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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES Y AGRIMENSURA

UNIVERSIDAD NACIONAL DEL NORDESTE

CURSO DE POSGRADO
“ANALISIS DE DATOS
MULTIVARIADOS PARA LA
CALIBRACION EN QUIMICA
ANALITICA” RES. 0999/18 CD
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Docentes:
Director: Dr. Héctor C. Goicoechea (FBCB-UNL)

Docente Coordinador: Dra. Celina Maria Monzén
(FaCENA — UNNE)

Dictantes:

Dra. Mirta Raquel Alcaraz (FBCB-UNL)
Dra. Silvana Azcarate (UNLPam),

Dr. Mario Raul Delfino (h) (FaCENA-UNNE)

Auxiliar Docente: Lic. Ramon Alberto Martinez

Objetivos:

Presentar la calibracién multivariada como una
herramienta de la quimiometria que permite
analizar datos complejos.

Identificar los distintos tipos de calibracion
Seleccionar el método adecuado para procesar
datos de un problema especifico, y utilizar el
software apropiado.
Interpretar  casos
multivariada.

e Analizar imagenes hiperespectrales de IR.

reales de calibracion

Modalidad de ensefanza:

Las clases se desarrollaran con modalidad tedrico-
practica, resolucion de problemas y manejo de
software.

Destinatarios del curso:

Graduados de las carreras de Bioquimica, Licenciatura
en Quimica, Ingenieria Quimica, Licenciatura en
Fisica, Licenciatura en Biotecnologia, Ingenieria
Agrondmica, Veterinaria y otras carreras relacionadas.

Programa:

Tema 1. Introduccion. Calibracion metodologica e
instrumental. Estructura de datos uni- y multivariados.
Generacion de datos multivariados. Ventajas en la
calibracién proporcionadas por el aumento en el
numero de vias. Calibracion univariada.

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 average) y filtros (Fourier, wavelet).

Tema 3. Calibracion multivariada de primer orden.
Determinacion 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 grafica MVC1.

Tema 4: Calibracion multivariada de segundo orden.
Ventaja de segundo orden. Andlisis paralelo de

factores (PARAFAC). Resolucion multivariada de
curvas-cuadrados minimos alternantes (MCR-ALS).
Métodos basados en bilinealizacion de los residuos
(RBL). Cifras de mérito.

Tema 5: Calibracién 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).

Tema 6: Analisis de imagenes hiperespectrales
obtenidas con microscopia IR. Metodologia de
obtencion y usos. Preprocesamiento de las sefales
para eliminar “bad pixels”. Utilizacion de MCR-ALS.

Fecha de Inicio: 11-03-2019

Duracioén:
- Del 11 al 15 de marzo de 2019
- 45hs. presenciales.

Lugar:
- Aula Posgrado - FaCENA - Av. Libertad 5400.

Cupo: Minimo 20 — Maximo 60.
Regquisitos de aprobacion:

- Aprobacién Trabajo Final.
- Asistencia al 80 % de las horas de clases.

Arancel:

- $2.500 graduados en general.

- $1.500 Doctorandos UNNE acreditando su condicion
de alumno regular.

Inscripciones:
Inscripciones a través del Sistema SIU-Guarani3

http://www.exa.unne.edu.ar/postgrado/1/index.php?tabla=g
uarani

Secretaria de Investigacion y Posgrado - FaCENA —
2° Piso Edificio Central - Av. Libertad 5400 - Campus
Tel: 0379 - 4473931 —int. 118

Contacto: Lic. Angel E. Barrios Ruiz
sip.cursos@comunidad.unne.edu.ar




