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Introdução 

Os estudos de correlações quantitativas entre 
estrutura e propriedade (QSPRs) são uma alternativa 
atraente, tanto do ponto de vista econômico como 
ambiental. Yunes e Heinzen vêm realizando vários 
estudos de QSPR usando como descritor molecular 
o índice semi-empírico topológico (IET).

1,2 Nesse 
método a molécula é representada pela teoria do 
grafo. A contribuição de cada átomo de carbono e 
grupo funcional é computada por aproximações 
numéricas capazes de refletir o comportamento 
cromatográfico experimental e considerações 
teóricas. 3 O objetivo desse trabalho é verificar a 
aplicabilidade do IET para a predição de propriedades 
físico-químicas que estão diretamente relacionadas 
às forças intermoleculares de compostos 
halogenados. 

Resultados e Discussão 

O IET é expresso como: 
IET = Σ  Ci + δi 

                   δi = log C1+ log C2+.....              (1) 
Sendo, Ci = valor atribuído ao fragmento e a cada 
átomo de Carbono i na molécula; δi = soma do 
logaritmo dos valores de cada átomo de carbono 
adjacente (C1,  C2,  C3 e C4) e/ou o logaritmo do valor 
do fragmento. As propriedades selecionadas foram: o 
ponto de ebulição normal (BP), coeficiente de 
adsorção de Ostwald gás-hexadecano (γhd), equilíbrio 
líquido-vapor (ρgas), solubilidade aquosa (ρw), entalpia 
padrão parcial molar de solvatação (∆solH

o), entropia 
padrão parcial molar de solvatação (∆solS

o) e calor de 
formação (∆Hf

o).4,5,6 O coeficiente de determinação (r2), 
desvio padrão (SD) e coeficiente de validação cruzada 
(r2

cv) foram usados como critério estatístico para julgar 
a qualidade e potencial de predição dos modelos 
desenvolvidos. Os resultados, apresentados na 
Tabela 1, mostram que coeficientes de determinação 
acima de 0,90 foram obtidos para prognosticar oito 
propriedades físico-químicas, demonstrando a boa 
capacidade preditiva dos modelos de QSPR. A alta 
estabilidade dos modelos é indicada pela 
concordância entre o r2cv e  r

2.  
 

Tabela 1. Correlação linear simples para propriedades 
físico-químicas usando o IET e parâmetros estatísticos. 

Conclusões 

Nessa investigação a eficiência do IET foi verificada 
pela alta qualidade dos modelos QSPRs obtidos, 
usando um único descritor, demonstrando sua  
aplicabilidade para prever as propriedades aqui 
estudadas.  
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Parâmetros estatísticos  Propriedade
s  

Equações de 
regressão 

N r SD r2
cv

 

BP  - 102,5073 (± 12,7) 
+ 32,1171 (±1,72) 

IET 

22 0,986 6,638 0,981 

log γhd 
 -0,8868 (± 0,40) + 

0,6240(±0,056) IET 
11 0,986 0,140 0,983 

log ρgas  1,2838 (± 0,13) – 
0,6228 (±  0,018) IET 

11 0,998 0,046 0,997 

log ρw  2,3470 ( ±  1,39) – 
0,7490 ( ±  0,19) IET 

11 0,897 0,481 0,866 

∆solH
o  6286,7469 ( ±  906) 

– 5379,3951 (± 110) 
IET 

13 1,000 317 0,999 

∆solS
o  3,4818 (± 2,83) – 

6,7889 ( ± 0,34) IET 
13 0,994 0,990 0,992 

∆Hf
o  - 0,8513 ( ± 0,23) – 

6,2603 ( ± 0,041) 
IET

* 

15 1,000 0,168 1,000 
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