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INTRODUCCION

“Latabla periédica es, para los quimicos como las notas musicales de una sonata de Beethoven”
Bill Nye. 100 greatest discoveries chemistry

La quimica con su reciente reflexion sobre el comportamiento sistémico de las
sustancias, ha permitido estudiar los elementos quimicos como un conjunto de
objetos y relaciones (Restrepo, G., 2005). Dichas relaciones han sido analizadas a
través de las propiedades quimicas, o lo que Schummer, J., 1998 ha llamado “El
nucleo quimico de la quimica”. Este nucleo es entendido como la unién de las
reacciones individuales que podrian ser representadas a través de una red, base
para la clasificacion en quimica.

Asi, el objetivo general de esta investigacion es estudiar la red de elementos
quimicos a partir de la formaciéon de compuestos binarios para caracterizar su
estructura. Los objetivos especificos son:

1) Analizar las interacciones clase-clase, clase-elemento y elemento-elemento
en la tabla periédica y en clasificaciones resultantes del HCA.

2) Estudiar los subgrupos cohesivos de la red simple y la red de proporciones
para determinar los subconjuntos de elementos quimicos que presentan
mayor nimero de relaciones al formar compuestos binarios.

3) Buscar los elementos centrales de la red simple y de la red de proporciones
para determinar cudles de ellos influyen en la estructura de conectividad de
la red.

4) Analizar la conectividad entre los vértices a partir de la centralizacion de
grado, para conocer si la red simple depende de un solo elemento, o de un
subconjunto de elementos, o de todos los elementos para formar los
compuestos binarios.

5) Determinar la arquitectura topolégica que describe la red simple y la red de
proporciones de formacidén de compuestos binarios a partir de los elementos
quimicos para saber si presentan un modelo aleatorio, libre de escala, de
mundo pequefio o regular.

Este trabajo permite entender mas a fondo el comportamiento de 97 elementos de
la tabla periddica, pues al analizar su capacidad para formar compuestos binarios
se pueden determinar las nuevas relaciones que emergen de sus interacciones.

Asi, a través de esta investigacion se estudiaron relaciones no abarcadas antes por
otros trabajos, donde se muestran las caracteristicas generadas como producto de
las interacciones entre las familias de la tabla periédica y se explica el
comportamiento de cada elemento, teniendo en cuenta no solamente su posicion



en la tabla, sino también las relaciones con todos los demas elementos 0 familias.
Del mismo modo se generd una clasificacion nueva y mas completa que incluye
18931 compuestos binarios. Estos compuestos fueron tomados de la literatura
cientifica existente que incluyen la base de datos de Leal, W. et al., 2012 y la base
de datos Pearson’s Crystal Data de Villars, P. y Cenzual, K., 2015. Las
metodologias de HCA, ties in proximity y dendrograma consenso (Restrepo, G. et
al., 2004; Leal, W. et al., 2016) fueron seleccionadas y aplicadas sobre los
elementos que forman compuestos binarios; las dos dUltimas metodologias
mencionadas, asi como el alto nUmero de compuestos binarios con proporciones
estequiométricas y no estequiométricas (antes no analizados en otros estudios), se
utilizaron para caracterizar adecuadamente los elementos quimicos y agruparlos de
acuerdo a su mayor semejanza.

Esta investigacion aporta la posibilidad de completar la vision actual que se tiene de
los elementos quimicos, estudiados desde una red que permite extraer
conclusiones que van mas alla de las ya conocidas. Este trabajo centrado en la
teoria de redes permite analizar de manera mas integral, las relaciones existentes
entre los elementos quimicos y sirve de base para estudiarlos mas profundamente,
como un aporte al entendimiento de las implicadas relaciones que existen entre
ellos. Dicha metodologia y visién conjuntista de la quimica puede ser usada para el
estudio de los diferentes campos de la quimica, como bioquimica, organica,
inorgénica, entre otros, con el fin de conocer nuevas propiedades producto de las
interacciones entre las sustancias quimicas.



1. MARCO REFERENCIAL

1.1 LOS ELEMENTOS QUIMICOS A LO LARGO DE LA HISTORIA

En la primera década de 1800 se conocian alrededor de cincuenta elementos con
propiedades que variaban extensamente y mostraban poca relacién entre ellos; sin
embargo, conforme se descubrian mas elementos los cientificos empezaron a
observar regularidades y patrones en sus propiedades fisicas y quimicas, lo que
condujo a clasificarlos. Las primeras clasificaciones se hicieron a partir de la
formacién de oxidos &cidos y béasicos, la clasificacion desarrollada por Guyton en
1787 que expresaba a través de sus nombres la composicion quimica de los
elementos y el concepto de valencia quimica” que se conocia hasta la mitad del
siglo XIX. Otros cientificos, incluyendo a Berzelius en 1814, mostraron una
clasificacion en metales y no metales, a partir de las propiedades fisicas y quimicas
de los elementos (Osorio, R. y Alzate, M., 2010). Newth pensoé en una reclasificacion
de estos grupos y encontré los llamados metaloides o elementos que tenian
semejanzas con los metales y los no metales (Goldsmith, R., 1982).

Las investigaciones continuaron y mostraron agrupaciones como las triadas de
Dobereiner, el tornillo teldrico de Chancourtouis, las octavas de Newlands, las
relaciones entre el volumen atémico y el peso atdmico de Meyer, y finalmente la
tabla de Mendeleiev, que dio respuesta al ordenamiento de los elementos a través
de relaciones periédicas. Este cientifico reunio el conjunto de conocimientos de la
qguimica, incluyendo los pesos atdbmicos de Cannizzaro, el orden de las relaciones
de la reactividad de las sustancias y la posibilidad de predecir reacciones quimicas,
y lo integr6 en la organizacion racional de los elementos quimicos; esto le permitio
fundamentar la ley periodica y realizar predicciones de elementos quimicos, aliin no
descubiertos en su época. De esta manera, demostro que la quimica puede ser una
ciencia organizacional, enlazada a la capacidad de inferir y predecir (Osorio, R. y
Alzate, M., 2010).

Esta vision hace parte hoy de una disciplina conocida como quimica matematica
(Restrepo, G. y Villaveces, J., 2012; Restrepo G., 2016). Una aproximacion al
estudio de la tabla periddica a través de técnicas de agrupamiento, combinadas con
propiedades topoldgicas, que ha permitido estudiar las relaciones entre las
sustancias quimicas, es el trabajo de Restrepo, G. et al., 2004, quienes estudiaron
el comportamiento de los elementos de acuerdo a cada familia. Por otra parte, Chen,
D., 2010 mostro un mapa bidimensional para estudiar la interaccion entre los
elementos; del mismo modo Leal, W. et al., 2012 reprodujeron algunas familias de
la tabla periddica y encontraron a partir de relaciones topologicas, propiedades
particulares para ciertos subconjuntos de elementos (alcalinos, halégenos, entre

* El concepto de valencia quimica que se conocia hacia la mitad del siglo XIX de Frankland, E., 1852, expresaba
que “cada elemento forma compuestos con cantidades definidas de otros elementos, ya que cada uno de ellos
tiene una atomicidad definida” (Rodriguez, E. y Ospina J., 2010).



otros). Sin embargo, en la actualidad no hay un estudio disponible que muestre las
relaciones familia-familia, familia-elemento y elemento-elemento (Chen, D., 2010),
siendo este uno de los objetivos de esta investigacion; y a diferencia de las
relaciones de semejanza estudiadas por Leal, W. et al.,, 2012 usando 4700
compuestos binarios, este trabajo genera una nueva clasificacion con informacién
mas completa, usando 18931 compuestos binarios y la metodologia de ties in
proximity que tiene en cuenta todas las clasificaciones probables productos del HCA

1.2 HERRAMIENTAS MATEMATICAS

1.2.1 Analisis de agrupamientos jerarquico

Este es un método no supervisado de clasificacion que permite descubrir
asociaciones y estructuras en los datos. El HCA consta de los siguientes pasos
(Suérez, T., 2010):

1. Seleccién de un coeficiente de similitud y construccion de una matriz de
semejanza.

2. Seleccién de una metodologia de agrupamiento.

3. Representacion gréfica de las semejanzas entre los objetos.

1.2.1.1 Seleccion de un coeficiente de similitud y construccion de una
matriz de semejanza

Para cuantificar qué tan semejantes o diferentes pueden ser los objetos en estudio,
se usan los coeficientes de semejanza, que pueden ser de similaridad o de
disimilaridad. En este ultimo caso, el coeficiente de semejanza es una métrica o
funcion matematica que mide la distancia que hay entre dichos objetos, de tal forma
gue una distancia mas grande indica una menor semejanza entre ellos y viceversa.
Matematicamente una funcién de distancia debe cumplir las propiedades de la
definicion 1 (Chavez, E. y Lopez, N., 2005; Neira, C., 2011):

Definicion 1: Sea X un conjunto. La funcion S = X X X — R se llama semejanza o
proximidad en X si paratodo x,y € X, se cumple:

e d(x,y) = 0. La distancia entre dos objetos es siempre no negativa.

e d(x,y)=0e x=y. La distancia entre dos objetos es cero si y solo si los
objetos son iguales.

e d(x,y) =d(y,x). Ladistancia entre x y y es la misma que entre y y x.

o d(x,y)<d(x,y)+d(y, z). La distancia entre dos objetos es siempre menor o
igual que la suma de la distancia de estos dos objetos a un tercero.

Teniendo en cuenta que el concepto de distancia es muy importante para una
clasificacion, su seleccion depende de la naturaleza de los datos (cualitativos o
cuantitativos) y la escala de esos datos (binarios o continuos).



Para construir la matriz de semejanza, se organizan los coeficientes de semejanza
obtenidos para todos los posibles pares de objetos, en una matriz cuadrada y
simétrica donde la primera fila y la primera columna contienen a los objetos en el
mismo orden (Suarez, T., 2010).

1.2.1.2 Seleccion de una metodologia de agrupamiento

Existen dos tipos de metodologias de agrupamiento, las no jerarquicas, donde el
namero de agrupamientos se conoce por anticipado y se calculan los objetos de
estos grupos; y los métodos jerarquicos que reunen los objetos que estan mas
proximos en términos de distancia y construyen una jerarquia de grupos, es decir,
generan niveles de agrupamientos y los ordenan de forma estructurada (Quintero,
N., 2012).

1.2.1.3 Representacion gréfica de la semejanza entre los elementos

El resultado final del analisis de agrupamientos jerarquico es un dendrograma, que
se define como un grafo aciclico y conexo que muestra la semejanza entre los
objetos de estudio.

Como se observa en la figura 1, un dendrograma estd compuesto por los veértices
de grado 1, que son los objetos: a, b, ¢, d, un Unico vértice de grado 2 llamado nodo
raiz y vértices de grado 3, llamados nodos (Suérez, T., 2010):

—d
.
Modos Ohjetos
o [
C
d
Modo raiz e

Figura 1. Ejemplo de un dendrograma y sus partes

Una vez que se tiene el dendrograma como producto final de la clasificacion, es
necesario tener un criterio para la particion o corte y determinar el nUmero 6ptimo
de agrupamientos. Aunque existen revisiones bibliograficas de métodos para la
determinacién del numero de agrupamientos, en general un método puede
funcionar mejor que otro dependiendo de los datos y del criterio del investigador
(Quintero, N., 2012). El parametro que se uso en esta investigacion fue el numero

de seleccién (ecuacion 1):
s=c| i
i

Ecuacion 1



donde:

C es el numero de agrupamientos para un nt dado.
[1; |C;] es el producto de los cardinales o poblacionesi de los agrupamientos
obtenidos.

Se ha observado que S aumenta a medida que aumenta el numero de
agrupamientos y su poblacion; por lo tanto, el mejor valor de n es el que maximiza
el valor de S (Quintero, N., 2012; Restrepo, G., 2006).

Cuando n = 1, se obtiene una base cuyos elementos son conjuntos unitarios y alli
cada elemento es su propia vecindad; se obtienen muchos agrupamientos,
mostrando que cada elemento se parece solamente a si mismo; si n =ndmero de
elementos en estudio, se obtiene un conjunto unitario que contiene todos los
elementos, es decir un solo agrupamiento donde todos los elementos tienen relacion
de semejanza entre ellos (Restrepo, G. et al., 2006).

