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1. DOE- Géneéralités
Expériences ||E> Information ||E> Décision Oﬂlﬁ]

Le risque dépend de la || o el
qualitt det Dée aacCeA & C a

La qualité de l'information dépends des conditions expérimentales : Elle depend de la

position des points dans I’espace des variables et non des résultats expérimentaux
Et pas non plus du nombre d’expériences !

Planificatiom e@xqpditmaniad e

Les plans d'expériences peuvent étre définis comme des stratégies qui permettent d'organiser les expériences

de telle sorte que l'information soit obtenue aussi efficacement et précisément que possible avec u

minimum d’expériences

Iﬂﬁ Un modele mathématique Y = f (X))



1. DOE- Généralités

Elboraiionioeia Stategie

ee8GeE hA OAGQacbniomnémentdl 8 UEE& GAT @G
U O S Optimisation
\ Rechercher I'optimum d'une ou
plusieurs réponses

expérimentales pour un process
ou une formule

Criblage de facteurs
Rechercherrapidement, parmi un

var (Y g0 0 = var (I,£B)

ensemble de facteurs potentiellement S = | BB . B2
influents, ceux qui le sont effectivement Et“f’e quantitative de facteurs A A
Etudier les facteurs retenus d'une facon
Var (B) = (X'X)1s? plus fine : interactions possibles entre les

différents facteurs

R

A Plan d'expériences adéquat ! :




1. DOE : géneéralités

% 15

QSAR/QSPR Mach_ine
Points candidats learning

Expériences urfaces de
numeriques e complexes

Grand nombre de parametres (k > 100)

Large domaine de variation

Phénomene complexe : Surface de réponses chaotique
Echantillonnage, choix dans un ensemble candidat, ...

v

= —a =8 ==

Plans d'expériences spécifiques ‘
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2. Les plans unifermes

SFD : Space Filling Design

Un plan d'expériences uniforme (Space-Filling Design, SFD) a la

particularité de repartir les points expérimentaux uniformément 17, 7. RS
dans le domaine de variation des variables d'entree - PO I
B> Criteres pour catactétriser lunfformité dun pan:: <1, ° " °_ = °
2. Ladiscrépance: mesure Ecartentre une distribution empirique de points o & os 1 08 10
. . . 7 . . . = X[,l]
donnée et une distribution théorique de points unifornfe
2

Ladistance minimale Mindist: valeur minimale des distances minimales
entre 2 pointsD

MinDist = min min dis'[(xi , xk)
X1 X Xl _X
2

0 o k,i ]
Lamoyenne des distances minimaleMoydist: valeur moyenne des
distances minimales

2 Lamesure de recouvrementCov: coefficient de variation

: . = Ny il
des distances minimales Cov:li@@-g)ZS g =mindistlx x)  g=-ag 8



2. Les plans unifermes

Quelgues space-filing O-@§-é6 43§ UO

;=; Hypercubes Latins : RandomLHS, Maximin LHImprovedLHS
critere de projection

—e—» Suite a faible discrépance : Halton, HammersleyFaure,Sobob &
—o— Plans Minimax : distance maximale entre 2 points
—e— Plans Dmax : entropie maximale

—o—> Plans de Strauss : principe de répulsion




2. Les plans unifermes

Quelques plans uniformes ..... N=40en2D

Suite de Faure Suite de Halton

=] o =
=~ - -
© ] o
o o o
© © o _
o o o

Plan de Strauss

< < x4
= I e
o o
2 ™ -
S S o
a o
2 o >
=] q o
o T T T T
0.0 02

0.4 06

x1

PlanDmax Hypercube latin aléatoire




2. Les plans uniferimes

2 D/5PD 10 20/ 36DI20B{505 0D
Aléatoire = > | Faure 1@MDD./ 00D0 00D
P rLHS Halton
£ Aleatoire :
O Sobol : . )
= (LHS ee Certains plans SFD n'existent pas
= Faure Dmax :
©
% Dmax , ee Temps de construction trés long,
5 Sobol
()
< DIED Aleatoire = Répartition non uniforme (clusters,
5 Halton
2 Halton rLHS S o o
= Sobot | AAOT AOh AIT ECT Al AT OOh 8
Straus§ ————» [Strauss > [Strauss LA MALEDICTION DES
GRANDES DIMENSIONS !
Bon

- Maximiserla valeur duMindist et du Moydist pour ne pas avoir d'amas ,

et : , " .
- Minimiserla valeurCovpour avoir une répartition homogene.

