonore dont l'intensité est proportionnelle a la distance qui les sépare.

— La redondance : Plusieurs modalités équivalentes peuvent étre utilisées pour

une meéme tache, chacune étant suffisante a sa réalisation. Cela permet
d’affirmer une information percue a travers un canal sensoriel par une autre
information redondante, percue sur un canal différent. Le fait d’avoir la méme
information par différents moyens assure a l'opérateur la confirmation de
I'information. Cela ne peut étre bénéfique que lorsque les modalités choisies
sont pertinentes pour la tache désirée.
Cela permet également d’attirer plus 'attention de I'utilisateur, car un échec
de transmission de l'information a travers une modalité donnée peut étre
rétabli grace a une autre modalité. Par exemple, le clignotement d’un voyant
lumineux peut ne pas étre remarqué par un opérateur absorbé par 1’exécution
d’une tache précise, ainsi un bip sonore peut affirmer 'information transmise
par le voyant.

— La complémentarité : Elle consiste a utiliser plusieurs modalités pour différents
aspects complémentaires d’'une méme tache. Chaque modalité est nécessaire
a la réalisation de la tache mais pas suffisante. Chaque modalité transmet
une information intéressante mais pas complete. Par exemple, dans le but
d’observer la température d'un objet, la modalité visuelle et auditive peuvent
étre complémentaires. Dans ce cas, 'affichage (alphanumérique) de la valeur
précise de la température peut étre complété par une indication sonore
continue sur ’évolution de cette derniére (eg. son grave pour le froid et aigu
pour le chaud). Cependant, I'affichage textuel indique une information précise
mais pas nécessairement pratique pour l'utilisateur. A I'opposé, la modalité
auditive peut constituer une solution ergonomique mais pas aussi précise que
la modalité visuelle.

— La substitution : Elle consiste a employer une modalité autre que la mo-
dalité assignée habituellement, éventuellement sur un autre canal (substitu-
tion sensori-motrice). Cela peut étre fait par choix ou par obligation (eg.
manque matériel). Par exemple, il a été prouvé que certains rendus audio
et visuels peuvent communiquer efficacement des informations habituellement
haptiques [Kitagawa et al. , 2005][Richard et al. , 2006]. Nous pouvons donc
imaginer que la collision entre deux objets rigides, lors d’'une manipulation,
soit représentée par un changement de couleur des objets et un découplage
visuel a défaut d’un véritable retour haptique.

4.2.4 Le modele d’assistance Contrainte-Outil-Tache

Le but de notre travail est de rendre possible et plus efficace I'intervention d’un
opérateur lors de l'activité d’un systeme. Cependant, nous ne nous intéressons qu’a
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Assistance suivant Assistance suivant les les
les modalités taches d'interaction 3D
sensorielles 0000000

Action

—> | .
Sélection
Réaction
< Manipulation
Utilisateur

Contréle
d'application

Environnement Virtuel

Fic. 4.7 — Couplage entre I’assistance aux taches d’interaction 3D et 'assistance
suivant les modalités sensorielles

des systemes particulierement contraints que ce soit par la nature des taches a
exécuter ou encore par le type d’environnement modélisé.

La figure représente les différents types de contraintes que nous avons identifiés
pour un systeme de Réalité Virtuelle. Le premier type (illustré par la forme orange)
représente les contraintes concernant les principaux modules de ’environnement
virtuel, a savoir l'espace des objets et le systeme d’interaction 3D. Le deuxieme
type de contrainte (représentées par la forme jaune) se rapporte aux éléments de
chacun des sous systemes précédents. Ce type concerne donc les objets 3D et les
taches de l'interaction 3D.

Ainsi, si nous considérons qu’une contrainte est un parametre ou une donnée de
notre systeme, alors il peut y avoir des sous-contraintes dans notre application
(contraintes représentées en orange et sous-contraintes en jaune dans la figure [4.8)).

Nous nous focalisons sur les contraintes globales liées au systeme d’interaction
3D et les contraintes locales liées a chacune des taches d’interaction 3D. Notre
intérét n’est pas d’assister I'utilisateur a réaliser les taches de l'interaction 3D en
général. En revanche, nous nous intéressons au moyen de réaliser une tache dans le
respect d’une ou plusieurs contraintes du domaine d’application.

Ainsi, afin d’assurer une interaction 3D en respectant les contraintes du domaine,
nous proposons le modele COT (Contrainte-Outil-Tache). Ce modele com-
porte trois composantes (voir figure :

e La contrainte : Elle représente les contraintes liées au domaine d’application.
Suivant notre classification (du chapitre [2), elle peuvent étre locale et/ou
globale. La contrainte limite la tache d’interaction.
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FiG. 4.8 — Distribution des contraintes dans un systeme de Réalité Virtuelle

e La tache : Elle représente les actions possibles au sein d’une application. Elle
peut donc étre réduite aux quatre taches de l'interaction 3D : la navigation,
la sélection, la manipulation et le controle d’application. La tache doit étre
réalisée dans le respect de la contrainte.

e L’outil : Il integre (ie. implémente) les contraintes au service des taches de
I'interaction 3D. L’outil est I'interface entre les deux autres composantes du
modele : la contrainte et la tache. L’outil d’assistance permet ainsi d’exécuter
une tache en obéissant a ’ensemble des regles imposées par le domaine d’ap-
plication (ie. les contraintes). Il peut étre de type visuel, auditif et /ou haptique.

Les composantes Contrainte et Tache de notre modele ont été introduites dans
le chapitre 2] Désormais, nous nous intéressons a la composante Outil de notre
modele d’assistance.
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Contrainte [—<| Assistance [©— Tache

—

Outil
T

I I | ]
‘ Globale H Locale | ‘ Navigation HSéIection HManipuIation H Commande|

F1G. 4.9 — Ensemble de classes constituant le modele Contrainte-Outil-Tache pour
l'assistance & 'interaction 3D sous contraintes.

4.3 Les Guides Virtuels comme outil d’assistance

La composante Outil de notre modele d’assistance joue le role d’interface entre la
composante Contrainte et celle de la Tache. Le choix de 'outil d’assistance est donc
d’un intéret capital pour que le modele d’assistance puisse assurer convenablement
sa fonction au sein du systeme de Réalité Virtuelle.

L’outil peut étre représenté par des indicateurs sensoriels (ie. visuels, auditifs
ou haptiques). Grace a ces indicateurs, il est possible d’ajouter des ombres et
des textures sur le modele virtuel, mais aussi apporter une assistance de niveau
informatif en affichant des messages textuels, par exemple. Par ailleurs, le retour de
force peut etre utilisé pour aider les utilisateurs a assembler des entités, pour simuler
des collisions entre objets, pour éviter qu'un effecteur rencontre des obstacles de
I’environnement, etc.

Toutefois, la principale difficulté réside dans le respect des contraintes liées a
I’application, qu’elles soient imposées par l’environnement ou par l'utilisateur.
En ce qui nous concerne, le principe de l'assistance représente un moyen pour
aider l'utilisateur a respecter ces contraintes. Ainsi, la question que nous nous
sommes posés est comment intégrer, concretement, le principe de ’assistance dans
le systeme afin de préserver le respect des contraintes ?

Les guides virtuels fournissent a I'opérateur des indications visuelles et audi-
tives, ainsi que des retours haptiques concernant une contrainte donnée et suivant
la tache considérée. Si un guide virtuel G'V; est un outil qui aide au respect d’une
contrainte C; alors :

GVi = f(Cy) (4.1)

Dans ce cas, 'assistance apportée par le systeme est un ensemble de n guides vir-
tuels :

assistance = {GVy,GVs,...,GV;, ...,GV,,} (4.2)

Les guides virtuels représentent ainsi un outil concret pour l'assistance. Ils se
déclinent sous différentes formes et peuvent représenter différentes modalités sen-
sorielles.
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4.3.1 Contexte

Le concept de guide virtuel (GV), de I'anglais Virtual Fiztures, a été introduit
par Rosenberg [Rosenberg, 1992] afin d’améliorer les performances d’un opérateur
humain lors des taches de télé-manipulation avec retard de transmission (délai).
Ces métaphores graphiques sont également connues sous le nom de mécanismes
virtuels [Brooks et al. , 1992].

Les GVs ont été employés pour la commande en force dun robot
[Joly & Andriot, 1995][Kosuge et al. , 1995], pour l'assistance a l'opérateur en
environnement virtuel [Kheddar, 1997] ou encore pour l’assistance a la télé-
manipulation en réalité augmentée [Otmane, 2000].

Ouramdane [Ouramdane et al. , 2000] a également utilisé ce concept dans assis-
tance a 'interaction 3D pour le télétravail collaboratif en développant une nouvelle
technique d’interaction 3D, Follow-Me.

D’autre part, il y a des GVs haptiques qui ont été particulierement utilisés

dans ’assistance des robots pendant la tache de manipulation. Il s’agit de la
combinaison d'un retour de forces et d’un signalement de position qui guide
I'utilisateur le long d’un chemin spécifié et/ou prévient 'acces dans des zones
interdites [Abbott et al. , 2007]. Dans ce type de GVs haptiques, les utilisateurs
ont non seulement tres peu de liberté, mais manquent également de GVs visuels
qui peuvent améliorer les performances. De méme, |[Ren et al. , 2007] a proposé un
systeme chirurgical haptique limitant le mouvement du chirurgien dans certains
endroits. Oakely a étudié I'utilisation du retour haptique dans les environnements
graphiques et ont conclu que des programmes soigneusement cong¢us permettent
d’intégrer de meilleures performances [Oakley et al. , 2002].
D’autre part, les GVs ont servi a 'optimisation des taches dans un espace de travail,
seulement ils ne peuvent étre utilisés qu’avec des objets statiques et un chemin
prédéfini [Kuang et al. , 2004]. Par ailleurs, les auteurs ont associé les GVs visuels
et haptiques.

Contrairement aux recherches qui se sont intéressées a l'implication de 'utili-
sation des GVs dans les applications de Réalité Virtuelle, Prada a étudié par des
considération plus pratique la construction des GVs. Un nouveau formalisme basé
sur la mécanique a été proposé pour les GVs haptiques [Prada & Payandeh, 2009].
La conception des GVs proposés se base sur deux types d’attributs de forces.
L’utilité de cette nouvelle conception a été illustrée par la résolution d’un probléeme
de suivi de trajectoire dans le cadre d’une application d’entrainement virtuelle pour
les chirurgiens.

Dans le contexte de l'assistance a la téléopération en réalité augmenté, Ot-
mane [Otmane, 2000], [Otmane et al. , 2000a] a proposé un formalisme et une li-
brairie pour les GVs. Une des applications de ce formalisme est le projet ARITI
[Otmane et al. , 2000D].
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4.3.2 Formalisme des GVs

Le formalisme proposé par Otmane [Otmane, 2000] regroupe un ensemble de
champs pouvant étre optionnels selon la nature et le contexte du GV.

— Un attachement :
Chaque guide virtuel peut étre attaché a un objet virtuel ou a un endroit de
I'environnement virtuel. Il peut étre attaché d’une maniere statique (il est
alors figé a un endroit ou attaché a un objet particulier) ou dynamique (il
apparait suite a un événement, par exemple, lorsque 'avatar rentre dans la
zone de manipulation précise d'un objet virtuel). Chaque guide virtuel est
caractérisé par une position et une orientation dans le monde virtuel.

— Une zone d’influence : Au guide virtuel peut étre associée une zone
(de forme volumique, surfacique ou autre) qui jouera le role d’un bassin
d’attraction ou tout simplement d’une zone d’action. En général, une zone
d’influence est définie par une équation analytique (statique ou paramétrée)
qui délimite (partiellement ou totalement) la forme du guide.

— Une condition d’activation : A chaque guide est associée une condition
d’activation. Elle peut se traduire par l'appartenance d’un ensemble de
parametres extérieurs a la zone d’influence ou par n’importe quelle autre
condition liée a un événement.

— Une fonction : La fonction du guide définit sa raison d’étre. Elle peut étre
explicitée par des actions a établir a I'intérieur du guide virtuel.

— Une condition de désactivation : La condition de désactivation met la
fonction du guide virtuel hors effet. Elle peut étre définie comme une négation
de la condition d’activation ou l'atteinte d’un état final désiré.

On distingue les GVs simples et les GVs composés.

— Guide virtuel simple : Un GV simple est représenté par une simple
primitive géométrique. Elle peut étre un segment de droite, un plan ou bien
un volume. Ces guides canoniques sont généralement utilisés pour réaliser des
taches simples telles que le suivi d’une ligne droite, évitement d’obstacles (des
guides virtuels actifs avec un champ répulsif) ou bien atteindre un objet dans
I'environnement virtuel (des guides virtuels actifs avec champ attractif). La
figure [£.10[(a) montre un exemple de guide virtuel simple (primitive cone) qui
peut étre utilisé pour aider I'opérateur a déplacer 'effecteur du robot jusqu’a
la cible.

— Guide virtuel composé : Un GV composé est constitué de plusieurs GVs
simples (un ensemble de segments définissant une trajectoire, un ensemble de
plans ou bien un ensemble d’objets de forme quelconque). L’opérateur peut
créer différents types de guides canoniques et peut lier ces guides simples entre
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eux pour former un guide composé. Ces types de guides sont généralement
utilisés pour réaliser des taches de téléopération complexes tel que suivre une
trajectoire quelconque ou bien assembler et désassembler des objets. La figure
(4.10)(b) montre un guide virtuel composé, utilisé pour décrocher un objet
depuis son support métallique. Il s’agit d’une combinaison de 3 guides simples
(sous forme de cylindres).

Guide Virtuel Simple Guide Virtuel Composé

Cylindre3 ~ CYlindre 2
N

Cylindre 1

(a) (b)

F1a. 4.10 — Exemple de GVs (extraits de [Otmane, 2000]) (a) ”simple”, pour assis-
ter Popérateur et/ou l'effecteur & atteindre une cible (b) ”composé”, pour assister
l'opérateur et/ou l'effecteur & suivre une trajectoire et manipuler un objet.

Il existe deux types de guides virtuels : passifs et actifs. Un guide virtuel (simple
ou composé) est dit passif lorsque son utilisation est limitée a ’assistance a la per-
ception visuelle de 'utilisateur (il n’a pas d’effet direct sur I'environnement ou sur
les objets de I'environnement). Un guide virtuel est dit actif lorsque son utilisation
a un effet direct sur l'utilisateur (a travers son avatar), sur l’environnement ou
sur les objets du monde. Les guides actifs peuvent se décomposer en deux catégories :

— Les guides répulsifs : Ce type de guide a pour role de générer un potentiel
répulsif qui évite a l'avatar de l'utilisateur de le traverser. Il peut étre
considéré comme une barriere qui empéche 'avatar d’aller dans une zone
interdite d’acces, une surface ou un volume protecteur pour protéger des
objets de I'environnement (voir la figure [4.11f(a));

— Les guides attractifs : Ce type de guide a pour role de générer un potentiel
attractif permettant de contraindre 'avatar de l'utilisateur a atteindre un
objet de I'environnement (voir la figure [1.11|(b)).

Nous avons vu qu’il existe de nombreuses possibilités d’utilisation des guides
virtuels. En effet, le role d'un guide virtuel dépend entierement de la facon dont
lopérateur désire 'utiliser (guide simple ou composé, statique ou dynamique, Actif
ou passif, etc.).
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Un cube répulsif (Vue interne du guide)
Champs attracteurs

Entrée
de l'outil

—_—

"—\ Y X LY T
-t

OHjet ?
~-f—t -

RN et atinre

(a) (b)

Fia. 4.11 — Exemple de GVs (extraits de [Otmane, 2000])(a) "répulsif’ pour un
volume englobant répulsif et (b) ”attractif”, pour atteindre un objet de I’environne-
ment avec un outil porté par I'avatar.

Le formalisme proposé par Otmane [Otmane, 2000] se base sur une structure
de données (figure 4.12)) qui contient un certain nombre de champs définissant les
propriétés d’'un GV.

— Nom_guide : Permet lidentification d’'un GV

— Type_guide : Définit le type du GV (simple, composé, passif, actif). Si le
guide est "composé” alors il contient des liens vers le guide précédent et
le suivant. Dans le cas ou le guide est "actif”’, alors il nous informe s’il est
"répulsif” ou ”attractif”.

— Référentiel : Contient des informations concernant la position et ’orientation
du guide dans son environnement virtuel.

— Attachement : Précise si le guide est "statique” ou ”dynamique”. Dans
le premier cas, il contient le nom de 1'objet virtuel ou du point de passage
auquel il est attaché. Dans le deuxieme cas il contient la valeur "NULL” pour
dire que le guide est libre.

— Zone d’influence : Contient le nom mathématique de 1’équation ayant servi
a la création de ce guide ainsi que les parametres correspondants.

Le cycle de fonctionnement d'un GV est donné dans la figure D’une
maniere générale, I'activation d’'un GV se fait par un test d’appartenance d’un
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Exemples:
guide_saisie
guide_dépot
guide_navigation,
etc.
Nom_guide [] - Nom_guide_précédent |—
Simple - -
. Nom_guide_suivant
Composé
Type_guide > Passif
Actif > Répulsif
Attractif
Réferentiel > Tx Ty, Tz
Rx, Ry, Rz
/ Nom_object_environnement
Attachement > Statique Coordonnées du point de passage
Dynamique
T NULL
Zone d'influence » Nom_guide_math
Paramétres

Fic. 4.12 — Schéma général de la structure des propriétés d'un guide virtuel
[Otmane, 2000]

Structure de
données du
GV

\4

Post-condition

Pré-condition Activation

Guide Virtuel

Autres événements:
- Détection de
collisions,

- Distance d'approche,
- etc.

. Fin
Fonction

|—. Désactivation

Fi1G. 4.13 — Cycle de fonctionnement d'un GV

point (eg. représentant leffecteur d’un robot, ou d'un utilisateur) au GV. Il
s’agit d’une ”Pré-condition” (ou encore une condition d’activation). Dans
ce cas le nom et les parametres de I'équation du guide sont récupérés depuis
la structure de données définissant les propriétés de ce guide, et sont ensuite
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utilisés pour définir cette pré-condition. Il est aussi possible d’activer un guide
par un autre évenement comme par exemple la détection de collisions ou encore
définir une distance d’approche entre I’avatar et un objet de ’environnement virtuel.

Une fois le guide activé, il reste a déterminer les actions ou les opérations a
réaliser en présence de ce guide virtuel, c’est ce que nous appelons la ”Fonction”
du guide. Généralement cette fonction est issue d’une combinaison des actions
que réalise 'opérateur et des fonctions définissant le type du guide. Si le guide
est "passif’ alors il est appelé ”guide d’assistance libre”, s’il est actif”
(répulsif ou attractif) alors il est appelé ”guide d’assistance partagée ou semi-
autonome”. La fonction du guide peut aussi se limiter a ’exécution d’une fonction
définie par le guide permettant I'exécution automatique d’une tache donnée. Dans ce
cas ce guide devient ”autonome” et est appelé ”guide d’assistance autonome”.

La fonction du guide n’a plus d’effet sur le monde virtuel et sur l'opérateur,
lorsque I'application a atteint un état final désiré (dans le cas d’un guide d’assistance
a lopérateur et d'un guide d’assistance partagée), ou encore la fin de I'exécution
automatique d'une tache (dans le cas d'un guide d’assistance autonome). Il s’agit
de désactiver la fonction du guide, ce qui définit la ” Post-condition”.

4.4 Extension du formalisme des GVs pour ’as-
sistance a ’interaction 3D sous contraintes

Le formalisme précédemment décrit a été principalement proposé pour la
téléopération de robots. Cependant, il est assez générique pour étre réutilisé dans
tous les domaines de la Réalité Virtuelle, et particulierement ceux qui sont soumis
a des contraintes.

