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Informaci6 general de l'assignatura

APLICACIONS DE L'ANALISI MULTIVARIANT EN BIOTECNOLOGIA

CEES T EG - [ 1R Q(SEMESTRE) AVALUACIO CONTINUADA / 2N Q(SEMESTRE) AVALUACIO
CONTINUADA

Caracter
Grau en Biotecnologia 4 OPTATIVA Presencial

Nombre de credits 6
assignatura (ECTS)

Grau/Master Curs Caracter Modalitat

Tipus d'activitat, credits Tipu s
i grups S PRALAB PRAULA TEORIA
d'activitat
Nombre de
e 1 2 3 3
credits
Nombr
ombre de 5 5 5 5
grups
GATIUS CORTIELLA, FERNANDO
Departament/s QUIMICA
Distribucié carrega 60 hores presencials + 90 hores no presencials per grup

o [T A-101  -NEWS ECEEII (a cada grup s'imparteix exactament la mateixa docéncia)
presencial i el treball
autonom de I'estudiant

Informacié important Consulteu aguest enlla¢c per a més informacio.
sobre tractament de
dades

Idioma/es d'imparticio JeziEIE!

Distribucio de credits L'assignatura s'imparteix INTEGRAMENT en 2 blocs diferents d'optatives:

- GRUP 1 (maxim 12 estudiants): 6 CREDITS IMPARTITS AL BLOC 1 D'OPTATIVES
(INICI AL SETEMBRE)

- GRUP 2 (maxim 12 estudiants): 6 CREDITS IMPARTITS AL BLOC 3 D'OPTATIVES
(INICI AL FEBRER)

IMPORTANT!!!: en el moment de la matricula I'estudiant ha de seleccionar un dels
dos grups degut a que cada grup esta limitat a un NOMBRE MAXIM DE 12
ESTUDIANTS.

Horari de tutoria/lloc Centre: Escola Técnica Superior dEnginyeria Agraria (ETSEA) de Lleida
Departament: Quimica

Despatx: 0.07 Horari consulta: A concretar

Teléfon: 973 00 36 54


https://unidisc.csuc.cat/index.php/s/6YmWjHtUWcryan1
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Credits
Adreca electronica professor/a impartits
(s/es) pel

professorat

Professor/a (s/es) Horari de tutoria/lloc

GATIUS CORTIELLA, FERNANDO | fernando.gatius@udl.cat 12

Informacié complementaria de l'assignatura
Dades de contace del professor:
Ferran Gatius Cortiella (Departament de Quimica. Universitat de Lleida)

Despatx A 0.07.2. Pdis. Planta Baixa - Edifici A. Campus ETSEA. Av. Rovira Roure, 191. 25198 - Lleida
Teléfon nim. +34 973 00 36 54 ; E-mail: gatius@quimica.udl.cat

Objectius academics de l'assignatura
L’estudiant que superi I'assignatura ha de: (Objectius de coneixement)

e ENTENDRE i UTILITZAR la terminologia basica i els conceptes fonamentals que s'aborden en la materia
especificats en el programa de la mateixa.

e Saber utilitzar els conceptes mostrats per INTERPRETAR resultats obtinguts de 'analisi de dades de
diferent naturalesa, tant en si estan caracteritzades per una o moltes variables.

e Aconseguir una formacio de caire cientific basada en el coneixement de la metodologia implicada en el
tractament de dades, aixi com en la universalitat que confereix el caracter APLICAT de 'assignatura a
dades de diferents tipus.

e Meés generalment, demostrar una preparacio per al disseny d'investigacions sobre la base dels principis de
rellevancia, control i generalitzacio.

L’estudiant que superi I'assignatura ha de ser capag de: (Objectius de capacitat)

e PLANTEJAR i DESENVOLUPAR l'estudi i el tractament de diferents tipus de dades en funcié del seu
caracter.

e Expressar correctament el resultat d’'un estudi i realitzar comparacions de resultats numerics utilitzant les
eines i contrastos adequats a cada cas.

e Plantejar i ANALITZAR/INTERPRETAR els models implicats en I'estudi descriptiva d'un conjunt de dades
dins 'ambit multivariant per extreure'n les conclusions pertinents.

e ENTENDRE i APLICAR les técniques multivariants de projeccio per a altres estudis apart dels descriptius,
com sén els implicats en el calcul de relacions entre diferents variables i els procediments de classificacié
de mostres.

e INTERPRETAR, DISCUTIR i EXTREURE CONCLUSIONS d'estudis multivariants de dades (en general), tan
si han estat realitzats per un mateix com per una altra persona.