11



2.1 Algoritime WSP (Wootton, Sergent, Phan-Tan-Luu)

B Algorithme de construction de plans uniformes basé sur les distances euclidiennes
1 seul parametre a régler : la distance minimale entre deux points ( dmin)

Ensemble de points candidats

1.0

y

Calcul de la matrice des distances

0.8

b0t 0k BTl ED ik

Y

Point de départ:centre Ox (0 DX G& IO
»  Tracer une sphere de rayord, - 2 n /2
o _ 1a.. 0
| Cov="& (g- g)'0
Eliminer les points compris dans la Gi=l -
sphére o
v
Rechercherle plus proche voisin o
° I I I I I I
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0
X[,1]

12

Santiago, J.ClaeysBruno, M., Sergent, M. 2012. Construction ofpacefilling designs using WSPalgorithm for high dimensionalspaces Chemometricsand Intelligent Laboratory System 113 :26-31.



2.1 Algorithme WSP

x2
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2.1 Algoritihme \WSP

ENSEMBLE DE IR
POINTS CANDIDATS C

?

. Pas d'influence de la nature de I'ensemble des points candidats,
si le nombre de points de la matrice initiale estuffisant

~_ L'influence du nombre de points de la matrice initiale se stabilise
a partir d'une certaine limite
2 Ces plans peuvent donc étre envisageés en grande dimension
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2.1 Algoritihme \WSP

Comparaison des SFD :

Coverage

0,6

0,5 -

04 -

0,3 1

0,2 4

0,1

0

2D

N = 40 points

0,4

0,35 -

0,3 1

0,25 -

0,2

Coverage

0,15 -

0,1

0,05 -

0

30D
N = 600 points

*

0

0,02 0,04

e Faure

0,06 0,08 0,1 0,12
Mindist

e Halton e Sobol

0,14

0 0,2

rLHS e Dmax

* WsP

0,4 0,6 0,8 1 1,2

Mindist

e random e Strauss

1,4
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2.2 Algorithime=WSP pratégé:

Simulations
déja réalisées

Repliage
projection en
sous dimension

17



2.2 Algorithime=WSP prategé:

Soit un ensemble de points protégés P

¥
Considérer un ensemble de points

candidats C

T T T T T T . T T T
° ° ®
0.9+
°
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° °
L °
0.8 :. .
° ° o °
°
0.7 ° ° °
° S
° °
05 - ° oo
° °
§ o
0.5+ ° °
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° ° ° o
0.4¢ o ® ° e o
[ ] ° Y
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0.3+
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LY N °
° °
0.1 °
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0 r r r r r r r ° r r
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
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2.2 Algorithime=WSP prategé:

|
Soit un ensemble de points protégés P

¥
Considérer un ensemble de points

candidats C
¥

Concaténer les deux ensembles de points

)\‘Q

¥
vl
&0

o)
K NIES)
5% &) 2

R

e

g
21 /" s.(',‘
® O,

A
0 3
(Bt
091{{5, =50

@ M
D
’0‘,,‘ o™y}

s
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2.2 Algoarithinme=WSP prategé

|
Soit un ensemble de points protégés P

T ° I o T T @y T [
3 °
Considérer un ensemble de points .
candidats C .
v * .
i ] S o o °
Concaténer les deux ensembles de points ° o o * -
\ ° o% @%%%é
Fixer une valeur d_,, puis éliminer tous les . ¢ :
. [ ]
points C tels que D pc < d,i, . . . ]
1 AI o o
[ [

| EEUEEHOe UDAUACe&GeAd®

un point protégé comme point initial, noté 0a .
O * .
0.2 ° i
Eliminer les points C tels que D o< d;, o1 LI ° : ]
Remplacer le point O par le point le plus 0! 75502 - - 0 . ®: oo o
EeCled EAeAé UDOJAag@OAIl U@ OO ECeéeaGg | |
restants

