'W' “2018 — ANO DEL CENTENARIO DE LA REFORMA UNIVERSITAR’A”

' Universidad Nacional de San Luls
Rectorado:

sAN LuIs, =9 OET. '20‘18
VISTO:

_ El Expediente EXP-USL: 10837/2018 mediante el cual se solicita la
protocolizacion del Curso de Posgrado: QUIMIOMETRIA: METODOS 'DE
CALIBRACION UNI Y MULTIVARIADA; y

CONSIDERANDO: : :
Que el Curso de Posgrado se dicta en el amblto de la Facultad de Quimica
Bioquimica y Farmacia del 26 de octubre al 3 de noviembre de 2018; con un crédito horario
de 40 horas presenciales y bajo la coordinacion del Dr, Luis Ariel ESCUDERO. '
~ Que la Comisién Asesora de Posgrado de la Facultad Bioquimica y Farmac1a
- recomienda aprobar el curso de referencia.

o Que el Consejo de Posgrado de la Umver51dad Nac1onal de San Luis en su
reunion del 18 de septiembre de 2018, analiz6 la propuesta y observa que el-programa del
curso, blbhograf fa, metodologia de evaluacién y docentes a cargo, constituyen una propuesta
de formac1on 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, seglin 1o establecido en Ordenanza CS N° 35/16.
Que corresponde su protocohzaclon

Por ello y én‘uso de sus atrlbucmnes :
" EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS
‘ : 'RESUELVE:
ARTICULO 1°- Protocolizar el dictado del Curso de Posgrado QUIMIOMETRIA
METODOS DE CALIBRACION UNI'Y MULTIVARIADA, en el &mbito de-1a Facultad
de C1enc1as Qulmlca, Bloqulmlca y Farimacia del 26 de octubre al 3 de nov1embre de 2018
con un ¢rédite horario de. 40 horas presenc1ales _ o SRR
- ARTICULO 2°.- Protocolizar-el cuerpo docerite constifuido por: el Responsable del ¢uiso Dr. -
Alejandro César OLIVIERT (DNI N° 12.522.179) de la Universidad Nacional de Rosario y
Colaborador Dr. Luis Ar1e1 ESCUDERO (DNI N° 31 401.957) de la Universidad Nacmnal de
San Luis.:
ARTICULO 3°.- Aprobar el programa del Curso de referencla, de acuerdo al ANEXO de la
presente d1sposm10n -
ARTICULO 4°.- Comuniquese, insértese en el L1bro de Resolucmnes, publiquese en ‘el
Digesto Electronico de Ia UNSL y archlvese - ‘ :
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| . ANEXO
IDENTIFICACION DEL CURSO

~ UNIDAD ACADEMICA RESPONSABLE: Facultad de Quimica Bioquimica y Farmacia.

DENOMINACION DEL CURSO: QUIMIOMETRIA METODOS DE CALIBRACION
UNI Y MULTIVARIADA

CATEGORIZACION: Perfecc10nam1ento

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: del 26 octubre al 3 de noviembre de 2018
'MODALIDAD DE DICTADO: Presencial _

CREDITO HORARIO TOTAL: 40 horas (20 hs. tedricas y 20 hs. de practicas de aula)
COORDINADOR Dr. Luis Ariel ESCUDERO (DNIN°31.401 957) _
EQUIPODOCENTE ... . ... . R TRt " '
RESPONSABLE Dr. Alejandro Cesar OLIVIERI |

COLABORADOR.; Dr, Luis Ariel ESCUDERO

PROGRAMA ANALITICO

FUNDAMENTACION:

En el anélisis quimico asumimos que la propiedad de interés en una muestra (concentracién. .
de 'un analito,...) ‘¢sta relacionada’ con: los valores proporcionados por-la-téenica-que:se ha
utilizado para analizar dicha muestra. A veces sélo se compara el valor. proporcmnado por la
téenica. de analisis con valores previamente medidos o se buscan cambios telativos éii'los
datos. Sin embargo, lo mas habitual cuando se utiliza una técnica instrumental en andlisis
cuantitativo es calcular un modelo matematico, la recta de calibracion, que permite predec1r la
propiedad de interés a partir de una medida instrumental (absorban01a, area de pico
cromatogréfico, diferencia de potencial,...). Cuando se requiere analizar varios analitos se
aplica la calibracién multivariante: Su objetivo es predecir la propiedad de interés a partir de -
multiples- medidas  instrumentales. Sus ventajas frente. .a 1a recta .de. callbracmn son: (1)
permit ten cuantlﬁcar a partir de medidas no selectivas (es decir, en presencia de interferencias)
y(2) es™ pos1ble detectar muestras dlscrepantes en predlcéi(')'n Estos modelos son
‘especialmente ttiles para el andlisis cuantitativo mediante técnicas espectroscépicas. Medir un
espectro es una forma rdpida y simple de generar varios cientos de medidas. La calibracién
multivariante permite cuantificar a partir de ellas y mejorar la velocidad de anélisis. Queda
claro, pero, que estas ideas se pueden aplicar a otras propledades de 1nteres y a otro tipo de
respuestas 1nstrumentales i

‘M _OBJETIVOS:

: dqumr 0 profundlzar conocimientos de Quimiometria. Proveer un panorama actuahzado de
algunas técnicas quimiométricas empleadas en quimica analitica. Se incluyen calibracion-
univariada, comparacion de métodos analiticos y calibracion multivariada mediante regresién :
por cuadrados minimos clasicos y componentes principales
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CONTENIDOS MINIMOS:

‘Calibracién univariada, cifras. de mérito, comparacion de métodos analiticos. Regresion -
simple, ponderada y bivariada. Calibraciéon multivariada, componentes principales, regresion
de cuadrados minimos parciales. Topicos avanzados, redes neuronales artificiales

PROGRAMA DETALLADO:

L Regres1on lineal. Calibracién univariada. Parimetros de la regresmn Cifras de mérito:
sensibilidad, limite de deteccién, limite de cuantificacion. Rangos dindmico y lineal.
Exactitud y comparacion de métodos analiticos. Region eliptica de confianza conjunta para
los parametros de la regresion. Regresién ponderada. Regresion bivariada.

2. Calibraciéon multivariada de pnmer orden. Regresiéon por cuadrados minimos clasicos
(CLS). Regresion por cuadrados minimos inversos (ILS). Aplicaciones analiticas. Ventajas y
desventajas. ,

3. Calibracién multivariada de primer orden. Regresién en componentes principales (PCR).
Reduccién de la dimensionalidad. Componentes principales, estimacién del numero éptimo
de componentes.. Regresion en cuadrados minimos parciales (PLS). Variables latentes.
Estimacién del niimero éptimo de variables. Aplicaciones analiticas. Ventajas y desventajas.

4. Tépicos avanzados. PLS-1 y PLS-2. Redes neuronales attificiales. Pre-procesanuento
matematico de espectros.

SISTEMA DE EVALUACION

La evaluacmn final consistir en-un examen. 1nd1v1dual que reahzara a dlstanma S.e pretende
que el alumno aphque los conceptos aprendidos a la resolucion de problemas tipo.

BIBLIOGRAFIA.

Libros - = ‘ & o ' SR 0

1. Massart, DJ, Vandegmste, BMG, Buydens, LMC, De Jong, S, Lew1, PJ Smeyers-'

© - Verbeke, J, Handbook of Chemometncs and Quahmetncs A and B, Elsevier, Amsterdam,
1997. o

2. Martens, H, Naes, T. Multivariate Cahbratlon, Wiley, Chmhester Inglaterra,” 1980 .

3. Goicoechea, HC, Olivieri, 'AC, La cahbraclon en Qumnca Anahtlca, Universidad Nacional

: del L1tora1 Santa Fe, 2008 :

Artlculos -

4, Danzer K, Cume LA Guldelmes for cahbratlon in analytlcal chemlstry Part 1

Fundamentals and single component calibration, Pure &Appl Chem. 1998, 70, 993-1014.

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

791A. B

6. Thomas, EV, Haaland, DM, Partial least-squares methods for spectral analyses. 1.

", ‘Relation to other quantitative calibration methods and the extractlon of quahtatlve
. information, Anal. Chem. 1988,.60, 1193-1202. - .- .

. ‘Olivieri, -AC, Faber NM, Ferré, - J, Boqué,. R Kalivas, JH Mark H Uncertalnty’,
estlmatlon in spectroscopic multivariate calibration, Pure & Appl. Chem 2006 78, 633-

661.
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CARACTERISTICAS DEL CURSO ,

DESTINATARIOS Y REQUISITOS DE INSCRIPCION: Egresados con titulo de grado '
univetsitario de 4 afios 0 més en disciplinas afines a la tematica del curso. Estudiantes de
posgrado y profesionales con interés en adquirir o profundizar conocimientos de
Quimiometria. »

CUPO: 25 personas.

'PROCESO DE ADMISION que los inscriptos cumplan con la normativa vigénte para cursos
de posgrado

CRONOGRAMA DE ACTIV IDADES

26 de octubre de 2018: dictado temas 1 y 2. Carga de Software

27 de octubre:; dictado temas 3 y 4. Ejemplos y frabajos précticos

1 de noviembre: Dictado Tema 4. Ejemplos, aplicaciones y trabajo'préc’;iéo

2 de noviembre: Aplicaciones y andlisis de tépicoé avanzados. Trabajo Practico

3de nov1embre Fmallzaclon de los trabajos practlcos, consulta y examen del curso.

LUGAR DE DICTADO Campus Umvers1tano de la Universidad de San Luis

-
.....

FINANCIAMIENTO DEL CURSO
COSTOS honoranos, traslado y viaticos ’

FUENTES DE FINANCIAMIENTO: se autofinanc1ara con los aranceles del curso y el
| Proyecto de Investigacion del Area de Qulrmca Analitica - > :

ARANCEL GENERAL $1000 (pesos un mil).

BECA AL DOCENTE DE LA UNSL se reahzara un, 30 % de descuento por lo que el arancel
_ ﬁnal serfade'$ 700 (pesos seteclentos) :

BECA AL ALUMNO DE LA UNSL: se reallzaré. un 30 % de descuento por lo que el arancel
final seria de $ 700 (pesos setecientos) -
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