4.4.1 Caractéristiques globales d’un GV

Les cinq propriétés d'un GV (Nom_guide, Type_guide, Référentiel, Attache-
ment, Zone d’influence) composant ce formalisme s’affranchissent du domaine
d’application. Elles sont donc a la base de toute conception (ou création) d'un GV.
Notre objectif est d’étendu le formalisme précédemment décrit afin de I'adapter
a l'assistance a l'interaction 3D sous contraintes. Notre conception des GVs doit
étre appropriée a notre modele d’assistance COT pour que les GVs puissent
parfaitement intégrer la composante Outil de notre modele.

Le modele d’assistance repose sur ’association des contraintes aux taches de 'ap-
plication a travers des outils d’assistance (dans notre cas les GVs). Par conséquent,
il est essentiel que l'outil (ie. le GV) inclue une référence vers la contrainte qu’il
modélise mais aussi vers le type de tache pour laquelle il est activé.

En outre, nous avons spécifié un GV comme un indicateur sensoriel. Il faut donc
identifier le/les types de modalités qu’il couvre.

La structure de donnée qui représente notre GV (illustrée par la figure doit
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Exemples:
guide_saisie

guide_dépot
guide_navigation,
etc.

Nom_guide - Nom_guide_précédent —
Simple - -
- Nom_guide_suivant
Composé

Type_guide H—] Passif
Actif > Répulsif
Attractif

Y

Réferentiel —> Tx, Ty, Tz
Rx, Ry, Rz

/ Nom_object_environnement
Attachement > Statique Coordonnées du point de passage

Dynamique
NULL

Nom_guide_math

\ 4

Zone d'influence

Paramétres

Type de contraintes » Equation_contrainte
Parametres

Tache de I'I3D —> Navigation
Sélection

Manipulation

Modalité Contréle d'application

\ Visuelle

Audio
Hapitque

Fi1G. 4.14 — Schéma général des propriétés d'un guide virtuel pour 'assistance a
I'interaction 3D sous contraintes

prendre en compte trois nouvelles composantes, en plus de celles déja présentes
dans la structure de données précédente (figure |4.12)) :

e Le type de contraintes : contient les parametres relatifs aux contraintes
du domaine, comme par exemple une équation géométrique délimitant un
espace de manipulation. Partant du principe que chaque contrainte peut étre
modélisée par une équation relationnelle (équation_contrainte), le guide doit
également informer de cette relation mais également des parametres qui lui
sont donnés.

e La tache d’interaction 3D : représente la tache d’interaction 3D en cours
(la navigation, la sélection, la manipulation ou le contrdle d’application).
Ce champ permet d’identifier a quelle tache d’interaction 3D ce guide est
relatif. Cela peut agir sur la fonction d’activation d'un guide (eg. GV pour la
sélection uniquement).
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e Les modalités : I'assistance consiste a offrir un retour multimodal (audio-
visuel et haptique) a l'utilisateur afin de le guider dans la réalisation d’une
tache. Ainsi, I'outil mis en ceuvre doit comporter une information sur le type
de la/des modalités qu’il exploite.

Les caractéristiques d'un GV pour 'assistance a 'interaction 3D sous contraintes
sont maintenant identifiées. Une organisation architecturale de ces données permet-
tra la modélisation conceptuelle d'un GV.

4.4.2 Conception d’un GV

A présent, nous nous intéressons de plus pres a 'implémentation concrete des
propriétés d'un guide. Cependant, par soucis de généricité, nous nous limitons au
module d’assistance sans prendre en compte le reste du systeme, car ’architecture
des applications peut différer (pour notre cas nous n’intégrons pas cette partie dans
le graphe de scene).

Nous proposons une architecture pour les GVs qui repose sur différentes struc-
tures et plusieurs niveaux d’abstractions afin de tenir compte de la particularité
de certains GVs. La répartition des caractéristiques sur plusieurs classes permet
de distinguer d’un coté 'aspect général et de 'autre les composantes et fonctions
spécifiques de chaque GV. Ainsi, certaines propriétés du GV font 'objet d’une classe
séparée associé au reste de l'architecture par un ensemble de relations spécifiques.
Nous partons du digramme de classes simplifié de la figure et nous nous
focalisons sur la composante Outil du modele d’assistance. L’outil d’assistance est
désormais le GV. La figure illustre le nouveau diagramme de classes impliquant
les principales classes qui définissent les différentes propriétés précédemment définies.

Outre les attributs globaux (nomGuide, typeGuide, re ferentiel, etc.), un GV est
composé d'une primitive et de modalités. La classe Primitive représente la géometrie
du guide (ie. sa zone d’influence). Il est possible que différents guides aient une méme
primitive, ce qui justifie la relation de composition entre la classe GuideVirtuel et la
classe Primitive. 11 exist des moyens de constructions d’un large choix de primitives
pour les guides (avec différents types de surfaces, des volumes ouverts et fermés, des
courbes, etc.) [Otmane, 2000].

Les modalités employées par un GV sont représentées par la classe Modalite dont les
sous-classes sont les trois modalités possibles (visuelle, auditive et haptique). Cette
classe représente "I’apparence” d’un guide ou l'aspect sous lequel il va apparaitre
a l'utilisateur. La relation d’agrégation qui existe entre GuideVirtuel et Modalite
indique qu’'un guide peut s’exprimer sous la forme d’une ou plusieurs modalités et
qu'une modalité peut étre utilisée par zero ou plusieurs guides.

La contrainte et la tache sont également intégrées dans la conception d’'un GV. D’'une
part, la classe C'ontrainte est en relation avec la classe GuideVirtuel puisqu’'un guide
implémente une contrainte et qu’une contrainte peut étre associée a plusieurs guides.
D’autre part, un GV est actif pendant une ou plusieurs taches de 'interaction 3D. En
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revanche, lors d’une tache il est possible qu’il n’y ait pas de GV, comme il pourrait
y en avoir plusieurs.

Contrainte Assistance

idContrainte activation - eTéc::‘:he
typeGontrainte modalités i();"lj'echni uel3D
parametreContrainte tachelnteraction3D a
typeOutil 1
fonctionContrainte() a;?;’ﬁ:;z‘;_?eeé)hm ue)
changerParametre() 0.* fonctionActivation() 0.* p q
/J Li / T %Commande
Globale Locale 4 GuideVirtuel 1 Navigation || Sélection || Manipulation
nomGuide
typeGuide
Modalité referentiel __
typeModalité attachement ] Primitive
multimodal modaliteGV nomGuideMath
I m— *— paramétres
activerModalitéVisuelle() focntionActivation) typePrimitive
activerModalitéAudio() changementParametres() e __
achverModahteHapthue fonctionGuide() activerPrimitive()
parameterPrimitive()
Visuelle Auditive Haptique

Fi1G. 4.15 — Ensemble de classes contenant les attributs et les méthodes qui sup-
portent les fonctionnalités d'un GV

4.4.3 Intégration de contrainte, tache et modalité

L’application de Réalité Virtuelle peut étre sujette a différentes contraintes liées
a l'environnement réel qui lui est associé. Ainsi, afin de définir les GVs adaptés,
la premiere étape est de modéliser chacune des contraintes par une équation
définissant ainsi la classe C'ontrainte. Ensuite, le choix des parametres déterminera
I’état de la contrainte et son degré d’influence sur le systeme. De plus, les GVs qui
vont étre utilisés doivent intégrer le type de taches pendant lesquelles ils vont étre
actifs ainsi que le type de modalités qu’ils vont exploiter. Il faut alors renseigner les
champs relatifs aux classes Modalite et Tache.

Pour illustrer I'intégration du type de contrainte dans le formalisme d'un GV,
nous avons pris comme exemple le cas de la biologie moléculaire.
Lors la modélisation 3D de ’ADN (une approche est décrite dans le chapitre , une
contrainte possible serait de respecter le volume englobant dans lequel la molécule
évolue. Le diametre de ce volume a pu étre estimé expérimentalement. Ainsi, nous
pouvons représenter ce volume par une forme simple et approximative. Nous avons
donc choisi de représenter la contrainte volumique par un guide sphérique (figure
dont le diametre est celui du volume englobant de la molécule.
Si nous reprenons le formalisme précédemment décrit, nous définissant ce guide par :
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F1G. 4.16 — Guide virtuel répulsif vers l'intérieur de la sphere

— Nom _guide : guide_volume

— Type_guide : Il s’agit d'un guide simple. Il est également actif et a pour
fonction la répulsion vers l'intérieur de la sphere.

— Référentiel : Le guide aura le méme repere que celui du modele 3D de la
molécule.

— Attachement : Le guide est statique et son point d’attachement est le centre
de la boite englobante de la molécule.

— Zone d’influence : Contient 1’équation d'une sphere et le diametre du
volume englobant.

— Type de contraintes : La relation modélisant la contrainte est la suivante :
Soit M (z,y, z) un point du modele 3D de la molécule, la contrainte est vérifiée
lorsque M(x,y, z) € guide_volume.

— Tache d’interaction 3D : Le guide s’active au moment de la manipulation.

— Modalité : Le guide peut étre visuel, en affichant une couleur lors du
dépassement du volume. Il peut étre auditif en émettant un son pour informer
du dépassement de la contrainte a un instant donné. Il peut aussi étre haptique
en appliquant une force réactive afin d’empeécher 1'utilisateur de franchir le vo-
lume limite. Toutefois, le guide peut tout aussi étre multimodale et combiner
différents rendus des trois canaux.

4.5 Intégration de l’assistance au sein d’une ap-
plication de Réalité Virtuelle
L’architecture classique d’une interaction 3D est souvent divisée en deux par-

ties : I'utilisateur et les différents périphériques, et 'application, qui tente de com-
muniquer avec 'utilisateur par l'intermédiaire de ces dispositifs (figure 4.17). La
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communication (action-réaction) est établie dans le sens utilisateur-application (ac-
tion) a travers le module interaction 3D qui comporte ’ensemble des métaphores
(ie. techniques) d’interaction. Dans le sens application-utilisateur (réaction) le re-
tour d’information est assuré par les différentes modalités sensorielles (en sortie du
module correspondant a linterface matérielle).

I G —
:
|
Action :
» I
| nterface o
| matérielle Application
Réaction
%
|
Utilisateur :

F1G. 4.17 — Architecture générale d’'un systeme d’interaction 3D classique

: —— 4 AY4
l
|
Action :
ﬁ
! Interface Assistance [ | Application
o ! matérielle
Réaction
o *
Utilisateur :
|
|

F1G. 4.18 — Architecture générale d’un systeme d’interaction 3D assistée

Devant la particularité de l'interaction 3D sous contraintes (introduite dans le
Chapitre, nous avons proposé ’ajout d’un nouveau module d’assistance entre 1'uti-
lisateur et application de Réalité Virtuelle [Essabbah et al. , 2009b| (figure .
Le module d’assistance, se situant a l'interface entre 'interaction 3D et 1’applica-
tion, assure le respect des contraintes (globales et locales) en intégrant le modele
d’assistance COT (Contrainte-Outil-Tache). Il a pour role de controler les actions
de I'utilisateur selon les contraintes liées au domaine d’application. Lors de l'inter-
action, si l'utilisateur dépasse 1'une de ces contraintes, le module d’assistance doit
I'en informer et/ou limiter son action, suivant le degré d’assistance demandé.
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Fic. 4.19 — Intégration du systeme d’assistance dans une application de Réalité
Virtuelle soumise a une interaction 3D sous contraintes

Notre modele d’assistance n’admet pas tout a fait la dissociation du module
d’interaction 3D et celui de l'assistance (comme présenté dans la figure [4.18). En
effet, le modele d’assistance est basé sur 'association des contraintes, des outils et
des taches dans le but d’assurer une aide a l'interaction 3D sous contraintes. Le
systeme d’interaction 3D classique devient alors assisté (voir figure et com-
porte : les contraintes issues de 'application, les outils d’assistance nécessaires (eg.
les GVs) et les métaphores indispensables a la 1'exécution des taches d’interaction
3D.

Un moyen d’aide actif est nécessaire pour faciliter la réalisation d’une tache
d’interaction 3D, en respectant les contraintes de I'application. Par conséquent, le
module d’assistance est particulierement avantageux dans le domaine du Vivant. Il
s’agit d’'un domaine tres contraint par des lois physiques, chimiques, biologiques,
etc. Nous allons donc adopter ce module d’assistance dans le cadre de notre systeme
d’analyse in virtuo du chromosome.

4.6 Bilan

Certaines applications de Réalité Virtuelle sont soumises par un ensemble de
contraintes aussi bien au niveau des entités de l’environnement virtuel que sur
leur comportement et sur le type d’'interaction qu’elles pourraient avoir avec un
utilisateur. De ce fait, nous avons défini (dans le chapitre [2) le concept d’interaction
3D sous contraintes qui caractérise la maniere de réaliser une tache de l'interaction
3D dans le respect des contraintes requises.

Néanmoins, cela s’avere étre une tache délicate pour un utilisateur non habitué aux
applications de Réalité Virtuelle et qui doit, en plus, maitriser les contraintes qu’il
est censé respecter.

La solution que nous proposons est de concevoir un modele d’assistance capable
d’aider l'utilisateur a réaliser chaque tache en tenant compte des contraintes de
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I’application. Cet aspect de 'assistance n’a pas souvent été étudié car les contraintes
liées au domaine d’application ont généralement été négligées au profit des moyens
mis en place pour atteindre la tache a accomplir.

La notion d’assistance est tres liée a la notion d’autonomie des systemes. L’étude
que nous avons menée nous a révélé trois granularités possibles pour I’assistance :
un gros grain (forte assistance) correspond aux systémes non autonomes, un grain
moyen (moyenne assistance) convient aux systémes semi-autonomes et un grain
petit (faible assistance) se rapporte aux systeémes complétement autonomes.
L’assistance peut s’attribuer aux taches de I'interaction 3D et se matérialise sur les
différentes modalités sensorielles.

Le modele d’assistance Contrainte-Outil-Tache (COT) que nous avons congu
repose sur l’association de trois composantes essentielles : les contraintes liées a
I’application, les outils logiciels qui assurent l'assistance et les taches de l'inter-
action 3D qui doivent intégrer ces outils. Notre modele d’assistance ne vise pas
a perfectionner les techniques d’interaction 3D classiques dans ’absolu, mais a y
inclure les contraintes requises. Il s’agit d’une assistance pour l'interaction 3D sous
contraintes.

Quant a la composante Outil de notre modele, elle nous a poussé a nous intéresser
a un outil tres utile dans les domaines de la Réalité Virtuelle et de la Réalité
Augmentée : le Guide Virtuel (GV). Les GVs sont des métaphores graphiques,
auditives et haptiques se déclinant en plusieurs types et différentes fonctions.

Les formalismes actuels de ces guides ne sont pas adaptés a notre problématique ni a
notre modele d’assistance. Nous avons donc proposé une extension d’un formalisme
existant pour intégrer le type de contrainte, le type de tache d’interaction 3D ainsi
que la/les modalités du guide.

Notre approche sera appliquée a 'analyse en biologie moléculaire et plus parti-
culierement a la modélisation 3D de la molécule d’ADN. Dans le chapitre suivant,
nous décrierons la mise en place du module d’assistance avec les différents GVs qui
correspondent tous a des contraintes du domaine.



Chapitre 5

Application a ’analyse in virtuo
du chromosome

Résumé

Dans ce chapitre nous plagons I’approche de modélisation 3D hybride, ainsi que
notre modele d’assistance a l'interaction 3D sous contraintes, dans le contexte de
I’analyse in virtuo du chromosome. Nous décrivons alors le type d’assistance que
nous proposons pour ce cas d’étude et nous mettons en place l'ensemble des guides
virtuels qui constituent 1’outil de notre assistance. Par la suite, nous présentons les
expérimentations et les analyses mises en place pour I’évaluation de notre modele
d’assistance.
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5.1 Introduction

Nous nous sommes intéressés jusqu’a présent aux systemes de Réalité Virtuelle

dont le fonctionnement est semi-autonome. L’application doit étre interactive et
prendre en compte l'intervention d’un opérateur. Par ailleurs, le modele d’assistance
concu n’a de sens que si les environnements modélisés sont contraints.
Or, 'analyse in virtuo en Biologie moléculaire représente, généralement, un domaine
complexe étant donné qu’il dépend d’'un ensemble de regles strictes qui gerent son
organisation. En particulier, la modélisation 3D du chromosome possede des pro-
priétés intéressantes appropriées a nos hypotheses de départ. En effet, 'organisation
spatiale du chromosome est régie par un ensemble de contraintes architecturales
(données physico-chimiques) et fonctionnelles (modeles biologiques). De plus,
la modélisation interactive semble étre une bonne alternative aux simulations
numeériques.

Par conséquent, ’analyse in virtuo du chromosome semble étre une application
idéale, qui nous permettra d’implémenter et de tester notre concept d’assistance
(modele Contrainte-Outil-Téche).

Le systeme semi-autonome adopte une approche hybride de modélisation qui dispose
d’une part de modélisation automatisée (les algorithmes de calcul géométrique sont
décrits dans le chapitre |3 et d’une part de construction manuelle.

Au cours de la phase interactive du systeme, les méthodes d’interaction 3D doivent
pouvoir supporter les contraintes liées a 'environnement d’application permettant
ainsi a l'utilisateur de les respecter lors de son intervention. La crédibilité du modele
en dépend.

En outre, le systeme semi-autonome doit bénéficier d’une assistance moyenne
car le niveau d’assistance dépend de son degré d’autonomie. L’importance de
I’assistance dans un systeme est inversement proportionnelle a sont niveau d’auto-
nomie (plus un systeme est autonome et moins son utilisateur a besoin d’assistance).

Nous appliquons alors notre module d’assistance afin d’étendre les techniques
d’interaction 3D classiques vers des métaphores d’interaction 3D sous contraintes.
Les outils d’assistance mis en ceuvre sont les Guides Virtuels (GVs). Ces derniers
apportent une assistance suivant les différentes modalités sensorielles.

Dans une seconde partie de ce chapitre, nous proposons de tester notre modele
d’assistance sur un modele simulant un chromosome. Une premiere évaluation
nous permettra de tester 'utilisabilité et l'efficacité de notre modele dans le cadre
d’une interaction 2D sous contraintes. Une seconde évaluation semi-immersive nous
permettra de comparer les résultats issues de 'utilisation de notre modele dans le
cadre d’une interaction 2D et une interaction 3D sous contraintes.

Mais avant cela, nous présentons la description de notre systeme d’analyse in
virtuo du chromosome ainsi que la mis en place du module d’assistance.
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5.2 Contexte applicatif

Notre approche d’assistance a l'interaction 3D sous contraintes est générique.
Elle peut etre appliquée a tous les domaines qui dépendent d’un certain nombre de
contraintes, comme en Biologie Moléculaire.

Notre étude applicative porte sur la modélisation de la fibre de chromatine. Les
parametres de notre algorithme de modélisation 3D dépendront du niveau de com-
paction choisi ainsi que de 'organisme étudié.

5.2.1 La fibre de chromatine

La chromatine est le complexe d’ADN et de protéines qui constitue les chromo-
somes. Elle est localisée dans le noyau chez les eucaryotes. Les principales protéines
impliquées dans la chromatine sont les histones, autour desquels I’ADN s’enroule
formant ainsi une structure en collier de perles. Celui-ci est a son tour compacté
sous forme de fibre de 30 nm de diametre, constituant de base de la chromatine.
Cette fibre elle-méme peut étre plus ou moins condensée (surenroulée). En début
de mitose, la chromatine se condense sous forme de chromosomes. La chromatine
a pour fonction d’assembler ’ADN dans un volume plus petit afin de tenir dans le
noyau d’une cellule. La chromatine sert également a renforcer ’ADN pour permettre
la mitose et la méiose, et de servir comme mécanisme de controle de I’expression des
genes. La structure de la chromatine est également pertinente pour la réplication et
la réparation de ’ADN.

