
VERBALE DEL COLLEGIO DEI DOCENTI Dottorato “M3ES: Models and Methods for Material and

Environmental Sciences” del 27 Ottobre 2023

Il giorno 27 Ottobre 2023, ore alle ore 16.00 si è riunito in aula U0.3 il Collegio di Dottorato

“M3ES: Models and Methods for Material and Environmental Sciences”.

Presiede il Coordinatore della Scuola, Prof. Stefano Lugli.

Svolge le funzioni di Segretario, Prof.ssa Francesca Remitti

Presenti: Arletti, Bruno, Cesari, Colombo, Cocchi, Coratza, Corsini, De Martini, Ferrari, Ferretti, Florenzano,

Giovanardi, Guidetti, Lugli, Lusvardi, Malferrari, Mazzucchelli, Mittempergher, Mucci, Mulas, Pedone, Pigani,

Remitti, Ronchetti, Tassi, Tassinari, Todaro,

Assenti giustificati: Arosio, Battistuzzi, Bergami, Bosellini, Brunelli, Cipriani, Conti, Durante, Fioroni, Fraulini,

Gualtieri, Malavasi, Malagoli, Menziani, Mercuri, Muniz-Miranda, Parenti F., Papazzoni, Paolella, Perra,

Prevedelli, Rebecchi, Rigamonti, Righi, Roncaglia, Scorpio, Simonini, Soldati, Zambon.

Ordine del giorno:

1. Comunicazioni

2. Valutazione dell’attività svolta dai dottorandi del XXXVII e XXXVIII ciclo (CFU, parere controrelatori) e

ammissione all’anno seguente.

3. Valutazione dell’attività svolta dai dottorandi del XXXVI ciclo (CFU, parere controrelatori) e parere

sull’invio delle tesi ai valutatori.

4. Nomina commissione giudicatrice per XXXVI ciclo

5. Integrazione del Gruppo del Riesame con un rappresentante dei dottorandi

6. Provvedimenti studenti.

7. Varie ed eventuali.

1. Comunicazioni

Il coordinatore comunica che le comunicazioni saranno discusse nel prossimo Consiglio del Collegio del
6.11.2023.
Il Collegio prende atto.

Il Coordinatore ricorda le tempistiche per i dottorandi del XXXVI ciclo:
- invio tesi ai revisori entro il 31 ottobre (senza rinvio) e 31 gennaio (con rinvio di tre mesi) i revisori

devono rispondere entro 30 novembre e 2 marzo.
- ammissione da parte del collegio, visti i pareri della commissione a dicembre e a metà marzo. Solo

dopo essere stata nominata e avere ricevuto l’elenco dei dottorandi ammessi la commissione

stabilisce una data per la dissertazione finale che deve essere entro 31 marzo e 31 maggio e (i

dottorandi devono aspettare la comunicazione ufficiale da parte del Coordinatore)

- invio della tesi (opportunamente revisionata) ai commissari entro 4 settimane prima della

dissertazione.

Il Collegio prende atto.



2. Valutazione dell’attività svolta dai dottorandi del XXXVII e XXXVIII ciclo (CFU, parere controrelatori) e
ammissione all’anno seguente.
Vengono valutate e discusse le attività di:

XXXVII ciclo

Dottorando/a Titolo tesi
Supervisor

e

Controrelator

e

ARMAROLI Elena Understanding animal life-histories: highly spatially resolved

elemental and isotopic analyses of fossil teeth Cipriani Mercuri

CARROZZA

Debora Development of hybrid bio-materials for theranostic applications Malavasi Pedone

COLOMBO

Francesco
Moving towards circular economy: REE recovery from secondary

sources exploiting zeolites cation exchange properties Arletti Malferrari

FERRI Anita Venomous predatory polychaetes: inter-specific interactions and

biological activity of their toxic secretions Simonini Malagoli

FRAULINI

Francesca
Bioactive materials: design, functionalization, in vitro-in vivo

application Lusvardi Pedone

MARI Matteo Development of new PET radiotracers based on monocarboxylate

transporter inhibitors for theranostic applications in oncology Ferrari Zambon

MONARI

Alessandro
A new electrochemical sensoristic approach for the analysis of

complex matrices Pigani Cocchi

OLARINI

Alessandra
New chemometric approaches to investigate the spatial-spectral

interplay in hyperspectral imaging Cocchi Malagoli

TANZILLI Daniele Big Data for Industry 4.0 and Materials 4.0 Cocchi Pigani

XXXVIII ciclo

Dottorando/a Titolo tesi
Supervisor

e

Controrelator

e

BONIBURINI Matteo Development of new bimodal imaging agents based on Mn(II) Ferrari Rigamonti

