Curso de posgrado:
“Andlisis de datos multivariados para la calibracion en
guimica analitica”

Director del curso: Héctor C. Goicoechea (FBCB-UNL).
Docentes: Maria Silvia Camara (FBCB-UNL), Maria Julia Culzoni (FBCB-UNL) y
Mirta R. Alcardz (FBCB-UNL).

Objetivos:

El objetivo del curso es brindar a los participantes aprendizajes significativos y
actualizados sobre calibracion metodoldgica, abarcando conceptos que van desde
calibracion univariada hasta calibracidn de orden superior.

Perfil de los alumnos a quienes esta orientado el curso: Alumnos del Doctorado en
Ciencias Bioldgicas. También se aceptaran alumnos de otras carreras de postgrado en
las diversas ciencias experimentales.

Fecha: primer semestre 2017.

Carga horaria total y distribucion horaria de las actividades:

Carga horaria: 45 horas.

Modalidad: intensivo a dictar durante una semana.

Distribucion horaria: cinco clases teoricas y practicas de 9 horas por dia.

NUmero de vacantes: 30

Requisitos de formacion previa de los inscriptos: graduados en las carreras de
Bioquimica, Licenciaturas en Biotecnologia, Licenciatura en Quimica, Ingenieria
Quimica, Ingenieria Agronémica, Veterinaria y otras carreras relacionadas.

Programa Analitico Teérico y Practico:

Tema 1. Introduccién

Calibracién metodoldgica e instrumental. Estructura de datos uni- y multivariados.
Generacion de datos multivariados. Ventajas en la calibracion proporcionadas por el
aumento en el nimero de vias.

Tema 1. Calibracion univariada

Obtencion de datos de calidad analitica para lograr una correcta calibracion. Ajuste por
cuadrados minimos ordinario, ponderado y bilineal. Estudio de linealidad. Cifras de
mérito. Uso de programas informaticos para analisis estadisticos.

Tema 2. Pre-procesamiento de datos

Métodos de escalado multidimensional. Comparacion de métodos de normalizacion.
Uso de derivadas. Estrategias para manipular datos ruidosos: suavizado (Savitzky-
Golay, moving window avarage) y filtros (Fourier, wavelet). Algoritmos para alinear
sefiales que presentan corrimientos. Correccion de linea de base.

Tema 3. Calibracion multivariada de primer orden



Calibracion multivariada de primer orden. Determinacién de dos analitos por analisis
con dos sensores. Analisis con multiples sensores. Cuadrados minimos clasicos (CLS).
Cuadrados minimos inversos (ILS). Regresion en componentes principales (PCR).
Cuadrados minimos parciales (PLS). Uso de rutinas escritas en Matlab y de la interfaz
gréfica MVCL.

Tema 4: Calibracién multivariada de segundo orden

Calibracion multivariada de segundo orden: ventaja de segundo orden. Anélisis paralelo
de factores (PARAFAC). Resolucion multivariada de curvas-cuadrados minimos
alternantes (MCR-ALS). Métodos basados en bilinealizacion de los residuos (RBL).
Cifras de mérito. Uso de rutinas escritas en Matlab, toolbox para MCR-ALS y de la
interfaz grafica MVVC2.

Tema 5: Calibracién multivariada de tercer orden

Calibracion multivariada de tercer orden: ventajas de su implementacion. Analisis
paralelo de factores (PARAFAC). Resolucion multivariada de curvas-cuadrados
minimos alternantes (MCR-ALS). Analisis paralelo de factores aumentado
(APARAFAC). Métodos basados en trilinealizacion de los residuos (RTL). Cifras de
mérito. Uso de rutinas escritas en Matlab y de la interfaz grafica MVC3.

Tema 6: Analisis de imageneas hiperespectrales obtenidas con microscopia IR
Metodologia de obtencion y usos. Preprocesamiento de las sefiales para eliminar “bad
pixels”. Utilizaciébn de MCR-ALS para la determinacion de las proporciones de los
componentes de interés. Uso de rutinas escritas en Matlab y del toolbox para MCR-
ALS.
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Método de evaluacion y promocién del Curso.

Se realizard a traves de dos instancias:

1) Al finalizar el curso, los alumnos deberan realizar un examen escrito sobre los
contenidos basicos dictados en el curso.

2) A los alumnos se les entregard un cuestionario con casos practicos a resolver
utilizando los conceptos y programas informaticos analizados en el curso. Los alumnos
deberan entregar los problemas resueltos 15 dias después de finalizado el curso.



