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Séparation de mélanges de données 
spectrales Raman sous contraintes de 
positivité et d'additivité

Sujet de stage 2011 

Hérald Rabeson, Laurent Duval
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Établissement public de recherche,
d'innovation industrielle et de formation

Mission : développer des technologies performantes,
économiques, propres et durables,

pour relever les trois grands défis sociétaux du 21e siècle :
changement climatique et impacts environnementaux,

diversification énergétique et gestion des ressources en eau

IFP Energies nouvelles apporte des solutions industrielles innovantes
dans ses domaines d'activité : énergie, transport, environnement  

Centre de recherche appliquée, il assure le transfert entre
recherche fondamentale et développement industriel

IFP Energies nouvelles
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En bref
� 1 737 personnes*, dont 1 173 

chercheurs (ingénieurs et 
techniciens), basés à
Rueil-Malmaison et à Lyon

� 157 thésards et 27 postdoctorants

� Plus de 50 métiers représentés : 
du géologue au motoriste

� Un environnement technique 
(moyens d'essais, équipements) 
de très haut niveau

� Statut : établissement public à
caractère industriel et commercial 
(EPIC)

� Financement : budget de l'État et 
ressources propres provenant de 
partenaires privés français et étrangers

� Budget 2009 : 307,8 M€ dont 249 M€
pour la R&D

En 2009 :

� 13 900 brevets vivants

� 305 articles publiés dans les revues 
scientifiques internationales

* effectif moyen équivalent temps plein

IFP Energies nouvelles
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Le paysage énergétique

Concevoir les solutions permettant d'optimiser l'utilisation des
énergies fossiles tout en développant de nouvelles technologies et
sources d'énergies pour répondre aux besoins sociétaux dans les

domaines de l'énergie, du transport et de l'environnement

Préparer la transition énergétique

IFP Energies nouvelles
Positionnement stratégique

Croissance de la
demande et

prix du pétrole

Caractère par
nature limité des
énergies fossiles

Changement
climatique

Difficile substitution
massive et rapide

des hydrocarbures
pour les transports et

la pétrochimie

Tension sur les
ressources
humaines
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Quelques activités TSI
� Diagnostic multi-varié de paramètres de combustion et détection 

d'événements pour les moteurs à combustion interne
� Réduction de dimension

� Soustraction adaptative de multiples en sismique marine par une approche 
multi-échelle
� Adaptation et décomposition en ondelettes 1D puis 2D directionnelles

� Caractérisation quantitative de supports de catalyseurs pour une meilleure 
compréhension entre morphologie du support et activité catalytique
� Analyse d'images obtenues par tomographie électronique 

� Analyse automatisée de signaux obtenus par différents types d'analyses 
(chromatographie, RMN, ..‘ pour la mise au point de nouveaux catalyseurs
� Filtrage(bruit, ligne de base‘, quantification 
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Analyse quantitative de mélanges de 
spectres Raman

� DonnDonnDonnDonnéééées: es: es: es: 
� SSSSééééries de spectres, mries de spectres, mries de spectres, mries de spectres, méééélanges langes langes langes 

linlinlinlinééééaires de composaires de composaires de composaires de composéééés dont les s dont les s dont les s dont les 
concentrations varient en concentrations varient en concentrations varient en concentrations varient en 
fonction d'un paramfonction d'un paramfonction d'un paramfonction d'un paramèèèètre donntre donntre donntre donnéééé
(pH, temps, ...‘(pH, temps, ...‘(pH, temps, ...‘(pH, temps, ...‘

� Objectif:Objectif:Objectif:Objectif:
� SSSSééééparer les diffparer les diffparer les diffparer les difféééérentes rentes rentes rentes 

contributions et estimer/quantifier contributions et estimer/quantifier contributions et estimer/quantifier contributions et estimer/quantifier 
les concentrations de chaque les concentrations de chaque les concentrations de chaque les concentrations de chaque 
composcomposcomposcomposéééé en fonction de en fonction de en fonction de en fonction de 
l'l'l'l'éééévolution du paramvolution du paramvolution du paramvolution du paramèèèètretretretre
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Exemples de spectres Raman: mélanges (en 
haut) et composés (en bas)
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Formulation de l'analyse quantitative de 
mélanges de spectres Raman
� Notations:Notations:Notations:Notations:

� FFFF le nombre de spectres dಬune série, NNNN le nombre de points par spectre, 
KKKK le nombre de composés chimiques,

� XXXX: matrice des spectres expérimentaux (FFFF x NNNN‘ ,
� AAAA: matrice des profils de concentrations (FFFF x KKKK‘,
� SSSS: matrice des spectres des composés chimiques ಫpursಬ ( K K K K x NNNN‘

� Objectif:Objectif:Objectif:Objectif:
X = AS + E

où E est la contribution du bruit.

