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RESUME

L'objectif de ce travail était 1’application des outils chimiométriques sur les données de la
spectrophotométrie UV visible pour le développement de méthodes de dosage de [’acide

acétylsalicylique et de 1’acide ascorbique.

Deux méthodes ont été développées basées sur la méthode de la régression des moindres carrés
partiels. La PLS1 en utilisant toutes les variables (PLS1-Full) et la PLS1 aprés une sélection des

variables grace a I’application d’un algorithme génétique (PLS1-AG).

Les modeles PLS1-Full ont été d'abord validés grace a I'évaluation de la racine de I'erreur
guadratique moyenne de la validation « RMSEV » et de l'erreur moyenne absolue de validation
« MAPEV% » (0,329ppm ; 3,209%) et (0,155ppm ; 2,177%) pour I’acide acétylsalicylique et I’acide
ascorbique, respectivement ; et ensuite en utilisant une série test indépendante. La validation sur le jeu
de test externe a montré que les modeéles ont d’excellentes qualités prédictives avec des valeurs de
RMSEP et de MAPEP de (0,237ppm ; 1,979 %) et (0,216ppm ; 3,259%) pour I’acide acétylsalicylique

et ’acide ascorbique, respectivement.

Une sélection de variable a été réalisé grace a I’application d’un algorithme génétique. La
sélection a permis de réduire le nombre de variable de 75%. Les performances des modéles réduits est
améliorée avec des valeurs de RMSEP et de MAPEP de (0,218ppm ; 1,772 %) et (0,206ppm ; 3,158%)
pour I’acide acétylsalicylique et I’acide ascorbique, respectivement. Le pourcentage d’amélioration par
rapport au modéle complet était supérieur a 3%. En plus des performances supérieures, la sélection de
variable permet d’éliminer les variables redondantes et d’obtenir des modéles plus simples et donc

parcimonieux.

Les méthodes développées, grace a I’application des outils chimiométriques combinés a la
spectrophotométrie UV visible, sont respectueuses de I’environnement, simples, directes et ne

nécessitent pas une séparation préalable de 1’échantillon ou l'utilisation des instruments sophistiqués.

Mots clés : chimiométrie ; spectrophotométrie UV visible ; régression des moindres carrés partiels ;
algorithme génétique ; sélection de variables ; analyse multicomposants ; acide acétylsalicylique ; acide

ascorbique.



SUMMARY

The objective of this work was the application of chemometric tools on UV visible
spectrophotometry data for the development of methods for the determination of acetylsalicylic

acid and ascorbic acid.

Two methods were developed based on the partial least squares regression method. The
PLS1 using all variables (PLS1-Full) and the PLS1 after a selection of variables through the
application of a genetic algorithm (PLS1-AG).

The PLS1-Full models were first validated through evaluation of the root mean square
error of validation "RMSEV" and mean absolute error of validation "MAPEV%" (0.329ppm;
3.209%) and (0.155ppm; 2.177%) for acetylsalicylic acid and ascorbic acid, respectively; and
then using an independent test set. Validation on the external test set showed that the models
have excellent predictive qualities with RMSEP and MAPEP values of (0.237ppm; 1.979%)
and (0.216ppm; 3.259%) for acetylsalicylic acid and ascorbic acid, respectively.

Variable selection was performed through the application of a genetic algorithm. The
selection allowed to reduce the number of variables by 75%. The performance of the reduced
models is improved with RMSEP and MAPEP values of (0.218ppm; 1.772%) and (0.206ppm;
3.158%) for acetylsalicylic acid and ascorbic acid, respectively. The percentage improvement
over the full model was greater than 3%. In addition to the superior performance, variable
selection eliminates redundant variables and results in simpler and therefore parsimonious

models.

The methods developed, thanks to the application of chemometric tools combined with
UV visible spectrophotometry, are environmentally friendly, simple, direct and do not require

prior sample separation or the use of sophisticated instruments.

Keywords: chemometrics; UV visible spectrophotometry; partial least squares regression;
genetic algorithm; variable selection; multicomponent analysis; acetylsalicylic acid; ascorbic
acid.



