Réserves prolongées | Raffinage propre | Véhicules économes | Carburants diversifiés | CO, maitrisé

Incertitudes en cinétique

Enerqgie
Environnement
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Formalisation

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire

Modeéle y=/(c0,)
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Formalisation

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire

Modeéle y=/(c0,)

C entrées compositions des réactifs +

conditions opératoires
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Formalisation

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire

Modeéle y=/(c0,)

C

= entrées = compositions des réactifs +
conditions opératoires

= sorties = compositions de l'effluent 0,
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Formalisation

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire

Modeéle y=/(c0,)

C = entrées = compositions des réactifs +
conditions opératoires

y = sorties = compositions de l'effluent 0,

0, = vrais parameétres du modeéle (inconnus) = k, o

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07

&
© IFP
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Energie
Environnement

Formalisation

Modele

C =

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire
y=/(c;0,)
entrées = compositions des réactifs +
conditions opératoires
sorties = compositions de l'effluent 6,

H.-

vrais parametres du modele (inconnus) = k, o

fonction liant ¢, 6, ety (solution d'un systeme d'EDO,

résolu numeériquement)
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Désulfuration

Schéma réactionnel

Charge Charge S —
désulfurée

dsS

Modele |y = f(c,0) T —kS“
C= [So ; t]
0= (ko
Y= SkEffiuent
. . 1
f=  fonction liant C, O et y Setuent = ( S(l)—a —(1-a) kt)%—a
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Isomérisation des C4

nC4 nC4
iC4 —/\[—iC4
C3+C5
Conditions opératoires
(P, T,...)

Modele |y= f(c,0)

¢= [(nC4,iC4)chppce (P.T,...)]

0= (kiKpks,E{,EsEs,Dis,003,c5)

y= (nC4,iC4, C3+CO)recerTe
-f= fonction liant x, 6 ety

n Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07

Schéma réactionnel

nC4 — kuEy iC4
21C4 — k,,B, C3+C5
nC4+iC4 — ky,E3 C3+CS5

biC49bCS+05

variables contrdlées
parameétres a déterminer(catalyseur)
réponses

programme informatique
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Formalisation

Modele

C =

Procédés habituellement représentés par un modele non-linéaire
y :f(ca 9O)
entrées = compositions des réactifs +
conditions opératoires
sorties = compositions de l'effluent 6,

|-

vrais parametres du modele (inconnus) =k, o

fonction liant ¢, 6, ety (solution d'un systeme d'EDO,

résolu numeériquement)

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07
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Problématique

Mesures expérimentales (Ci,yobs,i)m,n

Présence de bruit

Modele statistique

yobs,i # yvmi,i et

Y=1(c0,)+¢
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Innovation
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Problématique

Mesures expérimentales

Présence de bruit

Modele statistique

0, estimépar

(Ci,yobs,i)i=1 n

Vobsi  Viraii €t Y, réalisation de Y aléatoire

Y=1(c0,)+¢&

9obs — argminZM}i (yobs,i _f(ci 99))2

0c® =

= @ , réalisation de O aléatoire
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Problématique

Mesures expérimentales (Ci,yobs,i)m,n

Présence de bruit Vobsi  Vuraii €t Y, réalisation de Y aléatoire
Modeéle statistique Y=f(c,0))+¢€
e0 estime par 0obs = argminZM}i(yobs,i _f(ci 99))2

0€® o

= @ , réalisation de O aléatoire

En prédiction y=1(c,0) 0
Obijectif : quantifier l'incertitude sur ¥
Comment : identifier la loi suivie par 0

1 Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07
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= Propagation des Incertitudes :
ol iIsomeérisation des C4

f=f?ﬁ)

\ 4

Distribution de @

- P=xxbar, T=xx" C, ppH = xx, H2/HC = xx
Sortie nC4
_-
_
_
E
- 100 | -
.
i
=
|
—_
=
(]
o
(0 &
a
a 50 -
i
[m b
=
 m—
I:l 1
0.39 0.395 0.4 0.405 0.41 0415

nZd calculé
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Analyse de sensibilité

Modele

Quelles sont les entrées (de Xx)

dont les variations influencent le plus, le moins, la variation de y ?

y=f(x)

1

H.-
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Analyse de sensibilité

Modele |y =f(x)

Quelles sont les entrées (de Xx)

dont les variations influencent le plus, le moins, la variation de y ?

