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La chimiomeétrie pour tous :

principes et outils.

=

- [ i
agropolis fondation
Pouwr la Recherche Agronomigue

et le Développement Durable

all

(AN |
My

o

SCIENCE & IMPACT

) 'agro-environnement

ueh * -~

agreenium

sAED Florac
s Hélio Y versite AV,
| U onagalys LIVersite =gro-
de Lille = A — —
| 15TIEUl 'ﬂ ] ';J ucation - > INSTITUTE OF TECHNOLOGY FOR LIFE, FOOD AND ENVIRONMENTAL SCIENCES

Onirls UBO ——

eeeeeeeeeeeeeeeee

Ecnle Nationale NantuAllant:q e
naire,

CheMEGLs

Projet collaboratif

Présenté par :
Jean-Claude BOULET

INRA, UMR1083 SPO
Plateforme Polyphénols

Tech
Aix--Marseille UNIVERSITE
universite DE GENEVE



La chimiomeétrie

Definition (International Chemometric Society ):

La chimiomeétrie est la science mettant en relation des mesures
faites sur un systéme chimique ou un procédé avec l'état de ce
systéme ou procédeé, en utilisant des méthodes mathématiques ou

statistiques.

Pratique :

Prédictions :

N / - quantitatives :

ex. taux de gluten

—» - qualitatives :
eX. pays de provenance
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Le projet Chemoocs : 3 piliers

> Une boite

> a outils
> Un MOOC
Massive open
online courses
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Présentation de FUN @f

'i\ﬂtj @ hitps:/ /www.france-universite—numerigue-mooc.fr/about E1 < | ’*:L france université numérique -}x ﬂ' E lr

DECOUVRIR, APPRENDRE ET REUSSIR

QU'EST-CE QUEFUN 7 ACTUALITES LES COURS LES ETABLISSEMENTS S'INSCRIRE MAINTENANT

QU'EST-CE QUE FUN ?

FUN est une plateforme de MOOC (Massive Open Online Courses, en frangais « Cours en ligne
ouverts a tous ») mise a disposition des établissements de I'enseignement supérieur frangais et de
leurs partenaires académiques dans le monde entier. Lancée par le Ministére de I'Enseignement
Supérieur et de la Recherche en octobre 2013, cette initiative vise & fédérer les projets des
universités et écoles frangaises pour leur donner une visibilité internationale, et permettre a tous
les publics d’'accéder a des cours variés et de qualité ou qu’ils soient dans le monde.

Tous les cours présents sur FUN sont congus par des professeurs d'universités et écoles frangaises
et leurs partenaires académiques internationaux. Les étudiants et les internautes peuvent suivre
ces cours de maniére interactive et collaborative, a leur rythme.
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Composition gf

du MOOC ¢

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

TRONC COMMUN

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

- une évaluation

- durée limitée :
4 a2 6 semaines

Les Inscrits
se comptent

en milliers

EN SAVOIR PLUS
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Plusieurs outils, dont :

Unscrambler, PLS _Toolbox
Matlab, R, Scilab




L'outil initial

boite a outils FACT
sous SCILAB

Cahier des charges :
- gratuit

- contient les méthodes présentées
dans le MOOC

- facile a utiliser (compréhension)

- facile a utiliser (acces, installation

800

Jean-Michel Roger

Jean-Claude Boulet

Eric Latrille
Virginie Rossard
Fabien Gogé

Pascal Neveu

Console Scilab 5.5.2

EAEHENE I RIEE

Navigateur de fichiers ?aX

@I WFACT_plus/macros/ + || & |

Nom 4

5 macros
4

» [ archives

» | poubelle
buildmacros.sce

&I standardize.sci

@ Respecter la casse | | E...

