


1. Nombre del proyecto:
Correlaciones de alto orden en el espacio químico representado en un hipergrafo
dirigido

2. Nombre del responsable y tiempo de dedicación al proyecto:
Dr. Humberto Laguna Galindo, Profesor Titular C de Tiempo Completo, Área Académica de
Química Cuántica, Departamento de Química
Tiempo de dedicación: 15 horas

3. Nombre de los participantes y tiempo de dedicación al proyecto:
Dr. Ángel Alejandro García Chung, Departamento de Química, realiza estancia posdoctoral.
Tiempo de dedicación: 10 horas

Dr. José Antonio Zárate Colín, Departamento de Química, realiza estancia posdoctoral.
Tiempo de dedicación: 5 horas

Q. Yaffet Zambrano González Departamento de Química, alumno de maestría.
Tiempo de dedicación: 4 horas

4. Área, Departamento y División
Área Académica de Química Cuántica, Departamento de Química, División de Ciencias
Básicas e Ingeniería.

5. Objetivos generales y particulares
General
Realizar un estudio exhaustivo de las correlaciones estadísticas de alto orden presentes en
hipergrafos orientados completos y en hipergrafos dirigidos completos, que representan el
espacio químico para distintos números de sustancias.
Estudiar y caracterizar hipergrafos aleatorios en un esquema similar a los de Erdös-Renyi y
de Watts-Strogatz, en particular, nos interesa estudiar las transiciones de fase que éstos
puedan presentar como función de la probabilidad, y la capacidad de las medidas de
correlación de alto orden de captarlas, evaluando también la capacidad de las medidas de
correlación por pares.

Particulares
Establecer las diferencias y similitudes entre las distintas distribuciones de probabilidad que
resultan de considerar las estructuras tanto de las sustancias como de las reacciones, a
través de las medidas de correlación de alto orden.
Identificar las transiciones de fase en el modelo tipo Erdös-Renyi del hipergrafo orientado
aleatorio y del hipergrafo dirigido aleatorio.
Implementar y explorar la estructura de “pequeño mundo” en un modelo de Watts-Strogatz
para hipergrafos orientados empleando las medidas de información definidas anteriormente.
Comparar el esquema anterior, diseñado para un hipergrafo completo (orientado o dirigido)
con los datos de Reaxys apuntando al estudio de posibles correlaciones que las medidas de
información puedan poner de relieve.
Consolidar nuevas líneas de generación y aplicación del conocimiento para la formación de
estudiantes de licenciatura y posgrado de la UAM-I en el estudio de la teoría de redes y sus
aplicaciones a la química.



6. Antecedentes

Reaxys [1] es una base de datos que está formada por el registro anual de las sustancias y
las reacciones químicas que fueron reportadas, tanto en revistas científicas como en
patentes desde 1771. Contiene la información recolectada de más de 260 millones de
sustancias y 73 millones de reacciones químicas indexadas, y esto la convierte en la base
de datos de la química con mayor envergadura.

Estudiar esta cantidad de datos supone un reto mayor. De las varias perspectivas posibles
para explorar los datos, en este proyecto nos enfocamos en una ruta muy concreta: el
modelado de los datos, primero como un hipergrafo orientado y en segundo lugar como un
hipergrafo dirigido, para el estudio de su estructura y la estructura de sus relaciones.

Proponemos desarrollar un modelo para estudiar correlaciones estadísticas de pares de
variables aleatorias en los hipergrafos utilizando la información mutua, definida en el
contexto de la teoría de la información, pues una caracterización de la base de datos
empleando medidas informacionales, permitirá explicar y comprender las distintas regiones
del enorme conjunto de datos, su grado de entrelazamiento así como su geometría y
topología. Esto supone un resultado notable si se tiene en cuenta que se dispone de la
información de más de 220 años de datos de sustancias y reacciones químicas, con lo cual
nuestros análisis temporales de las medidas de información, aportarán un entendimiento
robusto, basado en datos, sobre el comportamiento y evolución de la química como ciencia.
Hecho que, además, permitirá realizar extrapolaciones para inferir tendencias para los
siguientes años. En este proyecto pretendemos dar un paso más en esta caracterización
calculando las correlaciones estadísticas de alto orden [2], es decir más allá de las
correlaciones por pares.

