
ME  :  À quoi ça sert ?  
Chimie computationnelle

M
ét

ho
de

s 
d’

es
tim

at
io

n

74



ME  :  À quoi ça sert ?  
Chimie computationnelle 
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• MSc EPFL 2003 (SIE)

• PhD ETHZ 

… retour à ME -- Exo 7+8 !



Compensation conditionnelle 
programmation pour l’analyse

M
ét

ho
de

s 
d’

es
tim

at
io

n

76

§ Usage des matrices auxiliares – pour simplifier des calculs
• residus compensés 

§ Aux1 = Kll @ np.transpose(B)
§ Aux2 = Aux1 @ np.linalg.inv(B @ Aux1)
§ vcomp = Aux2 @ w

• covariance des résidus compensés 
§ Kvcomp = Aux2 @ np.transpose(Aux1)

• covariance des observations comp. 
§ Kllcomp = Kll-Kvcomp

§ Usage de fonctions auxiliaires – pour simplifier l’interprétation 
• écart-types, matrice de corrération 

§ [sigmavcomp, Rvcomp] = covmat2cormat(Kvcomp)
§ print('\n', 'sigmavcomp =', '\n', sigmavcomp)
§ print('\n', 'Rvcomp =', '\n', Rvcomp)
§ plot_heatmap(Rvcomp, "Matrice de corrélation des résidus compensés")

Aux1 Aux1

Aux2
(Aux1)T
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§ Sigma a posteriori (    )
• Pourquoi calculer? 
• Comment utiliser? 

§ Quotient global d’erreur moyenne (          )
• Pourquoi calculer?                  
• Comment utiliser? 
• Application au triangle 

§ D’autre application 
• Gas parfait
• Exemple sur Moodle résolu 



§ Rappel (statistique de base)

• Incertitude de la moyenne 
§ Estimateur non-biaisé

§ Compensation conditionnelle
• Différences 

§ d’autre type des conditions 
§ les observations - pas avec la même précision

•  Similitudes 
§ minimum – somme des résidus carrés
§ surdétermination – (pour la moyenne r = n - 1)

Ecarte-type a posteriori
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§  Principe idée de dérivation
• Résultat 

§ On espère obtenir
• On fait usage de  

§ la trace - un opérateur commutatif
§ P – pas stochastique → à l'extérieur d’espérance
§ .
§  
§ .
§ .
§ .
§ .

• Si le résultat = espérance 

Ecarte-type a posteriori
M
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Qv̂v̂ = QℓℓB
T
(

BQℓℓB
T
)

−1

BQℓℓ

· · · = σ
2

0
· trace

(

(

BQℓℓB
T
)

−1

·BQℓℓB
T

)

= σ
2

0
· trace (Ir)
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§ Sigma a posteriori (    )
• Pourquoi calculer? 
• Comment utiliser? 

§ Quotient global d’erreur moyenne (          )
• Pourquoi calculer?                  
• Comment utiliser? 
• Application au triangle 

§ D’autre application 
• Gas parfait
• Exemple sur Moodle résolu 



§ Erreur moyenne 
• sans dimension! 

§ Indique
• sont le(s) modèle(s) et les observations adéquate?
• Avec sigma0 / poids unitaires

§ Comment ? 
§ .

§ .

§ .

Quotient global 
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σ̂0 =

√

v̂T
σ
2

0
K

−1

ℓℓ
v̂

r

§ trop optimiste

§ trop pessimiste

Qℓℓ =
1

σ2

0

·Kℓℓ



Compensation conditionnelle 
programmation pour l’analyse
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§ Observations de types différents 
• on renonce souvent à l'utilisation de cofacteurs 
• Implicitement, 
• dans cette situation

§ P = np.linalg.inv(Kll)

§ Quetient d’erreur moyenne 
• théorie chapitre 3.4 et 3.5 
• résultats de la minimisation globale
• le rapport global des écarts-types a posteriori / a priori pour tous les types de 

measures 
§ Qglob = np.sqrt((np.transpose(vcomp) @ P @ vcomp)/r)



§ Avant

• je le compare à quoi? 
• sigma0 n’est suivant pas définit explicitement … 
• … alors je fais quoi?  

Analyse - exemple de triangle
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⎡

⎣

v̂α
v̂β
v̂γ

⎤

⎦ =

⎡

⎣

w/3
w/3
w/3

⎤

⎦ =

⎡

⎣

8

8

8

⎤

⎦ mgon

σ̂0 =

√

v̂T Pv̂

r
=

√

w
2

3
=

|w|√
3
= 13.8

1.732
= 13.8 mgon

ℓα = 035.471 gon

ℓβ = 107.383 gon

ℓγ = 057.122 gon
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§ Sigma a posteriori (    )
• Pourquoi calculer? 
• Comment utiliser? 

