UNIVERSIDAD NACIONAL DEL SUR 1/6
BAHIA BLANCA ARGENTINA
DEPARTAMENTO DE: QUIMICA
PROGRAMA DE: QUIMIOMETRiA CODIGO: 6423
AREA NRO: lll
HORAS DE CLASE PROFESORIARESPONSABLE
TEORICAS PRACTICAS
Por semana | Por cuatrimestre | Por semana | Por cuatrimestre | Dr. Mariano Garrido
4 64 3 36
ASIGNATURAS CORRELATIVAS PRECEDENTES
APROBADAS CURSADAS
Quimica Analitica Instrumental (6291)
DESCRIPCION /OBJETIVOS

estadisticos y de légica formal

La Quimiometria es la disciplina quimica que usa métodos matematicos, v
la maxima informacion

para disefiar y seleccionar procedimientos experimentales 6ptimos y proveer
quimica relevante para analizar datos quimicos.

Esta asignatura introduce al alumno en los conocimientos de técnicas quimiométricas y su uso para el
trabajo analitico, lo que se traduce en una mejora de la Calidad de la informacién quimica.

El desarrollo de las aplicaciones quimiométricas ha contribuido a instaurar la Calidad en los laboratorios
analiticos y constituye un apoyo imprescindible para todas las etapas del plan de actividades de la
Garantia de Calidad.

El objetivo de esta asignatura es lograr que el alumno incorpore conceptos estadistico-matematicos que
le permitan resolver situaciones reales del laboratorio en lo referido al tratamiento de datos. El alumno
debera alcanzar un manejo de las herramientas quimiométricas que le permita informar resultados

analiticos de calidad.

PROGRAMA SINTETICO

TEMA 1: Quimiometria. Introduccién a los errores en Quimica Analitica. Fundamentos del calculo de probabilidad.
Estadistica descriptiva. Medidas de tendencia central. Medidas de dispersion. Distribucién de
probabilidad. ,

TEMA 2: Introduccién a la inferencia estadistica. Poblaciones y muestra de mediciones. Tipos de muestreo.
Estimacion puntual. Estimacidn por intervalos de confianza.

TEMA 3: Pruebas de hipotesis.

TEMA 4: Pruebas no paramétricas.

TEMA 5: Andlisis de la varianza (ANOVA). Modelo de ANOVA de un factor.

TEMA 6: Calgnfacién lineal univariante. Regresion lineal, Correlacion. Método de adiciones estandar. Regresion
ponderada.

TEMA 7: Disefio de experimentos. Estimacion de efectos.

TEMA 8: Andlisis multivariante. Andlisis de componentes principales. Regresién multivariante.

TEMA 9: Errores en Quimica Analitica. Propiedades analiticas. Adquisicion de sefiales y tratamiento de datos
Autg.?atizacién y procesamiento de sefiales y datos analiticos. Validacion de un proceso quimico dé
medida.

TEMA 10: Aspectos generales de la calidad en Quimica Analitica. Sistemas de calidad en los laboratorios
analiticos. Control de la calidad en el proceso analitico. Evaluacién de la calidad.
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PROGRAMA ANALITICO

TEMA 1: Introduccion. Definicién y objetivos de la Quimiometria. Introduccion a los errores en Quimica
Analitica. Teoria de probabilidad. Experimentos aleatorios. Eventos. Union e interseccion de eventos.
Eventos mutuamente excluyentes e independientes. Probabilidad condicionada. Teorema de Bayes.
Estadistica descriptiva. Frecuencia absoluta, relativa y acumulativa. Histogramas. Medidas de tendencia
central: media, mediana y moda. Medidas de dispersién: recorrido, varianza, desviacién estandar,
coeficiente de variacion. Distribuciones de probabilidad.

TEMA 2: Introduccion a la inferencia estadistica. Poblaciones y muestras de mediciones. Definicion de
muestra. Tipos de muestreo. Estimacién puntual. Estadistico, estimador y estimacion. Propiedades de
los estimadores. Estimacién de parametros en poblaciones normales. Distribuciones en el muestreo.
Teorema Central del Limite. Estimacién por intervalos de confianza. Intervalos de confianza. Tamaro de
la muestra. Intervalos de confianza para la media y la varianza. Distribucion t-student.

TEMA 3: Pruebas de hipétesis. Conceptos basicos. Tipos de errores. Nivel de significacién. Pruebas de
hipbtesis referidas la media. Comparacion de una media experimental con un valor conocido.
Comparacién de dos medias experimentales. Comparacién de conjuntos de datos relacionados o

apareados. Pruebas a una y dos colas. Pruebas de hipétesis referidas a la varianza. Test F. Datos
anomalos o discrepantes.

TEMA 4: Pruebas no paramétricas. Introduccién. Andlisis inicial de datos. Contraste de rachas.
Constraste de los signos. Contraste de Wilcoxon. Otros contrastes. Bondad del ajuste.

TEMA 5: Andlisis de la varianza. Comparacién de diversos conjuntos de resultados. Modelo de ANOVA
de un factor. Estimacion de las varianzas y sus significados. Pruebas de homoscedasticidad. Prueba de

hipétesis. Descomposicion de la varianza total en sus componentes. Tabla de ANOVA. Conclusiones
analiticas.