El HCA tradicionalmente estudia objetos caracterizados a través de algunas de sus
propiedades (Ibid), por ejemplo los elementos quimicos a través de sus propiedades
como puntos de fusion y entalpias de formacion.

Un ejemplo hipotético de la aplicacién del HCA, que usa la diferencia simétrica como
coeficiente de similitud y la union promedio como metodologia de agrupamiento, se
muestra a continuacion:

En este caso los objetos son elementos quimicos y las propiedades son las
relaciones entre estos elementos, es por ello que la matriz de partida para el HCA
tiene los objetos a,b,c,d caracterizados por los objetos a,b,c,d, donde cada celda
indica si existe la relacién entre los dos objetos (1) o no existe (0).

Para este caso se ha seleccionado la diferencia simétrica como coeficiente de
similitud debido a que los objetos de estudio de la tabla 1 estan caracterizados por
variables binarias. De esta manera se calcula con la diferencia simétrica (ecuacion
2) la semejanza entre cada par de objetos, determinando cuantos vecinos no son
comunes a ellos y se obtiene la matriz de semejanza (tabla 2).

Tabla 1. Ejemplo hipotético de la aplicacion del HCA para los objetos y sus
caracteristicas de ausencia (0) 6 presencia (1)

a b c d
a 0 0 1 1
b 0 1 1 1
c 1 1 0 0
d 1 1 0 0

* n se define como el maximo nimero de objetos que componen el agrupamiento.



|AAB| = (A\B)U(B\A)
Ecuacion 2

donde:

|AAB|= cardinal de la diferencia simétrica entre cada par de objetos Ay B.
(A\B)= los objetos de A que no pertenecen a B.

(B\A)= los objetos de B que no pertenecen a A.

Tabla 2. Matriz de semejanza calculada para los objetos de la tabla 1, usando la
diferencia simétrica

a b C d
a 0 1 4 4
b 1 0 3 3
c 4 3 0 0
d 4 3 0 0

A continuacién se usa una metodologia de agrupamiento conocida como unién
promedio; aqui se selecciona el valor minimo en la matriz de semejanza, en este
caso entre los objetos c y d, y se genera una nueva matriz reducida con la unién de
ambos objetos (tabla 3); se sigue el procedimiento y se obtiene la tabla 4.

Tabla 3. Matriz reducida usando la metodologia de unién promedio a los objetos

de latabla 2
a b {c,d}
a 0 1 4
b 1 0 3
{c,d} 4 3 0

Tabla 4. Matriz reducida final usando la metodologia de unién promedio a los
objetos de la tabla 3

La representacion grafica del presente ejemplo, se muestra a continuacion a través

{a,b} {c,d}
{a,b} 0 3,5
{c,d) 3,5 0

del dendrograma de la figura 2:



Figura 2. Dendrograma del ejemplo planteado, utilizando el cardinal dela diferencia
simétrica como funcién de distancia y la unién promedio como metodologia de
agrupamiento

1.2.2 Teoriaderedes

La teoria de redes se ha alimentado y ha evolucionado gracias a las investigaciones
de la sociologia, la antropologia, la matemética y las ciencias de la computacion,
gue han permitido estudiar y entender el comportamiento de diferentes sistemas y
representarlos a través de un grafo como un conjunto de actores, nodos o vértices
(que pueden ser personas, cosas, comunidades, grupos, moléculas, animales, etc)
vinculados unos a otros a través de un conjunto de relaciones (Rodriguez, A. et al.,
2008).

Matematicamente la definicion de red esta basada en la teoria de grafos, ya que
ofrece una base para la notacion e identificacion topologica de la red. A continuacion
se muestran las expresiones matematicas que permiten formalizar la definicion de
red (Aguirre, J., 2011; Nooy, W. et al., 2006).

Definicidon 2: Un grafo G es un par ordenado G = (V,E), donde V es un conjunto
de objetos (vértices) y E es un conjunto de pares de vértices (aristas).

De esta manera se define el grado de un vértice:

Definicion 3: El grado de un vértice x € V del grafo G es el nimero de lineas que
inciden sobre x.

Asi, una red se define como:

Definicion 4: Una red se compone de un grafo G = (V,E) con informacion
adicional, ya sea en los vértices o en las aristas.

Algunos ejemplos de redes son las redes cerebrales, que se estructuran gracias a
las conexiones o sinapsis que tienen las células a través de los axones; la red celular
de las moléculas que se conectan a partir de reacciones bioquimicas; otros
ejemplos, son las redes sociales que se generan gracias a las relaciones humanas
y las redes linglisticas de comunicacion que se crean por las relaciones sintacticas
entre palabras (Aguirre, J., 2011).



Topolégicamente existen cuatro modelos de redes conocidas que dependen de las
distribuciones de los vértices y sus aristas: redes regulares, redes aleatorias, redes
de mundo pequefio y redes libres de escala. Las redes regulares (figura 3a)
modelan los sistemas que nos rodean al estilo de un reticulo euclidiano, donde todos
los vértices cuentan con el mismo numero de conexiones. Las redes aleatorias
(figura 3b) tienen comportamientos totalmente al azar, donde el numero de
conexiones por veértice tiene una distribucion de Poisson, con forma de campana.
Las redes de mundo pequeiio (figura 3c), presentan una distribucién de conexiones
gue decae exponencialmente, lo que significa que la mayor cantidad de vértices en
la red tiene el mismo nimero de conexiones y la mayoria de los vértices pueden ser
alcanzados desde cualquier vértice origen a través de un numero relativamente bajo
de aristas entre ellos. Finalmente las redes libres de escala (figura 3d) presentan
vértices con conexiones que estan descritas por una funcion de potencia
decreciente continua, donde la mayoria de los vértices presentan muy pocas
conexiones y unos pocos, llamados hubs que tienen un gran nimero de conexiones.
Este tipo de redes representa la arquitectura de los sistemas complejos, como la
WWW, los sistemas metabdlicos y las relaciones de los actores de Hollywood
(Barabasi, A. y Bonabeau, E., 2003; Newman, M., 2003).
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Figura 3. Clasificacion de las redes segun su estructura topolégica

1.2.2.1 Redes quimicas

Durante los ultimos afios, Grzybowski y su equipo han estudiado redes gigantescas
de reacciones quimicas. Asi, por ejemplo, en Fialkowski, M. et al., 2005, Bishop, K.
et al., 2006, Grzybowski, B. et al., 2009, Gothard, C. et al. y Kowalik, M. et al., 2012,
construyeron y analizaron la red de la quimica organica (NOC, del inglés Network
of Organic Chemistry) a partir de la base de datos mas grande de sustancias
organicas y reacciones quimicas, la Belistein Database (actualmente Reaxys, que
agrupa las bases de datos Beilstein y Gmelin, mas patentes). En estos estudios las
sustancias quimicas fueron representadas como vértices y cada arista representaba
a dos sustancias que participaban en una reaccién, como reactivo y como producto
lo que generd una red descrita como un grafo dirigido.

Con base en lo anterior, estos investigadores analizaron la dinamica de la NOC,
observando el cambio de las masas moleculares con respecto al tiempo y la relacion
sintesis-costo, encontrando que desde 1850 a 2004 la masa ha aumentado en



promedio de 200g/mol a 350g/mol. También observaron que el valor de venta de
una sustancia disminuye en la medida en que dicha sustancia tenga mas reacciones
que la produzcan y participe en mas reacciones como reactivo. Tal vez una de las
contribuciones mas interesantes de estos trabajos es el comportamiento libre de
escala que presenta esta red y que la hace similar a las redes que se presentan en
otros contextos de la naturaleza (Fialkowski, M. et al., 2005; Grzybowski, B. et al.,
2009).

Por otra parte, trabajando con la misma red y a partir de la teoria de redes y técnicas
estadisticas, demostraron que existe un pequefio conjunto de sustancias altamente
conectadas denominados nucleos (hubs); a partir de ellos, se pueden sintetizar la
mayoria de las sustancias organicas que hacen parte de la llamada periferia de la
NOC, en tres 0 menos reacciones. Ademas, usando el método de Monte Carlo se
han desarrollado algoritmos de busqueda para identificar pequefios conjuntos de
productos quimicos utiles, seleccionados segun las necesidades de las empresas
quimicas (Bishop, K. et al., 2006).

Asi, mostraron cémo a partir de la NOC y de diferentes algoritmos se pueden
encontrar rutas sintéticas que cumplan con las necesidades econémicas de una
empresa, profundizando en la busqueda de rutas para reacciones
multicomponentes y desarrollando algoritmos computacionales eficientes para
descubrir nuevas reacciones (Gothard, C. et al. y Kowalik, M. et al., 2012).

Otros acercamientos en el campo de las redes quimicas son los estudios
farmacolégicos y celulares (interacciones genes, proteinas, metabolitos, entre
otros), que han tenido un impacto importante en el desarrollo de farmacos sin
efectos secundarios significativos (Hopkins, A., 2008) y han contribuido al desarrollo
de la comprension de los procesos biolégicos con el fin de entender como funcionan
las células y cdmo se originan nuestras enfermedades (Bernal, A. y Daza, E., 2011;
Han, J. et al., 2004). Aunque estas investigaciones no estan directamente
relacionadas con este trabajo, es importante mencionarlas ya que son los trabajos
mas cercanos al campo de la quimica donde ha tenido gran influencia la teoria de
redes.



2. METODOLOGIA

2.1 CONSTRUCCION Y VISUALIZACION DE LAS REDES QUIMICAS

Se recolectaron 18931 compuestos binarios* usando las base de datos de Leal, W.
et al, 2012, la base de datos Pearson’s Crystal Data (Villars, P. y Cenzual, K., 2015)
y la busqueda bibliogréfica. De esta manera se generd una sola base de datos con
estas fuentes bibliograficas, eliminando a aquellos compuestos repetidos y se
seleccionaron todos los posibles elementos quimicos presentes en estos
compuestos, obteniéndose un total de 97 elementos que se muestran a
continuacion:

H, He, Li, Be, B, C, N, O, F, Ne, Na, Mg, Al, Si, P, S, Cl, Ar, K, Ca, Sc, Ti, V, Cr,
Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Ga, Ge, As, Se, Br, Kr, Rb, Sr, Y, Zr, Nb, Mo, Tc, Ru,
Rh, Pd, Pt, Cd, In, Sn, Sb, Te, I, Xe, Cs, Ba, La, Ce, Pr, Nd, Pm, Sm, Eu, Gd,
Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Yb, Lu, Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt, Au, Hg, Tl, Pb, Bi, Po, At,

Ra, Ac, Th, Pa, U, Np, Pu, Am, Cm, Bk, Cf, Es

Con base en la informacion obtenida se construyeron dos tipos de redes: la red
simple de formacion de compuestos binarios a partir de los elementos quimicos,
basada en la definicion de Leal et al., que se abrevié como “red simple”, y la red
de proporciones de formacién de compuestos binarios a partir de los elementos
quimicos, que se abrevido como “red de proporciones”.

A continuacion se muestran las definiciones mas importantes para caracterizar
dichas redes (Leal, W. et al., 2012).

Definicion 5: Sea X un conjunto de elementos quimicos y B un conjunto de
compuestos binarios. Sea E = {{x,y}|x,y € X A 3 un compuesto x,y, € B con
a,b € R*}. Llamamos G = (X,E) la red simple de formacién de compuestos
binarios a partir de los elementos quimicos, abreviada como “red simple”.

Ejemplo de la red simple

Sea X = {B, H, F, Li} y B = {B2Hs, BsHo, BioH14, H1F1 LiiF1, LizH1}8. Entonces la
red simple es la union de los elementos que forman al menos un compuesto binario,
como se muestra en la figura 4:

*Eneste trabajo se entiende un compuesto binario como un compuesto quimico que esta formado s6lo por dos
elementos diferentes. Dichos elementos se combinan en proporciones simples y enteras (compuestos binarios
estequiométricos) y mixtas y variables (compuestos binarios no estequiométricos).