CATELAN Filippo

Tommaso

Sustainable landslide mitigation strategies through long-term

monitoring
Corsini Ronchetti

CESARETTI Agata
Multi-gene phylogeny for a new approach to Gastrotrich

taxonomy
Todaro Cesari

FERRARI Valentina
Assess the impact of marine litter on Mediterranean cnidarians

combining laboratory and field surveys
Bergami Todaro

FRIGNANI Elia

Development of innovative procedures of extraction and

characterisation of active ingredients from botanicals grown by

alternative methods

Pigani Tassi

MARANI Fabrizio
Effect of raw materials, moisture and binder on the granulation

process
Malavasi Ferrari

MARCHI Lorenzo
Organometallic complexes bearing salmen and salben ligands

and their application in catalysis
Rigamonti Malavasi



MICHAILOW

Mateusz Mieczyslaw

Volatile distribution in Earth's mantle heterogeneities:

implications for the global mantle convection
Brunelli Giovanardi

PALLINI Annalisa
Understanding Composition-Structure-Properties Relationship

to Design Ultra Strong AluminoSilicate Glasses
Pedone Malavasi

RICUCCI Cristina

A palynological approach for assessing long-term plant

biodiversity changes under climate and human impacts in Italian

high-naturalistic-value areas

Florenzano Simonini

Vincenzi Joel
Tardigrade resistance mechanisms: evolution and adaptation to

extreme environments in relation to climate change
Cesari Malagoli

La Commissione Didattica M3ES presenta le tabelle relative all’assegnazione dei CFU per le attività
scientifiche e di formazione. I dati sono suddivisi per Ciclo di Dottorato.

XXXVII cycle
II Anno 2022/23

 Education Scientific
Research

THESIS
Other

s
TOTA

L
Giorni estero

Dottorand* B T

ARMAROLI Elena 0 16,5 24,2 40 0 80,7 65

CARROZZA Debora 0 18 13 40  71 0

COLOMBO Francesco 0 13 32,8 40 0 85,8 120

FERRI Anita  0 16 47,2 40  
103,

2
140

FRAULINI Francesca 0 19 12 40 0 71 63

MARI Matteo 0 13 38 40 11,25
102,
25

164

MONARI Alessandro 0 7 37,4 40  84,4 114

OLARINI Alessandra 0 19 42 40 0 101 273

TANZILLI Daniele 0 7,5 60 40 0
107,

5
273

Legenda: B = Basic; T = Training

Totale: I + II Anno        

 Education Scientific
Research

THESIS Others TOTAL
giorni
esteroDottorand* B T

ARMAROLI Elena 12 46 26,2 60 0 144,2 104

CARROZZA Debora 3,75 50 29 60 0 142,75 0

COLOMBO Francesco 0 58 37,8 60 0 155,8 120

FERRI Anita 0 46,5 73,2 60 0 179,7 140

FRAULINI Francesca 0 54,5 26 60 0 140,5 68

MARI Matteo 0 45 60 60 11,25 176,25 164

MONARI Alessandro 0
38,2

5 45,4 60 1 144,65
114



La Commissione Didattica M3ES non segnala alcuna criticità, tutti i Dottorandi esaminati hanno acquisito

almeno 60 CFU nell’anno 2023. Nel corso dei primi 2 anni (2022 e 2023) tutti i dottorandi hanno acquisito

almeno 120 CFU. I dottorandi hanno inviato il report annuale al controrelatore assegnato nelle tempistiche

richieste; i controrelatori hanno valutato positivamente il lavoro svolto dai dottorandi e non sono state

rilevate criticità. I dottorandi hanno presentato al Collegio le attività di ricerca svolte nel corso del PhD Days

sia come presentazione che poster che le ha valutate positivamente. Si ricorda che le attività dei dottorandi

del XXXVII ciclo: Anderlini, D’Eusanio, Freda, Sabattini, Tondo, Ughetti, Zappa verranno valutate dal Collegio

nella seduta di Dicembre visto che questi dottorandi hanno preso servizio il 1° Gennaio.

