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O efeito solvatocromico descreve a mudanca de posicao, intensidade e
forma de uma banda espectroscoépica, de absor¢do ou emissao, de um composto
dissolvido, causado pela alteracdo na polaridade do meio (CARDOZO, 2016),
gue tem sido analisado e aplicado em diversos métodos de quantificacdo rapida
(EL SEOUD et al., 2011; RANKIN et al., 2012). O objetivo deste trabalho foi
mapear as cores de corantes em diversos solventes e correlaciona-las as suas
propriedades moleculares. Para tanto, estudou-se o comportamento de dezoito
corantes (cloreto de azul do nilo, sulfato de azul do nilo, azul de metileno, azul
de bromofenol, azul patente, azul de tripan, azul de toluidina, vermelho de metila,
vermelho de fenol, vermelho de cresol, purpura de bromocresol, purpura de
metacresol, nitroprussiato de sodio, nitrofenol, fenolftaleina, timolftaleina,
fluoresceina acida e ditizona) em treze solventes (metanol, etanol, 2-propanol,
butanol, pentanol, octanol, hexano, tolueno, tetrahidrofurano, acetona,
acetonitrila, &gua deionizada e acetato de etila) de diferentes polaridades, por
meio de testes de solubilidade e coloragcédo, feitos em tubos de ensaio e as
solucbes preparadas em meios neutro (pH 7,0), acido (pH 1,0) e alcalino (pH
10,0) e posteriormente diluidas (1:19 v/v), para registro das cores. Utilizando um
smartphone, foram registradas, fotografias das solu¢des resultantes, dispostas
em cubeta de vidro, dentro de uma camara fotografica, para que fossem
mantidas as condi¢cdes de analise, contribuindo para a reprodutibilidade. Os
parametros parciais de polaridade dos solventes foram obtidos utilizando o
software HSPiP com os quais foi organizado visualmente mapa de cores,
agrupados em relacdo a polaridade dos solventes, similaridade de cores e
solubilidades. O tratamento posterior das imagens foi feito pelo software ImageJ,
no qual coletaram-se valores de média, desvio padréo e coeficiente de variacdo
percentual dos componentes das cores, no padrdo RGB (sistema de cores
aditivas em que vermelho (R), verde (G) e azul (B) se combinam de varias formas
gerando um largo espectro cromatico). Identificou-se o canal B como mais
sensivel apds criacdo de mapas de contorno para todos os canais nos trés
meios. Um segundo mapa de cores foi organizado em relacdo a polaridade dos
solventes e o indice de variabilidade das médias do canal azul de cada corante
para todos os solventes. Foram gerados descritores moleculares a fim auxiliarem
na montagem de uma nova versédo do mapa de cores, com auxilio de técnicas
multivariadas, a fim de encontrar correlagdes entre os descritores moleculares e
os valores RGB manifestados pelos corantes nos solventes testados. O estudo



gerou dois mapas de cores, onde o primeiro, apresentou mais fluidez na variacéao
de cores, enguanto o segundo, agrupou cores de matiz azul-verde e vermelha-
laranja em partes distintas do mapa. A analise de componente principal permitiu
reduzir o numero de variaveis iniciais (descritores moleculares) em 88%,
utilizando apenas 3 componentes principais que explicaram 79,92% da variancia
por todo conjunto de dados original. A analise fatorial indicou o canal red como
0 que carrega mais informacdo ao estudo, apresentando uma tendéncia de
comportamento e correlagdo com os descritores similar entre os trés meios
estudados e mostrou que descritores do tipo eletronicos e eletrostaticos sdo os
gue mais influenciam a resposta colorimétrica dos corantes.



ABSTRACT

COLOR MAPPING OF DYE SOLUTIONS AND CORRELATION THEM TO
THEIR STRUCTURES THROUGH MOLECULAR DESCRIPTORS

Solvatochromic effect describes the change in position, intensity and
shape of a spectroscopic band, whether absorption or emission, of a dissolved
compound, caused by some change in the polarity of the medium (CARDOZO,
2016), which has been analyzed and applied in several methods of rapid
quantification (EL SEOUD et al., 2011; RANKIN et al., 2012). The aim of this work
was mapping the colors of different dyes in different solvents and correlate them
to their molecular properties. Therefore, the behavior of eighteen dyes (nile blue
chloride, nile blue sulfate, methylene blue, bromophenol blue, patent blue, trypan
blue, toluidine blue, methyl red, phenol red , cresol red, bromocresol purple,
metacresol purple, sodium nitroprusside, nitrophenol, phenolphthalein,
thymolphthalein, acid fluorescein and dithizone) in thirteen solvents (methanol,
ethanol, 2-propanol, butanol, pentanol, octanol, hexane, toluene, tetrahydrofuran,
acetone, acetonitrile, deionized water and ethyl acetate) of different polarities, by
means of solubility and coloring tests, made in test tubes, and the solutions
prepared in neutral (pH 7.0), acid (pH 1, 0) and alkaline (pH 10.0) and later diluted
(1:19 v/v), to register the colors. Using a smartphone, photographs of the resulting
solutions were recorded, arranged in a glass cuvette, inside a photographic
camera, so that the conditions of analysis were maintained, contributing to
reproducibility. The partial parameters of solvent polarity were obtained using
HSPIP software, with which a color map was visually organized, grouped in
relation to solvent polarity, color similarity and solubilities. The subsequent
treatment of the images was made by ImageJ software, in which values of mean,
standard deviation and percentage variation coefficient of the color components
were collected, in the RGB standard (additive color system in which red (R),
green (G ) and blue (B) combine in various ways generating a broad chromatic
spectrum). Channel B was identified as the most sensitive after creating contour
maps for all channels in the three media. A second color map was organized in
relation to solvent polarity and the variability index of the blue channel averages
of each dye for all solvents. Molecular descriptors were generated in order to
assist in the assembly of a new version of the color map, with the aid of
multivariate techniques, in order to find correlations between the molecular
descriptors and the RGB values expressed by the dyes in the solvents tested.
The study generated two color maps, where the first one presented more fluidity
in the color variation, while the second grouped blue-green and red-orange colors
in different parts of the map. Main component analysis allowed to reduce the
number of initial variables (molecular descriptors) by 88%, using only 3 principal
components that explained 79.92% of the variance across the original dataset.
The factor analysis indicated the red channel as the one that carries more
information to the study, presenting a similar behavior trend and correlation with
the descriptors among the three studied media and showed that electronic and



electrostatic descriptors are the ones that most influence the colorimetric
response of the dyes.
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1. INTRODUCAO

Ao longo do tempo, estudos sobre o efeito do solvente vém sendo
aprofundados. Em 1862, Berthelot e Péan de Saint-Gilles observaram pela
primeira vez a influéncia dos solventes nas taxas de reacdes quimicas.
Menschutkin, em 1890, descobriu que nas reacdes liquido-liquido, um dos
solventes podia ser desfavoravel, impactando na quantidade essencial
necessaria para a preparacdo de um composto e relacionou a influéncia dos
solventes principalmente com as suas propriedades quimicas e nao as fisicas

(REICHARDT et al., 2011).

Juntamente com a descoberta do tautomerismo ceto-endlico, em 1896,
Wislicenus afirmou que a razao pela qual as duas formas tautoméricas coexistem
provavelmente depende da natureza do solvente e de sua capacidade de
dissociagdo, expondo o efeito do solvente sobre o equilibrio quimico. Em
seguida, Stobbe revisou essa descoberta e classificou os solventes como
préticos e aproticos, baseado na capacidade de isomerizar compostos

tautoméricos (REICHARDT et al., 2011).

Em 1878, Kundt propds que o aumento da dispersdo (ou do indice de
refracdo) esta relacionado com o deslocamento do comprimento de onda e a
absorcdo méxima para valores maiores e que o efeito do solvente nessas
moléculas é derivado das propriedades dipolares das moléculas dissolvidas. O
meio pode influenciar os espectros de absorcdo ao mudar de estado fisico
(passar de fase gasosa para solugdo) ou ao variar a natureza do solvente.
Devido a dificuldade de medir o espectro de absorcdo em fase gasosa, muitos

estudos sdo focados em analisar o comportamento dos solutos desta Ultima
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forma mencionada. As mudancgas que ocorrem nos espectros sdo usadas para
fornecer informacgdes sobre as interacdes entre soluto e solvente (REICHARDT

et al., 2011).

O efeito solvatocromico descreve a mudanca de posi¢éo, intensidade e
forma de uma banda espectroscopica, de absor¢do ou emissao, de um composto
dissolvido, causado pela alteracdo na polaridade do meio e € uma das
estratégias mais comumente empregadas para o estudo das propriedades que
impactam na resposta obtida pela interacdo soluto-solvente. Os corantes
solvatocromicos sao utilizados como sondas e auxiliam na criacdo de escalas
empiricas de polaridade. As escalas mais conhecidas séo a escala Z de Kosower
e aescala ET(30) de Reichardt (CARDOZO, 2016). Os corantes solvatocromicos
também tém sido aplicados em diversos métodos de quantificacéo rapida, como
na analise de biocombustiveis em 6leo diesel combustivel (EL SEOUD et al.,
2011), na deteccado de adulteracdo de gasolina com etanol ou querosene
(GOTOR et al., 2018) e na discriminacéo de diferentes solventes entre si com o

uso de uma matriz semiliquida (RANKIN et al., 2012).

No presente trabalho foram utilizados dezoito corantes para fazer um
mapeamento das cores obtidas quando dissolvidos em treze solventes de
diferentes polaridades. O comportamento das misturas foi analisado por meio de
testes de solubilidade e coloragéo, e as solugcdes em estudo foram preparadas
em meios neutro, acido e alcalino. Buscando-se avaliar a relacédo entre as cores
manifestadas pelos corantes e as caracteristicas quimicas dos mesmos, gerou-
se descritores moleculares e com o auxilio de técnicas multivariadas encontrou-
se melhores correlacdes entre os descritores e as respostas obtidas pelos

valores RGB manifestados nos solventes testados.



2.

2.1.

OBJETIVOS

Objetivo Geral

Mapear as cores de diferentes corantes em diversos solventes e

correlaciona-las as suas propriedades moleculares.

2.2.

a.

Objetivos Especificos

Registrar a resposta colorimétrica dos corantes obtida através de testes
de solubilidade e coloragéao nos solventes selecionados em meios neutro,
acido e alcalino;

Converter as informagdes contidas nos registros em valores RGB por
meio de processamento de imagem;

Obter mapa de cores para selecionar corantes e solventes em que haja
mudanca acentuada da cor;

Organizar os mapas de cores aplicando o critério de similaridade visual
entre as cores e a magnitude do coeficiente de correlagéo;

Elaborar um banco de dados com informacbes sobre descritores
moleculares para cada estrutura quimica dos corantes estudados e
Aplicar a técnica de andlise de componentes principais para avaliar a
relacdo entre as caracteristicas estruturais (descritores moleculares) e as

respostas colorimétricas.



3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1. O efeito solvatocromico

O solvatocromismo descreve a mudanga que ocorre na posi¢cdo e, em
alguns casos, na intensidade de uma banda de absorcao de ultravioleta/visivel
gue acompanha uma variagao na polaridade do meio. Se, com o0 aumento da
polaridade, ocorrer um deslocamento do comprimento de onda maximo para
valores menores, diz-se que houve um deslocamento hipsocrémico
caracterizando um solvatocromismo negativo. J4, se o deslocamento ocorrer
para maiores valores de comprimento de onda, houve deslocamento

batocrémico e caracteriza um solvatocromismo positivo (CARDOZO, 2016).

A solvatacédo diferencial causada pelo efeito solvatocromico pode ser
explicada pela diferenga de interag&o soluto-solvente nos estados fundamental
e excitado da molécula. Dessa forma, se com o aumento da polaridade, o estado
fundamental for melhor estabilizado pela solvatacéo que o estado excitado, tem-
se a ocorréncia de um solvatocromismo negativo e a transicdo entre esses
estados é deslocada para o azul. Por outro lado, se a melhor estabilizacédo
ocorrer no estado excitado com o aumento da polaridade, trata-se de um
solvatocromismo positivo com transi¢cao entre os estados se deslocando para o
vermelho (CARDOZO, 2016). A Figura 1 ilustra esses dois tipos de

solvatocromismo.



SOLVATOCROMISMO SOLVATOCROMISMO
NEGATIVO ESTADO POSITIVO
EXCITADO

ESTADO i
EXCITADO
ESTADO
EXCITADO
hv
hv hv
ESTADO
FUNDAMENTAL
ESTADO
S FUNDAMENTAL
ESTADO
FUNDAMENTAL
- N
AUMENTO DA POLARIDADE AUMENTO DA POLARIDADE
DO SOLVENTE DO SOLVENTE

Figura 1 — Representacao esquematica do solvatocromismo negativo e positivo
(CARDOZO, 20186).

O efeito do solvente sobre uma molécula € estudado h&a bastante tempo.
Propriedades fisico-quimicas do solvente sé&o importantes para o entendimento
das interacOes soluto-solvente e auxiliam na compreensdo da resposta obtida
por um soluto na presenca de determinado solvente. A polaridade do solvente
geralmente é uma forma de analisar esses efeitos, mas € uma propriedade que
dificilmente consegue-se definir quantitativamente. Embora, seja representada
pelo momento dipolar (up), a informacédo por ele expressa € limitada pois nao
considera todas as interagbes com as moléculas do solvente (POLING et al.,
2000). Em termos qualitativos, polaridade é a capacidade de um solvente de
solvatar espécies dissolvidas carregadas ou neutras, apolares ou dipolares.
Pode-se definir, entdo, polaridade como a capacidade total de solvatacdo dos
solventes, a qual inclui todas as interagGes intermoleculares especificas e nao

especificas entre o solvente e as moléculas do soluto, sendo assim a soma de
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todas as propriedades moleculares responsaveis por todas as forcas de

interacdo (REICHARDT, 2003).

