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Résumé opérationnel

L’IRSN utilise actuellement un algorithme appelé EGO, qui fait appel a une technique stan-
dard appelée "Krigeage", pour reconstituer l'information et évaluer les situations ou aucune
mesure n’a été faite. L'IRSN souhaite maintenant savoir si le concept d'Hypersurface Probabi-
liste (EPH), introduit par la SCM (voir référence [PIT]) donne de meilleurs résultats dans une
situation test : celle ou les valeurs sont générées par une fonction particuliere, dite de Branin-
Hoo.

Les caractéristiques de I'EPH sont les suivantes :

e I[’EPH est utilisée pour reconstruire ou prédire des informations en se basant sur
Pexistant, sans aucune hypothése de modéle ;

e La méthode peut étre appliquée quel que soit le nombre de points de mesure ;
e La construction des points recherchés n’est pas basée sur des lois factices ;

¢ La méthode étant probabiliste, 'EPH est trés robuste en termes d’incertitudes.

1. Implémentation

Pour répondre a la question posée par 1'TRSN, la SCM a tout d'abord implémenté la méthode
EPH en langage S pour que les fonctions soient exploitables avec le logiciel R. Cette implé-
mentation est intéressante en soi, car elle permettra dans l'avenir toutes sortes d'expérimen-
tations, outre celle qui est menée ici.

Dans un premier temps, et pour respecter le formalisme utilisé dans le package DiceKriging,
la SCM a implémenté une fonction eph qui crée un objet de type eph, représentant les infor-

mations a disposition de I'utilisateur avant reconstruction, a savoir :

— La valeur du min et du max pour chacun des parametres d’entrée et de sortie (indiqués a
dire d'expert) ;

— La valeur des mesures en chaque point d'observation ;

— Le pas de discrétisation des différents parametres d’entrée et de sortie.

La SCM a ensuite implémenté une fonction predict.eph qui prend en entrée un objet de type
eph et une matrice comportant les coordonnées des points dont on souhaite faire une recons-

truction.

Cette fonction estime la médiane, les quantiles 5 et 95 de la loi de probabilité obtenue par
I'EPH ainsi que son espérance en chaque point dont on souhaite une reconstruction.
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Enfin, pour obtenir un résultat analogue a I'optimiseur global EGO, la SCM a mis en place la
méthode de recherche des zones dangereuses pour trouver les points ou il manque de
I'information.

Cette fonction prend en entrée un objet de type eph, le seuil souhaité par l'utilisateur et le
type d’extremum recherché : il est possible de rechercher les extrema hauts ou bas de la fonc-

tion objectif.

La fonction renvoie une ou plusieurs possibilités de points a explorer, chacun appartenant a
une zone dangereuse de 'espace des solutions.

2. Comparaison EPH et Krigeage
Ensuite, conformément a la demande formulée par 1'IRSN, la SCM a confronté les résultats
obtenus par Krigeage et par I'EPH dans différentes configurations sur 400 points de la fonc-

tion Branin-Hoo.

Nous avons mis en place trois outils de mesure pour procéder a ces comparaisons, un test et
deux mesures :

Soit IN le nombre de points reconstruits.
Soit X le vecteur de IV termes des points estimés par EPH.

Soit Y le vecteur de N termes des points estimés par Krigeage.
Soit R le vecteur de IN termes des valeurs réelles de la fonction.

On note respectivement X, Y et R le niéme coefficient des vecteurs X,Y etR.

Test 1:

Nombre de points pour lesquels la valeur réelle est en dehors de les bornes a 95% déterminés
par les quantiles 2,5 et 97,5 de la loi de probabilité. C'est un test tres grossier.

Deux mesures :
Dist 1:

Elle représente 1’écart entre la valeur moyenne (valeur assignée par la reconstruction) et la
valeur réelle :

. 1
Dist, = ~¥ Z| X — R | pour 'EPH.
n=1

) 1 &
Dist, = NZl Y — R | pour le Krigeage.

n=1
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EQ 2:

Elle représente la moyenne des erreurs quadratiques, aussi appelé moyenne des risques qua-

dratiques :

1

EQ. =
Q2 N n=1

N
EQ, = %Z(Yn — R )? pour le Krigeage.

n=1

3. Les résultats de la comparaison

Les points étant générés par la fonction de Branin-Hoo, les résultats de la comparaison sont

trés clairs :

— Dans tous les cas, les deux procédés de reconstruction passent le test qualitatif ;

— Lorsque l'information disponible est trés importante (beaucoup de mesures disponibles), le
Krigeage donne de meilleurs résultats que 'EPH ;

— A l'inverse, lorsque l'information disponible est pauvre (peu de points de mesure), 'EPH
donne de bien meilleurs résultats que le Krigeage.

Lorsqu'on dispose de 16 points de mesure, le Krigeage donne de meilleurs résultats ; avec 9

N
> (X, - R,)? pour 'EPH.

points et a fortiori avec 3 points, 'EPH 1'emporte nettement.

Voici des résultats extraits de la comparaison :

Avec 16 points de mesure, le Krigeage 1'emporte (plus le nombre est faible, meilleur est le ré-

sultat) :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 11 605
EPH 24 4779

Tableau 1 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, Branin a 16 points
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Avec 3 points de mesure, 'EPH 1'emporte de beaucoup :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 119 32 296
EPH 100 3 998

Tableau 2 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, Branin a 38 points

Ces résultats confortent ceux obtenus dans l'article [[CAPP] Bernard Beauzamy, Héléne Bick-
ert, Olga Zeydina (SCM), Giovanni Bruna (IRSN) : Probabilistic Safety Assessment and Re-
liability Engineering: Reactor Safety and Incomplete Information : I'EPH est tout a fait adap-
tée a la reconstruction de I'information dans les cas ou celle-ci est trés pauvre et ot on ne peut
faire d'hypothese de modéle.

4. Recherche des zones dangereuses
L’optimiseur global EGO, utilisant le Krigeage, fonctionne selon un principe différent de
I'EPH. Pour celle-ci, la SCM a mis en place une méthode de recherche des zones "dange-

reuses', qui se substitue a la recherche des extrema.

L’optimiseur global EGO et la méthode développée par la SCM ont donc été appliqués aux
mémes jeux de données.

Les deux méthodes renvoient des points a extrapoler différents, mais vont toutes les deux
dans le bon sens.
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I. Introduction

Le présent document représente la réponse apportée par la Société de Calcul Mathématique
SA a la question posée par I'IRSN : Commande EX10/32001814 du 30.05.2014.