TEMA 6: Calibracion lineal univariante. Regresion lineal. Intervalos de confianza para la pendiente y la
ordenada al origen. Estimacion de parametros de regresion. Prediccion de la concentracidn
desconocida mediante interpolacion inversa y estimacién de intervalos de confianza. Limites de
deteccién. Coeficiente de correlacion. Correlacién y regresion. Método de adiciones estandar.
Comparacion de las pendientes de dos rectas de regresion. Validacion del modelo lineal. Analisis de
residuales. ANOVA aplicado a la regresion. Heteroscedasticidad. Rectas de regresion ponderadas.
Comparacion de resultados obtenidos por dos métodos diferentes a distintos niveles de concentracion.
Region de confianza conjunta para la pendiente y la ordenada al origen. Ajuste de Bonferroni

TEMA 7: Disefio de experimentos. Definicién y terminologia. Objetivos del di
Factores. Aleatorizacion y formacién de bloques. ANOVA de dos factores.
factorial. Disefio de uno o mas factores. Estimacion de efectos.

sefio de experimentos.
Interacciones. Disefio
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TEMA 8: Analisis multivariante. Introduccién. Andlisis de componentes principales (PCA). Andlisis de
aqrupaciones. Calibracion multivariante. Regresion lineal multiple (MLR). Regresion en componentes
principales (PCR). Regresién en minimos cuadrados parciales (PLS).

TEMA 9: Errores en Quimica Analitica. Tipos de errores: errores aleatorios y sistematicos. Propagacion
de errores. Exactitud: Veracidad y precisién. Sesgo. Propiedades analiticas. Propiedades analiticas.
Exactitud. Representatividad. Precisién. Linealidad. Selectividad. Sensibilidad. Limite de detecci6n.
Propiedades analiticas complementarias. Robustez. Trazabilidad e incertidumbre. Etapas del proceso
de medida quimico. Adquisicion de sefiales y tratamiento de datos. Automatizacién y procesamiento de

sefiales y datos analiticos. Validacién de un proceso de medida quimico. Adecuacion al propésito
(fitness for purpose).

TEMA 10: Aspectos generales de la calidad en Quimica Analitica. Tipos de calidad. Calidad y
propiedades analiticas. Calidad y problema analitico. Sistemas de calidad en los laboratorios analiticos.
Elementos de la garantia de calidad. Buenas practicas de laboratorio. Control de la calidad en el
proceso analitico. Graficos de control. Evaluacion de la calidad. Acreditaciones y pruebas de aptitud,
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PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS

Los alumnos resolveran problemas que simulan situaciones reales del laboratorio en lo concernignte a
la obtencién de datos. Esta informacién analitica debera ser procesada mediante las herramientas
estadistico-matematicas que propone la Quimiometria con el objeto de obtener un resultado expresado
con la correspondiente incertidumbre, para el nivel de significancia elegido. Ademas el alumno debera
realizar una interpretacion de estos resultados desde el punto de vista analitico. .
De esta manera, el alumno podra hacer un andlisis teérico integral del procedimiento del laboratorio y
comprender el significado de dar un resultado analitico de calidad.

Los alumnos contaran con una guia de problemas impresa y tendran acceso a computadoras y software
apropiado para el procesamiento de datos.
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METODOLOGIA DE LA ENSENANZA

Las técnicas docentes utilizadas en el desarrollo de la asignatura son:
« Clases académicas tedricas (clases magistrales)

« Clases académicas practicas (resolucion de problemas y manejo de softw
o Exposicion y debate.

are)

Todas las clases tedricas se dictan en sesiones académicas con presencia del profesor responsable de

la asignatura.

El degarrollo de las clases de trabajos practicos comprende sesiones de resoluciéon de problemas con
presencia de un auxiliar de docencia ylo el profesor responsable de la asignatura. _

Ademas, durante el desarrollo de las clases practicas el alumno aprendera el manejo de algunos
programas especificos como herramienta para el tratamiento de datos. Las clases se desarrollan en el
gabinete de computacién.

Algunos temas se trabajaran en forma de seminarios, con exposiciones orales Y posterior debate,
siempre con la coordinacion del profesor a cargo de la asignatura.

FORMA DE EVALUACION

e La evaluacién de la asignatura se realiza a través de dos exdmenes de cursado-promocion que
involucran tanto contenidos teéricos como resolucion practica de problemas.

¢ La nota maxima de cada examen sera de 100 (cien) puntos.

e Aguellos alumnos que sumen 140 (ciento cuarenta) o mas puntos entre los dos examenes,
promocionaran la asignatura sin necesidad de rendir examen final.

¢ Aquellos alumnos que sumen entre 100 (cien) y 139 (ciento treinta y nueve) puntos cursaran la
materia, pero para aprobar la asignatura deberan aprobar un examen final teérico.

e Aquellos alumnos que sumen menos de 100 (cien) puntos entre los dos exdamenes deberan
recursar la asignatura.

¢ Nota: En el segundo examen, el alumno no debera obtener una calificacion menor de 40
(cuarenta) puntos para poder cursar la asignatura.

° qu clases practicas son obligatorias. Los alumnos deberan acreditar un 80 % de asistencia a las
mismas.

» Se realizard ademas una evaluacién continua del proceso de aprendizaje del alumno teniendo en

cuenta particularmente la participacion y la responsabilidad respecto a las tar
por el docente. P eas encomendadas
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