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FACULTAD: CIENCIAS BASICAS
PROGRAMA: MAESTRIA EN QUIMICA
DEPARTAMENTO DE: QUIMICA
CURSO : TEORIA DEL ORDEN cODIGO: | 560809 /560812
AREA: PROFUNDIZACION
REQUISITOS: CORREQUISITO:
CREDITOS: 4 TIPO DE CURSQ: | Tedrico-practico

JUSTIFICACION

Una de las fortalezas investigativas de la quimica tedrica de la Universidad de
Pamplona es la aplicacion de la teoria del orden a la resolucion de problemas quimicos.
Esta teoria y su uso resultan convenientes en quimica tedrica debido al bajo costo
computacional de sus procedimientos y al alcance interdisciplinario de sus
metodologias. Los tres aspectos primordiales del curso son el del escalafonamiento,
tema recurrente en cualquier actividad cientifica al tomar decisiones; el de la prediccién
de propiedades de sustancias quimicas, que se encuentra en el ndcleo mismo de |
quimica; y el de la derivacion de conocimiento a partir de la extraccion de implicaciones
de un tema de estudio, tema recurrente en todo proyecto de investigacion.

OBJETIVO GENERAL

Hacer que el estudiante conozca los fundamentos de la teoria del orden y sus
aplicaciones en el escalafonamiento, la prediccion de sustancias y la derivacion de
conocimiento.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Lograr la apropiacion de los fundamentos de la teoria del orden.

e Mostrar los fundamentos de la aplicacion de la teoria del orden al
escalafonamiento.

e Mostrar los fundamentos de la teoria del orden aplicada a la prediccion de
propiedades de sustancias.
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e Mostrar los fundamentos del Analisis Formal de Conceptos, como metodologial
para derivar conocimiento.
¢ Incentivar el uso de la teoria del orden en las diferentes ramas del conocimiento.

COMPETENCIAS

Interpretativas:
e Asimilacion de los fundamentos matematicos de la teoria del orden.
e Habilidad para comprender textos matematicos.
e Habilidad para comprender: diagramas de Hasse, graficas, matrices y tablas.

Argumentativas:
e Explicacion de las diferentes propiedades matematicas que tiene una relacién de
orden.
e Presentacion de ejemplos y contraejemplos en la comprobacién de hipdtesis.
e Habilidad para relacionar conceptos quimicos y de otras disciplinas con
conceptos de la teoria del orden.
e Generacion de conclusiones en el contexto estudiado.

Propositivas:
e Habilidad para detectar preguntas cientificas susceptibles de ser analizadas por
aplicacion de la teoria del orden.
e Habilidad para sugerir cambios y mejoras en los procedimietos y algoritmos de|
la teoria del orden.

UNIDAD 1: Escalafonamiento.

TEMA HORAS DE HORAS DE
CONTACTO TRABAJO
DIRECTO INDEPENDIENTE
DEL ESTUDIANTE
Fundamentos de la teoria del orden |5 15
Representacién matricial 5 15
Técnica de los diagramas de Hasse |11 15

UNIDAD 2: Prediccion de propiedades.

TEMA HORAS DE HORAS DE
CONTACTO TRABAJO
DIRECTO INDEPENDIENTE
DEL ESTUDIANTE
Ordenamiento de sustancias 8 24
Metodos predictivos 12 21
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UNIDAD 3: Andlisis Formal de Conceptos.
TEMA HORAS DE HORAS DE
CONTACTO TRABAJO
DIRECTO INDEPENDIENTE
DEL ESTUDIANTE
Conceptos y su ordenamiento 8 24
Implicaciones y asociaciones 12 21

METODOLOGIA

Se creara una pagina en internet donde el docente depositara informacion relevante para
cada tema. Este sitio en internet estara vinculado a la pagina del laboratorio de quimica
tedrica de la Universidad de Pamplona. Algunas de las fuentes bibliograficas que se
emplearan estan en la biblioteca de la Universidad, el material adicional que se requiera
se depositara con anterioridad a la clase en la pagina en cuestion.

SISTEMA DE EVALUACION

El estudiante presentard un trabajo escrito de cada unidad que equivaldra al 33,33% de
la nota final.

BIBLIOGRAFIA BASICA

Briiggemann, R.; Voigt, K.; Restrepo, G.; Simon, U. The concept of stability fields and
hot spots in ranking of environmental chemicals. Environ. Modell. Softw. 2008, 23,
1000-1012.

Restrepo, G.; Briiggemann, R.; Klein, D. Partially ordered sets: ranking and prediction
of substances' properties. Curr. Comput-Aid Drug. 2011, 7, 133-145.

Ganter, B.; Wille, R. Formal concept analysis: Mathematical foundations; Springer-
Verlag: Berlin, 1998.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

Restrepo, G.; Weckert, M.; Briggemann, R.; Gerstmann, S.; Frank, H. Ranking of
refrigerants, Environ. Sci. Technol. 2008, 42, 2925-2930.

Restrepo, G.; Briggemann, R.; Weckert, M.; Gerstmann, S.; Frank, H. Ranking
patterns, an application to refrigerants. MATCH Commun. Math. Comput. Chem. 2008,
59, 555-584.
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Restrepo, G.; Briggemann, R. Dominance and separability in posets, their application to
isoelectronic species with equal total nuclear charge. J. Math. Chem. 2008, 44, 577-602.

Restrepo, G.; Klein, D. J. Predicting densities of nitrocubanes using partial orders. J.
Math. Chem. 2011, 49, 1311-1321.

Restrepo, G.; Basak, S. C.; Mills, D. Comparison of SAR and QSAR approaches to
mutagenicity of aromatic and heteroaromatic amines. Curr. Comput-Aid Drug. 2011, 7,

109-121.