Competéncies
Competéncies generals
El graduat en Biotecnologia ha de:

e Desenvolupar aplicacions i protocols biotecnologics per obtenir productes d'interés huma.
e Treballar en empreses biotecnoldgiques en la investigacio, el desenvolupament o la produccié de
bioproductes.


https://correu.udl.cat/images/blank.png
https://correu.udl.cat/src/compose.php?send_to=gatius@quimica.udl.cat
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e Dissenyar projectes biotecnoldgics innovadors mitjancant la identificacié d’aplicacions, idees de negoci,
plans de treball i la implantacié de noves técniques i equips.
e Transmetre informacid, idees, problemes i solucions a un public tant especialitzat com no especialitzat.

Competéncies especifiques
L'alumne que superi l'assignatura ha de poder:

e Entendre i aplicar les técniques d’analisi multivariant de dades en diferents situacions.
e Analitzar, interpretar, entendre, discutir i extreure conclusions de qualsevol estudi que impliqui dades
numeriques, ja siguin univariants o multivariants.

Continguts fonamentals de l'assignatura

En la major part d'estudis que es desenvolupen es treballa amb mostres/dades sovint definides per moltes
variables. En aquesta assignatura es presenten una série d'eines per a poder tractar tota aquesta informacié de
forma eficient, SENSE la necessitat de coneixements avancats de matematiques o estadistica, i es dona una
visi6 global de I'analisi i tractament de dades amb aquestes eines i, sobre tot, de la seva APLICACIO per a
l'estudi i extracci6 de conclusions.

Per a fer aixd es comencga (a mode d'introduccio) situant a I'alumne amb el repas (molt breu) dels principals
conceptes del tractament univariant de dades (que I'alumne ja coneix de primer curs) que li permetran arribar a
I'expressio correcta del resultat d’'un estudi i a fer tractaments basics dels valors numérics que defineixen una
variable. En aquesta introduccié es repassen conceptes estadistics basics que es connecten amb la presentacio i
aplicacié de les técniques de projeccié com a eines per a tractar dades de caire multivariant. Aquestes eines
s'APLIQUEN als estudis descriptius de dades, a la relacié entre variables i a la classificacié dindividus (mostres,
unitats experimentals) atenent a grups preestablerts. Finalment, la matéria es completa amb I'aplicacié de
técniques de disseny d'experiments tant per guiar un estudi (screening) com per a l'optimitzacié de diferents
procediments experimentals en base a les variables considerades.

Cal tenir en compte que és una assignatura d'analisi de dades APLICADA, en la que s'emprara el software
corresponent per a fer qualsevol calcul/model dels implicats en un estudi, i en la que s'avaluara la COMPRENSIO
dels CONCEPTES implicats en la mateixa mitjancant la INTERPRETACIO dels fendomens que mostren els
diagrames generats en els esmentats calculs/models (interpretacié que conduira a I'extraccioé de les
conclusions pertinents). S6n fonamentals les classes PRACTIQUES en les que s'ensenyara tant a

utilitzar I'esmentat software com a interpretar els models/diagrames implicats en els diferents estudis a mode de
tutorial.

PLANIFICACIO DELS CONCEPTES TEORICS QUE ES TRACTARAN EN L'ASSIGNATURA

INTRODUCCIO: REPAS DEL TRACTAMENT DE DADES UNIVARIANTS
Errors en I'analisi quantitativa de resultats. Tipus. Repetibilitat / reproduibilitat
Estadistics per a les determinacions amb mesures repetides. Distribucions. Normalitat
Concepte de MOSTRA. La distribucié de mitjanes
Limits de confianca. Aplicacions a la presentacio dels resultats d'un estudi
Contrastos de significacié: comparacié de la precisid i el resultat de 2 métodes

