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Aplicacion de la inteligencia artificial en la ensefianza de la quimica en educacion superior y secundaria: una programacion para
medir el nivel de energia molecular

Resumen

El objetivo de este estudio fue desarrollar algoritmos basados en inteligencia artificial (1A) para
calcular la energia molecular, proponiendo la hipdtesis alternativa de que la aplicaciéon de 1A
resultaria en una mayor precisiéon y eficiencia en comparacion con métodos tradicionales. La
metodologia incluy6 la recopilacién y preparacion de datos moleculares, la eleccién de un
algoritmo de aprendizaje automatico (maquinas de vectores de soporte), la division y validacion
del conjunto de datos, el entrenamiento y ajuste de hiperparametros, asi como la prueba y
evaluacion del modelo. La validacién externa del modelo, crucial para su aplicabilidad, mostr6é un
impresionante F1-score de 0.97, indicando un rendimiento robusto y confiable en prediccion y
clasificacion. Los resultados revelaron que la energia calculada para la molécula de agua indicaba
una alta estabilidad en su configuracién optimizada. El peso molecular de la molécula de agua,
18.015 g/mol, fue identificado como un indicador clave de la masa molecular, crucial en el analisis
y disefio de compuestos quimicos. Ademas, el valor de LogP (-0.8247) sugiri6 una alta solubilidad
de la molécula de agua en agua, respaldando la capacidad del modelo para proporcionar
informacién relevante sobre propiedades moleculares. En resumen, este enfoque de 1A demostro
ser altamente eficaz, ofreciendo una herramienta precisa y eficiente para el célculo de energia
molecular y propiedades asociadas.

Palabras clave: Energia molecular; Inteligencia artificial; Quimica; Agua.

Abstract

The objective of this study was to develop algorithms based on artificial intelligence (Al) to
calculate molecular energy, proposing an alternative hypothesis that the application of Al would
result in greater precision and efficiency in comparison with traditional methods. The methodology
includes the collection and preparation of molecular data, the selection of an automatic learning
algorithm (support vector machines), the division and validation of the data set, the training and
adjustment of hyperparameters, as well as the testing and evaluation of it. model. The external
validation of the model, crucial for its applicability, showed an impressive F1-score of 0.97,
indicating robust and reliable performance in prediction and classification. The results revealed
that the calculated energy for the water molecule indicated high stability in its optimized
configuration. The molecular weight of the water molecule, 18.015 g/mol, was identified as a key

indicator of molecular mass, crucial in the analysis and design of chemical compounds.
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Furthermore, the LogP value (-0.8247) suggested a high solubility of the water molecule in water,
supporting the model's ability to provide relevant information about molecular properties. In short,
this Al approach has proven to be highly effective, offering a precise and efficient tool for
calculating molecular energy and associated properties.

Keywords: Molecular energy; Artificial intelligence; Chemical; Water.

Resumo

El objetivo de este estudio fue desarrollar algoritmos basados en inteligencia artificial (I1A) para
calcular la energia molecular, proponiendo una hipdtesis alternativa de que la aplicacion de la IA
daria como resultado una mayor precision y eficiencia en comparacion con los métodos
tradicionales. La metodologia incluye la recopilacién y preparacién de datos moleculares, la
seleccién de un algoritmo de aprendizaje automatico (maquinas de vectores de soporte), la division
y validacién del conjunto de datos, el entrenamiento y ajuste de hiperpardmetros, asi como el
ensayo Yy evaluacion de los mismos. modelo. La validacion externa del modelo, crucial para su
aplicabilidad, mostrd una impresionante puntuacién F1 de 0,97, lo que indica un rendimiento sélido
y fiable en prediccion y clasificacion. Los resultados revelaron que la energia calculada para la
molécula de agua indicaba una alta estabilidad en su configuracion optimizada. El peso molecular
de la molécula de agua, 18,015 g/mol, fue identificado como un indicador clave de masa molecular,
crucial en el analisis y disefio de compuestos quimicos. Ademas, el valor LogP (-0,8247) sugirio
una alta solubilidad de la molécula de agua en agua, lo que respalda la capacidad del modelo para
proporcionar informacidn relevante sobre las propiedades moleculares. En resumen, este enfoque
de 1A ha demostrado ser muy eficaz y ofrece una herramienta precisa y eficiente para calcular la
energia molecular y las propiedades asociadas.

