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SAN LUIS, - 9 KT. 2018 
VISTO: 
El Expediente EXP-USL: 1083712018 mediate el cual se solicita la 

protocolizacidn del Curso de Posgrado: QUIMIOMET~A: METODOS DE 
CALIBRACION UNI Y MULTIVARIADA; y 

CONSIDERANDO: 
Que el Curso de Posgrado se dicta en el h b i t o  de la Facultad de Quimica 

Bioquimica y Farmacia del26 de octubre al 3 de noviembre de 2018, con un cr6dito horario 
de 40 horas presenciales y bajo la coordinacidn del Dr. Luis Ariel ESCUDERO. 

Que la Comisidn Asesora de Posgrado de la Facultad Bioquimica y Farmacia 
recomienda aprobar el curso de referencia. 

Que el Consejo de Posgrado de la Universidad Nacional de San Luis en, su " . .  , . 
reunidn del 18 de septiembre de 2018, analizb la propuesta obse6a que el progr&na del 
curso, bibliografia, metodologia de evaluacidn y docentes a cargo, constituyen una propuesta 
de formacibn de posgrado de calidad en su campo especifico de estudio. 

Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la propuesta como 
Curso de Posgrado, s e g h  lo establecido en Ordenanza CS No 35/16. 

Que corresponde su protocolizacibn. 
. - . . , , 

\ .  

, I-- 7 , , -  

' ' ]?or ello y en uso de sus atribuciones , , 

EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS 
RESUELVE: 

ART~CULO lo.- Protocolizar el dictado del Curso de Posgrado: QUIMIOMET~A: 
METODOS DE CALIBRACION UNI Y MULTIVARIADA, en el h b i t o  de la ~acultad 
de Ciencias Quimica, Bioquimica y Famuicia del 26 de octubre-al 3 de-noviernbre.de 2018; 

, - .  
con un credit0 horkio de 40 horas Preiencialks. 
A R ~ C U Z O  26- ~rotocoliz& el cuerpo 'docente constihido por: el ~es~onsab le  del ewso Dr. 
~ le j&d~-o  C6st.k OLIVIERI (DNI No 112.522.179) de la Universidad Nacional de Rosario y 
Colaborador Dr. Luis Ariel ESCUDERO (DNI No 3 1.401.957) de la Universidad Nacional de 
San Luis. 
ART~CULO 3 O . -  Aprobar el programa del Curso de referencia, de acuerdo al' ANEXO de la 

, . 
presente disposici6n.- ' 
A R T ~ U L O  4".- Comuniquese, ins6rtese en el Libro de Resoluciones, publiquese en el 
Digesto Electrdnico de la UNSL y archivese.- 
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ANEXO 

IDENTIFICACI~N DEL CURSO 

UNIDAD ACADEMICA RESPONSABLE: Facultad de Quimica Bioquimica y Farmacia. 

DENOMINACION DEL CURSO: Q U I M I O M E T ~ :  M~TODOS DE CALIBRACION 
UNI Y MULTIVARIADA 

CATEGORIZACION: Perfeccionamiento 

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: del26 octubre a13 de noviembre de 2018 

MODALIDAD DE DICTADO: Presencial 

C&DITO HORARIO TOTAL: 40 horas (20 hs. te6ricas y 20 hs. de prhcticas de aula) 

COORDINADOR: Dr. Luis Ariel ESCUDERO (DNI No 3 1.401.957) 

EQUIP0 DOCENTE . . .  . -..- , , ... .",, 
L ., , '. 1 , ,  

RESPONSABLE: Dr. Alejandro Char OLIVIERI 

COLABORADOR: Dr? Luis Ariel ESCUDERO 

PROGRAMA ANAL~TICO 

En el andisis quimico asumimos que la propiedad de interds en una muestra (concentraci6n 
de un walito, ...) 'esth relaciongda con 10s valores proporcio~ados por la t6q&q qpe"we ha 
utilizado para andizar dicha muestra. A veces s61o se compara el valor prop~rcionado por la 
tkcnica de andisis con valores previamente medidos o se buscan cambios relativos en'los 
datos. Sin embargo, lo mSls habitual cuando se utiliza una ttcnica instrumental en anidisis 
cuantitativo es calcular un modelo matemhtico, la recta de calibracibn, que permite predecir la 
propiedad de interds a partir de una medida instrumental (absorbancia, Area de pic0 
cromatogrhfico, diferencia de potencial, ...). Cuando se requiere analizar varios analitos se 
aplica la calibracibn multivariante. Su objetivo es predecir la propiedad de interts a partir de 
mfiltiples medidas instrumentales. Sus ventajas fiente a .la recta de .cdibraci6nb son: (1) 

, . 0 \ 3 . .> L., 

c;yyvb permiten cuantificar a partir de medidas no selectivas (es decir, en presencia de interferencias) 
y.. (2) es posible detect& muestras discrepantes en predicciiin. Estos modelos son 
especialmente titiles para el anhlisis cuantitativo mediante ttcnicas espectrosc6picas. Medir un 
espectro es una forma rhpida y simple de generar varios cientos de medidas. La calibracidn 
multivariante perrnite cuantificar a partir de ellas y mejorar la velocidad de anidisis. Queda 

n claro, pero, que estas ideas se pueden aplicar a otras propiedades de inter& y a otro tipo de 
respuestas instrumentales. 

