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RESUMEN
Palabras Clave: Matematicas, Quimica, isomeria, geometria.

Es un hecho indiscutible que las matematicas son necesarias para la quimica.

La quimica indudablemente usa a las matematicas continuamente, las utiliza en
cualquiera de sus cuatro areas mas importantes, las cuales son: analitica, fisica,
inorganica y organica; en ellas son utlizadas para lograr hacer calculos de
estequiometria, rendimientos, despejar alguna incognita, etc.

Por otro lado, la quimica es una ciencia madura capaz de obtener practicamente
todo lo que se propone; la quimica puede aportar mucho para el futuro y bienestar de la
humanidad.

La interaccion entre la quimica y las matematicas esté creando un &rea cientifica
muy importante, ya que, juntas estan adquiriendo una gran relevancia cientifica. Otros
beneficios de esta relacion podria ser que la quimica podra ser capaz de explicar mejor
los resultados experimentales y tendra mayor capacidad de prediccion de las
propiedades de las moléculas y de los materiales que con ellas se fabriquen.

La quimica matematica es el area de la quimica encargada a las aplicaciones de
las matematicas en la quimica y se ocupa principalmente de los modelos mateméaticos
de los fendbmenos quimicos.

En ésta investigacion, pretendemos mostrar la relacion sinérgica que existe entre
las matematicas y la quimica la cual va mas alla de la utilizaciébn de simples
operaciones matematicas.

La quimica tiene muchas ramas y pretendemos mostrar como las matematicas
estan presentes en todas ellas y sin lugar a dudas podremos ver que entre la quimica y

las matematicas existe una armoniosa relacién necesaria.



ABSTRACT
Keywords: Chemistry, mathematics, geometry, isomerism.

It is an indisputable fact that mathematics is necessary for chemistry. Chemistry
undoubtedly use mathematics continuously, use them in any of its four most important
areas, which are: analytical, physical, inorganic and organic; they are used to make
calculations of stoichiometry, yields, clear any unknown, etc.

On the other hand, chemistry is a mature science able to obtain practically
everything what is proposed; Chemistry can contribute much to the future and well-being
of mankind.

The interaction between chemistry and mathematics are creating a very important
scientific area, and which together are acquiring a scientific relevance. Other benefits of
this relationship may be that the chemical may be able to better explain the experimental
results and have greater predictability of the properties of molecules and materials which
are produced with them.

The mathematical chemistry is the chemistry area responsible applications of
mathematics in chemistry and mainly deals with mathematical modeling of chemical
phenomena. In this research, we intend to show the synergistic relationship between
mathematics and chemistry which goes beyond the use of simple mathematical
operations.

The chemical has many branches and we intend to show how mathematics is
present in all of them and undoubtedly will see between chemistry and mathematics

required a harmonious relationship



INTRODUCCION

PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

¢,Como podremos demostrar la relacion sinérgica que existe entre las
matematicas y la quimica?, ¢como demostrar que ésta relacidbn va mas alld de la

utilizacion de simples operaciones matematicas?

HIPOTESIS

Si se construye un modelo geométrico de una molécula organica con las
dimensiones reportadas en la investigacion, entonces se podra comprobar la
interrelacion de las matematicas con la quimica en el aspecto de estructura molecular,
disefio en tres dimensiones y comportamiento quimico de una sustancia determinada.

JUSTIFICACION

La presencia de las distintas ramas de las matematicas en la quimica es
innegable; la geometria, la aritmética, el algebra nos permite introducirnos con paso
seguro en el mundo de la ciencia.

Las matematicas expresan formulas, teoremas y leyes de la quimica, siendo una
herramienta para trabajar con la quimica, con la presente investigacion queremos
mostrar que esta sinergia va mas alla de célculos matematicos.

SINTESIS O CONJETURAS

Es un hecho indiscutible que las matematicas son necesarias para la quimica.

La quimica indudablemente usa a las matematicas continuamente, las utiliza en
cualquiera de sus cuatro areas mas importantes, las cuales son:. analitica, fisica,
inorganica y organica; en ellas son utilizadas para lograr hacer célculos de
estequiometria, rendimientos, despejar alguna incognita, etc.

Por otro lado, la quimica es una ciencia madura capaz de obtener practicamente
todo lo que se propone; la quimica puede aportar mucho para el futuro y bienestar de la
humanidad.

’La Quimica Matematica se refiere al relativamente nuevo campo de estudio
dentro de la Quimica cuyos objetivos son el lograr y entender nuevas relaciones y
aplicaciones de la Quimica y las Matematicas haciendo uso de modelos, ecuaciones, y

matematicas aplicadas para el estudio de fendmenos quimicos y fisicoquimicos



haciendo uso también de la computacion como coadyuvante en los subcampos de la
Quimica Matematica.

La interaccion entre la quimica y las mateméticas estéa creando un &rea cientifica
muy importante, ya que, juntas estan adquiriendo una gran relevancia cientifica. Otros
beneficios de esta relacion podria ser que la quimica podra ser capaz de explicar mejor
los resultados experimentales y tendra mayor capacidad de prediccion de las
propiedades de las moléculas y de los materiales que con ellas se fabriquen.