II. Présentation du besoin

L'IRSN effectue des recherches destinées a améliorer la Streté Nucléaire. Le présent projet
concerne les regles fondamentales de streté relatives aux installations nucléaires de base
autres que les réacteurs. La question se pose de savoir si le "design" de certaines configura-
tions est suffisamment str. La difficulté tient au fait que, de maniere générale, tous les para-
metres ne sont pas connus, et ceux qui le sont apparaissent entachés d'une incertitude mal
quantifiée. Comme 1'IRSN I'a observé, le fait de "mailler" 1'espace des parameétres ne conduit
pas nécessairement a de bonnes estimations, car les situations "a risque" peuvent se trouver
en dehors du maillage.

Pour reconstituer les données manquantes, et évaluer les situations ou aucune mesure n'a été
faite, I'RSN utilise actuellement un algorithme appelé EGO, qui fait appel a une technique
standard appelée "Krigeage". L'1RSN souhaite maintenant savoir si le concept d'Hypersurface
Probabiliste (EPH), introduit par la SCM (voir référence [PIT]) donne de meilleurs résultats.

III. EPH en langage R

A. Estimation par Hypersurface Probabiliste
1. Méthodologie

La méthode utilisée, 'Hypersurface Probabiliste (EPH), est basée sur un modéle mathéma-
tique qui introduit des méthodes probabilistes pour reconstruire ou prédire des valeurs en se
basant sur les données disponibles. Le point-clé de cette construction est la propagation de
I'information de points de mesure (données d’entrée) aux points recherchés. Le résultat obtenu
pour chaque point recherché est une densité de probabilité. L'importance accordée aux don-
nées d’entrée dépendra de leur distance avec les points recherchés. Plus un point est proche du
point recherché, plus il influera sur la densité de probabilité de ce dernier. Ici, la proximité se
comprend au sens spatial.

La méthode est décrite dans le livre [PIT] (ref. ci-dessous).
Les caractéristiques de cette méthode sont les suivantes :

e I[’EPH est utilisée pour reconstruire ou prédire des informations en se basant sur
Pexistant ;

e La méthode peut étre appliquée quel que soit le nombre de points de mesure ;
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e La construction des points recherchés n’est pas basée sur des lois factices ;

e (Cette méthode étant probabiliste, TEPH est tres robuste en termes d’incertitudes.

2. La méthode de comparaison

Afin de comparer les deux méthodes, on va travailler sur un exemple-test trés particulier. Les
valeurs sont générées par une fonction test connue, a savoir la fonction de Branin,

La fonction de Branin est définie sur [0,1]x[0,1] par :

u, =15x, -5
u, =15x,
. 5 5 ) 1
Branin(x) =(u, -——u, + —u, —6)*+10(1 — —)cos(u,) +10
47 Ve 81
On va se donner un certain nombre de points de base et reconstituer d'autres valeurs, par

I'une et l'autre méthode ; le résultat de la reconstruction sera ensuite comparé a la valeur ré-
elle indiquée par la fonction.

Les valeurs de la fonction de Branin sont connues en 16 points de I'espace.

x1 x2 Branin(x1,x2)
0,00 0,00 306
0,33 0,00 56
0,67 0,00 14
1,00 0,00 10
0,00 0,33 160
0,33 0,33 21
0,67 0,33 27
1,00 0,33 7
0,00 0,67 63
0,33 0,67 36
0,67 0,67 90
1,00 0,67 55
0,00 1,00 17
0,33 1,00 101
0,67 1,00 203
1,00 1,00 152

Tableau 1 : Valeur de la fonction de Branin en différents points
L’EPH sera utilisée ici pour extrapoler les valeurs de la fonction de Branin en des points in-

connus du domaine. Ainsi, pour chaque point recherché, la densité de probabilité qui lui est
associée est calculée.
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Pour le point de coordonnées (0.8 ; 0.6) nous obtenons la densité de probabilité donnée ci-
dessous.

Graph of the density of probability

0,35 |

Figure 2 : Densité de probabilité de la valeur de la fonction de Branin extrapolée au point (0.8 ; 0.6)
L’espérance pour le point de coordonnées (0.8 ; 0.6) est 73.12 et la médiane vaut 90.
La valeur choisie pour 'extrapolation est 'espérance, car c’est la plus robuste : c'est celle qui
minimise l'erreur quadratique sur le long terme.
B. Implémentation
La SCM a implémenté en langage R I'EPH sous sa forme la plus générale : la dimension de
I'espace est choisie par l'utilisateur, le nombre de points de mesure est également arbitraire.

L'utilisateur fournit en entrée :

— La valeur du min et du max pour chacun des parameétres d’entrées et de sorties (indiqués a
dire d'expert) ;

- La valeur des mesures en chaque point d'observation ;

— Les points sur lesquels 'utilisateur souhaite appliquer 'EPH ;

— Le pas de discrétisation des différents parametres d’entrées et de sorties.
Pour ce faire, la SCM a implémenté plusieurs fonctions :

— la fonction class eph qui créé un objet de classe eph.
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SCM IRSN Comparaison EPH Krigeage 2014/09/01



— la fonction predict.eph qui estime la valeur de 'espérance, la médiane et des quantiles
5 et 95 de la loi de probabilité obtenue par I'EPH en n'importe quels points du domaine.

C. Fonction classe eph

La fonction eph est une fonction qui crée un objet de classe eph. Elle prend en argument :
e Design : La valeur des mesures en chaque point d'observation ;
o Response : La valeur des mesures en chaque point d'observation ;

e Boundaries : La valeur du min et du max pour chacun des parametres d’entrée ;

e BoundariesP : La valeur du min et du max pour chacun des parametres de sorties (in-
diqués a dire d'expert) ;

e Step : Le pas de discrétisation des différents parameétres d’entrées et de sorties.

La fonction renvoie un modéle eph dont les composantes sont :
e x: Les coordonnées de chaque point d'observation ;

e vy :La valeur des mesures en chaque point d'observation ;

e NofParam : Le nombre de parameétres d’entrée ;

e« NofMeas : Le nombre de points d’observation ;

e NofIlnk2 : Le nombre de parametres de sortie ;

e Boundariesin : La valeur du min et du max pour chacun des paramétres d’entrée ;

e Boundariesout : La valeur du min et du max pour chacun des paramétres de sortie ;

e Step : Le pas de discrétisation des différents parameétres d’entrée et de sortie.

D. Fonction predict.eph

La fonction predict.eph est la fonction qui estime la valeur la plus probable, pour la médiane et
les quantiles 5 et 95, de la loi de probabilité obtenue par 'EPH en n’'importe quel point du do-
maine.

Elle prend en argument un objet de classe eph et une matrice newdata de coordonnées sur
lesquelles effectuer I'estimation.
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La fonction n’effectue pas d’estimation en des points déja connus de I'espace. Si des points sont
communs aux matrices newdata et x la valeur de sortie sera la valeur exacte de la mesure.

