COMPARAISON DES DEUX ORDONNEES OBTENUES PAR LS ET LAD;
L’hypothése nulle estp: Y ap = Yis
L’hypothése est accepté@H) Siteac < tops, €t rejetée RH) Si teaic™> tops.

Les calculs ont mené aux résultats ci-apres :

YiLAD Yis tealc tobs Ho

Méthode de la

descente -0.340 -0.350 0.129 2.0147 A Ho
directe

L’hypothése est acceptée, alors les ordonnées a l'origine des deux modéles LS et LAD sont

significativement les mémes.

V.3.2.4- COMPARAISON DES DEUX VARIANCES LS ET LAD3 :

L’hypothése nulle est:  Ho: 07, = 075
L’hypothése est acceptédH) si: Fa/2< Feaic <F_ a2 € rejetee RH) si Feac >F,_ a2
Les calculs ont mené aux résultats ci-apres :
O-EAD Ofs Fealc Fa/ 2 I:1—0'/ 2 Ho
Méthode de la
descente 0092 | 0.105 1.124 0.53 1.87 AHo
directe

L’hypothése est acceptée, alors les variances des deux modeéles LS et LAD sont significativement les
mémes.
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Interprétation des résultats :

Le test d’hypothése nulleg:B Ap=0 a été rejeté, ce qui révele que la pente du modele LAD

est significativement différente de zéro, alors le modéle linéaire peut expliquer la variabilité
de la toxicité pCIC50 en fonction du coefficient de partage logP (Octanol /Eau).

Les tests statistiques de comparaison entre les modéles LS et LAD font ressortir 'absence de
translation ou de rotation de I'une des droites de régression par rapport a l'autre. En outre la
comparaison des variances permet de mettre en évidence que les deux modeles ont la méme
dispersion.

En observant I'histogramme et le tableau des erreurs résiduell@gr@aes provoquent

47% d’erreurs dans le modéle LAD et 49% d’erreurs dans le modéle LS, ce qui nous fait dire
que les deux modeles linéaires simples n'arrivent pas assez a expliquer le comportement des
amines.

Le modele LS explique 95.20% de la variabilité de la toxicité pCIC50 en fonction du

coefficient de partage (Octanol /Eau) logP aYete | = 6.98682.
Le modele LAD explique 93.97% de la variabilité de la toxicité pCIC50 en fonction du
coefficient de partage (Octanol /Eau) logP aYete|= 7.06315, l'algorithmede la

descente directedonne un modéle LAD avec plus Mde| .

Cet algorithme, qualifié de rapide dans la littérature, soufre de défaillances, en sachant que

I'algorithme donne de trés bons résultats pour d’autres données.

V.3.4- Conclusion :
Nous avons comparé un par un les modeles LAD avec le modele LS, les deux algorithmes

« Les moindres carrés itérativement re-pondérés »et « L’approche itérative de base»

ont pu perfectionner le modeéle LS et donner moins de 6%@ ; ces algorithmes ont

donné moins d’erreurs pour 19 composés d’alcools qui présentent 63% de la population, et
plus d’erreurs pour les 9 amines et le propan-1-ol et propan-2-ol, ce qui met en question

I'hypothese de la linéarité du modele de régression (contamination par des valeurs aberrantes)

de nos données ou les amines sont les suspects ; mais I'estimateur LAD en donnant moins

de2|q| , prouve sa robustesse par rapport a I'estimateur LS face aux divers effets.
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Pour étudier la régression LAD entre pCIC50 (concentration d’inhibition 50% de la

croissance) et logP (coefficients de partage Octanol/Eau) d’'un ensemble de 21 alcools et 9
amines, nous avons traitées ces données par trois algorithmes LAD, pour avoir des modeles
de régression linéaires simples. Nous avons ensuite comparé les modeles LAD avec le modele
LS. Les deux algorithmeslses moindres carrés itérativement re-pondérés et

« L'approche itérative de base»ont pu perfectionner le modéle LS et donner moins de
Z|e,| ; ces algorithmes ont donné moins d’erreurs pour 19 alcools, qui représentent 63% de la

population, et plus d’erreurs pour les 9 amines, le propan-1-ol et le propan-2-ol.

