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Un nouveau modgle de régression basée sur NIPALS est proposé. Il sappuie sur trois entrées: un jeu d'étalonnage constitué
de N spectres sur P variables donnant X, les valeurs de référence pour une grandeur d'intérét donnant y de dimension
Nx1, enfin un vecteur r de dimensions Px1 choisi arbitrairement. Ces entrées sont utilisées pour le calcul des deux parametres
¥ et P, avec Z=(X'X) + la pseudo-inverse de (X'X) au sens de Moore-Penrose.

1- Théorie
4.1 Nouvelle écriture de NIPALS
NIPALS utilise (X.y) pour calculer itérativement les A colonnes de trois matrices contenant des scores T, des vecteurs P
et des poids W [3]. Par exemple, soit i un indice entre Tet A, si nous notons P  le projecteur de RN orthogonal a {t;..t;},
a chague boucle les vecteurs pi sont calculés ainsi:
X Py )Y

Le projecteur P .1 estinutile puisque t est déja orthogonal & {t;..t.4}, d'ol:

pXtilE ) (1)
Multiplions de chaque coté a gauche par XZ soit X(X'X}+. Le terme X(X'X}'X" est le projecteur orthogonal sur X[2]. Or t;

est obtenu par combinaison linéaire des colonnes de X, ti appartient obligatoirement a I'espace décrit par les colonnes
de X, donc sa projection sur X donne ;. Ainsi apres arrangement des termes:

t = XZpit't) (2)

L'expression de t't; selon p; et Z s'obtient en calculant p'& p; & partir de I'équation (1. Ce résultat est introduit dans (2):
vt piZ pi )" G)

t=XZp{piZp ) “)

On démontre aussi que les p; sont strictement orthogonaux entre eux au sens de X, soit pour i#}, pZ p; = 0.
Donc P* X P est une matrice diagonale dont le terme de la i° ligne et de la i° colonne est p*,Z p;. En conséquence I'équation
{4) conduit a:

T=XZPP'ZP)’

T est la matrice des scores de la projection Z-orthogonale de X sur P. Les b-coefficients sont déduits apres une régression
aux moindres carrés de y sur T.
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4.2. Calcul de P par NIPALS-P.
NIPALS-P est un calcul plus direct des p; puisqu'il reste dans P Transposons chaque terme de I'équation {1) et multiplions
4 gauche par t, puis remplagons le t; a gauche par sa valeur donnée par |'équation (4):

t; p',': t; (t'iti)"]tli X (6)
Xz Bi ( p'\Z pi)/q'pi'= ti(tlit);Tti' X (7)
Soit 07 . = Ip. TPy Py Z Py )" P'y  le projecteur S -orthogonal & {p;... pi}. On démontre a partir de I'équation (7)
que:
Py X=Xy (®)
D'autre part, & partir de NIPALS, la substitution de w,; dans I'expression de t,,; puis celle de t;,; dans I'expression de
Py, donne:

Pivi= Qi X P XXP T y

Pisr= Oty (P XVXIP 5 XTy (9)
avec o, ; un scalaire. Reprenons la formule (3) en remplagant P4 X par XQ ™y
Piy1= Xy D'J—’T i X'X O"U1 g X'y (10)

Chaque nouveau vecteur pj,q estaun coefficient prés le produit de X'X par X'y apres Z-orthogonalisation par rapports
aux vecteurs {py... p;} obtenus précédemment.

1.3. Le modéle VODKA-PLSR.
VODKA-PLSR propose de remplacer X'y par tout autre vecteur r de méme dimension, et de normer les p; selon Z. L'algorithme
est le suivant.

- Al'étape 1: pi =X'Xr
P& priph Zp®
- Al'6tape i+1: Py =07 XXQ

Piet € Pist (P ZPi0)™
Le vecteur r permet d'intégrer des informations supplémentaires dans le modgle de régression. D'ol le nom: Vector Orientation

Decided through Knowledge Assessment-Partial Least Square Regression (VODKA-PLSR). Nous retrouvons NIPALS-P lorsque
r=X'y. Les b-coefficients sont obtenus par une régression aux moindres carrés de y sur T. Apres simplification:

b=ZP(PZPP'ZXYy {11)

Matériels et méthodes

L'objectif était la quantification de I'éthanol en cours de fermentation par spectrométrie proche infra-rouge entre 500 et
1900 nm. Les spectres disponibles étaient:

- Xg: 165modts, ne contenant pas d'ethanol;

-X: 315modts en fermentation ou vins, pour |'étalonnage;

- Xy: 1000mofts en fermentation ou vins pour la validation;

-k, kyy, kg, k;: spectres purs de 'éthanol, de I'eau, du glycérol et de I'acide lactique.

Les valeurs de référence y et yy des individus de X et Xy étaient connues. Les 4 premiers vecteurs propres d'une ACP sur
X donnent Q. Une matrice R est obtenue en concaténant Q, kyy, kg, et k. Le NAS-Net Analyte Signal [1] est la projection
de k orthogonalement & R . Différents choix ont été faits pour r: m1 vecteur composé de la valeur 1; m2 X'y colingaire
au spectre moyen; m3X'y NIPALS; m4k spectre pur de I'éthanol: m5NAS: m6NIPALS sur données centrées. Les 6modeles
ont été construits sur (X,y) avec 1 a 20 variables latentes, leurs prédictions sur {Xy,yy) comparées selon l'erreur standard
de prédiction AMSEP.
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ésultats

Les 6 modeles sont tous différents. Leurs valeurs de AMSEP sont reportées dans le tableau 1. Deux modéles: mZ et mb
ont de meilleurs performances que les modeles NIPALS-P centrés (mé) ou non (mJ). Le gain de AMSEF est certes modeste,
environ 3 p.cent, 'atout majeur des modgles mZet m5 est de présenter une large plage de variables latentes dans laquelle
la qualité de prédiction est stable. Au contraire, pour NIPALS-P, la plage optimum est réduite & une seule variable latente.

Modele | LV4 LVS LV6 L¥7 LV8 LV9 | LVIO | LVI] | LVI2 { LVI3 | LVI4 | LVIS |
ml | 209230294143 |1.12]1.09 | 1.08 099 | 0.96 | 0.97 | 0.96 | 1.22
m2 | 3.16 12221250223 ]|1.46 094 093|102 097 | 101 | 1.00 | 1.11
m3 | 1.81 | 126]1.04|1.03 134|102 138 1.19 108 | 1.19 | 1.18 | 1.16
md4 | 226|193 2421188 121 {102} 1.01 | 1.02 103 103|102 1.17
m5 | 1.04 1094092092 093097099 |1.02]1.04 104|101} 1.28

1.23 1 1.22 1 1.21

LISCUSSION ET LONCLUSION
Les modéles d'étalonnage inverse utilisent uniquement de I'information expérimentale. Le modeéle |
VODKA-PLSR offre la possibilité de compléter cette information expérimentale en introduisant de

| linformation experte comme le spectre pur de la grandeur d'intérét ou le NAS via le parametrer. Le

| calcul de P est orienté par r de maniére a identifier au mieux I'espace utile de X. Plusieurs options
| pour r se sont révélées intéressantes, mais beaucoup d'autres choix restent encore possibles. Ainsi
| VODKA-PLSR ouvre une infinité de modéles de régression de type PLSR issus de NIPALS. Le probleme
est maintenant d'identifier le vecteur r optimum. L'utilisation du NAS nous parait une premiére piste
intéressante puisqu'elle utilise la complémentarité entre informations expérimentales et expertes.
Mais d'autres pistes sont envisageables.
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