Hasta la fecha, se ha utilizado un enfoque estadístico para encontrar patrones en los datos
que permiten distinguir etapas de la ciencia (y hablar propiamente de etapas protorgánica,
orgánica y organometálica) [3], así como los patrones que permiten ubicar características de
la comunidad que trabaja con sustancias y reacciones químicas [4]. El conocimiento de los
datos que se refleja en estos trabajos previos y en otros desarrollos actuales que estamos
realizando, nos dan la pauta para responder las preguntas de esta investigación y también
nos permiten diseñar los pasos para la investigación propuesta en este proyecto.

7. Descripción

El enfoque que proponemos adoptar para el estudio es el modelado de los datos para
detectar y explicar patrones. Ello reviste un interés intrínseco para estudiar y describir la
dinámica de la comunidad científica. Para el modelado, en este proyecto nos planteamos la
relación entre el espacio de sustancias químicas (un espacio que tiene 260 millones de
elementos hasta la fecha) y el espacio de las reacciones químicas (que tiene 73 millones de
elementos hasta la fecha) a través de un hipergrafo orientado y de un hipergrafo dirigido,
que se construye de la siguiente manera:

Se consideran las sustancias químicas de interés y las reacciones químicas entre ellas.
Cada conjunto de reactivos constituye un hipernodo, y cada conjunto de productos otro
hipernodo, y la arista entre ellos un hipervértice. Es importante señalar que los hipernodos



pueden compartir sustancias, pues cada una de ellas puede aparecer en diferentes
reacciones químicas, como producto o como reactivo. Esto produce patrones diversos en el
hipergrafo cuyas propiedades matemáticas son de interés.

Los hipergrafos orientados y los dirigidos en sí mismos revisten interés teórico que nos
planteamos estudiar en este proyecto. Se trata de objetos matemáticos de relativamente
reciente aparición en la literatura científica [6, 7, 8] cuyas propiedades matemáticas están
bajo estudio [9, 10, 11, 12]. El interés en los hipergrafos orientados o dirigidos proviene de
formular extensiones a la teoría de redes [13, 14], hoy plenamente consolidada y con
crecientes aplicaciones, que permitan estudiar aspectos que no aparecen de forma explícita
en los modelos de redes más conocidos, es decir, que los hipergrafos (orientados y/o
dirigidos) son estructuras de orden mayor y por lo tanto, contienen más información que la
contenida en los grafos. Nos planteamos por tanto, realizar un estudio de sus características
topológicas utilizando teoría de la información [15], para detectar correlaciones estadísticas
de pares y correlaciones estadísticas de alto orden [2, 16] entre hipernodos que nos
permitan caracterizar al hipergrafo orientado y/o dirigido.

Proponemos utilizar modelos de pocas sustancias antes de abordar el estudio de la red real
construida con Reaxys.

Por otro lado, hipergrafos orientados o dirigidos pueden construirse a partir de la base de
datos Reaxys, seleccionando un conjunto de sustancias y estableciendo las reacciones
químicas entre ellas que han sido registradas en la base de datos. Estos hipergrafos se
distinguirán de las versiones de hipergrafos orientados o dirigidos completos en que no
aparecerán todos los hipervértices, pues las leyes de la química, la física, e incluso las
contingencias sociales (guerras, disponibilidad de reactivos, costo de los experimentos, por
mencionar algunos factores) determinan las reacciones químicas que efectivamente se han
llevado a cabo, y por lo tanto los hipervértices que sí aparecerán. Se trata de la química
real, tal como ha sido en estos últimos 220 años.