O espectro de absorgdo de um soluto quando medido em solventes de
diferentes polaridades pode exibir mudancas na posicéo, forma ou intensidade
das bandas de absorcao. A polaridade desses solventes vem sendo estudada
através da energia de transicdo de corantes solvatocromicos. Dessa forma, &
possivel obter valores empiricos de polaridade dos solventes por meio de valores
medidos de UV/Vis. Os estudos com corantes solvatocromicos continuam com
0 proposito de encontrar uma escala empirica de polaridade que podera ser

usada como referéncia (NOVAKI et al., 1997; REICHARDT, 2003).

Na literatura, pode-se observar alguns estudos para analise da qualidade
de combustiveis através da aplicacdo de corantes solvatocrémicos: adulteracéo
de gasolina (ISOPPO et al., 2020; GOTOR et al., 2018; TANAKA et al., 2011;
FLUMIGNAN et al., 2008; LEE et al., 2011), octanagem da gasolina (HUBERT
et al.,, 1995), adulteracdo de diesel (GOTOR et al., 2017), composi¢cdo de
misturas de biodiesel/diesel e bioetanol/diesel (EL SEOUD etal., 2011; SANTOS
et al., 2020), composi¢cdo de misturas de bioetanol/agua e bioetanol/gasolina

(GALGANO et al., 2011).

3.2. Os parametros de solubilidade de Hansen

Os parametros de solubilidade sao parametros fisico-quimicos,
largamente utilizados para prever a compatibilidade entre solutos e solventes,
baseado nas suas interacdes moleculares. Os parametros de Hansen (2007) sado
uma extensdo do parametro de solubilidade de Hildebrand (1950) e séo

conhecidos por parametros de energia de coesao, porque derivam da energia
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necessaria para conversao de um liquido em um gas (HANSEN, 2007; NOVO,

2012).

Hansen propds que a solubilizagdo acontece devido a um conjunto de
interagcdes moleculares que ocorrem simultaneamente. A energia coesiva total
(6, Eg. 1) é obtida pela soma da contribuicéo parcial das energias de interacao
dispersiva (84), polar (6,) e de ligagdes de hidrogénio (5, ) das moléculas e
também esta correlacionada a energia de vaporizagdo do liquido (AEy,p)

(HANSEN, 2007).

A= JAEvap = \/AEO‘ + o2 4 ZEn \/83 + 82 + 8} (1)

Vol Vol Vmol Vol

Os parametros de solubilidade séao utilizados para auxiliar na escolha de
solventes ideais para dissolucdo de determinados solutos. A dissolugéo de um
soluto em um solvente pode ser prevista pelo método desenvolvido por Hansen
(2007) que consiste no célculo de uma esfera com centro nos pardmetros de
solubilidade do soluto em questdo em um espaco tridimensional. O raio de
interacdo, R,, € o raio da esfera, o qual determina um limite de forma que os
“bons” solventes estejam a uma distancia R, (Eq. 2) do centro da esfera, em que

R, < R, (HANSEN, 2007).

Ro% = [4 X (8qi- 842)% + (8,1-8,2)" + (8- 82)?] )

R, é a distancia calculada entre o solvente (1) e o soluto de interesse (2).
Arazao entre R, e R, é chamada diferenga de energia relativa, RED, e é utilizado
para verificar se o material esta dentro da esfera de afinidade e prever a

solubilidade entre soluto e solvente. Valores de RED menores que 1,0 indicam
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qgue o soluto ir4 se dissolver no solvente em questdo. Se os valores forem
maiores que 1,0, ndo ha dissolucédo. E, por fim, se os valores forem muito
préximos ou iguais a 1,0, o sistema encontra-se na condi¢cdo de fronteira ou
condicao limite de solubilizacdo e ndo € possivel confirmar com precisdo o

comportamento da mistura (HANSEN, 2007; NOVO, 2012).

3.3. A teoriadecor

A natureza fisica da cor pode ser formalmente expressa por experimentais
e tedricos. Newton, em 1666, descobriu que quando um feixe de luz branca
atravessa um prisma de vidro, o feixe de luz resultante consiste em um espectro
continuo de cores variando do violeta ao vermelho. A luz cromatica percebida
corresponde ao espectro de energia eletromagnética na regido do visivel (380nm
a 740nm) e a luz branca é formada por sete cores presentes ao longo desse

espectro, conforme exibido na Figura 2.

Cor Comprimento de onda Frequéncia
laranja ~ 590-625 nm
amarelo ~ 565-590 nm ~ 530-510 THz

Figura 2 — Cores, comprimento de onda e frequéncia no espectro visivel. Fonte:
GOOGLE IMAGENS (2022).
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As cores sao fendbmenos percebidos e relativos que variam de acordo com

0 observador. A quantidade de células na retina varia de individuo para individuo,
por exemplo, e a percepcdo das cores difere seguindo o nimero de cones
presentes no sistema de visdo humana (SVH) individual (COSTA, 2015). Os
cones sao os sensores dos olhos e podem ser divididos em trés principais
categorias: vermelho, verde e azul. Estudos comprovam que 65% dos cones
existentes no SVH sao sensiveis a luz vermelha, 33% a luz verde e apenas 2%,
a luz azul (GONZALEZ et al., 2010). A Figura 3 mostra as curvas experimentais

meédias da absorcéo da luz pelos cones vermelho, verde e azul do olho humano.

445 nm 535nm 575 nm

Absorgéio (unidades arbitrdrias)

|
500 550 600 650 700 nm

-

=
o
=

.
N
(=1

Roxo azulado =
Azul-plirpura
Azul
Verde azulado
Verde amarelado
Amarelo
Laranja
Vermelho

Laranja avermelhado

Figura 3 — Absorc¢ao da luz pelos cones vermelho, verde e azul no olho humano
como uma fungé&o do comprimento de onda (GONZALEZ et al., 2010).

Em consequéncia dessas caracteristicas da SVH, o vermelho (R, de red),
o verde (G, de green) e o azul (B, de blue) sdo chamadas de cores primarias e

as outras cores sao uma combinacao dessas trés. As cores primarias podem ser
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somadas para produzir as cores secundarias, magenta (vermelho e azul), ciano

(verde e azul) e amarelo (vermelho e verde), conforme mostrado na Figura 4.

Figura 4 — Cores primarias e secundérias de luz. Fonte: GOOGLE IMAGENS
(2022)

Existem diferentes maneiras de estudar as cores e 0s sistemas mais
usuais sao: modelo RGB para corpos que emitem luz, o modelo CMY para
corpos opacos e o0 modelo HSV.

Uma forma de estudar imagens e seu processamento é através da visao
computacional. Este € um campo cientifico interdisciplinar que trata de como os
computadores podem obter uma compreensdo de alto nivel a partir de
imagens ou videos digitais. Do ponto de vista da engenharia, busca entender e
automatizar tarefas que o sistema visual humano pode realizar, como métodos
para aquisicdo, processamento, analise e compreensdo de imagens digitais e
extracdo de dados de alta dimensédo do mundo real para produzir informacdes
numéricas ou simbdlicas. E um estudo antigo, mas que nos tempos atuais tem
ficado em maior evidéncia devido ao avanco de tecnologias capazes de utilizar
um conjunto com técnicas de aprendizado de maquina e estruturas de

otimizacado complexas (KLETEE, 2014).
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3.3.1 O modelo RGB

Um modelo de cor tem como objetivo facilitar a especificacdo das cores
de forma padronizada e é uma especificagcdo de um sistema de coordenadas e
um subespaco onde cada cor € representada por um unico ponto (GONZALEZ
et al., 2010). O modelo RGB é intimamente associado as superficies emissoras
de luz. Por essa razdo é quase universalmente usado em equipamentos
eletrbnicos, como monitores de TV, computador e cameras fotograficas. A cor é
expressa como um tripleto RGB (r, g, b), cada componente do qual pode variar
de zero a um valor maximo definido. Se todos os componentes estiverem em
zero, o resultado sera preto; se todos estiverem no maximo, o resultado sera o
branco. Em computadores, os valores dos componentes geralmente sao
armazenados como numeros inteiros sem sinal no intervalo de 0 a 255, o

intervalo equivalente a um Unico byte (GONZALEZ et al., 2010).

B
Azul 0.0.1) Ciano
I
I
Magenta : +| Branco
I
I
|
Loy
| .- Escala de
Pretg |.” cinza 0.1,0
.7 Verde
,I
(1,0.0) L7
Vermelho Amarelo

Figura 5 — Esquema do cubo de cores RGB (GONZALEZ et al., 2010).

O modelo se baseia no sistema de coordenadas cartesianas o subespago

de interesse é um cubo, conforme mostrado na Figura 5. Considera-se que o0s
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valores sdo normalizados, por isso o cubo € um cubo unitario. Todas as cores
sao pontos no cubo ou dentro dele e séo definidas por vetores que se estendem
a partir da origem. A escala de cinza, onde os valores de R, G e B sao iguais, €
representada pela diagonal do cubo, que liga os pontos correspondentes ao

preto e ao branco.

Uma imagem, quando representada pelo modelo RGB, € composta por
trés componentes de imagem para cada cor primaria que se combinam na tela
do monitor. Quando cada componente da imagem é uma imagem de 8 bits, diz-
se gue cada pixel de cores RGB tem profundidade de 24 bits e, nessas
condic¢des, tem-se uma imagem colorida ou uma imagem full-color (GONZALEZ

et al., 2010). O cubo de cores RGB de 24 bits € mostrado na Figura 6.

Figura 6 — Cubo de cores RGB de 24 bits (Gonzalez et al., 2010).

3.3.2 O modelo CMY

O modelo CMY é baseado nas cores ciano (C, de cyan), magenta (M, de
magenta) e amarelo (Y, de yellow), que sdo cores secundarias de luz. Quando
uma luz branca incide em uma superficie, existem comprimentos de onda em
que a luz é absorvida e em outros, refletida. Pelo SVH, a cor que se enxerga em
uma superficie € aquela que compde o comprimento de onda da luz refletida.

Uma superficie ciano corresponde aquela cujo comprimento de onda na regiéo
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do vermelho foi absorvido e, por isso, é constituida apenas por verde e azul na
luz refletida. Por isso, o modelo CMY é denominado modelo subtrativo de cor e
as cores ciano, magenta e amarelo também podem ser classificadas como cores
primarias subtrativas pois resultam da subtracéo do vermelho, verde e azul a cor

branca, conforme é mostrado na Figura 7 (LOPES, 2013).

Figura 7 — Sistema subtrativo de cores CMY. Fonte: GOOGLE IMAGENS
(2022).

O espaco CMY é construido de maneira semelhante ao modelo RGB. Um
cubo de aresta igual a 1, com valores normalizados, e as coordenadas passam
a ser as cores primarias subtrativas. E possivel fazer uma converséo de valores

RGB para valores CMY conforme mostrado na Eq.3 (GONZALEZ et al., 2010).

C 11 [R
M| = 1]- G] (3)
vl 1 [B

Conforme a Figura 7, espera-se obter a cor preta quando quantidades
iguais de pigmentos ciano, magenta e amarelo forem misturados, mas, na
pratica, essa combinacgao resulta em um preto de aparéncia turva. Por isso, para

produzir a cor preta verdadeira, predominante em impressdes, € adicionada uma
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quarta cor, o preto (K, de key/black), formando o modelo de cor CMYK

(GONZALEZ et al., 2010).

3.3.3 O modelo HSV

O modelo HVS é modelo mais intuitivo, pois € mais facil para o SVH
descrever uma cor em funcéo de tonalidades do que de uma combinacdo de
vermelho, verde e azul. As variaveis que compdem o modelo sdo matiz ou cor
(H, de hue), saturacao (S, de saturation) e valor (V, de value) e podem ser

representados no espaco conforme ilustrado na Figura 8.

Y

amarelo

vermelho
, 0°

cido

Figura s — Espaco de cor HSV (LOPES, 2013).

A matiz representa a cor dominante percebida pelo observador. As cores
primarias se localizam nos vértices do hexano e estdo posicionadas de acordo

com os angulos correspondentes, segundo o Quadro 1.

Quadro 1 — Angulos correspondente as cores no espaco HSV (LOPES, 2013).

Cor Angulo
Vermelho o°
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Amarelo 60°

Verde 120°
Ciano 180°
Azul 240°
Magenta 300°

A saturacdo corresponde a quantidade de luz branca presente em uma
cor. Uma cor pura no espectro € uma cor totalmente saturada [S=1], enquanto
que cores com rosa (vermelho e branco) e lilas (violeta e branco) sdo menos
saturadas. Ou seja, a saturacdo de uma cor varia de maneira inversamente
proporcional a quantidade de luz branca adicionada. O parametro V regula o
brilho da cor e varia de 0 a 1, onde 0 corresponde a brilho nulo, ou seja, a cor

preta e 1, brilho maximo (GONZALEZ et al., 2010; LOPES, 2013).

