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PRESENTACION

Anadlisis de datos en quimica

e Breve descripcion de la asignatura: (1) Tratamiento de datos en la
caracterizacién quimica de materiales (bioldgicos, poliméricos, metalicos,
cerdmicos, de construccion, patrimonio, de interés medioambiental, etc.) y (2)
disefio y modelado de procesos fisico-quimicos. En el primer bloque se podran
cubrir aspectos como: incertidumbre y validacion en metodologia analitica,
procesamiento de espectros, algoritmos de busqueda en bases de datos,
automatizacion para la adquisicién de datos, andlisis de imagen en quimica, etc.
En el segundo bloque se abordara la planificacion y optimizacion de los disefios
experimentales y el ajuste a los modelos.

e Caracter: Optativa

e ECTS: 3 ECTS (75 horas)

e Curso y cuatrimestre: Unico, 2° cuatrimestre.

e |[dioma: Espafiol

e Titulo: Master en Ciencia de Datos para Ciencias Experimentales

e Médulo y materia de la asignatura: Optativo/Optativas

® Profesor responsable de la asignatura: José Ramén Isasi Allica

® Profesores: Adrian Duran, José Ramén lIsasi, Ifiigo Navarro, Fco. Javier Pefias,
Itziar Vélaz.

® Horario: seminarios de 2 h, (horario a convenir para alguna de las sesiones).
Enlace a horarios Master.

e Aula: 1 (edificio Los Castafios)

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (Competencias)

RAO4 Analizar estadistica y computacionalmente datos sobre caracterizaciéon de materiales y
disefiar o modelar procesos fisico-quimicos y/o bioldgicos.

PROGRAMA

Seminarios en los que se abordaran los siguientes temas:

1. Evaluacién de incertidumbre de un proceso analitico.

2, Seleccion y validacion de métodos analiticos.

3. Procesamiento de espectros: deconvoluciones, lineas base, suavizados.
4, Procesamiento de espectros: metodologias de ajuste de curvas.

5. Busqueda e identificacion en bases de datos.

6. Automatizacién para la adquisicion de datos.

7. Analisis de imagen en quimica.

8. Determinaciones cuantitativas y semicuantitativas en mezclas.


https://unav-publish.bulletscheduling.com/horarios_mastermcd_2627
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9. Espectroscopias de correlacién bidimensional.
Ademads, se utilizardn casos practicos basados en algunas de las siguientes técnicas:

Caracterizacién en estado sélido: difraccién de rayos X, fluorescencia de rayos X, microscopia
electrénica, analisis térmico, espectroscopia infrarroja.

Caracterizacién en disolucién: dispersiéon de luz, dispersién de neutrones, resonancia
magnética nuclear, espectroscopia molecular, métodos cromatograficos.

Presentaciones y seminarios (método del caso) referidos al disefio experimental y modelado:
1. Bases tedricas del disefio factorial de experimentos. Propuesta practica.

2, Estudio de casos (bioequivalencia de formas farmacéuticas, procesado de biopolimeros,
materiales bactericidas).

3. Analisis y modelado de procesos (adsorcion de contaminantes, escaldado de alimentos,
fotodegradacion, etc.)

ACTIVIDADES FORMATIVAS

Asignatura de 3 ECTS que equivalen a 75 horas.
1. Actividades presenciales (30 horas)

e Clases tedrico-practicas y/o seminarios distribuidos en 14 sesiones (28 horas)
e Tutorias (2 horas)
e Examen final opcional (1 hora)

2. Actividades no presenciales (45 horas)

® Trabajo auténomo y/o en grupo del alumno (45 horas)

EVALUACION

® Presencia activa (15%): participacién en las clases y seminarios

e Examen (opcional): el examen constara en una prueba escrita con cuestiones
breves y/o una presentacion oral voluntaria para subir nota.

® Resolucién de casos practicos en aula (45%): en cada capitulo/seminario se
planteara un breve ejercicio sobre los contenidos presentados.

® Presentacion de trabajos escritos (40%): cada alumno aplicara los conocimientos
adquiridos en el master para analizar los problemas planteados.

Convocatoria extraordinaria: examen con cuestiones breves (70%) y trabajo escrito (30%)

Calificaciones: SS, AP, NOT, SOB, MH, en escala de 0-10

HORARIOS DE ATENCION

Dr. José Ramén Isasi Allica

Jueves de 11:00 a 13:00, o concertando cita.
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Edificio de Investigacion. Despacho 1170.

Direccidn-e: jrisasi@unav.es
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