Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Novo indice topolégico para descricao da entalpia de formacgao de

hidrocarbonetos alifaticos

Mariane L. C. Trevisan(IC), Julia C. Siqueira(IC), Lidia A. R. Silva(IC), Luciano S. Virtuoso(PQ) e

Nelson H. T. Lemes(PQ)*

Departamento de Ciéncias Exatas, Universidade Federal de Alfenas (37130-000) Alfenas — Minas Gerais

*nelsonlemes@unifal-mg.edu.br

Palavras Chave: indice topolégico, QSPR e termodindmica.

Introducao

Os estudos de correlagbes quantitativas entre
estrutura-propriedade/atividade (QSPR ou QSAR)
sdo de grande interesse e facilmente explorado pelo
uso de grafos. Os grafos sdo abstragbes
matematicas de certas situagbes que podem ser
representadas através de diagramas formados por
um conjunto de pontos, juntamente com linhas que
ligam alguns pares desses pontos.1

O objetivo desse trabalho ¢é verificar a
aplicabilidade de um novo indice topolégico para a
predicdo de propriedades fisico-quimicas de
hidrocarbonetos alifaticos, como a entalpia de
formagédo, AH". O indice proposto é composto de
trés parémetros estruturais: o maior valor singular
da matriz distdncia, do numero de atomos de
carbono na cadeia e da dimensédo fractal do
composto.

Resultados e Discussao

A ideia envolve representar as caracteristicas
essenciais da estrutura de uma molécula através de
um unico numero, denominado indice topoldgico,
que pode ser deduzido do grafo representativo da
topologia da molécula.

Um alcano de férmula geral C,Hz., €
representado por um grafo G, ignorando os
hidrogénios, com n vértices, representando os n
carbonos, e n-1 arestas, representando as n-1
ligacdes de C-C. Uma matriz D, matriz distancia, de
dimensé&o nxn, é criada fazendo o elemento Dj igual
ao numero de arestas (ligagbes) entre os vértices
(dtomos) i e ).

Neste trabalho, propomos a utilizagdo de um
indice formado pela dimenséao fractal da molécula,
dy, numero de atomos de carbono, n, e pelo maior
valor singular da matrizes distancia, 6y,

indice proposto =/, —/0,., (D) .

onde r, é a distancia entre os extremos da cadeia
principal da molécula, tem sido mostrado que este
valor é proporcional a n”. % O parametro n
representa o numero de carbonos na cadeia e dr a
dimensao fractal da molécula. A dimensao tem sido
avaliada para pequenos valores de n igual a 1 e
para grandes valores de n igual a /3, n;=10. 2

A Decomposi¢aoo em Valores Singulares, SVD, é
a reconstrugdo da matriz D na forma D=UXV’, onde,
U e V, sdo matrizes ortonormais e ¥ uma matriz
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diagonal. Os elementos da diagonal da matriz
diagonal sdo chamados de valores singulares, c;.

A equagado abaixo correlaciona o indice proposto
com a entalpia de formagéo de alcanos lineares e
ramificados,

AH*(g) =114,58,]1, =0, (D) —62,48.

O alto grau de relacionamento linear entre o indice
proposto e o parametro fisico-quimico é
comprovado pelo calculo de R=0,9916. Este
resultado é superior ou igual a outros indices da
literatura.>* A figura (1) mostra a qualidade dos
resultados obtidos.

Figura 1. Temperatura de ebulicdo predita pelo
indice topoloégico em funcdo da temperatura
experimental de alcanos lineares.
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Conclusoes

O indice proposto representa uma alternativa na
correlagdo quantitativa estrutura-propriedade destes
compostos, possibilitando uma redugdo do custo
computacional e laboratorial.
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