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Curso de posgrado

“TOPICOS DE QUIMIOMETRIA: OPTIMIZACION DE PROCESOS (ANA
_EFECTOS Y SUPERFICIE DE RESPUESTA) Y CLASIFICACION"

Docente: Héctor C. Goicoechea . :

Consejo Nacional de Investigaciones Cientificas y Técnicas (CONICET)
Laboratorio de Desarrollo Analitico y Quimiometria (LADAQ), Facultad de Bioquimica
Bioldgicas, Universidad Nacional del Litoral, Santa Fe, Argentina.

Objetivos

1) Brindar a los participantes conocimientos de disefio experimental, andlisis 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, e interpretar correctamente los datos
obtenidos para obtener informacion significativa a partir de ellos.

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.

Fechas probables: a dictar en una semana en septiembre u octubre o noviembre de 2018.

Carga horaria total y distribucion horaria de las actividades
Carga horaria: 35 horas intensivas a dictar en 5 dias consecutivos. -

Nimero de vacantes: 30
Programa Analitico Teérico y Practico

Tema. 1. Conceptos estadisticos y andlisis de factores.

1.1. Comparaciéon de méas de dos tratamientos. Andlisis de la varianza con un factor (ANOVA).
Comprobacién de idoneidad del modelo. Andlisis de los residuos. Gréficas en papel probabilistico
normal. Anélisis de homocedasticidad. Efectos lineales y cuadraticos.

1.2. Estudio simultaneo de varios factores. Disefios factoriales de dos factores. Comprobacion de la
idoneidad del modelo. Estudio de interacciones. Disefios factoriales fraccionados.

1.3. Modelos de regresion. Fases de un estudio mediante regresion lineal. Regresion lineal simple.
Regresion lineal multiple. Inclusién de relaciones no lineales. Validacion del modelo. Analisis de
los residuos. Puntos influyentes. Regresion multiple opcioén forward, backward, stepwisse.

1.4. Analisis de articulos cientificos y discusion de los resultados. Resolucion de problemas basados
en la literatura cientifica. Uso del programa Design Expert.

Tema 2: Metodologia de la superficie de respuesta

2.1. Introduccién a la metodologia de andlisis de la superficie de respuesta. Disefios central
compuesto, factorial completo, Box-Behnken, Doehlert, D-optimal y de mezclas. Evaluacion de los
modelos con ajuste por. cuadrados minimos que explican la variabilidad de las respuestas. Analisis
de graficas de superﬁme,y de’ contorno Obtencion de los puntos estacionarios. Intervalo de
confianza de las predicciones.

2.2. Uso de transformaciones de la respuesta 0 modelado con redes neuronales para modelos
complejos implicitos o que no siguen los supuestos de normalidad.
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2.3. Optimizacién de sistemas con varias respuestas y factores que requieran condiciones

.. especiales. Superposicién de graficas de contorno. Funcién deseabilidad.

*~ 2.4. Resoluci6n.de problemas basados en la literatura cientifica. Uso del programa Design Expert y
de una interfaz grafica escrita en Matlab para redes neuronales.

Tema 3. Clasificacion ;

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

3.2. Métodos supervisados. Analisis 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. Anilisis de articulos cientificos y discusién de los resultados Uso de rutinas de Matlab para
implementar modelos de clasificacion.
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Método de evaluaciéon y promocién del Curso.

Al promediar y finalizar el curso, los alumnos deberén resolver: problemas précticos con datos

extraidos de la literatura cientifica y deberan exponerlos a modo-de seminario.
o
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Universidad Buenos Aiires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales
Ref. Expte. N° 509.938/18

Ctudad Auténoma de Buenos Aires, 2 8 ABU 2018 ’

VISTO
La nota a foja 1 de la Direccién del Departamento de Quimica Orgénica, mediante las

cuales eleva la informacién del curso de posgrado Tépicos en Quimiometria: Optimizacién de
Procesos (Analisis de Efectos y Superficie de Respuesta) y Clasificacién para el afio 2018,

CONSIDERANDO _
Lo actuado por la Comisién de Doctorado,
Lo actuado por la Comisién de Posgrado,
Lo actuado por este cuerpo en la sesién realizada en el dia de la fecha,
En uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD
DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE:

Articulo 1° Aprobar el dictado del nuevo curso de posgrado Tépicos en Quimiometria:
Optimizacion de Procesos (An4lisis de Efectos y Superficie de Respuesta) y Clasificacién de
35 hs. de duracidn, que seré dictado por el Dr. Héctor Casimiro Goicoechea.

Articulo 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Toépicos en Quimiometria:
Optimizacién de Procesos (Analisis de Efectos y Superficie de Respuesta) y Clasificacién
obrante a fojas 2 — anverso y reverso-, para su dictado del 1° al 5 de octubre de 2018.

Articulo 3°: Aprobar un puntaje maximo de dos (2) puntos para la Carrera del Doctorado.
Articulo 4°: Comuniquese a la Direccién del Departamento de Quirﬁica Orgénica, a la Direccién

de Alumnos, a la Secretaria de Posgrado y a la Biblioteca de la FCEyN (con fotocopia del
programa incluida). Cumplido archivese. ‘
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