DNA The “Beads-on-a-String" The 30nm Fibre Active The Metaphase Chromosome

[ 1 [ [ 1 I 1 [ 1 [ 1

Isolated patches. Genes i Less active genes. During interphase. During cell division.
1 I 1 [ 1 [ 1 [ 1

F1a. 5.1 — Différents niveaux de compaction de ’ADN (Wikimedia Commons)

Nous nous sommes intéréssés au niveau de compaction correspondant a la fibre
de chromatine et au-dela, jusqu’a I'obtention du chromosome entier. Le passage du
niveau de la structure en double hélice au niveau de la fibre 30 nm demande un grand
temps de modélisation qui est non trivial, due au manque de données entre ces deux
niveaux. De plus, il n’intervient pas dans le repliement global de la chromatine. En
revanche, au niveau de cette fibre nous disposons d’une grande quantité de données
structurales et fonctionnelles. La chromatine peut ainsi étre considérée comme une
forme de base a partir de laquelle nous allons représenter la structure globale.
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F1a. 5.2 — Niveaux de compaction de la fibre de chromatine (Wikimedia Commons)

5.2.2 Organisme étudié : Saccharomyces cerevisiae

L’approche que nous proposons est générique et peut étre appliquée a tout chro-
mosome, du moment que les propriétés physiques de base (diametre, longueur de
persistance, énergie de courbure et volume) existent et sont connues.

Nous avons d’abord choisi d’étudier les cellules eucaryotes car il est plus facile d’en
séparer les chromosomes. D’autre part, a l’'opposé de chez les procaryotes, les chro-
mosomes ne sont pas circulaires, ce qui simplifie leur modélisation (sans prendre en
compte la contrainte de la fermeture du modele).

Le choix de 'organisme a étudier a porté sur la levure bourgeonnante, Saccharomyces
cerevisiae. Cet organisme eucaryote de petite taille, est aussi facilement manipulable
qu’une bactérie. Il peut étre considéré comme un modele simplifié des cellules com-
posant ’étre humain. De plus, la valeur des parametres physico-chimiques liés a la
chromatine sont identifiés pour cet organisme.

Saccharomyces cerevisiae, ou plus connue sous le nom de levure a biere (figure
(a)), est tres utilisée comme organisme modele en biologie cellulaire et en génétique.
En 1996, ce fut le premier eucaryote dont le génome a été séquencé. Son génome de
16 chromosomes (voir figure (b)) est composé de 13 millions de paires de bases
et de 6 275 genes. On estime que cette levure partage 23 % de son génome avec
I’'Homme.

5.3 Description du systéeme d’analyse in virtuo

5.3.1 Approche hybride et multimodale

L’analyse in virtuo que nous proposons constitue une approche de modélisation
3D hybride, entre automatisme et interactivité. Elle vise a combiner les atouts
de la Réalité Virtuelle (comme linteraction 3D sous contraintes ou encore la
multimodalité), les capacités de calcul des algorithmes et les connaissances des
experts [Essabbah et al. , 2009b].

Ce concept a été appliqué au probleme du docking de protéines
[Férey et al. , 2009b][Heyd & Birmanns, 2009]. La recherche automatique du
bon assemblage d'une paire de protéines est colteuse en temps de calcul. Pa-
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F1G. 5.3 - (a) Cellules de Sacharomyces cerevisiae (Alan Wheals, Université de Bath,
RU) et (b) une vue du génome de la levure

rallelement, l'expert a certaines connaissances qui ne peuvent pas étre intégrées
dans les parametres des algorithmes (eg. connaissances géométriques sur des
complexes connus). La solution proposée consiste pour l'expert & manipuler manuel-
lement les protéines, lancer des calculs de scores de complémentarité énergétique
et géométriques, recevoir des informations multimodales et en temps réel sur ces
scores, et effectuer finalement un pré-positionnement des protéines afin de limiter
I’espace de recherche des algorithmes.

Dans notre cas, la modélisation 3D automatique (détaillée dans le chapitre |3)
génere différentes conformations spatiales pour une méme molécule, et bien qu’elles
aient toutes une réalité physico-chimique certaines de ces conformations pourraient
ne pas satisfaire les modeles biologiques (eg. le principe du solénoide).

Le choix de la "meilleure” conformation (ie. la plus crédible) ne peut pas se faire de
maniere entierement automatique. De plus, certaines données biologiques, connues
par les experts, sont difficilement intégrables dans le processus de modélisation 3D.
D’autre part le modele 3D généré peut étre partiellement acceptable.

Ainsi, grace a I’approche hybride, I'expert (ou plus généralement 'utilisateur) peut
intervenir plus tot dans le processus sur les parties non acceptables du modele. Par
exemple, il peut agir sur le modele (généré par les algorithmes de calculs) dans le but
de rapprocher dans I'espace (manuellement), deux genes éloignés dans la séquence
(figure . Cela permet de réduire le temps de calcul et les risques de modeles 3D
peu probables.

L’utilisateur est intégré au centre du protocole développé (illustré dans la figure
5.5) qui devient semi-autonome. Le systéme alterne successivement 1'utilisation de
I’approche automatique et I’approche manuelle de la modélisation 3D (décrites dans

la section [1.4.1]), en fonction du besoin de 'utilisateur.
L’acteur peut alors manipuler le résultat de l'approche automatique ou tout
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Représentation acceptable | Représentation
I non acceptable

Environnement virtuel

F1G. 5.4 — Principe d’intervention de I’expert sur une fenétre de représentation non

acceptable. L’expert peut choisir de rapprocher spatialement deux genes éloignés
dans la séquence.

simplement l'explorer. Cela se fait par le biais d’une interface multimodale qui
combine les rendus audiovisuels et haptiques.

Entités virtuelles
(structure moléculaire)

Algorithmes de
calculs
(moteur géométrique)

Visuelle

Auditive

Base de
connaissances
(modeles bio-
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A

physiques)
Approche . s Approche
Manuelle Ll e LT Automatique
Approche Hybride et Multimodale

FiGc. 5.5 — Une approche hybride et mutlimodale pour l'assistance a l’analyse
moléculaire [Essabbah et al. , 2009b]
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Le module multimodal (de la figure assure le transfert d’information en

entrée ou en sortie de notre systeme. Il permet a l'utilisateur de transmettre ses
requétes (ie. ses intentions) et de communiquer ’état du systeme en retour.
Mais au dela de cette utilisation primaire, ’approche multimodale de notre analyse
représente le type d’assistance que nous avons choisi d’apporter a l'utilisateur
(l'assistance suivant les modalités sensorielles est décrite dans la section 4.2.3)). Ce
module a donc pour role de controler les actions de I'utilisateur selon les contraintes
relatives a notre application (ie. physico-chimiques et biologiques). L’utilisateur
peut avoir connaissance des limites imposées mais également étre guidé a travers
un retour visuel, auditif et/ou haptique.

Par exemple, si la tache a accomplir est de courber la molécule, mais que ’énergie
de courbure impose une limite physique, le systeme doit étre capable d’informer 1'uti-
lisateur de ce dépassement de contrainte. Il doit ensuite le guider vers une solution
plus adéquate.

Les rendus multimodaux constituent une maniere de créer une médiation entre 1’ap-
proche automatique (gérant les contraintes) et 'approche manuelle (gérant les ac-
tions de l'utilisateur).

5.3.2 Architecture du systeme

Nous avons orienté notre approche vers une architecture modulaire (figure .
L’approche modulaire, outre I'avantage de réutilisabilité, est également capable de
modifier ou d’adapter plus facilement une application.

Le systeme d’analyse que nous proposons se compose des trois phases (compo-
sants) : modélisation 3D, visualisation et interaction 3D. Le schéma architectural
du systeme d’analyse in virtuo est illustré par la figure |5.6|

La premiere étape est associée a l’approche automatique de la procédure
de modélisation 3D. Apres le choix du chromosome a modéliser, le moteur de
calcul géométrique de la structure prend en entrée des données physico-chimiques
et, en option, des modeles biologiques. Il fournit en sortie une représentation
tridimensionnelle de la molécule.

Le modele 3D peut alors étre visualisé. Lors de la phase de visualisation de
la molécule il est possible d’effectuer un changement de point de vue (rotations,
translations, zoom avant et arriere autour du modele 3D). Cela peut étre assimilé
a la phase d’observation. De plus, il est possible d’activer la stéréoscopie pour une
visualisation immersive.

Puis, a travers le module d’interaction 3D, I'utilisateur sera en mesure de modifier
le modele 3D dans les configurations qui lui semblent intéressantes par le biais des
techniques d’interaction 3D qui pilotent chacune des taches (navigation, sélection,
manipulation et controle d’application).

Pendant cette phase, l'utilisateur apporte ses connaissances et son expérience (ie.
son image mentale de la forme tridimensionnelle du modele) au systeme. Pour cela,
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I'utilisateur devra d’abord sélectionner un cylindre. Il pourra ensuite lui appliquer
les rotations qu’il souhaite afin de modifier la structure du modele. Enfin, il pourra
valider des parties de la structure du chromosome, voir le chromosome entier s’il
juge avoir atteint une conformation globale acceptable.

Un ensemble de GVs utilisent les données physico-chimiques afin d’assurer la part
d’assistance du systeme. Ils controlent le respect des contraintes au niveau de I'in-
teraction 3D. Par ailleurs, des périphériques 3D assurent la phase d’interaction 3D
en couvrant les différents canaux sensori-moteurs (visuel, audio et haptique), offrant
ainsi une multimodalité au systeme. Le détail des périphériques dont nous avons
bénéficié est donné en annexe [Bl

5.4 Application du modele d’assistance

Le modele d’assistance, Contrainte-Outil-Tache, proposé dans le chapitre[d] nous
permet d’implémenter un module d’assistance a l'interaction 3D sous contraintes.
Grace a ce module, I'utilisateur pourra intervenir sur la molécule sans altérer les
regles de base qui régissent son comportement spatial.

Les éléments nécessaires a notre modele d’assistance sont :
e Les contraintes : Il s’agit des contraintes architecturales du modele 3D. Elles

se basent sur des données physico-chimiques :

— Une contrainte angulaire, due a 1’énergie de courbure de la molécule,

— Une contrainte volumique, due au volume délimité dans lequel la molécule
évolue,

— Une contrainte d’auto-évitement, résulte du diametre de la molécule et de
sa longueur de persistance.

e Les taches : Nous intégrons toutes les taches de l'interaction 3D : La navi-
gation, la sélection, la manipulation et le controle d’application. Cependant,
la tache de manipulation est particulierement concernée par le module d’assis-
tance.

e Les outils : Le choix des outils d’assistance a porté sur les guides virtuels.

La description de notre module d’assistance ainsi que le détail de son implémentation
est donnée dans la suite.

5.4.1 Description du module d’assistance

Il est primordial que, tout au long du processus d’analyse, ’expert respecte
les contraintes liées a la modélisation 3D du chromosome (ie. contraintes physico-
chimiques). Cela vient surcharger ’ensemble des taches que I'utilisateur doit accom-
plir, a savoir s’affranchir du dispositif matériel et des techniques d’interaction 3D
dont il n’a pas nécessairement 1’habitude, arriver a projeter son image mentale (ie.
ses connaissances) sur le modele manipulé et surtout avoir une sensation de présence
dans un monde virtuel souvent inconnu. De ce fait, il est important de diminuer la
charge de I'utilisateur afin qu’il puisse s’occuper de 'essentiel, ¢’est-a-dire a la re-
cherche d’une conformation spatiale acceptable pour le chromosome. Il
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chimiques biologiques
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de la molécule

Visualisatio®
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Stéréoscopie active

Périphériques 3D Multimodalité

Assista ce a L'V’ teiactio‘ 3D sous co’ trai tes

Tech iques d'I3D | Guides Virtuels  |«¢-

Interaction 3D Viualisation

F1G. 5.6 — Schéma architectural du systeme d’analyse in virtuo : modélisation 3D,
visualisation et interaction 3D du chromosome

peut toutefois choisir d’explorer le rendu du modele 3D, ou encore de le manipuler
afin d’y apporter des modifications.

Notre module d’assistance va étre capable d’apporter, selon la situation, des moyens
techniques pour aider 'utilisateur a ne pas dépasser les limites du modele.
L’application d’analyse du chromosome est semi-autonome. Cela implique une as-
sistance moyenne qui va étre assurée par un ensemble de GVs.
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5.4.2 Les types d’assistance

Le respect des contraintes peut se faire au cours des différentes taches de I'inter-
action 3D. L’assistance moyenne varie entre un retour d’informations indicatives et
une réelle restriction grace au retour des différents canaux sensori-moteurs.
L’environnement virtuel (figure est composé du modele 3D de la chromatine,
qui se présente sous forme d’une succession de cylindres, et du territoire de la chro-
matine, représenté par une sphere.

7 4
&

L ——

F1G. 5.7 - Le modele 3D du chromosome (en jaune) évoluant dans un volume délimité
(en bleu)

La navigation n’est pas la tache la plus fréquemment utilisée dans cette applica-

tion, bien qu’elle soit possible pour une exploration visuelle. De plus, ni la navigation
ni le controle d’application ne sont soumis a des contraintes, dans ce cas.
Rappelons que dans notre contexte ’assistance aux taches d’interaction 3D n’a pas
pour but d’améliorer les performances des taches d’interaction, mais plutot d’intégrer
les contraintes au moment de I'exécution de la tache.
Par ailleurs, le principal de l'intervention d’un utilisateur réside dans sa modifica-
tion du modele 3D, ce qui implique essentiellement la tache de manipulation. Notre
module d’assistance offre donc une faible assistance a la sélection et une moyenne
assistance a la manipulation.

Assistance a la sélection d’un segment du chromosome

La sélection est généralement la tache qui précede la manipulation. Dans le cas
de notre application, il est possible de sélectionner les cylindres composants le chro-
mosome. Pour des raisons de continuité du modele, les cylindres sont reliés les uns
aux autres par des spheres de jointures, ce qui rend leur distinction particulierement
difficile. Bien que ces spheres ne soient pas sélectionnables, elles compliquent la tache
de sélection des cylindres. D’autant plus que lorsque le modele est dense a certains
endroits, la notion de profondeur de la scene virtuelle est perdue sans visualisation
immersive. On n’arrive plus a distinguer a quel plan appartient un cylindre donné
(premier ou arriere plan).
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L’utilisateur a donc besoin d’un indicateur lui permettant de connaitre 1'objet
désigné pour qu’il puisse valider sa sélection ou alors corriger son pointage et passer
a un autre cylindre s’il le désire.

Dans ce cas, il ne s’agit pas de respecter une des contraintes physico-chimiques.
Ainsi, assistance proposée est I'affichage d’un message textuel indiquant 1'identi-
fiant de l'objet sélectionné ainsi qu'un code couleur signalant qu’un tel objet est
désigné et en attente de sélection (ie. de validation) ou simplement sélectionné.

Assistance a la manipulation d’un chromosome

La manipulation est la tache a travers laquelle I'utilisateur va pouvoir agir
concretement sur le modele 3D du chromosome. On passe alors d’'un mode d’analyse
passif (ie. observatoire) a un mode actif (ie. modification).

Pour ce modele de chromosome il est possible de manipuler ’ensemble de la
molécule avec des translations et des rotations. Mais il est également possible de
manipuler un segment du chromosome (ie. un cylindre) en lui attribuant un nouvel
angle qui modifiera sa position par rapport au segment précédant (ie. son parent
dans le graphe de scéne). Le modele 3D étant basé sur un principe hiérarchique,
toute modification de la postion d’un cylindre entrainera la modification relative
des cylindres qui le succedent.

La phase de manipulation fragilise donc la structure du chromosome puisqu’il est
sujet a des modifications qui pourraient lui faire perdre sa réalité physico-chimique.

C’est donc durant la phase de manipulation que ['utilisateur a le plus besoin
d’assistance afin de préserver les contraintes de départ du modele. D’une part, le
choix de 'angle a attribuer au cylindre est déterminant pour I’énergie de courbure
de la chromatine. Une assistance a la manipulation est donc nécessaire afin d’appli-
quer un nouvel angle qui vérifie cette contrainte. D’autre part, la modification d’un
segment du chromosome peut également lui faire dépasser son volume délimité ou
encore fausser la contrainte d’auto-évitement.

Pour assister 'utilisateur dans ces démarches, il est possible de profiter des mémes
outils d’assistance que pour la sélection. En effet, un message textuel peut informer
I'utilisateur du dépassement d’une des contraintes.

De plus, conformément a notre modele d’assistance Contrainte-Outil-Tache, a
chaque contrainte est associé un outil d’assistance pour la réalisation de la tache
de manipulation.

Assistance multimodale

Chacune des modalités employées peut apporter une assistance a l'utilisateur
de la maniere suivante :

— La modalité visuelle : permet de rendre compte de la géométrie du modele
dans I'espace. Un code couleur permet de distinguer ’état des objets 3D, qu’il
s’agisse du modele ou des outils d’assistance. Un affichage textuel permet
d’identifier la tache en cours, 'objet sélectionné ou manipulé, et le type de
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dépassement de contrainte.

— La modalité auditive : est essentiellement utilisée afin d’informer d’un
dépassement de contrainte.

— La modalité haptique : peut signaler les collisions entre objets (modele-
modele ou modele-guides). Une force d’attraction peut également étre utilisée
afin de guider I'utilisateur vers une bonne conformation spatiale.

Qu’il s’agisse de la tache de sélection ou celle de manipulation, il est intéressant
de combiner les retours des différents canaux sensori-moteurs pour assister 1'utili-
sateur. Ainsi, l'utilisateur aura continuellement les informations nécessaires sur la
tache en cours afin de ne pas dépasser les limites imposées, et sera éventuellement
contraint a les respecter grace au retour multimodal.

Par ailleurs, la charge mentale de travail peut devenir excessive du fait de la
gestion simultanée de plusieurs activités, si en plus le retour des différentes infor-
mations se fait sur un seul des canaux sensori-moteurs (eg. visuel exclusivement),
I'utilisateur risque la surcharge cognitive. Cela compromet sa capacité a distinguer
quelle information correspond a quelle tache.

Par conséquent, la multimodalité est un tres bon moyen de renseigner 'utilisateur
sur la réaction du systeme sans alourdir sa charge cognitive.

5.4.3 Les GVs comme outil d’assistance

Les GVs sont les outils d’assistance que nous avons adoptés afin de maintenir le
respect des contraintes au cours de l'interaction. Chacun des guides utilisés apportera
une assistance a une tache de l'interaction 3D et ce suivant une ou plusieurs modalités
sensorielles.

Guides Virtuels pour la sélection

Une assistance existe pour appuyer la précision de I'utilisateur lors de la phase
de sélection. Elle consiste en un code couleur et un affichage textuel.
Nous proposons deux techniques de sélection qui ont une charge cognitive faible et
une capacité a manipuler facilement des surfaces non-planes comme les spheres et les
cylindres : la technique du Ray Casting pour une sélection a distance et la technique

de la main virtuelle simple pour une sélection plus précise (décrites dans la section
2.3.2).

Indépendamment de la technique de sélection utilisée, au passage de l'avatar
représentant 'utilisateur par un des cylindres, ce dernier change de couleur (en
bleu) et un message textuel s’affiche a I’écran indiquant 'identifiant de ce cylindre
(ie. sa position dans la chaine des cylindres qui forment le chromosome).

