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Introduction

|l existe deux types de méthodes pour estimer l'incertitude
de prédiction d’'un modéle

— Ré-échantillonage (p.ex. bootstrap)
+ Moins d'hypotheses donc plus exact
- Donne seulement une valeur
-  Gourmand en temps de calcul
—  Expression analytique de la propagation d'erreur
-  Plus d'hypotheses donc moins exact

+ Donne une décomposition de l'incertitude
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Théorie

Supposons qu’un modele a €té étalonné, sur N échantillons :

Spectre X central modeéle
mesuré
Réponse / J central
estimée \ \ /
~— (s = Vn, =
~Ta —

noté : yZZ b+y

Question : Var(§)=F(&, O'EAB,N,...)

Comment ‘erreur de mesure se propage-t-elle dans le modele ?



Deux hypotheses extremes de représentation
de I'espace dans lequel évolue Ox

o

Si on suppose que les Si on tient compte
variables de x sont indépendantes et de la corrélation entre les

identiquement distribuées variables de x
(i.i.d.)



Théorie

 L’expression classique suppose un ox i.i.d. et
néglige les seconds ordres
1 2

Var (5) = (1+ ﬁijHzaf +27E,z 4 Tl

» La nouvelle expression relache cette hypothéese :

. 1 o, 1
Var(y):(1+ﬁ]bT2xb+zTsz+ ]ZVAB"'(“‘W)U(EXZ@)



Théorie : Terme 1

Var(5) = (1+inbH20'2 a7z, 7+ S
N * N

l

Traduit 'amplification de I’erreur de mesure par le modele

« L'expression classique ne tient pas compte de la structure de I'erreur et
peut de ce fait étre trés pessimiste

« L'expression nouvelle tient compte de la structure de I'erreur et doit fournir
une estimation plus réaliste

2
Var(y)= (1 +i]bTbe Hz X,z +% + (l + %j tr(Z.X,)




Vue simplifiée en dimension 1




Théorie : Terme 2

Var(§)= (1+inbH202 (RS
N * "1 N
[

Amplification de I'incertitude du modele par le spectre

. l[dentique dans les deux expressions

. Relié a la notion de « leverage » : plus l'individu est loin du centre, plus il
sera sensible a l'incertitude du modele

!

Var(y)= (1 +%}bT2xb yz'X, 7+ 6]’;]“3 + (l + %j tr(Z.X,)




Vue simplifiée en dimension 1

Z=X-X




Théorie : Terme 3

N

T

Var(§)= (1+%)Hb”20f RO L

Influence directe de la variance labo (SEL)

. l[dentique dans les deux expressions
« SEL peut agir aussi, a travers b, dans les autres termes.

Var(y)= (1 +%)bTbe +z'X,z+ Ovap |, (1 + %) tr(Z.X,)




Théorie : Terme 4

2

Var(5) = (1+%)Hb”20f 27z, + S

N

Ce terme est relié a la partie commune des espaces
d’incertitude de x et de b

« Présent seulement dans la nouvelle expression
. Vient d’un second ordre : Var(dz'5b)

1

2
Var(y)= (1 +%}bT2xb +z2"%, 2+ 6]’;]“3 - (l + %j tr(Z.X,)




Matériel et méthodes

Data:
Pour 385 échantillons d’aliments pour bétail

1 spectre PIR (moyenne de 10 répétitions)

1 valeur de taux de protéines (% massique)

Modele:
PLS associée a différents prétraitements

Spectres bruts, Detrend, Normalisation (SNV)

Dérivée seconde (Sav. & Gol.)

L’incertitude « vraie » a été estimée par bootstrap



Matériel et méthodes

* Les erreurs spectrales (0x) suivantes sont considérées :

— Pour chaque spectre x, un spectre idéal x* a été calculé
comme la moyenne de ceux ayant un y voisin

— L’erreur spectrale a été calculée comme la différence entre
les deux : Ox = x - x*

« Il s’agit d’'une erreur spécifigue a chaque échantillon,
irréductible et responsable pour partie des résidus

» L’incertitude du modele (X,) a été estimée par un
processus de cross-validation



Résultats

= nd nd nd

Vary) | F0 | Tl | Getv | el | sty | raty
O Term 1 1200 69 46 260 13 21

%_ Term 2 0.13 0.14 0.15 0.16 0.12 0.14
g)—J SUM 1200 69 46 260 13 21

Term 1 1.90 1.74 1.61 2.31 1.95 1.92

= Term 2 0.13 0.14 0.15 0.16 0.12 0.14

g Term 4 0.26 0.28 0.34 0.33 0.30 0.38

SUM 2.28 2.16 2.10 2.79 2.36 2.44

MSEC 1.67 1.65 1.40 1.81 1.40 1.60

True (BS) 2.22 2.24 2.17 2.57 2.07 2.47
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Résultats

- Detrend SNV+2nd
I

Va (y ) 16 LV 14 LV
Q| Termi1 21
Q
& Term 2 0.14
2.
L SUM 21

Term 1 1.92
=z Term 2 0.14
(©)
2| Term4 | __op6— 0.28 0.34 033"
A SUM 2.28 2.16 2.10 2.79
Q MSEC 1.67 1.65 1.40 1.81
True (BS) 2.22 2.24 2.17 2.57 2.07 2.4




Résultats

MBN

Var - Raw Detrend 2nd Der SNV 2nd4 SNV | SNV+2nd
(y) 17 LV 16 LV 18 LV 16 LV 15 LV 14 LV
@) }"‘. 4 1200 69 46 260 13 1
)cn
7] Term 2 0.13 0.14 0.15 0.16 0.12 0.14
)
N [ SUM 1200 69 46 260 13 21
\




Interprétation geométrique

Erreuri.i.d. :
b ne peut pas étre orthogonal a ox.

Erreur structurée :

b peut étre (quasi)orthogonal a ox,
ce qui réduit le terme 1



Résultats

Var - Raw Detrend 2nd Der SNV 2nd; SNV | SNV+2nd
(y) 17 LV 16 LV 18 LV 16 LV 15 LV 14 LV
e K
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—> | Term2 0.13 0.14 0.15 0.16 0.12 0.14
.
= 0.26 0.28 0.34 0.33 0.30
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True (BS) 2.99 2.24 2.17 2.57 2.07 2.47




2nd4 SNV | SNV+2nd
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13 21
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SNV | 2"4+SNV | SNV+2nd
16 LV 15 LV 14 LV
O \ 260 13 21
QO
0 \).16 0.12 0.14
Q
21 sum 1200 6 46 60 13 21
Term 1 1.90 1.7 1.61 31 1.95 1.92




Résultats
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Conclusion

Une nouvelle expression de l'incertitude des
prédictions a été proposee

Elle fournit des résultats proches du bootstrap

Elle peut fournir des informations sur les
différentes sources d’incertitude

De nouveaux indices de qualité des modeles
pourraient en étre dérives
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