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( Durante mucho tiempo, la quimica tradicional ha recu-
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rrido a métodos de prueba y error, lo que ha resultado en
tiempos prolongados de la investigacion requerida para
alcanzar resultados exitosos y reproducibles. Sin embar-
5 ) g0, a pesar de los notables logros alcanzados por la qui-
' = mica, la sintesis racional de moléculas con propiedades
G especificas sigue presentando un desafio significativo. )
@ La dificultad inherente para la comprension de la re-
laciéon entre la estructura de las moléculas y sus propie-
@ dades y la ausencia de un marco tedrico que permita
anticipar la viabilidad de un proyecto de sintesis qui-
= » mica, asi como el rendimiento de la formacién del pro-
(7 \ C » ) ducto final son algunos de los principales obstaculos que -. ( c;)
~ Nt los cientificos enfrentan para la preparacion de nuevos
compuestos quimicos.
Por otro lado, la contaminacién ambiental generada
por la actividad humana representa una amenaza muy
grande para la supervivencia de la humanidad, lo que
significa un impacto negativo, que en algunos casos su-
pera los beneficios que aportan los bienes y productos
obtenidos mediante la quimica. Por ejemplo, aunque las
medicinas producidas en las empresas farmacéuticas
han sido fundamentales para controlar un gran nimero
de enfermedades, esta tecnologia también ha genera-
do riesgos importantes para el medio ambiente. En este
sentido, la falta de una comprensién integral global del
problema y de los riesgos asociados con el manejo de
sustancias quimicas son retos importantes para la apli-
cacion sustentable de la quimica.
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a quimica, ciencia que busca entender y mani-
pular la materia a nivel molecular, ha sido du-
rante mucho tiempo fundamental para resol-
ver algunos de los desafios mas apremiantes de
la humanidad. Sin embargo, en la busqueda de
rigor y eficiencia, la quimica a menudo se ha enfrentado
a un dilema: ;como lograr la sustentabilidad sin com- 0
prometer el rigor cientifico necesario en el desarrollo de
nuevos procesos quimicos?

En un mundo donde la tecnologia avanza a pasos agi-
gantados, la Inteligencia Artificial (IA) se ha convertido
en una herramienta fundamental para el progreso cien-
tifico, que ademas puede, en principio, contribuir a for-
jar un futuro sustentable. ;Estamos cerca de encontrar
el “Santo Grial” de la quimica, en su bisqueda del bien-
estar y de la supervivencia de la humanidad? En este
articulo, exploraremos cémo la IA esta coadyuvando a
mejorar el avance de la quimica, incluyendo el desarro-
llo de farmacos mas eficientes y la optimizacion de los
procesos de produccién industrial.
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Esaqui donde laIA emerge como una herramienta cla-
ve para maximizar la eficiencia de los procesos quimicos ;
y minimizar los impactos ambientales negativos. Sin
_ embargo, su implementacion requiere una gran capaci-
. dad computacional que depende de fuentes de energia
“. % norenovables, lo que puede contrarrestar los beneficios
. desustentabilidad que busca proporcionar.