Si I'utilisateur s’apercoit qu’il ne s’agit pas du segment qu’il souhaitait sélectionner,
il lui suffit de désigner un autre cylindre et ainsi de suite. Une fois que le bon cylindre
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‘8election: Chromatine Segment052

F1G. 5.8 — (a) Le chromosome tel qu'il est représenté dans I’application. (b) Lors de
la sélection, I'identifiant du cylindre s’affiche, (c) il change de couleur et un cone s’y
attache

Contraintes Contraintes locales Contraintes globales

Objet 3D | Taches d’I3D | Espace Systeme
d’objets d’I3D

contrainte position du | manipulation

angulaire cylindre

contrainte manipulation | ensemble des

volumique cylindres

contrainte manipualtion | génération

d’auto- des cylindres

evitement

TAB. 5.1 — Ensemble des contraintes de notre systeme d’analyse in virtuo

est désigné, 'utilisateur peut valider la sélection.
Dans ce cas, le cylindre sélectionné change encore une fois de couleur (en vert) et
un cone (décrit dans la section suivante) s’y attache (figure |5.8)).

Guides Virtuels pour la manipulation

Au cours de la tache de manipulation, le modele doit respecter trois contraintes
principales (listées dans le tableau et détaillées dans la section : une
contrainte angulaire imposée par 1’énergie de courbure du modele (contrainte lo-
cale liée aux cylindres et a la tache de manipulation), une contrainte volumique
(contrainte & la fois globale liée a I’ensemble du modele 3D, et locale liée a la tache
de manipulation) et enfin la contrainte d’auto-évitement (globale liée a la génération
de I'ensemble des cylindres et locale a la tache de manipulation).



] Propriétés

Guides virtuels

Nom du guide

guide_angle

quide_volume

guide_evitement

Type du guide

simple, actif (répulsif vers
I'intérieur du guide)

simple, actif (répulsif vers 'intérieur
du guide)

simple, actif (répulsif)

Référentiel

cylindre sélectionné

centre géométrique du modele 3D du
chromosome

cylindre du modele

Atta-chement

dynamique

statique

statique

Zone d’influence

cone d’équation :

sphere d’équation :

cylindre d’équation :

(primitive) 2 +y? = 2% (tan a)? (x—20)*+(y—yo)? +(z2—20)2 =7r* | 2? +y? =12
Type de | angulaire : volumique : cylindres non
contrainte si 01 et 05 sont les angles mo- | si dyoqere €St le diametre courant du | pénétrables

difiés d'un cylindre volume englobant du chromosome

alors 01 € [—a, o et dyorume €st le diametre du guide

et O € [—a, ] alors dimodete < dyolume
Tache de I'l3D manipulation manipulation manipulation
Modalité visuelle, auditive visuelle, auditive visuelle

TAB. 5.2 — Propriétés des GVs utilisés
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e La contrainte angulaire est imposée par I'énergie de courbure du chromo-
some. Ainsi, chaque modification d’un angle de courbure dans le modele doit
d’abord vérifier cette contrainte avant d’étre accepté. Cela revient a vérifier si
cet angle appartient a l'intervalle de validité. Un GV nous a permis d’imposer
cette limite angulaire au niveau de chaque articulation du chromosome. En
effet, entre chaque paire de cylindres il a y une liaison rotule (section
dont seuls deux axes de rotations sont concernés (le troisieme axe fait tourner
le cylindre sur lui-méme or nous n’autorisons pas le phénomene de torsion). A
chacun de ces deux axes correspond un intervalle de validité (dans notre cas,
le méme pour les deux axes).

Nous avons choisi d’utiliser le GV guide_angle dont les propriétés sont données
par le tableau [5.2] 1l s’agit d’'un GV pour lassistance & la manipulation. Il
est simple, actif, avec une fonction de répulsion (vers le centre du guide).
Ce guide est dynamique, il ne s’affiche qu’au moment de la sélection d'un
cylindre et s’active pendant la tache de manipulation. C’est alors qu’il prend
pour référentiel celui du cylindre sélectionné (dans le graphe de scene, le guide
prend pour parent le cylindre sélectionné).

En ce qui concerne sa zone d’influence, le guide doit couvrir deux degrés de
liberté sur un intervalle défini, ainsi la forme conique est la plus adaptée.
Dans le repere orthonormal (5,4, j, k), 'équation du cone de révolution d’axe
(Sz) et de sommet S est donnée par :

2?4y = 2% (tan a)? (5.1)

ou « est I'angle du cone, formé par I’axe et une génératrice.

F1G. 5.9 — La primitive représentant le GV utilisé pour la contrainte de 1’énergie de
courbure et les directions des forces qu’il exerce

La figure [5.10] illustre l'utilisation du guide_angle dans notre application.
Apres la sélection d’un cylindre, le guide apparait a I’écran en mode filaire et
reste affiché tout le long de 1’étape de manipulation.

Pendant la manipulation du cylindre, I'angle donné par ['utilisateur est
controlé. Si ce dernier est accepté le guide ne change pas. Cependant, si I’angle
donné dépasse la limite de la contrainte angulaire, le guide change de couleur
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Selection: Chromatine Segment010 Selection: Chromatine Segment010 Selection: Chromatine Segment010

Dépassement de l'angle.Y" Q

(d)

F1G. 5.10 — Le cone est un GV pour 'assistance a la manipulation et le respect de
la contrainte de I’énergie de courbure du chromosome, (a) il s’active a la validation
d’une sélection et indique le dépassement (b) sur 'axe des X (c) et/ou sur I'axe des
Y (d) par la coloration rouge

(devient rouge). Un découplage visuel est également exécuté afin de séparer
le rendu visuel et les gestes de l'utilisateur. Ainsi, si l'utilisateur continue
a appliquer de mauvaises transformations, visuellement, le modele reste
inchangé. De plus, un message textuel est affiché pour permettre a 'utilisateur
d’identifier 'axe de dépassement. Le guide guide_angle emploie également
la modalité auditive en émettant un bip sonore a chaque dépassement de la
contrainte.

e La contrainte volumique représente le territoire chromosomique comme il
est décrit dans la section [3.2.1] Il s’agit d’un volume délimité. Nous supposons
qu’il est également statique bien qu’il puisse subir de petites déformations dans
la cellule. Le volume englobant du modele 3D construit ne doit pas dépasser
le volume de ce territoire. Nous avons estimé que la forme la plus simple et la
plus représentative de ce volume serait une sphere.

Les propriétés du GV qui vont lui correspondre sont présentés dans le tableau
5.2l Le guide guide_volume est simple et actif avec une fonction de répulsion
convergente vers 'intérieur. Il s’agit d’un guide statique, ayant pour référentiel
le centre géométrique de modele 3D du chromosome.

En géométrie cartésienne, une sphere de centre (xo, 4o, 20) et de rayon r est
I’ensemble des points (x,y, z) tels que :

(. —20)” + (y —w0)* + (2 — 20)* =77 (5.2)
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F1c. 5.11 — La primitive représentant le GV utilisé pour la contrainte du volume et
les directions des forces qu’il exerce

Pour que la contrainte volumique soit respectée il faut qu’a tout moment de la
manipulation le volume du modele 3D du chromosome (ou le diametre de sa
boite englobante) soit toujours inférieur au volume du guide (ou son diametre).

\Selectien: Chromatine Segment00s Selection: Chromatine Segment038

(b)

F1G. 5.12 — La sphere est un GV pour 'assistance a la manipulation et le respect de
la contrainte du volume de confinement du chromosome (a) sans dépassement (b)
lors d’un dépassement de la contrainte

Par ailleurs, le guide_volume est constamment affiché sous la forme d’une
sphere de couleur bleue. Lors de la manipulation d’un segment de chromosome,
apres la sélection d’un cylindre, si la contrainte de volume est vérifiée, le guide
reste inchangé. Toutefois, des qu’il y a un dépassement de cette contrainte,
le guide adopte une couleur rouge en plus de I’affichage d’'un message textuel
informant de ce dépassement et une décorrélation visuelle. Le guide utilise
également la modalité auditive en émettant un bip sonore lors du dépassement
du volume.

e La contrainte d’auto-évitement est une contrainte engendrée par la lon-
gueur et le diametre des cylindres qui forment le chromosome. Cela impose que
les cylindres soient impénétrables. Pour vérifier cette contrainte nous avons eu
recours au GV guide_evitement. Il s’agit d’'un guide simple et actif, avec une
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fonction de répulsion. Ce guide pour la manipulation est statique et a pour
référentiel celui du cylindre correspondant. Il y a autant de guides d’évitement
que de cylindres dans le modele. Ce guide a pour primitive celle du cylindre.
Si 7o est le rayon du cylindre de base du modele 3D et [y sa longueur, alors r
le rayon de la primitive (zone d’influence) du guide est exprimé par r = ry+ €
et | sa longueur | = [y + €. La variation de taille entre le segment de chro-
mosome et guide_evitement permet de gérer les collisions entre les segments.
Ce guide utilise la modalité visuelle. Bien qu’il ne soit pas visible pour 1'utili-
sateur, il permet d’assurer un découplage visuel lorsque 'utilisateur provoque
une collision entre deux cylindres quelconques. Ainsi, la transformation pro-
voquée par l'utilisateur n’est pas appliquée au modele si elle ne respecte pas
cette contrainte.

“< o — \\s
T — — ™
o —
4T — —a >
e — —y ™
< 2

|

F1G. 5.13 — La primitive représentant le GV relatif a la contrainte d’auto-évitement
et les directions des forces qu’il exerce

5.5 Expérimentations et évaluations
préliminaires

Dans cette partie du chapitre, nous proposons de tester notre modele d’assistance
et de mesurer des premiers résultats sur son utilisabilité et son efficacité.

5.5.1 Objectif de ’expérimentation

Ces évaluations préliminaires nous permettront d’abord d’appréhender la
réaction des sujets face a notre modele d’assistance et avoir une premiere
appréciation globale du mode d’assistance et des modalités employées.

Nous avons fait le choix d’occulter la complexité du modele biologique dans notre
expérimentation car nous pensons, qu’a ce premier stade de I’évaluation, il est plus
important de concentrer ’étude sur le modele d’assistance.

Les évaluations préliminaires que nous avons réalisées ont deux objectifs princi-
paux associés a la manipulation de modele 3D du chromosome :
— Comparer les performances en manipulation du systeme avec module d’assis-
tance et sans module d’assistance.
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— Déterminer 'apport de 'assistance dans le cadre d’une interaction 3D sous
contrainte.

Notre expérience se déroulera en deux parties :

— Mesurer les performances de manipulation du modele 3D dans le respect des
contraintes mais sans module d’assistance.

— Comparer les performances précédentes a celles obtenues, dans des conditions
identiques, par le systéeme bénéficiant du module d’assistance.

5.5.2 Présentation de ’expérimentation
Dispositif matériel

Pour les besoins de la réalisation de l'expérimentation, nous avons utilisé le
dispositif matériel suivant :

— un PC Intel Core i7-950
— un écran 19’
— une souris sans fil Logitec Mx Air

Le dispositif matériel utilisé est illustré par la figure [5.14]

F1G. 5.14 — Les tests d’évaluation se font sur un poste de travail classique

Description de ’environnement virtuel

L’environnement virtuel avec lequel nous avons réalisé les expérimentations est
composé du modele 3D du chromosome simulé et du modele du volume englo-
bant. Le modele 3D simulant un chromosome représente un prototype spécialement
construit pour les besoins de I’évaluation. Il a été généré par notre moteur de cal-
culs géométrique (basée sur 'approche du modele par compression). Cependant, le
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modele ne représente pas un vrai chromosome puisque nous avons limité le nombre
des cylindres qui le forment dans le but de simplifier la tache a accomplir.

Le modele est constituée d'une chaine de vingt cylindres jaunes articulés, reliés les
uns aux autres par des spheres de jointure (voir la figure . Quant au volume du
territoire chromosomique, il est représenté par une sphere bleue.

(a) (b)

F1G. 5.15 — Environnement virtuel expérimental : (a) vue principale du modele
percue par le participant et (b) seconde vue de gauche

Le modele 3D est hiérarchisé (expliqué dans le chapitre [3)) ce qui implique que
la manipulation d’un cylindre 7 entrainera le déplacement des cylindres suivants (de
i+ 1 jusqu'a n, dans notre cas n = 20) (voir figure . Les cylindres précédents
quant a eux restent statiques.

Sens de la hiérarchie
du modéle

cylindres de
i+1 jusqua n

F1G. 5.16 — La hiérarchie du modele 3D : la croix indique la racine du modele et la
fleche le sens de la hiérarchie. Une manipulation du cylindre ¢ conduit au mouvement
de I'ensemble des cylindres de i + 1 jusqu'a n

Nous modélisons les contraintes physico-chimiques de notre application par les
GVs décrits dans la section £.4.3) :



5.5. EXPERIMENTATIONS ET EVALUATIONS PRELIMINAIRES 147

— Un GV statique, guide_volume, avec une fonction de répulsion pour délimiter
la zone de l’évolution du modele. Le guide a pour primitive une sphere qui
représente le territoire du chromosomique.

— Un GV dynamique, guide_angle, qui integre la contrainte de l’énergie de
courbure. Ce guide est également actif puisqu’il contraint le cylindre manipulé
a rester dans la primitive conique.

Une des particularités de notre environnement de test réside dans le fait que nous
employons la modalité visuelle mais aussi la modalité auditive. Par ailleurs, la caméra
virtuelle est fixe lors des expérimentations. Par conséquent, le point de vue du sujet
sur la scene ne peut pas étre modifié. De plus, les indices visuels pour appréhender
la profondeur sont relativement faibles. Cela a été imposé dans le but de pousser
certains sujets a avoir de la difficulté a percevoir les modifications appliquées au
modele, ainsi que I’état des contraintes. Grace a cela, nous souhaitons voir si 'usage
du module d’assistance permet d’aider a la réalisation d’une tache dans le respect
des contraintes.

Description générique d’un essai

L’expérience consiste a modifier le modele du chromosome pour ’amener a une
conformation désirée (illustré par la figure [5.17)) comme le ferait ’expert dans notre
approche hybride.

Dans ce but, nous proposons un modele 3D simulant un chromosome et nous
demandons ensuite au sujet de reproduire une forme préalablement fixée. Afin
d’y arriver, le sujet peut sélectionner et manipuler tous les cylindres du modele.
Toutefois, le sujet n’est pas tout a fait libre dans sa reproduction du modele
demandé puisque nous lui indiquons par un couple cylindre-zone la manipulation
qu’il doit exécuter (déplacer le cylindre cible dans la zone indiquée). Une zone est
représentée par un cube et le couple cylindre-zone cible est signalé par la couleur
verte. Les conditions initiales sont toujours les mémes pour chaque essai : modele
3D, position des zones et ensemble des cylindres a déplacer.

Une expérience comprend trois zones a valider. La validation d'une zone dépend
d’une distance seuil entre elle et le cylindre cible, ¢’est-a-dire qu’il ne suffit pas qu’ils
entrent en collision.

Bien que la position des zones est fixe dans I’environnement et ne change pas au fils
des expérimentations, elles sont affichées dynamiquement. Une fois qu'une zone est
validée, elle disparaitra et laissera place a la zone suivante.

Pour réaliser ces taches, le sujet utilise la souris pour la sélection (2D pointing)
et les fleches directionnelles du clavier pour la manipulation (ie. modification de
'orientation du cylindre sélectionné).
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Environnement virtuel

W -
/(* S A
VU - U

“—~ Modéle 3D == Branche du modele  Région a atteindre ° Cylindre qui doit + Cylindre a
3D manipulée atteindre la région manipuler

Fic. 5.17 — Reproduction schématisée des différentes étapes de manipulation ap-
porté par un expert dans le but d’amener la structure 3D du chromosome a une
conformation désirée

(a) (b) () (d)

F1G. 5.18 — Les différentes étapes de I'expérience : les trois cylindres verts doivent
étre placés dans les trois zones vertes correspondantes qui s’affichent 1'une apres
I'autre

En résumé, un essai consiste a valider les trois zones données, et donc a refaire
trois fois les étapes suivantes :

1. sélectionner un cylindre et le manipuler (c’est-a-dire changer son orientation
dans le repere du cylindre précédent). Ces taches peuvent étre répétées autant
de fois que le sujet le souhaite.

2. valider la zone courante en y inscrivant le cylindre cible correspondant.
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Deux catégories d’essais

Afin de tester 'apport de notre modele d’assistance pour une interaction sous
contraintes, nous avons attribué une catégorie d’essai pour l’expérience avec le
module d’assistance et une autre sans assistance. L’expérience est identique pour
chacune de ces catégories d’essais. Elles se dérouleront de la méme fagon que décrite
précédemment. Les deux catégories d’essais sont (figure :

1. Avec assistance : cela implique la présence des GVs que nous avons
implémentés pour le respect des contraintes : 1) la sphere qui empéche le
dépassement de volume et 2) le cone qui évite les dépassements d’angles. Ces
guides sont a la fois visuels et auditifs. De plus, une information textuelle
permet a l'utilisateur d’identifier le cylindre désigné, sélectionné et mani-
pulé, mais aussi de savoir le type de dépassement de contrainte s’il y en a
(dépassement du volume ou de I'angle).

2. Sans assistance : sans guides, le sujet sera informé du cylindre désigné,
sélectionné et manipulé par un message textuel. Concernant les contraintes, il
ne sera informé d’un dépassement que par une signalisation visuelle sous forme
d’un message textuel indiquant également le type de dépassement.

MANIPULATION: Chromatine Segment003 ) MANIPULATION: Chromatine Segment003
(] ))

Depassement du volume Depassement du volume,

(a) (b)

Fia. 5.19 — Dépassement de la contrainte volumique au cours de 'essai : (a) de
catégorie (1) et (b) de catégorie (2)

Déroulement des expériences

Pour une expérimentation, chaque sujet effectue une série de six essais en
alternant la catégorie (1) (avec assistance) et la catégorie (2) sans assistance. En
somme, le sujet aura réalisé trois essais de chaque catégorie.

Avant de débuter 'expérience, nous expliquons au sujet ce qui lui est demandé en
insistant sur le respect des contraintes du modele. Nous lui décrivons le déroulement
de l'expérience et la différence entre les deux catégories d’essais.

Le sujet est autorisé a tester une fois I'interface afin de se familiariser avec le systeme.
La durée totale d'une expérience pour un sujet est de dix minutes en moyenne.
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A la fin de I'expérience, le sujet remplit un questionnaire sur le retour qualitatif de
I’expérience.

5.5.3 Deux types d’analyse

Nous avons procédé a deux types d’analyse : 1) objective en mesurant certains
parametres au cours des expérimentations et 2) subjective basée sur les réponses des
sujets aux questionnaires.

Objective

Cette évaluation va permettre de prendre en compte les performances des taches
de sélection et de manipulation sous contraintes, notamment grace a des analyses
de variance (ANOVA).

Pour cela nous mesurons, a la fin de chaque essai, les parametres suivants :

— La durée totale d'un essai (7T)

— Le nombre de tentatives de dépassement de 1'angle sur 'axe X (N,-dX)
— Le nombre de tentatives de dépassement de 'angle sur 'axe Y (N,_dY")
— Le nombre de tentatives de dépassement du volume (N, _dV)

— Le nombre de zones validées (N,_2)

— L’état d’échec ou pas (un booléen E, égal a 1 s'il y a échec, 0 sinon)

L’état d’échec consiste a tenir compte d’un time out au bout duquel la forme
souhaitée n’a pas pu étre reproduite (ie. valider toutes les zones). Cela revient a
limiter la durée d’'un d’essai.

La durée du time out a été déterminée par une moyenne sur un ensemble d’essais
préliminaires.

Subjective

Cette évaluation a pour objectif de faire apparaitre une appréciation globale sur
les expérimentations effectuées.
Nous demandons aux sujets de remplir un questionnaire afin d’avoir des informations
sur les participants. Un second questionnaire sur l'utilisabilité et un autre sur les
préférences et la satisfaction des sujets permettent d’avoir un retour qualitatif de
I'expérience. L’ensemble des questionnaires utilisés est donné en annexe [B.4.2

5.5.4 Analyse des données expérimentales
Plan de ’analyse expérimentale

Onze participants ont réalisé les expérimentations, dont huit hommes et trois
femmes, agés de 22 a 38 ans, parmi lesquels on compte un seul gaucher.
Comme les expérimentations ont eu lieu sur un poste de travail classique (PC), et
que tous les participants utilisent tres souvent un ordinateur, nous avons jugé leur
expertise en fonction de la fréquence a laquelle ils jouent aux jeux vidéo a cause de
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la similitude des commandes a réaliser (avec le clavier et la souris).

