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| — Introduction



.1 - Le monde est multifactoriel / multivarié

> Autour de nous, le monde est multifactoriel

Par exemple :
- Le fonctionnement d’'un organisme vivant
- La réactivité des composes chimiques

- Le comportement physique d’'un matériau

dependent tous deombreux parametres



.1 - Le monde est multifactoriel / multivarié

- Le fonctionnement
d’'un organisme vivant

- La réactivité des
composes chimiques

- Le comportement
physique d’'un matériau g

_— () solei

H,O, minéraux

A+BT9C+D

T°, Pression, Catalyse

i

B Adhérence du

pneu dépend :

TO
Poids voiture

Réglage suspensions, ...




.1 - Le monde est multifactoriel / multivarié

> Il y a aussi plusieunsponsed

— Plante : croissance, production de fruits / feaill
enracinement, ...

— Reéaction chimique : vitesse de réaction, rendement

— Pneu : adhérence, usure, élasticité, ...



.1 - Le monde est multifactoriel / multivarié

» Schéma général de la problématique

/

vy

Parametres :
- Influents

-non influents —_, Procé

Réponses :
- significatives
- non significatives

i

J
Variables indépendantes @ Variables dépendantes

v Y

\ 4 \ 4

\ 4

Modéliser ?

Interpréter ?

» Dans la Recherche ou en milieu Industriel




1.2 — La chimiométrie

» Historigue

1850 - 1975Approche univariée
- Une variable (parametre) spéecifique a la fois
- Limites dans le nombre de mesures

1975 — aujourd’hui Méethodes multivariees
- Mesure moins chere, mais faire des experiencé®eE
- Développement de methodes mathématiques adaptées
- Puissance de calcul des ordinateurs



1.2 — La chimiométrie

> Définition

Terme introduit en 1972 par Swante Wold :

La chimiométrie est la discipline chimique quiisglles
methodes mathématiques et statistiques pour :

- Mettre au point et sélectionner les procedures
optimales pour faire des expériences et des mesures

- Obtenir le maximum d’information chimique a
partir de I'analyse des données



1.2 — La chimiométrie

Ce n’est pas que des maths(duf!)

- 10 % Mathématiques

- 20 % Statistiqgues

- 30 % de bon sens

- 40 % de connaissances en chimie et sur les precede

10



1.2 — La chimiométrie

> Qutils de la chimiométrie

— - Pour optimiser les expériences c’est-a-dire aleamax.
d’'information avec le moins d’expériencesPlans
d’expériences

- Décrire des phénomenes a partir d’'une multitude de
variables (données multivariees)Analyse descriptive /
exploratoire

- Modéliser des phénomenes a partir d’'une multitude
de variables

- Reégression multilineaire 11



Il — Principe des
plans d’expériences

12



II.1 — Principe

» Objectifs

Ensemble de méthodes permettant de :

- Planifier des expériences qui permettent d’obtenir
I'information la plus riche possible

- Minimiser le nombre d’expériences (co(t)

- Interpréter les résultats des expériences

= Amelioration de la qualité et de la sécurité des pradits
et procedés 13



II.1 — Principe

> Schéma
Facteurs
non controlés
vy
4 N\
' ’ ’ »
Facteurs - cede - Réponses

contrblés Pro
¢

J

Facteur contrdlé = parametre mesurable et réglable indépendamment

= variable quantitative ou qualitative 14



II.1 — Principe

» Méthodologie pour :

- Sélectionnerles facteurs influents sur la réponse (criblage
de facteurs)

- Décrire, et éventuellement validerun modele des
variations de la réponse en fonction des variatit@mssfacteurs
(surfaces de réponse)

- Trouver une combinaison de facteurs conduisanea un
optimisation de la reponse (surfaces de réponse)

15



1.2 — Stratégie expérimentale

1 - Maillage et expérience a chaque nceud
- mk expériences (k facteurs a m niveaux) !

2 - Variation d'1 facteur a la fois

- Ne tient pas compte des interactions de facteas (f
optimum) !

3 - Autre stratéegie ?