SEnel presente trabajo se hace énfasis en los coeficientes estequiométricos con valor de 1, aunque en quimica
se suele escribir sin este valor, por ejemplo: HF se muestra en el trabajo como HiFa.



Figura 4. Ejemplo de la red simple

En el ejemplo el B tiene grado 1, el Fy Li grado 2, y el H grado 3, lo que expresa
que el H es el elemento que forma mayor niamero de compuestos binarios
(generando compuestos que son quimicamente mas diversos) y que por el contrario
el B presenta menor diversidad en sus relaciones.

Para definir la segunda red es necesario precisar el concepto de vecindad quimica,
asi:

Definicion 6: Sea X un conjunto de elementos quimicos, B un conjunto de
compuestos binarios que involucran elementos de X. Se define un vecino quimico
de un elemento x como y;,, tal que se verifica que :

1) yaxeX
2) 3 un compuesto para y A x de la forma x,y, v y,x, € B
3) y e X cumple la relacién (b/a) con a,b € R*

Entonces se define la vecindad quimica N, como la union de todos los y,/,

Ejemplo de la vecindad quimica para el H
Sea X ={B, H, F, Li} y B = {B2Hs, BsHg, BioH14, HiF1 LiiF1, LiiH1}. La vecindad
quimica de H es Ny = {Bu2ss, Bsi9, B1oi14, Fu1, Liz1}, como se observa en la figura 5:

Biona Lis

Bs"a-—-""/H \
Fi

Bz
Figura 5. Ejemplo de la vecindad quimica del H

Asimismo, las demas vecindades de los elementos del conjunto X, son:
Ny = {Hes2, Hoss, Hiano}, Np = {Hun, Liwn}, y Ny; = {Fu1, Hin }



Definicion 7: Sea X un conjunto de elementos quimicos, B un conjunto de
compuestos binarios que involucran elementos en X y N el conjunto de todas las
vecindades quimicas de X. Si X es el conjunto de vértices, separado en dos
conjuntos distintos X y N; y Es son las relaciones que existen entre X y N, entonces
Gs = (X, E5) es lared de proporciones de formacion de compuestos binarios
a partir de los elementos quimicos, abreviada como red de proporciones.

Ejemplo de la red de proporciones

La red de proporciones tiene la estructura de una red bipartita donde existen dos
conjuntos de vértices X = {B, H, F, Li} y N = {He/2, Hos, H14/10, B2s6, Bs/9, B1on4, F11,
Liv1, Hia}, ademas se cumple que sus aristas relacionan entre si a elementos de
los dos conjuntos y no los elementos de un mismo conjunto. Asi Xg = {X,N} y
Es ={(B,He2), (B,Hoss), (B,H14110), (H,B2s6), (H,Bsi9), (H,B1on14), (H,Fu1), (H,Liwv1),
(F,Hw1), (F,Liwn), (Li,F11), (Li,Hu1)}”. La red de proporciones Gs = (Xs, Eg) se
muestra en la figura 6:

Figura 6. Ejemplo de la red de proporciones

La red muestra los diversos tipos de elementos y estequiometrias con los que se
combina cada elemento quimico, lo que permite distinguir por ejemplo que el B tiene
mayor numero de compuestos binarios que el Li; por el contrario, la red simple
muestra las interacciones entre elementos diferentes. Un ejemplo es el Li que
muestra interacciones mucho mas diversas que el B, al formar compuestos binarios.

2.2 PARTICION Y RELACIONES DENTRO DE LAS REDES
Se define una particiéon como (Nooy, W. et al., 2006):

Definicion 8: Una particion de una red es una clasificacion de los vértices en la red
de tal manera que cada vértice se asigna exactamente a una clase.



Se realizaron dos particiones sobre las redes quimicas, la primera basada en la
clasificacion de la tabla periddica actual (figura 7), segun la Union Internacional de
Quimica Pura y Aplicada, IUPAC (de su sigla en inglés, International Union of Pure
and Applied Chemistry). Se presentan dos opciones para el grupo 3, opcion 1 (figura
7a), que incluye a los elementos Sc, Y, Lu, Lry opcion 2 (figura 7b), que incluye a
los elementos Sc, Y, La, Ac (IUPAC, 2016).

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18

H_ He
Li |Be B [C [N |O [F |Ne
Na | Mg Al |Si |P |S [CI |Ar
K |Ca Sc |Ti |V |[Cr |Mn|Fe |Co|Ni [Cu|2Zn |Ga|Ge |As |Se Br |Kr
Rb | Sr Y [zr [Nb [Mo|Tc |Ru|Rh |Pd|Ag [Cd|In [Sn |Sb|Te |I Xe
Cs |Ba|La [Ce|Pr [Nd |Pm|sSm [Eu |[Gd [Tb |Dy |Ho |Er |Tm|Yb [Lu |Hf |Ta |W |[Re [Os|Ir [Pt |Au |Hg [TI |Pb |Bi |Po At |Rn
Fr |Ra |Ac | Th [Pa |U Np [Pu [Am |Cm |Bk |Cf |Es |[Fm|Md |No |Lr |Rf [Db |Sg |[Bh |Hs |Mt |Ds |Rg | Cn

a)

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 M1 12 13 14 15 16 17 18
] He |
Li |Be B |C [N [O [F [Ne
Na | Mg Al |Si |P |S |Cl |Ar

K |Ca Sc[Ti |V |Cr|Mn|Fe [Co[Ni |Cu|[Zn |Ga|Ge |As [Se |Br |Kr
Rb | Sr Y [zr [No[Mo|Tc |Ru|Rh[Pd|Ag|Cd|In |Sn|Sb|Te [l |Xe
Cs |Ba|Ce|Pr [Nd |Pm|sm|Eu [Gd |Tb [Dy [Ho [Er |Tm|Yb [Lu |La [Hf |Ta |W |Re [Os [Ir |Pt |Au [Hg | Tl |Pb |Bi |Po [At | Rn
Fr |Ra|Th [Pa |U Np [Pu [Am |Cm Bk |Cf |Es |Fm|Md |No |Lr |Ac |Rf |Db |Sg |Bh |Hs |Mt |Ds | Rg | Cn

b)
Figura 7. Forma larga de la tabla periodica de los elementos quimicos segun la
IUPAC (IUPAC, 2016)

La segunda particion corresponde a los agrupamientos resultantes del HCA,
aplicado a los 97 elementos quimicos; para este procedimiento se usaron 18931
compuestos binarios y se aplicaron las metodologias de Leal et. al, ties in proximity
y dendrograma consenso, que se explican en los puntos 1, 2, 3,6y 7,4,y 5
respectivamente, del siguiente procedimiento:

1. A partir de los 97 elementos quimicos y los 18931 compuestos binarios, se
construyeron los vecinos de cada elemento, usando la definicién 6.

2. Se eligio la diferencia simétrica (definicion 9) como coeficiente de distancia y se
construy6 una matriz con este coeficiente y las vecindades generadas. A través
de esta matriz se midio la semejanza entre los elementos quimicos.

Definicion 9: Sea X un conjunto de elementos quimicos, y u,v € X. La diferencia
simétrica entre u y v, denotada por A(u,v), esta dada por NuANv = (Nu\Nv) U
(Nv\Nu). Para que el cardinal de la diferencia simétrica tome valores en el intervalo
entre cero y uno, se establecio la relacion entre el cardinal de la diferencia



simétrica (|[NuANv|) y el cardinal de la unién sus vecinos (|[Nu U Nv|). Esta relacion

. INuANv|
se denota como; ——
|INUUND|

3. Se uso la metodologia de agrupamiento unién promedio.

4. A partir de la metodologia de unién promedio y las diferentes distancias minimas
se generaron tres dendrogramas probables aplicando la metodologia de ties in
proximity (Leal, W. et al., 2016), que tiene en cuenta las posibles equidistancias
presentes en la matriz de distancia y genera todos los dendrogramas posibles
para una matriz de distancias.

5. Se aplico el método estricto consenso usando el programa libre Dendroscope
version 3.4.4, con el objetivo de obtener un solo dendrograma que mantuviera
todas aquellas porciones monofiléticas del arbol, es decir, aquellas porciones
que tuvieran un nodo en comun en todos los arboles productos de ties, sin
generar nuevos agrupamientos.

6. Se represent6 de manera gréfica la semejanza de los elementos, con ayuda del
programa libre TreeViewX versiéon 0.5.0.

7. Se realiz6 el corte mas representativo del dendrograma, usando el nimero de
seleccion, definido en el capitulo anterior.

Finalmente para cada particion se realizé una reduccion local, global y contextual,
con el fin de analizar las relaciones entre elemento-elemento, clase-clase y
elemento-clase, respectivamente. El objetivo fue encontrar patrones en las
relaciones mencionadas.

2.2.1 Extraccion global
Se redujeron los elementos de cada clase a un solo vértice con el fin de estudiar las
interacciones clase-clase.

Por ejemplo, la figura 8, a la izquierda de la flecha, muestra los elementos
clasificados en sus familias: alcalinos (amarillo), halégenos (rojo), gases nobles
(rosado) e hidrégeno (azul). Cada familia, a la derecha de la flecha, es reducida a
un solo vértice que contiene las conexiones con las que al menos uno de sus
elementos forma un compuesto binario. Esto muestra para el ejemplo, cémo las
familias se relacionan entre si, con excepcion de los gases nobles que tienen
preferencia sélo por los halégenos.
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Figura 8. Ejemplo de una extraccion global

2.2.2 Extraccion local

Se extrajeron por separado subgrafos correspondientes a las clases de cada
particion con el fin de analizar las interacciones internas elemento-elemento de cada
clase y ademas realizar un analisis elemento-elemento de clases diferentes.

Como se observa en el ejemplo de la figura 9, se toma una clase especifica de
elementos; en este caso los halégenos y se estudian sus relaciones internas,
observandose que, en el ejemplo, no existen relaciones entre los miembros de esta
familia.

F\OAr » o, O

Halégenos

Figura 9. Ejemplo de una extraccion local

2.2.3 Extraccion contextual

La extraccion contextual es una combinacion de la extraccion local y global; el
procedimiento consiste en extraer los elementos de un grupo (extraccion global) y
relacionarlos con los demas elementos reducidos o con un grupo especifico de
elementos. El objetivo es estudiar las relaciones clase-elemento que se dan entre
estas sustancias.

En la figura 10 se observa una extraccion global para todas las familias, con
excepcion de los alcalinos; esto se hizo con el fin de conocer cuales elementos
tienen las mayores y las menores interacciones de esta familia y caracterizar dichas
interacciones.
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Figura 10. Ejemplo de una extraccion contextual

2.3 PROPIEDADES DE LAS REDES

Estudiar los elementos quimicos como un conjunto a través de sus interacciones
permite conocer y entender aquellas relaciones que emergen, como consecuencia
de las relaciones principales. Dichas relaciones fueron encontradas a través de la
cohesion, la centralidad y la centralizacién de las redes.

La cohesion muestra en la red simple la compatibilidad entre elementos diferentes
gue al unirse forman la diversidad de compuestos binarios; esta diversidad se
entiende como la relacion entre pares de elementos diferentes. A su vez, la cohesion
en la red de proporciones muestra el conjunto de los elementos y sus vecinos
comunes que al unirse forman el mayor nUmero de compuestos binarios.

La centralidad muestra los elementos méas conectados en la red; en el caso de la
red simple expone los elementos que forman un gran namero de compuestos
binarios con elementos diferentes (los elementos mas diversos de la red). Para la
red de proporciones, la centralidad permite determinar el conjunto de elementos que
a través de sus vecinos, forma el mayor nimero de compuestos binarios. La
centralizaciéon de la red simple representa la distribucion de las interacciones entre
elementos diferentes y en la red de proporciones no aplica por su comportamiento
bipartito.

2.3.1 Cohesion y Nucleos

Se estudiaron los subgrupos cohesivos dentro de ambas redes, simple y de
proporciones. Estos subgrupos fueron hallados a través de la metodologia de k-
nacleo. La definicion de k-nucleo esta basada en la definicion de subred maximal,
como se muestra a continuacion (Nooy, W. et al., 2006):

Definicion 10: Una subred maximal es el conjunto mas grande de vértices y sus
aristas que pertenecen a una red, de tal manera que no existe otro vértice fuera de
la subred que cumpla con las caracteristicas de conexion que la definen.