El aprovechamiento de la IA para el desarrollo y pro-
duccién sustentable de farmacos constituye un desafio
complejo, similar a la busqueda del Santo Grial por el
Rey Arturo y sus caballeros, donde la innovacion tecno-
légica y la conciencia ambiental deben ir de la mano.
En particular, es esencial tomar en cuenta el impacto
ambiental que la implementacion misma de la IA puede
ocasionar. Por ejemplo, el entrenamiento de modelos de
IA puede generar hasta 270,000 kg de diéxido de car-
bono (CO,), debido a la gran cantidad de datos y proce-
samiento computacional requerido para aprender pa-
trones y hacer predicciones. Esto se traduce en un alto
consumo de energia en centros de datos y servidores,
que en gran medida dependen de fuentes de energia no
renovables. A medida que la complejidad de los modelos
tedricos aumenta, se incrementa también la energia re-
querida para su funcionamiento y, por lo tanto, la canti-
dad de CO, producida. Esto se manifiesta en la llamada
huella de carbono, que mide la cantidad total de gases de
efecto invernadero (GEI) emitidos directa o indirecta-
mente como consecuencia de las actividades humanas,
incluyendo el CO, y el metano (CH,), entre otros.
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, N En un futuro cercano, tan préximo como el aiio 2030,
I l @ se prevé que la IA consumird mas del 30% de la ener-
¥ gia utilizada para todas las actividades humanas a nivel
mundial. Pero, ;por qué la IA requiere tanta energia? La
respuesta se encuentra en la complejidad de los proce-
O . sos computacionales involucrados. Especificamente,
la aplicacién de la IA involucra procesar enormes can-
tidades de datos y realizar calculos intensivos, lo que
demanda una gran cantidad de energia para alimentar
los centros de datos y servidores. Ademas, se realiza un
enorme consumo de agua para poder enfriar los servi-
dores durante el entrenamiento y uso de los modelos de
IA actuales (p.ej., cuando se usa IA Generativa).
En este contexto, existen dos enfoques opuestos en el
desarrollo de la inteligencia artificial: la IA Roja y la IA
Verde. Podemos pensar en la IA Roja como un caballe-
ro del rey Arturo que se lanza a la batalla sin tomar en
cuenta el costo de su cruzada, priorizando la precisiéon
de su tarea a cualquier precio y sin considerar el impac-
to ambiental del gran costo energético involucrado. Al
igual que al lograr el triunfo militar con un terrible costo
en vidas humanas, el desarrollo de un nuevo farmaco
| mediante IA puede tener beneficios significativos en las
\ areas de la salud vy las ciencias exactas, pero la huella de

carbono en el proceso sera considerable por lo que debe
ser mitigada.
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Por el contrario, la IA Verde representa un enfoque
mas razonado y consciente que busca la eficiencia, pero
manteniendo la armonia con la naturaleza. La IA Verde
se caracteriza por una baja huella de carbono, asi como
por generar datos de mayor calidad, utilizando modelos
tedricos, que involucran menor complejidad computacio-
nal. Al desarrollar soluciones innovadoras sin aumentar
el costo computacional, la IA Verde puede tener un im-
pacto positivo tanto en la precision de las predicciones
obtenidas como en la proteccion del medio ambiente.

La clave del éxito consiste en conseguir un balance en-
tre la confiabilidad y la sustentabilidad, respetando am-
bos criterios en la planeacién de la investigaciéon. Esto
significa aprovechar soluciones de IA que no solo sean
eficientes en las aplicaciones de interés, sino que tam-
bién consuman menos energia. Lograr este equilibrio
es crucial para garantizar que el empleo de la IA contri-
buya a alcanzar las metas de sustentabilidad, en lugar
de exacerbar los problemas apremiantes de escasez de
recursos naturales.

En efecto, la creciente necesidad de modelos compu-
tacionales mas robustos y eficientes ha conducido a un
aumento en el consumo de energia. Esto se debe en gran
medida al uso de procesadores especializados como las
Unidades de Procesamiento Grafico (GPU) y las Unidades
de Procesamiento Tensorial (TPU), que son fundamenta-
les para la ejecucion eficiente de los algoritmos de IA. Por
ejemplo, las GPU son los procesadores de alto desemperio
que manejan graficos y calculos en videojuegos y otras
aplicaciones, mientras que las TPU estan disefiadas para
procesar grandes cantidades de datos y realizar calculos
matematicos de gran precision. Estos procesadores con-
sumen grandes cantidades de energia para realizar calcu-
los matematicos complejos y procesar grandes cantidades
de datos, lo que puede tener un impacto ambiental signifi-
cativo, especialmente cuando se aplican a tareas como la
interpretacion de datos cientificos.
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La busqueda de procesos quimicos eficientes y susten-
tables ha sido un desafio persistente para los cientificos.
Sin embargo, la IA ha abierto una nueva puerta para
descubrir los secretos de la quimica, a fin de poder apro-
vecharlos en la conquista del Santo Grial, es decir, para
mejorar la eficiencia quimica estando acomparniada con
sustentabilidad y proteccién del medio ambiente. La
clave para alcanzar esta meta radica en la calidad de los
datos proporcionados a la computadora durante su “en-
trenamiento” y la posterior conversion de propiedades
moleculares en formatos numéricos, lo que permite a las
maquinas analizar y procesar grandes cantidades de da-
tos quimicos de manera eficiente.