16



1.3 — Choix des facteurs

Diagramme d’Ishikawa :

Matériel Méethodes

Procédé

Matiere

premierg

-

Main d’oeuvre

- |ldentification des sources de variabilité

= Choix des facteurs contrblés a étudier

-/

Milieu

Résultat
Rendement

17



I1.4 — Exemple de la pesée

Exemple discute par Hotelling :

> Objectif = peser 3 objets a I'aide d’'une balance a 2
plateaux dont le O est mal réglé

!

Trouver masses;f = 1, 2, 3) de variances minimales

var(X)=0z :ﬁi(xi —X)?2

a partir des pesées successives independantesdont |
résultats sont avec var (j) = o (erreur expérimentale)
18



I1.4 — Exemple de la pesée

» Meéthode 1= la plus intuitive

Matrice d’expériences

=My

=M + M, —
3=, + M,

Iy, =M+ 1M,

et var (m,) = 262

My=11

m,=r,-r,
My, =T3-1
M;=1r,-T,

19



I1.4 — Exemple de la pesée

» Méthode 2= répétitions

Matrice d’expériences = 2 fois la précédente (Z2¥lo

doum,=(r,+1,))/2-(r; +r,)/2

et var (m,) = 46%/4 = 62

= variance divisee par 2 mais nombre d’expériences
multiplié par 2

20



I1.4 — Exemple de la pesée

> Méthode 3= utilisation des 2 plateaux de la balanc@)

a2

-1 -1 -1

Matrice d’expériences r +1 -1 -1

-1 +1 -1

-1 -1+1)

r=-m-m,-mg+im, My= (-1, + I+ I3+ 1,)/2

I, = ml-mz-m3+mo ‘ mlz(rZ_rl)/z
3= My * My~ My MM m, = (5 - 1,)/2
r4:-m1'm2+ n']3+rno m3:(r4_r1)/2

et var (m,) = 26%/4 = 64/2

= variance divisee par 4 et méme nombre d’expérienges



I1.4 — Exemple de la pesée

> Méthode 4= seulement premiére expérience changjée

Matrice d’expériences I

| =+mM + M+ Mg+ My,
=M - M,- Mg+ M,
3= -M+ M- M3+ My
My =-My- M+ M+ M,

)

et var (m,) = 46%/16 = ¢°/4

/
+1

+1
-1

-1

-1

D

My= (r+ I+ 3+ 1,)/4
my = (r+ 1p-r3-1,)/4
My = (- Iyt 13- 1,)/4
M3 = (I - Iy- 3= T)/4

= variance diviseée par 8 et méme nombre d’expériences



I1.4 — Exemple de la pesée

= La qualité de I'information depend :
- du nombre d’expériences

- mais également d’'un choix judicieux de ces
expériences

23



lll — Plans factoriels
complets 2

24



I1l.1 — Exemple : réaction chimique

» Exemple: Etude du rendement d’une réaction chimique
dependant de 3 facteurs

Ordre Température| Concentration| Catalyseur Rendement
e T (%) C K Y
1 160 20 A 60
2 180 20 A 72
3 160 40 A 54
4 180 40 A 68
5 160 20 B 52
6 180 20 B 83
7 160 40 B 45
8 180 40 B 80
Q [ 1 -1 -1 -1 60
© 2 +1 -1 -1 72
Q < 3 il ol 1 54
% g < 4 +1 +1 -1 68
= \g 5 -1 -1 +1 52
< 6 +1 -1 +1 83
CD 7 -1 +1 +1 45
\ 8 +1 +1 +1 80




I1l.1 — Exemple : réaction chimique

A
45
40 —— 54 68
C
5%,1 ........................................
07 60 72

160 T 180



[11.2 — Calcul des effets principaux

» Effet principal de T:

Définition :

= différence entre la moyenne des niveaux hauts et
moyenne des niveaux centraux

= demi-difference entre la moyenne des niveauxsheiLia
moyenne des niveaux bas

Pour T :

y,=(72+68+83+80)/4

y.=(60 +54 +52 + 45) / 4
T=12(,-y)=1/2[(303-211)/4F +11,5

= On gagneen moyennell,5 points de rendement pour T »;



[11.2 — Calcul des effets principaux

Exercice: Calculer les effets de C et K :

- Autre méthode de calcul : a partir de la matriceéeixpentale



[11.2 — Calcul des effets d’interaction

> Interactions de€l ordre:

Effet moyen T de 11,5, mais plus fort avec catalygzque A :
K = B : effet température = (83 + 80) /2 — (45 + b2)= +33
K = A : effet température = (72 + 68) /2 — (60 + H2)= +13

TK (ou T*K) = 1/2 [(33 - 13) /2] =5 TK
= moyenne des effets /2 (41 )
-1
Y # +1
___—— T=180°C 1
-1
T T=160°C +1
| — -1
A B 29




[11.2 — Calcul des effets d’interaction

Définition :
L'interaction entre deux facteurs 1 et 2 est la idéifiérence entre

I'effet du facteur 1 au niveau haut du facteur RPeftet du facteur
1 au niveau bas du facteur 2

Exercice: Calculer les effets TC et CK :

30



[11.2 — Calcul des effets d’interaction

> Interaction de ® ordre:

K=B:TC,=(52+80)/2—(83+45)/2=+2

K=A:TC,=(60+68)/2—(72+54)/2=+1
TCK

~ N
-1

TCK (ou T*C*K) = 1/2 [(2 — 1) /2] =+0,25 +1
+1
-1
+1

= Pour info., mais difficile a interpréter...

31



111.3 — Présentation des résultats

32



I11.4 — Significativité des effets

> Erreur sur Y :

Erreur totale sur Y = erreur aléatoire (= expéritaks)

+ erreur systématique

estimee par des calculs statistique  «——

___» effets blocs et dérives corrigees par des
methodologies particulieres

33



I11.4 — Significativité des effets

> Erreur expérimentale :

Erreur experimentale de I'appareil mesurant langpo

—> Erreur se répercute sur le calcul des effef$ (

= Nécessité de calculer la significativité des effetdg ou non ?)

3 cas pratigues

1/ on connait I'erreur experimentaie
2/ I'erreur est calculée par répétition d’'une exgrase

3/ estimation a I'aide des interactions d’ordre élev

34



I11.4 — Significativité des effets

1/ On connait I'erreur expérimentaig :

1 n
E:EZ“—L Yi dou Oe=—) 0, =
=1 I=

Exemple précédent :
Sig, = 2, alorsog = 2KW8 = 0,707

Si I'on considere une distribution normale destsfferec un écart-
type deog = 0,70, alors

- au seuiln = 5%, effet significatif (non nul) si > 1,96% (=1,39)

- au seuiln = 1%, effet significatif (non nul) si > 2,58% (=1,82)

35



I11.4 — Significativité des effets

2/ L'erreur est calculée par repétition d’'une exgraee (pure error) :

On estime l'erreur,sen effectuant m mesurgsau meme point

experimental : 1 & B S
=+  —T)2 =
Sg m-1 ; :1,(r| r) et OE /n

Si m n’est pas grand (<30), alors effets ne suipast
lol normale mais de Student

U

1 | 2 | 3| 4|5 |09
90% | 6,31| 2,92 2,35| 2,13| 2,01 1,83 | = degrés de
95% | 12,71| 4,30 3,18 2,78 2,57 2,26 liberté = m-1
99% | 63,66 9,92| 5,84/ 4,60 4,03| 3,25

i/

seuil de
significativité

- au seuil, effet significatif (non nul) si >t, * o 36



I11.4 — Significativité des effets

3/ Estimation a l'aide des interactions d’ordre élé@wtal error) :

On estime I'erreurgsen supposant que les interactions d’ordre
éleve (>1) sont nulles (suivent une loi normale d@gy@mne nulle).
Leur variance est alors :

moyenne nulle

1N\
SZE:_ZI | p et non pas p-1car
P

- test de Student pour tester significativité des effet
principaux et des interaction de premier ordre

Autre méthode (graphique)a droite de Henri

37



IV — Plans factoriels
fractionnaires op

38



V.1 — Généralités

1/ Quand le nombre de facteurs augmente, les ptamplets se
revelent colteux !

