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      La chimiométrie

Prédictions :

    - quantitatives : 
  ex. taux de gluten 
  - qualitatives : 

  ex. pays de provenance 

Definition (International Chemometric Society ):

La chimiométrie est la science mettant en relation des mesures
faites sur un système chimique ou un procédé avec l'état de ce
système ou procédé, en utilisant des méthodes mathématiques ou
statistiques. 

Pratique :



  Le projet Chemoocs : 3 piliers



  FUN : plateforme 
de diffusion de MOOCs



  Exemples de MOOCs



  Composition 
du MOOC

15 / 10 / 2015

- des grains  
– une vidéo (10')
– des exercices 

- une animation  (ex : forum) 
  pour créer une dynamique 

- une évaluation 
 
- durée limitée : 
            8 semaines 

Les inscrits 
se comptent 
en milliers 
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Cahier des charges :

- gratuit 

- contient les méthodes présentées 
  dans le MOOC

- facile à utiliser (compréhension)

- facile à utiliser (accès, installation)

L'outil initial : 

boite à outils FACT
sous SCILAB

Groupe de travail : 
Jean-Michel Roger
Jean-Claude Boulet
Eric Latrille
Virginie Rossard
Fabien Gogé

Expert informatique: 
Pascal Neveu



Réponse au cahier des
charges :

- gratuit 

- contient la plupart de 
  méthodes présentées 
  dans le MOOC

- facile à utiliser (accès, installation)

- facile à utiliser (code)

L'outil initial : 
boite à outils FACT
sous SCILAB



       Choix de Galaxy :          
de grosses possibilités

- programmer sans ligne de commande

- re-utilisation de fonctions existantes (en Scilab, Octave, R) 

- gratuit 

Plus :

- interface web 

- connectivité avec bases de données 

- workflows

- grosse communauté 



Notre version de Galaxy au 01/11/15:



Notre version de Galaxy au 01/11/15:



Fichiers :
.xml
.csv
.png 
.mat

Notre version de Galaxy au 01/11/15:

Commandes via les
interfaces Python : 
Scilab2Py
Oct2Py
RPy2



import sys,random

""" configuration d'Octave """
from oct2py import Oct2Py;
oct=Oct2Py('/usr/bin/octave')
""" ajout du path pour la boite a outils """
oct.eval("addpath('/home/jcb/galaxy-
master/tools/chemoocs/matlab/nway331')")

""" configuration de Scilab """
from scilab2py import Scilab2Py
sci=Scilab2Py('scilab')
""" execution de la bonne fonction csv: separateur champ = ',' separateur
decimal = '.' """
sci.eval("exec('~/galaxy-
master/tools/chemoocs/scilab/glx_xstruct2xml.sci', -1)")
sci.eval("exec('~/galaxy-
master/tools/chemoocs/scilab/glx_xml2xstruct.sci', -1)")
 
def stop_err( msg ):
    sys.stderr.write( msg )
    sys.exit()
def __main__():   
    """ lecture des parametres et ajustement du format  """
    input2=int(sys.argv[2]) 
    input3=float(sys.argv[3])
    input4=int(sys.argv[4])
    input5=int(sys.argv[5])
    input6=int(sys.argv[6])
    """ passage des arguments dans Scilab et execution """
    """ scilab charche le fichier .xml de Galaxy et le sauvegarde au format
Matlab """
    sci.push('file1',sys.argv[1])
    sci.push('out1', sys.argv[7])
    sci.eval('x=glx_xml2xstruct(file1);')
    sci.eval("savematfile('/home/jcb/galaxy-
master/tools/chemoocs/matlab/killme.mat','x', '-v7') ")   

    """ passage des arguments dans Octave """
    oct.push('file',     sys.argv[1])
    oct.push('nbrcomp',  input2)
    oct.push('converg',  input3)
    oct.push('init',     input4)
    oct.push('max_iters',input5)
    oct.push('constr',   input6)
    oct.push('def_params',[0.000001,0,0,0,0,2500])

    """ chargement des donnees et des arguments dans Octave """
    oct.eval("load('/home/jcb/galaxy-master/tools/chemoocs/matlab/killme.mat','-
v7');")
    oct.eval('def_params(1)=converg;')
    oct.eval('def_params(2)=init;')
    oct.eval("def_params(6)=max_iters;")
    oct.eval("constr2=constr*ones(1,3);")
    oct.eval("if constr==1, constr2(1)=0; end ")
    """ x est une structure ; mise au format hypermatrice => x2 """
    oct.eval("n=length(fieldnames(x));")
    oct.eval("[ni,qi]=size(x.plan1);")
    oct.eval("x2=zeros(ni,qi,n);")
    oct.eval("for i=1:n; name=sprintf('%s%s','plan',num2str(i)); name2=sprintf('x.
%s',name); eval(sprintf('x2(:,:,i)=%s;',name2));end")
    """ application de Parafac"""
    oct.eval("res=parafac(x2,nbrcomp,def_params,constr2); clear x;")
    """ valable uniquement pour les matrices 3D: """
    oct.eval(" for i=1:3; name=sprintf('%s%s','plan',num2str(i)); name2=sprintf('x.
%s',name); eval(sprintf('%s=res{i}',name2)); end ")
    """ sauvegarde par Octave au format Matlab """
    oct.eval("save /home/jcb/galaxy-master/tools/chemoocs/matlab/killme.mat x")
    """ ecriture au format xml par Scilab """
    sci.eval("loadmatfile('/home/jcb/galaxy-
master/tools/chemoocs/matlab/killme.mat','x')")
    sci.eval("glx_xstruct2xml(x,out1)")
    sci.eval("deletefile('/home/jcb/galaxy-
master/tools/chemoocs/matlab/killme.mat')")
    
if __name__ == "__main__" : __main__()

   Ex :PARAFAC



  

Données 1
(spectres)

Données 2
(valeurs de
référence)

Choix de
prétraitements

Calcul d'un
modèle

Données 3
(autres
spectres)

Choix d'un
modèle

Application
du modèle 

Données 4
(autres
valeurs de
référence)

Evaluation
d'un
modèle

Evaluation
du  modèle

Modèle
validé 

Exemple de workflow en
chimiométrie 



  

Exemple de      
workflow sous Galaxy



Quelques questions 

Inutile 
A supprimer

- supprimer de nombreux formats
 
- rajouter d'autres formats

  ex : ENVI, MAT 

Formats des fichiers 



Quelques questions (suite) 

Graphiques 

- interactivité possible avec Galaxy/Python 

Diffusion 

- Machine virtuelle de type Virtual Box 

- Serveur / cloud ? 



Quelques questions (fin) 

Gains de temps 

- processus un peu longs

- cause : lecture/écriture de fichiers, 
                ouvertures de logiciels 

 

3 finalités à Galaxy 

1- enseignement via le MOOC 

2- diffusion + évaluation de nouvelles méthodes 

3- garantie de la qualité et l'inter-opérabilité des outils



Echéancier :

Novembre 2015 → Avril 2016

Mai  → Juin 2016

Juillet → Août 2016

Septembre → Novembre  2016

- construction du MOOC 
- implémentation de Galaxy
   + validation des méthodes
   + robustification

- tests du MOOC + Galaxy

- dernières corrections 

- lancement sur FUN 



Invitation : 

MOOC en chimiométrie 

à suivre sur FUN 

Début : Septembre 2016 
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