Viene quindi proposto che i dottorandi: Armaroli, Carrozza, Colombo, Ferri, Fraulini, Mari, Monari e Olarini

vengano ammessi all’anno successivo.

Il Collegio approva.

Il dottorando Daniele Tanzilli assegnatario di Borsa RER 37° Ciclo - DGR 752/2021, approvate con

Deliberazione della G.R. n. 752/2021 “Approvazione progetti di formazione per la ricerca BIG DATA per una

regione europea più ecologica, digitale e resiliente presentati a valere sull'invito approvato con propria

deliberazione n. 454/2021”, presenta la sua relazione scientifica per il secondo anno, che comprende la

descrizione ed il periodo dell’attività di ricerca svolta all’estero controfirmata dalla Supervisore Prof.ssa

Marina Cocchi (in allegato) e che verrà inviata dall’Ufficio Offerta Formativa Post Laurea alla Regione con la

richiesta di liquidazione delle relative somme.

Il collegio approva la relazione e ammette il dottorando al terzo anno.

XXXVIII cycle

I Anno 2022/23
 Education Scientific

Research
THESIS Others TOTAL

giorni
esternoDottorand* B T

BONIBURINI MATTEO 0 40 18 20 0 78 0
CATELAN FILIPPO TOMMASO 0 6 23 20 0 49 0

CESARETTI AGATA 0
18,
5 20 20 0 58,5

0

FERRARI VALENTINA 0 31 19,8 20  70,8  0

FRIGNANI ELIA 6
30,
5 5 20 0 61,5

0

MARANI FABRIZIO 0 14 0 20 0 34 50
MARCHI LORENZO 0 28 56 20 2 106 5
MICHAILOW MATEUSZ MIECZYSLAW 0 43 9,2 20 0 72,2 92
PALLINI ANNALISA 0 16 21 20 1 58 7

OLARINI Alessandra 3
46,2

5 59 60 0 168,25
533

TANZILLI Daniele 4 45,5 81,5 60 0 191 343

Legenda: B = Basic; T = Training



PELLACANI SAMUELE 0
25,
5 32 20 0 77,5

0

PORCELLI NICOLA 0
18,
5 11 20 0 49,5

0

SCURANI GIULIA 0
17,
5 27 20 0 64,5

0

VINCENZI JOEL 0
17,
5 22,2 20 2 61,7

0

Legenda: B = Basic; T = Training

La Commissione Didattica M3ES segnala che alcuni dottorandi non hanno raggiunto i 60 CFU, questo però a

giudizio della Commissione non rappresenta una criticità, in quanto lo scostamento potrà essere recuperato

l’anno successivo. I dottorandi hanno inviato il report annuale al controrelatore assegnato nelle tempistiche

richieste; i controrelatori hanno valutato positivamente il lavoro svolto dai dottorandi e non sono state

rilevate criticità. I dottorandi hanno presentato al Collegio le attività di ricerca svolte nel corso del PhD Days

sia come presentazione che poster che le ha valutate positivamente.

Viene quindi proposto che i dottorandi: Boniburini, Catelan, Cesaretti, Ferrari, Frignani, Marani, Marchi,

Michailow, Pallini, Pellacani, Porcelli, Scurani, vengano ammessi all’anno successivo.

Le attività dei dottorandi del XXXVIII ciclo: Frigieri, Mortada, Ricucci, Scaramelli verranno valutate dal

Collegio nella seduta di Dicembre visto che questi dottorandi hanno preso servizio il 1° Gennaio.

Il Collegio approva.

3. Valutazione dell’attività svolta dai dottorandi del XXXVI ciclo (CFU, parere controrelatori) e parere

sull’invio delle tesi ai valutatori.