2/ De plus, toute I'information extraite n’est pacessairement
interprétable ou indispensable (effets d'interaxgid’ordre éleve)

= sélection parmi les 2 expériences d’'un sous-ensemble
judicieusement choisi

Tres utile notamment dans une strategisateeningde
facteurs

39



V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

» Exemple: Etude du rendement d’une réaction chimique

dependant de 3 facteurs

plan complet 2

essai| moy. | fact. | fact. | fact. |inter. | inter. |inter. | inter. | rép.
I T C K TC | TK | CK |[TCK | Y

1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 -1 50
2 +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 72
3 +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1 54
4 +1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1 78
5 +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 52
6 +1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 -1 72
7 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 50
8 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 80

effets

Exercice: Calculer les différents effets associées a cetteioaaty,

experimentale




V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

» Exemple: Etude du rendement d’une réaction chimique

dependant de 3 facteurs

plan complet 2

essai| moy. | fact. | fact. | fact. |inter. | inter. |inter. | inter. | rép.
I T C K TC | TK | CK |[TCK | Y

1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 -1 50
2 +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 72
3 +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1 54
4 +1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1 78
5 +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 52
6 +1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 -1 72
7 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 50
8 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 80

effets

Quelles expéeriences choisir pour garder une infoana
pertinente ?

41




V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

Choix de 4 expériences parmi les 8

42

essail T C K Y
2 | +1 | 1| 1| 72
3 -1 +1 -1 o4
5 -1 -1 +1 52
8 +1 +1 +1 80
K




V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

Exercice: Calculer les effets du nouveau plan expérimenthlité

43



V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

= prix a payer : effets principaux et certains effets

d’'interactions confondus :

Pour le nouveau plan fractionnaire :

T=K+E; C=E+EK; K=K+E;
essai| | T C K TC | TK | CK |TCK
2 +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1
3 +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1
) +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1
38 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1
1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 -1
4 +1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1
6 +1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 -1
7 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1

44



V.1 — Exemple : plan fractionnaire-2

» Notations (Box)

On dit que les effets 1 et 23 sont aliasés : 1 = 23

| = 123 est appelé générateur d’aliases

45



V.2 — Méthode de construction des plak$ 2

231

- Plan complet 2+ modalités du facteur 3 identiques a celles de
I'interaction 12

| =123 donc 3 =12
251

- Plan complet 2+ modalités du facteur 5 identiques a celles de
I'interaction 1234

| = 12345 donc 5 =1234
26-2 -

- Plan complet 2+ modalités des facteurs 5 et 6 identiques a
celles des interactions 123 et 234 par exemple

5=123et6=234doncl=1235et | =2346

46
= P générateurs d’aliases



V.3 — Regles d'interprétation

» Screening de facteurs :

- les effets des interactions d’ordre supérieur arit en genéral
négligés

- si 2 effets sont non significatifs, on consideuve tjeffet de leur
Interaction I'est aussi

a7



V — Corrections
d’erreurs systematiques

48



V.1 — Blocking de plans factoriels

Dans certains cas, impossibilité de réaliser togtesxperiences
dans des conditions strictement identiques (tenwnérgour,..)

- division d'un plan complet en blocsde facon a ce que I'effet
bloc ne soit pas confondu avec I'effet d'un fact@tirque les
blocs soient homogenes

= faire jouer au bloc I'effet d’'un nouveau facteur

49



V.1 — Blocking de plans factoriels

» Exemple d’un plan®

Bl =123

essai| | 1 2 3 12 13 23

2 +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1

;' 3 +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1

% 5 +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1

8 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1

1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 +1

N 4 +1 +1 +1 -1 +1 -1 -1

é 6 +1 +1 -1 +1 -1 +1 -1

7 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1

50



V.2 — Dérive systematique

> 1eetechnique :

Randomisation
= tirage de l'ordre des expériences au hasard

= a effectuer systematiquement

51



V.2 — Dérive systematique

> 2¢metechnique :
essai| moy. | fact. | fact. | fact. | inter. | inter. | inter. | inter. rep.

