WORKSHOP DE

QUIMIOMETRIA

PROGRAMACAO

9:00 as 10:00 Minicurso* Abertura

Conferéncia de Abertura - Aplicacdo de modelos
10:00 as 11:00 Minicurso* preditivos em problemas de classificacdo e regressdo

11:00 as 12:00 Minicurso® Aprendizagem de Maquina em Quimica Analitica

14-00 as 15:00 Minicurso* Uma Visdo Multivariada da Quimica Forense

15:00 as 16:00 Minicurso® Quimiometria na Industria 4.0

Deteccao de amostras anémalas (outliers) e sua relevancia
para modelos de discriminag¢do por minimos quadrados

PO - *
16:00 as 17:00 Minicurso parciais (PLS-DA)

Analise por componentes independentes (ICA) e suas
17:00 as 18:00 variagdes em dados quimicos

*Minicurso referente ao escolhido pelo inscrito.



PROGRAMACAO

8:00 as 9:00

9:00 as 12:00

14:00 as 15:00

15:00 as 16:00

16:00 as 17:00

17:00 as 18:00

Simposios 1:
Quimiometria em Quimica Medicinal e
QSAR QSAR: from 2D to 4D — QSAR

methodologies

Using machine learning methods to
extract information from natural
products databases

Chembench, Chemotext, and other
publicly-accessible cheminformatics
portals

Using PPV surfaces to choose score
thresholds: successful virtual screening
applications to discover anti-infective
agents

Advantages of second- and third-
order data modeling for
classification applications

Planejamento de Experimentos: uso
de tutorial, videos e programa livre

Artificial neural networks for
multivariate calibration in non-linear
systems

Quimiometria em cromatografia:
Quando a separacdo fisica ndo é
alcancada

Authenticity Verification by Chemometric
Tools:
Appropriate and Biased Choices

Simpdsios 2:
Quimiometria em Imagens Digitais
Imagens digitais e hiperespectrais: uma
introducdo com aplicacGes

Aplicacbes em Imagens digitais do Laboratério
de Quimica Analitica e Quimiometria

Imagens digitais e hiperespectrais: abordagem
avancada com aplica¢es

MESA REDONDA: Como nasceu a
Quimiometria no Brasil

Premiacéo e encerramento




LISTA DE MINICURSOS

Métodos quimiometricos de classificacdo. Aplicacdes em analises forenses
e autenticacao de alimentos

Otimizacdo de métodos analiticos nas areas farmacéutica e de alimentos
utilizando planejamento de misturas

Planejamento e Otimizagédo de Experimentos

Selecéo de variaveis em dados quimicos



