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Le tesi di laurea sono svolte in relazione ai progetti di ricerca del gruppo:

* sviluppo di nuovi metodi chemiometrici

* applicazioni QSAR/QSPR su risposte di interesse ambientale, biologico,
farmacologico e tossicologico

e applicazioni chemiometriche su big data di natura analitica

* sviluppo e ottimizzazione di metodi innovativi di
microestrazione/campionamento da matrici complesse attraverso tecniche
«green»

e Studio della fotodegradazione di contaminanti organici potenzialmente
tossici e stima dei loro tempi di semi-vita mediante sviluppo di metodi
analitici
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Multi-Task Neural Networks and Molecular Fingerprints
to Enhance Compound Identification from LC-MS/MS
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Sviluppo di nuovi metodi analitici di Studio della fotodegradazione di contaminanti
microestrazione/campionamento da organici (farmaci, pesticidi, ecc) potenzialmente
matrici complesse basati su tecniche tossici e stima dei loro tempi di semi-vita in
«green»: SPME, MIMS, DLLME, SDME ambiente acquatico mediante metodi
Ottimizzazione dei metodo attraverso DoE chemiometrici
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Le tesi possono essere:

* |nterne

 Estero mediante Erasmus Traineeship
* Universita (Spagna, Olanda, Slovenia, Danimarca, etc...)
* [ndustria

Competenze acquisibili:

e acquisire principi teorici e applicativi della chemiometria/machine learning

e acquisire competenze analitico-strumentali su tecniche di trattamento del
campione/cromatografia/spettrometria di massa

e utilizzo avanzato software per I'analisi dati

e programmazione (eventuale)
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Chemometrics to enhance compound
identification

Posted on 8 September 2022

Here our latest publication: “Multi-task neural networks and molecular
fingerprints to enhance compound identification from LC-MS/MS data”
Molecules (2022), 27, 5827 [link]. Data to reproduce the results are
available at our website: hitps.//michem.unimib.it/download/data/lc-ms-ms-

to-fingerprints-dataset/

Short links

Posted in Home news, News, Scientific publications « Handbook of Bibliometric Indicators

» Molecular Descriptors for Chemoinformatics

» |nternational Academy of Mathematical
Chemistry

» VCC-LAE, Virtual Computational Chemistry
Laboratory

+ Download book: La metodologia della ricerca

QSAR for REACH

Posted on 17 March 2017

sperimentale

m Milano Chemometrics has been involved in several projects
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