I T C K TC TK CK | TCK Y
+1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 -1 y,+d
+1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 | y,+2d
+1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1 | y;+ 3d
+1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1 |y,+4d
+1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 | y;+ 5d
+1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 -1 | ys+ 6d
+1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 |y, +7d

8 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 | yg+ 8d
effets| +4,5d| +0,5d| +d | +2d | +0d | +0d | +0d | +0Od

N[O~ W[IN|PF

= intervertir les modalités des effets (interactiongontre effets
principaux) pour calculer les effets principaux puss [7,6,2,3,4,1,5,8]
52



VI — Méthodologie de
surfaces de réponse

53



V1.1 — Exemple de modele du premier degré

» Exemple :

Croissance d’algues en fonction des conditionsultere
Y = population d’algues apres 10 jours d’incubation

1/ Plan complet 2

2/ Effets :
moyenne (I) +0,531 inter PN -0,008
phosphore (P) -0,011 inter PC +0,022
azote (N) +0,037 inter NC +0,004
carbone (C) +0,170| inter PNC +0,010

3/ Modele de régression :

Y=0,531-0,011P+0,037/N+0,170 C - 0,008 PN +
0,022 PC + 0,004 NC + 0,010 PNG +

54



V1.1 — Exemple de modele du premier degré

4/ Significativité des effets :

Si I'erreur expérimentale connue est de 0,04, dlecart-
type de chaque effet estimé (et donc de chacun des
coefficients) est de 0,014

Les effets significativement différents de 0 (auilsge 5%)
sont donc ceux de N et C

= Modele de regression devient :
Y =0,531+0,037 N+ 0,170 Cer

5/ Validation :

Une ou plusieurs mesures au centre du domaineimgéal
— Calcul de la différence entre valeurs préditesaddws observees
(e = lack-of-fit) au centre (pas servi a la condiarcdu modelg),




V1.1 — Exemple de modele du premier degré

6/ Représentations graphigues :

Surface de réponse : Courbes d'isoréponses :

LA T PR Ty 7

LELI ] g7 It _\xkhﬂxxhﬁmeaxkahmﬁhﬁxkgﬂ-
Aﬁﬁ/////////////f/ > ]
VI v Y O O - -

//////////rr-///4] c wl :

X T T : , o _
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g 7 B e

i w | P 1 0 S A

: : 5010 59 59 0

LIETIT T T T g e b
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. 30 5 50 0 A :

- 7T A7 : o ;
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L L I T iy - 4
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- /
nx-//f////////////////zi
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Modele linéaire quand :
- facteurs varient linéairement

I 56
- domaine experimental restreint



V1.2 — Exemple de modele du second degré

» Exemple :

Acceptabilité de la couleur de hot-dogs en fonctlerla
concentration de 3 colorants (XX, et X,)

Y = moyenne des jugements de 24 consommateursisuganelle
hédonique (1 : déplait beaucoup a 8 : plait beaycoup

57



V1.2 — Exemple de modele du second degré

1/ Plan complet 2

Matrice d’expériences :

2/ Effets :
moyenne (I) +5,24
X, -0,55
X, +0,20
X, -0,10
X X, -0,30
X X -0,35
X, X4 0,20

|_‘><
X

N
X

w

5,1

5,0

5,4

4,7

4,9

4,0

6,6

3,9

6,0

5,9

WwWwW(wiA~IND|PEAINIEINIEDN
WW(WwA | INDNINIPAIPEINIDN
WIW W[ ININIDMNDIDN

6,2

en négligeant I'interaction dé%ordre
58




V1.2 — Exemple de modele du second degré

3/ Modele du ¥ degré :
Y =5,24-0,55%, +0,2x,-0,1X,—0,3X,X, - 0,35X,X; + 0,2X.X, + &

4/ Significativité des effets :

L’erreur expérimentale estimée a partir des répéistiest de :

=L 3 -fe  =1/(3-1) * (6-6,033 + (5,9-6,03} + (6,2-
m‘l'Zl: 6,039= 0,0233

L’écart-type de chaque effet est alors de 0,054

Les effets sont donc significativement différenésOd(au
seuil de 5%) s'ils sont > 0,054 1 { ,y= 0,054 * 4,3 = 0,23

= Modele de regression devient :
Y =5,24-0,55, +¢! 59



V1.2 — Exemple de modele du second degré

4 bis/ Significativité des effets et du modele (ANAV.

