
 

 

PROGRAMME CHIMIOMETRIE 2012 

_________________ 

5 décembre 2012 

A partir de 8h :  Accueil des participants.     

8h50 - 9h00 :  Discours de bienvenue.  

 

SESSION Méthodes multiblocs / multivoies  (Part. 1/2) 

 Chairman : D. Rutledge 
 

9h00 - 9h35 : Conférence plénière :  Multiway methods for regression and classification. 

 Federico Marini / Dept. of Chemistry, University of Rome "La Sapienza" (Italie).  

9h35 - 9h55 :   Pondération itérative de tableaux multiples dans le cadre de la modélisation 

OPLS multiblocs. 

  Julien Boccard / Laboratoire de Chimie Analytique, AgroParisTech. 

9h55 - 10h15 :  Relating hyperspectral images using Multiple Co-inertia Analysis.   

 Fatma Allouche / INRA Nantes. 

10h15 - 10h35 :  Modélisation rapide pour la caractérisation des bitumes à partir de données 

de spectrométrie RMN. 

 Lazhar Labiod / AgroParistech. 

10h35 - 11h05 :  Pause-café / Posters / Exposition.   

 

SESSION Méthodes multiblocs / multivoies  (Part. 2/2) 

 Chairman : S. Rudaz 
 

11h05 - 11h25 :  Optimality properties of Nway PLS and its relation to PARAFAC. 

Mohamed Hanafi / Ecole Nationale Vétérinaire, Agroalimentaire et de 

l'alimentation Nantes-Atlantique. 

11h25 - 11h45 :  Coupling hyperspectral images having different spatial resolutions by an 

extended version of Multiple Co-Inertia Analysis. 

 Marie-Francoise Devaux / INRA Nantes. 



 

 

11h45 - 12h05 :  Orthogonal PLS Path Modeling from two examples. 

 Tommy Löfstedt / Umeå̊ University (Suède). 

12h05 - 14h00 :  Déjeuner / Posters / Exposition. 

 

SESSION Méthodes de classification / clustering  (Part 1/2) 

 Chairman : J-M Roger 

 

14h00 - 14h35 :  Conférence plénière : Generative models for classification and clustering of 

spectroscopic data. 

 Julien Jacques / Laboratoire Paul Painlevé, Université Lille 1. 

14h35 - 14h55 :  Visualisation de données en grandes dimensions par l'Analyse en 

Composantes Curvilignes. 

 Aurélie Beal / LISA METICA, Aix-Marseille Université. 

14h55 - 15h15 :  Comparison of different approaches for the optimization of two kernel 

parameters of Radial Basic Function – Support Vector Machines for 

Classification (RBF-SVM-C).  

 Bieke Dejaegher / Dept. Analytical Chemistry and Pharmaceutical Technology 

(FABI), Vrije Universiteit Brussel (Belgique). 

15h15 - 15h35 :  La classification des solvants : une étude critique comparée de différentes 

bases de données. Application à la substitution des solvants dans le cadre de 

la réglementation européenne. 

 A. Levet / Laboratoire des Sciences Analytiques, Villeurbanne. 

15h35 - 15h55 :  Structure–activity relationship study of HIV inhibitors using computational 

methods. 

 Driss Cherqaoui / Laboratoire de Chimie Moléculaire, Marrakech (Maroc). 

15h55 - 16h15 :  Differentiation of lemon essential oil based on volatile and non-volatile 

fractions with various analytical techniques : a metabolomic approach. 

 Florence Mehl / Ecole des sciences pharmaceutiques - Laboratoire de chimie 

analytique pharmaceutique, Genève (Suisse). 

16h15 - 16h45 :  Pause-café / Posters / Exposition.  

 



 

 

SESSION Méthodes de classification / clustering  (Part. 2/2) 

 Chairman : C-A. Saby 

 

16h45 - 17h05 :  SPME-GC/MS combined with chemometrics methods to identify batches and 

their specific volatile components. Use of genetic algorithms and association 

rules.  

 Nathalie Jourdan-Salloum / BIOptimize, Cormontreuil. 

17h05 - 17h25 :  Study of common database feeding with results coming from different 

analytical methods in the framework of illicit drugs chemical profiling.  