IV. Exemple d’utilisation — Fonction de Branin-Hoo

La SCM a confronté les résultats obtenus par Krigeage et par I'EPH dans différentes configu-
rations sur la fonction Branin-Hoo.

Nous avons mis en place trois outils de mesure pour procéder a ces comparaisons, un test et
deux mesures :

Soit IN le nombre de points reconstruits.

Soit X le vecteur de IN termes des points estimés par EPH.

Soit Y le vecteur de IN termes des points estimés par Krigeage.
Soit R le vecteur de IN termes des valeurs réelles de la fonction.

On note respectivement X, Y et R le niéme coefficient des vecteurs X,YetR.

Test1:

Nombre de points pour lesquels la valeur réelle est en dehors de les bornes a 95% déterminés
par les quantiles 2,5 et 97,5 de la loi de probabilité. C'est un test trés grossier.

Deux mesures :
Dist_1:

Elle représente 1'écart entre la valeur moyenne (valeur assignée par la reconstruction) et la
valeur réelle :

: 1 &
Drist, = NZ| X —R | pour 'EPH.

n=1

. 1 &
Dist, = NZI Y — R | pour le Krigeage.

n=1

EQ_2:

Elle représente la moyenne des erreurs quadratiques, aussi appelé moyenne des risques qua-
dratiques :

1 N
—Z(Xn — R )? pour 'EPH.

EQ. =
Q2 N n=1
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N
- EQ,= %Z(Yn — R )? pour le Krigeage.
n=1

A. Estimation au point de coordonnées (0.5 ; 0.5) dans R? :

L’exemple ci-aprés cherche a reconstruire la valeur de la fonction de Branin-Hoo au point de
coordonnées (0.5,0.5) a partir de 400 points de mesures choisis réguliérement dans le carré
[0,1]x[0,1].

3. Résultats avec Krigeage :
On a testé dans un premier temps la prédiction par Krigeage, les résultats sont les suivants :

- S$lower95 : -5.549907
- Smean : 32.79877
- Supper95 : 71.14745

Les valeur lower95 et upper95 correspondent respectivement aux bornes inférieure et supé-
rieur de 'intervalle a 95%, soient les quantiles 2.5% et 97,5% de la loi de probabilité.

4. Résultats avec EPH :

Nous avons appliqué 'EPH au méme jeu de mesures en souhaitant prédire le méme point in-
connu. Les résultats sont les suivants :

- Slower95 : -9.6

- Smean : 27

- Supper95 : 98.4

- S$Sesperance :35.31372

Les valeur lower95 et upper95 correspondent respectivement aux bornes inférieure et supé-
rieure de l'intervalle a 95%, soient les quantiles 2.5% et 97,5% de la loi de probabilité. Nous
avons conservé le formalisme du package {DiceKrigin}.

5. Valeur réelle :

Nous avons utilisé la fonction de Branin implémentée en R pour calculer la valeur exacte que
nous cherchions précédemment a prédire.

x=c(0.5,0.5)
branin (x)
[1] 24.27813

Les deux méthodes d’estimation passent le test qualitatif.

Nous avons calculé les deux mesures préalablement définies :
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Dist_1 EQ_2

Krigeage 9 73

EPH 11 122

Tableau 4 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport & la valeur réelle, exemple sur un point

On constate que 'EPH est plus éloignée de la valeur attendue. Qui plus est, son intervalle a
95% est également plus large. La distance moyenne par rapport a la valeur réelle est plus
faible pour l'estimation par Krigeage en ce point de coordonnées. L’erreur quadratique
moyenne est également plus faible pour 'estimation par Krigeage.

B. Estimation surfacique dans R?:

Dans chacun des trois exemples, nous reconstruisons 400 points du domaine a partir des
points de mesure dont nous disposons : 3, 9 ou 16 points.

1. Reconstruction de 400 points a partir de 16 points de mesure

- Krigeage Ordinaire :
Nous avons reconstruit 400 points choisis de maniére réguliére dans le carré [0,1]x[0,1] de la
fonction de Branin a partir de 16 points de mesure choisis eux aussi réguliérement dans

[0,1]x[0,1] en utilisant la méthode de Krigeage.

La figure ci-aprés représente la surface attendue (les valeurs réelles) et la surface obtenue
pour I'estimation par Krigeage :
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Branin

250

200

— 150

— 100

50

Figure 1 : Surface a reconstruire, fonction de Branin

Krigeage

250

— 200

— 150

— 100

a0

Figure 7 : Krigeage ordinaire a 16 points
- Utilisation de 'EPH

De la méme facon, nous avons reconstruit les 400 méme points que dans le cas du Krigeage
dans le carré [0,1]x[0,1] de la fonction de Branin a partir des 16 points de mesure qui ont ser-
vis pour le Krigeage en utilisant cette fois la méthode EPH.
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La figure ci-apres représente la surface obtenue pour I'estimation par EPH :

EPH

250

— 200

— 150

100

a0

Figure 8 : EPH a 16 points

Apres calcul des distances entre les estimations et les valeurs réelles nous obtenons les résul-
tats suivants :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 11 605
EPH 24 41778

Tableau 9 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, Branin a 16 points

Aucun des 400 points reconstruits n’est en dehors des bornes inférieures et supérieures de
I'intervalle a 95% pour le cas du Krigeage a partir de 16 points de mesure. Il en est de méme
pour l'estimation par EPH. Le test qualitatif est réussi pour les deux méthodes.

La distance moyenne de la valeur réelle a 'espérance sur ces 400 points est de 11 pour le Kri-
geage. Cette distance est de 24 pour 'estimation par EPH, ce qui est plus du double de la re-
construction par Krigeage.
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L’erreur quadratique moyenne est de 605 pour le Krigeage. Cette erreur est de 4 778 pour
I'estimation par EPH, ce qui est nettement moins bon.

2. Reconstruction de 400 points a partir de 9 points de mesure
- Krigeage Ordinaire :
Nous avons reconstruit 400 points choisis de maniére réguliére dans le carré [0,1]x[0,1] de la
fonction de Branin a partir de 9 points de mesure choisis eux aussi réguliéerement dans

[0,1]x[0,1] en utilisant la méthode de Krigeage.

La figure ci-apres représente la surface attendue (les valeurs réelles) et la surface obtenue
pour I'estimation par Krigeage :

Branin
250
200
— 150
— 100
a0
Figure 10 : Surface a reconstruire, fonction de Branin
17
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Krigeage

250

200

— 150

100

50

Figure 11 : Krigeage ordinaire a 9 points
- Utilisation de I'EPH :

De la méme fagon, nous avons reconstruit les 400 méme points que dans le cas du Krigeage
dans le carré [0,1]x[0,1] de la fonction de Branin a partir des 9 points de mesure qui ont servi
pour le Krigeage en utilisant cette fois la méthode EPH.

