
Curso de posgrado  
 

 "Tópicos de quimiometria: metodología de la superficie de 

respuesta y clasificación" 
 

Docentes: Dr. Héctor C. Goicoechea, Dra. Carla M. Teglia y Dra. María Julia Culzoni  

 Laboratorio de Desarrollo Analítico y Quimiometría (LADAQ), Facultad de 

Bioquímica y Ciencias Biológicas, Universidad Nacional del Litoral, Santa Fe, 

Argentina. 

 Consejo Nacional de Investigaciones Científicas y Técnicas (CONICET). 

 

Objetivos 
1) Brindar a los participantes conocimientos de diseño experimental, análisis de 

factores influyentes en un proceso y de la metodología de superficie de respuesta, que 

les permita planificar las actividades científicas de manera adecuada y criteriosa. 

2) Comprender los principios de los métodos de clasificación y su aplicación a 

la solución de problemas en diferentes campos de la ciencia. 

 

Perfil de los alumnos a quienes está orientado el curso 

Alumnos de doctorado y avanzados en estudios de grado de carreras de ciencias 

experimentales. 

 

Fecha: primera semana de diciembre de 2018  

 

Carga horaria total y distribución horaria de las actividades 

Carga horaria: 30 horas intensivas a dictar en 5 días consecutivos. 

 

Número de vacantes: 40 

 

Programa Analítico Teórico y Práctico 

 

Tema 1: Metodología de superficie de respuesta 

1.1. Repaso de conceptos estadísticos y de análisis de factores. 

1.2. Introducción a la metodología de análisis de superficie de respuesta. Diseños 

central compuesto, factorial completo, Box-Behnken, Doehlert, D-optimal y de mezclas. 

Evaluación de los modelos con ajuste por cuadrados mínimos. Análisis de gráficas de 

superficie y de contorno. Intervalo de confianza de las predicciones.  

1.3. Datos no normales. Uso de transformaciones de la respuesta o modelado con redes 

neuronales para modelos complejos implícitos o que no siguen los supuestos de la 

normalidad.  

1.4. Respuestas múltiples. Análisis de factores en sistemas con varias respuestas. 

Optimización de sistemas con varias respuestas y factores que requieran condiciones 

especiales. Superposición de gráficas de contorno. Función deseabilidad.  

1.5. Parte práctica. Uso del programa Design Expert. Uso del programa SRO_ANN, una 

interfaz gráfica escrita en Matlab. 

 

Tema 2: Estudio de casos reales proporcionados por los alumnos 

Análisis de sistemas experimentales. Estudio de factores a analizar. Descripción de los 

diseños y la metodología para su desarrollo. Planificación experimental. 
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Tema 3. Clasificación 

3.1. Métodos no supervisados. Análisis de componentes principales (PCA). Análisis de 

clusters. Uso de PARAFAC para datos de segundo orden. 

3.2. Métodos supervisados. Análisis lineal discriminante (LDA). Modelado blando 

independiente por analogía de clases (SIMCA). Cuadrados mínimos parciales 

discriminantes para datos vectoriales (PLS- DA) y matriciales (U-PLS- DA y N-PLS- 

DA). 

3.3. Parte práctica. Análisis de artículos científicos y discusión de los resultados Uso de 

rutinas de Matlab para implementar modelos de clasificación. 
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Método de evaluación y promoción del Curso. 

Al promediar y finalizar el curso, los alumnos deberán resolver problemas prácticos con 

datos extraídos de la literatura científica y deberán exponerlos a modo de seminario. 