TIVOSi " 

irir o prohdi iar  conocimientos de Quimiometria. Proveer un panorama actualizado de 
as tkcnicas quimiomttricas empleadas en quimica analitica. Se incluyen calibracibn 

univariada, comparaci6n de mttodos analiticos y calibraci6n multivariada mediante regresi6n 
por cuadrados minimos clhsicos y componentes principales 



. . "2018 - ARO DEL CENTENARIO DE Lki REFORMA UNIVERSITARIA" ' 

Universidad Nacianal de San Luis @A 
$M, 

Rernrado 

CONTENIDOS M~NIMOS: 

Calibraci6n univariada, c i h ,  de mkrito, comparaci6n de mktodos analiticos. Regresi6n 
simple, ponderada y bivariada. Calibracibn multivariada, componentes principales, regresi6n 
de cuadrados minimos parciales. T6picos avanzados, redes neuronales artificiales 

PROGRAMA DETALLADO: 

1. Regresib lineal. Calibraci6n univariada. Parhetros de la regresi6n. Cifias de mkrito: 
sensibilidad, limite de deteccibn, limite de cuantificaci6n. Rangos dinhmico y lineal. 
Exactitud y comparaci6n de mktodos analiticos. Regi6n eliptica de confianza conjunta para 
10s partimetros de la regresi6n. Regresi6n ponderada. Regresi6n bivariada. 
2. Calibraci6n multivariada de primer orden. Regresi6n por cuadrados minimos cliisicos 
(CLS). Regresi6n por cuadrados minimos inversos (ILS). Aplicaciones analiticas. Ventajas y 
desventaj as. 
3. Calibraci6n multivariada de primer orden. Regresi6n en componentes principales (PCR). 
Reduccibn de la dimensionalidad. Componentes principales, estimacibn del n h e r o  6ptimo 
de componentes. Regresi6n en cuadrados minimos parciales (PLS). Variables latentes. 
Estimaci6n del n h e r o  6ptimo de variables. Aplicaciones analiticas. Ventajas y desventajas. 
4. T6picos avanzados. PLS-1 y PLS-2. Redes neuronales artificiales. Pre-procesamiento 
matemiitico de espectros. 

La evaluaci6n f~nal consistirii en un examen individual que realizara a distancia. Se pretende 
que el alumno aplique 10s conceptos aprendidos a la resolucicjn de problemas tipo. 

BIBLIOGRAF~ A: 

Libros 
1. Massart, DJ, Vandeginste, BMG, Buydens, LMC, De Jong, S, Lewi, PJ, Smeyers- 

Verbeke, J, Handbook of Chemometrics and Qualimetrics: A and. By Elsevier, Ainsterdam, 
1997. 

2. Martens, H, Naes, T. Multivariate Calibration, Wiley, Chichester, Inglaterra, 1980. 
@ 3. Goicoechea, HC, Olivieri, AC, La calibracibn en Q W c a  Mit ica ,  Universidad Nacional 

del Litoral. Santa Fe. 2008. 
q", ' ', ,.i $7 .$,. . I " , d ~ ~ ~ 3  

+ ,. , t f l J  Articulos , . 

4. Danzer, K, Currie, LA, Guidelines for calibration in analytical chemistry. Part 1. 
Fundamentals and single c&mponent calibration, Pure & Appl. Chem. 1998,70,993-1014. 

5. Booksh, KS, Kowalski, BR, Theory of analytical chemistry, Anal. Chem. 1994,66,782A- 
791A. 

. Thomas, EV, Haaland, DM, Partial least-squares methods for spectral analyses. 1. 
Relation to other quantitative calibration methods and the extraction of qualitative 
information, Anal. Chem. 1988,60, 1 193-1202. 

7. Olivieri, AC, Faber, NM, Ferr6, J, Boqud, R, Kalivas, JH, Mark, H, uncertainty 
estimation in spectroscopic multivariate calibration, Pure & Appl. Chem. 2006, 78, 633- 
661. 
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CARACTER~STICAS DEL CURS0 

DESTINATARIOS Y REQUISITOS DE TNSCRIPCION: Egresados con titulo de grado 
universitario de 4 aiios o mhs en disciplinas afines a la temitica del curso. Estudiantes de 
posgrado y profesionales con interks en adquirir o profundizar conocimientos de 
Quimiometria. 

CUPO: 25 personas. 

PROCESO DE ADMISION: que 10s inscriptos cumplan con la normativa vigente para cursos 
de posgrado 

CRONOGRAMA DE ACTIVIDADES: 

26 de octubre de 201 8: dictado temas 1 y 2. Carga de Software 

27 de octubre: dictado temas 3 y 4. Ejemplos y trabajos prhcticos 

1 de noviembre: ~ ic t ado  Tema 4. Ejemplos, aplicaciones y trabajoprhctico 

2 de noviembre: Aplicaciones y andisis de t6picos avanzados. Trabajo Prhctico 

3 de noviembre: Finalizaci6n de 10s trabajos prhcticos, consulta y examen del curso. 

LUGAR DE DICTADO: .Campus Udversitario de la Universidad de San Luis 
0 ,  

FECHA pREVISTA PARA ELEVAR LA NOMINA DE .ALUMNOS APR0,BmOS: 
.I s , , 1 ,  % I 

novi'e'mbre de 2'0 18 . . 

FINANCIAMIENTO DEL CURSO 

COSTOS: honorarios, traslado y vihticos 

FUENTES DE FINANCIAMIENTO: se autofinanciara con 10s aranceles del curso y el 
Prayecto de Investigacibn del ldrea de Quhica Analitica 

ARANCEL GENERAL: $1000 (pesos un mil). 

BECA AL DOCENTE DE LA UNSL~ se realizarh un 30 % de descuento por lo que el arancel 
final seria de S 700 (pesos setecientos) - 

BECA AL ALUMNO DE LA UNSL: se realizarh un 30 % de descuento por lo que el arkcel 
final seria de $700 (pesos setecientos) * 
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