ERER] Navigateur de variables 727X
Nom Valeur Type Visibilité
1 tdx2 50x5| Double| local
1 idm2 = [50,5]  Double local
- [101,3...] Double local
101. 350. 5| Double local
351, 370. [50, 4] Double] local
[101,3...] Double local
-1->dimx(1) [2,3] Double local
ans = H i 3| Double local
50, ] |startiter 5| Double local
7] |Constraint 0 Double local
-1->Fac | |conold 2| Double local
Fac = 1] |connew 2 Double local
I it 1| Double local
5. H lerr 1.35e+03| Double[ local
-1->L1=1!\atrix[Factor;[].iidxz[1,1!:].7idx2[1,2 ) ),dimx(1),Fac); 3 ;na(mr’s N/E\ Doﬂl:‘\z :ZE::

Ll=matrix(Factors(l_idx2(1,1):1_idx2(1,2)),dimx(1),Fac);

- - |——error 21 o If 2e-06 Double local
Index invalide. o C 4x5| Double local
o B 50x5| Double] local
B A 20x5]  Doublel lncal

-1->L1=matrix(Factors(l idx2(1,1):1 idx2(1,2))',dimx(1),Fac); Historique des commandes e x

Ll=natrix(Factors(l_idx2(1,1):1 idx2(1,2))',dimx(1),Fac);
!--error 21
Index invalide.

-1->size(Factors)
ans =
3.

=1=>size(Factors(l))
ans =

20. 5.

-1->size(Factors(2))
ans =

50. 5.
-1->Ll=matrix((1l_idx2(1,1):1_idx2(1,2))',dimx(1),Fac);

-1->

ypred_lineaire=e_val.d*b_lineaire;
repval_quad=varl(,[12 3 8]);

repval_quad=repval_quad(1:28,:);
yref=repval_quad.d;
regplottyrefi:,4),ypred_lineaire(:,4))

varl
varl.v(8)
clear

load (' /Users/jean-claude /Dacuments /mac_w
load('/Users/jean-claude /Documents/mac_w

X_28juills

m3g_pH143=csv2div(M3G_pH_143.csv)

help

m3g_pH143=csv2div(M3G_pH_143.csv)
m3g_pH3_49=csv2div('M3G_pH_349.csv)
m3g_pH3_49=csv2div(M3G_pH_379.csv)
m3g_2pH=[m3g_pH143 m3g_pH3_49]
curves(m3g_2pH)
toto=-log(m3q_2pH.d}/log(10);

curves(toto)

m3g_2pH.d=tolo



L'outil initial :

boite a outils FACT
sous SCILAB

Gl Console Scilab 5.5.2 A

Navigateur de variables ax
Nom Visibilite
o L1 local
Nom + local
r - |5 macros local
eponse au canier aes i
» [ archives local
- » |5 poubelle locall
ﬁ buildmacros.sce local
L] lib local
n [=] names . | [startiter local
nns_nnplstune.bin ol [Constraint... locall
nns_nnplstune. sci ~1->Fac conold local
nns_repeat.bin Fac = | [connew locall
nns_repeat.sci it local
parafac.m 5. ] lerr 1.35e+03 D‘M{ local
: -1->Llsmatrix(Factors(l_idx2(1, Mgl idx2(1,2)),dimz(1),E g 2 Doubel local
pdstsd L1=matrix(Factors(1_idxZ(1,1):1_ioWgl,2) ) dinx(1),Fa 8 Factors N/A L‘_’—S“‘- local
standardize.sci - - f 2e-06/ Double] local
Index invalide. 0 C 4x5|  Double! locall
0B 50x5|  Double local
IsLlematrix(Pactors (1 ids2(1. 1)1 ide2 e == 20x5] Doublel —local

=l=>L1=matrix(Factors 1dx. n 11 _1dx. X Fac); - "
L :mat:ixfi‘acﬁ(:u:s(l_iéxffl,l::l_;dxf[ : l); ] s iorique desscommandes Tox

|-—arror yored_lineaire=e_val.d*b_lineaire
repval_quad=varl(,[1 2 3 8]);
repval_quad=repval_quadil:28,;
yref=repval_quad.d;
regplot(yref(:,4),ypred_lineaire(:,4))

Index invalide.

