ChemFlow, la chimiométrie pour tous
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Contexte

ChemProject est destiné a permettre au plus grand

b N

nombre de pratiquer la chimiométrie. |l s'appuie sur 3

piliers, en proposant des connaissances, un outil et une
base de données :

éfinition (International Chemometrics Society) :
« La chimiométrie est la science mettant en relation des
mesures faites sur un systeme chimique ou un procedé avec

'etat de ce systeme, en utilisant des methodes
\mathématiques ou statistiques. » y
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Un logiciel, ChemFlow

Principales méthodes rencontrées en
chimiométrie. Gratuit, et accessible
depuis un navigateur internet. Ne
nécessitant pas de programmation.

Quelqgues chiffres de septembre
a novembre 2016 .

1636 apprenants au MOOC
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Une base de donnée, ChemData

Des données publiques que vous
pouvez telécharger et traiter.

577 inscrits a ChemFlow

* 604 requétes par jour

ChemFlow, logiciel de chimiomeétrie

ChemFlow utilise le moteur Galaxy (galaxyproject.org) et exécute, sur la méme plate-forme, des

fonctions de chimiomeétrie de R, d’Octave et de la boite a outils FACT de Scilab. L'utilisateur n'a
pas de programmation a faire.

@ [Importer vos propres données ou celles mises en partage.
Manipuler vos fichiers pour répartir le lot d'apprentisage en jeux de
données d'étalonnage et de validation

EDeS fonctions de statistique et de tracés de graphiques

Logiciel gratuit et User friendly

ChemFlow
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( search tools

Des méthodes de chimiométrie classiques : ACP, PLS, discrimination,
prétraitements, etc

Des méthodes de chimiométrie plus avanceées : transfert etalonnage,
meéthode de decomposition spectrale « unmixing », etc

Histogramme de C16:0 acide palmitique
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4.8 KB

format: pdf, database: 2
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Renforcer la communauté chimiométricienne
par des outils collaboratifs, multi-utilisateurs,
partages et interopérables

13: Spectresv @& 4 %
ersus Spectre

Accessibilité via le web sécurisé,

SAAS (Software As A Service)

{Construire des workflows a partir d'un historigue ou en les éditant
Workflow

[Partager des données et des chaines de traitements entre utilisateurs }

Exemples de sorties

PCA scores

Ressources

Spectra Plot Ypred=f(yref)
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Un outil incontournable pour utiliser facilement des méthodes chimiomeétriques et travailler de maniere collaborative.
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MULTIVARIATE DATA ANALYSIS
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https://galaxyproject.org/
http://www.france-grilles.fr/home/
http://bioinfo.genotoul.fr/

