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1 INTRODUGAO

A Modelagem Molecular QSPR (Quantitative  Structure-Property
Relationships) consiste na aplicacdo de diversas técnicas visando o
desenvolvimento de equacdes para a estimativa de propriedades das substancias.
Neste trabalho sdo apresentados equagdes QSPR para a predigdo da entalpia de
combustdo (AH, Kcal/mol) dos difenilalcanos e diciclohexilalcanos em fungé&o do
numero de carbonos (n) em equacdes lineares do tipo AH=a-n + b. As equacgdes
preditivas obtidas foram validadas po r comparagdo com valores experimentais da
literatura técnica.

2 REFERENCIAL TEORICO

Os diciclohexilalcanos e difenilalcanos sao hidrocarbonetos componentes de
combustiveis de aviagao militar (NA-F-48, NA-F-58, JP-4, JP-8) e de aviacéo civil
(Jet A, Jet B, TS-1).

Figura 1 — Estrutura molecular dos diciclohexilalcanos (a) e difenilalcanos (b)

HC-(CH3p) -CH, HC-(CH3) -CH4

a) b)

Fonte: O(s) autor (es)

Para um numero equivalente de atomos de carbono, os hidrocarbonetos
apresentam calor de combustao na sequéncia: difenilalcanos > diciclohexilalcanos >
lineares. A aviagdo de alta velocidade apresenta restricbes de volume
especialmente no transporte e consumo de combustivel devido a detalhes no
projeto de asas e fuselagens. Neste sentido a National Advisory Committee for
Aeronautics (NACA) recomenda pesquisas sobre combustiveis com alto poder de
combustéo por unidade de volume.
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3 MATERIAIS E METODOS (ou PROCEDIMENTO METODOLOGICO)

Os métodos utilizados para a determinacdo dos modelos moleculares para a
estimativa de entalpia foram os métodos de contribuicdo dos grupos funcionais por
energias de ligagdo e o método de Dulong que se baseia na composigao elementar
dos compostos atdmicos das moléculas dos biocombustiveis.

4 RESULTADOS e DISCUSSAO

Método de Dulong
AH=1700,0 + 145,9 n (kcal/mol)
AH=1501,9 + 165,0 n (kcal/mol)

Tabela 1 - Validagédo dos modelos QSPR obtidos de entalpia pelo método de Dulong

Diciclohexilalcanos

Difenilalcanos

AH(kc_aI/moI) AH(kcal/mol Erro AH(kc_aI/moI) AH(kcal/mol Erro

n Experimenta ) (%) n Experimenta ) (%)
I Calculado I Calculado

0 1700,0 1906,8 12,2 0 1443,5 1501,9 4,0
1 1845,9 2037,5 10,4 1 1593,5 1666,9 4.6
2 1997,5 2168,2 8,5 2 1733,8 1831,9 3,3
3 2138,8 2298.,8 7,5 3 1886,5 1991,9 4,9
4 2285,8 24295 6,3 4 2032,9 2161,9 6,3

Ainda ndo foram obtidos os resultados para o método de ligagcbes de
contribuicdo dos grupos funcionais devido as suas especificagdes.

5 CONSIDERAGOES FINAIS

O método de Dulong apresentou um teor consideravelmente baixo de erro
comparado com os dados experimentalmente tabelados pela literatura pesquisada.
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