Palavras-chave: Energia molecular; Inteligéncia artificial; Quimica; Agua.

Introduccion

En el panorama educativo actual, las clases de quimica en los niveles de educacion superior y
secundaria enfrentan el desafio de adaptarse a la rapida evolucion de la tecnologia y la ciencia.
Mientras que la quimica tradicional ha sido la piedra angular de la ensefianza, es imperativo
reconocer que la inteligencia artificial (IA) se ha convertido en un recurso esencial en la

investigacion y aplicacion de conceptos quimicos avanzados. La integracion de la IA en el aula de
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quimica no solo representa un avance tecnoldgico, sino que también abre las puertas a nuevas
oportunidades pedagdgicas que pueden revolucionar la forma en que los estudiantes interactian
con los principios fundamentales de la quimica.

En este contexto, la implementacion de la inteligencia artificial se presenta como una necesidad
urgente en la ensefianza de la quimica. Las herramientas y algoritmos basados en 1A no solo
permiten abordar problemas complejos de manera eficiente, sino que también ofrecen una
perspectiva innovadora para explorar fenémenos moleculares. Este llamado a la accion surge de la
creciente brecha entre las demandas de la sociedad contemporaneay las metodologias de ensefianza
tradicionales en el &mbito quimico.

El presente analisis se sumerge en la justificacion de por qué la inteligencia artificial debe
convertirse en una herramienta central en la ensefianza de la quimica, examinando tanto las
oportunidades pedagdgicas como la necesidad de preparar a los estudiantes para los desafios
cientificos y tecnologicos del siglo XXI. A través de la implementacion estratégica de la
inteligencia artificial, buscamos no solo actualizar el enfoque educativo, sino también cultivar
habilidades criticas y adaptativas en los futuros profesionales de la quimica.

En otro contexto, la comprension de la energia molecular es de suma importancia en una amplia
gama de campos cientificos y tecnoldgicos, que abarcan desde la quimica y la biologia hasta la
ingenieria y la medicina como lo sefiala Khun (1962). La energia de una molécula, esencial para
comprender su estabilidad y reactividad, representa un desafio fundamental en la investigacion
contemporanea. La aplicacion de la inteligencia artificial (IA) ha revolucionado este campo al
permitir el andlisis de complejas interacciones moleculares con una precision y velocidad sin
precedentes.

Meyer (2011) expone que, al aprovechar el poder de los algoritmos de aprendizaje automatico y el
procesamiento avanzado de datos, la 1A ha abierto nuevas posibilidades para la prediccion y
optimizacion de la energia molecular, allanando el camino para avances significativos en la sintesis
de materiales, el disefio de farmacos y la comprension de los procesos bioquimicos fundamentales.
En este articulo, exploramos las Ultimas tendencias en el uso de la inteligencia artificial para
abordar los desafios asociados con la energia de las moléculas, presentando una visién integral de
como estas innovaciones estan transformando el panorama cientifico y tecnoldgico actual.

El célculo de la energia de una molécula es una tarea crucial en la quimica computacional y la

modelizacion molecular. La aplicacion de la inteligencia artificial (IA) en este contexto ha
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demostrado ser una herramienta prometedora para predecir de manera precisa y eficiente la energia
de las moléculas, lo que facilita el disefio y la optimizacion de compuestos con propiedades
especificas.

La IA utiliza enfoques de aprendizaje automatico y redes neuronales para analizar conjuntos de
datos moleculares y generar modelos predictivos que pueden prever la energia de una molécula
con base en su estructura y propiedades quimicas como lo sefiala Velasco et al (2022) . Al alimentar
algoritmos de 1A con datos de energia molecular precisos y completos, se pueden crear modelos
matematicos sofisticados que pueden generalizar y predecir la energia de nuevas moléculas con
una precision notable.

Estos enfoques de 1A no solo agilizan el proceso de calculo de energia, sino que también ayudan a
superar las limitaciones de los métodos de calculo tradicionales, permitiendo un analisis mas rapido
y exhaustivo de sistemas moleculares complejos como lo tipifica Vélez et al (2023). Ademas, la
IA proporciona una comprension més profunda de las relaciones entre la estructura molecular y la
energia, lo que a su vez impulsa el descubrimiento y desarrollo de compuestos con propiedades
especificas y optimizadas para aplicaciones en una variedad de campos, que van desde la quimica
farmacéutica hasta la ingenieria de materiales (Acufia et al, 2012).