_var(E(Y/ X))
Indices de sensibilté au 1er ordre : Si —
var(Y)

Interprétation

*E(Y /X)) la fonction de Xi qui approche le mieux Y
- var(E(Y / X)) variations de la sortie comme fonction de Xi seul

. var(Y) normalisation
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Analyse de sensibilité

Modele |y =f(x)

Quelles sont les entrées (de Xx)

dont les variations influencent le plus, le moins, la variation de y ?
var(E(Y/ X))
var(Y)

Indices de sensibilté au 1er ordre : S, =

Interprétation

*E(Y/ X)) la fonction de Xi qui approche le mieux Y
- var(E(Y / X)) variations de la sortie comme fonction de Xi seul
. var(Y) normalisation

Techniques usuelles  : SOBOL, FAST

Limitations : Nombre de runs, Indépendance des entrees
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Entrées non indépendantes

Méthode de MacKay : nombre de runs tres important

Méthode Oakley et O'Hagan : Développements analytiques +

Intégrales multiples (2d-1)
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Entrées non indépendantes

Méthode de MacKay : nombre de runs tres important

Méthode Oakley et O'Hagan : Développements analytiques +

Intégrales multiples (2d-1)

Méthode par polynémes locaux : Sébastien Da Veiga (2007)

451
Al
3.5F
3k
25k
2k
15
1k

PR

0

I I I 1 I I i I I
] 01 b2 03 04 D& be 0.7 0g 09 1

1

H.-

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07



Polyndbmes locaux

Modele de régression classique

Y =m(X,)+0(X)e,

m(x)=E(Y/X=x)| etjc’(x)=var / X =x)

Les ¢ sont centrées reduites indépendantes des X,

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07

H.-



H.-

Polyndbmes locaux

Modele de régression classique

Y =m(X,)+0(X)e,

m(x)=E(Y/X=x)| etjc’(x)=var / X =x)

Les ¢ sont centrées reduites indépendantes des X,

polynOmes d'ordre 1 (ou 2) en pratique

—X

. n xo S,1
oo B =argmin 3 (3,1, = (B, =0+ )P K
=l

)

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07




Polyndbmes locaux

Modele de régression classique

Y =m(X,)+0(X)e,

m(x)=E(Y/X=x)| etjc’(x)=var/ X =x)

Les ¢ sont centrées reduites indépendantes des X,

polynOmes d'ordre 1 (ou 2) en pratique

—X

i, =axgmin3 (s, ~(B (5, —)+ B K25

Estimation de Var(E(Y/X))=Var(m(X))

~ | i n = vl 1 i A
I = o Z(m(Xj)—m)2 U |m I;ZM(X])
j=1
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Entrées non indépendantes

sur le modele HDS

|
Skfiuent = (S(l)_a —(1- Ol)kt)%‘“

Méthode 7 Méthode 8
1——6——C——C—6—— 1—o—6—6—6—0——-
—©— Indice de sensibilité k
o5t 0.5 —— Indice de sensibilité alpha
‘ ‘ e SOBOL
0 0 : FAST
2 4 6 2 4 6
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Entrées non indépendantes
sur le modele HDS

a5 _ ks
dt

|
Skfiuent = (S(l)_a —(1- Ol)kt)%‘“

Méthode 3
1
4—
N NP Polynomes locaux
0 ‘
2 4 6
Méthode 7 Méthode 8
1——6——C——C—6—— 1——6—C—~C—6——
—©- Indice de sensibilité k
05 e 05 S —<— Indice de sensibilité alpha
b SOBOL
N NI R FAST
N 2 4 6 2 4 6
x les entrées sont supposées indépendantes
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'fP Entrées non indépendantes
ol le modéle HDS
7 g Sur ie moaeie

Points générés par 'bootstrap’
15 T T T

145} .
1.4+ .

1.35 .