DIRECCIONES ELECTRONICAS DE APOYO AL CURSO

http://docs.pyhasse.org/

http://www.google.com.co/url?sa=t&rct=j&gq=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&

ved=0CBoQFjAA&url=http%3A%2F%2Fconexp.sourceforge.net%2F&ei=KIWAUJ-

yB4rgq8AS384HICq&usg=AFQ]CNH4janObvgC87e-rpjxwpo 8XI3xq

UNIDAD N 1

Escalafonamiento

COMPETENCIAS A DESARROLLAR: Interpretativas, argumentativas y propositivas

ESTRATEGI
AS DE
ACTIVIDA HORAS EVALUACI
A%TE';/EA DES A oA | ACOMPAR | ON QUE
CONTENID | DESARROL HORAS DESARROL TRABAJO AMIENTO | INCLUYA
oS LAR POR CONTACTO| LARPOR INDEPENDI AL LA
EL DIRECTO EL ENTE TRABAJO | EVALUACI
PROFESOR ESTUDIAN INDEPENDI | ON DEL
TE ENTE TRABAJO
INDEPENDI
ENTE
Motivacion
con ejemplos
cotidianos
sobre el
Fundamentos | orden. Discusion en
de lateoria |Propiedades |5 Lectura 15 0
> clase
del orden de la relacién
de orden.
Conjuntos
parcialmente
ordenados.



http://docs.pyhasse.org/
http://www.google.com.co/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&ved=0CBoQFjAA&url=http%3A%2F%2Fconexp.sourceforge.net%2F&ei=KlWAUJ-yB4rg8AS384HICg&usg=AFQjCNH4janObvgC87e-rpjxwpo_8XI3xg
http://www.google.com.co/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&ved=0CBoQFjAA&url=http%3A%2F%2Fconexp.sourceforge.net%2F&ei=KlWAUJ-yB4rg8AS384HICg&usg=AFQjCNH4janObvgC87e-rpjxwpo_8XI3xg
http://www.google.com.co/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&cad=rja&ved=0CBoQFjAA&url=http%3A%2F%2Fconexp.sourceforge.net%2F&ei=KlWAUJ-yB4rg8AS384HICg&usg=AFQjCNH4janObvgC87e-rpjxwpo_8XI3xg
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Datos sobre
objetos
escalafonable
S
Matrices
donde las
filas Ejercicios de
corresponden it
. representacio
a los objetos -

. n matricial . L
Representaci |a escalafonar Discusion en
] - 5 de problemas | 15 0
on matricial |y las de clase

columnas a i
. escalafonami
sus atributos.
i ento.
Exploracion
de dichas
matrices.
Realizacion
de un trabajo
Descripcion escrito sobre
de la técnica, escalafonami
Técnicade |°° ventajas Ejercicios de ento,_el
o trabajo debe
los . la técnicay o
. desventajas. |5 15 6 incluir un
diagramas de i uso del
Introduccion caso de
Hasse software C
al software aplicacion.
WHasse y El uso del
PyHasse software sera
evaluado en
clase.
UNIDAD N 2

Prediccién de propiedades

COMPETENCIAS A DESARROLLAR: Interpretativas, argumentativas y propositivas

CONTENID
(0N

ACTIVIDA
DES A
DESARROL
LAR POR
EL

ACTIVIDA
HORAS DES A
CONTACTO | DESARROL
DIRECTO LAR POR
EL

HORAS
TRABAJO
INDEPENDI
ENTE

HORAS
ACOMPAN
AMIENTO
AL
TRABAJO

ESTRATEGI
AS DE
EVALUACI
ON QUE
INCLUYA
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PROFESOR ESTUDIAN INDEPENDI LA
TE ENTE EVALUACI
ON DEL
TRABAJO
INDEPENDI
ENTE
Introduccion
a la simetria
0 . estructural Ejercicios de
rdenamient . ) . .
o de quimica. 8 ordenamient 24 0 Discusion en
. Ordenamient 0 de clase
sustancias .
o de sustancias
estructuras
moleculares
Realizacion
de un trabajo
Técnica de escrito sobre
los prediccion de
promedios, sustancias, el
Métodos de la 3 Ejercicios y 'FrabaJ:o debe
predictivos expansion de |7 uso de 21 5 incluir un
los software caso de
agrupamient aplicacion.
os y del El uso del
esplinoide software sera
evaluado en
clase.
UNIDAD N 3

Analisis formal de conceptos

COMPETENCIAS A DESARROLLAR: Interpretativas, argumentativas y propositivas

CONTENID
(ON)

ACTIVIDA
DES A
DESARROL
LAR POR
EL
PROFESOR

HORAS
CONTACTO
DIRECTO

ACTIVIDA
DES A
DESARROL
LAR POR
EL
ESTUDIAN
TE

HORAS
TRABAJO
INDEPENDI
ENTE

HORAS
ACOMPAN
AMIENTO
AL
TRABAJO
INDEPENDI
ENTE

ESTRATEGI
AS DE
EVALUACI
ON QUE
INCLUYA
LA
EVALUACI
ON DEL
TRABAJO
INDEPENDI
ENTE
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Definicion de
concepto L
poy Ejercicios de
caracterizaci g
Conceptos y on generacion
su - de conceptos Discusion en
. matematica. |8 24 0
ordenamient . y su clase
Ordenamient .
0 ordenamient
ode
0
conceptos
por inclusion
-, Realizacion
Matematica .
de un trabajo
de las reglas .
de escrito sobre
S generacion
implicacion y
de reglas, el
-~ de las reglas L :
Implicacione de Ejercicios y trabajo debe
sy . 7 uso de 21 5 incluir un
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asociaciones software caso de
Soporte y R
. aplicacion.
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El uso del
las reglas. ,
software sera
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