L'estimateur LAD, en donnant moins e e | et moins d'erreurs pour 63% de la population

avec les deux approches LAD, prouve sa robustesse par rapport a I'estimateur LS.

Ces résultats prouvent que la LAD est une importante alternative a la LS, et nous conduisent a

penser que de nouvelles voies de recherche peuvent étre envisagées. Comme I'étude des

modeles a plusieurs descripteurs « régression multiple ».
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2)Le programme de I'approche Itérative de base:

PROGRAM BasiclterativeApprochDiscussedin (INPUT,OUTPUT);
label

2000;

var

X: array[1..200] of real,

Y: array[1..200] of real,
XO: array[1..200] of real;
YO: array[1..200] of real;
M: array[1..1000] of real;
B: array[1..1000] of real;
P: array[1..1000] of real;
BB: array[1..1000] of real;
BBO: array[1..1000] of real;
MM: array[1..1000] of real;
MMO: array[1..1000] of real;
A: real;

Al: real;

E: real,

B1: real;

C: real,

D: real,

Q1: real;

W: real;

W1: real,

I: integer;

K: integer;

L: integer;

N: integer;

J: integer;

J1: integer;

T: integer;

R: integer;

U: REAL,;

INDICEM: integer;
INDICEB: integer;

Z: REAL;
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TT: REAL;
Begin

WRITE (ENTREZ LA TAILLE DE VOTRE POPULATION SV P:";
readin (N);
writeln (' ');

WRITELN (ENTREZ VOS X][i],Y[i] SVP: ":;
forl:=1toNdo

begin

read (X[I],Y[iD;

end,;

WRITELN ('ENTREZ L ORDRE DE TOLERENCE MINIMAL ( POSITIF) SVP: "),
readin (U);

; (*la methode des moindres carrés*)

for I:=1to N do
begin
A:=A+X[l];
end;

1:=0;

for I:=1to N do
begin

E:=E+Y[l];
end;

1:=0;

for I:=1to N do
begin

C:=C+X[I]*X]l;
end;

1:=0;

for I:=1to N do
begin

D:=D+X[I]*Y[I];
end;

A1:=((N*D)-(A*E))/((N*C)-(A*A));
B1:=((E*c)-(A*D))/((N*C)-(A*A));

1:=0;
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Q1:=0;

for I:=1to N do

begin

Q1:= Q1+ abs(Y[I]-A1*X[I]-B1);
end;

forj:=1to Ndo (*ORDONANCEMENT DES X[I]Y[]] PA' R ORDRE CROISSANT
DES X[I]*)

begin

k:=1;

L:=1;

forl:=1toNdo

begin

if X[j]>X[I] then

k:=k+1;

if X[j]<X[I] then
L:=L+1;
end;
R:=N-(L+k-2);

for T:=1to R do
begin
XO[K+T-1] :=X[J];
YO[K+T-1] :=Y[J];
end,
end;

W:=0;
forl:=1to Ndo
begin

W:=W+ ABS(XOI[l]);
end;

W1:=0;
J1:=1;
for I:=1to N do

begin
if W1l<(W/2)then
BEGIN
J1:=J1+1,
W1:=W1+ABS(XOIl])
END;
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end;

Z:=0;
INDICEM:=1;
INDICEB:=1;

M[INDICEM]:=A1;
B[INDICEB]:=B1;

2000:

for :=1to N do

begin
BB[1]:=Y[I]-M[INDICEM]*X[I];
end;

forj:=1to Ndo (*fORDONANCEMENT DES b PAR ORDRE CROISSANT?)
begin
ki=1;
L:=1;
forl:=1toNdo
begin
if BB[j]>BB]Jl] then

k:=k+1;

if BB[j]J<BB]Jl] then
L:=L+1,;
end;
R:=N-(L+k-2);

for T:=1to R do
begin
BBO[K+T-1] :=BBJJ];
end;
END;

