PROGRAMA ANALITICO:

UNIDAD 1: NOCIONES DE PROGRAMACION

Introduccion a la programacién. Descripcion del entorno de trabajo. Variables y funciones bésicas.
Tipos de datos. Operaciones bésicas con escalares, vectores, matrices y arreglos n-dimensionales.
Operadores y estructuras de control. Herramientas graficas. Programacion de funciones y scripts
sencillos. Toolboxes y Demos.

UNIDAD 2: HERRAMIENTAS MATEMATICAS PARA ANALISIS MULTIVARIADO

Algebra matricial. Conceptos basicos. Dependencia lineal. Resolucion de sistemas de ecuaciones.
Determinantes. Inversion de matrices Herramientas empleadas en el analisis multivariado. Autovalores
y autovectores. Diagonalizacion de matrices. Descomposicion en valores singulares

UNIDAD 3: ANALISIS DE COMPONETES PRINCIPALES

Conceptos basicos de estadistica. Varianza, covarinaza y correlacién. Matrices covariancia y
correlacién para datos multivariados. Autovalores y autovectores de la matriz de covarianzas. Analisis
de componentes principales, proyecciones ortogonales y reduccion de la dimensionalidad. Estimacion
del numero de componentes principales. Interpretacion fisica de “scores” y “loadings”.
Representaciones gréaficas. Validacion de modelos. Ejemplos de aplicacion.

UNIDAD 4: RESOLUCION DE CURVAS POR CUADRADOS MINIMOS ALTERNANTES
Matrices de datos bilineales. Modelado de datos de espectroscopia de absorcién. Modelos “blandos”
vs. modelos “duros”. Analisis de factores. Ambigiedades rotacionales y de escala. Pseudo-rango,
rango local y deficiencia de rango. Estimacion del ndmero de contribuciones. Descomposicion en
valores singulares (SVD). Estimacion de perfiles iniciales mediante los algoritmos andlisis de factores
evolutivo (EFA) y automodelado interactivo de facil uso (SIMPLISMA). Resolucién de curvas por
cuadrados minimos alternantes (ALS). Significado fisico y empleo de restricciones. Utilizacién de
matrices expandidas. Interfaz grafica para la aplicacion de la metodologia MCR-ALS.

UNIDAD 5: DATOS TRILINEALES. ANALISIS PARALELO DE FACTORES

Estructuras de datos de tres vias. Producto externo entre vectores. Tensores. Descomposicion canénica y
andlisis paralelo de factores (PARAFAC). Fluorescencia y matrices de excitacion emision (EEM).
Datos reales y limitaciones del modelo PARAFAC. Etapas de pre-procesamiento: emision del blanco,
correccién de los efectos de filtro interno y eliminacién de las sefiales asociadas a los fenébmenos de
dispersién. Fase exploratoria y fase de andlisis. Aplicacion de restricciones. Velocidad de
convergencia. Validacion del modelo: matrices de residuos, test de consistencia del nucleo, significado
fisico de los factores y validacion cruzada.

UNIDAD 6: SIMULACION, AJUSTE DE PARAMETROS Y ANALISIS DE SENSIBILIDAD
Introduccidn a la simulacion numérica. Sistemas de ecuaciones diferenciales. Integracion monopaso.
Métodos Runge-Kutta. Paso variable. Integracion multipaso. Métodos predictor-corrector.
Optimizacion sin restricciones. Métodos Simplex y del Maximo Descenso. Algoritmo de Levenberg-
Marquardt y parametro de amortiguamiento. Optimizacion con restricciones. Nociones sobre anélisis
de sensibilidad y reduccion de dimensiones. Sensibilidad local y sensibilidad global.

METOODOLOGIA DE EVALUACION

Para la aprobacién del curso se requerird una asistencia minima del 75% a las clases (tanto
presenciales como virtuales) y la presentacion de una monografia de investigacion sobre problemas
especificos definidos por el equipo docente para cada alumno.
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