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Introduccion

Historicamente, el desarrollo de nuevos materiales poliméricos consistia en un proceso
de prueba y error, lo que implicaba sintetizar el nuevo producto para poder
caracterizarlo en forma experimental y recién entonces poder calificarlo segun la
aplicacion deseada. Actualmente, la demanda del mercado por propiedades pre-
especificadas lleva a la industria de polimeros a buscar reducir costos de sintesis
utilizando métodos computacionales de prediccion de propiedades, es decir prediccion
in silico del comportamiento estimado de un material de disefio, previo a su sintesis.
Esta tarea no resulta para nada sencilla, los polimeros ademas de tener un elevado
peso molecular y ser polidispersos, sus representaciones moleculares son muy
sintéticas y se alejan mucho de la realidad [1].

Ademas, la aparicion de modernas tecnologias permitieron la rapida sintesis quimica y
el testeo a gran velocidad de grandes colecciones de compuestos lo que dio inicio a un
crecimiento importante de bases de datos con informacién heterogénea de diversos
experimentos. Asimismo, el crecimiento en el volumen de datos se vio beneficiado por
el desarrollo vertiginoso de tecnologias de la informacién y las comunicaciones, en
donde estos grandes repositorios de datos pueden ser accedidos, actualizados y
administrados con facilidades que hace 20 afos atrds no hubieran sido posibles.
Ademas esta disponibilidad de grandes cantidades de datos propicié el uso de
técnicas de aprendizaje automético, mineria de datos y herramientas estadisticas para
descubrir nuevos patrones y estructuras que sirvan para inferir conocimiento sobre las
relaciones entre la estructura quimica de un compuesto y sus propiedades
fisicoquimicas. De este modo, mediante el desarrollo y empleo de estos métodos
computacionales, se busca identificar y priorizar compuestos candidatos a nuevos
materiales con caracteristicas especiales previo a su sintesis, para de este modo
ahorrar los altos costos asociados a proyectos de disefio de compuestos que
posteriormente fallan durante la validacién en laboratorio [2].

En este trabajo se presentan los resultados de la prediccion de propiedades
mecanicas del ensayo de tension, mas especificamente elongacién a la rotura, tension
a la rotura y médulo de tension. Se aplicé la técnica QSPR (Relacion Cuantitativa
Estructura-Propiedad). Para la seleccion de variables se empleé una metodologia
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combinada que consistié en enriquecer una clasica (automatica) con la asistencia del
experto en quimica y a su vez se empled para este fin, por primera vez, una
herramienta desarrollada recientemente en el grupo basada en el analisis visual.

Se cred una base de datos a medida para este trabajo, y los modelos de prediccién
obtenidos presentaron muy buen desempefio estadistico asi como también buena
interpretabilidad (Fig.1).

Metodologia y Materiales
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Figura 1. Ejemplo de la metodologia empleada en el desarrollo de un nuevo modelo
predictivo de propiedades mecéanicas de polimeros [1].
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Figura 2. Ejemplo de una de las opciones de la herramienta interactiva basada en
analisis visual (VIDA) con la cual se lleva a cabo la seleccion de variables combinada
(automética + experto). Disponible en: http://lidecc.cs.uns.edu.ar/VIDA/
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Modelos moleculares sintéticos. Los polimeros se representaron en forma sintética
como trimeros y mondmeros. A su vez para el célculo de nuevos descriptores se
consideraron dos zonas bien diferenciadas de la unidad repetitiva del medio del
trimero: cadena principal y grupo lateral (Fig. 3) [1].
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Figura 3. Representacion de una unidad repetitiva del medio de un trimero, marcando
las zonas que corresponden a cadena principal y grupo lateral.

Dataset. Consta de polimeros de alto peso molecular extraidos de PoLylnfo, que
abarca 77 muestras de resinas puras, homopolimeros amorfos, lineales, no
entrecruzados y no elastoméricos. “PoLyInfo” es una base de libre acceso y brinda
informacién relacionada a materiales poliméricos [3].

Descriptores. Se calcularon 1049 descriptores en total (pool total), 51 de ellos eran
descriptores _nuevos propuestos por nosotros (Fig. 3) y el resto pertenecian a los
clasicos (0-D, 1-D y 2-D) [3].

Resultados y discusiones

Los descriptores seleccionados con la metodologia esquematizada en Fig.1 y 2, para
cada una de las propiedades objetivo, se presentan a continuacion:

Elongacion a la rotura: velocidad del ensayo (CHS), cociente peso molecular
promedio en nimero/area superficial de la cadena principal (Mn/SAMC), y masa de la
cadena principal normalizada (nMMC).

Resistencia a la rotura: peso molecular promedio en nimero (Mn), velocidad del
ensayo (CHS), ETA_dEpsilon_D, cociente masa de la cadena principal/masa del grupo
lateral (MMC/MSC).

Mdédulo elastico: velocidad del ensayo (CHS), indice de polidispersion (Mw/Mn),
cociente numero de enlaces rotacionales/nimero de enlaces multiples (RBN/nBM),
cociente area superficial de la cadena principal normalizada/area superficial del grupo
lateral normalizada (hSAMC/nSASC), y refractividad del grupo lateral (RSC).

Tabla 1. indices de calidad para los modelos finales (basados en redes neuronales)
usando validacion cruzada.

Propiedad objetivo R? MAE MSE RMS MRE
Elongacion a larotura | 0.86 1.88 8.06 284 32.69
Resistenciaalarotura | 0.85 84  117.79 10.85 18.88
Médulo de elasticidad | 0.84 0.24 0.10 0.31 27.51




En todos los modelos quedd seleccionado alguno de los descriptores nuevos
propuestos por nosotros, lo que resalta la importancia de contar con descriptores que
brinden informacién estructural asociada a la propiedad que se busca predecir.

Conclusiones

Los principales aportes de este trabajo fueron la construccion de un set de datos de
propiedades mecéanicas para polimeros, la utilizacibn de nuevos descriptores
derivados del ensayo de traccion, la generacién de nuevos descriptores ad hoc vy el
desarrollo de nuevos modelos QSPR para la resistencia a la rotura, la elongacion a la
rotura, el modulo eldstico. Cabe destacar que la herramienta de analisis visual
constituyé una ayuda para el modelador, pudiendo interpretar con rapidez y facilidad
las relaciones entre descriptores y propiedad.
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