Vengono valutate e discusse le attività dei Dottorandi del XXXVI Ciclo:

Dottorand* Titolo tesi
Supervisor
e

Controrelator
e

BERTANI Marco Exploiting machine learning techniques in computational
simulations of oxide glasses Pedone Cocchi

BRAIDI Niccolò scalable ARGET ATRP of styrene: studies on branching and
post-functionalization Parenti Roncaglia

D'ALESSANDRO
Alessandro

Chemometrics aided quality assessment from R&D Lab to
Production Plant in an industry 4.0 context Cocchi Pigani

DEMURTAS Luca Sedimentary architecture and evolution of the central Po Plain
through integrated stratigraphic and petrographic analyses Bruno Conti

DESTRO Lorenza Design and synthesis of oncogenic signaling modulators for the
treatment of cancer Zambon Cocchi

MASSA Edoardo Inside Tardigrada’s apomorphy: composition, morphofunctional
adaptation, and evolution of their cuticular-derived structures Guidetti Todaro

SERAFINI Giovanni Taphonomy and deadfall ecology of Mesozoic pelagic reptiles from
deep-water settings Papazzoni Bosellini



III Anno 2022/23

 
Educatio

n Scientific
Research

THESI
S

Other
s

TOTAL
giorni

esterno
Cognome B T

BERTANI Marco 0 2 40 50 2 94 13

BRAIDI Niccolò 0 0 34 50 0 84 161

D'ALESSANDRO Alessandro 0 11 35 50 0 96 3
DESTRO Lorenza 0 29 50 50 0 129 182

DEMURTAS Luca 4,5 19 15 50 0 88,5 120

PARENTI Carlotta 0 15 46 50 0 111 6

SERAFINI Giovanni 0 10 68 50 2 130 38

MASSA Edoardo 0 18 29,6 50 0 97,6 86
Legenda: B = Basic; T = Training

Totale: I + II+III Anno
 Education Scientific

Research
THESIS Others TOTAL

giorni
esternoCognome B T

BERTANI Marco 0 53 119 110 2 284 193
BRAIDI Niccolò 0 27 75 110 1 213 161

D'ALESSANDRO Alessandro 0 67 68,5 110 0 245,5 53
DESTRO Lorenza 10 82,5 79 110 0 281,5 182
DEMURTAS Luca 4,5 83 36 110 0 233,5 120
PARENTI Carlotta 6 128 119 110 8 371 103

SERAFINI Giovanni 2 40 117 110 3 272 38
MASSA Edoardo 14 50 64,6 110 0 238,6 128

Legenda: B = Basic; T = Training

La Commissione Didattica M3ES non segnala alcuna criticità, tutti i Dottorandi esaminati hanno acquisito

almeno 60 CFU nell’anno 2023. Nel corso dei 3 anni (2021, 2022 e 2023) tutti i dottorandi hanno acquisito

almeno 180 CFU. I dottorandi hanno inviato il report annuale al controrelatore assegnato nelle tempistiche

richieste; i controrelatori hanno valutato positivamente il lavoro svolto dai dottorandi e non sono state

rilevate criticità. I dottorandi hanno presentato al Collegio le attività di ricerca svolte nel corso del PhD Days

sia come presentazione che poster che le ha valutate positivamente.

La dottoranda Carlotta Parenti richiede la proroga di 6 mesi, presenterà al Collegio dei Docenti le sue attività

verranno valutate entro luglio 2024.

Il consiglio dà parere positivo all'invio delle tesi ai due revisori esterni entro il 31 ottobre per Destro e

Demurtas, e entro il 31 Gennaio per Bertani, Braidi, D’Alessandro, Serafini, Massa.

4. Commissione giudicatrice per XXXVI ciclo

Viene proposta la seguente commissione giudicatrice:

Membri effettivi:
1) Prof.ssa Maria Cristina Menziani

PO presso Dipartimento di Scienze Chimiche e Geologiche - Sede Dipartimento di Scienze Chimiche
e Geologiche
Università di Modena e Reggio Emilia
Email: mariacristina.menziani@unimore.it



2) Prof.ssa Veronica Rossi
PA presso Dipartimento di Scienze Biologiche, Geologiche e Ambientali
Università di Bologna
Email: veronica.rossi4@unibo.it

3) Prof. Oscar Paolo Vincenzo Lisi
PA presso Dipartimento di Scienze Biologiche, Geologiche e Ambientali
Università di Catania
Email: olisi@unict.it

Membri supplenti:
1) Prof. Luca Rigamonti

PA presso Dipartimento di Scienze Chimiche e Geologiche - Sede Dipartimento di Scienze Chimiche
e Geologiche
Università di Modena e Reggio Emilia
Email: luca.rigamonti@unimore.it

2) Prof. Alessandro Chelli
PO presso Dipartimento di Scienze Chimiche, della Vita e della Sostenibilità Ambientale, Università
di Parma
Email: alessandro.chelli@unipr.it

5. Integrazione del Gruppo del Riesame con un rappresentante dei dottorandi

Il Coordinatore propone l’integrazione del Gruppo del Riesame con il rappresentante dei dottorandi
Francesco Colombo.