A analise quantitativa e a interpretacdo de imagens representam
atualmente um ponto de apoio importante em diversos estudos cientificos na
area de quimica. O processamento de imagens digitais tem sido empregado
como uma alteranativa aos custosos meétodos espectroscopicos e encontra
grande aplicacdo na deteccdo de cor em processos ou reacdes colorimétricas.
Em 2017, Soares et al., desenvolveram um spot test, baseado em
processamento de imagem e identificaram indiretamente o iodo em biodiesel.
Soares et al. (2019) desenvolveram spot test com imagens digitais adquiridas
por smartphone e obtiveram os valores RGB por meio de um aplicativo para
identificacdo da presenca de metanol em biodiesel. Em 2020, a determinag&o do
teor de biodiesel em misturas com o 6leo diesel também foi objetivo de estudo

de Soares et al. e Dos Santos et al.
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3.4. Os descritores moleculares

A relacdo quantitativa estrutura-atividade (quantitative structure-activity
relantionship — QSAR) e relacédo quantitativa estrutura-propriedade (quantitative
structure-property relatonship — QSPR) prevé as atividades e propriedades de
um composto dependendo do seu substituinte molecular, assim se torna um
meio de modelar novos compostos quimicos pois é capaz de prever
propriedades fisico-quimicas em funcéo de caracteristicas estruturais. Caso um
composto novo e nado utilizado na criagdo do modelo possua caracteristicas
semelhantes a algum que pertenca ao modelo, admite-se que este primeiro
assume propriedades/atividades também semelhantes (NANTASENAMAT et al.,

2009).

Um dos primeiros estudos propostos usando a QSPR foi realizado por
Edmund Mills (1884) onde ele buscou relacionar as temperaturas de fusao e
ebulicdo de diversos compostos organicos com o numero de grupos -CHz. Em
2011, Hirjani et al. predisseram o tempo de retencdo de alguns compostos
organicos em cromatografia liquida de alta eficiéncia baseado em estudos
QSPR. Xu et al. (2018) utilizaram um estudo QSPR para absor¢cdo maxima de

corantes azobenzenos.

Os descritores moleculares desempenham um papel fundamental em
QSAR/QSPR pois sdo uma representacdo simbdlica de uma molécula em um
namero atil derivado da informacdo quimica nela contida e obtida por
procedimentos matematicos e ldgicos. Os descritores sao ferramentas
importantes para predizer propriedades de moléculas e avaliar as possiveis
interacdes entre sistemas e por isso sdo muito utilizados em modelos a fim de

evitar sinteses e reduzir testes experimentais que sédo custosos e demorados.
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Sédo tidos como pecas significativas para resolver questdes sobre relacéo
estrutura-atividade, por isso a busca por diferentes tipos de descritores é grande

(SILVA, 2017; PEREIRA, 2016).

Os descritores podem ser classificados de acordo com a natureza,
podendo ser: constitucionais, sdo relacionados a estrutura molecular e as
ligacdes existentes na molécula, ndo codificam informagdes sobre topologia nem
geometria; topoldgicos, que levam em consideracdo a conectividade entre os
atomos, sdo numeros que déo informacéo sobre o arranjo de ligagbes em uma
molécula, sem considerar caracteristicas geométricas; geométricos, calculados
baseado na estrutura tridimensional, em que o arranjo espacial dos atomos é
moldado de acordo com a geometria molecular; e, eletronicos, sao referentes a
densidade de distribuicdo eletronica levando em consideracdo 0s grupos
substituintes e sdo obtidos através de calculos computacionais quimico-quantico

(SILVA, 2017; PEREIRA, 2016).

Os descritores moleculares podem ser obtidos através de diversos
programas de computador e softwares disponiveis, como DRAGON®, CDK®,
CODESSA® RDKit, Bioclise, PaDEL Descriptor, entre outros (ALVES et al.,

2017).

Na literatura, encontram-se diferentes estudos com o uso de descritores
moleculares, principalmente acoplados a técnicas multivariadas de andlise.
Rodrigez et al. (2005) avaliaram o desempenho do uso de farmacoéforos de
quatro pontos como descritores moleculares juntamente com a andlise de
agrupamento para estudo da diversidade molecular. Sahoo et al. (2014)
estudaram a relagdo quantitativa entre estrutura e propriedades fisico-quimicas

de diversos aminoéacidos pela combinacdo de descritores moleculares do tipo
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topologico e quantico e para otimizar o modelo de regressao, utilizaram a analise

de componentes principais visando 0 himero minimo de variaveis ortogonais.

3.5. A analise multivariada

A analise multivariada corresponde a um grande numero de métodos e
técnicas que utilizam, simultaneamente, as variaveis na interpretacao teérica do
conjunto de dados obtidos. Conhecidas também como técnicas de
interdependéncia, as técnicas multivariadas exploratérias sao utilizadas quando
0 objetivo é estudar a relacdo entre varidveis de um banco de dados. Sao
pertinentes quando a finalidade € desenvolver um diagndstico acerca do
comportamento dos dados analisados, podendo ser usadas de forma preliminar
ou simultanea a aplicacdo de um modelo confirmatorio.

Os modelos exploratérios sdo escolhidos dependendo da finalidade da
pesquisa, uma vez que cada método tem sua fundamentacdo tedrica e sua
aplicabilidade. Reducédo ou simplificacdo estrutural dos dados, classificacdo ou
agrupamento de observacbes e variaveis, investigacdo da existéncia de
correlacdo entre variaveis métricas ou associacao entre variaveis categoricas e
entre suas categorias sédo alguns dos principais objetivos procurados ao analisar
os dados com técnicas multivariadas (MILLER et al., 2002).

A andlise de dados pode ser dita como supervisionada e nao
supervisionada. A primeira ocorre quando busca-se responder um target, ou
seja, quando existe uma classe, ou um atributo com o qual se pode comparar e
validar um resultado. Um exemplo de método supervisionado é a classificacao
ou a regressdo. Ja uma andlise ndo supervisionada ocorre quando nao existe
uma classe, assim busca-se identificar grupos ou padrdes a partir dos dados.

Agrupamentos sao exemplos de método ndo supervisionado (AMARAL, 2016).
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Na literatura, encontram-se varios estudos que demonstram o uso de
técnicas multivariadas, em conjunto com outras técnicas, na analise de
combustiveis: adulteracdo de etanol com metanol (SILVA et al.,, 2013),
classificacdo de biodiesel derivado de diferentes matérias primas (VERAS et al.,
2010); inferéncia do numero de cetano do biodiesel (NADAI et al., 2013),
caracterizacéo de 6leo diesel (NOVAK et al., 2017), adulteracdo de 6leo diesel
com 6leos e gorduras vegetais (BRANDAO et al., 2012), classificacdo de
gasolina de acordo com sua fonte (refinaria ou processo) e tipo (BALABIN et al.,
2010), identificacdo e quantificacdo de adulterantes comuns de gasolina
(ARDILA et al., 2017; RUSCHEL et al., 2017; DE PAULO et al., 2012; SKROBOT

et al., 2005).

3.5.1 A analise de agrupamentos

A analise de agrupamentos (AA) ou Cluster Analysis (CA) é uma técnica
multivariada com o objetivo de classificar, dentro de um conjunto de dados, 0s
individuos com caracteristicas comuns em grupos, de modo que exista
homogeneidade intragrupo e heterogeneidade entre grupos. Dessa forma,
guando representados em um grafico, os dados que se encontram dentro de um
mesmo agrupamento estardo muito proximos e 0s demais agrupamentos

estardo afastados (VICINI et al., 2018, PINTO et al., 2013).

Baseado em calculos de distancia, € um método simples no qual nédo
necessita de conhecimentos ou suposi¢des prévios de estatistica. Geralmente €
utilizada em conjunto com outras técnicas multivariadas, pois a CA néo faz
distincdo entre variaveis dependentes e independentes e também nao estuda

relacdes de causa e efeito (VICINI, 2005).
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Uma das classificacdes da CA € a analise de agrupamentos hierarquicos,

onde os dados sédo aglomerados de acordo com uma hierarquia, produzindo um
dendrograma (Figura 9). Uma das interpretacdes baseia-se na distancia
euclidiana entre o clusters formados, de forma que quanto menor distancia,

maior a semelhanca entre as amostras (VICINI et al., 2018; VICINI, 2005).

Figura 9 — Exemplo de dendrograma vertical. Fonte: GOOGLE IMAGENS
(2022)

Na literatura, observa-se estudos com CA frequentemente. Rankin et al.
(2012) desenvolveram um sensor colorimétrico com corantes solvatocrémicos
capaz de diferenciar onze solventes organicos. O uso de um dendrograma
mostrou que os solventes utilizados se agrupavam perfeitamente nos clusters de
acordo com suas polaridades. Rocha et al. (2012) utilizaram CA como umas das
técnicas ndo supervisionadas para agrupar um conjunto de amostras de
biodiesel feitos de 6leos de amendoim, milho e canola. O objetivo era combinar

em um mesmo cluster todas as amostras feitas pela mesma matéria prima, no
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entanto, nem todas as amostras foram classificadas corretamente,
provavelmente devido a similaridade dos espectros obtidos inicialmente nas

analises de infravermelho proximo dos 6leos de milho e canola.

3.5.2 A analise de componentes principais

A andlise de componentes principais (ACP) ou PCA (principal
componentes analysis) € utilizada quando o objetivo é reduzir o conjunto de
dados sem perda significativa de informacbes. Essa reducdo é feita
transformando o conjunto de variaveis originais em um novo conjunto de
variaveis que mantém, ao maximo, a variabilidade do conjunto. Todas as
variaveis originais sao representadas por combinacfes lineares e séao
selecionadas para a andlise apenas as combinacdes lineares com maior
representatividade de informacéo, sendo denominados componentes principais
(CP), os quais preservam a maior quantidade de informacdo das variaveis

originais (VICINI, 2005).

Os CP sédo determinados através do calculo da matriz de variancia-
covariancia ou da matriz de correlacdo, seguido por encontrar os autovalores e
autovetores e entdo, escrever as combinacdes lineares que se tornaram as
novas variaveis do estudo. A quantidade de CP gerada é a mesma das variaveis
originais, porém, geralmente, € comum que nas primeiras componentes
principais estejam contidas uma grande porcentagem da informacao original.
Existem dois critérios para escolha do numero de CP que serdo utilizados na
analise: sao utilizadas todas aquelas que representam uma variancia acumulada
em torno de 70% ou aquelas que possuem autovalor associado maior que 1.

(VICINI et al., 2018; VICINI, 2005; NETO et al., 1997).



22

O uso da PCA em conjunto com descritores moleculares pode ser
encontrado em diversos temas da literatura. Lauria et al. (2009) mostram quais
descritores moleculares tém maior importancia nas interacdes de ligacao das
classes de uma proteina inibidora de células cancerigenas, a partir das
conformacdes existentes deste inibidor, sdo gerados mais de duzentos
descritores moleculares e com o uso da PCA estes sdo agrupados de acordo
com suas classes estruturais e seus perfis de atividade. Em 2012, Jin et al.
estudaram micropoluentes representativos de outros contaminantes no
tratamento de agua potavel e esses foram agrupados de acordo com suas
propriedades fisico-quimicas e estruturais apos o uso da PCA garantindo apenas
os independentes entre si de um conjunto de dados inicialmente grande, cerca

de duzentas variaveis entre micropoluentes e descritores.

3.5.3 A analise fatorial

A analise fatorial (AF) ou Factor Analysis (FA) é utilizada quando a
finalidade € investigar os padrbes ou as relacfes presentes em um numero
grande de variaveis reduzindo o niumero de dados inicial com a menor perda
possivel de informacéo. Um fator pode ser definido como uma combinacao linear
das variaveis originais e explica a variancia dessas pelas correlacées entre as

variaveis estatisticas analisadas (MATOS et al., 2019; VICINI et al., 2018).

A forma mais conhecida de extrair os fatores é a analise de componentes
principais. Ambas as técnicas geram combinagfes lineares das variaveis
originais que descrevem o maximo possivel a variancia desses dados iniciais.
Na maioria dos casos, tanto a FA quanto a PCA chegam aos mesmos resultados

se 0 numero de variaveis for maior que 30. A PCA pode atuar como um primeiro
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passo na FA e auxiliar na determinacdo do numero ideal de fatores (MATOS et

al., 2019).

Diferentes estudos utilizando a andlise fatorial podem ser encontrados na
literatura. Dossus et al. (2013) utilizaram a analise fatorial buscando identificar
riscos associados ao cancer endometrial na pés menopausa e trés fatores
puderam ser rotulados. A FA também foi parte do estudo de Gambetta et al.
(2017) a fim de relacionar a caracteristicas de qualidade e composi¢ado quimica
de uvas com a origem geografica da vinicola. Em 2019, Latreille et al.
caracterizaram a diferenciacdo genética do mosquito Aedes albopictus em
dezenove locais diferentes e a andlise fatorial foi utilizada para agrupéa-los de

acordo com suas caracteristicas ambientais.
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4. MATERIAIS E METODOS

4.1. Ainvestigagcdo da periculosidade dos corantes

Inicialmente, realizou-se uma pesquisa sobre o0s perigos e as
incompatibilidades em relacdo aos corantes utilizados neste estudo. Através de
fichas de informacdo de seguranca de produtos quimicos (FISPQs), foram
listadas as informagfes sobre a seguranca do trabalho com os corantes nas

condicdes propostas para a andlise.

