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 Financé par Agropolis Fondation (référence ID 1401-05) 
 Programme « Investissements d'avenir »  
 Labex-Agro : ANR-10-LABX-0001-01 
 La chimiométrie pour tous : principes et outils 
 Partenaires :  

 
 

 
 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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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 :  

 
 
 

 
 

Prédictions : 
- Quantitatives 
ex : taux de gluten 
- Qualitatives 
Ex : pays de provenance 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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MOOC 

Massive Open Online COurses 
Boite à outils Base de données 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
https://www.france-universite-numerique-mooc.fr/about
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http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
https://www.france-universite-numerique-mooc.fr/cours/#filter/subject/informatique
https://www.france-universite-numerique-mooc.fr/cours/#filter/subject/informatique
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 Des grains 
 Une vidéo (10’) 
 Des exercices 

 Une animation (ex: forum) 
 pour créer une dynamique 
 Une évaluation 
 Durée limitée :  
 4 à 6 semaines 

Les inscrits se 
comptent en 

milliers 
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 Coordinateurs :  
 Cécile Tredaniel  
 Réalisateurs :  
 Christian Resche 
 + équipe Supagro-
 Florac 
 Expert MOOC :  
 Christophe Lebegue 

 
 Plusieurs outils : 

Unscrambler, 
PLS-Toolbox, 

Matlab, R, Scilab 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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 Cahier des charges :  
 Gratuit 
 Contient les méthodes présentées dans le MOOC 
 Facile à utiliser : accès installation  
 Facile à utiliser :  
 compréhension 

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

 Expert informatique 
 Pascal Neveu 

 
 
 

 
 

boite à outils FACT sous Scilab 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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 Cahier des charges :  
 Gratuit 
 Contient les méthodes présentées dans le MOOC 
 Facile à utiliser : accès installation 
 Facile à utiliser : code 
  

 
 

 
 

boite à outils FACT sous Scilab 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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 Grosses possibilités 
 Programmer sans ligne de 

commande 
 Utilisation de plusieurs 

langages 
     Gratuit 
     Interfaces web / connectivité 
     Workflow 
     Grosse communauté 
 
 Substitution des outils 

initiaux par les outils de 
chimiométrie 

  
 
 

 
 

Inpressions 

Totalement inutile (pour nous) 
 Énormément d’outils, aucun 

adapté à nos applications 
  

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Version 01/11/2015 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Novembre 2014 à Avril 2016 - construction du MOOC  
- implémentation de 
Galaxy 
- validation des méthodes 
- robustification 

Mai à Juin 2016 - Test du MOOC + Galaxy 

- Dernières corrections Juillet à Août 2016 

Septembre à novembre 2016 - Lancement sur FUN 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Format des fichiers 

- Inutile à supprimer 

- Supprimer des formats 
spécifiques à la 
bioinformatique 
- Ajouter les formats 
chimiométriques ex : 
envi, mat 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Graphiques 

- Interactivité : semble impossible 
- Choix d’un éditeurs : Matplotlib (Python) ? 
- Ou plusieurs éditeurs ? 

Machine virtuelle :  
 - Virtual Box 
 - Docker ? 

Diffusion 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Gains de temps 

- Processus extrêmement long ! 
- Cause : lecture / écriture de fichiers, ouvertures de logiciels 
- Pistes d’améliorations :  

- Ouvrir Scilab / Octave/ R une seule fois ? 
- Calculs parallèles ? 
- Autres ? 

1. Enseignement via le MOOC 
2. Diffusion + évaluation de nouvelles méthodes 
3. Garantie de la qualité et l’interopérabilité des outils 

Finalités 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale


 CHEMOOCS 
16/11/2015 

Conclusion 

20 

Printemps 2015 

Outil évolutif 
Extrêmement intéressant 
Même pour la non bio-informatique !  

Automne 2015 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale


Workflow dédié à la chimiométrie 
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 Modélisation et automatisation de flux d’information 
 Enchainement automatisé des différentes opérations et 

étapes de validation d’une tâche plus ou moins complexe 
 
 

 
 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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Source 

« P. Neveu » 

Open Alea 

+ développeur / MPL (C. Pradal) 

+ interface graphique 

- Pas d’interface 

- Petite communauté (suivi?) 

Galaxy 

+ simple d’utilisation 

+ complet 
+ grosse communauté 

Mobyle 
con évalué, plutôt construction ? 