Il Collegio approva.

6. Provvedimenti studenti.

La dottoranda Anita Ferri comunica che l'ufficio Ufficio di Supporto al Nucleo di Valutazione e al Presidio di

Qualità di Unimore l’ha contattata in qualità di studente esperto ANVUR, perchè nei prossimi mesi

attiveranno corso di formazione ed "empowerment" per le studentesse e gli studenti di Unimore che sono

stati eletti negli organi di Ateneo, con l'obiettivo di far acquisire loro una maggiore consapevolezza riguardo

al sistema universitario in generale (e.g. organizzazione, finanziamento, diritto allo studio, assicurazione

qualità). Chiede l’autorizzazione a tenere un modulo (di circa 3 ore) di attività laboratoriale “A tu per tu con

la AQ...proviamoci insieme” come prestazione occasionale con compenso.

Il Collegio approva.

La dottoranda Lorenza Destro chiede di cambiare il titolo della tesi di dottorato da Design and synthesis of

MAPK pathways' modulators with inhibitory and theragnostic properties for the treatment of cancer a

Design and synthesis of oncogenic signaling modulators for the treatment of cancer.

Il Collegio approva.

7. Varie ed eventuali.

Non essendoci altro da deliberare, la Seduta è chiusa alle ore 17.06

Il Coordinatore del Corso di Dottorato M3ES

Stefano Lugli

mailto:veronica.rossi4@unibo.it
mailto:olisi@unict.it
mailto:luca.rigamonti@unimore.it
mailto:alessandro.chelli@unipr.it


PhD Course 
Models and Methods for Material and Environmental Sciences 

 

RELAZIONE di CHIUSURA del 2° ANNO di DOTTORATO 

Borsa di dottorato approvata con la Deliberazione della G.R. n.752 del 24/05/2021 

 “Approvazione progetti di formazione per la ricerca BIG DATA per una regione europea 

più ecologica, digitale e resiliente presentati a valere sull'invito approvato con propria 
deliberazione n. 454/2021” 

Rif.PA 2021-15855/RER 

 

 Big Data for Industry 4.0 and Materials 4.0  

PhD Student: Daniele Tanzilli 

Tutors: Marina Cocchi, Cyril Ruckebusch, Raffaele Vitale 

1. Introduction/State-of-the-Art 

Some of the most important interests of the industries are to improve the efficiency of their 

production and ensure high-quality standards of products. Therefore, in the last decades the 

research has focused on developing approaches to monitor and describe how each phase of the 

process can affect the product quality in order also to minimize waste, rapidly identify possible 

process issues, and reduce the effort of laboratory analysis. Partial Least Square Regression (PLS-R) 

can be used to achieve on-line monitoring models, e.g. using historical data of the plant (sensors 

data) when we have a correspondence quality parameter, so that we can calibrate it. 

In the presence of outliers or non-linearities between regressors X and responses Y, performing a 

PLS calibration could be a challenge. Abnormal observations (outliers) in the data set can negatively 

affect the calibration of PLSR models, for this reason is important to detect them and reduce their 

impact on the model, for instance using robust approaches [1]. In addition, when data are 

characterized by nonlinear relations (curvatures and clustering) between the X and Y PLS-R, being a 

linear method, is not able to fit the data. Locally Weighted PLS-R [2] (LW-PLS-R) is an efficient 

regression method that permits to handle non-linearities by adjusting for each individual test 

sample a single calibration model based on a subset of neighbouring calibration samples. 

During the second years of PhD, the work carried out was focused on applying this methodology 

to achieve a real time monitoring of the product quality in a food industry, and a chemical industry 

context. Moreover, I developed a new approach called Locally-Weighted-RoBoost-PLS in order to 

simultaneously cope with non-linearities and outliers during the training phase of the model. 
 

