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“TOPICOS EN QUIMIOMETRIA: OPTIMIZACION DE PROCESOS
(ANALISIS DE EFECTOS Y SUPERFICIE DE RESPUESTA) Y CLASIFICACION

Profesores:

DR. GOICOECHEA, Héctor Casimiro, Profesor visitante (Profesor Titular DE)
Dra. Gabriela Myriam Cabrera, Profesora Asociada DE, Doctora en Ciencias Quimicas

Carga horaria total: 40 horas

Clases tedricas: 15 horas

Clases Problemas: 20 horas

Seminarios: 5 horas

Forma de evaluacion: 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.

Puntaje propuesto para doctorado: 2 puntos

PROGRAMA ANALITICO

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 aplicacién ala
solucion de problemas en diferentes campos de la ciencia.

Programa analitico

Tema.1. Conceptos estadisticos y andlisis de factores.

1.1. Comparacion de mas de dos tratamientos. Analisis de la varianza con un factor (ANOVA). Comprobacion
de idoneidad del modelo. Andlisis de los residuos. Graficas en papel probabilistico normal. Andlisis 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. Regresién lineal simple. Regresion
lineal multiple. Inclusiéon de relaciones no lineales. Validacion del modelo. Andlisis de los residuos. Puntos
influyentes. Regresién multiple opcién forward, backward, stepwisse.

1.4. Andlisis 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. Introduccion a la metodologia de anadlisis 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. Andlisis de graficas de superficie y de
contorno. Obtencidn de los puntos estacionarios. Intervalo de confianza de las predicciones.

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

2.3. Optimizacién de sistemas con varias respuestas y factores que requieran condiciones especiales.
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Superposicidn de graficas de contorno. Funcién deseabilidad.
2.4. Resolucion 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. Andlisis de componentes principales (PCA). Anadlisis de clusters. Uso dePARAFAC
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. Andlisis de articulos cientificos y discusién de los resultados Uso de rutinas de Matlab para implementar
modelos de clasificacion.
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Actividades practicas propuestas

Las actividades practicas del curso consisten en la resolucién de problemas con los conocimientos adquiridos en
las clases tedricas. Tal ejercitacion incluye el planteo de situacionesreales que le permite al y a la estudiante
asimilar mejor los contenidos y entender su propdsito. Las clases son interactivas y se intercalan partes tedricas
y practicas durante todo el curso.

Las clases tedricas y prdcticas estan a cargo del profesor del curso. En las clases practicas se induce al estudiante
a proponer y participar de un debate académico sobre el problema propuesto para razonar conjuntamente la
mejor solucion.