Source 

« Internet » 

Langage 
 - Taverna 
 - YAWL 

Solutions développées 
 - Knime 

http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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http://wikis.cdrflorac.fr/wikis/Chemoocs/wakka.php?wiki=PagePrincipale
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https://galaxyproject.org/


 CHEMOOCS 
16/11/2015 

Préparation VM 

27 

 Rajouter  l'image iso d'Ubuntu dans VB/stockage/controleur 
IDE puis démarrer la VM 

 Choisir toutes les valeurs par défaut. ATTENTION disque min 
de 15Go. RAM 2Go. 

 utilisateur : user mdp : mdp 
 Arrêter la VM 

 
 

 
 

Installation d’Ubuntu 

 Démarrer la VM 
 En console taper : setxkbmap fr  
 Eteindre 

 
 

 
 

Clavier QWERTY en AZERTY 
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L'écran d'Ubuntu dans Vbox est de petite taille. Pour le rendre 
normal, il faut installer guest additions.  
Il faut d'abord installer dkms : 
→ sudo apt-get install dkms 
Puis : 
→ Ajouter dans VB/stockage/controleur IDE l'image iso depuis 
l’installation de VirtualBox exemple de /VboxGuestAdditions.iso 
Puis redémarrer  VirtualBox 
→ Copier /media/user/VBoxLinuxAdditions-amd64.run dans un 
répertoire, p.ex. Documents ou /home/user/ 
→ Console : aller dans ce répertoire et taper : sudo sh 
VboxLinuxAdditions.run 
→ Redémarrer : l'écran doit maintenant être normal (pas petit). 
Supprimer le répertoire contenant VBoxlinuxAdditions 

Taille d’écran 
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 Télécharger le fichier compressé, le décompresser là on on 
veut qu'il soit accessible  

 Depuis scilab-5.5.2 p.ex., taper : ./bin/scilab 
 Installation d’apt-file puis mettre à jour 
 sudo apt-get install apt-file 

 apt-file update 

Mise à jour du path : dans .bashrc  
 PATH=$PATH:/home/jcb/Documents/scilab-5.5.2/bin 

 
 

 
 

Scilab 
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 Installation de GCC 4.7 :  
 sudo apt-get install gcc-4.7  

 Changer de version (4.8 par défaut) (ne semble pas 
améliorer) : 

 sudo rm /usr/bin/gcc 

 sudo ln -s /usr/bin/gcc-4.7 /usr/bin/gcc 

 Installation de Python, Scipy, Numpy, Scilab2py : 
 Python est déjà actif par défaut dans Ubuntu 

 
 

 
 

GCC 
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 Numpy 
 sudo apt-get install python-pip 

 sudo apt-get install python-dev 

 sudo pip install numpy 

 
 Scipy 
 sudo apt-get install libatlas-base-dev gfortran  
 sudo apt-get install python-scipy 

 
 Scilab2py 
 pip install scilab2py 

Python 



 CHEMOOCS 
16/11/2015 

Installation applications pour Galaxy 

32 

 Ouvre Scilab et vérifie qu'il s'affiche les lignes suivantes 
dans la console: 

 « Initialisation : 
 Chargement de l'environnement de travail » 

 
  Free Access Chemometric Toolbox (FACT) version 0.6   

getting started at: http://atoms.scilab.org/toolboxes/FACT   
  Load macros 

  Load gateways 
  Load Java libraries 
  Load help 

Boite à outil FACT « Free Access Chemometric Toolbox » de Scilab 

http://atoms.scilab.org/toolboxes/FACT
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 Sinon, depuis Scilab, tu vas dans "Applications / 
Gestionnaire de modules Atoms", et tu choisis FACT-Free 
Access Chemometric Toolbox que tu installes. 

Boite à outil FACT « Free Access Chemometric Toolbox » de Scilab 

Octave 

 apt-get install octave 

 pip install oct2py 

 sudo apt-get install r-base r-base-core r-base-dev 

 sudo apt-get install python-rpy2 

R 
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 Console : aller dans le répertoire où on veut installer Galaxy. 
 → sudo apt-get install git (installation de git) 
 → sudo git clone https://github.com/galaxyproject/galaxy 



TP 

16-11-2015 
 

Suite à la formation Galaxy organisée par G4B à Montauban du 2 

au 5 novembre (suivi par VR) 

http://www.france-bioinformatique.fr/?q=fr/galaxy-2
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 VirtualBox version 5 
 VirtualBox est un logiciel de Virtualisation de système 

d’exploitation, qui permettra de faire tourner un système 
Linux (Ubuntu) pré-installé avec les logiciels CHEMOOCS 
ainsi que les données nécessaires au TP. 

 

Installation d’un logiciel de virtualisation 

Activer dans votre BIOS (onglet « Advanced ») la case « VT », 
Virtualisation Technologique.  

 
 
 

A vérifier BIOS 

https://www.virtualbox.org/wiki/Downloads
https://www.virtualbox.org/wiki/Downloads
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1. Téléchargez le fichier « OVA » de la machine virtuelle. 
2. Lancer VirtualBox 
3. Choisissez l’item « Importer application virtuelle » du 

menu fichier et choisissez le fichier « OVA » , cliquez sur 
suivant. 