Estimer A (dans certains cas K et S‘ sachant que les éléments de A et S sont 
non-négatifs
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Quelques Approches possibles
� ProblProblProblProblèèèème de factorisation et d'approximation me de factorisation et d'approximation me de factorisation et d'approximation me de factorisation et d'approximation 

� Nombreux algorithmes envisageablesNombreux algorithmes envisageablesNombreux algorithmes envisageablesNombreux algorithmes envisageables
� Moindres CarrMoindres CarrMoindres CarrMoindres Carréééés Alterns Alterns Alterns Alternéééés (type MCRs (type MCRs (type MCRs (type MCR----ALS‘ ALS‘ ALS‘ ALS‘ 
� Gradient conjuguGradient conjuguGradient conjuguGradient conjuguéééé ou projetou projetou projetou projetéééé
� MMMMééééthodes de Quasithodes de Quasithodes de Quasithodes de Quasi----NewtonNewtonNewtonNewton
� Analyse en Composantes Principales ou IndAnalyse en Composantes Principales ou IndAnalyse en Composantes Principales ou IndAnalyse en Composantes Principales ou Indéééépendantespendantespendantespendantes

� Prise en compte souvent nonPrise en compte souvent nonPrise en compte souvent nonPrise en compte souvent non----naturelle de la positivitnaturelle de la positivitnaturelle de la positivitnaturelle de la positivitéééé
des des des des ééééllllééééments de A et Sments de A et Sments de A et Sments de A et S

� Factorisation en Matrices NonFactorisation en Matrices NonFactorisation en Matrices NonFactorisation en Matrices Non----nnnnéééégatives (NMF‘gatives (NMF‘gatives (NMF‘gatives (NMF‘
� Algorithmes multiplicatifsAlgorithmes multiplicatifsAlgorithmes multiplicatifsAlgorithmes multiplicatifs
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Minimisation d'une fonction coût appropriée
� Approche basApproche basApproche basApproche baséééée sur l'optimisation de la similarite sur l'optimisation de la similarite sur l'optimisation de la similarite sur l'optimisation de la similaritéééé (ou (ou (ou (ou 

dissimilaritdissimilaritdissimilaritdissimilaritéééé‘ ‘ ‘ ‘ 

� Distances et divergencesDistances et divergencesDistances et divergencesDistances et divergences
� distance euclidiennedistance euclidiennedistance euclidiennedistance euclidienne
� divergence de divergence de divergence de divergence de KullbackKullbackKullbackKullback----LeiblerLeiblerLeiblerLeibler

� divergence d'divergence d'divergence d'divergence d'ItakuraItakuraItakuraItakura----SaitoSaitoSaitoSaito
� divergences gdivergences gdivergences gdivergences géééénnnnééééralisralisralisraliséééées (es (es (es (CsiszarCsiszarCsiszarCsiszar, , , , KompassKompassKompassKompass,,,,ßßßß----divergence,...divergence,...divergence,...divergence,...‘‘‘‘

� Choix de la fonction coChoix de la fonction coChoix de la fonction coChoix de la fonction coûûûût lit lit lit liéééé aux donnaux donnaux donnaux donnéééées...es...es...es...
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Exemple d'algorithmes standard de NMF
� Lee & Lee & Lee & Lee & SeungSeungSeungSeung, 1999, 1999, 1999, 1999

� RRRRèèèègles de mise gles de mise gles de mise gles de mise àààà jour multiplicativesjour multiplicativesjour multiplicativesjour multiplicatives
� Distance euclidienneDistance euclidienneDistance euclidienneDistance euclidienne

� Divergence KLDivergence KLDivergence KLDivergence KL

désigne le produit terme à terme

désignent la division terme à terme
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NMF avec contraintes (1/2‘
� Nombreuses Variantes Contraintes de la NMFNombreuses Variantes Contraintes de la NMFNombreuses Variantes Contraintes de la NMFNombreuses Variantes Contraintes de la NMF

� Formulation gFormulation gFormulation gFormulation géééénnnnééééraleraleralerale