Les analyses statistiques que nous avons réalisées et qui vont étre décrites dans
la suite, s’appuient sur la valeur des parametres T, N, dX, Ny dY, Ny dV et N, Z
de 11 % 2 % 3 = 66 échantillons.
Les facteurs d’analyse que nous avons adoptés sont :

— F 'expertise du sujet, issue du questionnaire (novice, intermédiaire ou expert)
— Fy la catégorie de l'essai (catégorie (1) avec assistance et (2) sans assistance)
— F3 le numéro de l'essai (de 1 a 6)

Dans l’analyse ci-dessous, nous observons l'influence de ces facteurs sur les
variables liées aux propriétés de l'assistance : T', Ny_dX, Np_dY, N,.dV et N, Z.
Nous utilisons I’Analyse de la Variance (ANOVA) pour déterminer l'influence de
ces facteurs sur la moyenne de ces variables. Ces analyses ont été effectuées grace au
logiciel libre TANAGRA[] TANAGRA est un logiciel de DATA MINING destiné &
I’enseignement et a la recherche. Il implémente une série de méthodes de fouilles de
données issues du domaine de la statistique exploratoire, de ’analyse de données,
de 'apprentissage automatique et des bases de données.

Toujours dans le cadre de I'interaction 3D sous contraintes, notre analyse a pour
objectif de répondre a une question principale : le modele d’assistance apporte t-il
un gain a l'utilisateur par rapport a une interaction non assisté?

Apport du modele d’assistance

Dans cette partie nous étudions les résultats des expérimentations de maniere
globale, nous prenons donc en compte tous les essais de 1 a 6. Notons que les essais
1, 3 et 5 sont relatifs a la catégorie (1) avec assistance, tandis que les essais 2, 4 et
6 sont eux de la catégorie (2) sans assistance.

Une premiere indication est donnée par le nombre d’échecs total sur I’ensemble

des essais et pour une catégorie donnée. La figure [5.20] illustre le faible taux d’échec
et de dépassements de contraintes pour les essais avec assistance par rapport aux
essais sans assistance.
Le nombre d’échecs moyen pour les expériences utilisant le module d’assistance est
bien plus faible que celui associé aux expérimentation sans assistance : 0.09 contre
0.33. Cette différence de moyenne est significative (ANOVA F' = 6, 168675, p < 0.01).
Ce résultat est tres important car il nous permet d’affirmer que le module d’assis-
tance permet de diminuer le nombre d’échecs. Il permet donc au sujet de valider
I’expérience, la plupart du temps.

La moyenne des temps 7" associés a la réalisation d’un essais suivant la catégorie
(1) des expériences est inférieure a celle associée a la catégorie (2) : 37.06s

Thttp ://eric.univ-lyon2.fr/ ricco/tanagra/fr/tanagra.html
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Nombre d'échecs Nombre de dépassements
12 de contraintes
10 50
8 40
B Avec assistance
6 . 30 M Avec assistance
Sans assistance
Sans assistance
4 20

(a) (b)

F1G. 5.20 — (a) Nombre d’échecs total et (b) nombre de dépassements de contraintes
moyen pour toutes les expérimentations relativement aux essais de catégorie (1),
avec assistance, et de catégorie (2), sans assistance.

contre 53.42s. L’écart-type est également inférieur : 26.55s avec assistance contre
31.43s sans assistance. Cette différence est plus ou moins significative (ANOVA
F=5.21,p=0.02).

La vitesse d’exécution de la tache n’est pas une priorité bien qu’il semblerait que
le module d’assistance permette de gagner du temps sur la réalisation de I'expérience.

Nous avons également calculé le nombre total des tentatives de dépassements
de contraintes (dépassement de I’angle sur I'axe X, sur 'axe Y et dépassement du
volume englobant) N,_D = N,.dX + N,_.dY + N,_.dV, représenté a la figure
(b). Cette somme nous donne une idée sur la fréquence des manipulations pouvant
amener a des dépassements de contraintes, pour chaque catégorie.

Nous observons que la catégorie d’essai influence fortement la moyenne des
dépassements de contraintes, N,_D. La moyenne de dépassements pour les es-
sais sans assistance est de 43.06, tandis que pour les essais avec assistance elle
est de 15.42. Cet écart est tres significatif (ANOVA F' = 12.61,p = 0.0007 << 0.01).

En étudiant dans le détail cet écart, il semble étre plus manifeste pour les
dépassements de la contrainte volumique (ANOVA F = 8.52,p = 0.004 << 0.01)
que pour les dépassements de la contrainte angulaire sur l'axe X (ANOVA
F=4.21,p=0.04 > 0.01) ou sur I'axe Y (ANOVA F = 2.36,p = 0.12 > 0.01).

Cette observation est déterminante puisqu’elle nous permet de constater que :

— les GVs employés par le module d’assistance semblent assurer correctement
leur fonction, a savoir informer le sujet de la présence d'une contrainte et
garantir son respect. Les sujets ont une perception rapide de I'état du modele
(dépassement ou non d'une contrainte) et identifient donc tres vite quelle
manipulation les a amenés a un dépassement probable. Ainsi, les sujets ont
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moins d’hésitations a réaliser la tache et ne persistent pas a refaire la méme
manipulation ce qui réduit N,_D.

— le guide relatif a la contrainte volumique s’avere étre le plus utilisé, et cela
pourrait étre expliqué par le fait que les sujets ont du mal a percevoir les
trois dimensions du modele a travers un affichage 2D. Ils arrivent a gérer la
contrainte angulaire car elle est locale, alors que pour la contrainte volumique
c’est la globalité du modele qui est en cause.

Par ailleurs nous observons que le niveau d’expertise (novice, intermédiaire, ex-
pert) des sujets influence le temps moyen T d’exécution des expériences (ANOVA
F =937,p = 0.0002 << 0.01) avec un écart-type quasiment équivalent pour les
trois niveaux d’expertise.

En conséquence, I'expertise du sujet influence le nombre d’échecs qu’il a réalisé. Mais
il est a noter que l'expertise conditionne le nombre de zones validées a chaque essais
Ny-Z (ANOVA F = 4.53,p < 0.01). Cela veut dire que méme en cas d’échec, un
expert arrive a valider, en moyenne, 2.8 zones alors qu’un novice en valide 2.2.
Toutefois, I'influence de I’expertise sur le nombre de dépassement total de contraintes
N,_D ne semble pas étre tres significative (ANOVA F = 1.96,p = 0.14), pourtant
un expert fait en moyenne 13.5 dépassements, un intermédiaire en fait 16.4 et un
novice en fait 26.9. Cela confirme que le respect des contraintes ne dépend pas d’une
connaissance particuliere en interaction avec des objets 3D mais plutot d’une exper-
tise de la conception du modele.

Le module d’assistance arrive a améliorer le temps d’exécution et a diminuer
le nombre d’échecs quel que soit le niveau d’expertise du sujet. En comparant
I’évolution des moyennes des temps pour les experts et les novices (voir figure ,
nous remarquons que dans les deux cas, 7' diminue avec le module d’assistance (es-
sais 1, 3 et 5) et est irrégulier avec le mode sans assistance (essais 2, 4 et 6).

Il en est de méme en élargissant la comparaison a I’ensemble des sujets. La figure
illustre la diminution du nombre moyen de dépassements de contraintes avec le
module d’assistance, alors que N,_D reste relativement important sans assistance.

Evaluation sub jective

Le questionnaire sur l'utilisabilité du systeme présente trois questions sur la
difficulté d’accomplissement de la tache demandée avec le mode d’interaction assisté
et avec le mode d’interaction non assisté. La figure |5.23| retrace les réponses données
par les sujets. Nous remarquons qu’en général, la tache n’a jamais été tres difficile
a réaliser, toutefois, elle semble étre plus aisée avec le mode d’interaction assisté.

En ce qui concerne 'utilisabilité des guides, nous avons posé trois questions sur la

pertinence des guides, sur l'utilité de leurs couleurs et le degré de représentativité
des actions des participants. A ces trois questions, les sujets ont répondu positive-
ment largement au dessus de la moyenne.
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Temps moyen pour un expert

35
Essai 4

30

25 "
Essai 1 Essai2

20 B Avec assistance

Essai 6

I Sans assistance

15

10 A

(a)

Temps moyen pour un novice

Essaib.
30 Essai 1 Essai 2 Essai 4

25

20 A
B Avec assistance
15 A
I Sans assistance

10

F1G. 5.21 — Evolution du temps moyen pour (a) un expert (b) un novice

Nombre moyen de dépassements de contraintes

60

Essai 4

Essai b

50

40

Essai 2 B Avec assistance

30
I Sans assistance

20 A

10

0 -

Fic. 5.22 — Evolution du nombre moyen de dépassements de contraintes au fils des
essais, pour I'ensemble des sujets

Le questionnaire de satisfaction nous permet de noter que les sujets trouvent,
qu’en moyenne, U'interaction est plus facile en mode assisté (illustré par la figure
5.24)). Cela confirme les résultats de ’analyse objective.
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Difficulté a réaliser la tache

y 4
demandeée
7
6
5
4
3 Sans assistance
2 I l H Avec assistance
1
0
Tres Normal Facile
difficile Difficile Tres facile

Fi1c. 5.23 — Difficulté de 'accomplissement de la tache demandée selon le mode
d’interaction (assisté/non assisté)

Facilité d'interaction

7
6
5
4
3 ® Avec assistance
2 ]
I Sans assistance
1
o N
Tres Normal Facile
difficile Difficile Trés
facile

F1G. 5.24 — Facilité d’interaction avec le systeme en mode assisté et mode non assité

Les deux dernieres questions a réponses ouvertes nous ont permis de recueillir
les remarques des participants. Le principal commentaire qui en découle est lié a la
difficulté de la perception tridimensionnelle. La plupart des participants ont eu du
mal a situer les zones a atteindre par rapport au modele.

I1 est donc intéressant de voir si 'apport d’informations visuelles de profondeur (eg.
ombres) voir de la stéréoscopie permet d’améliorer les performances des sujets méme
avec le mode non assisté.

Un premier bilan

Nous avons fait le choix de faire une évaluation préliminaire de notre modele
d’assistance dans le but de vérifier ses propriétés et de valider son intérét. Le contexte
de cette évaluation est une manipulation sous contraintes (volumique et angulaire).
Pour cela nous avons mis en place une expérimentation simple qui consiste a
modifier le modele 3D afin de valider trois zones spatiales successives en y ame-
nant des cylindres cibles. Les trois couples cylindre-zone sont déterminés par avance.

Les résultats de l'analyse qui a suivie sont assez encourageants dans le sens
ou les performances (temps d’exécution de la tache, nombre d’échecs et nombre
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de dépassements de contraintes) des sujets se sont améliorées avec le module
d’assistance, en comparaison a la méme expérience sans assistance.
De plus, les sujets n’ont pas été réfractaires a 'utilisation des GVs, ni aux deux
modalités auditive et visuelle. Ils n’ont pas été surchargés d’informations et ont
estimé pertinentes les informations qui leur ont été communiquées.

Toutefois, cette premiere évaluation nous a permis de soulever certaines

questions. Par exemple, l'affichage textuel semble ne pas suffire a informer 'uti-
lisateur pour une interaction en mode sans assistance. Mais cela pourrait étre
la conséquence d’un mauvais positionnement du texte dans la scene. De plus, la
difficulté de visualiser la forme 3D géne la réalisation de la tache. Il faudrait donc
refaire des expérimentations ou la notion de relief de I’environnement virtuel serait
accentuée. Une visualisation stéréoscopique et une navigation simple permettraient,
probablement, de pallier ce probleme.
Par ailleurs, bien que nous ayons observé une légere courbe d’apprentissage (pour
le temps et le nombre moyen de dépassement de contraintes) sur les performances
des sujets en utilisant le module d’assistance, il est difficile de nous prononcer sur
I'origine exacte de cette baisse. L’apprentissage pourrait étre di au cycle répétitif
des taches a exécuter. Afin d’écarter cette hypothese, il faudrait varier le cycle de
I'expérience (ie. les couples cylindre-zone a valider) et ce sur un plus grand nombre
d’essais par sujet.

Bien que cette évaluation préliminaire représente le cas extréme (mais bien

connues de tous) ou 'interaction avec le modele 3D se fait via le clavier et la souris
(en 2D), les résultats obtenus sont trés encourageants et nous pouvons sans doute
espérer que lors du passage a une interaction 3D dans un environnement immersif
ou semi-immersif les performances seraient nettement améliorées.
En effet, au vue des différents travaux déja réalisés sur I'apport de linterac-
tion 3D pour les taches de manipulation au sein de la communauté de Réalité
Virtuelle en général [Bowman et al. , 2005, et ceux de notre équipe en particu-
lier [Ouramdane, 2008] [Ouramdane et al. , 2009] [Haydar et al. , 2010], le passage
de linteraction 2D vers linteraction 3D en semi-immersif ou immersif améliore
considérablement les performances des taches de manipulation.

5.6 Expérimentations semi-immersives

Par une évaluation préliminaire de notre modele d’assistance, nous avons pu
obtenir une appréciation globale de ses apports. Partant du principe que 'interaction
3D en milieu immersif ou semi-immersif améliore les performances pour la tache de
manipulation, il serait intéressant d’évaluer ’apport de notre modele dans un tel
cadre. Ainsi, nous avons mis en place des expérimentations en milieu semi-immersif
permettant de mesurer les performances des sujets pour la réalisation d'une tache
avec et sans assistance. Nous comparerons par la suite les résultats déja obtenus
pour une interaction 2D a celles issues d’une interaction 3D.
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5.6.1 Objectif de ’expérimentation

Ces évaluations, complémentaires aux précédentes, nous permettront de
mesurer l'apport de notre modele d’assistance dans un mode d’interaction
3D. Plus particulierement, ces évaluations sont le moyen de comparer l'apport
du modele d’assistance en 2D (confirmé par I’évaluation préliminaire) et celui en 3D.

Comme pour les évaluations préliminaires (en clavier/souris), les évaluations en
milieu semi-immersif ont pour objectifs de :

— Comparer les performances en manipulation du systéme avec module d’assis-
tance et sans module d’assistance.

— Déterminer I'apport de l’assistance dans le cadre d’une interaction 3D sous
contrainte.

— Comparer les performances en manipulation de l’assistance en mode non-
immersif et semi-immersif.

Notre expérience se déroulera de la méme fagon que pour la précédente, a sa-
voir mesurer les performances de manipulation du modele 3D dans le respect des
contraintes mais avec et sans module d’assistance.

5.6.2 Présentation de ’expérimentation

Dispositif matériel

Caméras
infrarouges

Lunettes
stéréoscopiques

F1a. 5.25 — Plateforme de Réalité Virtuelle/Augmentée semi-immersive EVR@

L’évaluation a été réalisée sur la plateforme de Réalité Virtuelle de notre labo-
ratoire (Human scale semi-immersive (Evr@f)).

http ://gsc2.cemif.univ-evry.fr/index.php/Accueil
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Elle est composée d'un écran de grande taille (3.2mX2.4m) et d'un projecteur DLP
120H zM I RAG E4000 qui assure une stéréoscopie active. Nous utilisons des lunettes
stéréoscopiques Crystal Eyes 3 et leur émetteur correspondant.

L’interaction est assurée par un flystick (voir annexe que l'utilisateur tient a la
main. Le flystick comporte un ensemble de marqueurs qui permettent son suivie
en temps réel grace deux caméras infrarouges ARTTrackl. L’ensemble du dispositif
matériel est illustré par la figure [5.25] Le détail des périphériques 3D utilisés est
donné en annexe [Bl

Techniques d’interaction 3D

Les taches d’interaction 3D sont assurées par des techniques classiques, aux-
quelles nous appliquerons notre modele d’assistance suivant la catégorie de ’essai.
La tache de sélection est assurée par la technique du rayon laser virtuel (Ray cas-
ting), la manipulation est assurée par la technique de la main virtuelle simple. Ce
qui revient a utiliser la méthode HOMER. Toutes ces méthodes ont été décrites dans
le chapitre 2]

La possibilité de navigation est également proposée au participant afin de changer
de point de vue du modele 3D.

La gestion du controle d’application, entre les différentes taches, est gérée par les
boutons du flystick, comme présenté a la figure |5.26]

Molette du

flystick i
y

Y

__________ Bouton du centre
Navigation du flystick
y
Manipulation

Géchette du
flystick

Bouton du
centre

Gachette

F1G. 5.26 — Gestion du controle d’application par le flystick

Déroulement des expériences

Le scenario d’évaluation est le méme que pour I’évaluation préliminaire a 1’excep-
tion du dispositif matériel et des techniques d’interaction utilisés. L’environnement
virtuel est identique que pour ’expérimentation non-immersive impliquant le méme
modele 3D. Le sujet doit réaliser la méme expérience, avec les deux catégories d’es-
sais : 1) avec assistance et 2) sans assistance.

Nous rappelons que 'expérience consiste a modifier le modele 3D pour I'amener a
une conformation désirée (comme le ferait ’expert dans notre approche hybride).
Pour cela, il doit rapprocher dans l'espace trois cylindres désignés a trois zones
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prédéfinies. Les couples cylindre-zone sont fixes. Un essai est terminé lorsque : 1) le
sujet valide les trois zones données ou 2) le sujet a dépassé un temps d’exécution
limite (time out).

A chaque expérimentation le sujet effectue, en tout, dix essais dont cinq de chaque
catégorie. Au début de chaque essais les parametres (position de la caméra virtuelle,
modele 3D, position des zones, etc.) sont ré-initialisés ce qui fait que les conditions
initiales sont identiques pour tous les essais.

5.6.3 Analyse des données
Plan de ’analyse expérimentale

Pour cette deuxieme évaluation, douze participants ont réalisé les
expérimentations, dont huit hommes et quatre femmes, agés de 22 a 38 ans,
parmi lesquels on compte un seul gaucher. Les sujets sont au nombre de quatre pour
chacun des niveaux d’expertise en Réalité Virtuelle (novice, intermédiaire, expert).

Afin de comparer les résultats avec ceux de I’évaluation précédente, nous avons
basé les analyses statistiques sur la valeur des mémes parametres T, N, d X, N, dY,
Ny dV, Ny,_D et Ny_Z de 12 %2 x5 = 120 échantillons.

Les facteurs d’analyse adoptés sont également les mémes que pour l'analyse
préliminaire, a savoir :

— [ Pexpertise du sujet, issue du questionnaire (novice, intermédiaire ou expert)
— Fy la catégorie de I'essai (catégorie (1) avec assistance et (2) sans assistance)
— [y le numéro de l'essai (de 1 & 6)

En utilisant 1’ Analyse de la Variance (ANOVA), nous observons 'influence de ces

facteurs sur les variables précédemment citées, liées aux propriétés de ’assistance
(T, Ny-dX, Np-dY, N,_-dV, N,_D et N, 7).
Le but de cette analyse est de confirmer le gain apporté par le modele d’assistance
dans le cadre d’une interaction non assisté, mais également de comparer les perfor-
mances du systeme assisté en interaction 2D (milieu non-immersif) et en interaction
3D (en milieu semi-immersif).

Apport du modele d’assistance

Pour cette partie de I'analyse nous prenons en considération tous les essais de 1
a 10, sachant que les essais 1, 3, 5, 7 et 9 sont relatifs a la catégorie (1) avec assis-
tance, tandis que les essais 2, 4, 6, 8 et 10 sont eux de la catégorie (2) sans assistance.