Definicion 11: Un k-nucleo es la subred maximal en la que cada vértice tiene un
grado = k dentro de la subred, con k € N.

La metodologia del k-nucleo consiste en buscar los k mas altos para cada vértice
en la red y eliminar los k mas bajos, hasta encontrar el conjunto de vértices que
contenga el mayor valor de k. Dicha metodologia se explica con el siguiente ejemplo
(figura 11):

Figura 11: Ejemplo de una red para calcular el conjunto cohesivo con la
metodologia de k-nucleo

Dada la red de la figura 11, se buscan todos los vértices con k=1 (grado = 1) y se
genera una subred con los vértices de grado > 1 (usando los vértices A hasta H'y
eliminando a G del ejemplo). Sobre la subred resultante, se buscan los vértices con
k=2 y se genera una nueva subred con los vértices de grado > 2 (usando los veértices
E y B). Para un k=3, la nueva subred en el ejemplo no cumple con esta condicién
(B y E ahora tienen grado=1), asi que la metodologia de k-nucleo encuentra su
mayor k en 2. Este conjunto de vértices es llamado el subgrupo cohesivo de la red
(figura 12).

\Q C
D
Figura 12: Subgrupo cohesivo (k=2)

Este subgrupo cohesivo es la parte mas densa y representa para la red simple los
elementos que interacttan con el fin de formar el mayor nimero de compuestos
binarios diversos; para la red de proporciones, muestra el conjunto de los elementos
y sus vecinos comunes que al unirse forman el mayor nUmero de compuestos
binarios.



2.3.2 Centralidad y centralizacion de grado

Dentro de las redes simple y de proporciones existen vértices que se consideran el
centro de la red. Los vértices centrales de la red simple representan aquellos
elementos que forman una gran cantidad de compuestos con elementos diferentes,
calculados a partir del grado de cada elemento; en tanto que los vértices centrales
de la red de proporciones representan aquellos elementos que forman compuestos
binarios con una gran variedad de estequiometrias, calculandolos a partir del grado
de cada elemento del conjunto X de la definicién 7. Asi los elementos mas centrales
tendran mayor grado.

En esta parte del trabajo se estudio la centralizacion de la red simple, a partir del
grado de centralizacién. Dicho grado se define como la variacién en el grado de los
vértices de la red respecto al maximo grado posible (dado el nimero de vértices de
cada red), segun la ecuacién 2. Debido al comportamiento bipartito de la red de
proporciones no se pudo calcular su centralizacién de grado.

_ X (gmax — g (i)

== Davi—2)

Donde:
CG = centralizacién de grado
gmax = maximo grado de un vértice en la red
g(i) = grado del vértice i
|V| = nimero de vértices
Ecuacion 2

Para ilustrar la ecuacion 2, se muestra el siguiente ejemplo:

En la figura 13 se muestran dos tipos de redes; el grado de centralizacion para a)
es 1, que representa el valor maximo y expresa que existe un vértice central
conectado al resto de la red. El grado de centralizacion para b) es 0 y representa el
minimo valor, que muestra el comportamiento de una red igualmente conectada
donde no existen vértices centrales.

En el presente trabajo la centralizacion de grado permite conocer si 1) la red tiene
unos pocos elementos fundamentales para formar la mayor cantidad de
compuestos binarios (red centralizada); 2) si muestra un conjunto grande de
elementos base para esta formacion (red descentralizada); o 3) si no existen
elementos centrales y todos forman en promedio el mismo nimero de compuestos
binarios (red distribuida).



a)
Figura 13. Ejemplo del grado de centralizacidén para dos tipos de redes a) y b)

2.4  ARQUITECTURA Y CARACTERISTICAS TOPOLOGICAS DE LAS REDES
La distribucion de grado es la distribucion de probabilidad relativa de las conexiones
de los elementos en la red. Dicha distribucion fue caracterizada a través de la
estadistica descriptiva, usando los 97 elementos quimicos distinguidos por dos
clases de variables. La primera variable obtenida de la red simple, muestra el
namero de elementos (grado) con los que el elemento de estudio forma al menos
un compuesto binario y la segunda obtenida de la red de proporciones, muestra
cuantos compuestos binarios (grado) forma el elemento en estudio. De esta manera,
se realizaron dos graficos de barras verticales, uno para cada variable, mostrando
cada elemento quimico y su respectivo grado ordenados de menor a mayor. Las
variables fueron analizadas a través de las medidas de tendencia central (media,
mediana, moda), las medidas de forma (curtosis y asimetria), la desviacion estandar
como medida de dispersion y un histograma. La normalidad de los datos se evalué
usando la prueba no paramétrica de Kolmogorov-Smirnov; esta prueba que no
supone una forma especifica de la distribucién de donde provienen los datos de las
propiedades en estudio se denomina no paramétrica o de distribucion libre. La
aplicacion de esta prueba se desarrolla siguiendo las siguientes fases del ritual de
la significancia estadistica (Quintero, N., 2012):

o Planteamiento de las hipétesis a contrastar. Es importante definir las
hipétesis estadisticas que se van a contrastar para evaluacién de la normalidad;
estas hipotesis son de dos tipos, la hipétesis nula o hipétesis de trabajo, Ho y la
hipotesis alterna o hipotesis del investigador, Hi; dicho sistema de hipotesis es el
siguiente:

Ho (Hipotesis nula): el grado de los elementos quimicos en la red de proporciones
sigue una distribucién normal.

Hi(Hipotesis alterna): el grado de los elementos quimicos en la red de proporciones
no sigue una distribucion normal.



o Establecimiento del nivel de significancia. Segun Fisher, el nivel de
significancia estadistica equivale a la magnitud del error que el investigador esta
dispuesto a asumir si se rechaza una hipotesis nula verdadera; se denota con la
letra griega alfa y para este estudio fue establecido en el 5% (o = 0,05) para la
prueba no paramétrica. Este nivel de significancia se considera significativo para
todo p-valor que se encuentre debajo de este nivel.

. Comportamiento normal, se escoge la prueba Kolmogorov-Smirnov (K-S), y
se aplica con el programa SPSS. En esta prueba el grado de la red de proporciones
se contrasta con una distribucién normal; se obtiene la significancia asintética, es
decir el p-valor para cada una de las propiedades en estudio.

o Lectura del p-valor y toma de la decisidon. El estadistico de prueba, K-S permite
calcular el error establecido como limite en el nivel de significancia. Para saber si
no se ha excedido este limite, se procede a calcular el p-valor y su magnitud debe
estar por debajo del limite planteado preliminarmente (o = 0,05). El p-valor en este
caso, ayuda a tomar la decision de rechazo de la hipétesis nula, Ho, cuando es
menor al nivel de significancia y de no rechazo, si su valor es mayor al nivel de
significancia o = 0,05. Entonces, para la pruebas no paramétrica utilizada, K-S se
establece que:

* Si p-valor es menor gque el nivel de significancia se rechaza Ho.
* Si p-valor es mayor que el nivel de significancia se acepta Ho.

De esta manera los datos que presentaron un comportamiento normal fueron
divididos en tres intervalos aplicando la regla empirica 3-sigma (Stephens, L., 1998)
con el fin de caracterizar su distribucion y los datos con una distribucion anormal
fueron comparados con los demas modelos topolégicos conocidos (redes libres de
escala y de mundo pequefio) usados como un patrén de referencia para explicar su
comportamiento.



3. RESULTADOS Y ANALISIS

3.1RED SIMPLE DE FORMACION DE LOS COMPUESTOS BINARIOS A
PARTIR DE LOS ELEMENTOS QUIMICOS

3.1.1 CONSTRUCCION DE LA RED SIMPLE

La red simple de formacién de compuestos binarios a partir de los elementos
quimicos (figura 14) muestra los elementos con los que el elemento en estudio
forma al menos un compuesto binario. Asi, los 97 vértices (circulos rojos)
representan los 97 elementos quimicos etiquetados segun su simbolo y las lineas
entre cada par de elementos muestran la existencia de al menos un compuesto
binario. De esta manera se evidencia en la red un comportamiento heterogéneo en
los elementos, ya que aquellos que se organizan en el centro presentan mayores
interacciones que los que se encuentran en la periferia.

Figura 14. Red simple de formacion de compuestos binarios a partir de los
elementos quimicos

3.1.2 PARTICIONES Y RELACIONES DENTRO DE LA RED SIMPLE

El presente trabajo muestra las relaciones clase-clase, clase-elemento y elemento-
elemento, basado Unicamente en propiedades quimicas. De esta manera se
particiono la red simple desde dos frentes: la clasificacion de la tabla periddica y la
clasificacion resultante del HCA; cada clase fue llamada familia y agrupamiento,
respectivamente.



Algunas tendencias conocidas entre los elementos, que permitieron explicar
algunas relaciones en esta investigacion fueron®:

e Principio de singularidad (efecto del segundo periodo): Los elementos del
segundo periodo son quimicamente diferentes a los elementos de sus
respectivas familias. Esto es debido posiblemente a su tamafio extremadamente
pequefio, su capacidad para formar enlaces y la carencia de orbitales d
energéticamente accesibles.

e Efecto del par inerte: Los elementos que siguen la serie de transicion,
pertenecientes al sexto periodo, son menos reactivos ya que presentan estados
de oxidacion dos veces menores que el mayor de sus grupos.

3.1.2.1 Clasificacion de la tabla periddica

Se particiono la red simple de acuerdo a la tabla 5, que muestra las familias de la
tabla periodica distinguidas por numeros de acuerdo con la IUPAC y al H como una
familia adicional. Sobre esta clasificacibn se realiz6 una extraccién global,
generando la red de la figura 15a. Dicha red muestra las relaciones entre las familias
(vértices), donde cada linea indica que por lo menos existe un compuesto binario
formado por miembros de las dos familias conectadas. Esta particibn muestra que
en la mayoria de los casos existen altas relaciones entre las familias, con grados
por encima de 18 (figura 15b). Se resalta que hay 21 familias, ergo 20 es el maximo
grado posible.

En general, no se nota una preferencia de una familia por otra, sino mas bien una
tendencia a relacionarse homogéneamente con otras familias. Sin embargo, un
caso particular es el de los gases nobles (18), que sélo se relacionan con cinco
familias: alcalinos (1), carbonoideos (14), nitrogenoideos (15), calcogenos (16) y
hal6genos (17). Es decir, los gases nobles muestran preferencias de combinacion
por los elementos no metalicos.

Tabla 5. Clasificacion de los elementos quimicos de acuerdo con la IUPAC

FAMILIA 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
1 2
ELEMENTOS Li Be Sc Sc Ti \% Cr Mn Fe Co Ni Cu
Na | Mg Y Y Zr Nb | Mo | Tc Ru Rh Pd Ag
K Ca Lu La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au
Rb Sr Ac
Cs Ba
Ra
FAMILIA 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21
1 2 1 2
ELEMENTOS | Zn B C N (@] F He H La Ce Ac Th
Cd Al Si P S Cl Ne Ce Pr Th Pa
Hg | Ga Ge As | Se Br Ar Pr Nd Pa U
In Sn Sb | Te | Kr Nd | Pm U Np
Tl Pb Bi Po At Xe Pm | Sm Pu
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Figura 15. a) Relaciones entre las familias, donde la etiqueta del vértice representa
el grado y el numero adyacente al vértice, su familia. b) Gréfica de distribucion de
grado de las familias

3.1.2.1.1 Analisis familia-elementos de cada familia

Debido a la similitud de las familias en cuanto a sus interacciones, fue necesario
saber si todos los elementos de cada familia favorecen este tipo de uniones o si
existen elementos atipicos en estas relaciones.