� DDDDpppp terme literme literme literme liéééé àààà une information une information une information une information a prioria prioria prioria priori
� ˨˨˨˨ paramparamparamparamèèèètre de rtre de rtre de rtre de réééégularisation, compromis entre l'importance de gularisation, compromis entre l'importance de gularisation, compromis entre l'importance de gularisation, compromis entre l'importance de 

l'attache aux donnl'attache aux donnl'attache aux donnl'attache aux donnéééées et de l'es et de l'es et de l'es et de l'a prioria prioria prioria priori fournifournifournifourni
� NMF ParcimonieuseNMF ParcimonieuseNMF ParcimonieuseNMF Parcimonieuse

� Nombreux coefficients/lignes nuls dans S. [Nombreux coefficients/lignes nuls dans S. [Nombreux coefficients/lignes nuls dans S. [Nombreux coefficients/lignes nuls dans S. [HoyerHoyerHoyerHoyer, 2004], 2004], 2004], 2004]
� Niveau de parcimonie contrôlNiveau de parcimonie contrôlNiveau de parcimonie contrôlNiveau de parcimonie contrôléééé par un rapport de normes Lpar un rapport de normes Lpar un rapport de normes Lpar un rapport de normes L1111 et Let Let Let L2222

� NMF Orthogonale, NMF projectiveNMF Orthogonale, NMF projectiveNMF Orthogonale, NMF projectiveNMF Orthogonale, NMF projective
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NMF avec contraintes (2/2‘
� Autres types d'information Autres types d'information Autres types d'information Autres types d'information a priori  a priori  a priori  a priori  

� AdditivitAdditivitAdditivitAdditivitéééé

� Approche Statistique Approche Statistique Approche Statistique Approche Statistique BayBayBayBayéééésiennesiennesiennesienne éééégalement possiblegalement possiblegalement possiblegalement possible
� Equivalence entre minimisation de la fonction cout et l'estimatiEquivalence entre minimisation de la fonction cout et l'estimatiEquivalence entre minimisation de la fonction cout et l'estimatiEquivalence entre minimisation de la fonction cout et l'estimation on on on 

de paramde paramde paramde paramèèèètres dans le cadre d'un modtres dans le cadre d'un modtres dans le cadre d'un modtres dans le cadre d'un modèèèèle probabiliste des le probabiliste des le probabiliste des le probabiliste des 
observationsobservationsobservationsobservations

� Lois de probabilitLois de probabilitLois de probabilitLois de probabilitéééés associs associs associs associéééés aux donns aux donns aux donns aux donnéééées, au bruit ainsi qu'es, au bruit ainsi qu'es, au bruit ainsi qu'es, au bruit ainsi qu'àààà
l'information l'information l'information l'information a priori a priori a priori a priori [N. [N. [N. [N. DobigeonDobigeonDobigeonDobigeon, 2008], 2008], 2008], 2008]

� Loi Gamma pour la non-négativité de SSSS
� Loi Inverse Gamma pour la variance du bruit
� Loi de Dirichlet pour les éléments de AAAA (non-négativité et 

additivité‘
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� C. C. C. C. GobinetGobinetGobinetGobinet, 2006, , 2006, , 2006, , 2006, Application de techniques de séparation de sources à la 
spectroscopie Raman et à la spectroscopie de fluorescence
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Déroulement du stage
� ComplComplComplComplééééments dments dments dments dಬಬಬಬinformation, donninformation, donninformation, donninformation, donnéééées :es :es :es :

http://www.laurent-duval.eu/lcd-2011-internship-bss.html
� Conditions pratiquesConditions pratiquesConditions pratiquesConditions pratiques

� Stage de Master, dStage de Master, dStage de Master, dStage de Master, déééébut fbut fbut fbut féééévrier/mars pour 5vrier/mars pour 5vrier/mars pour 5vrier/mars pour 5----6 mois, 6 mois, 6 mois, 6 mois, àààà RueilRueilRueilRueil----MalmaisonMalmaisonMalmaisonMalmaison
� Profil de candidat: spProfil de candidat: spProfil de candidat: spProfil de candidat: spéééécialitcialitcialitcialitéééé Traitement du Signal (sTraitement du Signal (sTraitement du Signal (sTraitement du Signal (sééééparation de paration de paration de paration de 

sources, rsources, rsources, rsources, réééégularisation, optimisation‘, pour la conception, le gularisation, optimisation‘, pour la conception, le gularisation, optimisation‘, pour la conception, le gularisation, optimisation‘, pour la conception, le 
ddddééééveloppement et  la validation des algorithmes sur des donnveloppement et  la validation des algorithmes sur des donnveloppement et  la validation des algorithmes sur des donnveloppement et  la validation des algorithmes sur des donnéééées es es es 
simulsimulsimulsimuléééées puis application aux cas res puis application aux cas res puis application aux cas res puis application aux cas rééééels.els.els.els.