4.2. Os testes de solubilidade dos corantes

Para estudar a resposta colorimétrica dos corantes nos solventes de
diferentes polaridades, foram realizados testes de solubilidade em diferentes

meios com valores distintos de pH.

4.2.1 Os corantes

Para o preparo das solucgdes, foram utilizados 18 corantes obtidos de
fontes comerciais: cloreto de azul do 24ome (InLab), sulfato de azul do 24ome
(Sigma-Aldrich), azul de metileno (InLab), azul de bromofenol (BioGrade), azul
patente (InLab), azul de tripan (InLab), azul de toluidina (InLab), vermelho de
metila (Vetec), vermelho de fenol (Vetec), vermelho de cresol (Vetec), purpura
de 24omercial2424 (sigma-Aldrich), puarpura de 24omercial24 (Vetec),
nitroprussiato de sodio (Vetec), nitrofenol (Vetec), fenolftaleina (Vetec),

timolftaleina (Vetec), fluoresceina acida (Vetec) e ditizona (Merck).

4.2.2 Os solventes

Foram utilizados 13 solventes puros, também obtidos comercialmente:

metanol (BioGrade), etanol (Isofar), 2-propanol (Vetec), butanol (Vetec),
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pentanol (Vetec), octanol (Vetec), hexano (Vetec), tolueno (Vetec),
tetrahidrofurano-THF  (BioGrade), acetona (Sigma-Aldrich), acetonitrila

(BioGrade) e acetato de etila (Vetec) e agua deionizada — Milli-Q (Millipore).

4.2.3 O preparo das solucdes
As solucdes dos corantes, em meio neutro, foram preparadas dissolvendo
o corante solido nos solventes na faixa de concentracao de 0,01 — 0,05 g/L (DOS
SANTOS, 2020). Em seguida, foram diluidas para registro na camara de

fotografia.

Para o estudo em meio alcalino, utilizou-se NaOH (pastilhas), obtidos pela
Isofar, dissolvido nos solventes de modo que a solu¢cdo em agua se encontrasse
em pHigual a 12,0 e as demais, em pH igual a 10,0. Da mesma forma, para meio
acido, utilizou-se HCI, (solvente) obtido pela Isofar, diluido nos solventes até que
0 pH para analise das solu¢des fosse igual a 1,0. Para estas duas etapas,
utilizou-se apenas 6 solventes (metanol, etanol, 2-propanol, butanol, pentanol e

agua deionizada).

4.2.4 A diluicdo das solugdes

Um volume de 100 puL de todas as solugdes inicialmente preparadas foi
diluido a 2 mL com o respectivo solvente. Essa etapa foi realizada para obter

uma melhor visualizagédo da cor resultante da mistura.

4.3. A aquisicdo e tratamento das imagens

4.3.1 A capturadas imagens

Utilizando um smartphone (Motorola Moto G 5S Plus, camera de 13Mp,

resolucdo 4160x3120 pixel e tamanho de abertura F2), foram registradas
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fotografias das solucdes resultantes, dispostas em cubeta de vidro (12,5mm X
12,5 X 45mm), dentro de uma camara fotografica para que fossem mantidas as
condicBes de analise, contribuindo para a reprodutibilidade das imagens. Dentro
na camara, a cubeta foi apoiada em um suporte, o celular foi mantido a uma
distancia igual em todas as fotografias registradas, conforme mostrado na
Figura 10. As imagens capturadas foram recortadas e ajustadas, no

computador, de modo a manter apenas a cubeta como registro final.

Fronl 3D

LED Switches

28 cm

Cuvelle

Smar Lphone

17 cm

Figura 10 — Representacdo esquematica da camara fotografica com iluminacéao
a base de LEDs de alta poténcia (DOS SANTOS et al., 2020).

4.3.2 A coletados valores RGB

O tratamento posterior das imagens foi feito pelo software, de dominio
publico, ImageJ (https://imagej.net/software/fiji/), no qual coletaram-se valores de
média, desvio padréo e coeficiente de variacdo percentual, utilizado com indice
de variabilidade, dos componentes das cores, no padrdao RGB que € um sistema
de cores aditivas em que vermelho na, verde (G) e azul (B) se combinam de

varias formas gerando um largo espectro cromético.
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4.4. A coleta dos parametros de solubilidade de Hansen

Através da base de dados PubChem (https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/),
coletou-se informag8es como o InChl (identificador quimico internacional IUPAC)
de cada molécula. Eles foram utilizados no software HSPIP (https://www.hansen-
solubility.com/downloads.php) para que os parametros parciais de polaridade

(8,) dos solventes fossem obtidos.

Os trés parametros de solubilidade (64, 6, € 6y) foram gerados, atraves do

mesmo software, para todos os corantes utilizados no estudo. Os dados obtidos
foram utilizados, posteriormente, junto aos descritores moleculares nas analises
multivariadas. Os parametros de Hansen foram usados como aproximacao e ndo
ha como saber se sdo, de fato, aplicaveis uma vez que ndo ha dados

experimentais que suportem o calculo dos mesmos.

4.5. A elaboracdo e a organizacdo dos mapas de cores

4.5.1 Primeiro Mapa de Cores: Critério da similaridade visual

Organizado de forma visual, o mapa de cores foi desenvolvido agrupando
as cores em relacdo a polaridade dos solventes, similaridade de cores e
solubilidade. Os parametros parciais de polaridade de Hansen foram obtidos
para que tivéssemos uma ordenacao dos solventes, quanto a polaridade. Os
corantes insoluveis foram colocados de forma que ocupassem as laterais e a

parte inferior do mapa.

4.5.2 Segundo Mapa de Cores: Critério do indice de variabilidade

Um segundo mapa de cores foi organizado em relacdo a polaridade dos
solventes e o indice de variabilidade das médias do canal azul de cada corante

para todos 0s solventes. Isto porque identificou-se o canal B como mais sensivel
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apos criagcdo de mapas de contorno para todos o0s canais nos trés meios

(alcalino, neutro e acido).

4.6. Os descritores moleculares

4.6.1 A obtencédo dos descritores moleculares

Pesquisou-se alguns descritores moleculares com a intengdo de
encontrar correlagdes entre os descritores moleculares e os valores RGB

manifestados pelos corantes nos solventes testados.

Para gerar os descritores moleculares, buscou-se o arquivo .SDF de cada
corante na base de dados PubChem. O arquivo traz informagfes sobre a
conformacao tridimensional da molécula e é essencial para obtencdo dos

descritores pelo software Bioclipse (http://www.bioclipse.net/).

Ao todo, foram gerados 25 descritores moleculares para estudo: massa molar
(MM), numero de carbonos (N.), niumero de heteroatomos (Nj.;), humero de
nitrogénios (N,), numero de oxigénios (N,), nimero de ligagdes (Nj;g), nUmero
de &tomos aromaticos (N,imar), NUMero de anéis aroméaticos (N,;), numero de
anéis ndo aromaticos (N,,,), numero total de anéis (N7), parametro de disperséo
de Hansen (84), parametro de polaridade de Hansen (5,,), parametro de ligacdes
de hidrogénio de Hansen (8;), area de superficie parcial carregada (DPSA-1),
aceitadores de ligacdo de hidrogénio (A..), doadores de ligacdo de hidrogénio
(Don), area de superficie topologica (7opoA), indice gravitacional (GRAV-1),
comprimento sobre a largura (LOB4y), raio de giragao (R,), raio de Van Der
Waals (VdW), indice de conectividade excéntrica (E..), humero de Wiener

(Wpath), NUmero de Wiener (Wp,,) € indice de Zagreb (Z,,) (TODECHINI et al.,
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2000). Informacdes sobre esses descritores moleculares podem ser encontradas

no Quadro 2.

Quadro 2 - Tipo, simbologia e descrigcdo dos descritores moleculares utilizados
no presente trabalho (TODECHINI et al., 2000).

LigacOes de

Descritor Simbolos Tipo Descricao

Massa Molar MM Constitucional | Descreve a massa molecular,
em g.mol-1

Nuamero de Ne Constitucional | Descreve o niumero de atomos

Carbonos de carbono da molécula.

NUmero de Nhet Constitucional | Descreve 0 numero de

Heteroatomos heteroatomos da molécula.

Nuamero de Nn Constitucional | Descreve o niumero de atomos

Nitrogénios de nitrogénio da molécula.

NUmero de No Constitucional | Descreve o numero de atomos

Oxigénios de oxigénio da molécula.

Numero de Niig Constitucional | Descreve 0 numero de

Ligacdes (NIig) ligacbes duplas e triplas da
molécula.

NUmero de Natmar Constitucional | Descreve o numero de atomos

Atomos aromaticos da molécula.

Aromaticos

(Natmar)

NUmero de Nar Constitucional | Descreve o0 numero de anéis

Anéis aromaticos da molécula.

Aromaticos

(Nar)

NUmero de Nnar Constitucional | Descreve o numero de anéis

Anéis Nao nao aromaticos da molécula.

Aromaticos

(Nnar)

Numero Total NT Constitucional | Descreve o numero total de

de Anéis (NT) anéis da molécula.

Parametro de dd Eletrostatico Contribuicdo das energias de

Dispersédao de interacao dispersivas.

Hansen

Parametro de O Eletrostatico Contribuicdo das energias de

Polaridade de interacdo polares.

Hansen

Parametro de Oh Eletrostatico Contribuicdo das energias de

interagcdo das ligagcbes de
hidrogénio.
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Hidrogénio de
Hansen

Area de DPSA-1 Eletronico Distribuicdo de carga parcial
Superficie sobre a superficie molecular.
Parcial

Carregada

Aceitadores de Acc Eletrénico Calculo do numero de

Ligacao de aceitadores de ligacoes de

Hidrogénio hidrogénio.

Doadores de Don Eletrénico Célculo do numero de

Ligacao de doadores de ligacbes de

Hidrogénio hidrogénio.

Area de TopoA Eletronico Calculo da area de superficie

Superficie polar topologica.

Topoldgica

indice GRAV-1 Geomeétrico Caracteriza a distribuicdo de

Gravitacional massa da molécula.

Comprimento LOBum4x Geomeétrico Calculo da relacdo entre

Sobre a Largura comprimento e largura maximo
da molécula.

Raio de Giracéo R Geomeétrico Distancia quadrada média das
partes dos objetos de seu
centro de gravidade ou de um
eixo.

E aproximadamente a raiz
guadrada da massa molar

Raio de Van vaw Geométrico Descreve o raio de Van der

Der Waals Waals da molécula.

indice de Ecc Topologico Combina informacbes de

Conectividade distancia e adjacéncia.

Excéntrica

NUmero de Weatu Topologico Soma das contagens de

Wiener arestas nos caminhos mais
curtos entre todos os pares de
atomos que ndo sao de
hidrogénio. PATH se refere ao
caminho de Wiener

NUmero de Weor Topologico Soma das contagens de

Wiener arestas nos caminhos mais
curtos entre todos os pares de
atomos que ndo sao de
hidrogénio. POL se refere a
polaridade de Wiener

indice de Zag Topoldégico Soma dos quadrados do grau

Zagreb do atomo sobre todos os

atomos pesados.
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4.6.2 A analise de correlacao dos descritores moleculares

Sabe-se que um descritor pode refletir a informacéo de outro quando estes
estdo fortemente correlacionados. Entdo, realizou-se uma andlise dos
descritores entre si, através de uma matriz de correlacdo. Os descritores com
correlagcdo maior de 0,8, em modulo, foram considerados bem correlacionados.
Esta etapa reduziu o conjunto de dados, mantendo apenas os descritores mais

significativos e evitando redundancias nas analises posteriores.

4.7. A andalise multivariada

4.7.1 Anadlise de componentes principais e analise fatorial

Os descritores selecionados apds a analise prévia de correlagdo foram
organizados em uma nova tabela no software Statistica 8.0 (Statsoft Ins., EUA).
A partir deles, foram gerados os autovalores que seriam utilizados
posteriormente na formacgéo das combinacdes lineares. Foi tabulado também a
porcentagem acumulada da variancia explicada por cada autovalor gerado.
Apds, encontrou-se a contribuicdo de cada variavel nas componentes principais
através de uma matriz de correlacéo entre elas. Esta etapa é importante porque
consegue-se destacar quais varidveis melhor explicam cada componente

principal utilizado na anélise.

Em busca de uma melhor identificacdo dos tipos de descritores que
compunham cada fator, foi realizada rotacdo dos eixos através da rotacao
varimax normalizada. Por fim, foram utilizados circulos unitarios onde é possivel
identificar visualmente quais variaveis estdo relacionadas com a resposta

colorimétrica obtida pelos corantes.
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5. RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1. A investigacao da periculosidade dos corantes

No Quadro 3 é possivel observar a periculosidade e incompatibilidade

dos corantes estudados neste projeto (Material Safety Data Sheet (MSDS),

Sigma-Aldrich; Laboratory Chemical Safety Summary (LCSS), PubChem).

Quadro 3 - Periculosidade e incompatibilidades dos corantes estudados neste

projeto.

Corante

Perigos e Incompatibilidades

Cloreto de Azul do Nilo

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Sulfato de Azul do Nilo

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Azul de Metileno

Corrosivo, irritante.

Incompativel com agentes oxidantes fortes, agentes
redutores, alcalis causticos, alcalis iodetos e dicromatos.

Azul de Bromofenol

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Azul Patente

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Azul de Tripan

Perigoso.

Incompativel com agentes oxidantes fortes e acidos fortes.

