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PLSR PLSR PLSR
(spectres complets) | (clustering sans Y) (clustering avec Y)

0.00578 0.0111 0.00546
256 variables 19 clusters 33 clusters
10 facteurs 11 facteurs 10 facteurs

Tecator 0.02658 0.02574 0.02550
100 variables 17 clusters 8 clusters
10 facteurs 10 facteurs 7 facteurs

Tableau 1. Récapitulatif des résultats. Le clustering permet de réduire la
complexité du modele et permet d'obtenir de meilleurs résultats en prédiction que
les modéles construits sur I'ensemble des variables d’origine.

Wine alcool NIR Dataset fourni par le Prof. Marc Meurens, Université catholique de Louvain, BNUT

unit, meurens@bnut.ucl.ac.be. Les données sont accessibles via http://www.ucl.ac.be/mlg/.
Tecator meat sample dataset. Accessible sur statlib : http:// lib.stat.cmu.edu/datasets/tecator.




Figure 2. Clustering obtenu sur Tecator. Le premier cluster est représenté par un
arriere plan clair, le second, un arriere plan foncé, le troisieme de nouveau sur un
arriere plan clair, etc.

Figure 3. Clustering obtenu sur Wine. Le premier cluster est représenté par un
arriere plan clair, le second, un arriére plan foncé, etc.



FRANCOIS, D, KRIER, C, RosslI, F, et VERLEYSEN, M. (2007) ‘Estimation de redondance conditionnelle
par plus proches voisins, application au clustering de variables spectrales. Accepté pour
publication & Chimiométrie 2007, Lyon, 29 et 30 nhovembre 2007.

L KAUFMANN and P J Rousseeuw (1990) Finding Groups in Data: An Introduction to Cluster Analysis
John Wiley & Sons Ltd., Chinchester, New York, Weinheim.

KRIER C., FRANGOIS D., RossI F., VERLEYSEN M., (2007) “Feature clustering and mutual information for
the selection of variables in spectral data.” ESANN 2007, European Symposium on Artificial Neural
Networks, Bruges (Belgium), 25-27 April 2007, pp. 157-162.

RossI F., LENDASSE A., FRANGOIS D., WERTZ V., VERLEYSEN M., (2006) “Mutual information for the
selection of relevant variables in spectrometric nonlinear modeling”, Chemometrics and Intelligent
Laboratory Systems, Elsevier, Vol. 80, No. 2 (February 2006), pp. 215-226.

VAN DK, G., VAN HuLLE, M.M. (2006) “Speeding Up the Wrapper Feature Subset Selection in
Regression by Mutual Information Relevance and Redundancy Analysis”. in S. KOLLIAS ET AL.
(Eds.), Conference on Atrtificial Neural Networks (Europe) 2006, Proceedings of the Conference,
10-14 September 2006, Athens, Greece, Springer-Verlag, Berlin Heidelberg, pp. 31 — 40.