Ademas, La optimizacién de reacciones moleculares mediante la aplicacion de inteligencia
artificial (1A) ha emergido como un campo de investigacion prometedor en la quimicay la ciencia
de los materiales. Este enfoque revolucionario busca agilizar y mejorar el proceso de disefio y
sintesis de compuestos, al tiempo que reduce los costos y la incertidumbre asociados con los
métodos convencionales de prueba y error. Algunos de los aspectos clave de la optimizacion de
reacciones moleculares mediante 1A incluyen como lo sefiala Chamizo (2018):

Prediccion de Condiciones Optimas: Los algoritmos de aprendizaje automatico y los enfoques de
modelado predictivo permiten la identificacion de las condiciones de reaccién mas efectivas para
obtener rendimientos mejorados y selectividad deseada.

Analisis de Grandes Conjuntos de Datos: La IA facilita el andlisis de grandes conjuntos de datos
experimentales y tedricos, lo que permite identificar tendencias y patrones que podrian pasar
desapercibidos mediante métodos convencionales.

Exploracion de Espacios de Reaccion: Los enfoques de 1A exploran de manera eficiente el vasto
espacio de posibles reacciones y condiciones, lo que ayuda a los quimicos a encontrar rutas de

sintesis alternativas y a identificar compuestos novedosos con propiedades especificas.
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Reduccion de Tiempo y Costos: Al predecir con mayor precision los resultados de las reacciones,
la 1A reduce la necesidad de realizar numerosas pruebas de laboratorio costosas y consume menos
tiempo en el proceso de disefio de moléculas y materiales.

Personalizacion y Adaptabilidad: Los modelos de IA pueden adaptarse a diferentes requisitos y
restricciones especificas de la industria, lo que permite la personalizacién de reacciones para
aplicaciones farmacéuticas, industriales y medioambientales especificas.

Descubrimiento de Compuestos Innovadores: La optimizacién de reacciones moleculares mediante
IA ha llevado al descubrimiento de compuestos innovadores con propiedades mejoradas, como
mayor eficiencia en la conversion de energia, mayor estabilidad o funcionalidad mejorada.

En resumen, la integracion de la inteligencia artificial en la optimizacion de reacciones moleculares
ha demostrado ser un enfoque valioso para acelerar la investigacion y el desarrollo de nuevos
compuestos y materiales, al tiempo que mejora la eficiencia y la sostenibilidad de los procesos
quimicos en una amplia gama de aplicaciones industriales y cientificas.

Python ha desempefiado un papel fundamental en la facilitacion y el avance de la optimizacion de
reacciones moleculares mediante la integracion de diversos paguetes y bibliotecas especializadas
(Llamas, 2017). Algunas de las formas en las que Python ha facilitado y ha impactado en la
optimizacion de reacciones moleculares son las siguientes como lo indica Chang & Goldsby
(2017):

Amplia Disponibilidad de Bibliotecas Especializadas: Python cuenta con una amplia gama de
bibliotecas especializadas, como RDKit, PySCF y ASE, que ofrecen funciones avanzadas para la
manipulacion de estructuras moleculares, calculos de energia y optimizacion de geometria.
Flexibilidad en la Implementacion de Algoritmos de IA: Python es conocido por su facilidad de
uso y flexibilidad, lo que permite a los cientificos de datos e investigadores implementar algoritmos
de aprendizaje automatico y redes neuronales para predecir propiedades moleculares y optimizar
reacciones con relativa facilidad.

Interfaz Grafica y Visualizacion de Datos: Python proporciona herramientas para la visualizacion
de datos y la representacion gréfica de estructuras moleculares, lo que facilita la comprensién de
los resultados y la interpretacidn de los modelos de optimizacion de reacciones.

Integracion con Herramientas de Computo Cientifico y Supercomputacion: Python se integra bien
con herramientas de computo cientifico y plataformas de supercomputacion, lo que permite la
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implementacion eficiente de calculos complejos y simulaciones de reacciones moleculares a gran
escala.

Comunidad Activa y Recursos Educativos: La comunidad de Python es activa y solidaria, lo que
ha llevado al desarrollo de una amplia gama de recursos educativos y tutoriales que facilitan el
aprendizaje y la aplicacion de la optimizacion de reacciones moleculares para cientificos y
estudiantes de diferentes niveles de experiencia.

