Curso de posgrado

""Topicos de quimiometria: metodologia de la superficie de
respuesta y clasificacion™

Docentes: Dr. Héctor C. Goicoechea, Dra. Carla M. Teglia y Dra. Maria Julia Culzoni
e Laboratorio de Desarrollo Analitico y Quimiometria (LADAQ), Facultad de
Bioquimica y Ciencias Bioldgicas, Universidad Nacional del Litoral, Santa Fe,
Argentina.
e Consejo Nacional de Investigaciones Cientificas y Técnicas (CONICET).

Objetivos

1) Brindar a los participantes conocimientos de disefio experimental, analisis de
factores influyentes en un proceso y de la metodologia de superficie de respuesta, que
les permita planificar las actividades cientificas de manera adecuada y criteriosa.

2) Comprender los principios de los métodos de clasificacion y su aplicacion a
la solucién de problemas en diferentes campos de la ciencia.

Perfil de los alumnos a quienes esta 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 distribucion horaria de las actividades
Carga horaria: 30 horas intensivas a dictar en 5 dias consecutivos.

NuUmero de vacantes: 40
Programa Analitico Tedrico y Practico

Tema 1: Metodologia de superficie de respuesta

1.1. Repaso de conceptos estadisticos y de analisis de factores.

1.2. Introduccion a la metodologia de analisis de superficie de respuesta. Disefios
central compuesto, factorial completo, Box-Behnken, Doehlert, D-optimal y de mezclas.
Evaluacién de los modelos con ajuste por cuadrados minimos. Analisis de graficas de
superficie y de contorno. Intervalo de confianza de las predicciones.

1.3. Datos no normales. Uso de transformaciones de la respuesta 0 modelado con redes
neuronales para modelos complejos implicitos o que no siguen los supuestos de la
normalidad.

1.4. Respuestas multiples. Andlisis de factores en sistemas con varias respuestas.
Optimizacion de sistemas con varias respuestas y factores que requieran condiciones
especiales. Superposicion de graficas de contorno. Funcion deseabilidad.

1.5. Parte préactica. Uso del programa Design Expert. Uso del programa SRO_ANN, una
interfaz grafica escrita en Matlab.

Tema 2: Estudio de casos reales proporcionados por los alumnos
Anadlisis de sistemas experimentales. Estudio de factores a analizar. Descripcién de los
disefios y la metodologia para su desarrollo. Planificacion experimental.



Tema 3. Clasificacion

3.1. Métodos no supervisados. Analisis de componentes principales (PCA). Anélisis de
clusters. Uso de PARAFAC para datos de segundo orden.

3.2. Métodos supervisados. Andlisis lineal discriminante (LDA). Modelado blando
independiente por analogia de clases (SIMCA). Cuadrados minimos parciales
discriminantes para datos vectoriales (PLS- DA) y matriciales (U-PLS- DA y N-PLS-
DA).

3.3. Parte préactica. Andlisis de articulos cientificos y discusion de los resultados Uso de
rutinas de Matlab para implementar modelos de clasificacion.
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Meétodo de evaluacién y promocién del Curso.
Al promediar y finalizar el curso, los alumnos deberan resolver problemas practicos con
datos extraidos de la literatura cientifica y deberan exponerlos a modo de seminario.