Combinacdes explosivas podem ocorrer com agentes
oxidantes fortes, sais metdlicos, peroxidos e sulfetos.

Azul de Toluidina

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Irritante.

Vermelho de Metila

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Vermelho de Fenol

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Irritante.

Vermelho de Cresol

Nao é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Irritante.

Purpdra de Bromocresol

Nao é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Irritante.

Purplra de Metacresol

N&o é uma substancia perigosa.
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Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Nitroprussianato de Soédio

Perigoso.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Toxicidade Aguda.

Nitrofenol

Toxicidade Aguda.

Incompativel com agentes oxidantes fortes e bases fortes.

Irritante.

Misturas com fosfito dietilico podem explodir quando
aquecidas.

Misturas soélidas de 4-nitrofenol com hidréxido de potassio (1:
1,5 mol) deflagram facilmente, a uma taxa rapida de 30 cm /
min.

Fenolftaleina

Perigoso.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Incompativel com alcaloides.

Timolftaleina

N&o é uma substancia perigosa.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Inflamavel.

Fluoresceina Acida

Irritante.

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Também incompativel com Acidos, sais acidos e sais de
metais pesados.

Ditizona

Incompativel com agentes oxidantes fortes.

Irritante.

A partir das informacdes descritas no Quadro 3 prosseguiu-se com o

estudo pois observou que nenhum corante apresentava incompatibilidade com

0s solventes utilizados nas andlises.

5.2. Os testes de solubilidade dos corantes

Os resultados obtidos pelos testes de solubilidade dos corantes nos

solventes, referentes aos trés meios estudados (neutro, alcalino e acido), estédo

apresentados nas Figuras 11 a 14.
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Figura 11 - Coloracao de solucdes diluidas dos 18 corantes testados em pH neutro,
nos solventes metanol, etanol, 2-propanol, butanol, pentanol, octanol e agua. O
retangulo cortado em branco indica que o corante é insollvel no respectivo solvente.
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Figura 12 - Coloracdo de solugfes diluidas dos 18 corantes testados em pH
neutro, nos solventes THF, acetona, acetonitrila, acetato de etila, tolueno e
hexano. O retangulo cortado em branco indica que o corante € insolavel no
respectivo solvente.




Figura 13 - Coloracdo de solugfes diluidas dos 18 corantes testados em pH
alcalino, nos solventes metanol, etanol, 2-propanol, butanol, pentanol e agua. O
retangulo cortado em branco indica que o corante é insolivel no respectivo
solvente.
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Figura 14 - Coloracdo de solugbes diluidas dos 18 corantes testados em pH &cido, nos
solventes metanol, etanol, 2-propanol, butanol, pentanol e agua. O retangulo cortado em branco
indica que o corante € insollvel no respectivo solvente.
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O corante nitroprussiato de sodio foi solivel em metanol, etanol (apenas
no meio alcalino) e em agua apenas apos 5 minutos no ultrassom. E importante
ressaltar que a fluoresceina acida em butanol apresentou coloragdo laranja no
primeiro instante e em seguida assumiu coloracdo amarelada. Apés realizados
os testes em pH neutro, verificou-se que diversos corantes eram insolUveis nos
solventes de baixa polaridade e, pela dificuldade de alterar o pH de solvente
organicos, os testes realizados em pH alcalino e pH acido se utilizou apenas seis

solventes.

A partir dos resultados apresentados nas Figuras 11 a 14, pode-se
observar que os corantes azul de tripan e nitroprussiato de sodio sao insolaveis
na maioria dos solventes testados, nos trés meios. Quando soluveis, sdo apenas
naqueles de maior polaridade. Os solventes tolueno e hexano sdo os que menos
solubilizaram os corantes, apenas sulfato de azul do Nilo, no primeiro, vermelho

de metila e ditizona, em ambos, no meio neutro.

Na figura 12, pode-se observar que, nos solventes representados, 0s
corantes se apresentam de forma incolor ou com coloragfes de intensidade de
cor muito leves. Ao contrario do vermelho de metila e ditizona, que mantiveram

coloracéo intensa em quase todos 0s solventes representados nessa figura.

Nas figuras 13 e 14, nota-se que poucos sdo 0s corantes insollveis em
meio alcalino e acido. Em pH alcalino, destaca-se o gradiente de matiz Unica
(monocromatico) formado pelas cores das solu¢gbes no mesmo corante conforme
diminui a polaridade dos solventes. Outra caracteristica marcante observada por
essas figuras é a intensidade das cores das solu¢des obtidas em cada meio. Em

pH &cido, as cores sdo menos intensas quando comparadas ao meio alcalino.
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Algumas soluc¢des apresentaram mudangas na coloracao apos diluigéo,
conforme descrito no Quadro 4, mostrando que a resposta colorimétrica obtida
€ dependente da concentracdo. A concentracdo das solugfes utilizadas neste

estudo estd em uma faixa de 0,01g/L a 0,5 g/L.

Quadro 4 - Solucdes que apresentaram mudancas na coloragéao apos diluicéo.

pH Neutro

Corante

Solventes

Cloreto de Azul do Nilo

Octanol, THF, Acetato De Etila, Acetona, Agua

Sulfato de Azul do Nilo

Tolueno, Octanol, THF, Acetato De Etila, Acetona

Azul de Metileno

THF, Pentanol, Acetona

Azul de Bromofenol

2-Propanol, Agua

Azul Patente

THF, Acetona

Azul de Toluidina

Acetona

Vermelho de Metila

Tolueno, Octanol, THF, Pentanol, Butanol, 2-Propanol,
Acetona, Etanol, Metanol, Agua, Acetonitrila

Vermelho de Fenol

Octanol, THF, Pentanol, Acetato De Etila, Butanol, 2-
Propanol, Acetona, Etanol, Metanol, Agua

Vermelho de Cresol

THF, Pentanol, Acetato De Etila, Butanol, 2-Propanol,
Acetona, Etanol, Metanol, Agua, Acetonitrila

Purpura de Bromocresol

THF, 2-Propanol, Acetona, Etanol, Metanol, Agua

Purplra de Metacresol

Octanol, Pentanol, Butanol, 2-Propanol, Etanol,
Metanol, Agua

Nitrofenol

Pentanol

Fluoresceina Acida

THF, Acetato De Etila, 2-Propanol, Acetona, Etanol,
Agua, Acetonitrila

Ditizona Pentanol, Butanol, Agua
pH Alcalino
Corante Solventes
Cloreto de Azul do Nilo Agua
Sulfato de Azul do Nilo Agua
Azul de Metileno Pentanol, Butanol, 2-Propanol, Etanol
Azul de Tripan Etanol

Nitroprussianato de Sodio

2-Propanol, Etanol, Metanol, Agua

pH Acido

Corante

Solventes

Cloreto de Azul do Nilo

2-Propanol, Agua

Sulfato de Azul do Nilo

2-Propanol, Agua

Azul de Metileno

Pentanol, 2-Propanol

Azul de Bromofenol

Agua

Azul Patente

Agua

Azul de Tripan

Butanol, 2-Propanol, Etanol

Vermelho de Fenol

Butanol, Etanol, Metanol
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Vermelho de Cresol Pentanol, Butanol, 2-Propanol, Agua
Purpura de Bromocresol Agua

Purpura de Metacresol Pentanol, Agua

Nitroprussiato de Sddio Metanol, Agua

Ditizona 2-Propanol, Etanol, Metanol, Agua

5.3. O tratamento das imagens digitais

5.3.1 A intensidade dos canais RGB

As imagens digitais foram adquiridas e tratadas conforme descrito no item
4.3 (A aquisicao e tratamento das imagens, pag. 26) e os valores de intensidade
dos canais R, G e B de cada resposta colorimétrica, obtida por cada corante, em
todos os solventes testados encontram-se apresentados no apéndice 01 (pag.
88), apéndice 02 (pag. 94) e apéndice 03 (pag. 97) para 0s meios neutro,
alcalino e acido, respectivamente.

A partir desses valores de intensidade obtidos, calculou-se a média, o
desvio padrédo e o desvio padrao relativo (ou coeficiente de variacdo, para uma
medida de variabilidade) da intensidade de cada canal R, G e B, em cada
corante, nos diferentes meios estudados (neutro, Tabela 1; alcalino, Tabela 2 e

acido, Tabela 3).
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Tabela 1 - Dados de média, desvio padréo e indice de variabilidade dos valores de intensidade dos canais Red, Green e Blue de

cada resposta colorimétrica obtida para cada corante estudado em todos os solventes testados, em pH neutro.

Corantes

RED

GREEN

BLUE

O 0O N oo B W NP

RN RN NS =
N ol oM w N RO

18

Cloreto de Azul do Nilo
Sulfato de Azul do Nilo
Azul de Metileno

Azul de Bromofenol
Azul Patente

Azul de Tripan

Azul de Toluidina
Vermelho de Metila
Vermelho de Fenol
Vermelho de Cresol
Purpira de Bromocresol
Purpira de Metacresol
Nitroprussianato de Sodio
Nitrofenol

Fenolftaleina
Timolftaleina
Fluoresceina Acida
Ditizona

Média

94,04
87,66
62,07
119,06
56,05
8,58
69,93
154,99
125,19
129,3
123,37
78,56
22,2
111,97
102,43
111,63
113,31
87,79

Desvio Padrao

57,45
54,28
64,57
54,54
59,81
24,74
62,34
5,75
55,82
57,8
54,87
75,73
54,21
63,85
71,98
63,71
64,64
45,7

A

61,09
61,92
104,02
45,81
106,71
288,33
89,15
3,71
44,59
44,71
44,47
96,39
244,12
57,03
70,27
57,07
57,05
52,06

Média

106,55
109
81,5
114,36
91,73
8,11
89,29
100,72
117,57
100,41
110,76
74,91
215
109,12
99,94
109,57
123,1
112,84

Desvio Padrao

51,67
41,28
64,94
54,12
58,25
25,83
62,88
23,44
52,71
50,64
60,72
72,3
52,5
62,25
70,3
62,5
55,02
19,25

[V*

48,5
37,87
79,68
47,32

63,5

318,61
70,42
23,27
44,84
50,43
54,82
96,52

244,14
57,04
70,34
57,04

44,7
17,06

Média

123,86
136,03
101,73
57,96
108,26
22,66
112,24
30,27
57.8
70,21
51
66,81
22,14
112,36
103,81
113,92
108,02
95,49

Desvio Padrao

55,01
41,22
70,62
60,2
72,76
55,32
65,05
50,25
66,1
67,38
60,32
66,52
54,04
64,18
73,14
64,99
52,62
31,84

IV*

44,41
30,3
69,41
103,85
67,21
244,11
57,95
166,01
114,36
95,97
118,27
99,55
244,12
57,12
70,45
57,05
48,71
33,35

*|V: Indice de variabilidade
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Tabela 2 - Dados de média, desvio padréo e indice de variabilidade dos valores de intensidade dos canais Red, Green e Blue de

cada resposta colorimétrica obtida para cada corante estudado em todos os solventes testados, em pH alcalino.

Corantes RED GREEN BLUE
Média Desvio A Média  Desvio Padrao \d Média  Desvio Padrao \VAd
Padrao

1 Cloreto de Azul do Nilo 163,38 27,10 16,59 88,50 45,77 51,72 87,06 50,36 57,85
2 Sulfato de Azul do Nilo 169,66 27,20 16,03 83,58 44,16 52,83 78,70 48,08 61,09
3 Azul de Metileno 80,88 56,18 69,46 89,21 42,68 47,84 | 118,64 45,62 38,45

4 Azul de Bromofenol 62,78 9,16 14,58 66,55 36,61 55,01 161,24 15,67 9,72

5 Azul Patente 78,11 64,94 83,15 114,82 29,67 25,84 145,90 7,95 5,45
6 Azul de Tripan 36,77 55,84 151,87 36,12 54,30 150,34 | 66,39 73,13 110,15
7 Azul de Toluidina 129,73 16,41 12,65 75,96 46,50 61,21 124,81 22,95 18,39
8 Vermelho de Metila 145,89 4,41 3,02 142,38 2,36 1,66 64,58 55,84 86,47
9 Vermelho de Fenol 124,02 20,67 16,67 46,25 46,98 101,57 @ 128,19 47,59 37,12
10 Vermelho de Cresol 94,39 17,08 18,09 30,62 33,77 110,29 | 134,41 39,19 29,15
11 Purplra de Bromocresol 79,62 13,11 16,46 72,99 43,76 59,95 160,45 24,84 15,48
12 Purpdra de Metacresol 74,27 25,32 34,09 56,98 43,75 76,78 144,82 36,19 24,99
13 Nitroprussianato de Sddio 93,87 72,73 77,48 90,44 70,08 77,49 71,05 71,73 100,96
14 Nitrofenol 142,06 1,79 1,26 145,98 1,71 1,17 66,95 39,85 59,51
15 Fenolftaleina 141,45 10,28 7,27 101,47 19,49 19,20 152,08 10,35 6,80
16 Timolftaleina 87,25 25,90 29,69 | 109,54 19,00 17,34 | 153,95 3,90 2,53
17  Fluoresceina Acida 148,39 3,73 2,51 159,73 5,35 3,35 46,64 42,50 91,13
18 Ditizona 150,71 5,78 3,83 120,38 8,88 7,38 67,65 41,59 61,48
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#|V: indice de variabilidadeTabela 3 - Dados de média, desvio padréo e indice de variabilidade dos valores de intensidade dos canais Red,

Green e Blue de cada resposta colorimétrica obtida para cada corante estudado em todos os solventes testados, em pH &cido.