La quimica matematica es el &rea de la quimica encargada a las aplicaciones de
las matematicas en la quimica y se ocupa principalmente de los modelos matematicos
de los fendbmenos quimicos.

Algunos ejemplos son la Topologia que estudia las estructuras moleculares de
algunas sustancias quimicas explicando las funciones de onda de los aomos que
forman una molécula y cdmo se ajustan en un conjunto de interaccibn mutua por medio
de descripciones algebraicas.

La Quimica Cuantica, asi mismo, estudia teorias donde se aplican la mecanica
cuantica y la teoria cuantica de campos. Asi mismo hace uso de fisica cuantica y el
comportamiento fisico de las moléculas y &tomos como lo son la dptica, magnetismo,
electricidad, y mecanica.

También se encuentran un par de teorias:

La Teoria de grafos que estudia las propiedades de las graficas o grafos con
ayuda de la computacibn y con aplicacibn de estudio en la estereoquimica
(estereoisomeria e isomeria) en la que se profundiza acerca de las formas geométricas
de las moléculas quimicas.

Y la Teoria de grupos que estudia las estructuras algebraicas conocidas como
grupos y se utiliza en situaciones caracterizadas por la simetria y como pilar para los
espacios vectoriales.

Todos estos subcampos son areas de estudio modernas en las que la Quimica
Matematica funge como pilar al aportar técnicas y modelos matematicos de alta
especializacion para resolver ecuaciones, comprobar teorias, asi como del andlisis de

los procesos mismos de todo tipo de reacciones y estudios quimicos.



Al ser fundamento y base para campos de estudio que estan al servicio y
dominio del ser humano se puede concluir que hay una relacidon necesaria y precisa
entre las Mateméticas y la Quimica, dos ciencias que han estado intimamente ligadas
desde el principio de razonamiento cientifico en si.

La quimica tiene muchas ramas y pretendemos mostrar como las matematicas
estan presentes en todas ellas y sin lugar a dudas podremos ver que entre la quimica y

las matematicas existe una armoniosa relacion necesaria.



OBJETIVO GENERAL

Comprobar que la interaccion de la quimica con las matematicas da un resultado

aplicable en el disefio y construccion de modelos moleculares de un compuesto

organico como son las grasas, a partir de modelos geométicos, empatando dichos
parametros con figuras tridimensionales ya existentes.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

Realizar las mediciones a partir de las bibliograficas de una molécula de un

compuesto orgénico predeterminao y construir un modelo en tres dimensiones de la

misma.
Estudiar algiin modelo ya existente y realizar su construccion en una estructura

tridimensional para comprobar si sus caracteristicas geométricas condicionan su
comportamiento quimico.



FUNDAMENTACION TEORICA
Platdn consideraba que las particulas de cada elemento tenian una forma
geométrica determinada.
El primer intento de relacionar la quimica con las matematicas fue por Alexander
Crum Brown representando en un articulo:
. Compuesto quimico = operandos
. Procesos quimicos = operadores
Otro cientifico involucrado en este proceso fue Arthur Cayley quien desarroll6 las
matrices que ahora son esenciales en los avances de la quimica cuantica. En un
articulo acufio el término:
o Nature =chemicograph = grafo
La quimica matematica es el area cientifica que se encarga de estudiar las
aplicaciones de las mateméticas en la quimica, empleando bases matematicas para
modelar los procesos quimicos.
Algunos de los procedimientos que vinculan las matematicas con la quimica en la

modelacién de un proceso son los siguientes:

o Elegir un conjunto de compuestos.

. Expresarlos matematicamente.

o Medir los pardmetros mateméaticos que mejor definan la estructura
molecular.

. Enlazar ambos pardmetros en un modelo matemético o geométrico.

. Analizar la relacidén entre parametros.

Para poder calcular orbitales moleculares en este caso, se necesita un modelo y
se debe tomar en cuenta que un “grapho” representa a los grupos quimicos y las
uniones entre ellos.

La interaccién de la quimica con las matematicas ha creado un area cientifica
multidisciplinaria que construye las bases teoricas necesarias para establecer mas

eficazmente resultados aplicables y comprobables.



Aceites y grasas

Los aceites y grasas de los animales y plantas son mezclas que contienen ésteres de
acidos grasos y glicerol. El término grasa designa aquellas mezclas que son solidas o
semisotlidas a temperatura ambiente, en tanto que aceite se aplica para mezclas
liquidas.

Los acidos grasos pueden ser saturados o no saturados y difieren en longitud de
cadena (4 a 24 atomos de carbono) y en el niumero y posicion de los dobles enlaces
(insaturados).

Las grasas son compuestos en los que los acidos grasos saturados predominan sobre
los no saturados; los principales son laurico, palmitico, y estearico. Son de origen
animal como mantequilla, manteca, etc.

Los aceites contienen fundamentalmente acidos grasos no saturados, lo que ocasiona
la disminucion de los puntos de fusion; entre estos estan el oleico, linolénico y linoleico.
Todos contienen 18 atomos de carbono, pero difieren en su grado de insaturacion.