 Julian Broseus / Institut de police scientifique, Lausanne (Suisse). 

17h25 - 17h45 :  A toolbox to explore NMR metabolomic data sets using the R environment. 

 Stéphane Balayssac / Laboratoire SPCMIB, Université de Toulouse.  

 

SESSION Challenge CHIMIOMETRIE 2012 

 Chairman : P. Dardenne 

 

17h45 - 18h30 : Présentation des meilleures contributions au challenge, synthèse et résultats 

du concours. 

18h30 - … : Cocktail (en partenariat avec la Société JMP et la Ville de Villeneuve d’Ascq). 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

6 décembre 2012 

 

SESSION Méthodes de résolution multivariées  / régressions  (Part. 1/2) 

 Chairman : P. Giamarchi 
 

8h30 - 9h05 : Conférence plénière : Predictive modeling for the search and optimization of 

molecules of industrial interest 

 Ana Maldonato / Rhodia-Solvay, Laboratoire du Futur, Bordeaux. 

9h05 - 9h25 : Determination of the Vicat temperature of polystyrene by Raman 

spectroscopy and multivariate data analysis.  

 Nadège Brun / Laboratoire Matériaux Optiques, Photonique et Systèmes, 

SUPELEC, Metz. 

9h25 - 9h45 : Un modèle commun à plusieurs méthodes d'étalonnage et de prétraitement. 

 Jean-Claude Boulet / INRA, Montpellier. 

9h45 - 10h05 : Determination of an ester acrylate flow composition in transesterification 

process using Raman spectroscopy. 

 Aurélie Filliung / Laboratoire Matériaux Optiques photonique et Systèmes, 

Université de Lorraine.  

10h05 - 10h25 : Control of high temperature oxidation flaws in Low-Density Polyethylene 

manufacturing with chemometrics. 

 Richard Jumeau / Total. 

10h25 - 10h55 :  Pause-café / Posters / Exposition.  

 

SESSION Méthodes de résolution multivariées  / régressions  (Part. 2/2) 

 Chairman : J. Vial 
 

10h55 - 11h30 : Conférence plénière : Multivariate Curve Resolution for process 

understanding. 

 Anna De Juan Capdevila / Université de Barcelone (Espagne).. 

11h30 – 11h50 : Handling Multidimensional Chromatography problems in GC×GC analysis 

combined to multivariate curve resolution for the analysis of complex 

mixtures of polycyclic aromatic hydrocarbons. 

 Romà Tauler / IDAEA-CSIC (Espagne). 



 

 

11h50 - 12h10 : Detection of Fusarium head blight contamination in wheat kernels by 

multivariate imaging.  

 Benoit Jaillais / INRA, Nantes. 

12h10 - 12h30 :  Artificial neural network for on-site quantitative analysis of soils using laser 

induced breakdown spectroscopy. 

 Josette El Haddad / Laboratoire Ondes et Matières d'Aquitaine, Université de 

Bordeaux. 

12h30 - 14h30 :  Déjeuner / Posters / Exposition. 

 

SESSION Plans d’expériences 

 Chairman : M. Sergent, P. Lantéri 

 

14h30 - 14h50 :  Paramétrage de l'algorithme WSP pour l'élaboration d'une bibliothèque de 

solvants. 

 Adrien Benazzouz / EA Chimie Moléculaire et Formulation, Université Lille 1. 

14h50 - 15h10 :  Experimental design used for the determination of the influencing factors on 

storage conditions of virgin olive oils. 

 Plard Jerome / LISA METICA, Aix-Marseille Université. 

15h10 - 15h30 :  Reducing the variability in infrared spectra of spray paints for forensic 

purposes. 

 Cyril Muehlethaler / Institut de Police Scientifique, Université de Lausanne 

(Suisse). 

15h30 - 15h50 : La formulation des verres nucléaires : plans de mélange et modèles de 

prédiction. 

 Damien Perret / CEA Marcoule. 

15h50 - 16h10 : An experimental design based strategy to optimize a capillary 

electrophoresis method for the separation of 19 polycyclic aromatic 

hydrocarbons. 

 Ludivine Ferey / Laboratoire PECSA, ESPCI. 

_________________ 

16h10 - 16h40 : Remise des prix / Clôture. 