La figure ci-aprés représente la surface obtenue pour I'estimation par EPH :

18
SCM IRSN Comparaison EPH Krigeage 2014/09/01



EPH

2350

— 200

— 150

100

a0

Figure 12 : EPH a 9 points

Aprés calcul des distances entre les estimations et les valeurs réelles, nous obtenons les résul-
tats suivants :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 45 36 129
EPH 32 4 880

Tableau 13 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, Branin a 9 points

On possede ici moins d'informations que dans le cas avec 16 points de mesure, mais aucun des
400 points reconstruits n’est en dehors des bornes inférieures et supérieures de l'intervalle a
95% pour le cas du Krigeage a partir de 9 points de mesure. Il en est de méme pour
Pestimation par EPH. Le test qualitatif est réussi pour les deux méthodes.

La distance moyenne de la valeur réelle a 'espérance sur ces 400 points est de 45 pour le Kri-
geage et de 32 pour I'estimation par EPH.

L’erreur quadratique moyenne est de 36 129 pour le Krigeage, et de 4 880 pour I'estimation
par EPH, ce qui est nettement meilleur. On constate qu'a 9 points l'erreur quadratique est
beaucoup plus forte qu’a 16 points.
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L’estimation est de moins bonne qualité qu’avec 16 points de mesure. Ceci est di a la perte
d’informations.

L’estimation par EPH est ici de meilleure qualité que I'estimation par Krigeage a partir de 9
points.

3. Reconstruction de 400 points a partir de 3 points de mesure

- Krigeage Ordinaire :

Nous avons reconstruit 400 points choisis de maniére réguliére dans le carré [0,1]x[0,1] de la
fonction de Branin a partir de 3 points de mesure choisis eux aussi réguliérement dans
[0,1]x[0,1] en utilisant la méthode de Krigeage.

La figure ci-apreés représente la surface attendue (les valeurs réelles) et la surface obtenue
pour I'estimation par Krigeage :

Branin
250
200
— 1350
— 100
a0
Figure 14 : Surface a reconstruire, fonction de Branin
20
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Krigeage

300

250

— 200

— 1350

100

a0

Figure 15 : Krigeage a 3 points

— Utilisation de 'EPH :

De la méme facon, nous avons reconstruit les 400 mémes points que dans le cas du Krigeage
dans le carré [0,1]x[0,1] de la fonction de Branin a partir des 3 points de mesure qui ont servi
pour le Krigeage en utilisant cette fois la méthode EPH.

La figure ci-aprés représente la surface obtenue pour I'estimation par EPH :
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EPH

300

250

— 200

— 150

100

a0

Figure 16 : EPH a 3 points

Apreés calcul des distances entre les estimations et les valeurs réelles, nous obtenons les résul-
tats suivants :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 119 32 296
EPH 100 3 998

Tableau 17 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, Branin & 3 points

Les estimations par EPH et par Krigeage a partir de 3 points de mesure réussissent le test
qualitatif.

La distance moyenne de la valeur réelle a 'espérance sur ces 400 points est de 119 pour le
Krigeage, et de 100 pour I'estimation par EPH.

Avec trés peu de points de mesures, la reconstruction est trés loin de la réalité, plus de 10 fois
en moyenne que dans le cas de la reconstruction a partir de 16 points de mesure.
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Les distances moyennes de la valeur réelle a I'espérance sur ces 400 points sont nettement
supérieures aux distances moyennes avec 16 ou 9 points de mesure. La reconstruction est de
moins bonne qualité a cause de la perte d'information.

L’erreur quadratique moyenne est de 32 296 pour le Krigeage. Cette erreur est de 3 998 pour
Pestimation par EPH, ce qui est nettement meilleur. On constate qu’a 3 points ’erreur qua-
dratique est sensiblement identique a ce qu'elle était pour 9 points, ce qui n’est pas le cas de la
distance moyenne a la valeur réelle.

L’estimation par EPH est en ce cas de meilleure qualité que I'estimation par Krigeage.

C. Reconstructions a partir de points choisis de maniére aléatoire

Nous avons reconstruit les mémes 400 points que dans les exemples précédents, mais cette
fois a partir de jeux de mesures choisis aléatoirement. Sur 5 tests a partir de 16 points de me-
sures les résultats sont les suivants :

Jeu de mesures n°1l :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 13 2 469
EPH 30 5714

Tableau 18 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
Branin a 16 points de mesure choisis aléatoirement

Jeu de mesures n°2 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 25 16 996
EPH 27 5624

Tableau 19 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
Branin a 16 points de mesure choisis aléatoirement
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Jeu de mesures n°3 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 19 6 794
EPH 34 4 426

Tableau 20 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
Branin a 16 points de mesure choisis aléatoirement

Jeu de mesures n°4 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 6 788
EPH 25 5 855

Tableau 21 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
Branin a 16 points de mesure choisis aléatoirement

Jeu de mesures n°5 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 6 701
EPH 24 5177

Tableau 22 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
Branin a 16 points de mesure choisis aléatoirement

Le Krigeage est plus performant en termes d’écarts moyens a la valeur réelle ; cette mesure
est toujours plus petite pour le Krigeage, avec 16 points de mesure.

Cependant 'EPH est plus stable en ce qui concerne I'erreur quadratique moyenne.

Nous avons également fait des tests sur des jeux de données complétement aléatoires, les 16
points de mesures choisis aléatoirement ainsi que les 400 points a reconstituer.
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Jeu de données n°1 :

Tableau 23 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport & la valeur réelle, exemple tout aléatoire

Jeu de données n°2 :

Tableau 24 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, exemple tout aléatoire

Jeu de données n°3 :

Tableau 25 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, exemple tout aléatoire

Jeu de données n°4 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 19 39018
EPH 32 6 386

Dist_1 EQ_2
Krigeage 53 5129
EPH 35 4 874

Dist_1 EQ_2
Krigeage 22 697
EPH 7 4 553

Dist_1 EQ_2
Krigeage 7 499
EPH 20 3715

Tableau 26 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle, exemple tout aléatoire

On constate que, selon les cas, I'une ou 'autre méthode donne de meilleurs résultats.
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V. Limites

L’étude n’a été effectuée que sur la fonction de Branin-Hoo qui n’a pas nécessairement le com-
portement d’un jeu de mesures issues d’expériences.