Para los alcalinos (figura 16) se observa que todos ellos se relacionan con por lo
menos un elemento de la familia del niquel (10), hasta la familia del hidrégeno (19).
El Li presenta interacciones adicionales con las familias de los alcalinotérreos (2) y
la familia del cobalto (9), mostrando el efecto del segundo periodo; este efecto es
debido a su tamafio extremadamente pequeiio y la falta de orbitales d
energéticamente accesibles que le confieren esta distincion frente a los otros
miembros de su familia.
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Figura 16. Relaciones entre las familias de los alcalinos y otras familias

Los alcalinotérreos (figura 17) se relacionan con la familia de los calcogenos (16)
y halégenos (17), sin embargo, todos los elementos de esta familia exceptuando el
Ra muestran interacciones con la familia de los alcalinos (1), la familia del cobalto
(9) hasta la familia del cobre (11), la familia de los térreos (13) hasta la familia de
los halégenos (17) y la familia del hidrogeno (19). EI Ra muestra interacciones solo
con dos familias (16 y 17) debido a su inestabilidad y naturaleza radiactiva. El Be es
el elemento que presenta mas interacciones en esta familia, incluyendo la familia
del escandio (3) hasta la familia del hierro (8), debido al efecto del segundo periodo.
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Figura 17. Relaciones entre la familia de los alcalinotérreos y otras familias

En la familia del escandio no existe un consenso sobre cuales son sus miembros,
por esta razén se estudiaron las dos clasificaciones (tabla 5) aceptadas por la
IUPAC (figura 18). Debido a que no se cuenta con informacion para el Lr, no es
posible decidir si lo mas acertado es que el Lr o el Ac pertenezcan a la familia 3,
pero si podemos analizar la situacién para el La y el Lu, donde se observa que
ambos se relacionan con las familia de los alcalinotérreos (2) hasta la familia de los
actinidos (21), excepto la familia de los gases nobles (18), lo cual no establece
realmente una diferencia entre ellos.



3)

Figura 18. Relaciones entre la familia del escandio segun la IUPAC a) 1y b) 2, con

otras familias

La familia del titanio (figura 19) se relaciona con por lo menos un elemento de la

familia de los alcalinotérreos (2) hasta la familia de los actinidos (21) con excepcion
de la familia del escandio (3), los gases nobles (18) y los lantanidos (20). El Zr y Hf

se relacionan con dos familias mas (3 y 20) mostrando menores relaciones para el

Ti en esta familia.

Figura 19. Relaciones entre las familias del titanio y otras familias

La familia del vanadio (figura 20) se relaciona con por lo menos un elemento de la

con excepcion

(2) hasta la familia del hidrégeno (19)
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de las familias del escandio (3) y los gases nobles (18). El Nb tiende a relacionarse

con tres familias mas (3, 20, 21).

familia de los alcalinot
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Figura 20. Relaciones entre las familias del vanadio y otras familias

La familia del cromo (figura 21) se relaciona con por lo menos un elemento de la

familia de los acalinotérreos (2) hasta la familia del hidrégeno (19), con excepcién
de las familias del zinc (12) y de los gases nobles (18). El Cr y el Mo se relacionan

ademas con dos familias (12 y 21).

Figura 21. Relaciones entre las familias del cromo y otras familias

La familia del manganeso (figura 22) se relaciona con por lo menos un elemento

de la familia de los alcalinotérreos (2) hasta la familia de los actinidos (21), con
excepcion de la familia del cobre (11), zinc (12) y los gases nobles (18). Se observa

gue desde el Mn hasta el Re las interacciones disminuyen a medida que aumenta

el periodo.

La familia del hierro (figura 23) se relaciona con por lo menos un elemento de la

familia de los alcalinotérreos (2) hasta la familia de los actinidos (21), con excepcion
de las familias del cobre (11), zinc (12), gases nobles (18) e hidrégeno (19). Se



observa una disminucion de las interacciones de sus elementos a medida que
aumenta el periodo, donde el Fe se relaciona ademas con tres familias (11, 12, 19)

y el Ru con dos familias (11,12).

Figura 23. Relaciones entre las familias del hierro y otras familias
Figura 24. Relaciones entre las familias del cobalto y otras familias

familia de los alcalinotérreos (2) hasta la familia de los actinidos (21) con excepcion
de las familias de los gases nobles (18) y el hidrogeno (19). El Co interactia con
una familia (19), el Rh con dos familias (1, 19) y el Ir con una familia (1), ademas de

las que tienen en comun.
familias de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcion de la familia de

los gases nobles (18) y el hidrégeno (19). EI Ni y Pd se relacionan ademas con una

La familia del niquel (figura 25) se relaciona con por lo menos un elemento de las
familia (19) a diferencia del Pt.

La familia del cobalto (figura 24) se relaciona con por lo menos un elemento de la

Figura 25. Relaciones entre las familias del niquel y otras familias



La familia del cobre (figura 26) se relaciona con por lo menos un elemento de las
familias de los alcalinotérreos (2) hasta los actinidos (21) con excepcion de las
familias del vanadio (5), del cromo (6), de los gases nobles (18) y del hidrogeno (19).
El Cuy Au tienden a ser mucho mas reactivos que la Ag ya que ambos se relacionan
con dos familias (5 y 6).

LAu

Figura 26. Relaciones entre la familia del cobre y otras familias

La familia del zinc (figura 27) se relaciona con por lo menos un elemento de las
familias de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcion de las familias
del vanadio (5), cromo (6), hierro (8) y gases nobles (18). El Zn presenta
interacciones adicionales con tres familias (5, 6, 8).

Figura 27. Relaciones entre la familia del zinc y otras familias

Los térreos (figura 28) se relacionan con por lo menos un elemento de las familias
de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcion de las familias del cromo
(6) hasta la familia del cobalto (9), gases nobles (18) e hidrogeno (19). ElI B, Aly Ga
interactian con todas las familias de la tabla periddica a excepcion de los gases
nobles (18). A medida que los periodos aumentan las interacciones disminuyen para
el In que no se relaciona con dos familias (18, 19) y el Tl que no se relaciona con
seis familias (6, 7, 8, 9, 18, 19).
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Figura 28. Relaciones entre la familia de los térreos y otras familias



familias de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcion de las familias

del cromo (6), manganeso (7), cobre (11), zinc (12) y gases nobles (18). El Si

elemento que presenta menos interacciones en esta familia. EI C a diferencia de los
(14)

interactta con todas las familias a excepcion de los gases nobles (18) y el Pb es el
demas miembros de su familia se relaciona con la familia de los gases nobles.

Los carbonoideos (figura 29) se relacionan con por lo menos un elemento de las

(21

,«0 44‘»\\?

A YA A
AL
TR

{

X

(15)

4 N Y
L
R

Figura 29. Relaciones entre la familia de los carbonoideos y otras familias
familias de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcién de las familias
del cromo (6), hierro (8), zinc (12) y gases nobles (18). El N se relaciona con todas
las familias, el P, As, Sb se relaciona con todas las familias a excepcion de los gases
nobles (18) y el Bi presenta muy pocas relaciones comparado con los demas

Figura 30. Relaciones entre la familia de los nitrogenoideos y otras familias

Los nitrogenoideos (figura 30) se relacionan con por lo menos un elemento de las
miembros de su familia.

(figura 31) se relacionan con por lo menos un elemento de las

6genos

7

familias de los alcalinos (1) hasta los actinidos (21) con excepcién de las familias
del vanadio (5) hasta el cobalto (9), cobre (11), térreos (13), nitrogenoideos (15),

gases nobles (18) y actinidos (21). El O se relaciona con todas las familias, el S, Se,
Te se relaciona con todas las familias a excepcion de los gases nobles (18) y el Po

presenta muy pocas relaciones comparado con los miembros de su familia.

Los calc
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Figura 31. Relaciones entre la familia de los calcogenos y otras familias

Los halogenos (figura 32) se relacionan con la familia del hidrégeno. El F se

relaciona con todas las familias, el Cl, Br, | se relaciona con todas las familias a

de los gases nobles (18) y el At con un comportamiento contrario al de

7

excepcion

los halégenos se relaciona solo con la familia del hidrégeno.
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Figura 32. Relaciones entre la familia de los hal

Se observa que los ultimos elementos de las familias de los térreos (figura 28),

carbonoideos (figura 29), nitrogenoideos (figura 30), calcogenos (figura 31) y

halégenos (figura 32), es decir, el Tl, Pb, Bi, Po, At disminuyen respectivamente sus

interacciones, comparado con los miembros de sus familias y se hacen mas

do nos movemos de izquierda a derecha de la tabla periddica sobre

estos elementos. Estos comportamientos muestran el efecto del par inerte, debido

pequeias cuan

al aumento de la carga nuclear efectiva y la energia de ionizacion de estos

elementos.

Los gases nobles (figura 33) no muestran relaciones en comin que los
caractericen. Se observan tres tipos de elementos en esta familia: el He que se

relaciona con la familia de los nitrogenoideos (15), el Ar, Kr, Xe se relacionan con

los carbonoideos (14) y el Ne que no se relacionan con ninguna familia diferente a

lisis: elementos de cada familia).

a

su misma familia (ver an
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Figura 33. Relaciones entre la familia de los gases nobles y otras familias

La familia del hidrégeno (figura 34) solo incluye al elemento H que se relaciona al
menos con un elemento de todas las familias de la tabla periddica.
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Figura 34. Relaciones entre la familia del hidrégeno y otras familias

Los lantanidos (figura 35) se relacionan con por lo menos un elemento de las
familias de los térreos (13) y los calcégenos (16). EI Pm muestra muy bajas
relaciones comparado con los otros elementos ya que solo se relaciona con dos
familias (13, 16). No se observa diferencia en las dos clasificaciones establecidas
por la IUPAC.
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Figura 35. Relaciones entre la familia de los lantanidos y otras familias

Los actinidos clasificacion 1 (figura 36) se relacionan con por lo menos un
elemento de las familias de los calcdégenos (16) y halégenos (17). Se observan dos
tipos de elementos, los que presentan altas conexiones como: Th, Pa, U, Np, Pu,
Am y los que presentan bajas conexiones: Ac, Cm, Bk, Cf, Es.



Figura 36. Relaciones entre la clasificacion 1 de la familia de los actinidos y otras
familias

Los actinidos clasificacion 2 (figura 37) se relacionan con por lo menos un
elemento de las familias de los nitrogenoideos (15), calcogenos (16) y halégenos
(17). Se observa una disminucion en las interacciones de los elementos de esta
familia de izquierda a derecha como se muestra en la figura y en la posicién en la

gue se encuentran en la tabla periddica.
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Figura 37. Relaciones entre la clasificacion 2 de la familia de los actinidos y otras

familias

3.1.2.1.2 Analisis elemento-elemento de cada familia

Se tomaron los elementos de cada familia (tabla 5) con el fin de analizar sélo los
vinculos intrafamiliares, como se observa en la figura 38. Las familias muestran que
siempre hay interacciones intrafamiliares, es decir, para ninguna familia se observa
un grafo disconexo, ni siquiera para la familia de los gases nobles. En algunos
casos se observan relaciones entre todos los miembros de la familia, 1o que
lleva a grafos completos, como las familia del titanio (figura 38d) hasta la
familia del zinc (figura 38l), llamados en conjunto metales de transicion. Los
alcalinos con excepcidén del Li (figura 38a) se conectan al Cs quien gobierna
las relaciones de su familia, posiblemente debido a su baja energia de ionizacién
qgue le permite donar electrones mas facilmente. Los alcalinotérreos (figura 38b)
muestran un grafo completo con excepcion del Ra que no presenta conexiones
intrafamiliares y del cual como se mencioné antes presenta inestabilidad quimica.
Para las dos clasificaciones de la familia del escandio (figura 38c) se muestran
interacciones entre los elementos Sc e Y; también se observa una diferencia
intrafamiliar entre las dos clasificaciones de la IUPAC, ya que Lu no se relaciona
conel ScyelY, como lo hace el La con el Y. Los lantanidos (figura 38r) presentan



relaciones intrafamiliares (con excepcion del Pm), donde todos sus elementos estan
conectados al Ce. Los actinidos (figura 38s) presentan bajas interacciones
comparadas con los lantanidos y aproximadamente la mitad de sus elementos estan
desconectados. Cabe resaltar que para los lantanidos y actinidos no se muestra la
clasificacion 2, porque no hay cambio significativo en los resultados.

