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Sección 14: Química Teórica y Computacional 
 
 
Introducción 

 
El término quimioinformática en su sentido más amplio hace referencia al uso de 
herramientas computacionales, así como métodos informáticos, para el estudio de 
diferentes problemas en el campo de la química. Las técnicas utilizadas son conocidas 
como in silico y han sido aplicadas ampliamente en el diseño racional de drogas. En la 
actualidad, un área en constante crecimiento es el uso y desarrollo de estas 
herramientas teóricas para el diseño de nuevos materiales poliméricos. 
Los polímeros son macromoléculas de elevado peso molecular (PM) formadas por la 
repetición de unidades denominadas monómeros. Estos monómeros reaccionan por 
un proceso llamado polimerización que consta básicamente de tres etapas: iniciación, 
propagación y finalización. Entonces, los polímeros sintéticos son moléculas muy 
complejas, comparados con los fármacos: tienen pesos moleculares muy altos, 
comportamientos singulares y además la gran mayoría de las resinas comerciales son 
polidispersas. Esta distribución de PM define el perfil de comportamiento mecánico del 
material, entre otras propiedades fisicoquímicas, de aquí su importancia. Por lo tanto, 
al diseñar un nuevo material polimérico, no sólo es importante describir muy bien la 
estructura química, sino que es indispensable considerar la polidispersión deseada. 
 
En el ámbito experimental existe, entre otras, una técnica para determinar la 
distribución de peso molecular de un polímero y es conocida como GPC 
(cromatografía por permeación de geles), un tipo especial de cromatografía por 
exclusión de tamaño (SEC) que separa los analitos según su volumen hidrodinámico. 
Esta técnica genera una curva de distribución de pesos a partir de la cual se pueden 
calcular los parámetros que describen a la población de tamaños: Mn (peso molecular 
promedio en número), Mw (peso molecular promedio en peso), etc. A partir de estos 
dos se obtiene el índice de polidispersión (PDI): Mw/Mn, el cual da una idea del ancho 
de la curva (Fig.1). De este modo, cuando se reportan resultados en la literatura 
acerca de materiales poliméricos sólo se informan los valores de Mn y Mw, es decir 
sólo se indica su polidispersión sin presentar la curva. 
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Figura 1. Distribución de PM de diferentes materiales poliméricos. 
 
En los últimos años, nuestro grupo de investigación ha explorado el ámbito de la 
predicción de propiedades térmicas y mecánicas de materiales poliméricos, aplicado al 
campo del diseño de nuevos polímeros [1,2]. Se ha aplicado la técnica de modelado 
QSPR (Relación Cuantitativa Estructura-Propiedad), que relaciona una propiedad 
objetivo (ej. elongación a la rotura [2]) con descriptores moleculares calculados sobre 
la estructura molecular. Hasta el momento, se ha trabajado con representaciones 
moleculares sintéticas de los polímeros (monómeros, trímeros, etc.) como una primera 
aproximación de modelado. En la actualidad, nos encontramos con el desafío de 
describir al material real en términos de su polidispersión. Esto implica conocer sus 
curvas de distribución de peso pero, como se dijo antes, en la literatura sólo se 
reportan Mn y Mw. Por lo tanto, en el presente trabajo se discuten los primeros 
resultados de la reconstrucción de curvas teóricas de distribución de peso molecular a 
partir de los valores de Mn y Mw de los materiales de nuestra base de datos (Dataset 
1 [2]).  
 
 
Metodología y Resultados 

 
Para atacar el problema de la reconstrucción de dispersión de pesos, se propone 
emplear una técnica de aprendizaje supervisado en 3 etapas (Fig.2). El objetivo del 
aprendizaje supervisado es crear una función capaz de predecir el valor de salida 
correspondiente (dato) a cualquier objeto de entrada válida (dato) después de haber 
aprendido con una serie de ejemplos, que son los datos de entrenamiento. Para 
entrenar estas herramientas se generó una nueva base de datos con curvas de 
distribución de PM reales (Dataset 2) para esta ocasión, cuyos materiales presentan 
una distribución de tipo lognormal (Ver apartado Dataset).  
 
Etapa 1. A partir de cada curva del Dataset 2, se obtienen los 3 parámetros de la 
distribución lognormal: ubicación, media y desvío estándar, usando test de bondad de 
ajuste. 
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Figura 2. Metodología de predicción de curvas teóricas de distribución de pesos 
del Dataset 1.  
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Etapa 2. Se generan 3 modelos que relacionan Mn y Mw (Input) con cada parámetro 
lognormal usando la herramienta WEKA [3]. Los métodos utilizados para inferir los 
modelos de regresión fueron: Linear Regression, Multilayer Perceptron, Simple Linear 
Perceptron, Random Committee, M5Rules, Decision Stump, Arbol M5P, Ramdom 
Forest, Ramdom Tree (Tabla1). La calidad de predicción de cada uno de ellos fue 
evaluada con leave one out (14 folds) y validación cruzada de 7 folds. En la tabla 1 se 
reportan los mejores resultados. Sin embargo, no todos los valores son altos, razón 
por la cual se proyecta recabar mayor cantidad de datos para completar el Dataset 2 y 
así lograr obtener mejores desempeños. 
 
Tabla 1. Desempeños estadísticos de los modelos de etapa 2. 

 
 
Etapa 3. Con los 3 modelos obtenidos en etapa 2, se cargan los datos de Mn y Mw del 
Dataset 1 y se predicen los 3 parámetros lognormal para recuperar la curva teórica de 
polidispersión.  
 
 
Dataset. 
 
Dataset 1: 77 polímeros de alto peso molecular, con sus respectivos Mn, Mw, 
descriptores calculados y datos sobre propiedades mecánicas medidas [2]. 
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Dataset 2: 14 polímeros polidispersos (polietilenos, poliuretanos) con sus respectivos 
Mn, Mw y datos de la curva de distribución de pesos provenientes de un estudio de 
GPS. 
 
 
Conclusiones 

 
Los principales aportes de este trabajo fueron la construcción de un set de curvas de 
polidispersión de materiales reales (Dataset 2) y la generación de modelos predictivos 
para recuperar mediante aprendizaje supervisado las curvas teóricas de polidispersión 
de nuestro Dataset 1. En tal sentido, según nuestro conocimiento, esta es la primera 
metodología que intenta abordar esta problemática. 
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