Nous reprenons le méme ordre d’analyse que pour la premiere évaluation.
Nous commengons donc par observer le nombre d’échecs total sur I’ensemble des
essais et pour une catégorie donnée. Les analyses statistiques nous montrent que
la catégorie d'un essai influence considérablement le nombre d’échecs (ANOVA
F = 6.76,p = 0.01 <= 0.01). En effet, le nombre moyen d’échecs pour les essais
de catégorie (1) (assisté) est de 0.1 alors que pour les essais de catégorie (2) (non
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assisté) il est de 0.283. Cette différence est notable sur la figure [5.27] (a) qui illustre
le nombre total d’échecs pour tous les sujets et pour tous les essais.

Cette observation est cohérente avec celle déja faite ultérieurement, elle confirme
que méme en milieu semi-immersif, le module d’assistance permet de diminuer le
nombre d’échecs des sujets.

Nous observons également que la catégorie d’essai influence fortement la moyenne
des dépassements de contraintes, N,_D (ANOVA F = 24.34, p = 0.000003 << 0.01).
Elle est de 32.61 pour les essais de catégorie (1) et de 76.9 pour les essais de catégorie
(2) (voir figure (b)). Contrairement a la premiere évaluation, cet écart est tres
significatif pour la contrainte volumique (dépassements de la sphere (ANOVA F' =
12.71,p = 0.0005 << 0.01)) mais aussi pour les contraintes angulaires (dépassements
de l'angle sur 'axe X (ANOVA F = 12.94,p = 0.0004 << 0.01) et Y (ANOVA
F = 11.65,p = 0.0008 << 0.01)). Nous supposons que le dispositif semi-immersif
ameéliore la perception visuelle des sujets, ce qui leur permet de reconnaitre a la fois
les contraintes locales et globales. Cela confirme donc que la contrainte globale (ie.
volumique) était mal pergue par les sujets avec le dispositif non-immersif.

Nombre d'échecs Nombre de dépassements

18 de contraintes
16— — 90

Y — 80

L — 70
60 |
50
40 -

1 e 30

1 [ 20

1 —— 10
0

(a) (b

10— — W Avecassistance

. B Avec assistance
— Sans assistance

Sans assistance

o N & o ®

~

F1a. 5.27 — (a) Nombre d’échecs total et (b) nombre de dépassements de contraintes
moyen pour toutes les expérimentations relatives aux essais de catégorie (1), avec
assistance, et de catégorie (2), sans assistance.

De méme, le type de catégorie de I’essais influence le temps moyen 7' d’exécution
d’un essais. Le temps moyen pour les essais de catégorie (1), qui est de 34.96s, est
inférieur & celui des essais de catégorie (2), qui est de 50.38s. Cette donnée est tres
significative (ANOVA F = 10.4,p = 0.001 < 0.01). La figure illustre le faible
taux d’échec et de dépassements de contraintes pour les essais avec assistance par
rapport aux essais sans assistance.

Concernant une relation éventuelle entre les résultats d’un sujet et son niveau
d’expertise (novice, intermédiaire et expert), les conclusions a tirer sont :

— Le niveau d’expertise des sujets influence le temps moyen T d’exécution
des expériences (ANOVA F = 7.34,p = 0.0009 << 0.01) avec un écart
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type quasiment équivalent pour les trois niveaux d’expertise. En effet, la
maitrise des techniques d’interaction 3D et des périphériques utilisés facilite
considérablement la réalisation de la tache et par voie de conséquence, diminue
le temps d’exécution.

— Le nombre d’échecs moyen pour un expert est de 0.07, il est de 2.5 pour
les intermédiaires et les novices. L’influence de l'expertise des sujets sur le
nombre d’échecs n’est pas significative (ANOVA F = 2.68,p = 0.07). Il en est
de méme pour le nombre de zones validées a chaque essais NV,-Z (ANOVA
F = 1.92,p = 0.15). Cela pourrait s’expliquer par le fait que I'interaction
3D, donnant plus de liberté d’action au sujets, a supprimé les barrieres de
I'expertise. Méme s’il met beaucoup plus de temps qu'un expert, un novice
réussira a accomplir plus souvent la tache demandée, contrairement au cas
avec une interaction 2D (non immersive).

— Comme pour I’évaluation en milieu non-immersif, I'influence de I'expertise sur
le nombre de dépassement total de contraintes N,_D est tres peu significative
(ANOVA F = 2.92,p = 0.05). La moyenne de N,_D pour les experts est de
38.22, 63 pour les intermédiaires et 63.05 pour les novices, avec un écart type
équivalant pour tous (a peu pres égale a 52). L’expérimentation en milieu
semi-immersif confirme donc que le respect des contraintes ne dépend pas
d’une connaissance particuliere en interaction 3D.

Notons que l'utilisation de notre modele d’assistance améliore le temps
d’exécution et diminue le nombre d’échecs quel que soit le niveau d’exper-
tise du sujet. Par conséquent, il en est de méme pour ’ensemble des sujets. La
figure [5.2§ (a) illustre d'une part une nette diminution du nombre moyen de
dépassements de contraintes avec le module d’assistance, alors que N,_D reste
relativement élevé sans assistance. D’autre part, nous observons une évolution
décroissante du temps total 7" pour la réalisation d’une expérience (figure m
(b)). Pour ces deux parametres, N,_D et T', une petite courbe d’apprentissage
se dessine au cours des essais de catégorie (1) (essai 1, essai 3, essai 5, essal
7 et essai 9). Nous pouvons donc voir qu'un apprentissage de 'approche d’in-
teraction 3D sous contraintes se fait et que le modele d’assistance améliore
les résultats d’un sujet d’'un essai a un autre. Toutefois, il est important de
noter que 'alternance réguliere entre les deux catégories d’essai (avec ensuite
sans assistance) risque d’avoir influencer cet apprentissage. De plus, puisque
les conditions initiales de chacune des expériences sont les mémes, le sujet
pourrait avoir appris au fur et a mesure des essais les déplacement a faire pour
valider 'expérience. Cela pourrait expliquer également la légere diminution
irréguliere de N,_D et T pour les essais non assistés de catégorie (2) (essai 2,
essai 4, essai 6, essai 8 et essai 10).
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Nombre moyen de dépassements de contraintes
120
Essai 2
100
Essai 4 Essai 6
80 X
Essai 1 Essai 10
Essai 8 B Avec assistance

60 - —

Essai 3 Sans assistance
40 - —

Essai 5 Essai 7.
B [ m
0
(a)
Temps moyen
70 "
Essai 2
60 . Essai 4
% Essai 1 Essai 3 Essai 6 L
Essai 8
40 1 Essai 5 B Avec assistance
30 - I Sans assistance
Essai 7
Essai 9

20 T eEEEEm —
10 —
0

(b)

F1a. 5.28 — (a) Evolution du temps moyen et du (b) nombre de dépassement total
moyen, au fil des essais

Comparaison entre ’assistance a I’interaction 3D et 2D

Afin de pouvoir comparer les résultats des évaluations en milieu non immersif
et ceux en milieu semi-immersif, nous avons respecté le méme scénario
d’évaluation et les mémes conditions initiales de chaque essai.

La comparaison des résultats des deux évaluations faites a déja commencé
au niveau de la section précédente, puisque nous avons noté toutes les simi-
litudes rencontrées. Cette section a donc pour but de notifier les différences
entre les performances des sujets en interaction assistée non immersive et
semi-immersive. Nous commengons par nous intéresser uniquement aux essais
de catégorie (1).

Parmi les douze participants, dix sujets ont participé a I’évaluation préliminaire
sur PC. Par conséquent, il aurait été préférable d’alterner aléatoirement les
essais avec interaction 3D et ceux en 2D. Toutefois, puisqu’une semaine sépare
les deux évaluations, nous pouvons supposer que les performances des sujets
n’a pas (ou tres peu) été altérée.

Pour tout ce qui va suivre, nous nous sommes intéressés aux dix sujets ayant
participé aux deux évaluations. Par ailleurs, nous ne prenons en compte que
les six premiers essais (comme pour 1’évaluation préliminaire).
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Le nombre d’échecs total pour les essais de catégorie est identique pour
I’expérience avec interaction 2D et celle en 3D. Nous pouvons donc noter que
le modele d’assistance COT est aussi efficace pour les milieux non immersifs
que pour les milieux semi-immersifs, il reste invariant au changement d’envi-
ronnement de test. Cela confirme la généricité du modele et son indépendance
du dispositif utilisé.

Quant au temps moyen pour l'exécution de l'expérience, il est de 39.72s
en milieu semi-immersif (écart type de 22.91s) et légerement inférieur en
milieu non immersif, qui est de 37.69s (écart type de 27.43s). Ce résultat est
tout a fait compréhensible, il est di au fait que le temps moyen T pour la
deuxieme évaluation comprend un temps de sélection, qui est plus important
en comparaison a la sélection avec la souris (précision dans la désignation
avec le rayon laser et validation par appui sur un bouton du flystick face a un
clic de souris pour du 2D picking), mais aussi a I'ajout d’un temps pour une
tache supplémentaire qui est la navigation. Ainsi, en retranchant un temps
moyen de sélection pour les deux types d’évaluations, il est fort probable de
trouver T inférieur pour une interaction 3D que pour une interaction 2D,
toute deux assistées.

Le nombre de dépassements des contraintes N, D moyen est de 37.33 pour
I'interaction 3D et de 16.96 pour 'interaction 2D. Le nombre de tentatives de
dépassements pour les deux contraintes (angulaire et volumique) a quasiment
doublé. Ce résultat s’explique, d'une part, par la sensibilité de 'interaction 3D
en Reéalité Virtuelle. D’autre part, I'utilisateur a plus de degrés de liberté lors
d’une tache de manipulation 3D. En effet, en mode d’interaction 3D il agit sur
trois axes de rotations simultanément alors qu’au clavier une seule rotation
par axe est possible (fleches directionnelles haut-bas correspondent a un axe
et droite-gauche a un autre). Nous pouvons ainsi faire deux constations :
— Les GVs sont utilisés et assistent les sujets dans les deux cas d’évaluation.
— La différence est grande entre I'assistance a la manipulation 2D et celle pour
la manipulation 3D, car la premiere est déja contrainte par le dispositif et
la technique de manipulation tandis que la deuxieme offre plus de liberté
a l'utilisateur. En manipulation 3D la liberté offerte au sujet implique un
risque d’erreur plus important.

Cette observation justifie la nécessité de notre modele d’assistance pour
I'interaction sous contraintes et plus particulierement pour l'interaction 3D.

Les réponses au questionnaire de la seconde évaluation (annexe @ sont
cohérents avec ce que nous avons précédemment soupgonné. A la question
"pensez-vous que le mode d’interaction assisté en 3D est meilleur qu’en
2D 7?7, 70% des sujets ont répondu ”oui” et 30% on répondu ”probablement
oui”. Cela nous semble naturel car les sujets trouvent l'interaction 3D plus
intuitive et moins contraignante, ils ont donc tendance a essayer de nouvelles
modifications a chaque essais ce qui entraine un plus grand nombre de
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Gain Parametres
nombre moyen | nombre moyen | temps moyen
d’échecs de dépassements | d’exécution d’un

de contraintes essai

Expérimentation | 72.22% 63.89% 32.48%

avec interaction

2D

Expérimentation | 61.54% 55.53% 23.72%

avec interaction

3D

TaB. 5.3 — Ensemble des gains réalisés pour chaque parametre et selon le type de
I'expérimentation

tentative de dépassement des contraintes et sont donc plus rassurés par
I’assistance proposée.

Désormais, nous souhaitons quantifier clairement le gain en performance du
passage d’une interaction 2D non immersive vers une interaction 3D immersive
de notre modele COT. Pour cela nous nous intéressons aux deux catégories
(assistée et non assistée) d’essais de chacune des expérimentations semi-
immersive et non immersive et nous calculons le gain en performance pour
chacun des parametres analysés (nombre d’échecs, nombre de dépassement
des contraintes et temps d’exécution d'un essai).

Le tableau [5.3| présente les gains réalisés sur l’ensemble des parametres et
pour chacune des évaluations avec interaction 2D et avec interaction 3D. Avec
ces parametres globaux, il est difficile de statuer sur une comparaison possible
entre 'apport du modele d’assistance en interaction 2D et en interaction
3D, car plusieurs éléments additionnels entrent en jeu comme la complexité
de la sélection 3D, 'ajout de la tache de navigation ou encore le controle
d’application via le flystick pour la seconde évaluation.

En revanche, mnous pouvons observer que pour les deux types
d’expérimentations, le modele d’assistance permet de réduire de plus de
50% le nombre moyen d’échecs ainsi que le nombre moyen de dépassements de
contraintes. Le gain sur le temps moyen d’exécution d’un essai est également
comparable pour I'expérience avec interaction 2D et celle avec interaction 3D.
Le modele d’assistance réduit de 32.48% ce temps moyen pour la premiere
expérimentation et de 23.72% pour la deuxieme. Bien que le modele COT
semble apporter un gain de performance plus élevé pour une interaction 2D il
n’en est pas moins pour une interaction 3D car malgré les temps de navigation
et de sélection additionnels, le gain reste quasiment équivalent pour les deux
types d’expérimentations.
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5.7 Bilan

Nous avons appliqué le concept d’analyse in wvirtuo a la modélisation 3D
du chromosome. Notre objectif premier est de permettre a 1'utilisateur
d’apporter ses connaissances et son expertise aux processus de simulations
classiques. L’approche de modélisation interactive permet d’obtenir une
conformation acceptable du chromosome dans des délais raisonnables. Elle
permet également de reproduire certains modeles biologiques.

L’approche hybride qui a été adoptée se base donc sur une phase de génération
automatique du modele 3D mais aussi sur une étape manuelle permettant a
I'opérateur de modifier le modele généré. Cependant, les transformations ap-
portées par I'opérateur ne doivent pas bouleverser la réalité physico-chimique
du modele de base.

Nous avons donc mis en place une application du modele d’assistance
Contrainte-Outil-Tache. Le module d’assistance implémenté integre chaque
contrainte liée au modele (contrainte angulaire, volumique et d’auto-
évitement). Ces contraintes se manifestent essentiellement lors de la
réalisation de la tache de manipulation. C’est en effet pendant cette phase
interactive que 'opérateur modifie la structure chromosomique.

Outre D'affichage d’informations textuelles, les outils d’assistance que nous
avons utilisés se présentent sous forme de GVs multimodaux. La structure de
données de ces guides suit le formalisme que nous avons étendu. Cela nous
a permis de justifier 'intégration du type de contrainte, de la tache et de la
modalité dans la conception des GVs pour I'assistance a l'interaction 3D sous
contraintes.

Afin de valider le dispositif mis en place pour I'analyse du chromosome nous
avons procédé a des expérimentations. Le but de I'expérience est de simuler
I'interaction Homme-Molécule pouvant amener le modele 3D a adopter une
conformation spatiale, jugée plus recevable par I'expert, tout en intégrant les
contraintes liées au modele. A travers cette expérience nous avons confronté
notre modele d’assistance a une interaction classique (sans assistance).

Ces expérimentations nous ont permis d’établir une évaluation préliminaire de
notre approche. D’abord, nous avons procédé a une évaluation objective basée
sur des parametres issues de l’expérimentation, qui sont principalement : le
temps, le nombre d’échecs et le nombre de dépassement de contraintes. Une
seconde évaluation subjective est basée sur des questionnaires. Les résultats de
ces deux évaluations sont cohérents et montrent le gain apporté par le modele
d’assistance a 'utilisateur. En effet, les résultats de I’évaluation montrent que
le modele d’assistance améliore les performances du sujet au niveau du temps,
du nombre d’échecs ainsi qu’au nombre de tentatives de dépassement des
contraintes. Il est fort probable que les GVs (avec les modalités employées)
conferent une meilleure information sur les contraintes, et par conséquent
amenent le sujet a étre plus efficace. De plus cet apport touche toutes les
catégories de sujets (novice, intermédiaire ou expert).
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Toutefois, ces premieres évaluations abordent le modele d’assistance par une
approche globale. A ce stade, il est difficile de se prononcer précisément
sur ce qui fait 'avantage de notre assistance, ni de soutenir 'existence d’un
phénomene d’apprentissage. Il faut donc élargir les échantillons de résultats
et étendre les expérimentations a une interaction 3D dans un environnement
immersif ou semi-immersif.

Par conséquent, nous avons procédé a une deuxieme évaluation en milieu semi-
immersif, complémentaire a la précédente. Les résultats de cette évaluation
confirment ceux de la premiere. Notre modele COT peut donc étre utilisé
dans le cadre d’une interaction 3D avec succes. Un plus grand nombre d’essais
nous a également permis d’observer un léger phénomene d’apprentissage vue
la diminution du temps moyen et du nombre de dépassements des contraintes
au fil des essais.

L’évaluation confirme également que le passage de l'interaction 2D vers
I'interaction 3D améliore les performances d’une tache de manipulation et
offre a T'utilisateur une interaction intuitive et une meilleure perception
visuelle du modele.



Conclusions et perspectives

Conclusions

Le travail présenté dans cette these repose sur deux constatations. D’une part,
en raison des relations qui existent entre l’aspect architectural et 1’aspect
fonctionnel des molécules, de plus en plus de recherches sont menées autour
des structures 3D moléculaires. Les expérimentations in silico actuelles offrent
des simulations numériques de représentations 3D moléculaires, suivant
des approches automatiques. Toutefois, ces approches ne permettent ni un
paramétrage temps réel de ces expérimentations ni de prendre en compte
les connaissances de l'expert (ie. son expertise des données expérimentales
observées). Dans ce contexte, il existe un réel besoin d’autres outils d’aide a
I’analyse en Biologie Moléculaire et particulierement pour la modélisation 3D.
D’autre part, la Réalité Virtuelle propose des technologies et des techniques
permettant a un ou plusieurs utilisateurs d’interagir de maniere intuitive,
immersive et multimodale avec un environnement virtuel.

Ces deux domaines de recherche se rejoignent au sein des systemes d’analyse
in wvirtuo pour la Biologie Moléculaire. Ces systemes sont caractérisés par
trois phases : modélisation 3D, visualisation et interaction 3D.

Nous avons passé en revue les différentes approches de modélisation 3D
du chromosome. La plupart de ces approches se basent sur des données
expérimentales observées, interpolées ou interprétées. Les représentations
3D qui en résultent sont locales, ou bien globales mais dont le modele est
non exploitable pour une animation 3D. Par conséquent, il est indispensable
de concevoir un modele 3D dont la structure est capable de supporter les
modifications apportées par un utilisateur, via un systeme d’analyse in virtuo.

Concernant les aspects interactifs de ces systemes, nous avons mené une
analyse comparative selon leurs types d’immersions (non-immersifs et im-
mersifs), mais également suivant les taches d’interaction 3D et les différentes
modalités employées. Cette analyse nous a permis d’identifier 'apport et les
limites des techniques de Réalité Virtuelle pour 'aide a ’analyse en Biologie
Moléculaire. D’une part, ces techniques peuvent provoquer une perception
visuelle de qualité, apportant du relief et de la profondeur, grace aux dispo-
sitifs immersifs. De plus, ils apportent une interaction 3D intuitive avec le
modele. Le retour multimodal constitue également une bonne alternative pour
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la distribution de linformation sur les différents rendus (visuel, auditif et
haptique), ce qui provoque la diminution de la charge cognitive de 'utilisateur.

Cet état de l'art nous a conduit a proposer une approche hybride pour
I’analyse en Biologie Moléculaire, qui reprenne les trois phases des systemes
existant, mais en autorisant des interventions manuelles d’un expert pendant
la phase de modélisation 3D automatique, ainsi que des interactions 3D plus
poussées avec les modeles obtenus, grace a une meilleure exploitation des
techniques de Reéalité Virtuelle.