Nous avons également appliqué la méthode a la fonction définie par :

f (x.X,)=sin(5.5x)cos(5x,)+x; +1

Fonction de réféerence

2.5

— 2.0

— 1.5

1.0

0.5

Figure 27 : représentation graphique d'une fonction test

Jeu de données n°1 :

Dist_1 EQ_2
Krigeage 0.21 0.67
EPH 0.32 1.23

Tableau 28 : Comparaison Krigeage et EPH par rapport a la valeur réelle,
exemple tout aléatoire sur fonction de référence

Les résultats sont similaires a ceux que nous avons obtenus pour la fonction de Branin pour
les jeux de données aléatoires testés.
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VI. Recherche des points a explorer

A. Optimiseur Global EGO utilisé par 'IRSN

L’optimiseur global EGO se base sur 'agrégation du point de données qui maximise I’Expected
Improvement a chaque itération pour trouver les maxima et minima locaux de la fonction a
estimer.

EGO (Efficient Global Optimization) est un algorithme d'optimisation basé sur le Krigeage, et
plus particulierement sur le critére d'amélioration espérée. Partant d'un plan d'expériences
initial X, EGO forme une séquence de points en alternant a chaque itération la visite du
maximiseur courant de I'amélioration espérée (disons le premier visité s'il y en a plusieurs) et
I'actualisation du modéle de Krigeage, y compris via ré-estimation des parameétres de cova-
riance :

Algorithm 1 L’algorithme EGO
1: function EGO(X, Y, n)

2: for i <+ 1,n do

3 P* = argmazycy L(Y; Y(X) =Y) > Estimation de 7 par MV
4: x* = argmazxecp{Ely-(x)} > Maximisation de I'amélioration espérée
B X=X|{x*} and Y =Y U{y(x*)} > Actualisation du plan d’exp.
6: end for

d

7: end function

L'algorithme boucle jusqu'a ce que la croissance de la fonction objectif atteigne un epsilon
choisi par l'utilisateur suffisamment petit, et dépendant des précédentes évaluations de la
fonction objectif.

Il n’est pas possible de donner une expression explicite de 'Expected Improvement dans le cas
de TEPH. Nous allons donc procéder d'une fagon différente pour localiser les points sur les-
quels effectuer les prochaines mesures.

B. Recherche des zones dangereuses, une méthode développée par la SCM

A partir d’'un petit nombre de mesures, 'EPH permet de trouver des zones dites dangereuses.
Une fois ces zones caractérisées, il faut concentrer les mesures suivantes a l'intérieur de ces
zones. En d’autres termes, 'EPH permet de caractériser 'espace pour concentrer les mesures
la ou le réel besoin se situe.

Les zones dangereuses sont caractérisées par une propriété mathématique (plus grande
proximité des extrema que des autres points de mesures), qui est analogue aux diagrammes de
Voronoi, mais ces diagrammes ne peuvent étre construits explicitement en trop grande dimen-

. . . dr2
sion puisque la complexité est en N .
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C. Méthodologie

1. Recherche des zones dangereuses

Pour trouver le point situé a distance maximale d'un extremum donné, dans un diagramme,
on utilise une construction probabiliste : On choisit une direction aléatoire et on mesure la
distance pour atteindre les limites de ’hypercube.

Pour commencer, on choisit un seuil Ta et on veut trouver les zones de I’hypercube dans les-

quelles la sortie a une forte probabilité d’étre au dessus de ce seuil. Cela se produit logique-
ment dans le voisinage des points ou la mesure observée est forte.

On appelle H Tensemble des points dont la mesure est au dessus du seuil préalablement défi-
ni. De la méme facon, on appelle C' I'ensemble des points dont la mesure est en dessous du

seuil. Soit H, le premier point de H . Soit C; le premier point deC .

On considére P’hyperplan situé a égale distance de H; et C,. D’un coté de cet hyperplan, la
distance a C, est plus petite que la distance & H,, de 'autre c6té, c’est le contraire. On a donc,
d’un coté de I'hyperplan, une influence plus forte provenant de C, et de l'autre, une influence

de plus forte provenant de H,.

Par conséquent, dans le coté qui contient C,, la valeur de la mesure ne peut pas étre au des-

sus du seuil défini si I'on ne considére que l'influence des points H, et C,.

Comparons maintenant H, et C’Q. On construit un hyperplan similaire au précédent, a égale

distance des deux points. L'influence de 02 est plus forte d’'un coté que de 'autre.
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L’intersection des deux demi-espaces est représentée par la zone grisée sur le figure ci-avant :

dans cette zone, seul H,a une forte influence, dans les autres parties de l'espace, I'influence

de H, est moins forte que celle de C, ou C,. Appelons cette zone de 'espace E(H;;C,,C,).

On répeéete la méme opération pour chacun des points de C'; on obtient une portion de plus en

plus petite de l'espace E(H;;C,,C,,...,C,) qui est un espace convexe, non vide puisqu’il con-
. : .. .
tient au moins la boule de centre H; et de rayon :7 = —min{dist(H ,C );i =1...k}
1 2 1 i

Analytiquement E(H,;C,,C,,...,C,) est 'ensemble des points dans lequel H, a plus d’influence

que n'importe quel point sous le seuil défini.

On procéde de la méme facon pour chacun des points au dessus du seuil et on obtient la zone
dangereuse définie comme I'union de chacun des convexes associés a chaque H_ :
length(H)

DZ= | E(H;C,C,...C,)
j=1

Il s’agit maintenant de trouver le point le plus éloigné de H; dans cette zone.

2. Recherche du point le plus éloigné de H,

Construction de U'hypercube

Considérons la valeur maximale des mesures observées : On appelle ce point H,,.

On fixe le seuil 7 et on souhaite trouver le point ot la probabilité d’étre au dessus de ce seuil

est la plus forte.

Il y a NT points ou la mesure est plus petite que le seuil fixé. On les note C_,

n=1..,NT.

Pour chaque point C'", on considére 'hyperplan £ équidistant de C” et H et on considere

le demi-espace F déterminé par cet hyperplan, contenant H : C’est I'ensemble des points

dans R” qui sont plus prés de H | que de C” . On a donc NT demi-espaces comme celui-ci.

On considere également les demi-espaces o >0,7j=1,.... K et les demi-espaces

z,<1,j=1,..,K.0Onadonc un total de NT + 2* K demi-espaces.

Lintersection A de ces NT + 2 * K demi-espaces est non vide, puisqu’elle contient le point

H . Cest un simplexe et on veut trouver le point qui est le plus éloigné de H
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Recherche du point extremum de Uhypercube

Notre probléme se définit comme suit :

Trouver le point X dans I'espace [0,1]K tel que :
d(X,H,) est maximal
Satisfaisant les contraintes :
d(H,, X) <d(C,,, X) pour tout m=1,..., M

Ici, d représente la distance euclidienne usuelle. Mais nous travaillerons toujours avec le car-
, . 2 N .
ré de cette distance, d”, donc c’est un probléme convexe, avec des contraintes convexes.