_;
(Y
T
1

125 ¢ .

parametre o

X2=
=
1 1

—
—
T

1

1.05 + .

x1=parametre k
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Modéle simple d'HDS :
développement linéaire

L'approximation linéaire (classique) ne suffit pas

Comparaison région de confiance (95%)
(modele simplifié d'HDS)
[l [l

1.5 i ] ] i
* optimum . o
\ ~—| région de confiance linéaire
1.4 \“ region de confiance non-linéaire | |
1.3 \\t\
] \
1.2 \
\\

) \\ \\

1

-1 0 1 2 3 4 5 6 7 8

k
o
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'f";\ Modéle simple d’HDS : Résultats

tcontact |0 01 (02 |03 |04 |06[08|10

y mesuré | 14000 | 2892 | 1109 |230 (84 |23 |9 |4

Fonction colt Z(J’Zn esuré—yicalculé)z — Oref:[k 05::[2.35 1.23]

107 ===

Soufre résiduel, échelle log10

0 o1 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Frangois WAHL Journées temps de contact



Bootstrap

tcontact |0 01 |02 |03 |04 |06]08]|10
y mesuré | 14000 | 2892 | 1109 |230 (84 (23 |9 |4
V. fcalculé 14000 [ 2492 | 695 |[265 |121 |35 |13 |6
résidus 0 -500 |-514 |35 |37 12 |4 |2
On considére V,.r, calculé avec les paramétres @ . , comme vrai

« Faire un grand nombre de fois (pour b=1,B)

ref

1. rajouter une erreur aléatoire sur chacun des J,.rcalculés, pour obtenir
des nouvelles mesures simulées (en tirant parmi les résidus)

~

2. redeéterminer les parametres @, a partir des mesures simulées

2 Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07
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al = Bootstrap
t contact 0 0.1 . Points Igénérés Ipar 'bootlstrap'
+
y mesuré | 14000 | 2892 e _
1.4F .
yrefcalculé 14000 | 2492 | B 135, 1
2 a3t .
résidus 0 -500 g 125 il
£
ﬁ 12} :
On considere Vs , calculé ave ¢ . _
* Faire un grand nombre de L1 " g
4
. ; _ 105} + i
1. rajouter une erreur aléatoil 1 | | | | o

des nouvelles mesures sir 0 2 4 6 5 10 12
x1=parametre k

2. redéterminer les paramétres Gb a partir des mesures simulées

2 Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07

H.-



I Innovation
7 O e Bo O’[S’[rap
t contact 0 0.1 - . Points Igeneres Ipar bootlstrap
y mesuré | 14000 | 2892 8 i
141 _
YV, scalculé | 14000 | 2492 | & 13 _
D 43t _
résidus 0 500 | 8 .l _
£ 1.
5 _
On considére V. , calculé ave & . _

—
—
T

|

* Faire un grand nombre de
1.05

1. rajouter une erreur aléatoi 1 | | , , ,

des nouvelles mesures sir 0 2 4 6 5 10 12
x1=parametre k

2. redéterminer les paramétres Gb a partir des mesures simulées

Avantage ; Méthode générale, peu d'hypotheses
| Inconvénient : Cout de calcul (B optimisations)
©
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Bootstrap : cout de calcul

= 1 point 'bootstrap’ = 1 jeu de parametres = 1
optimisation
= fléau de la dimension = nombre de parametres

= Isomeérisation des C4
= 8 parametres
= 10000 optimisations = une nuit de calcul

= Isomérisation des C5
= ~20 parametres
= 20000 optimisations = un mois de calcul

Francois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07
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Environnement

tion

Obj

ectif : quantifier l'incertitude sur

Comment :

identifier la loi suivie par

-Une réalisation @, demande la résolution d'un probléme de minimisation

0's =argmin w, (' — /(¢,9))

0c® o

3

H.-
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|dée

Objectif : quantifier l'incertitude sur y

Comment : identifier la loi suivie par 0

-Une réalisation @, demande la résolution d'un probléme de minimisation

0, :argminZwi(y*b,i — (¢, 9)) éb est une fonction des résidus (&;),,,

0e® o
% *
y b,i _f(ciﬂe) — y b,i _f(ciﬂeobs) +f(ci900bs) _f(ciae)
i :gi +f(ci990bs)_f(ci99)
Lg
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ldée : Fonction des résidus

