Analyse de plans d’expériences en situation
multivariée :
une contribution des méthodesN—blocs.
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Une situation fréquente :
Plan d’expériences + méthode globale.

FacA Fac.B i «——— Jvariables ——»

expl | niveaul niveaul | ................. g
exp2 | niveaul niveaul
exp3 | niveau2 niveaul
exp4 | niveau2 niveaul
exp5 | niveaul niveau2
exp6 | niveaul niveau2

exp7 | niveau2 niveau2

exp8 | niveau2 NIVEAUZ2 | ......coiiieiiie it e ie e eeeene

PExp.: A*B IR, UV, RMN, LC/MS
:>Analyse de variance multivariée
Solutions développées dans les «communautés» protéomique et métabolomique:

» Anova-Simultaneous Component Analysis (Smilde et al - 2005).
» Anova-PCA (Harrington et al - 2005).
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Anova-SCA, Anova-PCA et Analyse en Composante
Principales et Variables Instrumentales (ACP-VI):

Répartir la variabilité initiale en contributions in dépendantes:

<-F ?%Qriagl?egi <+ J > <+ J >N
niv.1 niv.1 Moy Al Moy B1
niv.1 niv.1 Moy Al Moy B1
niv.2 niv.1 Moy A2 Moy B1
niv.2 niv.1 -|| Moy A2 + Moy B1 +
niv.l niv.2 ||| MoyAl Moy B2 Moy A1*B2
niv.1 niv.2 Moy Al Moy B2 Moy A1*B2
niv.2 niv.2 Moy A2 Moy B2 Moy A2*B2
niv.2 niv.2 Moy A2 Moy B2 Moy A2*B2

Tableau Fac.A Jracs Pas

Initial (centre) Déflations successives par les moyennes
de la table précédente.
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Modéle d’analyse de la variance pour 2 facteurs croisés A et B
(respectivement | et J modalités) n répétitions et 1 réponse y:

Décomposition de la somme d(%‘sqrrés totaux:

SS,; = SSA + SSB + SS(AB)\SE
ssa= w3 Y (V)
2
ss@B)= n Y (Yi—¥i-¥i-y)

2
SSE = ijkejk
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Anova-SCA , ACP-VI : Réaliser une Analyse en Composantes
Principales (ACP) de chaque tableau: «synthése des  variations
attribuables a chaque facteur du plan d’expériences»

<-F ?%Qriagl?egi <+ J > < J >N *J >
niv.1 niv.1 Moy Al Moy B1 Rés.1
niv.1 niv.1 Moy Al Moy B1 Rés.2
niv.2 niv.1 Moy A2 Moy B1
niv.2 niv.1 -|| Moy A2 Moy B1
niv.l niv.2 |m || MoyAl + Moy B2 + Moy A1*B2
niv.1 niv.2 Moy Al Moy B2 Moy A1*B2
niv.2 niv.2 Moy A2 Moy B2 Moy A2*B2
niv.2 niv.2 Moy A2 Moy B2 Moy A2*B2
Tableau Fac. A Fac. B A*B

Initial (centré) ﬁ 1 ACP 1 ACP

| Scores + loadings || Scores + loadings |
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ACP de chaque tableau associé a un des facteurs
étudiés
~

N\

Interprétation = Scores des modalités et lo

Validation :

1) Visualisation de sources de variabilité autre que le facteur
étudié (résiduelle) : Dispersion autour des barycentres.