Effect | Sumof| DF | Mean | F-ratio | P-value
squares square

A 2,42 1| 2,42 103,7| 0,0095

B 0,32 1| 0,32 13,7| 0,0658

C 0,08/ 1| 0,08 3,4| 0,2053

AB 0,72 1| 0,72 30,9/ 0,0309]

AC 0,98/ 1| 0,98 42,01 0,0230

BC 0,32) 1| 0,32 13,7| 0,0658

Lack-of-fit 2,74 2 1,37 58,7 0,0167
Pure error 0,05 2 0,02

Total 7,63 10

= - on retrouve les effets non significatifs

- mangue d’ajustement du modele important !

R-squared = 0,634

60



V1.2 — Exemple de modele du second degré

4 ter/ Significativité du modele :

Comparaison valeurs observées et valeurs preaitgdgs points
centraux de répétition :

Valeurs observées : 6,059 et 6,2

# valeur prédite : 3,59 !

= modele insuffisant pour rendre compte des expériers realisees

61



V1.2 — Exemple de modele du second degré

Plan complet 2+ expériences supplémentaires

Points disposés en étoile autour du cube

Initial

— 5 niveaux pour chacun des 3 facteurs

pour apprecier une possible courbure deg|la3

reponse (non linéaire)

X, | X, | X3 | Y
15| 3 | 3 | 63
45| 3 | 3 | 39
15| 3 | 7,0

3 |45| 3 | 68
3 | 3 | 15| 45
3 | 3 | 45| 48

Hypothése d’'un modele polynomial dif @rdre (quadratique) :

Y = B+ ByXy + BoX, + BaXs + XX, + BaX Xs + BogXoXs + B X2+

BooX,2 + BaaXs? + €




V1.2 — Exemple de modele du second degré

Coefficients du modele :

Parametre| estimation
3o -5,02
3, 4,02
3, -0,49
34 4,38 7|
315 -0,25
314 -0,40
B3 0,15
311 -0,45
355 0,15
333 -0,61

Validation :
Valeur centrale préedite = 6,02
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V1.2 — Exemple de modele du second degré

ANOVA : Effect | Sum of| DF | Mean | F-ratio | P-value
squares square
A 529 1| 5,29/ 226,7| 0,0044
B 0,17 1| 0,17 7,41 0,1126
C 0,004 1| 0,004, 0,17 0,7250
AB 0,50 1| 0,50 21,43} 0,0436
R-squared = 0,957 AC 1,28 1| 1,28| 54,86 0,0177
BC 0,18 1| 0,18 7,71 0,1089
AA 2,28 1| 2,28 97,64, 0,0101
BB 0,26f 1| 0,26/ 11,09 0,0796
CC 4,18 1| 4,18 178,98 0,0055
Lack-of-fit 0,60f 5| 0,12 511} 0,1717
Pure errorf 0,05 2| 0,02
Total 15,15| 16

= effets prepondeérants = effets quadratiques
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V1.2 — Exemple de modele du second degré

Représentations graphiques :

Surface de réponse : Courbes d'isoréponses :
e
were /) oSN |
7 & “/_—\\\\\\25
6F !l 13} "(\\—\?) R ]
: ; 6.1 . ) ) \
4t ;
X 53 Is
2 | 5.3 o \‘“-«—.-/
: 4.3 %._______/ /
ik 233.3 1.3'\\ et A
3 e
v 2.3 A 13 4.3 e 1.3 1.3 2.3 3.3 ; 4.3 53

Pour colorant B = 3%

= identification de I'optimum par calcul et visualisaion graplitque



V1.3 — Plans pour I'étude du second degre

» Plans centres compositef 3, plan complet ® étoile centre
nombre| «
4 4 |1414] 3
8 6 1,682 3
16 8 2 3
32 10 2 4

Plan centré composite a 3 facteurs
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V1.3 — Plans pour I'étude du second degre

» Autres plans du second degre :

- plans factoriels complets a 3 niveatx 3
- plans de Box-Behnken (plan$@on complets)

- plans de Doehlert, ...
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VIlI — Plans de mélanges
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VIl.1 — Contrainte fondamentale des mélanges

» Plans d’experiences classiquesfacteurs independants

» Plans de mélanges contrainte fondamentale :
D % =100%
i=1
avecy; la teneur en constituant |

ou .

