
Curso de posgrado:  

“Análisis de datos multivariados para la calibración en 

química analítica” 
 

Director del curso: Héctor C. Goicoechea (FBCB-UNL). 

Docentes: María Silvia Cámara (FBCB-UNL), María Julia Culzoni (FBCB-UNL) y 

Mirta R. Alcaráz (FBCB-UNL). 

 

Objetivos:  
El objetivo del curso es brindar a los participantes aprendizajes significativos y 

actualizados sobre calibración metodológica, abarcando conceptos que van desde 

calibración univariada hasta calibración de orden superior. 

 

Perfil de los alumnos a quienes está orientado el curso: Alumnos del Doctorado en 

Ciencias Biológicas. También se aceptarán alumnos de otras carreras de postgrado en 

las diversas ciencias experimentales. 

 

Fecha: primer semestre 2017. 

 

Carga horaria total y distribución horaria de las actividades: 

Carga horaria: 45 horas. 

Modalidad: intensivo a dictar durante una semana. 

Distribución horaria: cinco clases teóricas y prácticas de 9 horas  por día.  

 

Número de vacantes: 30 

 

Requisitos de formación previa de los inscriptos: graduados en las carreras de 

Bioquímica, Licenciaturas en Biotecnología, Licenciatura en Química, Ingeniería 

Química, Ingeniería Agronómica, Veterinaria y otras carreras relacionadas.  

 

Programa Analítico Teórico y Práctico: 

 

Tema  1. Introducción 

Calibración metodológica e instrumental. Estructura de datos uni- y multivariados. 

Generación de datos multivariados. Ventajas en la calibración proporcionadas por el 

aumento en el número de vías. 

 

Tema 1. Calibración univariada 

Obtención de datos de calidad analítica para lograr una correcta calibración. Ajuste por 

cuadrados mínimos ordinario, ponderado y bilineal. Estudio de linealidad. Cifras de 

mérito. Uso de programas informáticos para análisis estadísticos.  

 

Tema 2. Pre-procesamiento de datos 

Métodos de escalado multidimensional. Comparación de métodos de normalización. 

Uso de derivadas. Estrategias para manipular datos ruidosos: suavizado (Savitzky-

Golay, moving window avarage) y filtros (Fourier, wavelet). Algoritmos para alinear 

señales que presentan corrimientos. Corrección de línea de base.  

 

Tema 3. Calibración multivariada de primer orden 
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Calibración multivariada de primer orden. Determinación de dos analitos por análisis 

con dos sensores. Análisis con múltiples sensores. Cuadrados mínimos clásicos (CLS). 

Cuadrados mínimos inversos (ILS). Regresión en componentes principales (PCR). 

Cuadrados mínimos parciales (PLS). Uso de rutinas escritas en Matlab y de la interfaz 

gráfica MVC1.   

 
Tema 4: Calibración multivariada de segundo orden 

Calibración multivariada de segundo orden: ventaja de segundo orden. Análisis paralelo 

de factores (PARAFAC). Resolución multivariada de curvas-cuadrados mínimos 

alternantes (MCR-ALS). Métodos basados en bilinealización de los residuos (RBL). 

Cifras de mérito. Uso de rutinas escritas en Matlab, toolbox para MCR-ALS y de la 

interfaz gráfica MVC2. 

 

Tema 5: Calibración multivariada de tercer orden 

Calibración multivariada de tercer orden: ventajas de su implementación. Análisis 

paralelo de factores (PARAFAC). Resolución multivariada de curvas-cuadrados 

mínimos alternantes (MCR-ALS). Análisis paralelo de factores aumentado 

(APARAFAC). Métodos basados en trilinealización de los residuos (RTL). Cifras de 

mérito. Uso de rutinas escritas en Matlab y de la interfaz gráfica MVC3. 

 

Tema 6: Análisis de imágeneas hiperespectrales obtenidas con microscopía IR 
Metodología de obtención y usos. Preprocesamiento de las señales para eliminar “bad 

pixels”. Utilización de MCR-ALS para la determinación de las proporciones de los 

componentes de interés. Uso de rutinas escritas en Matlab  y del toolbox para MCR-

ALS. 

 

Bibliografía 
1) A.C. Olivieri, G.M. Escandar, Practical three-way calibration, Elsevier, Waltham 

(MA), USA, 2014. 