En los térreos (figura 38m) se presentan interacciones completas entre el B, Aly Ga
e interacciones entre el Ga e In, e In y Tl. Los carbonoideos (figura 38n) muestran
un grafo completo con excepcion del C que soOlo se conecta al Si y al Sn. Los
nitrogenoideos (figura 38fi) estan conectados por el N, que se relaciona con todos
los elementos de su familia. Los calcégenos (figura 380) presentan un grafo
completo con excepcion del Po que solo se conecta al O. Los halégenos (figura 38p)
muestran un grafo completo con excepcion del At que no muestra relaciones
intrafamiliares. Los gases nobles muestran dos grupos en sus relaciones
intrafamilia: las interacciones entre Ar, Kr, Xe y entre Ne y He.
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Figura 38. Relaciones intrafamiliares

3.1.2.2 Clasificacion a partir del analisis de agrupamientos jerarquico

Se clasificaron los 97 elementos quimicos a través sus vecindades (definicion 6),
aplicando la diferencia simétrica como funcion de distancia y la union promedio
como metodologia de agrupamiento. Debido a las diferentes distancias minimas
que se formaron a medida que se iban agrupando los elementos quimicos, se
generaron tres dendrogramas productos de ties de la metodologia de Leal, W. et



al., 2016. Sobre estos dendrogramas se aplico el método estricto consenso con el
programa libre Dendroscope version 3.4.4, para obtener un solo dendrograma que
mantuviera todas aquellas porciones monofiléticas del arbol, es decir, aquellas
porciones que tuvieran un nodo en comun con todos los arboles productos de ties,
sin generar nuevos agrupamientos. Finalmente se representd graficamente la
semejanza de los elementos con ayuda del programa libre TreeViewX version 0.5.0,
obteniendo el dendrograma de la figura 39.

Usando la metodologia de Restrepo, G. et al., 2004, se aplic6 sobre el dendrograma
el nUmero de seleccidon que se muestra en la ecuacion 1. El valor de n que maximiza
el nimero de seleccion (S) es n = 5 es decir, se obtiene un numero maximo de 35
agrupamientos y su poblacion que se muestran en la tabla 6.



Figura 39. Dendrograma de los elementos quimicos usando la diferencia simétrica
como métrica, la union promedio como metodologia de agrupamiento, ties in

proximity y el método estricto consenso




Tabla 6. Agrupamientos de los elementos quimicos paran =5

GRUPO 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
ELEMENTOS | Ne He At C Po| Pa | Ar | Ra, H Ca
Ac Kr | Pm Eu
Es | Xe Ba
Bk Sr
Cf

GRUPO 11 12 13 14 | 15| 16 | 17 | 18 19 20
ELEMENTOS | Yb Ce Sm Gd | Y| Tb | Er U Pu Sc
La Ho | Tm | Th Np Zr
Pr Dy | Lu Am Hf

Nd Cm

GRUPO 21 22 23 24 25| 26 | 27| 28 29 30
ELEMENTOS | W \% Ru Li F | Mn | Pd| Co Cu | Mg

Mo Cr Os Na I Fe Ni Ag | Zn
Ti Re K Br Pt Au Cd
Ta Tc Rb | Cl Ir Hg
Nb Cs Rh
GRUPO 31 32 33 34 | 35
ELEMENTOS | O In Sn N B
Te Tl Pb As | Be
Se Al Si P
S Ga Ge Bi
Sb

Los agrupamientos generados en la tabla 6 y la particion de la red producto de estos
agrupamientos mostraron que:

Los elementos considerados gases nobles no aparecen en un mismo grupo, esto
es debido a que He (grupo 1) y Ne (grupo 2) tienen muy pocas interacciones entre
si y son muy diferentes al grupo generado por Ar, Kr, Xe (grupo?), dichas
interacciones se muestra en la subred de la figura 40.

Los lantanidos y actinidos estan distribuidos en varios grupos: 11, 12, 13, 14, 16, 17
y 6, 18, 19, respectivamente, con la particularidad de que estos elementos se
agrupan de acuerdo al sexto o séptimo periodo pero no combinados, debido a la
semejanza de sus interacciones (figura 41). Sin embargo, el Pm no esta agrupado
con estos elementos ya que muestra mas similitud con Ra, posiblemente porque
estos dos elementos son muy inestables y limitan el estudio de nuevas sustancias.
El Gd se agrupa soélo ya que tiene muy poca similitud con otros elementos y el Eu
estd agrupado con la familia de los alcalinotérreos (excepto Mg y Ra) ya que
muestra alta similitud con esta familia.



Por otro lado, At (grupo 3) y Po (5) se agrupan solos a diferencia de los otros
miembros de sus familias, debido posiblemente al efecto del par inerte.

Entre los miembros de la familia del escandio, Y (grupo 15) es igual a si mismo y Sc
se agrupa con la familia vecina Zr y Hf (grupo 20), exceptuando a Ti que se agrupa
con la familia del vanadio y el Cr (grupo 22), mientras que W y Mo se agrupan juntos
(grupo 21).

Las familias del manganeso e hierro presentan similitudes y generan los
agrupamientos: Re, Os, Ru, Tc (grupo 23) y Mn y Fe (grupo 26), respectivamente.
Las relaciones del agrupamiento 23 se observan en la figura 42 y muestran la
semejanza entre estos elementos.

Las familias cobalto y niquel presentan altas similitudes, ya que generan un solo
agrupamiento: Co, Ni, Rh, Pt, Os (grupo 28) con excepcion del Pd que se parece
solo a si mismo. Las relaciones que permiten este agrupamiento se observan en la
figura 43.

Se reproducen completamente las familias de: los alcalinos (grupo 24), el zinc que
incluye al Mg (grupo 30), los calcogenos excepto Po (grupo 31), los térreos (grupo
32), excepto el B que es mas similar al Be (grupo 35), debido al efecto del segundo
periodo, los carbonoideos excepto el C, que sélo se asemeja a si mismo debido al
efecto del segundo periodo (grupo 4), los nitrogenoideos (grupo 34) y los halégenos
(grupo 25) excepto el At (grupo 3) debido al efecto del par inerte.

Tradicionalmente el hidrégeno es ubicado en el grupo de los alcalinos, por la
similitud de sus valencias; sin embargo, no existe una posicién univoca para este
controversial elemento. Su ubicacion en la tabla periddica ha sido debatida desde
Linus Pauling, quién lo adapt6 en la cabeza y en el centro de la tabla con una linea
gue indicaba la relacién con los alcalinos y los halégenos. En la actualidad se han
mostrado muchas posibilidades para su ubicacion; las mas debatidas han sido las
de Kaesz, H. y Atkins, P., 2003, quienes adaptaron la idea de Pauli y centraron el
hidrégeno a la cabeza de la tabla; Cronyn, M., 2003 quien a través de las relaciones
entre el radio atdbmico, la configuracion electrénica y la electronegatividad mostré la
posibilidad de ubicarlo como miembro de la familia de los carbonoideos, y la de
Scerri, E., 2004 (Cl, 2016), filésofo de la quimica, quien contradice la ubicacion de
Kaesz y Atkins y sostenie que el no tener una posicion fija hace que este elemento
sea mal excluido de la ley peridédica. Scerri propone buscar cualquier tipo de
regularidad donde este elemento como los demas, cumpla la ley periddica; asi
sugiere que una posible opcion es empezar cada nuevo periodo con un nuevo valor
de n+l (suma de los dos primeros numeros cuanticos) o estudiar la posibilidad del
ingreso de este elemento a la familia de los carbonoideos. En esta investigacion
mostramos al hidrogeno como un elemento que tiene caracteristicas unicas, que no
se asemejan a otro agrupamiento (grupo 9), apoyando la idea general de estas
discusiones y basado solo en propiedades quimicas.


http://www.iupac.org/publications/ci/2003/2506/ud.html#author

(3)

(1) 2)
Xe

@ @ Uy Ton @y
Figura 40. Relaciones entre los grupos 1, 2, 3 y otros agrupamientos
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Figura 41. Relaciones entre los elementos de los grupos 12, 13, 14, 16, 17 del
sexto periodo y los elementos de los grupos 6, 18, 19 del séptimo periodo, y otros
agrupamientos

4 (9 2210, (1) P (12) /(13 —(19) '
// ‘ (19)

N (16)
26) - (27) W 25 (29) (30)(31) 2% (33~ 30 @35
Figura 42. Relaciones entre los elementos del grupo 23 y otros agrupamientos
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Figura 43. Relaciones entre los elementos del grupo 28 y otros agrupamientos

Se particion6 la red simple de acuerdo a la tabla 6, que muestra las grupos
generados a partir del analisis de agrupamientos jerarquico, distinguidas por
nameros. Sobre esta clasificacion se realizé una extraccion global, generando la red
de la figura 44, donde cada linea indica que por lo menos existe un compuesto
binario formado por los miembros de los agrupamientos conectados. Esta particion
muestra dos tipos de agrupamientos, los grupos mas conectados que se encuentran
en el centro, formados por no metales, semimetales y unos pocos metales, y los
grupos externos que dependen en su mayoria del centro para generar compuestos
binarios, conformados por los otros elementos metélicos. Si se eliminan los grupos
del centro, los del exterior se desconectan casi por completo (figura 45), es decir,
que la diversidad de interacciones entre grupos depende de elementos tales como
los no metales, semimetales y muchos de los metales de transicién que a diferencia
de los demas metales presentan diversos estados de oxidacion.
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Figura 44. a) Relaciones entre los grupos del HCA, donde la etiqueta del vértice
representa el grado, y el nimero adyacente al vértice, su agrupamiento. b)

Grafica de distribucién de grado de los grupos del HCA



Figura 45. Relaciones entre los grupos generados a partir del HCA

3.1.3 ALGUNAS PROPIEDADES DE LA RED SIMPLE

3.1.3.1 Los subgrupos cohesivos

La figura 46 muestra una particion de la red en la que cada vértice es asignado al
mayor k-nucleo que lo contiene. De esta manera se eliminaron en la red los mas
bajos k y se encontrd un subgrupo cohesivo con k= 45 (vértices rosados).

El subgrupo cohesivo de la red representa el conjunto de elementos quimicos que
mas se relacionan para formar compuestos binarios diversos. En este conjunto se
encuentran todos los metales de transicion, con excepcién del Ac (opcion 2), V; Ta,
la familia del cromo y el tecnecio, no metales (H, C, N, P, O, S, Se, F, Cl, Br, I),
semimetales (B, Si, Ge, As, Sb, Te), metales (Be, Mg, Al, Ga, In, Sn, Pb, Bi), los
lantanidos (con excepcién de Pm y Eu) y algunos actinidos (Th, U, Pu). Ademas se
observo que la familia de los alcalinos, los alcalinotérreos, los siete metales de
transicion restantes, dos lantanidos (Pm y Eu), algunos actinidos (Bk, Pa, Cm, Am,
Cf, Np), gases nobles, el Po y el At, son conjuntos de elementos que dependen del
subgrupo cohesivo y no contribuyen en gran medida en la formacion de los
compuestos binarios.

nucleo



3.1.3.2 Lacentralidad y centralizacién de grado

Dentro de la red hay vértices que se consideran centrales, es decir, aquellos
elementos quimicos que interactian con una gran cantidad de elementos en la red,
formando diversidad de compuestos binarios en torno a la combinacién de sus
elementos; esto se refleja en el grado de cada elemento quimico, donde los que se
consideran los mas centrales tienen mayor grado. Las sustancias centrales son
fundamentales para la red porgue sin ellas no se puede formar la mayor diversidad
de compuestos binarios.

La centralizaciébn de grado de la red simple es 0,405, que indica que la red es
descentralizada y existe un grupo de elementos quimicos con los cuales se
combinan la mayoria de los elementos. Los elementos mas conectados de la red
(centrales) con grados superiores a 80 son: Ni, Pd, Te, H, P, As, N, Pt, Se, In, S, Br,
Cl, Fy O. Se encontr6 ademas que los elementos menos conectados (periféricos)
con grados menores a 7 son: At, Ne, He, Ra, Kr, Ar, Es, Xe, Acy Pm.