Par ailleurs, en examinant les techniques d’interaction 3D classiques, nous
nous sommes rendus compte qu’elles ne prenaient pas en considération la
complexité de certains domaines tels que la Biologie. En effet, ces domaines
sont régis par des contraintes (locales et/ou globales). Pour que les systemes
d’analyse soient crédibles, il faut donc que les modeles 3d et les outils
d’interaction respectent ces contraintes. C’est pourquoi nous avons congu
un modele d’assistance a l'interaction 3D sous contraintes. Ce modele
Contrainte-Outil-Téache permet : 1) de réaliser une tache de I'interaction 3D,
2) de prendre en compte les contraintes imposées et 3) proposer des outils
d’assistance multimodaux. Nous appelons les outils d’assistance les ”guides
virtuels”. Apres une analyse de l'usage et la conception de ces guides, nous
avons proposé une extension de leur formalisme en fonction des besoins de
notre modele d’assistance.

Le systeme d’analyse in wvirtuo ainsi que le modele d’assistance ont été
implémentés et validés par une application a la modélisation du chromosome.
La phase automatique de notre approche est assurée par un algorithme de
construction de modeles 3D, basé sur des contraintes architecturales issues des
données physico-chimiques. Ces mémes contraintes contribuent dans la mise en
pratique du modele d’assistance puisqu’a chacune est associé un guide virtuel.
Nous avons évalué I'apport de notre modele d’assistance a l'interaction 3D
sous contraintes en le comparant a la méme expérience mais sans assistance,
dans le cadre d’expérimentations non immersives et d’autres semi-immersives.
Les résultats montrent que le modele d’assistance améliore les performances
du sujet au niveau du temps, du nombre d’échecs ainsi qu’au nombre de ten-
tatives de dépassements des contraintes. Les GVs (avec les différentes moda-
lités employées) donnent une meilleure information sur les contraintes, et par
conséquent amenent le sujet a étre plus efficace. De plus cet apport touche
toutes les catégories de sujets (novice, intermédiaire ou expert).

Par ailleurs, le modele d’assistance a pu étre évalué tant pour une interaction
2D que pour une interaction 3D. Dans les deux cas, son apport est avéré.
Néanmoins, nous avons remarqué que son emploi est plus fréquent pour une
interaction 3D que pour une interaction 2D. En effet, en milieu semi-immersif
I'utilisateur a une plus grande liberté d’action, une meilleur perception vi-
suelle (taille de ’écran et stéréoscopie active) et un moyen de navigation qui
le poussent tenter de nouvelles manipulations qui I’ameéneront probablement a



des dépassements de contraintes.

Contributions

Cette these pluri-diciplinaire apporte plusieurs contributions aux recherches
en Biologie Moléculaire et en Réalité Virtuelle.

En Biologie moléculaire, nous avons proposé des algorithmes de modélisation
crédible de la chromatine, a partir de contraintes physico-chimiques. La
structure de données du modele généré est congue pour supporter une ani-
mation 3D. Les modifications apportées par un opérateur peuvent donc étre
reportées sur la structure du chromosome. De plus, nous avons suggéré une
formalisation des systemes d’analyse in virtuo. Ce genre de systemes repose
sur notre proposition d'une approche hybride permettant des interactions
multimodales avec le modele 3D, en collaboration avec des outils automatiques.

En Réalité Virtuelle, nous avons proposé une classification des contraintes
indépendante des domaines d’application. Cela nous a permis de concevoir un
modele d’assistance qui tienne compte des spécificités des contraintes, des ou-
tils et des taches d’interaction. Le choix des guides virtuels comme outils d’as-
sistance nous amené a en présenter une formalisation adapté a notre modele
d’assistance.

Perspectives

Les perspectives a court terme sont d’ordre techniques et portent sur
I'intégration de nouveaux guides virtuels dans le systeme d’analyse in wvir-
tuo que nous avons obtenu. Ainsi, les rendus visuels et auditifs employés, jus-
qu’a présent, peuvent étre considérablement enrichis par des rendus haptiques,
d’autant plus que notre modele peut supporter cet ajout de modalité. Il peut
étre intéressant de "ressentir” la limite imposée par les contraintes, comme
une résistance a une déformation du modele ou la gestion des collisions entre
segments du chromosome.

L’ajout de ces rendus moins habituels pour les biologistes nous conduira a
évaluer, a nouveau, le systeme sur une plateforme de Réalité Virtuelle afin
d’identifier ’apport réel de 'immersion et de la multimodalité.

Par ailleurs, concernant le modele 3D de la chromatine, nous allons étudier a
moyen terme comment intégrer les contraintes fonctionnelles (ie. les modeles
biologiques) dans la construction automatique du chromosome et dans la
phase interactive. Par exemple, nous pouvons exploiter les données issues
de la méthode 3C afin de rapprocher certains genes dans l'espace. Cela
nous permettra également d’avoir une idée sur la compatibilité des modeles
biologiques. Il est possible que certains arriveront a coexister dans le modele
et d’autre pas.

De plus, il sera important de mettre en place un protocole d’évaluation de



la pertinence du modele 3D proposé. Pour cela nous envisageons d’établir
une expérience qui met en scene le modele d’un chromosome, et au cours de
laquelle le sujet doit modifier la structure 3D afin de l'adapter au résultat
d’un modele biologique donnée. Cette expérience sera réalisée uniquement
par des experts biologistes. Une analyse subjective, via un questionnaire,
nous permettra d’avoir un retour sur I’appréciation des experts au niveau du
modele proposé mais également au niveau de l'interaction assistée.

Puis, notre systeme pourrait étre étendu a la modélisation 3D interactive pou-
vant impliquer la construction de la structure 3D par 'opérateur, et non pas
forcément par I’approche automatique (ie. le moteur de calcul géométrique).
Dans ce cas, l'utilisateur pourrait essayer de composer manuellement 1’origine
du modele (une premiere partie) et lancer ensuite I’approche automatique
qui construira le reste du modele sur cette base. En somme, 'approche de
modélisation 3D interactive permet d’initialiser un parametrage de I'approche
automatique.

Enfin, a long terme, il serait intéressant d’appliquer notre approche hy-
bride dans un domaine autre que la Biologie Moléculaire, par exemple la
téléopération, qui possede d’autres types de contraintes. En effet, notre modele
d’assistance combinant outils automatiques et interactifs peut s’appliquer a
tous les systemes semi-autonomes, et indépendamment de dispositif utilisé.



Troisieme partie

Annexes

171






Annexe A

Etude exploratoire pour
I’analyse des besoins

A.1 Introduction

En terme de comparaison géométrique, il s’avere difficile de remplacer 1'oeil
averti d’'un expert par un ordinateur. Les modélisations demeurent tres
complexes a mettre au point.

Nous avons donc essayé de mesurer l'exactitude des approximations faites
pour la modélisation 3D des molécules, et plus particulierement celle de
I’ADN.

Un logiciel complet, ADN-Viewer, a été développé au sein du LIMSI (La-
boratoire d’Informatique pour la Mécanique et les Sciences de 'Ingénieur)
pour aborder la modélisation 3D de ’ADN. Il est basé sur un modele de
conformation local. Le but est de confronter les résultats prédits par ce logiciel
avec des données (images) réelles issues d’expérimentations biologiques, en
particulier les images issues de la microscopie AFM.

Notre travail a consisté alors a extraire la trajectoire de TADN a partir de
I'image et a la comparer avec son modele prédit donné par ADN-Viewer, le
logiciel de visualisation 3D de ’ADN.

Il est donc indispensable de prendre en compte des différentes techniques
d’extraction de I'ADN et de sa fixation. Il en faudra de méme pour les
techniques de microscopie afin d’étudier les contraintes de chaque dispositif
sur 'image résultante. La est toute la pluridisciplinarité du sujet, car en
plus de l'aspect informatique du traitement, il faudrait comprendre les
manipulations de 'ADN pour pouvoir en déterminer les contraintes sur les
images, contraintes qui vont nous permettre d’affiner le modele prédit et le
rapprocher le plus de la réalité.

Une premiere approche serait d’extraire la trajectoire de '’ADN par squelet-
tisation morphologique. Nous obtiendrons ainsi la forme 2D de la molécule
d’ADN. Le logiciel ADN-Viewer nous donnera le modele 3D prédit de la
séquence correspondante a la méme molécule. Le biologiste procédera alors a
quelques transformations spatiales (rotations, translations) pour rapprocher
le plus le modele 3D du modele 2D réel. Nous avons, a priori, affiché la
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trajectoire 2D en arriere plan de la sceéne pour aider le biologiste a se repérer
dans l’espace. Le choix de la position étant fixé, nous projetons le modele
3D afin d’obtenir son modele 2D équivalent. L’étape suivante consiste alors
a analyser les deux modeles 2D (prédit et réel) en les comparant par des
méthodes de recalage et de calcul de similarité.

Le but premier de ce procédé est de favoriser I'aspect 3D de ’ADN.

Pour aller plus loin, une deuxieme approche, voisine de la premiere vise a
impliquer plus les biologistes en leur facilitant la manipulation des molécules
en milieu immersif, par le biais de la réalité augmentée. Pour cela nous
procédons d’abord & la reconstruction 3D du modele réel (par stéréoscopie).
Ensuite, la visualisation immersive grace a ADN-Viewer de ces deux modeles
permettra au biologiste (par une manipulation manuelle) de les rapprocher au
maximum. La comparaison se fera donc, lorsque ce dernier 'aura décidé, grace
a une fonction de comparaison de modele 3D. Il semble que cette méthode se
rapproche le plus de notre objectif premier qui est de favoriser I'exploitation
de la forme spatiale de ’ADN.

Toutefois, comme toute image microscopique, celles que nous allons traiter
sont tres bruitées (en fonction du milieux observé, des techniques d’observa-
tions, etc.). Ainsi, la premiére étape du travail consistera en un pré-traitement
qui va nous permettre de filtrer et de lisser I'image. Ceci nous amene a un
meilleur traitement (qui comportera une détection de primitives : contours,
coins).

A.2 Objectif

L’application biologique que nous avons choisie a été préalablement justifiée
dans un travail antérieur. Elle repose sur la confrontation entre modele et
données réelles pour les structures moléculaires. Il s’agit plus particulierement
de valider et probablement de corriger le modele 3D d’une structure moléculaire
grace aux comparaisons avec des données réelles et en I'occurrence des images
microscopiques de cette molécule. La recherche automatique de correspondance
est certes exhaustive et pas a pas. Malheureusement elle reste assez cotiteuse
en performance (ie. matériel exigé) et en temps de calcul. La realite virtuelle
intervient a ce niveau pour offrir a 'utilisateur une présélection de trajectoires
susceptibles d’étre mise en correspondance. En augmentant I'image réelle nous
pourrions justement observer cette présélection.

A cet effet, notre objectif est la définition et I’évaluation d’un paradigme d’in-
teraction immersive. Il s’agit d’offrir aux non informaticiens (en I'occurrence
les biologistes) un systéme interactif de comparaison entre le modele 3D d’une
molécule avec son image microscopique dans le but de valider et/ou corriger ce
modele 3D. Nous travaillons sur la molécule d’ADN. Notre hypothese de départ
est qu'un environnement complexe tel que la biologie moléculaire ne
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peut pas se voir associer une interaction 3D classique indépendante
de sa complexité et de ses contraintes. Nous considérons alors qu’il est
nécessaire de prévoir un autre type d’interaction 3D qui lui prendra en compte
les contraintes imposées par un tel environnement.

Ainsi, a ce stade de la recherche il nous faut spécifier notre systeme afin de
créer un premier prototype. Il faudra en premier lieu étudier les besoins en
termes de biologie. Tout cela doit se faire en collaboration étroite avec les
biologistes qu’ils soient spécialistes de ’ADN, non spécialistes, voire non bio-
logistes (chimistes, biochimistes, etc.). Ce travail commun va nous permettre
d’identifier les caractéristiques les plus pertinentes qui pourront servir par la
suite a la définition des fonctionnalités du prototype.

En second lieu il faudra faire une étude des entretiens que nous aurons eu avec
les utilisateurs potentiels pour passer du langage naturel a la formalisation de
la solution. L’étape suivante sera de faire la spécification du systeme. Ainsi
nous étudierons sa faisabilité au fur et a mesure et nous aurons alors des op-
tions (matérielles et logicielles) a rajouter.

A cet effet une étude exploratoire est de mise. Cela va permettre une collecte
d’informations initiales et une recherche préliminaire permettant de définir les
techniques, outils et méthodes d’investigation les plus adéquats pour répondre
a la problématique que nous avons posée.

A.3 Questionnaire

L’étude exploratoire que nous avons menée s’est basée sur un questionnaire
pour la collecte des besoins des utilisateurs potentiels. Nous avons envoyé ce
questionnaire a une trentaine de personnes, douze ont répondu.

Le questionnaire que nous avons mis en place englobe les connaissances de
I'utilisateur sur la modélisation moléculaire tridimensionnelle et sur I'impor-
tance de celle-ci, en question (1) et (2). L’enquéte informe aussi sur les outils
de modélisation 3D les plus connus des biologistes, de leurs apports et leurs li-
mites en question (3), (4) et (5). Nous interrogeons, en question (6), (7) et (8),
sur les caractéristiques exigées par lesquelles vont découler les fonctionnalités
du systeme. Viennent ensuite quelques questions sur la vision de 1'utilisateur
par rapport a la manipulation de l'outil. Il s’agit aussi de faire une étude
sur l'interaction 3D possible dans ce contexte et avec une certaine catégorie
d’utilisateurs. D’autre part, la question (13) conforte la nécessité de raccorder
I'outil aux besoins des biologistes. Elle met ’accent sur les plus importants
volets de l'analyse des structures moléculaires 3D. Le questionnaire conclut
sur une question (14) ouverte. Elle offre la possibilité de rajouter des notions
complémentaires auxquels nous n’avons pas pensé.

A.4 Population

La sélection de la population cible s’est faite selon le domaine de recherche.
Nous nous sommes donc intéressés essentiellement aux biologistes en général.
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Ensuite notre intérét a été plus porté vers les spécialistes de la biologie struc-
turale d’'une part et des spécialistes de la génomique d’autre part. Petit a petit
nous nous sommes dirigés vers les non spécialistes voire non biologistes (chi-
mistes, biochimistes, etc.) pour couvrir une large palette d’utilisateurs.

La recherche de volontaires s’est essentiellement faite « de bouche a oreille »,
en fonction de notre réseau de connaissances. Toutefois nous avons sélectionné
un certain nombre de personnes suivant leur profil via Internet, nous les avons
ensuite contacté afin d’obtenir leur participation. Notons que cette derniere
approche est beaucoup moins efficace.

Le nombre de participants varie selon leur poste. Le tableau ci-dessous classi-
fie donc les réponses retournées par poste permettant ainsi de répertorier les
participants.

Le graphique suivant (figure nous donne une idée sur le taux de partici-
pation relative de chaque poste.

Taux de participation par poste

A o
® Maitre de conférence

Technicien

 Doctorant

Fi1G. A.1 — Taux de participation par poste

A.5 Collecte de données

La collecte des données s’est faite de deux manieres différentes. D’une part, un
certain nombre de volontaires ont participé a 1’étude en répondant au ques-
tionnaire via Internet. D’autre part, d’autres volontaires ont répondu a un
entretien direct. Le nombre de participants par type de collecte est donné

dans le diagramme suivant (figure |A.2]).

A.6 Analyse des résultats

Cette partie constitue la phase d’analyse et d’interprétation des résultats. Elle
se fera sous I'ombre de deux grandes étapes, d’abord une analyse qualitative,
ensuite une analyse descriptive.
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Fi1G. A.2 — Nombre de participants par type de collecte

A.6.1 Analyse qualitative (via grille)

Apres la collecte, vient la phase de ’analyse significative des données de type
qualitative. Cela constitue un exercice de structuration et de conceptualisa-
tion des données. Il faut désormais tenter d’établir une rédaction a partir des
données recueillies.

Ce sont les grilles d’analyse qui vont constituer cette rédaction regroupant cha-
cune des informations relatives a une question du questionnaire proposé. Seule
la premiere grille regroupe ’ensemble des participants, définissant chacun par
un ensemble de caractéristiques.

Cette rédaction va nous permettre, dans un premier temps, le groupage des
participants par différents criteres (dge, domaine de recherche, compétences,
etc.). Ceci produira différentes classes d’utilisateurs qui vont nous servir pour
I’analyse descriptive.

Dans un second temps les grilles d’analyse vont permettre d’explorer les infor-
mations recueillies donnant lieu & un classement qui nous informera quand a
la pertinence de 'information.

A.6.2 Analyse descriptive (méthodes de visualisation)

La description et I’analyse des informations qualitatives sont étroitement liées,
d’ou le terme d’analyse descriptive. L’analyse descriptive comporte une breve
description de l'objet de I'étude, du site de I'étude et des participants que
I’on retrouve dans les premieres sections d’un rapport d’étude exploratoire. Il
faut préciser toutefois que 1'analyse descriptive s’intéresse autant aux moyens
utilisés pour recueillir les informations, aux domaines de recherche, et aux
participants, qu’aux informations elles-mémes. Elle consiste notamment a
examiner les informations, a identifier les liens et les tendances, a ordonner
les faits, et a les présenter tels quels, sans ajouter de commentaires sur
leur signification ou leur importance et rien qu’en se basant sur les grilles
d’analyses. Les données ainsi dépouillées sont représentées par des méthodes
de visualisation telle que les histogrammes, les courbes, etc.
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Représentation des résultats qualitatifs Les grilles d’analyses nous per-
mettent de repérer les données citées plusieurs fois par différents participants.
Celles-ci seront dites pertinentes. Nous allons tenter de les représenter de facon
a en dégager I'importance en regard du sujet de ’étude.

L’histogramme que nous construisons constitue un deuxieme mode de visuali-
sation des données recueillies, en abscisse les différents criteres cités par les par-
ticipants, en ordonnée les participants classés par degré d’expérience (exemples
d’histogrammes donnés par la figure , figure et figure . Les grilles
d’analyse ont permis de dégager trois types d’histogrammes selon le sujet des
questions posées.
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Fic. A.3 — Histogramme concernant les caractéristiques générales
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Fi1c. A.4 — Histogramme concernant le dispositif d’interaction 3D
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Exploration L’analyse descriptive devrait nous permettre de répondre a
certaines questions, comme par exemple le nombre de participants ayant
cité un certain critere, quels sont les criteres les plus demandés, etc. Les
réponses données par 1’histogramme établi vont nous permettre de dégager les
criteres les plus importants qui ne sont en fait que le reflet des fonctionnalités
de notre systeme. La partie exploration constitue le pont de passage de la
représentation qualitative vers l’analyse quantitative. Pour quantifier les
résultats de cette analyse, j'ai d’abord pensé a attribuer a chaque critere
le pourcentage de participants qui 'ont exigé. Toutefois, ce pourcentage ne
reflete pas réellement I'importance de ce critére car une donnée a d’autant
plus d’importance quand elle est énumérée par un participant qui a plus
d’expérience. J’ai commencé dans un premier temps par classifier les partici-
pants par degré d’expérience me basant sur la grille d’analyse des participants.
J’ai donc obtenu 4 classes de participants :

Classe 1 : Les professeurs B1, B5

Classe 2 : Les maitres de conférences B3

— Classe 3 : Les post-doctorants et les techniciens B2, B4, B11
— Classe 4 Les doctorants B6, B7, B8, B9, B10, B12

Dans un second temps j’ai attribué a chaque classe un coefficient reflétant
I'influence de cette classe par rapport aux autres. Les poids ont été répartis
du plus fort pour la classe 1, qui représente les professeurs, vers le moins fort
pour la classe 4, qui représente les doctorants.

— Classe 1 :w; = 0,4
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— Classe 2 :wy = 0,3
— Classe 3 :w3 =0, 2
— Classe 4 :w; = 0,1

Je procede alors au calcul de la moyenne pondérée correspondant a chaque
critere. La procédure est la suivante : Nous noterons C' un critere donné. Ima-
ginons que nous avons n biologistes. La moyenne pondérée pour un critere est
donnée par la relation suivante.