Aunque para los humanos puede ser muy dificil en-
contrar tendencias claras entre grandes conjuntos de
datos, los algoritmos de IA si que son capaces de iden-
tificar patrones y relaciones encubiertas para los hu-
manos. Al procesar datos relacionados con propiedades
quimicas, los algoritmos de IA pueden desentranar los
enigmas de la quimica sustentable y alcanzar objetivos
beneficiosos para la humanidad.

Te lo explicamos de la siguiente manera: las molécu-
las son como piezas de un rompecabezas, cada una con
su propia forma y caracteristicas inicas. Al igual que un
rompecabezas, las moléculas tienen diferentes compo-
nentes y estructuras que reaccionan de manera espe-
cifica para formar nuevas moléculas. ;Cémo podemos
entender y describir las moléculas de manera que los al-
goritmos de IA puedan leer y procesar esta informaciéon?

Las moléculas presentan propiedades especificas
(como son la solubilidad, el punto de fusion y la reacti-
vidad, etc.) que son como sus “huellas digitales” caracte-
risticas. Para identificar estas propiedades, los cientificos
utilizan técnicas especiales, como son la difraccion de
rayos-X, que es como una “radiografia” que muestra la
estructura de las moléculas. También se utiliza la reso-
nancia magnética nuclear (RMN), que provee informa-
cién acerca de los diferentes atomos constituyentes y
su “ambiente” en el entorno molecular, asi como la es-
pectroscopia de infrarrojo (IR), que es como un “escaner”
que analiza la luz que emiten o absorben los diferentes
tipos de segmentos presentes en las moléculas.
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Por otro lado, la espectrometria de masas (EM), es como
una “balanza” que pesa las moléculas, asi como los frag-
mentos que las conforman. Estos datos son fundamenta-
les para que los cientificos puedan conocer la estructura
de las moléculas y entender cémo funcionan. En efecto,
el proceso que se sigue para disefiar nuevas moléculas
y proponer rutas de sintesis idéneas es similar al que se
sigue para armar un rompecabezas, donde cada pieza
es una molécula con propiedades tinicas, que determi-
naran la manera en la que pueden ser modificadas para
dar lugar a nuevas moléculas con sus propias propieda-
des. En este sentido, la IA representa dichas propiedades
mediante formatos numéricos, que los algoritmos pue-
den identificar y clasificar conforme a patrones, lo que
puede llevar a descubrir aplicaciones innovadoras.

La busqueda del Santo Grial de la quimica verde ha
llevado a los cientificos a una situaciéon favorable que
hara posible reducir el impacto ambiental y mejorar
la sustentabilidad en la investigacién quimica. De esta
manera, la investigacion basada en observaciones ex-
perimentales combinada con los resultados de estudios
tedricos que aprovechan tanto la IA como la inteligencia
humana, seguramente hara posible que el desarrollo fu-
turo de la quimica sea amigable con el medio ambiente y
considerado con el bienestar de los seres vivos.

Asi pues, la IA desempena un papel crucial en la op-
timizacion de los procesos quimicos buscando minimi-
zar el impacto ambiental. Puede anticiparse que robots
provistos con IA podran predecir los resultados de re-
acciones inéditas y sugerir condiciones dptimas para
minimizar la formacién de residuos y para reducir la
toxicidad de nuevas sustancias sintéticas. Ademas, laIA
puede ayudar a seleccionar disolventes mas seguros y
sustentables para llevar a cabo las reacciones quimicas
de interés y disefiar vias para su preparacién que sean
eficientes y no den lugar a productos contaminantes.

En este contexto, los laboratorios auténomos, que son
espacios equipados con robots y sistemas de IA capaces de
realizar tareas de manera independiente y automatizada,
han sentado las bases para realizar procesos quimicos de
manera acelerada y sustentable. En estos laboratorios, los
robots controlados por IA pueden ademas examinar, cla-
sificar y reensamblar equipos de laboratorio defectuosos,
evitando la acumulacién de residuos electrénicos, limi-
tando la generacion de sustancias téxicas, y por supuesto,
protegiendo al personal de laboratorio.