2. Metodology/Experimental Part 

The analysed data, for the first case of study, were collected from the pesto sauce line during the 

2020 harvesting season in a production plant owned by the company Barilla G. e R. Fratelli S.p.A[3]. 

At the beginning of the process line, a vision system (RGB camera) acquires images of basil plants 

while passing on the conveyor belt. After, basil is mixed with salt and oil, forming an intermediate 

product, which is monitored on-line by a NIR probe. Then, all the other ingredients of the sauce are 

added to the intermediate product to complete the production and obtain the final product, whose 

quality is assessed by off-line laboratory analyses. PLS-R using NIR data on intermediate of 

production was performed to estimate the value of Consistency (quality parameters related to 

sample viscosity) and Lipids in the final product. 

At the University of Lille, for the cotutelle period, the focus was on developing a method (Locally-

Weighted-RoBoost-PLS) to handle simultaneously outliers and non-linear X Y relationships. The 
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main strength of this approach lies in the combination of the operating principles of LW-PLS [2] and 

RoBoost-PLS[3].  

In the first step, to cope with non-linearities, for each single sample a sub calibration set containing 

its nearest neighbours drawn from the original training data is constructed. These neighbouring 

observations are initially weighted according to their actual distance to such a sample (as in LW PLS) 

and subsequently input to RoBoost PLS, which performs a weight optimization, downweighing 

samples that exhibiting large value of X-residuals, Y-residuals, and leverage. In this way, outliers’ 

influence on the final calibration model's performance is diminished. 

To evaluate the performance and the robustness of this new methodology as well as its limitations, 

it was tested on simulated spectral data and on a real case of study, (ABS) production in Versalis 

S.p.A.. The ABS production process is controlled in-line through several process sensors and four 

NIR probes. Moreover, several typologies of ABS are produced in continuous in the same process. 

This is a perfect benchmark where both non linearities and outlier samples are simultaneously 

present. 
 

3. Results and Discussion 

Regarding the Pesto project, predictive models to estimate the consistency and lipids were 

performed taking in account only NIR data because RGB data didn’t add useful information. Before 

model computation, data were split in calibration and test set with a 70/30% proportion and quite 

a huge effort was devoted to data synchronization and pre-processing, which I do not discuss for 

length constraints. The PLS-R model for “Consistency” was built using 9 LVs, corresponding to the 

minimum RMSECV value (0.64 cm). The RMSEP (validation set) is 0.68% and corresponded to an 

average relative percentage error of 10% in prediction, which was considered acceptable by the 

company for an early (intermediate product) on-line quality estimation. In Figure 1 is possible to 

notate that the errors are randomly distributed, and the plots don’t show any visible trend. 

 
Figure 1. PLS results on NIR data for consistency. Predicted vs measured values plot (a), residuals vs measured values plot (b) 

 

The prediction model of total lipids content was built using a lower number of samples than the 

previous model, as this parameter was assessed less frequently than consistency. In this case, 5 LVs 

were selected according to the minimum RMSECV (1.59%) for the model’s construction. The RMSEP 

(2%) value is close to RMSECV. In general, the error values comprised the 2% range. The Variable 

Influence in Projection (VIP), highlight that the band at 1166 nm, ascribable to the olive oil’s is the 

most influent for the prediction of totals lipids content. Moreover, other bands linked to lipids in 

olive oils can be found at 1422 and 1461 nm.  

a) b) 
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Locally-Weighted-RoBoost-PLS was tested on Versalis data taking in account 3 years of production 

(2020-2022). The first two years were used as calibration set and the last one as test set. Figure 3 

show a comparison of test set prediction between RoBoost-PLS, LW-PLS and the proposed method 

LW-RoBoost-PLS. Plots are colored according to the type of product. LW-RoBoost-PLS outperforms 

in terms of prediction error (lower RMSEP). Respect to RoBoost-PLS it reduces the trend in the 

prediction and moreover, respect to LW-PLS, it reduces the prediction bias for the green products 

as well as the dispersion of the low-Y predicted values for the yellow products. 