IF (N MOD 2)=0 THEN (*CALCUL DE LA MEDIAN E PARMIS LES b*)
BEGIN

INDICEB:=INDICEB+1;

B[INDICEB]:= (BBO|N DIV 2]+BBO[(N DIV 2)+1])/2
end;

IF (N MOD 2)=1 THEN
begin
INDICEB:=INDICEB+1;
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B[INDICEB]:= BBO[(N DIV 2)+1]
end;

for I:= 1 to N do (*CALCUL DE LA MEDIANE PONDEREE PARMIS LES m*)
begin

MMI[1]:= (Y[I]-B[INDICEB])/X[I];

end;

forj:=1to Ndo (*fORDONANCEMENT DES m PAR ORDRE CROISSANT?)
begin
ki=1;
L:=1;
forl:=1to Ndo
begin
if MM[j]>MM][I] then

k:=k+1;

if MM[j]<MM[I] then
L:=L+1;
end;
R:=N-(L+k-2);

for T:=1to R do
begin
MMOI[K+T-1] :=MM[J];
P[K+T-1] :=ABS(X[J));
end;
END;

(*CALCUL DE LA MEDIANE PONDEREE PARMIS L ES m*)

Z:=0;

J:=1;

for :=1to N do
begin

Z:= P[l]+Z;

if Z <(W/2)then
BEGIN
J:=J+1,;

END;

end;

INDICEM:= INDICEM+1,;
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M[INDICEM]:= MMOVJ];

TT:=0;

FORI:=1TO N DO

BEGIN

TT:= TT+ABS(M[INDICEM]*X[I]+B[INDICEB]-YTl]);
END;

IFTT < Q1 THEN
BEGIN
writeln (‘LA DROITE DE REGRESSION DES MOINDRES ECAR TS EN VALEURS
ABSOLUES (LAD) EST:");
writeln (' ');
WRITELN ('Y=",M[INDICEM],'X+',B[INDICEB]));
writeln (' ');
writeln (LA DROITE DE REGRESSION DES MOINDRES CARR EES (LS) EST:");
writeln (' ');
WRITELN ('Y=",A1,'X+'B1);
writeln (' ');
WRITELN (E(Is)=', Q1);
writeln (' ');
WRITELN (E(IAD)=", TT);

END;

IF ABS(M[INDICEM]- M[INDICEM-1]) > U then
begin

GOTO 2000;

end;

IF ABS(B[INDICEB]-B[INDICEB-1]) > U THEN
begin

GOTO 2000;

end;

3)Le programme de la méthode de la descente directe

PROGRAM Wesolowsky (INPUT,OUTPUT);
label
1000, 2000;
var
X: array[1..200] of real,
Y: array[1..200] of real,
B: array[1..200] of real;
P: array[1..200] of real;
BB: array[1..200] of real;
BBO: array[1..200] of real;
A: real;
Al: real;
E: real,
B1: real;
C: real,
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D: real,

Q1: real;

W: real;

I: integer;

K: integer;

L: integer;

N: integer;

J: integer;

T: integer;

R: integer;
INDICEB: integer;
INDICEJ: integer;
MINIMUM: REAL;
Z: REAL;

TT: REAL;

MM: real,

Begin

WRITE (ENTREZ LA TAILLE DE VOTRE POPULATION SV P:");
readin (N);
writeln (" );

WRITELN (ENTREZ VOS X][i],Y[i] SVP: Y;
forl:=1toNdo

begin

read (X[I],Y[i]);

end;

0; (*la methode des moindres carrés*)
0

for I:=1to N do
begin
A:=A+X[l];
end;

1:=0;

for I:=1to N do
begin

E:=E+Y[l];
end;

