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SUMMARY 

Contlnuous signais such as spectra, chromatograms or electrophoregrams are very often used 
ln quallty contrai. They generally present a large amount of data and redundant Informations and 
therefore require speclal treatments. Severa! procedures of classification on such signais are described. 
Thelr efficencles are compared on a collection of 180 chromatograms of wheat proteins. The 
discrimination of bath genotypes and growlng years lad to about 95 per cent rlght classiflcatlons. The 
quallty of reallocatlon scores shows that they could be used as predlction of technologlcal quallty of 
wheat flour. 
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INTRODUCTION 

La chromatographie est une méthode performante de caractérisation d'un produit et son 
utilisation en contrôle de la qualité est devenue courante. Les signaux enregistrés sont continus et leur 
digitalisation conduit à des spectres de plusieurs centaines de données dont l'explottatlon est souvent 
délicate. La taille des signaux traités et la grande redondance des données recuelllles sont le plus 
souvent réduites par Intégration des principaux pics observés, méthode qui présente l'avantage d'être 
peu sensible à d'éventuels décalages de la llgne de base ou des temps de réten~lon. Cependant, la 
perte d'informations peut être conséquente et occulter dans certains cas des phénomènes Importants. 
De nombreuses appllcatlons de méthodes d'analyse de données ont été développées pour le 

. traitement des signaux très proches de la chromatographie (spectoscople, électrophorèse, ..• ) et ont 
conduit à des résultats probants. L'objectH de ces travaux est souvent d'extraire du signal original les 
Informations permettant d'expliquer ou prédire une caractéristique du produit étudié. Dans ce travail, on 
testera la pertinence de quelques méthodes de discrimination et de classement sur des 
chromatogrammes de protéines de blé. La quallté des farines, notamment boulangère, étant très llée au 
génotype des blés employés ainsi qu'à leurs conditions culturales, la discrimination de ces paramètres 
est un problème d'intérêt Industriel. On comparera l'efficacité et la pertinence des différentes méthodes 
employées sur une collection de chromatogrammes de farines de blé. 

MATERIEL ET METHODES 

Natyre de la collection et des signaux traités. 

La collection étudiée comporte 180 échantillons de blé provenant d'un programme de sélection 
de l'INRA et appartenant à 7 variétés cultivées dans· des lieux dHférents. On dispose de lots récoltés s4r 
deux campagnes différentes (87-88). · 

Les protéines extraites de la farine ont été caractérisées par gel flltratlon en HPCL Les 
conditions opératoires de la préparation et de la chromatographie des échantillons sont décrites dans 
Dachkevltch, Autran (1989). 

Après dlgltallsatlon, les signaux ont été tronqués entre 7 et 22 mn et chaque chromatogramme 
est caractérisé par une série de 151 données. la figure 1 présente 12 signaux appartenant à des 
génotypes et des années de cultures dHférents. Leur observation directe montre peu de différences 
visibles hormis le décalage de hauteur de la ligne de base qui ne résulte que de réglages différents du 
détecteur et ne possède pas de signification biochimique. 

o•...___.~r--.--...--....--T--------r-----.~..--~-r-...,....., 

Elgyre1: Exemples de chromatogrammes 
(gel filtration en HPLC) de protéines 
de blé. 
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Etaoes préliminaires. 

Un traitement préalable a été appliqué aux signaux étudiés pour éliminer d'éventuels décalages 
des temps de rétention, le pic le plus Important servant à aligner les chromatogrammes. De même, les 
lignes de base ont été réajustées afin de ne pas Introduire de biais dans le traitement. 

la collection a été divisée, par tirage au hasard, en 2 lots : l'échantlllon étalon (120 
chromatogrammes) permettra d'estimer les critères de décision et l'échantlllon de vérification (60 
chromatogrammes) servant à valider les procédures utlllsées. 

Avant toute procédure de discrimination, la collectlon a été traitée par analyse en composantes 
principales (ACP) afin d'éliminer la redondance des Informations et réduire les données. On traitera par 
la suite les premières coordonnées factorlelles de l'ACP plutôt que les 151 variables originales. 

Procédures de discrimination. 

* méthode A : on reclasse les échantlllons au groupe dont le centre de gravité est le plus 
proche (au sens de la distance euclidienne usuelle). 

SI l'on désigne par g1, 1=1..0, les centres de gravité des différentes classes, l'observation x sera 
affectée à la classe q telle que : 

d2(x,gq) = min (d2 (x,gi)) 
1=1 .. 0 

*méthode B (ou méthode des K plus proches voisins) 

Pour une observation x, on définit la densité du groupe q de la façon suivante: 

Kq 
d (x)=­q 

nq Vx 

Avec Kq. : nombre de points du groupe q appartenant aux K plus proches voisins de x 

nq : cardinal du groupe q 

Vx : volume de la sphère con~enant les K plus proches voisins de x 

la méthode consiste ensuite à affecter un individu au groupe dont la densité parmi ses K plus 
proches voisins est la plus grande. 

Le nombre K de voisins à calculer Influant sur la qualité de la discrimination, U est Impératif de 
tester plusieurs valeurs de ce paramètre. 