=l->size(Factors)

ans = varl
varl.vig)
& clear
. load('/Users fjean-claude /Documents/mac_w
-;;:SliE(F load('/Users fjean-claude /Documents/mac_w

x_28juills
39 pH143=csv2div(M3C_pH_143.csv')

-1->size(Factors(2)) 43 =csv2divi'M3C_pH_143.csv)
ans = _pH 3G csvadivM3G_pH_349.csv)

50. 5.

curves(m3g_2pH)
~1->Ll=matrix((1_idx2(1,1):1_idx2(1,2))",dimx(1),Fac); toto=-log(m3g_2pH.d)/I0
) -

curves(toto)
-la> =
cter la casse [ E.. m3g_2pH.d=toto

- facile a utiliser (code) ;




Premiéres a0

Grosses

impressions sur ) L eree s
possibilites

Galaxy:

ﬂ - programmer sans lighe de commande

v

- utilisation de plusieurs langages

Totalement inutile - gratuit
(pour nous)

Plus :

- énormement d'outils, - interface web / connectivité

aucun adapté a nos applications - workflows

- grosse communauté




Premiéres ’0}'

impressions sur
Galaxy:

|

v

Grosses
possibilités

Totalement inutile
(pour nous)

- énormément d'outils,

aucun adapté a nos applications

!

&
IDEV”

- programmer sans ligne de commande
- utilisation de plusieurs langages
- gratuit

Plus :

- interface web / connectivité
- workflows

- grosse communauté

- substitution des outils initiaux

par les outils de chimiomeétrie
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import sys,random
Ex :PARAFAC

configuration d'Octave
from oct2py import Oct2Py;
oct=0ct2Py('/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")

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])
inputS=int(sys.argv[5])
input6=int(sys.argv[6])
""" passage des arguments dans Scilab et execution

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') ")

execution de la bonne fonction csv: separateur champ =",' separateur

scilab charche le fichier .xml de Galaxy et le sauvegarde au format

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',inputb)
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__()




Echéancier : §il

Novembre 2015 — Avril 2016

Mai — Juin 2016 - tests du MOOC + Galaxy
Juillet — Aot 2016 - derniéres corrections
Septembre — Novembre 2016 - lancement sur FUN

\J



Quelques questions 10

Formats des fichiers

Download data directly from web or upload files from your disk

-
Inutile
Ll
You added 1 file(s) to the queue. Add more files or click 'Start' to proceed. A s u p p rl m e r

Name Size Type Genome Settings Status

0 XNIR.csv 1.2 MB Auto-det.. v | Q unspecified () v & |

| Q
abl

affybatch

arff

asnl

asnl-binary

axt

- supprimer de nombreux formats

bam

Type (set all): Auto-detect | Q Genome (set all): unspecified (7) - v
- rajouter d'autres formats

Choose local file Paste/Fetch data || Start | Pause | Reset | Close

ex : ENVI, MAT



Quelques questions (suite)

Graphiques

- interactivité : semble impossible

- choix d'un éditeur : Matplotlib (Python) ?
- ou plusieurs éditeurs ?

Machine virtuelle :
- type Virtual Box

- type Docker ?



Quelques questions (fin)

Gains de temps

- processus extrémement long !

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

- pistes d'améliorations :
<> ouvrir Scilab/Octave/R une seule fois ?

<> calculs paralleles ?
<> autres ?

3 finalités a Galaxy

1- enseignement via le MOOC
2- diffusion + évaluation de nouvelles méthodes

3- garantie de la qualité et I'interopérabilité des outils



Conclusion :

outil évolutif

extremement intéressant

méme pour la non bio-informatique !



Invitation :

MOOC a suivre sur FUN

Début : Septembre 2016
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