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1. Denominacion de la asignatura:

|QUIMIOMETRiA Y EXPERIMENTACION EN QUIMICA ANALITICA

Titulacion

|Grado en Quimica

Cédigo

15289

2. Materia o modulo a la que pertenece la asignatura:

| Quimica Analitica

3. Departamento(s) responsable(s) de la asignatura:

| Quimica

4.a Profesor/a que imparte la docencia (Si fuese impartida por mas de uno/a
incluir todos/as) :

| Ana Herrero Gutiérrez y Silvia Sanllorente Méndez

4.b Coordinador/a de la asignatura

|SILVIA SANLLORENTE MENDEZ

5. Curso y semestre en el que se imparte la asignatura:

|Tercer curso, 6° semestre

6. Tipo de la asignatura: (Basica, obligatoria u optativa)

| Obligatoria
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7. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

6

8. Competencias // Resultados de aprendizaje

En la pagina web del Titulo se encuentra disponible la vinculacion entre los objetivos
ODS y las competencias del Titulo.
https://www.ubu.es/grado-en-quimica/informacion-basica/objetivos-y-competencias

* Competencia/Contenido de sostenibilizacion curricular

Practica de laboratorio:

E1l, * E18

* G2, G4, * G5, G6, G8, * G9, G11, G12, G14, G16, G17, G18

T1, * T2, T3, * T4, * T5, * T6, T8, T9, T11

Clases de teoria:

E1l, * E6, E15, * E18

G4, * G5, G6, G8, * G9, G12, G14, G16, G17

T1, * T2, * T6, T8, T9, T11, T20

Exposicién oral:

T8, T21, T20

Evaluacion escrita:

T1, * T2, T8

Competencias basicas desarrrolladas en practicas, teoria, exposicion oral y evaluacion
escrita

CB1 - Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en
un area de estudio que parte de la base de la educacion secundaria general, y se suele
encontrar a un nivel que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye
también algunos aspectos que implican conocimientos procedentes de la vanguardia de
su campo de estudio

CB2 - Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de
una forma profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de
la elaboracién y defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area
de estudio

* CB3 - Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una
reflexion sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética

* CB4 - Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y
soluciones a un publico tanto especializado como no especializado

CBS5 - Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje
necesarias para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia
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9. Programa de la asignatura

9.1- Objetivos docentes

O1. Comprender la importancia economica y social de los sistemas de garantia de
calidad y buenas practicas de laboratorio.

02. Conocer, interpretar y aplicar las normas nacionales (UNE) e internacionales
(ISO) que definen la calidad y adecuacion de los procedimientos de analisis quimico.
03. Saber poner a punto, optimizando mediante el disefio de experimentos, métodos,
técnicas y procedimientos de medida.

O4. Saber asignar la incertidumbre asociada a las distintas etapas de un procedimiento
analitico.

05. Establecer estrategias Optimas para determinar analitos en matrices complejas.
O6. Elegir y aplicar el método estadistico adecuado a cada problema en el ambito del
analisis quimico.

O7. Realizar protocolos normalizados de trabajo y expresar correctamente los
resultados de un analisis.

08. Disefiar ensayos interlaboratorio y de capacitacion e interpretar sus resultados.
09. Conocer la metodologia para asegurar la fiabilidad de medidas y procesos
quimicos.

010. Manejar métodos multivariantes para la identificacion y cuantificacion de
analitos.

9.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Programa Tedrico de la Asignatura
Tema 1. Validacion de las medidas Quimicas.
Quimiometria e informacién en Quimica Analitica.
Validacion de un procedimiento analitico. Modelo para los errores aleatorios y
sistematicos.
Parametros de calidad en contextos regulados: Exactitud, veracidad, precision,
repetibilidad, reproducibilidad, sensibilidad, rango lineal, limite de deteccion,
fiabilidad y robustez.
Comparacién de dos procedimientos analiticos. Materiales de referencia para evaluar
el sesgo.
Comparacion de la veracidad y la precision de dos procedimientos y/o métodos de
analisis mediante contraste de hipotesis
Tema 2. Comparaciones multiples.
Fuentes de variabilidad de un resultado analitico.
Determinacion de repetibilidad y reproducibilidad segun la normativa ISO-5725
mediante un analisis de la varianza.
Calculo de tamafios muestrales en ensayos interlaboratorios realizados mediante un
ANOVA.
Test para comparar multiples medias. Homogeneidad de varianzas.
ANOVA de dos o mas factores: estudio de distintos efectos y sus interacciones.
ANOVA anidado: asignacion de varianzas a las distintas etapas de un procedimiento
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y/o proceso quimico.