*méthode C: 

la collection de chromatogrammes est traitée par une analyse factorielle discriminante (AFD). 
L'ACP préliminaire permet de s'affranchir de la slngularlté de la matrice de variance-covariance des 
données lnltlales. On reclasse les observations par examen des distances à chacun des centres de 
gravité des groupes en utilisant la distance euclidienne usuelle sur les coordonnées Issues de l'AFD. 
Cette technique est strictement Identique à une affectation utlllsant la métrique de Mahalanobls sur les 
données d 'origine. 

* méthooe o: 

L'utDlsatlon de la distance euclidienne usuelle dans la méthode précédente est la plus courante 
mals détermine des surfaces de décision linéaires entre classes. Elle est donc mal adaptée à des 
groupes de formes et de tailles différentes. 
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Une variante peut consister à créer une métrique par groupe et à utlllser la règle d'affectation 
suivante: 

x est affecté a'u groupe q si d2Mq (x,gq) a min (d2MI (x,g~) 
1 .. 1 .. a 

avec d2 Ml (x,g1) = 1(x-g~ M1 (x-g1) 

et M1 la matrice de terme général 1/var
11 

(var
11 

étant la variance de la variable J dans le groupe 1). 

D'autres types de métriques locales sont utlllsables, notamment des métriques non diagonales, 
mals demandent des collectlons de données très grandes pour estimer les nombreux paramètres 
nécessaires à leur mise en oeuvre. 

RESULTATS - DISCUSSION 

La figure 2 décrit les valeurs propres de l'ACP préllmlnalre. 
Dl ... 

........... __ ........... __ .......... __ _..... ______________________ _ 
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Figure 2: Valeurs propres de I' ACP préllmlnalre sur les 120 chromatogrammes étalons. 

On constate une décroissance rapide puisque les 20 premiers axes factoriels expliquent plus 
de 99% de l'lnertle totale. Par la suite, on traitera les coordonnées des observations sur ces 20 premiers 
axes. 

L'appllcatlon de la méthode A aux données Issues de l'ACP montre une bonne discrimination 
de l'année de culture (figure 3); sur l'échantillon de vérification, seules 4 observations ne sont pas 
reclassées correctement dans leurs groupes d1orlglne (soit 6.6%). la discrimination des génotypes 
conduit à un taux de bien-classés de 87% sur l'échantillon étalon et de 84% sur l'échantlllon de 
vérification. 
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Flgyre 3: '1éthode A : 
discrimination des génotypes 
et des années de culture. 
Résultats d'affectation en 
pourcentage de biens classés. 
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La méthode des K plus proches voisins (méthode Bl améliore légèrement les résultats de I~ 

méthode précédente. Des essais de variation du nombre de voisins examinés montrent que les 
mellleurs résultats sont obtenus avec K égal à 1 (autrement dit, en observant uniquement le voisin le 
plus proche de chacune des obseNatlons). La qualité de ces affectations décroit lentement avec une 
augmentation de K· Ce constat est bien sQr lié aux données et à la bonne séparation des groupes. 
L'année de culture (figure 4) est très. bien reconnue, les observations de vérification étant reclassés à 

. deux exceptions près. Pour les génotypes, les observations étalons sont reclassés à 89% et les 
vérifications à 95%. 
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Flgyre 4: Méthode B: 

1 (plus proches voisins) 
" discrimination des génotypes 

et des années de culture. • 
1 

Résultats d'affectation en 

1 pourcentage de bien classés. • - twhtl etaJ.-
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Pour l'évaluatlon des performances de la méthode C (affectation en utilisant la distance de 
Mahalanobls) et D (utilisation d'une métrique par groupe), on a eff~ué une analyse factorielle 
discriminante. Le plan 1-2 de l'AFD, sur les variétés est reproduit à la figure S. 

Figyre 5: Discrimination des 
génotypes: premier plan factoriel 
de l'AFD sur les chromatogrammes étalons. 
1 :Camp Rémy 2:Festlval 3:Sclplon 
4:Thésée 5:Fldel 6:Pemel 7:Appolo 

.... 

L'axe le plus discriminant sépare parfaitement la variété Appolo qui apparait tr~s différente des 
autres, confirmant l'aspect particulier de son spectre. On trouvera à la figure 6 les résultats des 
procédures d'affectation C et D appliquées aux coordonnées Issues de l'AFD. On constate une 
amélioration des résultats par rapport aux procédures précédentes, avec un avantage pour la méthode 
D (métriques locales) qui reclasse parfaitement les Individus étalons et affecte 53 observations de 
vérHicatlon sur 60 dans leurs groupes d'appartenance . 

Figure 6: Affectation après AFD. 
Résultats des méthodes C et D 
appliquées à la discrimination 
des génotypes en pourcentage 
de bien classés. 
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CONCLUSIONS 

Les résultats présentés montrent que les travaux de reconnaissance de formes à partir 
d'analyse de données peuvent être appliqués à des signaux de chromatographie. Les résultats de 
reclassement de différentes méthodes de discrimination montrent leur efficacité pour la reconnaissance 
de variétés de blé et de conditions de culture à partir de chromatogrammes de protéines. Une 
technique d'affectation utilisant des métriques locales · aprés analyse factorielle discriminante semble 
supérieure aux autres et conduit à des prédictions très efficaces. La qualité de ces résultats de 
classiflcatlon et la liaison étroite entre génotype et caractéristiques physico-chimiques ou 
technologiques des blés devraient permettre de prédire avec précision la qualité des farines à partir de 
leurs chromatogrammes. 
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