Corantes

RED

GREEN

BLUE

O 0O N oo B W NP

RN RN NS =
N ol oM w N RO

18

Cloreto de Azul do Nilo
Sulfato de Azul do Nilo
Azul de Metileno

Azul de Bromofenol
Azul Patente

Azul de Tripan

Azul de Toluidina
Vermelho de Metila
Vermelho de Fenol
Vermelho de Cresol
Purpira de Bromocresol
Purpira de Metacresol
Nitroprussianato de Sodio
Nitrofenol

Fenolftaleina
Timolftaleina
Fluoresceina Acida
Ditizona

Média

130,69
127,58
116,67
144,99
121,77
110,46
118,32
157,29
150,2

159,11
146,04
144,67
50,68

146,84
145,43
146,59
143,01
142,2

Desvio Padrao

21,64
24,44
37,47
5,14
26,04
58,39
15
4,91
6,22
12,67
3,64
3,25
78,51
6,06
7,82
2,49
5,76
8,31

A

16,56
19,16
32,12
3,55
21,38
52,86
12,68
3,12
4,14
7,97
2,49
2,25
154,92
4,13
5,37
17
4,03
5,85

Média

137,73
138,14
138,47
142,99
139,54
109,78
137,79
105,46
119,75
104,42
1431
120,37
49,02
142,95
142,22
143,11
153,28
141,71

Desvio Padrao

8,71
6,14
7,52
4,61
7,28
56,98
3,18
17,82
9,17
15,22
3,88
28,24
75,94
5,75
6,6
3,65
7,65
4,62

[V*

6,32
4,45
5,43
3,23
5,22
51,91
2,3
16,9
7,66
14,58
2,71
23,46
154,92
4,02
4,64
2,55
4,99
3,26

Média

146,13
148,69
148,42
127,48
128,38
122,6

149,46
145,14
137,13
151,15
136,33
142,33
50,45

148,27
147,24
147,88
86,48

146,42

Desvio Padrao

541
2,7
4,64
15,97
25,3
60,1
5,21
3,15
12,63
10,1
4,62
6,54
78,15
5,22
6,78
3,26
35,66
3,5

IV*

3,7
1,82
3,13

12,52
19,7
49,02
3,48
2,17
9,21
6,68
3,39
4,59
154,92
3,52
4,6
2,2
41,23
2,39

*|V: Indice de variabilidade
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Os valores de desvio padréo e indice de variabilidade observados nas
tabelas 1, 2 e 3 foram obtidos como uma forma de medir a variabilidade dos
valores de intensidade das solucdes. Eles foram calculados para todos os
corantes, visando a obtencdo de uma métrica de variacdo de cor entre 0s
solventes estudados. Azul de tripan e nitroprussiato de sédio sdo os corantes
que apresentaram solu¢cbes com maior IV, embora sejam os que menos
solubilizaram nos solventes testados. Os valores encontrados de intensidade
dos canais R, G e B, nas solucdes desses corantes sao discrepantes, ao ponto
de sairem de valores préximos a 10-20 em metanol para valores entre 80-90 em

adgua, em meio neutro (Apéndice 01).

O contrario pode ser observado para os corantes que apresentam menor
CV%: em meio neutro, vermelho de metila (R), ditizona (G) e sulfato de azul do
Nilo (B); em meio alcalino, nitrofenol (R, G), timolftaleina (B); e, em meio acido,
timolftaleina(R), azul de toluidina (G) e sulfato de azul do Nilo (B). Os valores de
intensidade de cada canal variam pouco de um solvente para o outro (Apéndice

01; Apéndice 02; e Apéndice 03).

O efeito do pH também pode ser observado ao analisar as tabelas 1, 2 e
3. As solucbes em meio neutro foram as que apresentaram maior variabilidade
na intensidade dos canais, 0 que pode ser percebido pela presenca de valores
de indice de variabilidade frequentemente maiores. Enquanto que no meio acido,

os valores de IV sdo menores.
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5.4. Os parametros de solubilidade de Hansen dos solventes
Os parametros de solubilidade de Hansen baseiam-se na teoria de que a
energia coesiva total pode ser dividida em trés componentes individuais: forgas
de dispersao, interagbes polares e ligacbes de hidrogénio. S&o parametros
utilizados, geralmente, para avaliar a compatibilidade e solubilidade entre
matérias. Neste sentido, os parametros de solubilidade de Hansen foram obtidos
para que tivéssemos uma ordenacgdo dos solventes, quanto a polaridade, na
direcéo horizontal do mapa de cores. Os valores de parametro de solubilidade

(©p) dos solventes estudados neste projeto podem ser observados na Tabela 4.

Tabela 4 - Parametros de solubilidade de Hansen dos solventes estudados neste
projeto, obtidos pelo software HSPIP.

Solvente op
Hexano 0,1
Tolueno 2,6
Octanol 4.4
Tetrahidrofurano 4,9
Pentanol 5,8
Acetato de Etila 6,3
2 - Propanol 7,3
Acetona 9,1
Etanol 9,3
Metanol 12,3
Agua Deionizada 12,8
Acetonitrila 16,6

A partir dos resultados apresentados na Tabela 4 podemos observar a
seguinte ordem crescente de polaridade dos solvestes estudados: hexano <
tolueno < octanol < tetrahidrofurano < pentanol < acetato de etila < butanol < 2-

propanol < acetona < etanol < metanol < agua deionizada < acetonitrila.

A presenca de elementos eletronegativos nos solventes acetonitrila, agua,
metanol e etanol justifica a posi¢cdo que esses solventes se encontram na ordem

crescente de polaridade encontrada. Uma vez que a diferenca de
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eletronegatividade entre dois &tomos € uma medida da polaridade da ligacao e

pode impactar também na polaridade da molécula (BROWN et al., 2005).

Os resultados da Tabela 4 foram organizados de forma grafica, conforme

mostra a Figura 15.
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Parametro de Solubilidade, 5P

Figura 15 - Distribuicdo dos valores de &p. dos solventes estudados neste
projeto.

A partir da Figura 15, observa-se uma boa distribuigéo de polaridade entre
0s solventes testados, o que torna os resultados posteriores nao tendenciosos

para esta determinada faixa de polaridade.

5.5. A elaboracédo e a organizacdo dos mapas de cores

5.1 Primeiro Mapa de Cores: Critério da similaridade visual

O primeiro mapa de cores, organizado por similaridade visual de cores,
para 0s meios neutro, alcalino e acido, pode ser visto na Figura 16. Os solventes

foram colocados no eixo horizontal em ordem crescente de polaridade de acordo
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com os valores do parametro de polaridade de Hansen (ver Tabela 4 e Figura

15).

Uma aplicacéo pratica do mapa de cores é dar suporte aos estudos do
Nosso grupo de pesquisa, nos quais visa-se utilizar os corantes solvatocromicos
na analise de combustiveis, como determinacao do teor de: a) metanol em etanol
combustivel, b) etanol em gasolina, c) 6leo diesel em gasolina e d) biodiesel em
Oleo diesel. O mapa de cores pode ser usado, por exemplo, para auxiliar na

selecéo dos melhores solventes e corantes para o desenvolvimento de métodos.

Ao observar os mapas de cores, consegue-se notar o efeito do pH na
mudanca da resposta colorimétrica de um mesmo corante. Um exemplo é o
corante vermelho de metila que em pH neutro, apresenta coloragao laranja, em
pH alcalino, vermelha e em pH acido, rosa. O azul de bromofenol também
adquire uma mudanca significativa ao se apresentar amarelo em pH neutro e
azul em pH alcalino. Da mesma forma, cloreto de azul do Nilo e sulfato de azul

do Nilo, exibem coloracdo azul em pH neutro e vermelha em pH alcalino.

Essa variavel ja foi objeto de estudo em 2020 por Dos Santos et al. onde
concluiram que o pH apresenta influéncia sobre a cor de corantes
solvatocromicos em solucédo. Dessa forma, uma outra aplicacdo do mapa de
cores € auxiliar na escolha de corantes que possam ser Uteis como indicadores

de pH.
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Figura 16 - Mapas para as solu¢gfes dos 18 corantes organizados por similaridade visual de cor (vertical) e polaridade dos solventes
(horizontal) contemplando os meios acido (a), neutro (b) e alcalino (c). Na dimensao horizontal, os solventes estdo organizados por
ordem de polaridade crescente (esquerda para direita), de acordo com seus respectivos valores de dp (parametro parcial de solubilidade
de Hansen). Na dimenséo vertical, as cores foram agrupadas por similaridade visual. As células representam a regido de interesse
extraida das imagens originais das solu¢des diluidas. Células em branco indicam que o corante € insollvel no respectivo solvente.
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5.6. Os Mapas de Contorno

Para uma melhor visualizacdo da variacédo de intensidade de cada canal,
criaram-se mapas de contorno. A projecdo de um gréfico de superficie em um
plano representa a alteracdo dos valores numeéricos através de contornos e uma

variagao gradativa da cor de acordo com uma escala.

A organizacdo dos mapas de contorno foi feita usando o indice de
variabilidade (Tabelas 1, 2 e 3), obtidos conforme descritos no item 5.3.1 (A
intensidade dos canais RGB, pag. 41) de cada canal R, G e B como critério de
ordenagéo dos corantes no eixo horizontal. O eixo vertical seguiu a sequéncia
dos solventes em ordem crescente de polaridade, seguindo o parametro de

polaridade de Hansen.

Os gréficos de contorno de cada canal R, G e B, em cada corante e
solvente empregado, nos diferentes meios estudados (neutro, alcalino e acido)

podem ser encontrados, respectivamente nas Figuras 17, 18 e 19.
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Figura 17 - Mapas de contorno para os valores RED (a), GREEN (b) e BLUE (c) obtidos
apos processamento de imagens para cada corante dissolvido em cada solvente,
utilizando meio neutro. A dimensao horizontal foi organizada em ordem crescente
(esquerda para direita) de indice de variabilidade calculado para cada corante, em
relacdo a reposta colorimétrica obtida em todos os solventes. A dimensao vertical foi

organizada em ordem crescente (de baixo para cima) de polaridade dos solventes.
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Figura 18 - Mapas de contorno para os valores RED (a), GREEN (b) e BLUE (c) obtidos
apOs processamento de imagens para cada corante dissolvido em cada solvente,
utilizando meio alcalino. A dimensao horizontal foi organizada em ordem crescente
(esquerda para direita) de indice de variabilidade calculado para cada corante, em

relacdo a reposta colorimétrica obtida em todos os solventes. A dimenséo vertical foi
organizada em ordem crescente (de baixo para cima) de polaridade dos solventes.
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Figura 19 - Mapas de contorno para os valores RED (a), GREEN (b) e BLUE (c) obtidos
apos processamento de imagens para cada corante dissolvido em cada solvente,
utilizando meio acido. A dimensdo horizontal foi organizada em ordem crescente
(esquerda para direita) do indice de variabilidade calculado para cada corante, em
relacdo a reposta colorimétrica obtida em todos os solventes. A dimensao vertical foi
organizada em ordem crescente (de baixo para cima) de polaridade dos solventes.
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Para melhor apreciacdo dos mapas de contorno, exemplifica-se a
interpretagéo do gréfico para o canal B referente ao conjunto de dados obtidos para o
meio neutro (Figura 17.c). No gréfico mencionado, sédo plotados os valores do canal
B observados para cada corante em cada solvente testado. O eixo vertical do mapa
esta ordenado do solvente menos polar para 0 mais polar (de baixo para cima). O eixo
horizontal ordena os corantes segundo a variabilidade observada para os valores do
canal B, ou seja, os corantes mais a esquerda do mapa, apresentaram menor
variabilidade do canal B, enquanto que os corantes mais a direita do mapa,
apresentaram maior variabilidade do canal B. Em outras palavras, esse critério de
organizacdo tende a agrupar, espacialmente, os corantes que apresentam alta
variacédo de cor (medido por um dos canais R, G ou B) numa dada regido do mapa.

A partir dos mapas de contorno apresentados nas Figuras 17, 18 e 19,
podemos concluir que o canal azul foi o canal que apresentou maior variagdo em
fungé@o da mudancga de cor do corante analisado e do meio testado. Dessa forma, 0s
valores de indice de variabilidade desse canal foi escolhido para organizar o segundo
mapa de cores na dimensdo dos corantes, como forma de organizar as cores de

acordo com a variabilidade da intensidade do canal B.

Importante destacar que a diversidade das cores percebida na primeira
organizacdo do mapa de cores também pode ser verificada pelos mapas de contorno.
A Figura 19 apresenta mapas de contorno com um Unico tom de vermelho, verde e
azul predominante, mostrando que a variabilidade da intensidade dos canais é baixa,
refletindo a que as cores enxergadas ndo variam muito (Figura 16.a). O contrario
pode ser observado nas Figuras 17 e 18, onde os tons das cores R, G, B variam

bastante, demostrando a alta variabilidade da intensidade de cada canal, expressa
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visualmente pelas variadas cores observadas nas solu¢cdes em meio neutro e alcalino

(Figura 16.b e 16.c).