4

~ Ve

vUEUG@We UA EeCl UOHe@ O6HQEHRDAE 1 @ EHDPEU abL AéG
plus de points candidats



2.2 Algoarithinme=WSP prategé

|
Soit un ensemble de points protégés P

¥
Considérer un ensemble de points

candidats C
¥

Concaténer les deux ensembles de points
¥

Fixer une valeur d_,;, puis éliminer tous les
points C tels que D p- < d;i,

|
| EEUEEHROe
un point protégé comme point initial, noté
O

— Eliminer les points C tels que D 5 < d,

Remplacer le point O par le point le plus
EeCl e@ EAeAeg
restants

plus de points candidats
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2.3 Algorithme: WSP adaptatif

Contraintes sur les X Contraintes sur les Y :
- Relationnelles - Valeurs cibles

- Probabilité de distribution e =0 ] - Zones chaotiques

Domaine expérimental avec contraintes Zone a densifier




2.3 Algorithme: \WSP adaptatif

La zone O P é 4 G teadlfi€ est définie par: 0.5 X1 <X2<0.5X1+0.5

On souhaite étudier

On souhaite étudier
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d.;, in zone 1 = 0.05
din, Inzone 2 =0.1
N = 214 points

Contraintes sur les X

- Relationnelles

\ 4

On souhaite étudier
0 Dx AGde@d IDx %5 é A |
\avec desdensitésvariables

d,.. in zone 1= 0.05

din 1IN zone 2= 0.07

din, In zone 3=0.1
N = 240 points
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Beal A.ClaeysBruno M., Sergent MGonstructing spacélling designs using an adaptive WSP algorithm for spaces with constraints
Chemometricand IntelligentLaboratorySystem, 2014



Contraintes sur les X

2.3 Algorithhme: WSP adaptatif - Probabilité de distribution

La zone O P é 4 G teadifi€ est définie par les fonctions de distributions des variables

||E> Relier la variation du dmin avec la probabilité de distribution

Distribution variable X 1

Fonction de probabilité globale Fonction dmin

dmin

Frobiobii b

r r r r r r r

0 61 02 03 04 05 06 07 08 09 1

Distribution variable X ,
2 : % —

F)=Si(), * D dmin(i)= (1-(F(i)/Max(F(i))®.02)*Coef

o
Ul
T

Sk
<
RN
SR
KRR
551‘»'”

0 61 02 03 04 05 06 07 08 09 1 25




Contraintes sur les X
Probabilité de distribution

2.3 Algoarithime=WSP adaptattff

50 points
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2.3 Algorithhme: WSP adaptatif

Distribution variable X

4 TR T T T T T T T T
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Contraintes sur les X

Probabilité de distribution
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2.3 Algorithme: \WSP adaptatif S-obabiite g st buTon

Distribution variable X , N= 50 points

1 T L R\ L T T L T L

0.9 o © o . i
o o .
0.8+ i
5 o
0.7 O ©
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o
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2.3 Algorithime: WSP adaptatif

© Enrichir la/les zone(s) faverable(s)

’ Répartition uniforme

0.9

0.8

0.7

0.6

0.5

0.4

0.3

0.2

0.1

Contraintes sur les Y :

- Valeurs cibles
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O
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) r r r . O . r o o r r
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
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2..3 Algﬁﬁﬂ’m \WSP ad aptaﬁff Contraintes sur les Y :

- Valeurs cibles

1 L L L L L O L18 4 L L L
16.3 17.2 O 171
o1 . N 152
Répartition uniforme 08k . ]
14.6 15.8 16.3

0.7 - o O of
135
0.6 "

14.5 15.1 13.5
0.5 O O _
0.4 13.4 147 .