2) Bootstrap: estimation de la variabilité des moyennes.
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Application :
Roéle de I'oxygéene dans I'élevage de vins rosés : in  fluence
de la vinification et du type de bouchon.
N

» Plan d’expériences : 2 facteurs croisés: N\

v Vinification : 4 niveaux: Mww-'}ssagﬂjom

OXYDATION REDUCTION 2500|-7 W

anti-ox. - Rosé 1 Rosé 3 2000 — — 4 — — N N I

1500 — — — — — — N R
anti-ox. + Rosé 2 Rosé 4

1000 — — 1 — — — - -+ - -----t_ I 2

v type de bouchon : 3 niveaux de “
perméabilité a I'oxygéne (CP, C+, Li).

ob — N1 Lo ]

0
250 300 350 400 450 500 550 600

v 3 bouteilles / vin*type de bouchon : 4*3*3 = 36 expériences

» Caractérisation par méthode rapide : spectrométrie UV
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CP1 94.4% CP1 94.4%

ACP sur les spectres des 36 vins: Composantes princ ipales 1 et 2

(codification individus : ler caractére = type de vin; 2éme et 3éme
caracteres = type de bouchon; 4éme caractére = répétition).

Certaines modalités des facteurs du plan d’expériences mises en évidence.
Interprétation? (pas de composante principale directement «liée» a un facteur).

m
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Le traitement Asca:
Décomposition de la variabilité du tableau initial

— Jlong. onde >
Vinif. Bouch. Rep < Jlo. » <« Jlo. » < Jlo. » < J Lo >
1 c+ 1 M vin1 MCH | N\ Resid
1 c+ 2 M vinl M C+ N Resid
1 C+ 3 M vinl M C+ Resid
1 cp 1 || M™Mvinlt |4 | mcP + Resid
4 Li 1 M vin4 M Li Resid
4 Li 2 M vin4 M Li Resid
4 Li 3 M vin4 M Li M (vin4*Li) Resid.
Contribution Contribution Contribution Résiduelle
vinification bouchon Vinification *
bouchon
Facteur %yvariance associée
Vinification 32.95
Bouchon 39.58
Bouchon*Vinification 4.54
Résiduelle 22.93

Gestion de la variabilité « individuelle » (intra-modalités):
1) ACP sur moyennes puis projections moyennes+résiduelles.
2) Bootsrap : comparaison de moyennes
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Asca : facteur vinification
ACP des moyennes des 4 modalités.

vinif2 -
022
18 - I
10r 018 I \
il
st vinifd [
5 A W A
oo =\ \\
N
° st vinif3 oo {
0.08
10k 004 \
002
15 300 350 400 450 500 550 600
to
nL  vinift . ‘ ‘ . ‘ Y
150 -0 0 50 100 180 Vecteur propre associé a CP1
CP1988
Plan factoriel 1-2
OXYDATION REDUCTION
anti-ox. - Rosé 1 Rosé 3
anti-ox. + Rosé 2 Rosé 4

Composante 1 : Conditions de vinification : opposition réductrices-oxydatives.
Composante 2 : rble de I'antioxydant.
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Asca : test effet facteur vinification

< Jlo. » < Jlo » 0
M vinl Resid. zz
M vinl Resid. “
M vinl Resid. )
M vinl Resid. - 8 4
........ + EEREEE g -20
M vin4 Resid a0
M vin4 Resid ©
M vin4 Resid 50
Vinification Résiduelle '5”

-300 -200 -100 ) 100 200 300
CP1988

Projections (moyennes + résidus) dans le référentiel moyennes vinif.

1D

T S S S S
Qo @0 w0 @ 0 & 10 10 30 2
Al

Bootstrap : Ellipsoides barycentres (5%)
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Asca : facteur type de bouchon
ACP des moyennes des 3 modalités.

2 L \\
20
18 004 /—\ \_/
1o 006 [/
i 008
zos N
0 el ]
2 s ]
S [
,m \/
15 0 30 w00 0 50 & E
o l.o
o e R ey o /u & m Vecteur propre associé a CP1

Plan factoriel 1-2

Composante 1 : Caractérisation d'un type de bouchon.
CP : + de rouge (520 nm), + de jaune (350 nm) : vins + orangés
Composante 2 : ?
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Asca : type de bouchon : Interaction avec le facteur vin if.