Puisque le point X est dans [O,l]K , toutes ses coordonnées doivent satisfaire :

0<x <1,

[N , . \ s 2 . . , . K .
La premiére étape consiste a générer M7 = 5000 directions aléatoires, dans R, avec une loi
uniforme. On souhaite une loi uniforme pour que toutes les directions soient considérées de la
méme facon.

Pour cela, on géneére 5000 vecteurs aléatoires suivant une loi normale de médiane O et de va-
riance 1 et on les remplace par :

Xl XK
(X12+---+ Xé)ﬂ2 ’.“'(Xf+---+ Xli)ll2

Les directions aléatoires sont alors définies comme les vecteurs H ot V., ou Vm est le m-iéme

vecteur aléatoire créé ci-avant.

On note H(k),k =1,...,K les coordonnées du point H, et C(n,k),n =1,..,.NT,k =1,...,. K

les coordonnées des points dont la mesure est plus petite que le seuil fixé.
On calcule les milieux M ,entre H , et chaque point Cn :
M(n, k) = %(H k) + C(n, k)
Le vecteur H—Cn’de HaC :
HC(n,k) =C(n,k)—H (k)
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—_

L'hyperplan E = est orthogonal au vecteur HC , donc son équation est de la forme :

K
D HC(n,k)x =D,
k=1

pour une valeur quelconque Dn.

Puisque cet hyperplan contient le point milieu M ,» on obtient :

ZK:HC(n,k)M(n,k) =D,

k=1

Donc I'équation de I'hyperplan est :
K K
D HC(n,k)x, = > HC(n,k)M(n,k)
k=1 k=1

Soit H 4+ A*V une des directions définies plus tot, de coordonnées : H(k)+\*V(m,k).

Son intersection avec 'hyperplan En est obtenue pour :
K
D HC(n,k) (H (k) + AV (m,k) =M (n,k))=0
k=1

C’est a dire :
iHC(n,k)(M(n,k)—H(k))
ﬂ, — k=1 K
ZHC(n,k)V (m, k)

Puisque Vm est normalisé, la distance entre H , et I'intersection avec I’hyperplan est | A | .

L’intersection de la ligne avec 'hyperplan z, = Oest :

___HK
V(m,k)
Et l'intersection avec I'hyperplan z, =1 est:
P 1-H(k)
V (m, k)

Chagque vecteur Vm génere une ligne et deux directions, représentées par j:Vm. Pour chacune
de ces deux directions, on considére toutes les intersections avec ’hyperplan et on conserve la

plus proche de H .
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On calcule A pour chaque hyperplan défini par les points C” et les hyperplans z >0 et

r, <1. On conserve le vecteur correspondant a la plus petite valeur absolue de A.

On répete l'opération pour chacune des directions et on conserve la direction dont la valeur
absolue de A est la plus élevée.

On obtient ainsi pour M, le point le plus éloigné de H, appartenant a I'hypercube. Soit d la

distance entre ces deux points :

d = > (M, (k) — H(k))*

Une vérification est faite, dans le but de s’assurer que le point M1 est situé du bon coté de

tous les hyperplans. Il doit satisfaire :

dist(H,, M,) <dist(M,,C,) pour tout n
Le point M , doit étre plus proche de I'extremum local que de chacun des points sous le seuil

défini.
0< M, (k) <1 pour tout Kk

3. Calcul de la probabilité d’étre au dela du seuil au point M,

Le point M| est influencé uniquement par le point H .

La loi de probabilité discréte au point M, est donnée par la formule :

cr exp _(ti_f’)2

pJ( 1) c 272_ 20_

ou o est donné par la formule :

Ad
Te

NI

g =

ou T représente le pas de discrétisation, et d = d(M, H,).
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D. Etape suivante de la méthode

Le point M , Mest pas nécessairement le point final de notre recherche : il est le point le plus
éloigné de H , barmi les MT directions aléatoires explorées. Il est donc possible de trouver un

point M , broche de M , dans 'hypercube des solutions possibles vérifiant :
dist(H , M,) < dist(H , M,) < dist(M,,C ) pour tout n

Pour le trouver, il faut procéder de fagon analogue, c’est a dire par tirage aléatoire.

Par construction, le point M, est sur un bord de notre simplexe. Il doit étre sur 'un des hy-

perplans limitant. Le point se situe soit sur un des axes limitant 'espace des solutions : les

hyperplans z, >0et z <1, soit il est a égale distance entre H, et un des points C, . Cette

propriété doit se conserver: On souhaite rester dans 'hyperplan dans lequel on se trouve.
1. Tirage aléatoire dans un hyperplan

Le précédent tirage aléatoire est effectué dans I'espace entier. Il faut maintenant faire un ti-
rage aléatoire dans un hyperplan donné.

Il est possible de construire une base orthonormale telle que z = 0soit I'équation de

I'hyperplan dans cette base.

Il est également possible de générer un échantillon dans I'espace entier et de le projeter sur
I'hyperplan voulu : la projection orthogonale de la loi uniforme sur l'espace entier et une loi
uniforme sur ’hyperplan.

Dans les cas ou le point M| est situé sur une des frontiéres de I'espace [O,l]K, 1l suffit de gé-

nérer MT vecteurs aléatoires de loi uniforme sur la sphére de dimension K —1. On inseére

ensuite une K-iéme colonne nulle a 'endroit ou la valeur du paramétre vaut 0 ou 1 pour M, .

On conserve les points milieux, les vecteurs associés et les hyperplans F .

Les directions aléatoires sont maintenant définies comme M, + AV, ,. Leur intersection avec les

hyperplans est obtenue pour :

ZK]HC(n, k) (M, (k) + AV (m,k) —M (n,k)) =0

k=1
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On a donc:

ZK:HC(n,k)(M (n,k) - M, (k))
ﬁ — k=1

zK: HC(n, k)V (M, k)

Puisque Vm est normalisé, la distance entre H , et l'intersection avec I'hyperplan est | A | .

L'intersection de la ligne avec I'hyperplan z, = Oest :

_ MK
V(m, k)
Et I'intersection avec 'hyperplan =, =1 est:
P 1-M,(k)
V (m,k)

On calcule ensuite la position de M, .

E. Implémentation

La SCM a implémenté la méthode de recherche des zones dangereuses en langage R sous sa
forme la plus générale.

Elle prend en argument un objet de classe eph, le seuil souhaité par I'utilisateur et le type
d’extremum recherché : il est possible de rechercher les extrema hauts ou bas de la fonction
objectif.