Las altas conexiones en la red vienen dadas por todos los elementos quimicos; sin
embargo, cabe sefalar que un pequefio grupo de elementos considerados
metalicos conforma el conjunto de elementos centrales y que en su mayoria
corresponden a los metales de transicion; los no metales y semimetales incluyen la
mayoria de sus miembros. Las conexiones mas bajas las conforman los gases
nobles, algunos actinidos, el Ray el At. La electronegatividad, energia de ionizacion,
carga nuclear efectiva e incluso el nimero de estados de oxidacién podrian
relacionarse con la cantidad de compuestos binarios diversos que un elemento
forma, ya que si estas propiedades se acentlan los elementos tienden a ser mas
centrales o por el contrario si estas propiedades se atenuan, los elementos tienden
a ubicarse en la periferia.

Si se eliminan los elementos mas conectados de la red simple, se observa una
desconexion relevante en la misma, como se muestra en la figura 47:

Figura 47. Desconexién de la red simple por la eliminacién de los elementos
centrales en amarillo



3.1.4 LA DISTRIBUCION DE GRADO DE LA RED SIMPLE

La figura 48 muestra el diagrama de barras de los elementos quimicos ordenados
de menor a mayor a través de su grado. El valor medio de los grados en la red
simple fue de 52,91 (deviacion estandar=24,12). Se construyo el histograma de la
figura 49 y se evalug la forma de las distribuciones de los datos a través del calculo
de los coeficientes de curtosis y asimetria, que se muestran en la tabla 7.

Si el coeficiente de asimetria es igual a cero, la distribucion de los datos es simétrica
o normal; si el coeficiente es positivo, la asimetria es derecha (cola hacia la derecha)
y Si es negativo, la asimetria es izquierda (cola hacia la izquierda). Asimismo, el
coeficiente de curtosis es igual a cero si la distribucibn de datos tiene
comportamiento normal; este coeficiente es positivo si los datos estan muy
concentrados alrededor del promedio y es negativo si existe demasiada dispersion
o variabilidad, lo que se muestra con una curva aplanada.

Los grados de los elementos quimicos en la red simple presentan valores
comprendidos entre 1 y 91, con cierta asimetria negativa (-0,668) y aplanamiento
platicurtico (curtosis=.0,262). Los estadisticos y el histograma muestran que existe
una mayor tendencia de los elementos quimicos a tener grados altos, es decir, a
formar un alto nimero de compuestos binarios diversos; asimismo se observa que
los elementos tienden a concentrarse poco alrededor de la media, mostrando un
namero similar de elementos con grados bajos, medios y altos.

La prueba de normalidad de Kolmogorov-Smirnov arrojé un p-valor = 0,179 mayor
al nivel de significancia (0,05), por lo tanto se acepta la hipétesis nula que expresa
que el grado de los elementos quimicos en la red simple se distribuyen de manera
normal. Este comportamiento es tipico de una red aleatoria donde la mayoria de sus
elementos presentan conexiones alrededor de la media y unos pocos se salen de
este valor. De esta manera aplicando el criterio de la regla empirica 3-sigma
(Stephens, L., 1998), se divide la distribucion en tres grupos o intervalos, (bajo,
medio y alto), el grupo de valores bajos incluye aquellos valores comprendidos entre
-30'y -0, los valores del grupo medio van desde -oy oy los valores del grupo alto
estan comprendidos entre oy 30.

El objetivo de esta division en grupos fue caracterizar el comportamiento aleatorio
de las conexiones. Se encontré que 16 elementos (16,50%), tales como los gases
nobles, gran parte de los actinidos, el Pm y el Rb presentan bajas conexiones; es
decir, que estos elementos se combinan muy poco con elementos diferentes;
asimismo 66 elementos (68,04%) conformados por algunos metales de transicion,
presentan conexiones cercanas a la media, combinandose en promedio con la mitad
de los elementos quimicos; finalmente 15 elementos (15,46%) tales como los
metales de transicion Ni, Pd, Pt los semimetales Te, As, los no metales H, P, N, S,
Se, Br, Cl, F, O y el metal In, presentan las conexiones mas altas de la red, y por



ende, se combinan con la mayoria de los elementos quimicos para generar una
gran diversidad de compuestos binarios.
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Figura 48. Distribucion de grado de los elementos quimicos en la red simple
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Figura 49. Histograma de la distribucion de conexiones de la red simple

Tabla 7. Estadisticos de la distribucién de las conexiones de los elementos
guimicos en la red simple

Estadistico Valor
Numero de datos 97
Minimo valor 1
Maximo valor 91
Media 52,910
Mediana 54
Moda 48
Desviacion estandar 24,120
Asimetria de pearson 0,203
Curtosis -0,262
p-valor (Kolmogrov-Smirnov) | 0,179

3.2 RED DE PROPORCIONES DE FORMACION DE LOS
COMPUESTOS BINARIOS A PARTIR DE LOS ELEMENTOS
QUIMICOS

3.2.1 CONSTRUCCION Y DISTRIBUCION DE GRADO DE LA RED DE
PROPORCIONES

La red de proporciones (definicién 7) es un refinamiento de la red simple que permite

conocer la cantidad de compuestos binarios que forma un elemento y sus diferentes

combinaciones estequiométricas y no estequiométricas. La figura 50 muestra el

diagrama de barras de los elementos quimicos ordenados segun el grado, de menor

a mayor. En la grafica se observan todo tipo de conexiones que van desde



elementos como el Aty Ne, que forman solo un compuesto binario, hasta elementos
como el H, que forma 2130 compuestos. A partir de la informacién presente en el
diagrama de barras se construy6 el histograma de la figura 51 y se evaluo la forma
de las distribuciones de los datos a traves del calculo de los coeficientes de curtosis
y asimetria que se muestran en la tabla 8.

Los grados de los elementos quimicos en la red de proporciones presentan valores
comprendidos entre 1y 2130, con cierta asimetria positiva (3,310) y aplanamiento
leptocurtica (coeficiente de curtosis = 15,400). El valor medio de los grados en la
red de proporciones fue de 324,216 (desviacion estandar=313,924). Los
estadisticos y el histograma muestran que la mayoria de los elementos tienen
grados concentrados alrededor de la media (324,216) y orientados hacia la
izquierda del histograma, sin embargo unos pocos elementos tienen grados muy
por debajo de la media y otros muy por encima de este valor, confiriéndole una cola
larga a la distribucion. Cabe resaltar que la media no describe correctamente todos
los datos, porque aunque en promedio los elementos se conectan 340 veces, hay
elementos con grados por debajo de 7 y elementos con grados por encima de 800,
como lo muestra el valor de dispersién extremadamente alto de la desviacion
estandar (313,924).

De esta manera la prueba de normalidad de Kolmogorov-Smirnov arrojé un p-valor
de (0,014) menor al nivel de significancia (0,050), por lo tanto se acepta la hipotesis
alterna que expresa que el grado de los elementos quimicos en la red de
proporciones no sigue una distribucion normal. Este comportamiento se asemeja a
un modelo libre de escala, donde la mayoria de los elementos presentan grados
bajos y unos pocos muestran grados muy altos, dandole una dispersion grande a la
distribucién que no puede ser descrita por la media. Asi, se observan elementos
gue tienen conexiones preferenciales como el C e H (2,062% del total de los
elementos) que le confieren una cola larga al histograma, ya que son los elementos
gue mas forman compuestos binarios, seguido de otros pocos elementos como Fe,
Ni, Al, O, Si, Pd, Ge, S, Ti, Co, Pt, Te, B, Sn, Cu (15,464%) que presentan entre 800
a 500 conexiones y finalmente la mayoria de los elementos quimicos (82,436%) con
conexiones por debajo de 500. Vale la pena resaltar que los elementos mas
conectados (C e H) son la base estructural de los compuestos organicos y que los
95 elementos restantes estructuran en su mayoria a los compuestos inorganicos.



2200

H
0

e O

v

|O

e | S
g
e O ©)

eessssssssee—— S
e | |
@]
]
e O |

eeee——— ]
VI
)]
aN
uz

U

9S

B9

1Z

as
ny

uj
ud

BN
Cle}

1D
o
By
1

PO

el
sV
N
e
PO
ws
AQ
id
PN
ny

IH
9

10

qA
3

qL
OH
qd
yL
oY

BH
IL
ig
28
w1
nd
n3

ni
ed

)

sO
od
€D
eN

SO
91
dn
ay
wo
wy
od
ed
ng
10
ax
N
Y/
v
wd
s3
ey
oH
aN
1\

2000
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400
200

oavdo

ELEMENTOS
Figura 50. Distribucion de grado de los elementos quimicos de la red de proporciones: Grado vs. Elemento



Tabla 8. Estadisticos de la distribucion de las conexiones de los elementos
quimicos en la red de proporciones

Estadisticos Valores

Namero de datos 97
Minimo valor 1
Maximo valor 2130
Media 324,216
Mediana 283
Desviacion estandar 313,924
Asimetria 3,310
Curtosis 15,400
p-valor 0,014

0 : : — :

Figura 51. Histograma de la distribucion de conexiones de la red de proporciones

3.2.2 PARTICIONES Y RELACIONES DENTRO DE LA RED DE
PROPORCIONES

Se particioné la red de proporciones a partir de la clasificaciéon de la tabla periédica

y la clasificacion resultante del HCA con el fin de analizar las relaciones clase-clase,

clase-elemento y elemento-elemento.

3.2.2.1 Clasificacion de la tabla periodica

La figura 51 muestra los elementos quimicos ordenados ascendentemente de
acuerdo a la clasificacion de la tabla periddica (grupo y periodo). Los diferentes
colores y los numeros del 1 al 21, que estan por encima de las barras representan
las familias de acuerdo a la tabla 5. Por ejemplo, la familia que esta en amarillo y
etiquetada con el numero 1 al lado izquierdo de la gréfica, es la familia de los



alcalinos y abarca los elementos: Li, Na, K, Rb, Cs. En este mismo orden se
encuentran las demas familias quimicas.

Si concentramos la atencion en cada grupo (elementos igualmente coloreados en
la figura 51), se observa que cuando se va de un periodo menor a un periodo mayor,
de acuerdo a la tabla periodica, se presenta una disminucion en las interacciones
de las familias: de los alcalinos (1), del titanio (4), del cromo (6), del hierro (8), del
cobalto (9), del niquel (10), del zinc (12), de los carbonoideos (14) y de los halégenos
(17). En general este comportamiento esta directamente relacionado con la
electronegatividad, el radio atébmico y la carga nuclear efectiva, por lo tanto, cuando
un elemento forma pocos compuestos binarios en una familia, existe menor
electronegatividad, mayor radio atébmico y por ende menor carga nuclear efectiva.
Por el contrario en los gases nobles (18) el aumento del periodo favorece la
formacion de los compuestos binarios. A pesar de su estabilidad electronica, esta
tendencia puede ser debida a la disminucién considerable de la energia de
ionizacion que permite separar los electrones de la capa mas externa de estas
sustancias. Por otra parte, los lantanidos (20) presentan muchas mas interacciones
que los actinidos (21) aunque internamente en los grupos no se observa una Unica
tendencia. Las familias restantes: del escandio (3), del vanadio (5), del manganeso
(7), del cobre (11), de los térreos (13), de los nitrogenoideos (15), de los calcogenos
(16), no muestran una tendencia en las interacciones de sus elementos.

La figura 52 muestra el promedio de las conexiones de las familias. Se observa que
los gases nobles, actinidos, alcalinos, alcalinotérreros, halégenos, la familia del
escandio y los lantanidos presentan las conexiones mas bajas de la red, formando
menos del 33,3% de los compuestos binarios, mientras que las familias del cobalto,
niquel, los carbonoideos, del hierro y del hidrogeno, forman el mayor nimero de
compuestos binarios con conexiones por encima del 66,7%.
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3.2.2.2 Clasificacion a partir del analisis de agrupamientos jerarquico

La figura 53 muestra los elementos quimicos de cada agrupamiento distinguidos por
colores (tabla 6) y ordenados ascendentemente seguin sus pesos atomicos. En la
grafica se observa para los agrupamientos 7, 10, 26 y 35 una tendencia a aumentar
las interacciones de sus elementos a medida que aumentan sus pesos atomicos;
por el contrario, para los agrupamientos 17, 18, 21, 25, 32, 33 y 34, se observa
disminucién en las interacciones a medida que aumentan sus pesos atomicos. En
general, los metales de transicion no muestran una tendencia Unica que relacione
las interacciones con el peso atomico.

