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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Aplicaciones de Aprendizaje Maquina en Quimica
Descripcion general (resumen y metodologia):

La Inteligencia Artificial y en concreto las técnicas de Aprendizaje Mdquina (AM) y de Big data
llevan afios revolucionando la ciencia en general. Son numerosas las disciplinas cuya evolucién no
seria comprensible si el aporte de este tipo de técnicas, como son la Bioinformatica, Biotecnologia,
etc. Actualmente ademads, los Ultimos avances en este tipo de técnicas estdn destinados a
revolucionar nuestro dia a dia, permitiendo realizar tareas de aprendizaje puntual que son capaces
a veces de mejorar la capacidad de discernimiento de un experto. Podemos citar algunos aportes
ya reconocidos como los coches auténomos, sistemas de reconocimiento facial, etc. La Quimica no
queda ajena a dichos avances. Asi la investigacidon en el disefio de farmacos, la prediccién de
plegamiento y estructura de proteinas, etc. son algunos de los problemas donde estas técnicas
estan aportando enormemente.

Metodologia:

El estudiante realizard en primer lugar una lectura de diversos trabajos que abordan el uso de
técnicas de AM en problemas quimicos.

Posteriormente el estudiante abordard, utilizando un lenguaje de programacién adecuado, el
estudio y experimentacién con técnicas diversad de AM en problemas bésicos.

Por dltimo se abordard un problema original aplicando distintas técnicas de ML a un problema
guimico escogido por el estudiante y los tutores.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la temética del Grado.
Objetivos planteados:

El objetivo de este trabajo es realizar una revisién de algunas de las técnicas de aprendizaje
maquina mas utilizadas y conocidas en el momento actual, y su aplicacién a diversas areas de la
Quimica. Paralelamente, y para complementar dicha revisién se realizard un estudio comparativo
de algunas de dichas técnicas en un problema Quimico basico.

Bibliografia basica:
Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Plazas: 1

2. DATOS DEL TUTOR/A:

Nombre y apellidos: LUIS JAVIER HERRERA MALDONADO
Ambito de conocimiento/Departamento: ARQUITECTURA Y TECNOLOGIA DE COMPUTADORES

Correo electrénico: jherrera@ugr.es

3. COTUTOR/A DE LA UGR (en su caso):

Nombre y apellidos: Claudia Villalonga Palliser



mailto:jherrera@ugr.es

Ambito de conocimiento/Departamento: ARQUITECTURA Y TECNOLOGIA DE COMPUTADORES

Correo electrénico: cvillalonga@ugr.es

4. COTUTOR/A EXTERNO/A (en su caso):

Nombre y apellidos:

Correo electrdnico:

Nombre de la empresa o institucion:
Direcciéon postal:

Puesto del tutor en la empresa o institucion:

Centro de convenio Externo:

5. DATOS DEL ESTUDIANTE:

Nombre y apellidos:

Correo electronico:



mailto:cvillalonga@ugr.es

