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Figura 1S. Tela principal do programa QSAR modeling

Figura 2S. Janela do programa QSAR modeling na qual o usuário escolhe 
o número máximo de variáveis latentes e o número de amostras a serem 
removidas durante a validação cruzada

Figura 3S. Janela do programa QSAR modeling na qual o usuário escolhe 
as opções de execução do algoritmo OPS
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Figura 6S. Procedimento de validação de aleatorização de y para verificar 
a correlação ao acaso de um modelo usando o programa QSAR modeling

Figura 5S. Procedimento de validação leave-N-out para garantir a robustez 
de um modelo usando o programa QSAR modeling

Figura 4S. Resultado da detecção de amostras anômalas mostrando os va-
lores de influência e dos resíduos de Student para os compostos do conjunto 
de treinamento