La IA verde es un nuevo paradigma que busca reducir
el impacto ambiental y la huella de carbono de las tecno-
logias de produccién en las empresas quimicas. Esto se
logra mediante la optimizacion de algoritmos, la mejora
de la eficiencia del hardware y la adopcién de practicas
sustentables durante la gestién de datos. ‘
LaIA verde puede ayudar a reducir el consumo energé-
tico y mejorar la sustentabilidad en diferentes areas, tales
como las redes inteligentes que optimizan la distribucién
y consumo de energia eléctrica, optimizando la eficiencia
energética en edificios e instalaciones. Asi mismo, la ac-
tualizacion del hardware es fundamental para reducir el
consumo energético de laIA, y se puede lograr mediante
el uso de tecnologias eficientes como las GPU y las TPU
de ultima generacién. Por ultimo, la paralelizaciéon de los
equipos de cémputo entre varios cimulos de procesa-
miento evita la transmision de los datos redundantes a la
nube digital, reduciendo asi el consumo energético y las
emisiones de gases de efecto invernadero.
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Cabe senalar que se han desarrollado otras estrate-
gias para abordar los desafios asociados con la protec-
cion ambiental. Una de ellas es la reduccién de multi-
dimensionalidad de los datos de entrada,
que consiste en organizar los datos de 7

manera secuencial con base en surele- . )

vancia para facilitar su andlisis y redu- /.~ N .
cir su complejidad. Esto permite ordenar ' /' /) = - AR lﬁ
de manera eficiente la informacién rele- { {/ -~ /l/J A T

vante, lo que a su vez reduce el tiempo y ’( { airt

la energia necesaria para procesarla. Asi y
mismo, se ha demostrado la conveniencia del N
uso de autocodificadores para eliminar el /// ~!

“ruido” de los datos y mejorar la eficiencia de l'\ @\ 1t / 7 =5 i
las simulaciones correspondientes. Ademas, -_,rf/ '
la optimizaciéon de experimentos reiterativos A i )=

y su anélisis también es fundamental para re- (., - ;/

ducir el consumo de energia y minimizar lahue- {7, (/-7

lla de carbono. L 720

El desarrollo de la quimica sustentable
potenciado por IA es un objetivo ambi-
cioso que requiere de métodos del esta-
do del arte para el entrenamiento del
robot (o algoritmo inteligente en gene-
ral) durante el manejo de grandes can-
tidades de datos. Aunque existen ejem-
plos promisorios para la integracién de Z\
técnicas dirigidas por IA en la quimica, es = (Z
esencial confirmar la confiabilidad de los pro-
cedimientos de aprendizaje para lograr obtener
reacciones razonables y fiables por el algoritmo de _
IA. La poca disponibilidad de bancos masivos de datos (1,
que sean de alta calidad y que sean relevantes para al- A P
canzar los objetivos de la investigaciéon quimica es un
obstaculo importante, por lo que el acceso libre a los da-
tos originales es esencial para garantizar un desarrollo
generalizado y equitativo de la IA.
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En este sentido, la colaboraciéon internacional es fun-
damental para aprovechar los avances tecnolégicos y
gestionar los recursos de una manera global. Se puede
argumentar justificadamente que es muy importante
garantizar la participacion de diferentes paises con di-
versos grados de desarrollo y que los proveedores de [A
deben ofrecer tecnologias que sean accesibles a nivel
mundial. El objetivo es establecer un foro abierto para
que los cientificos, las industrias y los usuarios en ge-
neral intercambien experiencias, ideas y recursos para
llevar a cabo procesos quimicos verdaderamente utiles
y sustentables.

En resumen, la comunidad cientifica que trabaja en el
campo de la quimica sustentable busca soluciones inno-
vadoras que minimicen la huella de carbono originada en
los procesos quimicos, con una motivacion inspirada en
la bisqueda legendaria del Santo Grial por parte de los ca-
balleros en la mesa del Rey Arturo. Al igual que los gran-
des lideres de antaio, los cientificos persiguen un objeti-
vo ambicioso: revolucionar la quimica apoyados en la IA
para hacer posible la cimentaciéon de un futuro mas sus-
tentable. La convergencia de una conciencia ambiental y
la disponibilidad de técnicas de IA seguramente hara po-
sible exitoso y sustentable de la quimica de manera que
sus contribuciones sean cada vez mas valiosas.
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