O
e
0.3~ 14@9 12.67
0.2 14.3 134 14.9 |
O
0.1 -
' 13.9
14.2 16.4 16.3
(@) r N r r r




2.3 Algorithme: \WSP adaptatif

Répartition uniforme

| Yexp-cible]

/

Contraintes sur les Y :

- Valeurs cibles

L O |8 |8
. 28 1.6 O2.9
0.9+ .O O O
4.8
O.8ﬁ O
o 5.4 4.2 3.7
i O o
© 6.6
0.6
55 4.9 6.5
0.5 O O O
04+ 6.6 5'3
0
0.3 5_(1) 7.4
02k 5.7 48 51
o
0.1 ©
' 6.1
5.8 35 3.7
0(\ r r r ) r
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09

Calcul desdmin pour
chague point

dmin(i,1)= ecart(i)*Coef
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2.3 Algorithme: \WSP adaptatif

Contraintes: sur les sorties :: valeurs cibles

0.9 -

0.8 -

0.7 -

0.6 -

0.5 -

0.4 -

0.3 -

0.2 -

0.1 -

, Répartition uniforme

[

N=5 points [-md

F @ T ) L ) [ I )

Calculdmin en fonction
des deltas

Enrichissement des
zones ciblées

Contraintes sur les Y :

- Valeurs cibles

N=23 points

) [ ] - oo ©
[
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2.3 Algorithme: WSP adaptatif

Objectif : Maximisation de la réponse
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2.5 Algorithime: \WSP pour les plans de melanges

Générer les points candidatsans
domaine dlussinppiexe :

O TxT O
ax=1

Composant X1

Composant X2 Composant X3

Algorithme WSP

e

Composant X

N=10 points

Composant X Composant X

Composant X

N=20 points

Composant X’ Composant X
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2.5 Algorithme: WSP pour les plans de: melanges:

E Contraintes individuelles ou relationnelles ]

Z$ AT OEOi AA bBI ET 00 OAOE}A‘IAO AAT O 1 AO

Algorithme WSP- adaptatif

Composant A Composant A

NN

Composant B Composant C Composant B Composant C
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6. Ukpplitatohsit Béle&inéd®G@il§s d'Ylivez U
Sélection d'huiles extra V|erge dans le cadre de concours organlses par AVPA avec trois descrlpteur

~E¢céeG @gAexG Ox G@uxigeeA &8¢6hE 0DOWAGhAgéeéA OxG EECEE

présentant des défauts lors de la premiéere étape)

Fruité vert Fruité mur

Structure ?

Maturité

Un descrip
maturité fr

Sélection de 20% des
huiles dans chaque

MEDIUM , .
categorie,

LIGHT

et | 0®quilibre sensoriel

& GD@gAéx aéAAl
sont sélectionnées en fonction de
leur score de fruité




8. Ulpplitatobsit Béle&iGnéd®ié@il§s d'Olivez

10
Huiles Structure Aromaticité Fruité
d'olive (/10) (/10) (/20)
9
1 5,65 1,72 16,3
8
2 2,23 6,50 13,5
3 0,787 8,42 11.4 7
4 2,99 7,24 12,4 o 6
=
0 y] G ] g 5
54 441 1,39 15,5 @
4
55 3,93 1,92 15,6
/
[ 56 5,63 1,53 16,1
57 2,72 4,48 13,8 2
0 ] ] ] 1
212 5,93 1,45 17,3 0

Aromaticité

°
°
° °
°
° .o.. ° o
° y ¢
° °
o ob o
0 ® e ® e o o°
° ©
o o ° ® L BN ] °
¢ e BRI
% % o °
/. ® [ ’.
L ] o..‘. o o ®
o S b 1
= ‘.. ® .. ° ....
o o% ‘ L
L ] e ...
* ° .
°
° °
’ RERETE
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGié@ilgs dYlivez Ul Bl Gé C