30

2

20

30

-40

300 250 200 150 100 50 O S0 100 180 200

Al

Plan factoriel 1-2

< Jlo. » < Jlo. » < Jlo. » < Jlo. » < Jlo »
M C+ M (vin1*C+) M C+ M (vin1*C+) Resid.
M C+ M (vin1*C+) M C+ M (vin1*C+) Resid.
M C+ M (vin1*C+) MC+ M (vin1*C+) Resid.
M CP +| M(vin1*cP) M CP \\+ M (vin1*CP) Resid.
M Li M Li
M Li M (vin4*Li) M Li
M Li M (vin4*Li) M Li
Bouchon Vinification * Bouchon
Bouchon
Li -
i "
CP C+
20
L
)
-20
3CP N -40
Rl
q1C+
-80
CcP 2C+ o0

—260 —160 a 160 260 Saﬂ
Al
Plan factoriel 1-2
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Asca : test bouchon et interaction bouchon*vinif

30 -002 g
n @ o /[ N
008
10 | /
ol o]
° Sl
012
% o wufoi ]
el ]
= aref ]
n E R I
oo 300 200 K 0 100 200 Vecteur propre asso& a CP1

Al

Bouchon: Plan factoriel 1-2

Interaction Bouchon* vinif: Plan factoriel 1-2
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En conclusion : ASCA = généralisation de I'analyse de
variance.

Dans un cadre « opérationnel »: Elaboration~des contributions en
fonction des objectifs de I'étude.

Dans I'exemple précédent : test effet bouchon que oit vinification.

1) retrancher effet moyen vinification

2) Elaborer moyennes bouchons-+interaction (12 moyennes) puis tester
par rapport a la variabilité bouteille.
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Application au contréle anti-dopage : Dépistage de
métabolites de la testostérone.

» Suivi realisé sur 16 athlétes (9 reéﬁhggnt un placebo).

Semaine 1 2 3 4 5

Protocole Prise produit
Caneey |- M M M e

jours 01,03,05 jours 08,10,12 jours 15,17,19 jours 22,24,26

Récolte Echantillons x
(ensemble des athlétes) m m

tpsO tpsl-> tps4d

» Dosage de 10 métabolites de la testostérone a chaque
prélevement (GC/MS) : TS, EpiS, DHEAS, AS, EtioS, TG,
EpiG, DHEAG, AG, EioG.
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Application au contrdle anti-dopage

<« 10 variables —p

19.03T

19.02T

0F.03T

Al P tpsO 2
A2 P tpsO 1500
A3 P tpsO 1000
A4 P tpsO I
.................. .
Al4 T tps5
Al5 T tps5 -
Al6 T tps5
k Apr¢levement
Prise

Numéro Athléete
Le tableau de données

L
5000

L
7000

L L L
000 4000 5000 BOOD

Al 918%

L L L
0 1000 2000

Traitement par ACP
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Modéle d’analyse de la variance et tableaux correspondants:
2 facteurs croisés + 1 facteur hiérarchisé

Temps / [Traitement/ Traitement*Temps

Athléte / Athléte*Traitement* Temps

j\

Al P tpsO M tpsO M P*tpsO \ Res
A2 P tpsO M tpsO M P*tpsO MA2‘ Res
A3 P tpsO M tpsO M P*tpsO M A3 Res
A4 P tpsO M tpsO M P*tpsO M A4 Res
.................. = | o IRRITEREeS e [ e
Al4 T tps5 M tps5 M T*tps5 M Al4 Res
Al5 T tps5 M tps5 M T*tps5 M Al15 Res
Al6 T tpsb5 M tps5 M T*tps5 M Al6 Res
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07%

ASCA - Facteur temps — Variance = 14.5 %

g 2 prélévements (tps2 et tps 3) distingués sur
dimension 1. »