4. Vous pouvez changer le nom de votre machine virtuelle 
5. Si vous avez moins de 4 Go de mémoire sur la machine 

hôte, changez la valeur de l’item « Mémoire vive » à 2048 
Mo. 

6. Vérifier que votre contrôleur USB est désactivé 
(configuration de votre machine virtuelle -> USB -> 
décocher la case activer). 

 
 

 
 

Importation de la VM dédié à ce TP 

https://filesender-beta.renater.fr/?s=download&token=0ca0fe94-631e-a6cd-f6a3-c4a0ee9e271b
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 Le réglage par défaut est celui d’un clavier PC. Les 
utilisateurs Mac doivent cliquer sur l’icône  en  forme  de  
clavier  dans  le  bandeau  en  haut,  puis  choisir  l’item  « 
Français macintosh » . 

 Par défaut, dans la machine virtuelle, le clavier et la souris 
sont en « mode capture », c’est -à dire que vous ne pouvez 
plus interagir avec le système hôte. Pour sortir de ce mode, 
il faut utiliser la « host key ». Par défaut c’est la touche 
contrôle droite (touche commande ⌘ sous Mac).  

MAC 
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 Cliquer  sur  l’icône  en  forme  de  dossier  en  bas  de  la  
fenêtre  VirtualBox,  choisir  l’item « dossier partagés ».  
Ajouter à l’aide de la boite de dialogue le dossier à partager 
de la machine  hôte,  sélectionner  les  items  « Sélection  
automatique »  et  « Configuration permanente ». Cliquer 
sur « Ok ». 

 Redémarrer la machine virtuelle (item « Éteindre » du menu 
en forme de roue dentée en haut à droite de la fenêtre). Le 
dossier partagé apparaitra dans votre machine virtuelle 
sous le répertoire /media. 

Accès au disque dur de la machine hôte (optionnel) 
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1. la lancer en cliquant sur l’icône « Démarrer » de la fenêtre « 
Gestionnaire de machines ». 

2. L’utilisateur du TP a pour login « jcb » et pour mot de passe « 
chemoocs».  

3. Tester sur votre machine virtuelle votre connexion à internet 
via le navigateur Firefox. 

4. Dans un terminal depuis votre repertoire galaxy (cd galaxy-
master) : sh run.sh 

ou en mode démon : sh run.sh --daemon 

5. Pour stopper : sh run.sh --stop-daemon 
6. Depuis votre navigateur préféré exemple Firefox taper dans 

l’URL : localhost :8080 
7. Vérifier que votre service fonctionne : ps -edf |grep galaxy 

Pour démarrer 
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1. éditer le fichier config/galaxy.ini (modifier le paramètre 
admin_users)  

2. relancer votre galaxy depuis le terminal 
3. depuis l’interface Galaxy déconnectez-vous  
4. ensuite vous enregistrez : menu user -> register, enregistrer  

vous en tant qu’utilisateur avec votre mail du fichier 
(galaxy/config ; ligne 798 ; rechercher « @supagro ») 
galaxy.ini (copier votre galaxy.ini.sample en galaxy.ini). 

Ajouter vous comme utilisateur 
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1. Cet outil permet de faire des analyses de variance 
2. Depuis Galaxy, Menu « Admin » -> Tool Sheds -> Search -> 

cliquer sur Galaxay Main Tool Shed (pas la flèche).  
3. Taper anova puis cliquer sur installer et le mettre dans la 

section « demo with r ».  
4. Télécharger les données d’entrées depuis l’interface Galaxy 

(menu gauche GetData -> UploadData -> Upload) : 
~/shed_tools/…/*.tsv.  

5. Remarque : les librairies de R sont déjà téléchargées et les 
droits utilisateur galaxy ont été modifiés pour que galaxy 
puisse accéder aux librairies.  

6. Puis tester la fonction anova(). Lire la description de la 
fonction. Dans condition, il faut mettre par exemple : age 

Installer un outil R 
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1. Dans ~/galaxy/tools/chemoocs/ créer un fichier .r / .m et .xml 
2. Dans ~/galaxy/config/ copier le fichier tool_conf.xml.sample 

en tool_conf.xml 
3. Fermer le terminal ou vous avez lancer galaxy par la 

commande > sh run.sh. Rouvrir un terminal et relancer le 
service galaxy. Puis ouvrer votre navigateur et taper dans la 
barre URL : http://localhost:8080 

Créer votre fonction R / octave et l’intégrer dans Galaxy 



Merci pour votre attention 

16-11-2015 
 