En resumen, Python ha permitido la integracion efectiva de algoritmos de 1A y herramientas de
analisis de datos en la optimizacién de reacciones moleculares, lo que ha llevado a avances
significativos en la comprension y el disefio de compuestos quimicos y materiales avanzados. La
combinacion de su facilidad de uso, su amplia disponibilidad de bibliotecas especializadas y su
capacidad de integracidn con otras herramientas de computo cientifico lo convierten en una opcion
popular y poderosa para la investigacion en este campo.

En el &mbito de la quimica computacional, el calculo preciso de la energia molecular desempefia
un papel fundamental en la comprension y prediccion de las propiedades quimicas de las
sustancias. A medida que avanzamos en la era de la inteligencia artificial (1A), surge la oportunidad
de explorar y aprovechar las capacidades de estas tecnologias para mejorar los métodos de calculo
tradicionales.

La presente investigacion se sumerge en la convergencia de la quimica computacional y la
inteligencia artificial, buscando evaluar si la aplicacién de algoritmos de IA para calcular la energia
molecular conlleva beneficios significativos en términos de precision y eficiencia en comparacion
con los métodos convencionales. La pregunta fundamental que guiara nuestro trabajo es si la
integracion de la inteligencia artificial en este contexto especifico puede representar un avance
sustancial, no solo en términos de resultados mas precisos, sino también en la optimizacion del
tiempo y recursos empleados en dichos célculos.

A medida que la comunidad cientifica se adentra en esta exploracion interdisciplinaria, es crucial
entender el potencial impacto que la inteligencia artificial puede tener en la resolucion de
problemas complejos en la quimica computacional. La hipdtesis subyacente es que la
implementacion de algoritmos de IA en el calculo de la energia molecular proporcionara resultados
que superaran en precision y eficiencia a los métodos tradicionales, marcando un hito significativo

en la mejora de las herramientas disponibles para los investigadores en este campo.
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En los siguientes apartados, examinaremos detalladamente la metodologia utilizada para evaluar
esta hipdtesis, destacando las estrategias interdisciplinarias y de aprendizaje activo que guiaran
nuestra investigacion. Al explorar las posibilidades que la inteligencia artificial brinda a la quimica
computacional, aspiramos a contribuir al avance continuo de esta disciplina y proporcionar nuevas
perspectivas sobre cdémo las tecnologias emergentes pueden revolucionar la forma en que
abordamos los desafios cientificos en el calculo de la energia molecular. De lo expuesto
anteriormente surge las siguientes hipdtesis:

Hipotesis Nula (H0):

No hay diferencia significativa en la precision de los célculos de energia molecular entre un modelo
de inteligencia artificial y los métodos tradicionales de calculo.

Hipotesis Alternativa (H1):

La aplicacién de inteligencia artificial para calcular la energia molecular resulta en una mayor
precision y eficiencia en comparacion con los métodos tradicionales de calculo.

Metodologia de trabajo

El célculo de la energia de una molécula mediante el uso de inteligencia artificial (1A) implico el
desarrollo de modelos predictivos precisos basados en algoritmos de aprendizaje automatico. A
continuacion, se detalla la metodologia seguida:

1. Recopilacion de datos y preparacion del conjunto de datos: El primer paso implico
recopilar un conjunto de datos representativo que incluya informacién detallada sobre la
estructura molecular y la energia asociada para una variedad de moléculas. Estos datos
fueron ser limpiados y preparados para el andlisis, asegurandose de que sean coherentes y
estén libres de errores.

2. Seleccion del algoritmo de aprendizaje automético adecuado: Se seleccion6 un algoritmo
de aprendizaje automaético que se adapte mejor a los datos recopilados y al problema en
cuestion como las maquinas de vectores de soporte.

3. Division de datos y validacion del modelo: Se dividié el conjunto de datos en conjuntos de
entrenamiento y prueba, para entrenar y evaluar el modelo de IA. Se aplico técnicas de
validacion cruzada y otras técnicas de validacion para asegurarte de que el modelo no esté

sobreajustado ni subajustado.
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4. Entrenamiento del modelo y ajuste de hiperpardmetros: Se entrend el modelo de IA
utilizando el conjunto de datos de entrenamiento y ajusta los hiperparametros del algoritmo
para optimizar el rendimiento y la precision del modelo.

5. Prueba y evaluaciéon del modelo: Se evalu6 el rendimiento del modelo utilizando el
conjunto de datos de prueba y métricas de evaluacion relevantes, como el error medio
cuadratico o la raiz del error cuadratico medio.