Var explained 2 PC demandés
(% [ var tot) (% / var facteur)
Facteur temps 14.50 . 99
Facteur traitement + inter 22.40 N\ 99
Facteur athléte + inter 63.04 N 98
08
800 tps3
08
600
o7
400 tpsd as
200 a5
0 tpsS 04
tps1
=200 03
02
-400
tps0 o1
-600 tpSZ
—EDIOD 740‘00 720‘00 D‘ ZD‘DD QD‘DD 6000 ED‘DD D1
98.99%
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0.97%

1000
800
600
400
200

-200
-400
600
-800

-1000

ASCA - Facteur trait + trait*temps — Variance = 22.4 %

tps2P tps4T
P pddT

tps5T

tps5P

EE

tps3P

N

tps3T

tpsZT

o ns 1
9B.76%

Traitement distingué sur dimension 1 pour tps2

et tps 3.

18 1
ot
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ASCA - Facteur athlete + interaction — Variance = 63 %

0*
2 09
A193

15 A192 o8
or

1
08

0s
= 0s
B 04
05 03
1 02
15 AQT2 o1
A143 ok

g Athletes distingués sur dimension 1 (interaction

Athlete(traitement)*tps).
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ASCA - Test traitement+interaction*temps

1500
1000 F
500 F
ok
500 |
-1000

-1800 1

2000 L 1 1 1 L L n .
-B000  -4000  -2000 0 2000 4000 B000 8000 10000 12000

Al

résiduelle athléte+ interaction temps*athléte(trait
p

Les mémes athlétes participent a 'ensemble des
prélevements a chaque réalisation bootstrap)
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ASCA: L'analyse de variance mult
étre considérée seulement comme u

Les relations entre variables sont elles les mémes
pour chaque modalités de facteur ou combinaison

de l'univariée?

de modalités?

iee peut-elle
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Plan d’expériences : Structuration en blocs suivant les modalités des

facteurs du plan.

Un plus : prendre en compte la structure du jeu de données lors son

analyse.  mmmmmpp Méthodes multi-blocs

<«—— Jvariables ——

individul factl tempsl
individul factl temps2
individu2 factl tempsl
individu2 factl temps2
individu3 fact2 tempsl
individu3 fact2 temps2
individu4 fact2 tempsl
individu4 fact2 temps2

Le plan
d’expériences

<«—— Jvariables =

individul factl tempsi

individul factl temps2

e E

individu4 fact2
individu4 fact2

tempsl
temps2

=

<«—— Jvariables — 5 ¢—— Jvariables —

Idée initiale Asca
on exploitée) :
Is-bloes pour étude
interactions
fact.*tps ou
individu*fact.*tps

individul
individu2
individu3
individu4

factl
factl
fact2
fact2

temps1 | individul
temps1 | individu2
temps1 | individu3
temps1 | individu4

factl
factl
fact2
fact2

temps2
temps2
temps2
temps2
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L’approche multi-bloc

<«—— Jvariables — <+—Jvar.—» \

individul factl tempsl Moy. tpsl \

individul factl temps2 Moy. tps2 <« Jv <«— Jvar, —»

individu2 factl tempsl Moy. tpsl indl factl tpe indl factl tps2

individu2 factl temps2 |:> Moy. tps2 |4 |ind2 factl tps. | ind2. factl tps2

individu3 fact2 tempsl Moy. tpsl ind3 fact2 tpsl [\ind3 fact2 tps2

individu3 fact2 temps2 Moy.  tps2 ind4 fact2 tpsl | ind4 fact2 tps2

individu4 fact2 tempsl Moy. tpsl

individu4 fact2 temps2 Moy. tps2 - Moy,  tpsi Moy, tps2
Le plan L'effet de fact. est il

d'expériences visible aux temps 1 et

2 et ce sur la base des
mémes variables?
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Analyse en co inertie multiple ( Acom) :

Définition d’'un espace commun de représentation sur la base du lien entre
tableaux.