5.7. Segundo Mapa de Cores: Critério do indice de variabilidade

A segunda organizacdo dos mapas de cores, baseada no indice de
variabilidade do canal azul, para os trés meios pode ser visto na Figura 20. Os
corantes foram organizados em ordem crescente de indice de variabilidade e os
solventes, em ordem crescente de polaridade de acordo com os valores do

parametro de polaridade de Hansen (ver Tabela 4 e Figura 15).
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Figura 20 - Mapas para as solu¢des dos 18 corantes organizados por ordem de indice de variabilidade (vertical) e polaridade dos solventes
(horizontal) contemplando os meios acido (a), neutro (b) e alcalino (c). Na dimenséo horizontal, os solventes estdo organizados por ordem
de polaridade crescente (esquerda para direita), de acordo com seus respectivos valores de dp (parametro parcial de solubilidade de
Hansen). Na dimenséo vertical, as cores foram organizadas em ordem crescente (de baixo para cima) de indice de variabilidade BLUE
calculado para cada corante, contemplando todos os solventes. As células representam a regido de interesse extraida das imagens originais
das solucdes diluidas. Células em branco indicam que o corante € insollvel no respectivo solvente.
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A partir do resultado apresentado na Figura 20, percebe-se que a
organizacdo de acordo com o indice de variabilidade tendencia a agrupar as
solugdes dos corantes com matiz azul e verde na parte superior do mapa e com
matiz vermelha e laranja, na parte inferior. A excecao do corante azul de tripan, que
se localiza na parte de baixo do mapa apesar se apresentar coloragdo azul. Uma

explicacdo possivel € que este corante é solUvel em poucos solventes, o que

impactou no célculo do CV%, gerando um valor mais alto.

3.1. Os descritores moleculares

5.6.1 A obtencéo dos descritores moleculares

Em busca de novos parametros que auxiliem na predeterminacédo da cor
resultante de um corante em uma solucéo, alguns descritores moleculares dos
corantes foram gerados através do software Bioclipse (verséo 2.6.2). Um total de 25
descritores (ver item 5.6.1 — A obtencédo dos descritores moleculares, pag. 57) foram
coletados para compor o banco de dados inicial, e os resultados obtidos podem ser

observados no apéndice 04, pag. 100.

5.6.2 A analise de correlacéo dos descritores moleculares

Foi realizada uma andlise de correlacdo dos descritores entre si para
evitar redundancia dos dados nas etapas posteriores de analise. Através de uma
matriz de correlagéo, onde os valores dos descritores sdo normalizados, aqueles
com correlagdo maior ou igual a 0,8, em modulo, foram considerados bem

correlacionados. Os resultados obtidos podem ser observados na Tabela 5.



Tabela 5 - Total de correlagéo dos 25 descritores moleculares entre si.

: Total de
Descritores ~
Correlacdes
indice Gravitacional (GRAV -1) 6

Raio de Giracao (Ry)

Raio de Van Der Waals (VdW)

indice de Conectividade Excéntrica (E..)

indice de Zagreb (Z,,)

Numero de Wiener (Wpary)

Numero de Wiener (WpqL)

Numero de Heteroatomos (Ny()

Numero de Ligagdes (Ny;g)

Massa Molar (MM)

Numero de Carbonos (N.)

Numero Total de Anéis (N7)

Numero de Atomos Aromaticos (Natmar)

Parametro de Polaridade de Hansen (§,)

Paréametro de Ligacéo de Hidrogénio de Hansen (&)

Numero de Oxigénios (N,)

NuUmero de Anéis Nao Arométicos (N,r)

Parametro Disperséo de Hansen (8,)

Doadores de Ligacao de Hidrogénio (D)

Comprimento Sobre a Largura (LOB,4x)

Numero de Nitrogénios (N,)

Numero de Anéis Aromaticos (N,,)

Area de Superficie Parcial Carregada (DPSA-1)

Aceitadores de Ligacao de Hidrogénio (A..)

Area de Superficie Topoldgica (TopoA)
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A partir da Tabela 5 pode-se observar que alguns descritores apresentam

alto grau de correlacdo entre si. Os descritores raio de giracdo, indice

gravitacional e raio de Van der Waals, por exemplo, todos classificados como

geométricos, descrevem propriedades que expressam o tamanho da molécula,

mas cada um em uma escala diferente, o que o0s torna muito bem

correlacionados.
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A Figura 21 apresenta um grafo das correlacdes dos 25 descritores entre

Si.

Figura 21 - Grafo de correlagéo entre os 25 descritores. As linhas representam
as correlacbes existentes para cada descritor e 0s numeros indicam a
quantidade de pares de correlacéo (> 0,8) para cada variavel.

O grafo de correlagdes mostra as variaveis independentes e todas as suas
correlacdes através das linhas. Em negrito estdo os descritores que foram
mantidos e utilizados nas analises posteriores e em cinza, os descritores que

foram excluidos seguindo os critérios:

O raio de giragdo (Rg) tem melhor interpretacdo fisica que o indice

gravitacional (GRAV -1). E facil de calcular podendo ser obtido como a raiz
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guadrada da massa molar do composto (POLING et al., 2000). Optou-se por
manté-lo ao invés do indice gravitacional pois os dois sdo bem correlacionados

COom 0S mesmos outros seis descritores.

O indice de conectividade excéntrica (E..) também esta bem
correlacionado com os mesmos descritores que o raio de giracdo. E por ser um
descritor do tipo topolégico e traz informacfes diferentes deste Ultimo.
Relaciona-se bem com diversas propriedades fisicas e tem boa capacidade
discriminatoria. Apesar disso, optou-se por exclui-lo uma vez que pode ser bem

representado pelo raio de giracao.

O raio de Van der Waals (VdW) e o indice de Zagreb (Z.g) sdo também
bem correlacionados com os mesmos seis descritores que o raio de giracao.

Decidiu-se exclui-los para evitar redundancias na analise.

Os numeros de Wiener (Wpaty € Wpoy,) Sa0 descritores topoldgicos, faceis
de serem calculados através de uma estrutura 2D mas, por vezes, é dificil de ser
interpretado fisicamente. Os numeros de Wiener sdo, do ponto de vista fisico,
descritores que caracterizam a ramificacdo em uma estrutura molecular; 0 Wpry
se refere ao caminho de Wiener, enquanto que Wpqy,, a polaridade de Wiener.
Esta bem correlacionado com outros cinco descritores que s&do bem
correlacionas também com o raio de giracdo. Por esses critérios, esses

descritores foram excluidos.

O namero de nitrogénio (Nn), area de superficie parcial carregada (DPSA-
1), aceitadores de ligacdo de hidrogénio (A«) e area de superficie topologica

(TopoA) séo descritores que néo se correlacionam com nenhum outro e, por isso,
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trazem informacdes novas para a analise. Sendo assim, optou-se por manté-

los.

O numero de carbonos (Nc) é um descritor de facil obtencdo e se
correlaciona bem com os outros trés descritores, massa molar (MM), nimero de
ligacdo (Niig) € numero de anéis totais (NT). O primeiro foi mantido, e os trés
altimos foram excluidos. O namero de anéis ndo aromaticos (Nnar) S& manteve

apos sua unica correlacao ser excluida.

Os parametros de solubilidade de Hansen (Op, On € Od) foram mantidos,
pois, juntos trazem informacgdes importantes sobre as diferentes forcas de
interacdo que atuam nas moléculas dos corantes em andlise. O numero de
heteroatomos (Nhet) € um descritor de facil de obteng&o, mas que pode ser bem

representado por Op € On, por isso foi excluido. Da mesma forma, o nimero de

oxigénios (No), bem correlacionado com 4, foi excluido.

Por fim, o nUmero de atomos aromaticos (Natmar) € O comprimento sobre
largura (LOBwmAx) se mantiveram e excluiu-se o numero de anéis aroméaticos (Nar)
e doadores de ligacao de hidrogénio (Don) porque sao bem correlacionados entre
Si.

Apés a andlise de correlacdo, os descritores utilizados nas préximas
etapas do estudo se resumem em 12: niumero de carbonos (N.), numero de
nitrogénios (N,), numero de atomos aromaticos (N,y.r), NUMero de anéis néo
aromaticos (N,,r), parametro de dispersdo de Hansen (&4), parametro de
polaridade de Hansen (5,,), parametro de ligacGes de hidrogénio de Hansen (8y,),

area de superficie parcial carregada (DPSA-1), aceitadores de ligacdo de
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hidrogénio (A..), area de superficie topoldgica (7opoA), comprimento sobre a

largura (LOB,;x) € raio de giragao (Ry).

5.7 A andlise multivariada

5.7.1 Analise de componentes principais e analise fatorial

Os descritores mantidos apos analise de correlacdo sdo as variaveis
originais na analise de componentes principais. A partir destes, foram
gerados os autovalores para formacéo das combinacdes lineares utilizadas
na analise. As variaveis sdo padronizadas pelo software para eliminar a
influéncia que uma variavel pode causar sobre outra na formacdo das

componentes principais. Os autovalores podem ser observados na Tabela 6.

Tabela 6 - Resultado dos autovalores, porcentagem de variancia explicada por
cada componente e variancia acumulada pelas componentes principais
extraidas.

Variancia
Componente Variancia Autovalores explicada
. Autovalores )
Principal (CP) explicada (%) acumulados acumulada
(%)
1 4,62 38,54 4,62 38,54
2 3,02 25,20 7,65 63,74
3 1,94 16,18 9,59 79,92
4 1,17 9,71 10,76 89,63
5 0,49 4,12 11,25 93,75
6 0,33 2,71 11,58 96,46
7 0,20 1,66 11,77 98,12
8 0,11 0,89 11,88 99,01
9 0,08 0,65 11,96 99,66
10 0,02 0,20 11,98 99,86
11 0,01 0,09 11,99 99,95
12 0,01 0,05 12,00 100,00
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A partir dos resultados apresentados na Tabela 6 é possivel observar que
foram gerados doze autovalores correspondentes as doze variaveis originais. A
escolha do numero de fatores, o total de componentes, que melhor explicam o
conjunto de varidveis originais, baseou-se no critério sugerido por Kaizer (1960)
e Mardia et al. (1979) onde a selecédo inclui apenas as componentes com
autovalor maior que 1 e conseguem sintetizar uma variancia acumulada em torno
de 70%. Na Tabela 6, observa-se que as trés primeiras componentes principais
possuem autovalores maiores que 1 (dados em negrito) e explicam 79,92%

(variancia explicada acumulada) das variacdes das variaveis originais.

Em seguida, foram gerados os autovetores que definem a direcdo dos
eixos na APC. Os resultados, para as CP anteriormente selecionados, podem

ser observados na Tabela 7.

Tabela 7 - Resultados dos autovetores das componentes principais 1, 2 e 3.

Variavel CP1 CP2 CP3
Numero de Carbonos (N,) 0,13 -0,22 0,07
Numero de Nitrogénios (N,) -0,04 -0,09 0,41
Numero de Atomos Aromaticos (Namar) 0,12 0,13 0,25
NUmero de Anéis Ndo Aroméaticos (N,,,) 0,01 -0,29 0,14
Parametro Dispersdo de Hansen (8,) 0,19 -0,02 0,19
Parametro de Polaridade de Hansen (5,) 0,17 -0,11 -0,02
Parametro de Ligacdo de Hidrogénio de Hansen (8y,) 0,13 -0,21 -0,03
Area de Superficie Parcial Carregada (DPSA-1) -0,04 -0,23 -0,23
Aceitadores de Ligacéo de Hidrogénio (A..) 0,14 0,04 -0,34
Area de Superficie Topoldgica ( TopoA) 0,17 0,15 -0,13
Comprimento Sobre a Largura (LOB:x) -0,15 -0,19 -0,17
Raio de Giragao (R,) 0,17 -0,03 -0,09

As coordenadas de cada corante descritos em termos das componentes
principais encontradas na analise podem ser observadas na Tabela 8. Os

corantes azul de tripan e nitroprussiato de sédio ndo entraram na analise pois 0s
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arquivos .SDF utilizados para gerar os descritores no software Bioclipse (verséo

2.6.2) ndo estavam disponiveis na base de dados do PubChem.

Tabela 8 - Valores das componentes principais 1, 2 e 3 para 0os 16 corantes
estudados.

Componente Componente Componente

LS Principal 1 Principal 2 Principal 3
Cloreto de Azul do Nilo -1,06 -0,66 -0,05
Sulfato de Azul do Nilo 0,76 -2,95 0,71
Azul de Metileno -1,34 -1,14 -0,47
Azul de Bromofenol 0,81 0,93 1,06
Azul Patente 2,40 -0,51 -1,76
Azul de Toluidina -1,37 -0,43 -1,10
Vermelho de Metila -0,57 0,45 -1,49
Vermelho de Fenol 0,41 0,66 -0,09
Vermelho de Cresol 0,57 0,55 -0,03
Purpura de Bromocresol 0,63 0,71 0,00
Purpira de Metacresol 0,40 0,56 -0,11
Nitrofenol -1,27 0,58 0,63
Fenolftaleina 0,04 0,29 1,27
Timolftaleina -0,18 -0,12 0,23
Fluoresceina Acida 0,18 0,05 1,98
Ditizona -0,40 1,02 -0,79

A contribuicdo de cada variavel nas componentes principais foi calculada
por meio de uma matriz de correlacao entre as variaveis originais e as CP (VICINI

et al., 2018). O resultado pode ser observado na Tabela 9.

Tabela 9 - Contribuicdo de cada variavel nas componentes principais 1, 2 e 3.