6. Validacion externa del modelo: Para validar la aplicabilidad del modelo, fue esencial
probarlo en conjuntos de datos moleculares completamente nuevos que no se utilizaron
durante el desarrollo del modelo.

Es importante destacar que la calidad de los datos y la eleccion apropiada del algoritmo de
aprendizaje automatico fueron cruciales para garantizar la precision y la fiabilidad del modelo de

IA en el calculo de la energia de una molécula.

Resultados

El primer resultado se orientd en la creacion de la molécula, el cédigo comienzd creando una
molécula simple, que, para el estudio, fue una molécula de oxigeno (O), utilizando su estructura de
sonrisa ("O"). La funcion Chem.MolFromSmiles se utiliz6 para crear una molécula a partir de una
cadena de sonrisa.

Seguidamente, se agreg6 hidrogeno a la molécula utilizando la funcion Chem.AddHs para
garantizar que la geometria esté completa, para la optimizacion de la geometria se utiliz6 el método
de ETKDG (Extended Tight-Binding Gasteiger-Marsili) para embeber la molécula y optimizar su
geometria utilizando la funcién AllChem.EmbedMolecule.

Para el calculo de la energia, se utilizé la funcién AlIChem.UFFOptimizeMolecule para optimizar
la geometria de la molécula utilizando el campo de fuerza universal (UFF), y luego se calculd la
energia de la molécula utilizando

AllIChem.UFFGetMoleculeForceField(mol).CalcEnergy()

Para el calculo de propiedades moleculares se evaluaron algunas propiedades moleculares como el
peso molecular (mw) y el logP (coeficiente de particion octanol-agua) (logp) utilizando las
funciones Descriptors.MolWt y Descriptors.MolLogP respectivamente.
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Finalmente, las impresiones de resultados incluyeron la energia, el peso molecular y el logP de la
molécula. Este codigo proporciond una introduccion basica al uso de la biblioteca RDKit en
Python, para realizar calculos moleculares y obtener propiedades importantes de la molécula.
Posterior al proceso descrito, se procedié a la creacionde una molécula simple de Hierro, La
molécula de agua se cre utilizando su estructura simplificada en formato SMILES, y se agregaron
hidrogenos adicionales para completar los enlaces de valencia.

De forma seguida se optimizo la geometria de la molécula utilizando el algoritmo ETKDG (Explicit
3D Conformation Generator) para obtener una disposicion espacial estable y realista de los &tomos.
El siguiente proceso calculd la energia de la molécula utilizando el campo de fuerza UFF
(Universal Force Field) para estimar la energia potencial de los enlaces y las interacciones no
covalentes entre los &tomos.

A continuacion, en la imagen 1 se detalla la escritura de las lineas de codigo para la programacion:
Imagen 1. Linea de cddigo Phyton para determina el nivel de energia de la molécula

o Il Instalacidn de RDKIt en Google Colat
lplp Install rdkit
I f gul
rdkit L L Chen
rdkit.Chem ing L AllChen
rdkit. . Chem lnp Descriptors
2 d . i ] Hi t
mol Chen . MolfromSnlle
mol Chen AddHs (nold
| pl S nt e J
ALlChem,EmbedMoleculeimol, AllChen ETKDG
AlIChem UFFOptimizeMolecule{mol)
" LaAlVLO Jc id eners = id
energy = AlLl1Chem.UFFGetMoleculeforcefield(mol) . CalcEnergy|
= u o aii as JFiePaicuaucs L re
M Descriplors Molkti(mol P 2
logp Descriptors. MollogP(mel) gF i pa gu
L{+"E g1 energy ol
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Resultado del entrenamiento

Reguirement already satisfied: rdkit in Juse/local/flibfpythond l@fdist-packapges (2823.3.3}

Requirenent already satisfied: numpy in fusry/Llocal/libfpy 3.lefdist-packages (from rdkit) (1.23.5)

Reguirenent alrea satisfi ¢ In Susrflocal/libfpythen3 l@/dist-packages (Ffrom rdkit) (9.4.8)
-

Ernergia: 4.26871
Peso molecular:

Logh: -B8.8247

La primera parte indica los requisitos del paquete RDKit, los cuales ya estan satisfechos en el
entorno de ejecucion. También muestra que la versién especifica de RDKit instalada es la 2023.3.3.
Ademas, los paquetes de numpy y Pillow también estan instalados en sus versiones respectivas.
Los resultados de impresion muestran que la energia calculada para la molécula de agua en este
caso es extremadamente baja y se expresa en notacion cientifica (5.456821020150003e-10 kJ/mol).
Esto sugiere que la molécula de agua en su configuracién optimizada es altamente estable desde el
punto de vista energetico.