La fonction renvoie une ou plusieurs possibilités de points a explorer, chacun appartenant a
une zone dangereuse de 'espace des solutions.
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VII. Exemple d’utilisation

A. Recherche doptima

1. Recherche d’'un maximum

On applique cette recherche des zones dangereuses (ou zones d'intérét) a un exemple ou tous
les points de mesure (les points bleus sur la figure ci-apres) ont été choisis aléatoirement.

La valeur du seuil T0 a été fixée a 140 dans ce cas précis. Les coordonnées du point H , sont:

2, = 0.72 et x, = 0.97

On obtient le point M , suivant (en rouge) correspondants a la zone dangereuse (c'est-a-dire ou
la valeur peut étre élevée), associée au point de mesure haute H 0"

Points de mesures

1.0

| ‘ ‘
A M1 Ao

0.6

X2

04

0.2
|
>

>

0.0 0.2 04 06 0.8
X1

Figure 28 : Points de mesure pour I'EPH seuil haut

Les coordonnées du point M, sont :

z, = 0.53 et z, = 0.99 a partir du point H de plus grande mesure.
On trace la loi de probabilité au point M, :
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Loi de probabilité de M1
4,00E-01
3,50E-01
3,00E-01
2,50E-01
2,00E-01
1,50E-01
1,00E-01
5,00E-02

0,00E+00
199,5 200 200,5 201 201,5

mesure

probabilité

N
o
N

Figure 29 : Loi de probabilité de M1 pour le seuil haut

Cette loi a les caractéristiques suivantes :

o =0.023
A= —-0.193

La valeur réelle de la fonction de Branin-Hoo en ce point est : branin(M,) = 156.8.

On a ainsi trouvé un point, ou l'on n'avait pas d'information au préalable, qui donne une va-

leur assez élevée (sans étre maximale), mais 1l pourra servir de base a une nouvelle itération
de 'EPH.

2. Recherche d’un minimum

On applique la recherche des zones dangereuses (ou zones d'intérét) aux mémes points de me-
sures aléatoires que précédemment, mais avec cette fois pour objectif de trouver un minimum
de la fonction.

La valeur du seuil 7 a été fixée a 3 dans ce cas. Les coordonnées du point H  sont:

x, = 0.09 et T, = 0.91.

On obtient le point ]\41 suivant (en rouge) correspondant a la zone d'intérét du point de me-

sure haute H 0"
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Points de mesures
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Figure 30 :Points de mesure pour I'EPH seuil bas
Les coordonnées du point M, sont :
zr, =0 et x, = 0.999 a partir du point H de plus grande mesure.
On trace la loi de probabilité au point M, :
-
Loi de probabilité de M1
7,00E-01
6,00E-01
5,00E-01
p-
= 4,00£-01
2
€ 3,00E-01
a
2,00£-01
1,00E-01
0,00E+00
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3,5
mesure

Figure 31 : Loi de probabilité de M1 pour le seuil bas

Cette loi a les caractéristiques suivantes :
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o =0.024
A=-—0.125

La valeur réelle de la fonction de Branin-Hoo en ce point est : branin(M,) =17.3.

Le point M , est sur 'hyperplan z, = 0, on utilise donc la recherche du point M , décrite ci-
avant. On obtient le point de coordonnées z;, = 0 et x, =1, la fonction de Branin-Hoo en ce

point vaut : branin(M,) = 17.2.

3. Conclusion
L’Algorithme de recherche des zones d'intérét nous aide a localiser les endroits avec peu
d’informations dont les valeurs sont supposées au dessus (ou en dessous) du seuil fixé par
l'utilisateur. De nouvelles mesures en ces endroits nous permettent de mieux reconstruire la

surface attendue afin d’identifier les optima locaux.

On peut réitérer I'opération pour se rapprocher des optima locaux.

B. EGO n-steps sur le méme jeu de données

On applique l'optimiseur global EGO sur le méme jeu de données, on obtient le résultat sui-
vant :

Points de mesures

1.0

08
|
»>

0.6

X2

04
|
>

02
|

[ ]
[ 3

0.0

I I I
0.0 02 04 06 038

x1
Figure 32 : Points de mesures pour l'optimisateur global EGO
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Les coordonnées de M1 sont: z, = 0.62 et z, = 0.11

La fonction de Branin-Hoo en ce point vaut : branin(M,) = 6.6
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IX. Annexe:

A. Estimation au point de coordonnées (0.5 ; 0.5) dans R?

library(DiceKriging)
n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seqg(0,1,length=n.grid)

design.grid <- expand.grid(x.grid, y.grid)

response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)
pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

response.grid<-cbind (response.grid)
mat=matrix(data=c(0,0,0,500,5,5), ncol=2)
boundariesP=rbind (c (0, 500))

inconnus=rbind(c(0.5,0.5))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r')

ephl <- eph(design.grid, response.grid,mat,boundariesP, pas)
source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")

predict.eph(ephl, inconnus)

B. Reconstruction de 400 points a partir de 16 points de mesure

1. Krigeage Ordinaire :

# a l6-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <- 16

design.fact <- expand.grid(xl=seq(0,1,length=4), x2=seq(0,1,length=4))
y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
ml <- km(design=design.fact, response=y)

# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)
design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)
response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict (ml, design.grid, "UK")
predicted.values.model5 <- predicted.valuesSmean
predicted.values.model3 <- predicted.valuesS$Slower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesSupper95
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par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix(response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main="Ordinary Kriging")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

# ______________________________________________________________________________
2. Hypersurface Probabiliste Experimentale :

# ______________________________________________________________________________

# A 2D example - Branin-Hoo function

# ______________________________________________________________________________

setClass ("eph",slots=c (NofParam="integer", NofMeas="integer", NofInk2="integer",
x="matrix", y="matrix", step="matrix", boundarie-
sin="matrix",boundariesout="matrix", covariance="covTensorProduct"))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r'")

# a l6-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <- 16

design.fact <- expand.grid(xl=seq(0,1,length=4), x2=seq(0,1,length=4))

y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
response. fact<-cbind (y)

mat=matrix (data=c(0,0,0,500,5,5), ncol=2)

boundariesP=rbind (c (0, 500))

pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

ephl <- eph(design.fact, response.fact, mat, boundariesP, pas)

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")
# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)

design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)

response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict.eph(ephl, design.grid)
predicted.values.modell <- predicted.valuesSmean
predicted.values.model3 <- predicted.values$lower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesSupper95
predicted.values.model5 <- predicted.valuesSesperance

par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix (response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main=" experimental probabilistic hypersurface")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")
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C. Reconstruction de 400 points a partir de 9 points de mesure

1. Krigeage Ordinaire :

# a 9-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n<-9

design.fact <- expand.grid(xl=seq(0,1,length=3), x2=seq(0,1,length=3))
y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
ml <- km(design=design.fact, response=y)

# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seqg(0,1,length=n.grid)
design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)
response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict (ml, design.grid, "UK")
predicted.values.model5 <- predicted.valuesSmean
predicted.values.model3 <- predicted.valuesS$Slower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesS$Supper95

par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix(response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")
points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main="Ordinary Kriging")
points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

# ______________________________________________________________________________
2. Hypersurface Probabiliste Experimentale :

# ______________________________________________________________________________

# A 2D example - Branin-Hoo function

# ______________________________________________________________________________

setClass ("eph",slots=c (NofParam="integer", NofMeas="integer", NofInk2="integer",
x="matrix", y="matrix", step="matrix", boundarie-
sin="matrix",boundariesout="matrix", covariance="covTensorProduct"))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r')

# a 9-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n<- 9

design.fact <- expand.grid(xl=seq(0,1,length=3), x2=seq(0,1,length=3))

y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
response.fact<-cbind (y)
mat=matrix(data=c(0,0,0,500,5,5), ncol=2)
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boundariesP=rbind(c (0, 500))

pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

ephl <- eph(design.fact, response.fact, mat, boundariesP, pas)

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")
# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)

design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)

response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict.eph (ephl, design.grid)
predicted.values.modell <- predicted.valuesS$Smean
predicted.values.model3 <- predicted.valuesS$lower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesS$Supper95
predicted.values.model5 <- predicted.valuesS$Sesperance

par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix (response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main=" experimental probabilistic hypersurface")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

D. Reconstruction de 400 points a partir de 3 points de mesure

1. Krigeage Ordinaire :

# a 3-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <-4

design.fact<- matrix (data=c(0,0.5,1,0,1,0), ncol=2, dimnames =
list(c(1,2,3),c("x1","x2")))

y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
ml <- km(design=design.fact, response=y)

# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)
design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)
response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict(ml, design.grid, "UK")
predicted.values.model5 <- predicted.valuesSmean
predicted.values.model3 <- predicted.valuesS$lower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesSupper95
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par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix (response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main="Ordinary Kriging")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

setClass ("eph",slots=c (NofParam="integer", NofMeas="integer", NofInk2="integer",
x="matrix", y="matrix", step="matrix", boundarie-
sin="matrix",boundariesout="matrix", covariance="covTensorProduct"))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r')

# a 3-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <-4

design.fact<- matrix (data=c(0,0.5,1,0,1,0), ncol=2, dimnames =
list(c(1,2,3),c("x1","x2")))

y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
response.fact<-cbind(y)

mat=matrix(data=c(0,0,0,500,5,5), ncol=2)

boundariesP=rbind(c (0, 500))

pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

ephl <- eph(design.fact, response.fact, mat, boundariesP, pas)

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")
# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)

design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)

response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values <- predict.eph(ephl, design.grid)
predicted.values.modell <- predicted.values$mean
predicted.values.model3 <- predicted.values$lower95
predicted.values.modeld4 <- predicted.valuesSupper95
predicted.values.model5 <- predicted.valuesS$Sesperance

par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix (response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main=" experimental probabilistic hypersurface")

points (design.fact[,1], design.factl[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")
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E. Reconstructions a partir de points choisis de maniére aléatoire

1. Fonction de Branin

setClass ("eph",slots=c (NofParam="integer", NofMeas="integer", NofInk2="integer",
x="matrix", y="matrix", step="matrix", boundarie-
sin="matrix",boundariesout="matrix", covariance="covTensorProduct"))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r'")

# a 16-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <- 16

design.fact <- data.frame (xl= runif (16, 0, 1), x2= runif (16, 0, 1))

y <- apply(design.fact, 1, branin)

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
response.fact<-cbind(y)

mat=matrix(data=c(0,0,0,320,1.1,1.1), ncol=2)
boundariesP=rbind(c (0, 320))

pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

ephl <- eph(design.fact, response.fact, mat, boundariesP, pas)

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")
# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(0,1,length=n.grid)

design.grid <- expand.grid(xl=x.grid, x2=y.grid)

response.grid <- apply(design.grid, 1, branin)

predicted.values<- predict.eph (ephl, design.grid)
predicted.values.modell <- predicted.values$mean
predicted.values.model3 <- predicted.values$lower95
predicted.values.modeld4 <- predicted.valuesSupper95
predicted.values.model5 <- predicted.valuesSesperance

par (mfrow=c(2,1))
contour (x.grid, y.grid, matrix (response.grid, n.grid, n.grid), 20,main="Branin")

points (design.fact[,1], design.fact[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

contour (x.grid, y.grid, matrix(predicted.values.model5, n.grid, n.grid), 20,
main=" experimental probabilistic hypersurface")

points (design.fact[,1], design.factl[,2], pch=17, cex=1.5, col="blue")

setClass ("eph", slots=c (NofParam="integer", NofMeas="integer", NofInk2="integer",
x="matrix", y="matrix", step="matrix", boundarie-
sin="matrix",boundariesout="matrix", covariance="covTensorProduct"))

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/eph.r')
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# a 16-points factorial design, and the corresponding response

d <- 2; n <- 16

design.fact <- data.frame(xl= runif (32, -1, 1), x2= runif (32, -1, 1))

y <= sin(5.5* design.fact$xl)*cos(5* design.fact$x2)+ design.fact$xl* de-
sign.fact$x1l+1

# kriging model 1 : matern5 2 covariance structure, no trend, no nugget effect
response.fact<-cbind (y)

mat=matrix(data=c(0.1,-1,-1,2.8,1,1), ncol=2)
boundariesP=rbind(c(0.1,2.8))

pas=cbind(c(0.1,0.1,0.1))

ephl <- eph(design.fact, response.fact, mat, boundariesP, pas)

source ('C:/Users/scm sa/Desktop/Frederic/IRSN/irsn scm4 function (2).r'")
# graphics

n.grid <- 20

x.grid <- y.grid <- seq(-1,1,length=n.grid)

design.grid <- data.frame (x1l= runif (400, -1, 1), x2= runif (400, -1, 1))
response.grid <- sin(5.5* design.grid$xl) *cos (5* design.grid$x2)+ de-
sign.grid$x1l* design.grid$xl+1

predicted.values<- predict.eph (ephl, design.grid)
predicted.values.modell <- predicted.valuesSmean
predicted.values.model3 <- predicted.valuesS$Slower95
predicted.values.modeld <- predicted.valuesS$Supper95
predicted.values.model5 <- predicted.valuesS$Sesperance

ml <- km(design=design.fact, response=y)

predicted.values.model5]1 <- predict(ml, design.grid, "UK")Smean
predicted.values.model31l <- predict(ml, design.grid, "UK")S$lower95
predicted.values.modeldl <- predict(ml, design.grid, "UK") Supper95
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