§ Quotient global d’erreur moyenne (          )
• Pourquoi calculer?                  
• Comment utiliser? 
• Application au triangle 

§ D’autre application 
• Gas parfait
• Exemple sur Moodle résolu 



Gaz parfait - suite
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§ 2em étape : modèle stochastique des résultats 
• Sigmavcomp et  Rvcomp, sigmalcomp et  Rlcomp, QuotientGlobal 

§ 3em étape : autre modèle stochastique 
• Modifier               ou        et observer les changements sur 

§ Fonction des observations compensées 
• Exemple : estimer la constate du gaz :                        et  
• Option : estimer    et      par pondération 

Alternative partielle à la pondération des observations : 
§ calculer                                 et       pour chaque état, puis pondérer   
Cas spécial: erreurs relatives constantes pour                           moyenne 
arithmétique



Exemple sur Moodle
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Méthodes d’estimation 2025 SIE 3ème semestre, GC 5ème semestre

Di↵érence d’altitude - Formation de conditions

Exercice volontaire à domicile

Contexte

Antoine et Nicola préparent l’ascension du Weisshorn (VS) en passant la nuit à la cabane
d’Arpitettaz. Antoine, soucieux de la précision des cartes topographiques swisstopo, a�rme
qu’il ne leur fait pas confiance pour déterminer des dénivelés. Il dispose d’une montre équipée
d’un baromètre, mais celle-ci est presque déchargée et ne tiendra pas jusqu’au lendemain.

Pour profiter de l’autonomie restante, Nicola lui propose de réaliser une expérience. Du-
rant l’après-midi, ils montent jusqu’au pied de la face du Weisshorn et mesurent la di↵érence
d’altitude entre la cabane et ce point à l’aide du baromètre de la montre. Cette première
observation repose sur la variation de la pression atmosphérique.

Le lendemain, au moment d’atteindre le sommet, Nicola propose de compléter l’expérience en
e↵ectuant une deuxième mesure : laisser tomber la montre-baromètre depuis le sommet et
mesurer le temps de chute jusqu’à son impact près du pied de la face. La di↵érence d’altitude
pourra alors être estimée à partir des lois du mouvement de la chute libre.

Finalement, en complément de ces observations, Nicola mesure avec sa montre GNSS l’altitude
de la cabane et du sommet du Weisshorn.

De retour à la cabane, Antoine et Nicola décident d’exploiter les résultats obtenus. Ils calculent
la di↵érence d’altitude entre le Weisshorn et la cabane à l’aide de la carte swisstopo, puis, en
se souvenant du cours méthodes d’estimation, ils appliquent une compensation conditionnelle
afin d’évaluer la cohérence et la précision de leur détermination du dénivelé.
Avec :

• �hCW = 1719 m. : la di↵érence d’altitude entre la cabane et le Weisshorn obtenue en
soustrayant les deux altitudes sur la carte topographique.

• �hCF = 188 m. : la di↵érence d’altitude entre la cabane et le pied de la face mesurée
avec le baromètre.

• �hFW = 1534 m. : la di↵érence d’altitude entre le pied de la face et le sommet du
Weisshorn mesurée en laissant tomber la montre baromètre.

• HC = 2785 m. : l’altitude de la cabane mesurée avec la montre GNSS.

• HW = 4507 m. : l’altitude du sommet du Weisshorn mesuré avec la montre GNSS.

Ils considèrent les écarts-types suivants pour leur mesures :

��hCW = 0.5 m, ��hCF = 1.0 m, ��hFW = 3.0 m, �Hp = 2.0 m

Essayez d’abord de formuler les conditions, tout en vous demandant combien d’observations
redondantes sont présentes. Ce n’est qu’ensuite que vous pourrez consulter la page suivante!
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observation repose sur la variation de la pression atmosphérique.

Le lendemain, au moment d’atteindre le sommet, Nicola propose de compléter l’expérience en
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se souvenant du cours méthodes d’estimation, ils appliquent une compensation conditionnelle
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§ Préférer sigma a priori (    ) ou a posteriori (    ) ? 
• Préanalyse : pas de valeur a posteriori (seulement      )
• Nouveau procédé : pas de valeur a priori
• Quell valeur exprime la meilleure connaissance ? 

§ Quotient d’erreur moyenne 
• Ecart-type a posteriori pour                  , donc pour  
• Dans la forme quadratique, les unités des résidus et des poids s’annulent
• Utile surtout pour des mesures de types différents
• Exemple connu : quotient global (           ) le gaz parfait

§ Triangle avec mesure des angles et de côtés 
• Exemple du polycopié, pp. 57-60