- Acido oleico o acido 9-octadecenoico
- Acido linoleico o acido 9,12 octadecadienoico
- Acido linolénico o acido 9,12,15 octadecatrienoico

Los aceites son de origen vegetal como el de olivo, maiz, soya, semilla de uva, etc.
Cuando se hidrogenan las dobles ligaduras de las moléculas de estos aceites (liquidos),
el producto resultante es un sélido a temperatura ambiente. De la hidrogenacion de los
aceites de maiz, algodon, cachuate y soya se obtiene la oleomargarina

Las propiedades de las grasas:

e Producen una mancha sobre papel
e Son insolubles en agua
e Son muy solubles en éter, acetona, tetracloruro de carbono, etc.
e Al hacer contacto con el aire adquieren un olor desagradable y se hacen rancias.
El efecto sobre el organismo de los diferentes tipos de grasas
) En nuestro cuerpo, se encuentran diferentes tipos de grasas, las
cuales tienen efectos diferente:
o De origen animal encontramos a los acidos grasos saturados, asi

como el colesterol, de origen vegetal encontraremos a los triglicéridos.



Los acidos grasos hidrogenados, mejor conocidos como grasas trans, son
aguellos que han cambiado quimicamente lo que causa un efecto diferente en el
organismo.

Cuando el aceite liquido se transforma en una grasa sélida debido a la adicion de
hidrogenos (a lo que llamamos hidrogenacién) esto sucede cuando la grasas es
reutilizada y recalentada en varias ocasiones obteniendo asi las grasas trans y sirven
para aumentar el tiempo de la vida util de los alimentos.

Este tipo de grasas se encuentran en pequefias cantidades en la carne de cerdo
y de cordero asi como en la mantequilla y la leche. Alimentos procesados como la
margarina, las galletas, papas fritas y otras botanas contienen este tipo de aceites
vegetales y causan un aumento en el colesterol malo (LDL) y los triglicéridos.
Gottau G. (2010).

Efecto sobre el organismo

Tipo de grasas
Colesterol malo (LDL) | Colesterol bueno (HDL)

Grasas saturadas ﬁ ﬁﬁ

Monoinsaturadas

Poliinsaturadas ﬂ

Grasas Trans ﬁm

Colesterol ﬁ

Ul

Grafica 1. Esta grafica nos deja ver que las grasas saturadas afectan

directamente al colesterol LDL y el colesterol bueno es neutro.

o Cuando los acidos grasos son monoinsaturados disminuyen el
colesterol malo aumentando el HDL. (o colesterol bueno)

o Los &cidos grasos poliinsaturados tienen efecto neutro sobre el
colesterol bueno pero reducen el colesterol LDL y las grasas trans, tienen un
efecto mas perjudicial aun que las grasas saturadas, ya que incrementan
notablemente el colesterol malo y al mismo tiempo, reducen el colesterol bueno o
cardiosaludable.

o De esto se desprende que debemos ingerir del total de grasas

diarias, menos del 2% de grasas trans, menos del 7% de grasas saturadas, 10%



de acidos grasos poliinsaturados y entre 13 y 15% de grasas monoinsaturadas
como las que posee el aceite de oliva, por ejemplo.
METODOLOGIA DE LA INVESTIGACION
Se llevaran a cabo investigaciones bibliograficas y electronicas sobre las
medidas y formas que se pueden presentar en los lipidos, se reproduciran a través de
modelos geométricos las estructuras de los mismos mediante calculos matematicos.
Se explicard como su forma geométrica puede influir en su comportamiento

quimico y como influyen en la salud.



RESULTADOS

Fig. 1

Formato de color terminado, EI color azul
representado moléculas de Hidrégeno, Color rojo
moléculas de Carbono, y las grises moléculas de
Oxiaeno. Seauido de ir uniéndolas.

Fig. 2

Finalizando la unién de las moléculas, para dar la
forma final a nuestro compuesto.



Fig. 3

Resultado final de Ila primera maqueta
tridimensional, formada de carbonos, oxigenos e
hidrogenos. Basada en alimentos constituidos
por grasas TRANS.

Fig. 4

Muestra del resultado final, de la segunda
maqueta tridimensional a comprobar.
Compuesta también por hidrégenos, Oxigenos y
Carbonos. Basada en alimentos constituidos por
grasas CIS.
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CONCLUSIONES

A través de esta investigacion, pudimos llegar a la conclusion de que la relacidn
entre la quimica y las matematicas es 100% real y necesaria ya que las
matematicas no sdélo influyen en los procedimientos y operaciones, sino también
en la geometria de la estructura de las moléculas, considerando que la
orientacion del angulo de doble enlace puede modificarse por el
sobrecalentamiento de la grasa transformando sus caracteristicas quimicas.

Al comprender esto, podemos observar que el solo hecho de que cambie el angulo
de la estructura de las moléculas, puede ser perjudicial para la salud el consumo
excesivo de este tipo de grasas.
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