S2

Sn

@
:
Sn

S1
S2

@
Sn
par table :

variables latentes +
loadings associés

% vai

Tables de mesures Composantes Communes
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Acom : les outils d’interprétation pour I'interactio

n A*B

< ] variables % < ] variables

NB: Le positionnement dans

Bl I'espace de représentation
B2 ~ commune peut étre vu comme
B3 le barycentre des
Aniv. 1 Aniv. 2 esentations obtenues
(centré) (centré) haque table
B3
5o g1 (Aniv.1) \
(A niv.l)_ﬂ (A [atiV} 1) >
B2 B3 CCl
(Aniv.2) By (A niv.2) N )
(A niv.2) Suspicion d'interaction

Loading A1/CC1

pour :
- dispersion autour
du barycentre

- hétérogénéité des

T loadings

Loading A2/CC1 Y,
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Dopage : Analyse multi-blocs (6 blocs : 1 par temps)

<« 10var p g 10var p g 10var 5 & 10var

ns 1 12

Al P tpsO | A1 P tpsl Al P tps5
A2 P tpsO | A2 P tpsl A2 P tps5
.................................... \
A15 T tpsO | A15 T tpsl
Al16 T tpsO | A16 T tpsl
Référentiel Commun
oe 24.00P )
05
w Z 06
03 505
. 03.00T 8 oal
g 01 19 OEBP 19.00T ggz
oil 2580FR coroom4 00T 3 0.1+
0.0
oo 2R 0

g groor .,
; Traitement distingué sur dimension 1 (temps 2 et 3).
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Dopage : Analyse multi-blocs

24 01P
03k
02k
w0 DA
i 901T
£ iﬁé
o
ot i T 1e-0eT
: 07 02T
ot 7057
021

L L L L
01 008 0 005 01 015 02 025 03 035 04

Traitement + interaction traitement*temps
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008

006

004

04

03

02

01

02

Analyse multi-blocs (6 blocs : 1 par temps)
Contribution de chaque table au référentiel commun

05.000.00R 11 . . 19.02T
v
005 03.02T
KRl
09.00P s
01.00P 19.007 018
24.008 gop ™

20.00P  trrcmom

028
25.()(%'@@ir tpSO ‘ 03 tpSZ 07.02T
02 o o 01 02 0.3 04 0s 08 0.2 0.1, 0.1 02 03 04 058 06

L1 L1

24 05P 19.03T
0.0s
03R3D3T
L P
09.05P PR
13.05P
11.08T e
18.05P 14.05T 19.05T B o
10.05P ’
018
o1.05p 3500p
tpsS a2t 1S3
03057 17.05T 14.03T
01 o 01 02 03 0.4 01 ) 01 02 03 04 058 08 07
L1 L1
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Analyse multi-blocs (6 blocs : 1 par temps)
Contribution des variables de chaque table

1 : 1

FlinG 04

r
L
i
F.
g
ar
=1
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manifester au niveau des variable®

Bibliographie:
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G. Mazerolles — 3eme APEX — Villeneuve Lés Avignon — 13.09.2011

16



Application :
Role de I'oxygéene dans I'élevage de vins rosés : in

fluence

de la vinification et du type de bouchon.

» Plan d’expériences : 2 facteurs croisés:

v’ Vinification : 4 niveaux:

OXYDATION REDUCTION 25007

anti-ox. - Rosé 1 Rosé 3 2000

1500
anti-ox. + Rosé 2 Rosé 4
1000

v type de bouchon : 3 niveaux de ol
perméabilité a I'oxygéne (CP, C+, Li).

v 3 bouteilles / vin*type de bouchon : 4*3*3 = 36 expériences

» Caractérisation par méthode rapide : spectrométrie UV
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Idée initiale Asca (non exploitée) : Structuration des expériences en blocs suivant les

modalités des facteurs du plan + Méthode multibloc (SCA).