VERT MUR
Distribution des huiles d'olive " ! o Huiles d'ol
) , uiles d'olives
dans l'espace des descripteurs 9 . 1
INTENSE 0
=ﬂ T . 1
= 7 . ~ i
) ’ ~ ® .. : I ¢
Séparation en fonction de la maturité N °l- . ’..‘_ I ’ : INTENSE
aromatique 55| ™y TR .
MEDIUM - < :
= D 4| m m mmeh ,'-. - = ! ‘.‘ .
. b . 1 o
@ < ...'. S L IS BB R I
3 e . :I = 5o o
— . —— 2oty ¢ MEPHUM
Séparationen fonction de l'intensité 2 LIGHT ® * p='= = -::. -
i ]
‘ 1 ¢ LIGHT:
0 I
. . 0 1 2 3 4 5 N 6 7 8 9 10
Probleme de frontieres Aromaticité
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

Distribution des huiles d'olive
dans l'espace des descripteurs

Algorithme WSP

Structure

10

9

[ ]
®
[ ]
{ ]
..
o! :
’.
™ bl ]
4 5 6
Aromaticité

® Huiles d'olives
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

_— : : - 10
Distribution des huiles d'olive o Huiles dojives
dans I'espace des descripteurs 9 . |
e master points

8
T Définition des Master points 1l :
=  "maitres" répartis uniformément EERESRE °
= [t
E E : ...:‘ L .. L]
= = ¢S, e o ce
% LE) .: ...0 9 .. o, 0 °° "% .
Z 5 4 ... o ® ° ® o © S ‘. P °

o ¢ : ° ° ° ‘o e
< ‘s ° ° ® ¢
3 ° ‘ : - ™ %o o, °
4 :0... - ... : '0 : @
2 [ ] ) .: R 5 '.
° [ |
1 [ ] .: LI ..O —
0

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Aromaticité
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8. Ukbplitatohsit Béle&itnédGiéilgs dWlivez U U @1 Gé (

10

Distribution des huiles d'olive e Huiles d'olives

dans l'espace des descripteurs 9 . |
@ master points
8
T Définition des Master points . . :
<  "maitres" répartis uniformément .
- .
= Définition des espaces de 2.
= comparaison S
< n a

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Aromaticité
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8. Ukbplitatohsit Béle&itnédGiéilgs dWlivez U U @1 Gé (

N : : oL 10
Distribution des huiles d'olive o Huiles d'olives
dans I'espace des descripteurs 9 - |

@ master points
8

T Définition des Master points N ‘

<  "maitres" répartis uniformément .

= o

= Définition des espaces de 2.

= comparaison S .

< o 4 -

3 R - o o Moo, « °
® b4 ° *e
: %0 ... °® L
2 [ ] ) .: R . ..
° « 3
1 [ ] .: LI .‘O —
0

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Aromaticité
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

L : : oL 10
Distribution des huiles d_ollve o Huiles dolives
dans I'espace des descripteurs 9 . |
e master points

8
o Définition des Master points 1ol .
=  "maitres" répartis uniformément BERERE .
£ K B S
= Définition des espaces de @ R IR R
=S . 2 5 ¢ o, ° © e 0 o
= comparaison S e T e Tl e .
= B 4 wtnte tee o :

o ° o . ® o *
< %8 * ° ° ® ¢
3 > % ! H . Be o, ¢
° o® « 0 ¢ '.‘ .
o o% e o ¢
g ¢ ¢ .: ° ° 0.
. e *3
1 { ] .: .. e %. —

0
o 1 2 3 4 5 6 7 8 9/ 10
Aromaticité
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