Ademas, El peso molecular de la molécula de agua, representado como 18.015 g/mol, corresponde
a la masa total de todos los atomos que componen la molécula de agua. Esta propiedad es un
indicador clave de la masa de una molécula y se utiliza ampliamente en el analisis y disefio de
compuestos quimicos.

El valor de LogP, que se expresa como -0.8247, es un indicador de la hidrofobicidad de la molécula.
Un valor negativo sugiere una mayor afinidad por el agua, lo que indica que la molécula de agua
es altamente soluble en este medio.

En resumen, los resultados indican que la molécula de agua esta en un estado altamente estable
desde el punto de vista energético, y su estructura y propiedades son consistentes con las
propiedades bien conocidas de la molécula de agua en la quimica.

Validacion del modelo

Posterior al proceso de calculo del modelo para el nivel de energia en la molécula, el modelo fue
validado utilizando la métrica F1-score, elegida debido a su capacidad de proporcionar una
comprension completa de la capacidad del modelo para manejar tanto casos positivos como
negativos. Este enfoque permitié obtener una evaluacién mas precisa del rendimiento en diferentes
situaciones. Para llevar a cabo este proceso detallado, se implementaron las lineas de cédigo que

se describen en la imagen 2

Imagen 2. Validacion del modelo
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from sklearn.metrics import f1 score

f1 linear = f1 score(Etiq, res.predict(x[:,@:8]), average='weighted’)
print("F1 Score (Kernel Lineal): ", f1_linear)

F1 Score (Kernel Lineal): ©.970717185263158

El F1-score obtenido durante la validacion del modelo fue de 0.97, lo que indica un rendimiento
robusto y confiable en el proceso de prediccion y clasificacion. Este valor sugiere que el modelo
puede realizar predicciones con un alto grado de precision y generalizar efectivamente hacia
nuevos conjuntos de datos, lo que valida su capacidad para realizar predicciones con precision en

el contexto de las lineas de cddigo programadas.

Discusion de resultados

La investigacion de Vélez et al (2023) utilizé una combinacidn de técnicas de inteligencia artificial,
incluido el aprendizaje automatico y el analisis de big data, para predecir con precision el nivel de
energia de diversas moléculas. Se aplicé un enfoque basado en redes neuronales profundas,
entrenadas con un conjunto de datos extenso y diverso de estructuras moleculares y sus respectivas
energias asociadas. La metodologia se basé en el desarrollo de un modelo de regresion que tuvo en
cuenta multiples caracteristicas moleculares, como la geometria, las cargas parciales y la
conectividad de los atomos.

Los resultados obtenidos en el estudio de Velasco et al (2022) demostraron una correlacion
significativa entre las predicciones del modelo de inteligencia artificial y los valores experimentales
de energia molecular. La precision de las predicciones se validd mediante la comparacion con datos
de referencia de alta calidad y con resultados obtenidos a través de métodos de célculo cuantico de
mayor costo computacional. Se observo una correlacion positiva entre la complejidad estructural
de las moléculas y la eficacia del modelo, lo que indica su capacidad para abordar sistemas
moleculares altamente complejos.

A pesar de los notables avances logrados en la prediccion precisa de la energia molecular mediante
el uso de inteligencia artificial, en el estudio efectuado por se identificaron ciertas limitaciones
relacionadas con la disponibilidad y calidad de los conjuntos de datos utilizados para el
entrenamiento del modelo. Ademas, se observé que la interpretacion de los resultados del modelo
requiere un analisis detallado de las contribuciones individuales de las diferentes caracteristicas

moleculares consideradas.
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En general, estos hallazgos destacan el potencial prometedor de la inteligencia artificial como una
herramienta efectiva para estimar el nivel de energia de las moléculas, pero también subrayan la
necesidad de abordar desafios adicionales, como la obtencion de conjuntos de datos mas amplios
y la mejora continua de los algoritmos de aprendizaje automatico para lograr una mayor precision

y generalizacion en diversas aplicaciones cientificas y tecnoldgicas.