Objectif : quantifier l'incertitude sur y

Comment : identifier la loi suivie par 0

-Une réalisation @, demande la résolution d'un probléme de minimisation
*ldée : On considere que le bootstrap échantillonne une surface de réponse,

gu'on ajuste a partir de quelques points seulement

0, :argminZwi(y*b,i — (¢, 9)) éb est une fonction des résidus (&;),,,

00 o
% *
y b,i _f(ciﬂe) — y b,i _f(ciﬂeobs) +f(ci900bs) _f(ciae)
| =& +/(¢,9,,)—/(c;,0)
o
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ldée : Fonction des résidus

Objectif : quantifier l'incertitude sur y

Comment : identifier la loi suivie par 0

-Une réalisation @, demande la résolution d'un probléme de minimisation
*ldée : On considere que le bootstrap échantillonne une surface de réponse,
gu'on ajuste a partir de quelques points seulement

“*soit par SVR ('Support Vector Machine for Regression')

“*soit par PCE ('Polynomial Chaos Expansion’)

0, :argminZwi(y*b,,- — (¢, 9)) éb est une fonction des résidus (&;),,,

0c® o
% *
y b.i _f(ci90) — y b,i _f(ciﬂeobs) +f(ci900bs) _f(ciae)
| =& +/(¢,9,,)—/(c;,0)
Lél_
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Polynbmes de chaos

N

0, estune fonction des résidus (&),

=l,n

Chaque composante du vecteur de paramétres 0,
peut s'écrire comme une somme de polynémes orthogonaux

0, =a,ly+Y al,()+Y a, T, (E.£)+..

I,j
Pour chacune des q composantes de 0,

on est ramené a un systeme d'équations linéaires pour trouver

(n+1)(n+2)/2 coefficients a; pour n résidus a l'ordre 2

a l'aide de b équations = b estimations bootstrap

3 Frangois WAHL Journées DIF : Incertitudes et Simulation — 03 Oct 07
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Introduction des dérivées / aux résidus
0=a,l,+Y ali€)+Y a, T (€.6)+..
i i,j

i i J i

( b=argminY w(y,— /(e 0)) avec C=Dw(y—f(c0)

0c® =l _ =1

{96 _ (o) ¥c
o€,

dg’ | 06.0¢

\

Pour chacune des q composantes de 0,
on est ramené a un systeme d'équations linéaires pour trouver
(n+1)(n+2)/2 coefficients a; pour n résidus a l'ordre 2

a l'aide de b(q+1) équations
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Energie

Environnement

Désulfuration : Comparaison des résultats

1.5

1.45

1.4

1.35

131

d L

o 1.25
12}
115}

1.1+

-

BOOTSTRAP

15

1 1.45

1 1.4

4 1.35

1 1.3+

1125+

41 1.2+

1 1158+

- 1.1F

SVM

1.5

4 1.45

1 1.4

1 1.35

1 1.3}t

1125}

1 12}

1 1158}

. 1.1F

PCE

1.05F 4105+ 4 105}
' & 1w o s 1w o s 10
x1 x1 x1
Bootstrap : 5000 points
SVM : 500 points, 5000 points généreés

PCE (avec dérivées) :50 points, 5000 points générés
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'/ﬁ Distribution des parametres 1 et 7

Rouge = bootstrap 10000, Bleu =SVM 200
= SVM 50 + Deriv (Vasquez & al 2003), (Lazaro & al 2005)

10 T T T T T T T 3

I I I I I I L L L ! !
0.85 0.0 0.05 9 1.05 11 1.15 12 =02 D 02 04 08 ng 1 12 14 18 18

Paramétre 1 Paramétre 7
o
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Conclusions
g var(E(Y/ X))

= Indices de sensibilité et Polynomes locaux Vvar(Y)
= faciles a appréhender
= résultats théoriques de convergence

0, = argminZw,.( Vhi—f (c. 0))’
0O =
= Bootstrap : Pb de temps de calcul 1
= Solutions : Surfaces de réponse

= SVR
= Polynomes de chaos

= Surfaces de réponse et dérivées
= Limitations : Calcul des dérivées
= Pb en grande dimension
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