La comparación entre los hipergrafos de la química real y las químicas idealizadas reviste
interés teórico para el estudio de los hipergrafos como objetos matemáticos, pero también
las herramientas de la teoría de la información que se habrán desarrollado en el caso de los
hipergrafos orientados o dirigidos completos, serán de utilidad para estudiar el espacio
químico real.

Con este proyecto, esperamos obtener una descripción exhaustiva de las correlaciones de
alto orden en la estructura de los hipergrafos completos (orientados y dirigidos) utilizando
teoría de la información. También el entendimiento del rol de la estructura de las sustancias
y de las reacciones en las distribuciones de probabilidad que resulten de las variables
aleatorias construidas.

Nos enfocaremos también en el estudio y determinación de cotas para las entropías de
Shannon en el contexto de los hipergrafos orientados y dirigidos. Este tema es de
importancia para la comunidad de teoría de la información y forma parte de la
caracterización de la estructura de los hipergrafos orientados y dirigidos en la medida en
que las medidas informacionales aportan entendimiento y comprensión sobre la misma. Un
aspecto a enfatizar en este punto, es la sospecha del rol que pueden tener las medidas de



la información en el análisis del surgimiento de estructuras ya que los hipergrafos son
estructuras de orden mayor que los grafos.

Además estudiaremos la detección de patrones (ciclos de sustancias relacionadas entre sí,
como un ejemplo notable de lo que estaremos buscando, pero no limitados a eso) en el
hipergrafo orientado completo y el hipergrafo dirigido completo, su entendimiento para la
posterior detección de patrones en el hipergrafo construido a partir de los datos de Reaxys.

Adicionalmente, estudiaremos para su caracterización, las transiciones de fase que ocurren
en hipergrafos orientados y dirigidos aleatorios empleando medidas de correlación de alto
orden. Este enfoque es novedoso y promete un camino muy interesante para el estudio de
los fenómenos críticos en redes complejas utilizando medidas de correlación más allá de las
de pares.

Por último, esperamos obtener un entendimiento del tamaño y complejidad de las
subregiones de la química existentes en Reaxys, así como su cercanía a ser un “pequeño
mundo”. Esperamos descubrir las zonas menos exploradas y aquellas que están en
marcado auge.
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8. Recursos disponibles para el desarrollo del proyecto.
El proyecto requiere de equipo de cómputo personal y acceso a tiempo de súper cómputo
para realizar algunos de los cálculos. Los equipos de cómputo personal están disponibles
en el Área Académica de Química Cuántica

9. Infraestructura actual en la Universidad disponible para el proyecto.
La Universidad tiene disponible equipo de súper cómputo para la realización de los cálculos
necesarios para el desarrollo del proyecto.

10. Fuentes de financiamiento.
El proyecto fue apoyado por dos años en el marco de la “Convocatoria para Postulación de
Proyectos de Investigación por Personal Académico de Ingreso Reciente” de la Dirección de
Apoyo a la Investigación (DAI) de la UAM.

11. Indicadores de desempeño
Investigación:

a. 2 artículos de investigación en revistas internacionales de arbitraje estricto.
b. 3 participaciones en congresos nacionales.

Docencia
c. 1 asesoría de proyecto terminal
d. 1 asesoría de tesis de maestría

Preservación y divulgación de la cultura
e. 1 artículo de divulgación.
f. 1 seminario especializado para presentar los resultados en el Departamento de

Química de la UAM o en el Área Académica de Química Cuántica.

12. Fecha de inicio, duración y planeación a dos años.
Primer año. Julio de 2024 a junio de 2025
Actividades:

● Construcción y caracterización del modelo de hipergrafo completo para distintas
triadas de variables aleatorias. Desarrollo de las simulaciones correspondientes
empleando matlab.

● Construcción y caracterización del modelo de hipergrafo á la Erdös-Renyi y á la
Watts-Strogatz. Desarrollo de las simulaciones correspondientes empleando Matlab.

Entregables:
● Participación en congreso