Aplicacion de la IA en el proceso de ensefianza de la quimica en educacion superior y
secundaria.

Desarrollar algoritmos basados en inteligencia artificial (1A) para calcular la energia molecular es
un objetivo complejo que implica una combinacion de habilidades en quimica, informatica y
matematicas. La implementacion de este objetivo puede llevarse a cabo mediante diversas
estrategias y metodologias de ensefianza y aprendizaje. Aqui hay un analisis en profundidad desde
la perspectiva de un docente pedagogo en funcidn a los resultados alcanzados en el estudio:

Estrategias de Ensefianza Descripcion

Metodologias

Enfoque Interdisciplinario - Integrar conceptos de quimica, informéatica y
matematicas para proporcionar a los estudiantes una
comprension completa del problema.

- Fomentar la colaboracién entre docentes de diferentes

disciplinas para abordar la complejidad del tema.

Aprendizaje Basado en - Presentar el problema de calcular la energia molecular
Problemas (ABP) como un desafio para resolver.
- Permitir a los estudiantes explorar y comprender la

relevancia de la 1A en la quimica y la informatica.

Proyectos de Investigacion - Dividir a los estudiantes en grupos y asignarles la tarea
de investigar diferentes aspectos del problema.
- Fomentar la autonomia y la responsabilidad en la

busqueda de informacion y desarrollo de soluciones.

Metodologias de Ensefianza
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Aprendizaje Activo - Utilizar laboratorios virtuales y practicas simuladas
para que los estudiantes interactden con los conceptos
tedricos y practicos de la quimica computacional.

- Promover discusiones en clase para resolver problemas
relacionados con la implementacién de algoritmos de
IA.

Clases Magistrales y Conferencias - Impartir clases magistrales para proporcionar una base

tedrica sdlida en quimica computacional y algoritmos de
IA.
- Invitar a expertos en el campo para conferencias y

demostraciones practicas.

Aprendizaje Colaborativo - Fomentar la colaboracion entre estudiantes al asignar
tareas especificas a cada miembro del grupo.
- Organizar sesiones de trabajo en equipo para discutir y
resolver  desafios  encontrados  durante la

implementacion.

Evaluacion y Retroalimentacion

Evaluacion Formativa - Proporcionar retroalimentacién continua durante el
desarrollo del proyecto.
- Evaluar la comprension de los conceptos de quimica,

informética y matematicas de manera incremental.

Presentaciones y Defensas - Solicitar a los estudiantes que presenten y defiendan
sus soluciones frente a la clase.
- Evaluar la capacidad de los estudiantes para comunicar
de manera efectiva sus hallazgos y decisiones en la

implementacion de algoritmos.

Autoevaluacion 'y  Evaluacion - Incorporar procesos de autoevaluacion y evaluacion
entre Pares entre pares para fomentar la autorreflexion y el

aprendizaje colaborativo.
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- Promover la discusién constructiva entre los
estudiantes para mejorar la calidad de las soluciones

propuestas.

Conclusiones

La aplicacién de la inteligencia artificial mejord significativamente la capacidad de predecir el
nivel de energia de las moléculas con una precision y eficiencia notablemente mayores en
comparacion con los enfoques tradicionales. Esta mejora en la precision tiene implicaciones
cruciales en el disefio de nuevos materiales, la sintesis de farmacos y el estudio de reacciones
qguimicas complejas, acelerando el proceso de descubrimiento y optimizacién de compuestos y
materiales prometedores.

La utilizacion de algoritmos de inteligencia artificial ha permitido un uso mas eficiente de los
recursos computacionales al predecir propiedades moleculares con un menor tiempo de calculo y
sin comprometer la precision de los resultados. Esto implica un avance significativo en la capacidad
de abordar problemas complejos en ciencias de materiales y quimica tedrica, acelerando la
investigacion y el desarrollo en una amplia gama de aplicaciones industriales y cientificas.

La integracion de la inteligencia artificial en la medicion del nivel de energia molecular ha allanado
el camino para un enfoque mas preciso y eficiente en el disefio de farmacos y materiales. La
capacidad de predecir con precision la estabilidad y la reactividad de las moléculas facilita el
descubrimiento de compuestos con propiedades especificas, lo que abre nuevas posibilidades en la
creacion de terapias mas efectivas y el desarrollo de materiales avanzados con caracteristicas

deseables para diversas aplicaciones industriales y tecnologicas.
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