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Informacion basica

Profesores

No estan disponibles estos datos.

Recomendaciones para cursar esta asignatura

No hay recomendaciones especificas para esta asignatura.

Actividades y fechas clave de la asignatura

Las fechas concretas en que tendran lugar la entrega de trabajos a lo largo del curso se comunicaran a los estudiantes con
suficiente antelacién.

Las pruebas de evaluacién global tendran lugar en las fechas que se determinan en el calendario de la Facultad de Ciencias
(consultar el tablén de anuncios o la pagina web

http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do)

Inicio

Resultados de aprendizaje que definen la asignatura

El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

1:
Disefia y ejecuta experimentos de manera auténoma y consistente dirigidos a la obtencién y evaluacién de
los parametros de calidad bdsicos de los métodos y resultados analiticos (precisién, exactitud, incertidumbre).

Utiliza los principales procedimientos de disefio experimental y de optimizacién.
Aplica e interpreta los métodos basicos de reconocimiento de pautas.

Reconoce las posibilidades de los métodos de calibracién mdltiple y multivariante.


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Utiliza y maneja aplicaciones informéticas que desarrollan las técnicas quimiométricas del curso.

Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

La Quimiometria constituye una disciplina de la quimica que utiliza herramientas y conceptos procedentes de la metrologia
fisica, la matematica aplicada, el disefio experimental, la estadistica y la informatica con diversos fines relacionados con la
obtencién y manejo de informacién numérica de naturaleza quimica de manera correcta y éptima. En la presente asignatura
priorizaremos de manera especial los siguientes fines: la caracterizacién de la incertidumbre del resultado de las medidas
experimentales (quimicas) y su adecuacién a requisitos externos; el disefio de experimentos eficientes para optimizar
métodos analiticos u otros procesos; y el uso de estrategias de naturaleza multivariada tanto para la interpretacién de sets
de datos complejos -identificacién de patrones- como para la realizacién de calibraciones multivariantes.

La asignatura se plantea de una manera practica, siempre empleando una estrategia basada en el estudio y resolucién de
casos practicos. A pesar de su caracter Optativo, la asignatura contiene elementos de gran importancia para la formacién de
cualquier investigador que se vaya a encontrar con datos quimicos de caracter numérico.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

1.- El alumno sera capaz de disefiar experimentos para evaluar la incertidumbre de las medidas experimentales y para que
la incertidumbre del resultado sea la adecuada para un determinado requisito externo

2.- El alumno conocera y serd capaz de aplicar las estrategias de optimizacién experimental mas relevantes en quimica
analitica

3.- Conocerd el fundamento y serd capaz de manejar las estrategias de andlisis multivariado mas adecuadas para el
tratamiento de los datos quimicos

4.- Serd capaz de disefiar, ejecutar y evaluar procesos de calibracién multivariante

Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

En el marco del Master en investigacion quimica esta asignatura del drea de Quimica Analitica pretende aportar los
conceptos y herramientas necesarios tanto para el trabajo cotidiano con datos numéricos de naturaleza quimica, como para
diseflar de manera resuelta procesos experimentales complejos necesarios para cualquier investigacién relacionada con el
uso y obtencién de datos numéricos de naturaleza quimica.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...

1:
Evaluar la calidad de las medidas de naturaleza quimica y adaptar el método para que la incertidumbre de la
medida sea consistente con requisitos externos

Disefar y ejecutar experimentos para evaluar el efecto de los factores a estudio y aislar las fuentes de
incertidumbre de un proceso de medicion

Realizar planes experimentales dirigidos a optimizar sistemas de medida y a verificar los efectos de los
factores a estudio



4: Analizar sets de datos complejos empleando estrategias de andlisis multivariada

5:
Disefiar, implementar y evaluar sistemas de calibracién multivariante

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

Los resultados del aprendizaje obtenido en la asignatura son esenciales para todo estudiante que necesite manipular sets de
datos cuantitativos, que haya de proporcionar resultados analiticos con estimacion de su calidad, que haya de tomar
decisiones racionales en base a dichos datos o que necesite desarrollar métodos de analisis.

En este sentido, los resultados complementan los obtenidos en las otras asignaturas del Master, y permiten al estudiante
disponer de una visién general y completa de los principales métodos quimiométricos utilizados actualmente y de su
aplicacién a diferentes sistemas objetos de estudio.

Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos
mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:
Evaluacién continua del proceso de aprendizaje del estudiante mediante la resolucién de casos a lo largo del
curso, que seran realizados y expuestos como trabajos académicos.
La calificacién final serd el promedio de las actividades examinadas, que deberan haber sido superadas.

En los periodos de evaluacion global el estudiante serd evaluado de todas aquellas actividades que no haya
superado satisfactoriamente a lo largo del curso.

El nimero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho, asi como el sistema de
evaluacién y calificacién se ajustardn a la normativa vigente en la Universidad de Zaragoza.

http://wzar.unizar.es/servicios/maste/docum/rto_%20permanencial4.pdf

http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha disenado para esta asignatura se basa en lo siguiente:

Desarrollo de sesiones de teoria y resolucién de casos practicos en los que se fomentara la participacion e iniciativa del
alumno. Para ello se utilizara:

1.- Exposicién en clases magistrales: para ofrecer una visién de un problema tipo y su resolucién aplicando herramientas
quimiométricas

2.- Resolucién practica de casos. Implica la seleccién y discusién de la metodologia quimiométrica junto con la justificacion -


http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

interpretacién de resultados

3.-Seleccién de casos a propuesta de los alumnos. Supervisién y seguimiento de la autonomia y pro-actividad del alumno

Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
MODULO I: Estrategias de medicion y aislamiento de incertidumbre analitica

Precisién del método e incertidumbre del resultado. Incertidumbre en el caso de la distribuciéon normal.
Propagacion de incertidumbres. Tolerancias. Estimacién de la incertidumbre a partir del modelado de la
funcién de medicién. Aislamiento experimental de fuentes de incertidumbre. Calculo experimental de la
incertidumbre

MODULO II: Disefio y optimizacién de experimentos

Introduccidn al Disefio de Experimentos. Disefios Factoriales de dos y tres niveles. Disefios factoriales
fraccionados. Estrategias de optimizacién. Métodos robustos de optimizacién

MODULO IlI: Reconocimientote la informacion

Modelos no supervisados: Analisis de Componentes Principales (PCA). Estudio de variables latentes e
interpretacién de los sistemas. Modelos supervisados

MODULO IV: Calibracion miiltiple y multivariante

Modelos de calibracién y regresién multiple y multivariante. Regresion lineal multiple (MLR). Regresién
mediante Componentes Principales (PCR). Regresién de Minimos Cuadrados Parciales (PLS).

ACTIVIDADES FORMATIVAS

Actividad formativa 1: clases magistrales. Exposicién de casos y principios de los procedimientos para
estudiarlos

Numero de Horas: 10 % Presencialidad: 100

Actividad formativa 2: casos practicos del profesor. Discusién y puesta en comun de la resolucién de los
casos practicos planteados

NUmero de Horas: 10 % Presencialidad: 100

Actividad formativa 3: casos practicos del alumno. Propuesta, a iniciativa del alumno, de casos practicos,
con su resolucién, supervision del profesor y discusién grupal de resultados
Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos
Las fechas e hitos clave de la asignatura estan descritos con detalle en la pagina Web de la Facultad de Ciencias:

http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do.

En cualquier caso, la informacién detallada se proporcionara en clase y se publicara con antelacién suficiente en el tablén de
anuncios del Departamento.
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