
UCal Software

Desarrollo de calibraciones
y

Gestión de Bases de Datos



UCal
• Calibración y Software de gestión de bases 

de datos
• UCal ideado por el Dr. John Shenk, el 

creador del software ISI
• UCal desarrollado para las necesidades de la 

Industria Agrícola, Alimentaria y de Piensos 
y Forrajes. 



UCal
• Uso sencillo e intuitivo
• Puede usarse para desarrollar calibraciones 

en múltiples paltaformas de instruementos
• Fácil calibración y manejo de ficheros
• Automatizado
– Múltiples constituyentes desarrollados a la vez
– Detección y eliminación automática de anómalos

• Simple estructura de ficheros



Estructura de ficheros
• Fichero .SVF 
– Contiene Espectros y datos de laboratorio 

simultáneamente
• Fichero.PRD 
– Fichero sencillo que contiene Ecuación, 

Componentes Principales y Scores (ISI usa 3 
ficheros separados)



Manejo de Datos
• Admite múltiples formatos de ficheros
– .JDX, .NIR, .CAL., .SPC
– Conversión sencilla a fichero .SVF

• Sencillo manejo de datos
– Creación de ficheros
– Importar / Exportar Espectros



Manejo de Datos
• Sencillo manejo de cosntituyentes
– Importar / Exportar datos de Excel
– Histogramas de concentración de constituyentes

• Poderoso Interface de gráficos
– Dibujo de espectros
– Dibujo de espectros tratados matemáticamente
– Dibujo de sustracción de espectros
– Dibujo de múltiples ficheros simultáneamente







Estandarización
• UCal proporciona algoritmos de estandarización 

para transferencia de bases de datos y 
calibraciones

• Fichero de transferencia
– Convierte una base de datos completa para que se 

asemeje a si hubiese sido generada en otros 
instrumentos

• Concepto Master y Esclavo
– Convierte un espetro para que se asemeje a si 

hubiese sido generada en un instrumento diferente
– Mantiene una red de instrumentos



Concepto de distancia de 
vecindad

• Bases de datos de UCal estructuradas usando 
las distancias de vecindad

• Usa PLS en lugar de PCA 
– PCA Basado en espetros únicamente
– PLS Basado en relaciones entre espectros y 

constituyentes
• Las bases de datos son construídas por 

constituyentes en contraposición al PCA
• La adecuada construcción de bases de datos 

permiten calibraciones mas precisas.



Anómalos	espetrales	de	UCal
Global H (Distancia M ) – Distancia entre un espectro y la población de la calibración

GH



Anómalos	espetrales	de	UCal
Neighborhood H – Distancia entre un espectro y su vecino más cercano

NH



UCal – Desarrollo de 
calibraciones

• Calibraciones PLS optimizadas
• Potentes tratamientos matemáticos
– Derivadas
– SNV y Detrend
– Multiplicative Scatter Correction (MSC)

• Fichero MIN (minimización, como fichero ISI 
Rep) para eliminar variación no deseada 
causada por tamaño de partícula, Tª de la 
muestra, múltiples instrumentos, etc. 



UCal – Desarrollo de 
calibraciones

• Interface de una única y sencilla pantalla
• Calibraciones de múltiples constituyentes 

desarrolladas simultáneamente.
• Detección y eliminación automática de 

anómalos espetrales (H) y químicos (T).
• Fichero individual de calibración (.prd) para 

predicción (3 ficheros en ISI)











Dibujos PLS 3D por constituyente Dibujos de Loadings de 
calibración



UCal – Desarrollo de 
calibraciones

• Algoritmo de Condensado de bases de datos
– Emplea las distancias de vecindad para mediar 

muestras en la población, eliminar redundantes 
y mejorar la estructura de la base de datos

– Usa PLS en lugar de PCA por lo que el 
condensado es por constituyentes y no solo por 
el espetro
• PCA Basado solo en espectros
• PLS Basado en espectros y su relación con los 

cosntituyentes



UCal – Estructura de las bases 
de datos

• Emplea distancias de vecindad para 
optimizar la selección de muestras para el 
desarrollo de calibraciones.

• Las nuevas muestras para la calibración son 
seleccionadas por constituyente 
– Ahorra en costes de química analítica al solo 

analizar el constituyente específico necesario 
para mejorar la base de datos.



UCal - Calibraciones
• Las calibraciones UCal pueden aplicarse a 

varias plataformas de instrumentos 
usando el algoritmo de estandarización
– Unity
– NIRSystems 5000 and 6500
– Mas en el futuro



InfoStar / UScan
• Motor de predicción para uso de calibraciones UCal
• Para SpectraStar, se denomina InfoStar 3.10 y es 

suministrado en el PC integrado de todos sus equipos.
• Para unidades NIRSystems 5000 o 6500, el software 

UScan permite el empleo de calibraciones UCal
• UScan opera encima del software de rutina ISI, 

enmascarándolo temporalmente.
• Los anómalos NH son marcados y el espectro es 

almacenado por cada consitituyente para mejorar la 
construción de la base de datos.

• Soporte para ficheros de estandarización
• En el futuro nuevas plataformas



UScan



Resúmen
• Sencillo
• Automatizado
– Múliple constituyentes simultaneamente

• Puede usarse en diferentes plataformas
• Concepto de distancia de vecindad y 

condensado de bases de datos
• De uso muy familiar para clientes ISI