2% =1
i=1
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VIl.2 — Représentation géeometrique des mélanges

Mélanges binaires :

échelle produit B

1 0,75 0,50 0,25 0
B | e | | A
0 0,25 0,50 0,75 1
échelle produit A -
Mélanges ternaires : o

échelle produit C
0,50

B | \ \ \ . \ C
1 0,75 0.50 0,25 "8 70

échelle produit B



VI1.3 — Plans de mélanges classiques

1 - Plans en réseaux ( = simplex lattice designEnsxde criblage

échelle produit A ) _
echelle produit C

0,50

1 0,75 0,50 0,25 0
échelle produit B

plan {3,2}

nombre de constituants pas du réseau &



VI1.3 — Plans de mélanges classiques

échelle produit A ) _
echelle produit C
0,50

1 0,75 0,50 0,25 0
échelle produit B

plan {3,3}

nombre de constituants pas du réseau S



VI1.3 — Plans de mélanges classiques

2 - Plans de mélanges centrés ( = simplex-centramds) :
plans d’optimisation A

échelle produit A

échelle produit C
0,50

1 0,75 0,50 0,25 0
échelle produit B

- produits purs + mélanges moitié-moitié + mélange
équiproportionnel
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VI1.3 — Plans de mélanges classiques

3 - Plans de mélanges centrés augmenteés ( = auahsimielex-

centroid designs) : plans d’optimisation

0,75

échelle produit A 0,50

échelle produit C
0,50

1 0,75 0,50 0,25 0
échelle produit B

— produits purs + mélanges moitie-moitieé + melange
équiproportionnel + centres de gravité des simpletauas
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VIl.4 — Modeles mathématiques

1 — Modele du premier deqré :

Y = Bg + PiXy + PX, + PeXs e

avec X, +X,+X;=1

d'ou Y =g (Xy+ X, + Xg) +ByXy + BX, +BaXs t e
Y =P X+ PoX+PigXste

— perte terme constant

2 — Modele du second degreé :

Y = B1Xy + BoXy + BaXg + BoX X, + BaX Xg + PogXoXg + B X2+ fooX2 +
BasX2+ €
avec X2=X,(1-X,-X,)

d'ou Y =[X, + BToX, + PTgXg+ PTypXoX, + BTy Xg  PTasXo X+ e

-, perte termes quadratiques "



VIIL.5 — Exemple

» Etude de la relation entre I'allongement a la rupide fils et
leur composition de melanges en 3 polymeres :

- Polyéthylene (PE)
- Polystyrene (PS)
- Polypropylene (PP)

0,25

p 7 , 0,
» Plan de mélanges centré augmenté

de contrble




VIL.5 — Exemple

» Matrice expérimentale

essai| PE | PS | PP |reponse
| @ | 6 Y
1 1 0 0 32
2 0 1 0 25
3 0 0 1 42
4 1/2 | 1/2 0 38
5 1/2 0 1/2 39
6 0 1/2 | 1/2 30,5
7 1/3 | 13 | 1/3 37
8 213 | 1/6 | 1/6 37
9 1/6 | 2/3 | 1/6 32
10 | 1/6 | 1/6 | 2/3 38
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VIIL.5 — Exemple

» Calcul des coefficients du modele cubique restreint

coefficient
B, 32
B, 25
B, 42
B 38
Bis 8
523 -12
Bi2s 6

Y =32X,+ 25X, + 42X, + 38X X, + 8X, X5 - 12X X, + 6 X, X, X, + €
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VIL.5 — Exemple

> Validité du modele

essai | Reponse| Réponse
mesureée| calculée
8 37 37,38
9 32 32,22
10 38 38,22

= Modele cubique restreint valide

Polystyréne

Polyéthyléne

<
0

Polypropyléne
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VIl - Conclusions
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VII.1 — Objectifs

» Objectifs :

- sélection de facteurs

- modeélisation

- optimisation de la réponse

81



VIl.2 — Méthodologie générale

1/ Construction du plan d’expériences :
- plan complet ou fractionnaire = plan de criblags thcteurs
- plan plus evolué sur facteurs significatifs = pthoptimisation

2/ Modélisation de la réponse :
- régression linéaire multiple
- validation (R, lack-of-fit, différences observé / prédit au ceitr

3/ Représentations graphiques :
- surfaces de réponse

- courbes d’isoréponses
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