La figura 54 exhibe los elementos quimicos ordenados ascendentemente segun sus
pesos atdmicos y agrupados por colores segun la clasificacion resultante del HCA
(tabla 6). En esta grafica se observa una tendencia de los agrupamientos: 6, 12, 16,
17, 18, 19, 26, 35 a generar estas clases por su similitud en los pesos atébmicos. La
mayoria de estas clasificaciones abarca las familias de los lantanidos y actinidos.
La semejanza mostrada para los lantanidos se conoce como contraccion lantanida
y es debida al gran parecido de tamafio originado por el llenado de los orbitales 4f
situados antes de los 5d, ya que los orbitales 4f son poco penetrantes y, por tanto,
muy poco apantallantes. Esto produce un aumento progresivo de la carga nuclear
efectiva y una disminucion regular y mondétona del tamafio atomico de los
lantanidos. Los actinidos ademas disminuyen considerablemente sus interacciones
después del Pu debido a que tienden a trabajar con un solo estado de oxidacion +2.
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3.2.3 ALGUNAS PROPIEDADES DE LA RED DE PROPORCIONES

A través de la metodologia de k-nucleo se encontré el conjunto cohesivo que
contiene los elementos quimicos y las proporciones estequiométricas y no
estequiométricas mas comunes con las que los elementos forman el mayor nUmero
de compuestos binarios; ademas, a través de la centralidad de grado se encontraron
los elementos quimicos fundamentales para formar el mayor numero de
compuestos binarios.

3.2.3.1 Los subgrupos cohesivos

En la figura 55 se observan los elementos que forma un gran numero de
compuestos binarios y presenta relaciones quimicas comunes a la hora de formar
dichos compuestos. Estas relaciones comunes se identifican a través de sus
vecinos, ya que de los 13674 vecinos que los elementos quimicos tienen para
formar compuestos binarios, se prefieren solo 88 de ellos con proporciones de 0.5,
1, 2 y 3. De esta manera podemos pensar que las relaciones estequiométricas son
las proporciones mas comunes que los elementos quimicos presentan para formar
el mayor nimero de compuestos binarios. Dentro de este conjunto de elementos se
encuentran los alcalinotérreos: Ca, Sr, Ba, Mg; los lantanidos (con excepcion de
Pm); los actinidos: Th, U, Pu, Am, Cm; los metales de transicion (con excepcién de
La, Ac, Tc, Re, Os); otros metales: Al, Sn, Bi, Ga, In, Pb, Tl; los semimetales: B, Si,
Ge, As, Sh, Te ylos no metales: C, O, N, P, S, Se. Los vecinos con los que estos
elementos se relacionan estdn compuestos de algunos lantanidos, metales de
transicion, no metales y semimetales.

Figura 56. Subgrupo cohesivo de la red de proporciones



3.2.3.2 Centralidad y centralizacién de grado

Los elementos mas centrales de la red fueron C e H, ya que presentan conexiones
gue duplican y triplican al elemento mas conectado (Fe) de los demas 95 elementos
restantes, formando 1946 y 2130 compuestos respectivamente. De los 95
elementos (sin incluir al C y al H) se encuentra que los metales: Ti, Pd, Fe, Ni, Al,
semimetales: Ge y Si, y no metales: Sy O, son los elementos mas conectados en
la red abarcando el 70% de las conexiones. Estos elementos son considerados los
mas centrales, puesto que forman el mayor nimero de compuestos binarios. Por el
contrario, los gases nobles; los actinidos: Es, Ac, Cf, Bk, Pa, Am, Cm; el lantanido
Pm y los elementos: Ra, Po y At (elementos atipicos en cada una de sus familias),
son considerados de la periferia por tener menos del 10% de las conexiones en la
red (sin incluir al C y al H).



CONCLUSIONES

La red simple y la red de proporciones permiten caracterizar el comportamiento de
los elementos quimicos a través de la formacion de sus compuestos binarios,
estudiando las relaciones: clase-clase, clase-elemento, elemento-elemento, los
conjuntos cohesivos, y la centralidad, centralizacion y distribucion de grado.

La red simple muestra los elementos quimicos con los que el elemento en estudio
forma al menos un compuesto binario y la red de proporciones muestra el nimero
de compuestos binarios que dicho elemento forma.

Las relaciones familia-familia segun la clasificacion de la tabla periddica, muestran
para la red simple que las familias tienden a relacionarse homogéneamente entre
ellas, con excepcion de los gases nobles que muestran preferencia con las familias
no metdalicas; para la red de proporciones se muestra un comportamiento
heterogéneo en su conexiones, ya que las familias del cobalto, niquel,
carbonoideos, hierro y del hidrogeno forman el mayor nimero de compuestos
binarios en la red y por el contrario, las familias de los gases nobles, actinidos,
alcalinos y alcalinotérreos estan muy poco conectadas en la red.

Cuando los gases nobles se descubrieron se abri6 la puerta a la pregunta sobre su
reactividad, que para ese entonces era nula. Con el paso de los afos, las
investigaciones empezaron a mostrar que si pueden reaccionar. Esto lleva a la
pregunta de si reaccionan de manera homogénea con los elementos o si tienen
alguna preferencia; al respecto puede decirse que tienen preferencia por los
elementos no metalicos. Ademas, estas interacciones mostraron que del He hasta
el Xe, el aumento del periodo favorece la formacién de los compuestos binarios, una
tendencia contraria a la mayoria de las familias, debido posiblemente a las
diferencias notables de la energia de ionizacion entre estos elementos.

Las relaciones familia-elemento en la clasificacién de la tabla periédica muestran
para la red simple caracteristicas Unicas para cada familia, y para la red de
proporciones, una disminucion en las interacciones de la mayoria de las familias
desplazandose desde un periodo menor a un periodo mayor en la tabla periédica,
con excepcién de los gases nobles que se comportan de manera contraria.

En la red simple se observa que desde la familia de los alcalinotérreos hasta la
familia del hierro no existe relacion con los alcalinos y que por el contrario, desde la
familia del cobalto hasta los actinidos se presenta dicha relacion. Ademas, se
encuentra que desde la familia de los térreos hasta la familia de los halogenos, los
elementos de sus primeros periodos presentan muchas mas interacciones que los
elementos del periodo 6, quienes disminuyen considerablemente las relaciones con
los demas elementos, como es el caso del Tl, Pb, Bi, Po, At, y que estas



interacciones se hacen mas pequefias cuando hay desplazamiento de izquierda a
derecha en la tabla periodica.

El presente trabajo lleva a una clasificacion de los elementos méas completa que
cualquier otra realizada antes, ya que el dendrograma generado con la diferencia
simétrica y la unidon promedio, tuvo en cuenta no s6lo un gran ndmero de
propiedades quimicas, sino todos los dendrogramas productos de ties que fueron
agrupados en uno solo, a través del método de consenso.

Los agrupamientos generados productos del HCA y la metodologia de Restrepo et
al. (2004), reproducen la gran mayoria de las familias de la tabla periddica usando
Unicamente propiedades quimicas. Se observa ademas que los elementos atipicos
como el Li, C, At, H, Po, entre otros, sélo se parecen a ellos mismos. Esta
clasificacion da un lugar mas certero a la posicion controversial del H en la literatura.

Las relaciones grupo-grupo en la clasificacién del HCA muestran para la red simple
dos grandes grupos: los elementos centrales (altamente conectados) compuestos
en su mayoria por no metales, semimetales y la mayoria de los metales de
transicion, y los elementos de la periferia (poco conectados), compuestos por los
elementos metalicos y los gases nobles. Este dltimo grupo depende de los
elementos centrales para formar los compuestos binarios. La red de proporciones
muestra dos clases de agrupamientos: los que aumentan las interacciones de
acuerdo al aumento de su peso atdmico y los que disminuyen sus interacciones a
medida que va aumentando el peso atémico; sin embargo, los metales de transicion
no muestran una tendencia UOnica que relacione las interacciones de sus
agrupamientos con el peso atémico, y los lanténidos y actinidos en su mayoria se
agrupan de acuerdo a su peso atémico.

El conjunto cohesivo para la red simple permite conocer los elementos quimicos
gue mas interactian y entre ellos forman el nUmero mas diverso de compuestos
binarios. Este conjunto esta formado por la mayoria de los metales, los no metales
(exceptuando los gases nobles), los semimetales, los lantanidos (con excepcién de
Pm y Eu) y algunos actinidos (Th, U, Pu). En la red de proporciones, el conjunto
cohesivo permite conocer los elementos y sus vecinos (elementos con sus
proporciones) comunes con quienes estos elementos forman el mayor nimero de
compuestos binarios. Esto significa que principalmente la formacioén de los 18931
compuestos binarios en la red de proporciones se da como producto de las
relaciones estequiométricas y se forman por las interacciones entre algunos
alcalinotérreos, actinidos, no metales, lantanidos, metales de transicion y
semimetales.

La red simple muestra un comportamiento descentralizado, donde existe un grupo
de elementos quimicos con los cuales se combinan la mayoria de los elementos,
llamado “los elementos centrales” y conformado por: Ni, Pd, Te, H, P, As, N, Pt, Se,
In, S, Br, Cl, Fy O (con grados superiores a 80).



El grado de los elementos quimicos en la red simple mostré una distribucion normal,
tipica de un modelo de red aleatoria donde la mayoria de sus elementos presentan
conexiones alrededor de la media y unos pocos se salen de este valor. Por el
contrario, el grado de los elementos quimicos en la red de proporciones no sigue
una distribucién normal, asemejandose a un modelo de red libre de escala, donde
la mayoria de los elementos presentan grados bajos y unos pocos muestran grados
muy altos.

Al comparar el grado de la red simple y la red de proporciones se observa que los
metales en su mayoria de transicion: Al, Fe, Ni, Pd, Pt, Co, los semimetales: Ge, Si,
Te y los no metales, se combinan con la mayoria de los elementos quimicos y
forman un alto nimero de compuestos binarios; sin embargo hay una excepcién con
los halégenos, que aunque son capaces de formar compuestos con la mayoria de
los elementos, forman pocos compuestos binarios, debido a que usan un solo
estado de oxidacion. Los alcalinos, la mayoria de los alcalinotérreos, algunos
lantanidos, los actinidos y los gases nobles se combinan con muy pocos elementos
quimicos y forman muy pocos compuestos binarios.



RECOMENDACIONES

En el presente trabajo se obtuvo un dendrograma producto del HCA, ties in proximity
y dendrograma consenso, con un gran nimero de propiedades quimicas que antes
no se habian tenido en cuenta; este hecho genero clasificaciones muy estables,
analizadas a partir de las interacciones de la red quimica. Seria interesante realizar
un estudio usando el método quimiotopolégico planteado por Restrepo, G. et al.,
2004, con el fin de calcular las propiedades topoldgicas como adherencia, interior,
exterior, frontera y conjunto derivado.

Ademas se propone extrapolar la metodologia desarrollada con la teoria de redes a
otros conjuntos de interés quimico, como el estudio de los procesos metabdlicos en
el campo de la bioquimica o el estudio de los grupos funcionales en la quimica
organica, entre otros, con el fin de entender las relaciones entre las sustancias de
estudio.

Se sugiere también complementar el estudio de la red de proporciones a través de
otras propiedades diferentes a la cohesion y centralidad de grado, con el fin de
extraer informacién que pueda enriquecer los aportes aqui mencionados.

Finalmente se propone realizar un estudio estadistico mas profundo de la
distribucion de grado de la red simple y la red de proporciones con el fin de extraer
mayor informacion de esta propiedad de los elementos quimicos.
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