 
Figure3. Predicted vs measured values plot (a) RoBoost-PLS (b) LW-PLS(c) LW-RoBoost-PLS 

Looking at the weights (Figure 4a) of the calibration samples selected for the prediction of the 

sample highlighted in red (Figure 4b) is possible notate that thank to weights optimization LW-

RoBoost-PLS is able to simultaneously cope with non-linearities and outliers. Samples recognized as 

outliers get a weight of zero, which was not the case using only the local weights (red line). Looking 

at the data of the samples recognized as outliers is possible investigate why they have this behavior. 

In this case, they have a y-value (Fig 4d) very different from the distribution and a spectrum with 

different shape (Fig 4c), most probably for a sensor failure acquisition. 

 
Figure 4. (a) Predicted vs measured values LW-RoBoost-PLS, (b) Sample weights of the calibration set used for the sample 
highlighted with a red triangle (c-d) X and Y data of the calibration set selected  

 

4.  Conclusions 

The feasibility study on pesto production in Barilla, even though the collected data were limited, 

gave interesting insights with respect to the perspective of predicting the pesto’s consistency and 

total lipids content, based on the NIR spectra of the intermediate product, thus earlier than the 

process is ultimate. In fact, the external predictions errors are considered acceptable by the 

company for on-line quality estimation. 

The new LW-RoBoost PLS-R method combines two topics that are widely studied in literature. As 

confirmed by the application on Versalis data, prediction models based on LW-RoBoost-PLS could 

be useful for real-time prediction in industrial scenarios to handle non-linearity-related issues 

generated by, e.g., seasonal variations or production scale-ups, and simultaneously reduce the 

a) 

a) b) c) 

a) c) b) 

d) 
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influence of possible outliers that may be present in the calibration set due to the sensor failures, 

drifts, etc.  

5. Next planned activities 

Next development will focus on testing LW-RoBoost on another dataset and improve the 

interpretability of local models. Future research will address multiblock methods and strategies to 

understand process phases.  
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Dettaglio Attività Svolta all’estero Luogo Periodo 

sviluppo Local-Weighted-RoBoost-PLS 

University of Lille – 

LASIRE – CNRS(UMR 

8516) 

01/02/2023 – 

fino al 

29/02/2024 

 

 

2 – ATTIVITA’ FORMATIVE   

 

CORSI seguiti durante il 2° anno periodo ore 

Application of open-source software and open data repositories for supporting scientific 

research – Sessioni 1 & 2 (2 CFU - 8 h) 
01/12/2022 8 

Introduction to Experimental Design 26/07/2023 6 

 

SEMINARI e WORKSHOP seguiti durante il 2° anno  

Pulish or Perish? Manuale di sopravvivenza 20/04/2023 



PhD Course 
Models and Methods for Material and Environmental Sciences 

 
3 – PARTECIPAZIONE A SCUOLE  

 

Partecipazione a scuole durante il 2° anno  

SENSORFINT TRAINING SCHOOL 2023 ON SPECTROSCOPY, Nofima, Campus Ås, Norway 

 
12/09/2023 – 14/09/2023 

 

4 - PUBBLICAZIONI E PRODOTTI DELLA RICERCA 

 

PUBBLICAZIONI  

Tanzilli, D., D’Alessandro, A., Tamelli, S., Durante, C., Cocchi, M., & Strani, L. (2023). A Feasibility Study towards the 

On-Line Quality Assessment of Pesto Sauce Production by NIR and Chemometrics. Foods, 12(8), 1679. 

Strani L., Bonacini F., Ferrando A., Perolo A., Tanzilli D., Vitale R., Cocchi M., 2023, Real Time Quality Assessment 

of General Purpose Polystyrene (GPPS) by means of Multiblock-PLS Applied on On-line Sensors Data, Chemical 

Engineering Transactions, 100, 175-18 

 

Partecipazione a congressi con presentazione poster  

XXI GIORNATA DELLA CHIMICA DELL’EMILIA ROMAGNA, Bologna 19/12/2022 

XI Colloquium Chemometricum Mediterraneum 2023, Padova  27/06/2023 – 30/06/2023 

 

Partecipazione a congressi con presentazione orale  

18th Scandinavian Symposium on Chemometrics in Gothenburg Sweden 01/10/2023 – 04/10/2023 

 

 

 

Data: 26/10/2023 

 
 

Tutor: Prof. Marina Cocchi 
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