> wi-B;
Z@' Ws

B; est le biologiste qui a participé au questionnaire, sa valeur peut étre égale a
1 ¢’il a désigné le critere C' ou 0 sinon. Le calcul de la moyenne correspondant
a chaque critere va permettre ensuite de classer ces criteres par ordre de per-
tinence. On s’intéresse d’abord aux caractéristiques générales du systeme. Le
tableau suivant comporte les moyennes correspondantes a chaque critere : la
représentation visuelle des avis des participants par rapport au dispositif d’in-
teraction 3D a permis d’établir ce tableau. Il comporte a son tour les moyennes
attribuées a chaque critere relatif au dispositif. L’analyse précédemment ef-
fectuée nous a également permis d’avoir un point de vue sur I'assistance a la
confrontation entre modele 3D et données réelles. Les réponses données par les
participants sont reportées dans le tableau suivant ainsi que leurs moyennes
pondérées.

C= (A1)

A.7 Discussions et recommandations

De I’étude que nous avons menée nous retenons les éléments suivants qui seront

exploités dans le cadre de la définition de 1’outil représentatif de notre solution.

— Nous avons soupgonné quelques éléments avant d’effectuer I’étude, certains
ont pu étre confirmés (tel qu'une bonne visualisation ou une simplicité d’uti-
lisation). D’autres ont été révélés par I’étude (tel qu'un code couleur ou la
possibilité d’étiqueter la molécule).

— Parmi les caractéristiques les plus importantes que nous avons recensées il
y a 'aspect visualisation et celui de l'interaction moléculaire. Cependant
dans le cas de notre problématique, I'interaction moléculaire ne joue pas un
role décisif. Nous allons donc nous intéresser plus particulierement a ’aspect
visualisation plus que d’autres. De plus, le zoom que nous avons pensé étre
un élément assez important a été classé parmi les derniers. Néanmoins nous
considérons que le zoom fait partie du concept d’'une bonne visualisation.

— L’étude n’a pas révélé de criteres que nous n’avons pas déja suspectés. Les
utilisateurs souhaitent un dispositif confortable, peu cotteux, une interface
simple et une mise en main rapide. Toutefois ils insistent sur I'aspect confort
de linfrastructure. Or cet élément ressort d’autres études similaires ce qui
signifie qu’il s’agit d’une toute autre problématique. Il est évident que cet
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élément va affecter la solution que nous développerons car nous trouverons
les moyens pour résoudre notre problématique sans solutionner le probleme
du confort. Cependant, nous le prendrons en considération afin de minimiser
I'impact de ce probleme sur la qualité de notre solution.

— L’étude soutient notre idée de proposer une assistance a la comparaison
entre modeles 3D et données réelles. En effet, les résultats qui y sont reportés
illustrent parfaitement le souhait des utilisateurs d’avoir a leur disposition
une telle assistance. Le plus qui a été révélé par I’étude est qu’il est préférable
d’avoir une assistance certes mais débrayable.

A.8 Conclusion

L’étude exploratoire constitue une premiere approche pour la spécification
de la solution que nous voudrions apporter. En effet il s’agit d’'une méthode
qui nous informe a priori des exigences des futurs utilisateurs, ce qui nous
permet de dégager a travers toute cette étude préliminaire les criteres les plus
pertinents a mettre en avant afin de spécifier notre approche. D’autre part,
ces mémes criteres vont nous aider dans le choix d’une situation testée (une
étude de cas) pour I’évaluation future de notre solution.

L’étape suivante sera de développer un prototype basé sur les exigences des
participants a cette étude. Par ailleurs, étant donné que l'interaction entre
I'utilisateur et le probleme de la confrontation est immersive, nous aurons a
établir des interactions 3D. En outre, ’environnement biologique complexe
astreint l'interaction par des contraintes physico-chimiques.

Nous devons alors faire en sorte que les techniques d’interaction 3D actuelles
soient "intelligentes” afin de s’adapter a ce domaine d’application parti-
culierement contraignant.

Par conséquent, apres avoir listé les principales caractéristiques qui constituent
notre approche, il nous faudra d’abord faire la correspondance entre chaque
caractéristique et une technique d’interaction 3D existante. Ensuite il va
falloir faconner les techniques d’interaction sélectionnées afin de les adapter
aux exigences de notre environnement et de notre application. Cela revient
a concevoir et réaliser de nouvelles techniques a travers des métaphores déja
existantes.
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Annexe B

Dispositif de réalité virtuelle

B.1 Introduction

L’architecture matérielle de notre environnement virtuel est basée sur la pla-
teforme de réalité virtuelle/réalité augmentée semi-immersive et multimodale
appelée EVR@Q. Elle est constituée de la solution de tracking optique d’ART,
du serveur graphique statique, du serveur de SPIDAR, du grand écran pour
la visualisation stéréoscopique et du projecteur Mirage 4000 ainsi que d’un
systeme de son. Le schéma ci-dessous (figure représente l'architecture
matérielle/logicielle et son intégration au sein du réseau local du laboratoire
IBISC. Elle est composée de trois serveurs. Chaque serveur permet le controle
d’un dispositif d’interaction (gants de données, flysticks et SPIDAR).

Foanl Pacces
e il

ey gaplaque & Cands de donnes
FiG. B.1 — Architecture matérielle et logicielle de la plateforme Evr@
Le systeme de capture optique ART est composé de deux appareils caméras

infrarouges ARTTRACKI, deux Flysticks, une cible de main et une cible de
téte. Nous avons aussi un dispositif de retour d’effort « SPIDAR » et des gants
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de données 5DT. En faite, le systeme de capture optique ART fonctionne
parfaitement sous Virtools®), les blocs disponibles permettent un controle
facile. Cependant, celui-ci nécessite une configuration. Le systeme ART
fonctionne avec le logiciel DTrack®), afin de récupérer les informations de
position et d’orientation, il convient d’installer le serveur VRPN permettant
de faire le lien entre Virtools® et DTrack®).

B.2 Présentation de la plateforme

B.2.1 Plateforme technologique EVR@

La plateforme EVR@ (Environnements Virtuels et de Réalité Augmentée)
est la plateforme technologique du laboratoire IBISC (figure . Cette
plateforme est semi-immersive. Elle est constituée de la solution de tracking
optique d’ART, du serveur graphique statique, du serveur de SPIDAR, du
grand écran et du projecteur Mirage 4000 ainsi que d’un systeme de son.

Fi1G. B.2 — La plateforme technologique EVR@Q

B.2.2 Plateforme EVR@ mobile

La seconde plate-forme de RV est destinée & la mobilité (figure [B.3). Elle est
constituée du deuxieme SPIDAR, du serveur graphique mobile, d'un écran
mobile rétro projeté ainsi qu’un systeme de son. Au sein de cette plate-forme,
le SPIDAR servira a la fois de périphérique de tracking et de retour haptique.
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FiG. B.3 — La plateforme EVR@ mobile

B.3 Dispositif matériel

B.3.1 SPIDAR 3D

Le systeme SPIDAR (SPace Interface Device for Artificial Reality) développé
par 1’équipe du professeur Sato du Tokyo Institute of Technology est un
dispositif de retour d’effort a 6 degrés de liberté. C’est un mécanisme de huit
fils et de poulies motorisées qui permet d’appliquer des forces localisées spatia-
lement sur I'utilisateur en manceuvrant deux poignées hémisphériques situées
a un point central. Il est capable de retourner la position et ’orientation. Un
SPIDAR est généralement composé d’une structure cubique sur laquelle sont
disposés des couples codeurs/moteurs. Dans notre cas les codeurs/moteurs
sont situés aux huit coins de la structure. Chaque moteur est relié a un fils.
Dans le cas du SPIDAR 3D, ces huit fils sont reliés par leur autre extrémité a
un anneau, dans lequel I'utilisateur peut glisser un doigt (b), ou bien une croix
(a). La figure montre une représentation des deux types de SPIDARs.
A partir des informations renvoyées par les codeurs, on peut connaitre la
position et l'orientation de l'effecteur (anneau ou croix) que 'utilisateur est
en train de manipuler.
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F1G. B.4 — Représentations du SPIDAR

B.3.2 Capture optique ART

ART Track® est un systeme de capture optique (tracking). Des caméras
infrarouges (figure permettent d’identifier des marqueurs, appelés cibles
(petites boules sphériques réfléchissantes), afin d’en calculer la position et
I'orientation. Le calcul des positions est précis a 'ordre de 0,1mm et le calcul
des orientations est précis a l'ordre de 0,1 degrés.

(b)

Fi1Gc. B.5 — Exemple de caméra ARTtrackl

B.3.3 Flystick

Le flystick (Flying Joystick) est un joystick manipulable en 3-dimensions,
adapté au systeme de capture optique ART, permet d’interagir de maniere
intuitive avec les scenes 3D projetées. Il sert a I'interaction 3D des objets. C’est
un ensemble de boutons et de capteurs d’inclinaisons qui peuvent étre utilisés
pour réaliser de la navigation et de la sélection/manipulation grace au suivi
des positions et orientations de cet outil. C’est un périphérique a 6 degrés de li-
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bertés, dont la position et ’orientation dans I'espace sont connues (ﬁgure.

Fi1c. B.6 — Un flystick muni de capteurs optiques de localisation

B.3.4 Gants de données 5DT

Les 5DT Data Gloves sont des gants de données qui disposent de capteurs
de flexion des doigts. La plateforme dispose de deux paires de gants : une
premiére version 5 Ultra comportant cing capteurs de flexion (un sur chaque
doigt) et une deuxieéme version 14 Ultra comportant quatorze capteurs de
flexion (deux sur chaque doigt et un entre chaque doigt). Ces deux paires sont
congues par 5DT (Fifth Dimension Technologies) et fonctionnent sans fil a
I’aide de la technologie Bluetooth (figure [B.7).

(a) (b)

F1a. B.7 — Les gants de données 5 Ultra (a) et 14 Ultra (b) de la plateforme EVRQ

B.3.5 Serveurs graphiques

Le laboratoire possede deux serveurs graphiques. Un sous la forme d’une
station de travail possédant une carte mere biprocesseur Intel Xeon et 1
Go de RAM. L’autre sous la forme d’un laptop équipé d’un processeur
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Intel Core Duo et 1 Go de RAM. Tous deux possedent une carte graphique
professionnelle NVidia de type Quadro FX permettant d’afficher un rendu
stéréo. Tous deux sont équipés d’un émetteur infrarouge permettant de
synchroniser le rendu stéréo avec les lunettes Crystal Eyes®) 3 portées par les

utilisateurs (figure [B.§)).

F1G. B.8 — Lunettes Stéréoscopiques Crystal Eyes®) 3

B.3.6 Dispositifs vidéo et audio

La plateforme est composée de deux écrans permettant ’affichage d’une stéréo
active. Le premier dispositif est constitué d’un écran de grande taille (3.2m
X 2.4m) associé a un projecteur Christie Mirage DLP 4000 (figure qui
atteint une fréquence de rafraichissement de 120Hz et un systeme audio 5.1.
Le second écran est mobile de taille 1.3m X 1.3m, c’est un systeme de rétro
projection DLP équipé d’un systeme audio 2.1.

Fi1Gc. B.9 — Le projecteur Mirage DLP 4000 de la plateforme Evr@
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B.4 Dispositif logiciel

B.4.1 Virtools®

Virtools®) est un logiciel de développement et de déploiement d’application
3D, commercialisé par Dassault Systemes. Il vise le domaine des jeux vidéo,
du contenu 3D sur le Web, des applications 3D interactives pour l'industrie
ainsi que des applications en RV/RA. Le modele a base de flots de données
de I'éditeur de Virtools Dev est parmi les plus sophistiqués sur le marché.
Virtools®) comporte un grand nombre de scripts comportementaux prédéfinis,
graphiquement représentés par des blocs de construction (Building Blocks).
Associé a un objet 3D, un script comportemental permet par exemple d’animer
ou de contraindre ses mouvements. Tout comme les briques logiques, chaque
bloc comprend des entrées et des sorties d’activation (controle), mais peut
également traiter des données typées a travers des parametres d’entrée et des
parametres de sortie. Les blocs peuvent étre librement interconnectés a travers
leurs entrées/sorties et leurs parametres pour décrire des comportements
complexes. Les blocs « controleur » (souris, clavier, flystick) permettent
d’ajouter de l'interaction. Les blocs sont composables, et de nouveaux blocs
atomiques peuvent étre définis sous forme de scripts en C++ ou de DLLs.
Virtools®) est capable d’importer plusieurs formats de modele 3D (3ds Max®),
Maya®), XSI®), Lightwave®), Collada®)).

B.4.2 VRPN Server et Client

VRPN (Virtual Reality Peripheral Network) est une solution Open Source
développée par le NIH National Research Resource in Molecular Graphics and
Microscopy de 1'Université de Caroline du Nord. Elle fournit une interface
transparente entre une application de Réalité Virtuelle tournant sur une
machine, et des dispositifs physiques (trackers, flystick, dispositif haptique)
connectés a d’autres machines d’un réseau. Le serveur VRPN (VRPN Server),
une fois lancé, envoie continuellement des trames sur le réseau contenant
diverses informations (position, orientation, retour d’effort, état des boutons,
signaux analogiques, ...). Ces informations proviennent par exemple du
tracking optique de DTrack® : celui-ci communique au serveur VRPN les
identifiants, les positions, les orientations des cibles traquées et les éventuels
états des boutons. Le client VRPN (VRPN Client) quant a lui ne fait que
recevoir les trames du serveur VRPN. C’est pour cette raison que l'on
peut connecter/déconnecter a chaud des périphériques sans faire bloquer
I’application car le serveur VRPN prend tout en charge. Ceci est le plus grand
avantage de l'utilisation de VRPN (figure [B.10)).
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"l. ~

Penplenguss 2'enleies

Fi1G. B.10 — Schéma de principe du dispositif VRPN Server et Client



Annexe C

Questionnaire :
Expérimentation non immersive

C.1 Questionnaire toutes évaluations : Infor-
mations des participants

AR AN A

10.

Quel est votre nom ?

Quel est votre prénom ?

Quel est votre age ?

Vous étes 7 Un homme - Une femme

Vous étes ? Gaucher - Droitier - Ambidextre

A quelle fréquence utilisez-vous un ordinateur ?
(a) Tres Souvent

(b) Assez souvent

(c) Rarement

(d) Jamais

Comment qualifieriez-vous votre niveau d’expérience en Réalité Vir-

tuelle ?
Novice - Intermédiaire - expert

Jouez-vous aux jeux vidéo? Jamais - Parfois - Souvent - Tres
régulierement

Comment jugiez vous votre état avant 1’évaluation ?
(a) Calme

(b) Stressé(e)/Fatigué(e)

(c) Détendu(e)

Comment jugiez vous votre état apres ’évaluation ?
(a) Calme

(b) Stressé(e)/Fatigué(e)

(c) Détendu(e)
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C.2 Questionnaire Evaluation 1 : Utilisabilité

1. Avec le mode d’interaction assisté, vous avez trouvé ’accomplissement de la
tache demandée :

(a) Tres difficile
(b) Difficile
(¢) Normal
(d) Facile

(e) Tres facile

2. Avec le mode d’interaction non assisté, vous avez trouvé ’accomplissement
de la tache demandée :

(a) Tres difficile
(b) Difficile
(c) Normal
(d) Facile
(e) Tres facile
3. Vous jugez le mode d’interaction assisté comme :
(a) Pas du tout pratique
(b) Assez pratique
(c) Pratique
(d) Tres pratique
4. Pensez-vous avoir compris le role des guides virtuels rapidement ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(c) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)
5. Les couleurs des guides virtuels est-elle utiles ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(¢) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)
6. Les couleurs des guides virtuels sont-elles représentatives de vos actions ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(¢) Non
)

(d) Probablement non
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(e) Ne se prononce pas (NSP)

7. L’assistance a la manipulation vous empéche t-elle de manipuler correctement
I'objet ?

(a) Oui

(b) Probablement oui

(¢) Non

(d) Probablement non

(e) Ne se prononce pas (NSP)

C.3 Questionnaire Evaluation 1 : Préférences et
Satisfaction

1. Comment avez-vous trouvé l'interaction 3D en mode assisté?
(a) Tres difficile
(b) Difficile
(¢) Normal
(d) Facile
(e) Tres facile
2. Comment avez-vous trouvé I'interaction 3D en mode non-assisté ?
(a) Tres difficile
(b) Difficile
(¢) Normal
(d) Facile
(e) Tres facile
3. Pensez vous que les informations affichées a I’écran sont trop nombreuses ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(c) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)
4. Pensez vous que les informations affichées a 1’écran sont pertinentes ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(¢) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)

5. Pensez vous que la modalité auditive est pertinente ?
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(a) Oui

(b) Probablement oui

(¢) Non

(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)

6. Jugez vous avoir été surchargé d’informations durant le processus ?
(a) Oui

(b) Probablement oui

(¢) Non

(d) Probablement non

(e) Ne se prononce pas (NSP)

7. D’apres vous, quelles améliorations sont les bienvenues ?
b

8. Avez vous des remarques a ajouter ?



Annexe D

Questionnaire : Expérimentations
semi-immersives

D.1 Questionnaire toutes évaluations : Informa-
tions des participants

Quel est votre nom ?

Quel est votre prénom ?

Quel est votre age?

Vous étes? Un homme - Une femme

Vous étes 7 Gaucher - Droitier - Ambidextre

AN

A quelle fréquence utilisez-vous un ordinateur ?
(a) Tres Souvent

(b) Assez souvent

(c) Rarement

(d) Jamais

7. Comment qualifieriez-vous votre niveau d’expérience en Réalité Virtuelle ?
Novice - Intermédiaire - expert

8. Jouez-vous aux jeux vidéo ? Jamais - Parfois - Souvent - Tres régulierement
9. Comment jugiez vous votre état avant 1’évaluation ?
(a) Calme
(b) Stressé(e)/Fatigué(e)
(c¢) Détendu(e)
10. Comment jugiez vous votre état apres ’évaluation ?
(a) Calme
(b) Stressé(e)/Fatigué(e)
(c) Détendu(e)
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D.2 Questionnaire Evaluation : Utilisabilité

1. Avec le mode d’interaction assisté, vous avez trouvé ’accomplissement de la
tache demandée :

(a) Tres difficile
(b) Difficile

(c) Normal

(d) Facile

(e) Tres facile

2. Avec le mode d’interaction non assisté, vous avez trouvé I’accomplissement
de la tache demandée :

(a) Tres difficile
(b) Difficile

(¢) Normal

(d) Facile

(e) Tres facile

3. Pensez-vous que le mode d’interaction assisté en 3D est meilleur qu’en 2D
(clavier/souris) ?

(a) Oui

(b) Probablement oui

(¢) Non

(d) Probablement non

(e) Ne se prononce pas (NSP)

D.3 Questionnaire Evaluation : Préférences et Sa-
tisfaction

1. Comment avez-vous trouvé l'interaction 3D en mode assisté?
(a) Tres difficile
(b) Difficile
(c) Normal
(d) Facile
(e) Tres facile
2. Comment avez-vous trouvé l'interaction 3D en mode non-assisté?
(a) Tres difficile
(b) Difficile
(¢) Normal
(d) Facile
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(e) Tres facile

3. Pensez vous que la stéréoscopie améliore votre perception visuelle ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(¢) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)
4. Pensez vous que la navigation vous a aidé dans la réalisation de la tache ?
(a) Oui
(b) Probablement oui
(¢) Non
(d) Probablement non
(e) Ne se prononce pas (NSP)

5. D’apres vous, quelles améliorations sont les bienvenues ?
b

6. Avez vous des remarques a ajouter ?
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