� Merci dMerci dMerci dMerci dಬಬಬಬadresser votre candidature (CV et lettre de motivation‘ adresser votre candidature (CV et lettre de motivation‘ adresser votre candidature (CV et lettre de motivation‘ adresser votre candidature (CV et lettre de motivation‘ àààà Laurent Laurent Laurent Laurent 
Duval ou Duval ou Duval ou Duval ou HHHHééééraldraldraldrald RabesonRabesonRabesonRabeson
laurent.duval@ifpenergiesnouvelles.frlaurent.duval@ifpenergiesnouvelles.frlaurent.duval@ifpenergiesnouvelles.frlaurent.duval@ifpenergiesnouvelles.fr 01 47 52 61 02 01 47 52 61 02 01 47 52 61 02 01 47 52 61 02 
herald.rabeson@ifpenergiesnouvelles.frherald.rabeson@ifpenergiesnouvelles.frherald.rabeson@ifpenergiesnouvelles.frherald.rabeson@ifpenergiesnouvelles.fr 01 47 52 62 8401 47 52 62 8401 47 52 62 8401 47 52 62 84
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Prolongation possible en thèse
� Sujet de thSujet de thSujet de thSujet de thèèèèse oct. 2011se oct. 2011se oct. 2011se oct. 2011----2014201420142014

ReprReprReprRepréééésentations parcimonieuses pour la restauration et l'analyse sentations parcimonieuses pour la restauration et l'analyse sentations parcimonieuses pour la restauration et l'analyse sentations parcimonieuses pour la restauration et l'analyse 
quantitative de champs d'ondes en sismiquesquantitative de champs d'ondes en sismiquesquantitative de champs d'ondes en sismiquesquantitative de champs d'ondes en sismiques
� Encadrant : Laurent Duval, Encadrant : Laurent Duval, Encadrant : Laurent Duval, Encadrant : Laurent Duval, éééécole doctorale : Universitcole doctorale : Universitcole doctorale : Universitcole doctorale : Universitéééé ParisParisParisParis----EstEstEstEst

ThThThThèèèèses prses prses prses prééééccccéééédentes :dentes :dentes :dentes :
� J. Gauthier, universitJ. Gauthier, universitJ. Gauthier, universitJ. Gauthier, universitéééé de Parisde Parisde Parisde Paris----Est MarneEst MarneEst MarneEst Marne----lalalala----VallVallVallValléééée (e (e (e (dirdirdirdir. Jean. Jean. Jean. Jean----

Christophe Christophe Christophe Christophe PesquetPesquetPesquetPesquet‘, soutenance juin 2008‘, soutenance juin 2008‘, soutenance juin 2008‘, soutenance juin 2008
� Analyse de signaux et dAnalyse de signaux et dAnalyse de signaux et dAnalyse de signaux et dಬಬಬಬimages par bancs de filtres. Applications aux images par bancs de filtres. Applications aux images par bancs de filtres. Applications aux images par bancs de filtres. Applications aux 

ggggééééosciencesosciencesosciencesosciences
� Caroline Chaux, universitCaroline Chaux, universitCaroline Chaux, universitCaroline Chaux, universitéééé de Parisde Parisde Parisde Paris----Est MarneEst MarneEst MarneEst Marne----lalalala----VallVallVallValléééée (e (e (e (dirdirdirdir. Jean. Jean. Jean. Jean----

Christophe Christophe Christophe Christophe PesquetPesquetPesquetPesquet‘, soutenance d‘, soutenance d‘, soutenance d‘, soutenance dééééc. 2006c. 2006c. 2006c. 2006
� Analyse en ondelettes MAnalyse en ondelettes MAnalyse en ondelettes MAnalyse en ondelettes M----bandes en arbre dual ; application bandes en arbre dual ; application bandes en arbre dual ; application bandes en arbre dual ; application àààà la la la la 

restauration d'images (prix 2008 de la meilleure threstauration d'images (prix 2008 de la meilleure threstauration d'images (prix 2008 de la meilleure threstauration d'images (prix 2008 de la meilleure thèèèèse en signal et image se en signal et image se en signal et image se en signal et image 
du club EEA‘du club EEA‘du club EEA‘du club EEA‘