Algorithme WSP

Distribution des huiles d'olive
dans l'espace des descripteurs

Définition des Master points
"maitres” repartis uniformément

Définition des espaces de
comparaison

Sélection de 20% huiles sur le
critere du fruité

Olive oilig. | Structure | Aromatic | Fruitiness
(/10) maturity (/10) (/20)
1 5,65 1,72 16,3
2 2,23 6,50 13,5
3 0,787 8,42 11,4
4 2,99 7,24 12,4

Structure

10

°
o ~ ®
° = ° °
® [ ]
[} : L4 ¢ ..
® ..o:‘ ° e
o ® o ° e ® o°
° °
® o® ® e . ) .
o o . ®e % 2
w® o o ® . - S
(] [ ] . .' L ]
°® »
e ‘ ...: L ] ..
® o . %Be o,
L] P [ ] °
° * ° .. ':
. 0.000 ... °
® ° °
° e 3
° °*
RN
1 2 4 5 6 7 8
Aromaticité

® Huiles d'olives

e® master points
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

Algorithme WSP

Distribution des huiles d'olive
dans I'espace des descripteurs

Définition des Master points
"maitres" repartis uniformément

Définition des espaces de
comparaison

Sélection de 20% huiles sur le
critere du fruité

Structure

10

Aromaticité

®
°
° * o o
® [ ]
RNy
R SR .
o’ o ° 0 o
¢ .
oo.. o e e o ©Q .o
o ®
.:o.o: . ... .‘0. o
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: °q . Be o,
L ° o
° " 14 o 9 ':
. 0.000 ...‘
° ° .o
. . °3
[ ] e © * 0
°® ¢ .. L]
°
2 3 4 5 6 7 8

® Huiles d'olives
e Master points

e Huiles d'olives
sélectionnées
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

L : : oL 10
Distribution des huiles d_ollve e Huiles d'olives
dans l'espace des descripteurs 9 -
o _ 8 . o Huiles d'olives
T Définition des Master points . ®| - sélectionnées
= "maitres" répartis uniformément . L -
GE) 6 ... o ¢ L] ..
£ o On0 C L] o®
= Définition des espaces de 2 o e L
B I © ° o® ¢ ® e g e °
3 comparaison E ST e e -
< v 4 . .0. '. (] o ¢ .' . °
. . . ¢ casT e e ?
Sélection de 20% huiles sur le ° e -0, FEERC I
.- o o ® P o
critere du fruite 2 o T e T
.. e °8 19
1 ‘ .: e : ‘ e ®

0
o 1 2 3 4 5 6 7 8 ol 10
Aromaticité
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8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

VERT MUR
Distribution des huiles d'olive | - Tt dlafse
dans l'espace des descripteurs 0
INTENSE 0
I _ o i e Huiles d'olives
T Définition des Master points ° | sélectionnées
<  "maitres" répartis uniformément . ° X
O o IR °
= - 18, " INTENSE
= Définition des espaces de 2 |m memlm mimem m | ¢
S comparaison g JeEbIum "
Z: n C I B B ?.: - ‘ .
Z . 0 . . :I P . ..” . O-
Selection de 20% huiles sur le * o e J MEDIUM
critere du fruité LIGHT® ~— a= = - -
0 ¢
1 - LIGAT -
0
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Aromaticité

Plus de discrimination en fonction des frontiéres e




8. Ulpplitatohsit Béle&iGnédGiéilgs dYlivez Ul Bl Gé (

7 W zDgi ¢ AAg c ODeGéux O
échantillons présentant des propriétés organoleptiques similaires.
Approche

une aide précieuse
pour la sélection des
meilleures huiles
ODEGélx 1Jé

ZDABEEEI ¢x ~zs é&xhg UgEx gEAAGS8
un plus grand nombre de parametres
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6.0 pplicdtdnil: RépArGierGda glan d’expeddnéee A

Plan uniforme en 50D

Xy X, .. é ¢ v Xgo

1

2

3

N
Analyse de
sensibilité
Détection
desfacteurs
influents

Xy X, .. & Xeg
1
2
3
N
Repliage

)

ﬁe

Plans en
D’ dimensions

X, .. Xp

1
2
3
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