Finalidad de los ensayos de aptitud y de los ensayos interlaboratorios. Analisis de z-
scores.

Tema 3. Calibracién lineal.

Aplicaciones de modelos de calibrado basados en regresiones por minimos cuadrados.
Distribucién de los patrones de calibrado en calibrados lineales para obtener una
precision 6ptima en las determinaciones.

Sensibilidad analitica.

Meétodo de adicion estandar.

Comparacion de métodos mediante regresion lineal.

Tema 4. Capacidad de deteccion de un método de analisis.

Definiciones del limite de deteccion (ISO 11843, IUPAC, Decisién 2002/657/CE).
Meétodos de estimacion del limite de deteccion basados en un calibrado.
Evaluacion de las probabilidades de falso positivo y falso negativo.

Limite de decision.

Capacidad de deteccion.

Curvas operativas.

Tema 5. Calculo de la incertidumbre de un procedimiento analitico.
Incertidumbre. Incertidumbre compuesta.

Propagacion de errores en el calculo de la incertidumbre.

Transmisién del error: i) en funciones lineales; ii) en funciones no lineales de una o
mas variables; iii) en ausencia de relacion funcional.

Algunas aplicaciones analiticas en procedimientos complejos de calculo de
incertidumbres.

Tema 6. Fiabilidad y robustez de procedimientos analiticos.

Control "a priori” del procedimiento: Disefios Plackett-Burman para evaluar la
robustez.

Control “a posteriori” del procedimiento: Cartas de control. Cartas de control
multivariantes.

Tema 7. Introduccion al analisis multivariante.

Distintos niveles del reconocimiento de pautas.

Concepto de componente principal y su utilidad en la Quimica Analitica.

Analisis en componentes principales. Interpretabilidad de las componentes.
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Programa Practico de la Asignatura
Practicas de Laboratorio
1. Optimizacion, mediante la metodologia de disefio de experimentos, de una
extraccion liquido-liquido. Extraccién de hierro con metil isobutilcetona.
2. Calculo de la recuperacion y determinacion de hierro/zinc/magnesio en mejillones
por espectrofotometria de absorcion atomica de llama.
3. Determinacion del limite de decision y de la capacidad de deteccién de un
procedimiento de andlisis mediante espectrofotometria de absorcién molecular
UV/Visible.
4. Evaluacion del limite de decision y de la capacidad de deteccién con electrodos
selectivos. Electrodo selectivo de cloruros.
5. Control a lo largo del tiempo de varios parametros (pH, concentracién de cloruros y
conductividad eléctrica) en el agua de la red de abastecimiento. Utilizacién de un toma-
muestras automatico.
6. Analisis y comparacion de la concentracion de yodo de varias marcas comerciales
de sal yodada.
7. Estudio del efecto de las etapas de muestreo, dilucion y medida en la determinacion
de un analito. Evaluacion de la variabilidad atribuible a cada etapa. Célculo de la
incertidumbre individual y compuesta de acuerdo a la norma ISO 5725.
8. Comparacion de dos métodos analiticos para la determinacién de cobre.
9a. Analisis del efecto de varios factores en la determinacion de propil y metil paraben
por HPLC usando un disefio Plackett-Burman.
9b. Anadlisis de la robustez en la determinacion de etanol y butanol en medio acuoso
por cromatografia de gases (CG) usando un disefio Plackett-Burman para tres factores
experimentales.
10. Andlisis “interlaboratorio” (intergrupo) con los datos obtenidos en sus practicas.
Determinacion de repetibilidad y reproducibilidad intermedia. Deteccién de datos
anémalos por niveles. Estudio de la homogeneidad de medidas entre grupos.
11. Estudio del efecto de dos factores (analista y muestra) asi como de su interaccion
sobre los resultados obtenidos al calcular la concentracion de yodo de varias marcas
comerciales de sal yodada por los distintos grupos de estudiantes.
12. Analisis en componentes principales para detectar un fraude en muestras de
vino/whisky.
13. Determinacion de colorantes alimentarios mediante adicién estandar.
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9.3- Acceso a la Bibliografia Recomendada desde Leganto

https://leganto.ubu.es/leganto/public/34BUC_UBU/lists?courseCode=5289&auth=SAML

10. Metodologia de ensefianza y aprendizaje y su relacion con las
competencias/resultados de aprendizaje que debe adquirir/alcanzar el/la

estudiante:
Metodologia Competencia/resulta| Horas Horas de Total de
do de aprendizaje [presenciales| trabajo horas
relacionado
Clases tedricas E1l, E6, E15, E18, 15 26 41
G4, G5, G6, G8, G9,
G12, G14, G16, G17,
T1, T2, T6, T8, T9,
T11
Clases practicas E1l, E18, 33 44 77
E20
G2, G4, G5, G6, G8,
G9, G11, G12, G14,
G16, G17, G18, T1,
T2, T3, T4, T5, T6,
T8, T9, T11
Seminarios T17 3 10 13
tedricos/practicos
Realizacion de T1, T2, T6, T8, 0 4 4
trabajos e informes
Exposiciones y T8, T21, T20 1 4 5
debates
Evaluacion escrita T1, T2, T8 2 8 10
Total 54 96 150
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11. Sistemas de evaluacion:

La evaluacion se rige en todos sus términos por el Reglamento de Evaluacién de la
Universidad de Burgos. Asimismo, con caracter general, la evaluacion es continua en
los términos de las directrices aprobadas por la Facultad de Ciencias.

Las practicas de la asignatura, que forman parte del procedimiento "Practicas del
laboratorio y presentacion de informes", por su propia naturaleza, dado que no resulta
viable programar de nuevo un nimero tan elevado de sesiones de practicas, son
actividades no recuperables en 2* convocatoria. Si el alumnado tiene cursadas las
actividades no recuperables, en segunda convocatoria se mantendra la calificacion
obtenida en la primera.

Ademas se requiere un minimo de 4 (sobre 10) en la evaluacion de cada procedimiento
individual y es necesario alcanzar un 5 sobre 10 para aprobar la asignatura.

Quienes hayan superado la asignatura en la primera convocatoria tendran la
posibilidad de mejorar su calificacion en los procedimientos de "prueba de
conocimientos" y/o "prueba practica individual", realizando de nuevo dichas pruebas
en la segunda convocatoria, de acuerdo a la normativa vigente.

Nota: En el caso de realizacion fraudulenta de alguna prueba o de los trabajos exigidos
en la evaluacion de alguna asignatura se aplicara el Reglamento de Evaluacién de la
Universidad de Burgos en vigor.

El personal docente podra utilizar cualquier herramienta antiplagio que la Universidad
ponga a su disposicion para asegurar que no ha habido copia o plagio en ninguna de las
pruebas de evaluacion realizadas por el alumnado.

Procedimiento Peso Peso
primera segunda
convocatoria [convocatoria
Prueba de conocimientos de la primera parte 35 % 35 %
Prueba de conocimientos de la segunda parte 15 % 15 %
Prueba practica individual 20 % 20 %
Practicas del laboratorio, informes escritos, exposicion 30 % 30 %

oral y debate

Total 100 % 100 %
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Evaluacion excepcional:

La posibilidad de acogerse a la evaluacion excepcional debe solicitarse por escrito a
decanato.

Las pruebas se realizaran el mismo dia, hora y lugar establecidos por la facultad para la
realizacion de la primeras y segunda convocatorias .

Para aplicar esta modalidad es obligatorio la realizacion de las practicas de la
asignatura con el fin de evaluar las habilidades/destrezas en el laboratorio de analisis y
de computo. Ademas se requiere un minimo de 4 (sobre 10) en la evaluacion de las
siguientes pruebas que se valoraran con los siguientes procedimientos de evaluacion:
Prueba individual de conocimientos minimos: 40 %

Prueba individual de habilidades y destrezas en el laboratorio: 40 %

Realizacién y presentacion de trabajos de forma oral y/o escrita : 20 %

Es necesario alcanzar un 5 sobre 10 para aprobar la asignatura.

El sistema de evaluacion para estudiantes de intercambio debera ser modificado en el
supuesto de que los calendarios académicos de las universidades de origen y de destino
no sean coincidentes.

12. Recursos de aprendizaje y apoyo tutorial:

Tutoria personalizada, cada practica esta coordinada con los temas teoricos, es
evaluada de forma continua por el personal docente una vez terminada y antes de hacer
la prueba de conocimientos minimos. Material de apoyo de cursos previos en los que
se imparten materias relacionadas con la asignatura.

Casos de estudio con datos reales. Se dispone de ordenadores y software para el disefio
de experimentos (NEMRODW). Para el analisis de regresion, test de hipotesis,
ANOVAs, andlisis en componentes principales y carta de control multivariante
(STATGRAPHICS). Este tltimo es software libre para los alumnos matriculados en la
Universidad de Burgos. DETARCHI para determinar la capacidad de deteccién segin
ISO 11843.

13. Calendarios y horarios:

|Los que establezca la Facultad, que se encuentran publicados en la hoja Web del titulo. |

14. Idioma en que se imparte:

| Espariol |
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