Comparacié de més de 2 valors (estudis amb factors - ANOVA)
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Conclusions a partir dels contrastos de significacié. Errors associats
DEFINICIO DE L'AMBIT MULTIVARIANT PER A L'ESTUDI DE CASOS
Observacions indirectes i correlacions
Analisi Multivariant i Estadistica Multivariant
Presentaci6 de les dades multivariants: el conjunt (matriu) de dades objecte d'un estudi
Objectius principals de les técniques d’analisis multivariant
METODES DE PROJECCIO. ANALISI PER COMPONENTS PRINCIPALS (PCA)
Estudi de dades definides per variables correlacionades. Plantejament i problemes
El primer Component Principal (PC): definicié i obtencié. Extensié del model a més PCs
Conceptes de scores i loadings (projeccions/representacié de mostres i variables)
Variancia explicada i variancia residual de les dades en un model PCA
Residual i leverage de les mostres de I'estudi
Estudi dels outliers 0 mostres estranyes que es poden trobar en un estudi
Interpretacié del model PCA i dels diagrames associats
RELACIO ENTRE VARIABLES. LA REGRESSIO MULTIVARIANT

Estudi de la regressié en ambit univariant. Repas dels principals conceptes de I'ajust per minims
quadrats per emprar-lo com a base de comparacié en la regressié multivariant

Extensio de l'estudi a I'ambit multivariant. La regressio lineal maltiple (MRL) Definici6é del model MLR.
Limitacions i problemes dels models MLR. Primera solucié als problemes trobats: la seleccié de variables

Soluci6 definitiva als problemes trobats: la Regressid per Components Principals (PCR). Necessitat dels
Components Principals en I'ambit de la regressié multivariant. Estudi del model: scores, loadings,
variancies, error. Limitacions/problemes dels models PCR

Soluci6 als problemes de PCR: la Regressi6 per Minim Quadrats Parcials (PLS) Definicié dels factors
PLS. Tipus de model PLS. Estudi dels models: representacions (scores, loadings) i errors associats

LA VALIDACIO DELS MODELS MULTIVARIANTS
Calibratge i validacié de models: requeriments dels conjunts associats
El concepte de “conjunt de test” en la validacié de models
Altres métodes: la correcci6 per importancia (leverage) i la validacié creuada

Estudi dels errors. Mesura de I'error experimental (estudis amb repeticions). Bondat dels models de
regressié: RMSEP, RMSEC i altres parametres

METODES DE CLASSIFICACIO DINS L'AMBIT MULTIVARIANT
Classificacions supervisades i no supervisades

Aplicaci6 dels métodes de projeccié a la classificacio: el métode SIMCA. Definicié dels models que
defineixen les classes

Definicio de la metodologia de classificacio. Parametres

Analisi dels resultats (taules i diagrames) del procediment de classificacio
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APLICACIONS DE LES TECNIQUES DE PROJECCIO AL DISSENY D'EXPERIMENTS

Dissenys aplicats a estudis preliminars: dissenys factorials, Plackett-Burmann

Dissenys d'optimitzacié: Disseny Central Compost (CCD), Box-Behnken

Activitats practiques

1. Exercicis de repas d'estudis univariants amb full de calcul: contrastos d'hipotesis, analisi de variancia i

regressio lineal.

2. Exploracié de dades. Métodes de projeccié. Analisi per Components Principals (PCA). Representacio de la
informacié (scores i loadings). Residuals i leverage.

3. Regressio per Components Principals (PCR). Parametres de calibratge. Distribucions de mostres i variables en
el model obtingut. Error del model. Interpretacié. Definicié del model: obtencié dels coeficients de regressié.

4. Regressio per Minims Quadrats Parcials (PLS). Deteccié de mostres estranyes (outliers) i tractament de les
mateixes en l'obtencié del model. Interpretacié del model trobat: distribucions de mostres i variables. Error del
model i obtencié dels coeficients de regressié. Comparacié PCR-PLS. Comparacié de diferents métodes de

Validacié de models.