2) AC Olivieri, GM Escandar, HC Goicoechea, A Muñoz de la Peña (Editores), 

“Fundamentals and Analytical Applications of Multi-way Calibration” (2015). Ed. 

Elsevier. 

3) A.C. Olivieri, F Iñon, H.C. Goicoechea, “MVC1: an integrated MatLab toolbox for 

first-order multivariate calibration” Chemom. Intell- Laborat. Syst. 73 (2004) 189– 197 

4) A.C. Olivieri, H-L. Wu, R-Q. Yu, "MVC2: A MATLAB graphical interface toolbox 

for second-order multivariate calibration". Chemom. Intell- Laborat. Syst. 96 (2009) 

246–251. 

5)  A.C. Olivieri, H-L. Wu, R-Q. Yu, “MVC3: A MATLAB graphical interface toolbox 

for third-order multivariate calibration”. Chemom. Intell- Laborat. Syst. 116 (2012) 9–

16. 

6) J. Jaumot, R. Gargallo, A. de Juan, R. Tauler, "A graphical user-friendly interface for 

MCR-ALS: a new tool for multivariate curve resolution in MATLAB". Chemom. Intell. 

Laborat. Syst. 76 (2005) 101–110. 

7) A. Smilde, R. Bro, P. Geladi, "Multi-way Analysis with Applications in the Chemical 

Sciences". John Wiley & Sons Ltd, The Atrium, Southern Gate, Chichester, 2004. 

8) C.A. Andersson, R. Bro, "The N-way Toolbox for MATLAB", Chemom. Intell. 

Laborat. Syst. 52 (2000) 1–4. 



3 

 

9) G.M. Escandar, H.C. Goicoechea, A. Muñoz de la Peña, A.C. Olivieri, Second- and 

higher-order data generation and calibration: A tutorial, Anal. Chim. Acta 806 (2014) 

8–26. 

10) H.C. Goicoechea & A.C. Olivieri, “La Calibración en Química Analítica”, (2007). 

Ed. UNL, Santa Fe, Argentina. 

11) MR. Alcaráz, R Brasca, MS. Cámara, MJ. Culzoni, AV. Schenone, CM. Teglia, L 

Vera-Candioti, HC. Goicoechea, Chapte 7 “Multiway Calibration Approaches to 

Handle Problems Linked to the Determination of Emergent Contaminants in Waters” in 

“Current Applications of Chemometrics” (2014), Editor Mohammadreza 

Khanmohammadi, Ed. Nova Science Publishers, Inc. 

12) M. Alcaráz, G.G. Siano, M.J. Culzoni, A. Muñoz de la Peña, H.C. Goicoechea. 

"Modeling four and three-way fast high-performance liquid chromatography with 

fuorescence detection data for quantitation of fluoroquinolones in water samples". Anal. 

Chim. Acta. 809 (2014) 37–46. 

13) H.C. Goicoechea, M.J. Culzoni, M.D. Gil García, M. Martínez Galera. 

“Chemometric strategies for enhancing the chromatographic methodologies with 

second-order data analysis of compounds when peaks are overlapped". Talanta 83 

(2011) 1098–1107. 

14) M.R. Alcaraz. L. Vera-Candioti, M.J. Culzoni, H.C. Goicoechea. “Ultrafast 

quantitation of six quinolones in water samples by second order capillary 

electrophoresis data modeling with multivariate curve resolution–alternating least 

squares”. Anal. Bioanal. Chem. 406 (2014) 2571–2580. 

15) C.J.G. Colares, T.C.M. Pastore, V.T.R. Coradin, L.F. Marques, A.C.O. Moreira, 

G.L. Alexandrino, R.J. Poppi, J.W.B. Braga. “Near infrared hyperspectral imaging and 

MCR-ALS applied for mapping chemical composition of the wood specie Swietenia 

Macrophylla King (Mahogany) at microscopic level”. Microchem. J. 124 (2016) 356–

363. 

 
 

Método de evaluación y promoción del Curso. 

Se realizará a través de dos instancias: 

1) Al finalizar el curso, los alumnos deberán realizar un examen escrito sobre los 

contenidos básicos dictados en el curso. 

2) A los alumnos se les entregará un cuestionario con casos prácticos a resolver 

utilizando los conceptos y programas informáticos analizados en el curso. Los alumnos 

deberán entregar los problemas resueltos 15 días después de finalizado el curso.   