Fac.A Fac.B < Jvariables | < J variables » | < ] variables %
niv.1 niv. 1 Moy Al || MoyA1*B1 | Rés.1
niv. 1 niv. 1 Moy Al I Moy-A1*B1 | Rés.2
niv.1 niv. 2 Moy Al | | Rés.3
niv.1 niv.2 | == Moy Al +I -I'-+ Rés.4
niv. 2 niv. 1 Moy A2 | Moy A2*B1 Rés.5
niv.2 niv. 1 Moy A2 | Moy A2*B1 Rés.6
niv. 2 niv. 2 Moy A2 Moy A2*B2 Rés.7
niv. 2 niv. 2 Moy A2 I'l Moy A2*B2 ‘ Rés.8
- ~
Alternative : Structuration et r I

méthode multi bloc différentes
(Analyse en co inertie multiple)
pour appréhender une

< ] variables % < ] variables

I

I

I

| Moy B1 Moy B1

| v v
I

I

éventuelle modlflcatlon du réle Moy B2 Moy B2
des variables dans les - -
différences observées entre Aniv. 1 Aniv. 2
(centré) (centré)

modalités d’un facteur d’étude.
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Les traitements réalisés par Asca et ACoM

Asca
vin. bou Rep <J long. ondey | <J long. onde» | <J long. onde»
1 C+ 1 M vinl | | Resid.
1 C+ 2 M vinl | | Resid.
1 C+ 3 M vinl | | Resid.
1 CP 1 - M vinl Resid.
___________________________________ +
4 Li 1 M vin4 | M (vin4*Li) Resid
4 Li 2 M vin4 | M (vin4*Li) Resid
4 Li 3 M vin4 M (vin4*Li) Resid
Contribution l Contribution Résiduelle
vinification — — Vinif*bouchon ~
_ —"Acom ~¥
- .
~
S~

M (Vin1*CP) | M (vin2*CP) | M (vin3*CP) | M (vin4*CP)
M (vin1*C+) | M (vin2*C+) | M (vin3*C+) | M (vin4*C+)
M (vin1*Li ) | M (vin2*Li ) | M (vin3*Li )| M (vin4*Li )

-
r - <Jlong. onde> «Jlong. onde» «Jlong. onde» «J long. ondep
1

Contribution
Vinif.*bouchon

Gestion de la variabilité « individuelle » (intra-modalités):
Asca : ACP sur moyennes puis projections moyennes+résiduelles.

Acom : ACoM sur moyennes puis projections individus.
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Asca : type de bouchon

30

feecacnr ]
LI 004 /
b —
a6

—

300 350 400 250 200 =) 00

Projection moyennes + résidus Loading associé a CP1

Interprétation : modalité CP : + de rouge (520 nm), + de jaune (350

nm) mmmmp vins +orangés
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ACoM : type de bouchon

A osLl N\
008+ 015
006 o
ooak 02LI o
4L 0
g oo o1LI gy 005
g,
amE p3CP ol .
ool B2C+ -
-0.06 - P55 56 04 02 0 0z o4 05
-0.08 - «“
e 0% Projection individus
04 03 02 01 0 01 02 03
ce1

Acom sur moyennes

Composante 1 : Caractérisation type CP / Li et C+.
Composante 2 : ?
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ACoM : type de bouchon

vinif1 vinif2

int

int

300 400 500 600 300 400 500 600

Loadings associés a la premiére composante pour les différentes tables

Interprétation : modalité CP : + de rouge (520 nm), + de jaune (350 nm)
- vins + orangés (identique a Asca).
Mais différences induites par le type de bouchon dépendent du vin initial (CP. pour
les vins «conditions oxydatives» (1 et 2): rapport jaune/rouge + important).
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Conclusions et perspectives :

ASCA: approche pertinente, généralisation analyse de la
variance. ™
» Intérét / ACP : description plus aboutie des
a des questions).

Complémentarité ACoM/ Asca, Anova-Pca, ACP-VI: =p055|b|I|te de
décrire les interactions entre facteurs sans utiliser les mémes
variables.

es (réponses

Perspectives :
- plans déséquilibrés.
- Comparaison avec I'approche 3D (Parafac/Asca,Discrimination).
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