1:=0;

for I:=1to N do
begin
C:=C+X[I]*X]l;
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end;
1:=0;

for I:=1to N do
begin

D:=D+X[I]*Y[I];
end;

A1:=((N*D)-(A*E))/((N*C)-(A*A));
B1:=((E*c)-(A*D))/((N*C)-(A*A));

1:=0;
Q1:=0;

for I:=1to N do

begin

Q1:= Q1+ abs(Y[I]-A1*X[I]-B1);
end;

MINIMUM := abs(Y[1]-A1*X[1]-B1);

for I:=2 to N do

begin
IF MINIMUM > abs(Y[I]-A1*X][l]-B1) THEN
BEGIN
MINIMUM:= abs(Y[I]-A1*X[]-B1);
INDICEJ:= I;
END;

end;

writeln (LA DROITE DE REGRESSION DES MOINDRES CARR EES (LS) EST:");
writeln (' ');

WRITELN ('Y=",Al,'X+',B1);

writeln (' ');

WRITELN ('E(Is)=', Q1);

INDICEB:= 1;
B[INDICEB]:=B1;

2000:

W:=0;
for I:=1 to N do

begin

W:= W+ABS(1- (X[I)/X[INDICEJ]));
end;

for I:=1to N do (*CALCUL DE LA MEDIANE P ONDEREE PARMIS LES b*)
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begin

IF I <> INDICEJ THEN

BEGIN

C:=  Y[I]-((Y[INDICEJIJ*X[I])/X[INDICEJ));
D:= 1-(X[I)/X[INDICEJ));

BB[l]:= C/D;

END;

end;

forj:=1to Ndo (*fORDONANCEMENT DES b PAR ORDRE CROISSANT?)
begin
IFJ <> INDICEJ THEN
BEGIN
ki=1;
L:=1;
forl:=1toNdo
begin
IF I <> INDICEJ THEN
BEGIN
if BB[j]>BBJl] then

k:=k+1;

if BB[j]J<BB]Jl] then

L:=L+1;
END:
end;

R:=N-(L+k-2);

forT:=1to R do

begin
BBO[K+T-1] :=BBJJ];
P[K+T-1] :=ABS(1- (X[J]/X[INDICEJ))):

end;

END;
END;
(*CALCUL DE LA MEDIANE PONDEREE PARMIS L ES m*)

Z:=0;

J:=1;

for:=1to N do
BEGIN

IF1 <> INDICEJ THEN
begin

Z:= P[l]+Z;

if Z <(W/2)then

BEGIN

J:=J+1,;
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END;
END:;
end;

for I:=1to N do
begin
IF1 <> INDICEJ THEN
BEGIN
IF BBO[J]=BBJ[I[THEN
BEGIN
INDICEJ:=I;
GOTO 1000;
END;
END;
end;

1000:

INDICEB:=INDICEB+1;
B[INDICEB]:= BBO[J];

IF B[INDICEB]- B[INDICEB-1] <> 0 THEN
GOTO 2000;

MM:= Y[INDICEJ/X[INDICEJ]- B[INDICEB]/X[INDICEJ];

TT:=0;

FOR I:=1TO N DO

BEGIN

TT:= TT+ABS(MM*X[1]+B[INDICEB]-YTI]);
END;

IFTT < Q1 THEN
BEGIN
writeln (‘LA DROITE DE REGRESSION DES MOINDRES ECAR TS EN VALEURS
ABSOLUES (LAD) EST:";
writeln (' ');
WRITELN ('Y=",MM,'X+',B[INDICEB]);
writeln (' ');
writeln (‘LA DROITE DE REGRESSION DES MOINDRES CARR EES (LS) EST:");
writeln (' ');
WRITELN ('Y=",A1,'X+',B1);
writeln (' ');
WRITELN (E(Is)=', Q1);
writeln (' ');
WRITELN (E(IAD)=", TT);

END;
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end.
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