5. Métodes de classificacio. Classificacié supervisada i no supervisada. Métode SIMCA. Analisi dels resultats de
la classificacio relatius a objectes, variables i models de les classes

6. Disseny d'experiments. Dissenys preliminars i d'optimitzaci6é. Models implicats i aplicacié dels mateixos.

Eixos metodologics de 'assignatura

Tipus d'activitat

Descripcio

Activitat presencial
alumne

Activitat no
presencial alumne

fendmens, mesurar...

Objectius Hores | Treball alumne Hores
Estudi: Coneixer,
o . Classe magistral Explicacié dels comprendre i 75hores
Llico magistral (Aula. Grup gran) principals conceptes 30 sintetitzar 43 3ECTS
coneixements
Resolucié de UL .
. resoldre problemes i
problemes i casos .
L casos (aplicar els
L (aplicacioé dels .
. Classe participativa . coneixements a
Problemes i casos conceptes explicats, - = =
(Aula. Grup gran ) dades reals, pel que
pel que es os
plangteja juntament o
: : planteja juntament
amb l'anterior) \ .
amb I'anterior)
Realitzacio
L Classe participativa | d'activitats Resoldre problemes 50hores
Sl (Grup mitja) de discussié 0 i casos. Discutir 30 2ECTS
o aplicacié
Practica de
Laboratori Laboratori (Grup
mitja)
Aula d'informatica Practica a E;(:c;:g?ciiwlarendre 10 Estudiar, entendre | 15 25hores
raula (Grup mitia) | P -comp aplicar 1ECTS
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Practiques de
camp

Visites

Activitats dirigides

Altres

150hores

Totals 60 90 6ECTS

Sistema d'avaluacié

Examens Practiques Analisis de casos i problemes Altres activitats

Exercicis practics | Discussi6 d'exemples/exercicis
d'aplicacié de les | d'aplicacié de les tecniques a Estudi a classe. Exercicis
tecniques diferents tipus de dades
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Ti . i Pes
. |p_u.f, Activitat d'Avaluacioé e .,
d'activitat qualificacio
Procediment Numero

Llico Exercici d'aplicacié de les tecniques explicades a dades concretes amb 1 25
magistral contingut de caire més teoric
Problemes | Exercicis d'aplicacié de les tecniques explicades a dades concretes adequades 5 45
i casos a cada tema del curs (preparacio/orientacié dels exercicis d'avaluacio)
Laboratori

Plantejament de problemes, orientaci6 sobre les técniques necessaries per a
Seminari poder resoldre'ls, resolucié comentada i debat o discussié sobre els punts que 30
els alumnes considerin necessaris

Aula
informatica

Practiques
de camp

Visites

Orientacions als alumnes que ho considerin necessari per a analitzar les dades
d'algun treball que estiguin desenvolupanti pugui requerir I'is de les técniques
explicades a classe

Activitats
dirigides

altres

Total 100

Bibliografia i recursos d'informacio
Bibliografia basica

Multivariate data analysis in practice ESBENSEN, K.; SCHONKOPF, S.; MIDTGAARD, T. CAMO AS.
Trondheim. Norway. 1996.

Chemometrics. Data Analysis for the Laboratory and Chemical Plant. BRERETON, R.G. John Wiley & Sons,
Chichester. 2003.

Multivariate Calibration MARTENS, H.; NAES, T. John Wiley & Sons. Chichester. 1989.
Bibliografia complementaria

Statistics for analytical chemistry (3rd Ed) MILLER, J.C.; MILLER, J.N. Ellis Horwood Corp. Chichester. West
Sussex. 1993.

A User-Friendly Guide to Multivariate Calibration and Classification NAES, T.; ISAKSSON, T.; FEARN, T.;
DAVIES, T. NIR Publications. Chichester. UK. 2004.

Handbook of Chemometrics and Qualimetrics (Part A — Estadistica ; Part B — Calibratge)

MASSART, D.L.; WANDEGINSTE, B.G.M.; BUYDENS, L.M.C.; DeJONG, S.; LEWI, P.J.; SMEYERS-
VERBEKE, J. Elsevier Science B.V. Amsterdam. The Netherlands. 1997 (A), 1998 (B).

Statistical Methods in Analytical Chemistry (2nd Ed.) MEIER, P.C.; ZUND, R.E. John Wiley & Sons, Inc.
Chichester. UK. 2000.
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