
QUIMIOMETRÍA: CALIBRACIÓN MULTIVARIADA DE PRIMER Y SEGUNDO ORDEN 

 
Programa  
 
1. Calibración multivariada de primer orden. Cuadrados mínimos inversos (ILS). 
Ventajas y desventajas. Análisis de componentes principales (PCA). Regresión en 
componentes principales (PCR). Variables latentes. Estimación del número óptimo de 
variables. Validación cruzada. Coeficientes de regresión. Ventaja de primer orden. 
2. Regresión en cuadrados mínimos parciales (PLS). Análisis cuantitativo y análisis 
discriminante (PLS-DA). Coeficientes de regresión. PLS-1 vs. PLS-2. 
3. Desarrollo de calibraciones de primer orden. Selección de longitudes de onda. 
Pre-procesamiento matemático de espectros. 
4. Calibración multivariada de segundo orden. Ventajas analíticas. Generación de 
datos de segundo orden.  
5. Análisis paralelo de factores (PARAFAC). La propiedad de unicidad. Estimación 
del número de componentes. Efecto de las restricciones e inicialización. Calibración 
seudo-univariada. Aplicaciones. 
6. Resolución multivariada de curvas mediante cuadrados mínimos alternantes 
(MCR-ALS). Estimación del número de componentes. Restricciones y su efecto en la 
resolución. Calibración seudo-univariada. Ambigüedad rotacional y sus consecuencias. 
Aplicaciones. 
 
Desarrollo 
 
 Clases teóricas, de resolución de problemas y manejo de software para 
calibración multivariada de primer y segundo orden. Este último es de libre acceso y no 
requiere de ningún entorno especializado para ser ejecutado. 
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