Variavel CP1 CP2 CP3
Numero de Carbonos (N.) 0,60 -0,67 0,13
NUmero de Nitrogénios (N,) -0,21 -0,27 0,79
Numero de Atomos Aromaticos (Natmar) 0,56 0,38 0,48
NuUmero de Anéis Nao Aroméaticos (N,.) 0,06 -0,87 0,28
Parametro Disperséo de Hansen (84) 0,87 -0,06 0,38
Parametro de Polaridade de Hansen (8,) 0,79 -0,34 -0,04
Parametro de Ligac&o de Hidrogénio de Hansen (&) 0,62 -0,65 -0,06

Area de Superficie Parcial Carregada (DPSA-1) -0,17 -0,70 -0,46
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Aceitadores de Ligacéo de Hidrogénio (A..) 0,63 0,13 -0,65
Area de Superficie Topologica ( TopoA) 0,80 0,46 -0,26
Comprimento Sobre a Largura (LOB ) -0,69 -0,58 -0,33
Raio de Giracao (Ry) 0,78 -0,08 -0,18

Através da matriz de correlacédo e considerando as correlacdes acima de

0,7 (em negrito na Tabela 9) (MATOS et al., 2019), em mddulo, pode-se concluir

que na CP1, as varidveis que mais contribuem sdo 04, 0

p1

TopoA e Ry.

Enquanto que CP2 ¢é explicada pelas variaveis N, ,. € DPSA-1e a CP3 pela

variavel N,,. Essa interpretacdo pode ser observada nos planos fatoriais da

Figura 22, nos quais verifica-se qual variavel ou conjunto de varidveis esta

localizado mais distante da origem, pois sdo essas que exercem maior influéncia

em relacao ao fator analisado (VICINI et al., 2018).
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Figura 22 - Gréaficos que representam a relacdo das variaveis originais e a
componente principal 1 e a componente principal 2 (a), a componente principal
1 e a componente principal 3 (b) e a componente principal 2 e a componente
principal 3 (c) gerados para analise com eixos ndo rotacionados. As variaveis
destacadas séo as que mais contribuem para as CP.

A partir dos resultados apresentados na Figura 22 observa-se que é dificil

atribuir um rétulo para cada fator pois as variaveis que melhor explicam cada um

pertencem a grupos de descritores diferentes. As variaveis que melhor

representam a CP1 (fator 1) pertencem a classe de descritores: eletrénicos,
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geométricos e parametros de Hansen. A CP2 (fator 2) é bem representada por

descritores do tipo eletrénico e constitucional (ver Quadro 2, pag. 29).

N&o é possivel identificar um conjunto Unico de variaveis que representa
cada fator, por isso recorreu-se a realizacdo de rotagcbes. Com 0S eixos
rotacionados, obtém-se uma melhor visualizac&o da disposi¢do dos pontos, pois
coloca os fatores em posicfes associadas as variaveis relacionadas. O tipo de
rotacdo utilizada neste estudo foi a varimax normalizada que mantém os eixos
perpendiculares entre si e procura diminuir o nimero de variaveis com alta
contribuicdo em um fator. A rotacdo ndo muda a variacao percentual explicada
nos fatores nem altera a comunalidade (contribuicdo da variavel no modelo

construido pela AF) das variaveis (VICINI et al., 2018).

Os valores das contribuicdes de cada variavel das componentes principais

1, 2 e 3, apos a rotacdo dos eixos, podem ser visualizados na Tabela 10.

Tabela 10 - Contribuicdo de cada variavel nas componentes principais 1, 2 e 3
apos rotacao dos eixos.

Variavel CP1 CP2 CP3
Numero de Carbonos (N.) 0,86 0,40 0,04
Numero de Nitrogénios (N,,) 0,11 0,08 -0,84
Numero de Atomos Aromaticos (Nasmar) 0,19 -0,11 0,03
Numero de Anéis Nao Aromaticos (N,,.) 0,78 0,26 -0,40
Parédmetro Disperséo de Hansen (84) 0,14 0,71 0,01
Parametro de Polaridade de Hansen (5) 0,13 0,95 0,20
Parametro de Ligag&o de Hidrogénio de Hansen (8y,) 0,35 0,92 0,07
Area de Superficie Parcial Carregada (DPSA-1) 0,65 -0,06 0,18
Aceitadores de Ligacdo de Hidrogénio (A..) 0,09 0,25 0,88
Area de Superficie Topoldgica ( TopoA) -0,21 0,37 0,67
Comprimento Sobre a Largura (LOB,sx) 0,25 -0,21 -0,17

Raio de Giracao (Ry) 0,52 0,21 0,55
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A partir dos resultados apresentados na Tabela 10 observa-se que a

rotagéo possibilitou uma melhor visualizagdo das componentes principais em

relacéo ao tipo de descritor (ver Quadro 2, pag. 29) que melhor representa cada

CP. Observando os valores destacados na tabela (em negrito), pode-se concluir

gue a CP1 possui maior contribuicdo de dois descritores do tipo constitucional.

A CP2, dos parametros de solubilidade de Hansen séo do tipo eletrostatico. A

CP3, de um descritor constitucional e um eletrdnico. A visualizacdo das variaveis

no plano pode ser observada na Figura 23.

a. CP1x CP2 b. CP1 x CP3
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Figura 23 - Gréaficos que representam a relacdo das variaveis originais e a

componente principal 1 e a componente principal 2 (a), a componente principal
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1 e a componente principal 3 (b) e a componente principal 2 e a componente
principal 3 (c) gerados para analise varimax normalizada. As variaveis
destacadas s&o as que mais contribuem para o fator e sdo agrupadas por
similaridade de classificacao.

Através dos graficos apresentados na Figura 23, pode-se concluir que a
rotacao proporciona melhor separacao dos descritores de forma que auxilia uma
melhor interpretacdo fisica das componentes principais. Isso porque quando
uma variavel, ou conjunto de variaveis, se encontra mais distante da origem,
porém préxima aos eixos, expressam alta representatividade naquele fator

correspondente ao eixo (VICINI et al., 2018).

Foram gerados circulos de correlagdo unitarios, utilizando a nuvem de
variaveis total deste estudo (valores RGB, descritores moleculares e pH do meio)
em busca de interpretar o comportamento de cada corante. Os circulos obtidos

em meio neutro podem ser observados na Figura 24.
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Figura 24 - Grafico de distribuicdo da nuvem de variaveis para canal RED (a),
GREEN (b) e BLUE (c) em meio neutro. Os graficos foram plotados para estudar
a relacdo entre CP1 e CP2, que sdo as componentes que, juntas, possuem a
variancia acumulada explicada de 63,74%.

Nos circulos, deve-se levar em consideracdo que quanto mais proximas
a circunferéncia do circulo, mais as variaveis suplementares (solventes)
contribuem para o fator e, consequentemente, correlacionam-se aos descritores
gue mais contribuem para esse fator. As varidveis que aparecem sobrepostas,

possuem a mesma representatividade no gréafico (VICINI et al., 2018).
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A partir dos graficos apresentados na Figura 24, nota-se que 0s
solventes, num geral, se correlacionam bem com o fator 2 nos trés canais RGB
pois estdo proximas ao eixo que representa esse fator. O fator 2, segundo a
Tabela 9, é melhor representado pelos descritores DPSA-1 € Naar. O primeiro faz
parte de um conjunto de descritores que combinam informacdes sobre area de
superficie e carga parcial, DPSA-1 é diferenca entre PPSA-1 (area superficial
positiva parcial) e PNSA-1 (area superficial negativa parcial). O segundo
representa 0 numero de anéis ndo aromaticos presente na molécula
(TODECHINI et al., 2000). Para o canal Red, pode-se interpretar que corantes
com valores altos de DPSA-1, em solventes com maior polaridade, possuem
baixos valores de intensidade do canal. Interpretacdo semelhante se obtém para
0 Mnar. 1SSO porque ambos descritores estdo correlacionados negativamente com
o fator. E também, conclui-se que solventes mais polares ou polares organicos
contribuem mais para intensidade do canal R nas respostas colorimétricas, uma

vez que esses solventes sdo representados mais proximos do circulo unitario.

No grafico referente ao canal Blue (Figura 24.c), observa-se
comportamento semelhante em relacdo aos solventes polares e a correlacao
com o fator 2. Porém, em comparacao com o canal Red (Figura 24.a), o conjunto
de variaveis suplementares se projeta para o quadrante oposto e por isso estao
correlacionados positivamente com os descritores DPSA-1 e Naar. Dessa forma,
corantes com valores altos de DPSA-1, em solventes com maior polaridade,
possuem altos valores de intensidade do canal azul. O comportamento
“espelhado” entre os canais Red e Blue nos gréficos (Figura 24.a e Figura 24.c)
pode ser explicado pela teoria de cor, na qual, diz que as cores azul e vermelha

possuem uma certa complementaridade (Figura 25). Por isso, cores com
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grandes quantidades de vermelho, possuem pouca quantidade de azul, uma vez
que a proporcao de qualquer cor pode ser aumentada reduzindo a quantidade

da cor complementar na imagem (GONZALEZ et al., 2010).

Magenta

Ciano Vermelho

Amarelo

Figura 25 - Complementos do circulo de cores (GONZALEZ et al., 2010).

O canal Green € um canal que ndo expressa uma correlacéo relevante
com nenhum dos fatores. Isso porque as variaveis suplementares estdo bem

préximas a origem do grafico.

Os circulos obtidos em meio alcalino podem ser observados na Figura

26.
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Figura 26 - Gréfico de distribuicdo da nuvem de variaveis para canal RED (a),
GREEN (b) e BLUE (c) em meio alcalino. Os graficos foram plotados para
estudar a relacdo entre CP1 e CP2, que sdo as componentes que, juntas,
possuem a variancia acumulada explicada de 63,74%.

A partir dos resultados em meio alcalino, apresentados na Figura 26,

observa-se que os solventes continuam sendo bem correlacionados com o fator

2, porém nao tanto quanto em meio neutro (Figura 24). Para o canal Red (Figura

26.a), pode-se interpretar que corantes com valores altos de DPSA-1, em

solventes com polaridade média (como pentanol e butanol), possuem altos

valores de intensidade do canal vermelho. Para o canal Blue (Figura 26.c),

visualiza-se o efeito contrario devida complementaridade das cores: valores altos
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de DPSA-1, em solventes com polaridade média (como pentanol e butanol),

possuem baixos valores de intensidade do canal vermelho.

Em meio alcalino, os solventes foram mais distribuidos no circulo unitario,
0 que permite a correlacdo de algumas variaveis suplementares, como metanol
e agua, com o fator 1. O fator 1 é bem representado pelo descritor TopoA que é
a soma das éareas de superficie acessiveis ao solvente de atomos com valor
absoluto de cargas parciais maiores ou iguais a 0,2 (TODECHINI et al., 2000).
Esse descritor aparece no grafico préximo ao circulo unitario, demostrando que
possui uma contribuicdo alta na analise. Sua correlagdo com os solventes de
média polaridade no canal Red € inversamente proporcional, de forma que
corantes com valores altos de 7opoA, em solventes com polaridade média,
possuem valores baixos de intensidade do canal vermelho. Pode-se destacar
também os descritores DPSA-1, LOBumax € Nn tem grande influéncia sobre a
intensidade de vermelho pois estao localizados no mesmo quadrante (II) (VICINI

et al., 2018).

No canal Blue observa-se o comportamento contrario, em relacdo ao
descritor 7TopoA: corantes com valores altos do descritor, em solventes com
polaridade média, possuem valores altos de intensidade do canal. A intensidade
do canal Green apresenta o comportamento semelhante ao observado em meio
neutro, as variaveis suplementares encontram-se proximas a origem, além de
estarem em um quadrante onde ndo se localiza nenhum descritor, nao

apresentando nenhuma correlacgéo relevante.

Os circulos obtidos em meio acido podem ser observados na Figura 27.
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Figura 27 - Gréfico de distribuicdo da nuvem de variaveis para canal RED (a),
GREEN (b) e BLUE (c) em meio acido. Os gréficos foram plotados para estudar
a relacao entre CP1 e CP2, que sdo as componentes que, juntas, possuem a

variancia acumulada explicada de 63,74%.

A partir dos resultados em meio acido, apresentados na Figura 27,

observa-se um comportamento da intensidade do canal Red semelhante ao

encontrado em meio neutro (Figura 24). As variaveis sdo bem correlacionadas

com o fator 2 que possui contribuicéo alta dos descritores DPSA-1€ Nuar. POr isso,

corantes com valores altos dos descritores, em solventes com polaridade alta,

possuem valores altos de intensidade do canal.
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No canal Blue (Figura 27.c) observa-se que as variaveis suplementares
estdo proximas ao eixo do fator 1, identificando uma correlagéo significativa com
esse fator. Das variaveis originas que mais contribuem para esse fator, tem-se
Rg 6ae 8. O raio de giragdo pode ser definido como um descritor de tamanho
para distribuicdo de massas atbmicas em uma molécula e também pode ser
calculado a partir dos momentos de inércia principais (TODECHINI et al., 2000).
Pelo grafico, tem-se que corantes com valores altos do descritor R, em solventes
polares, possuem valores baixos de intensidade do canal Blue (Figura 27.c). O
canal Green (Figura 27.b) apresenta mesmo comportamento conforme ja

observado nos meios neutro (Figura 24.b) e alcalino (Figura 26.b).

Assim sendo, de modo geral para analise com eixos nao rotacionados, o
canal Red é o que traz mais informacdo ao estudo além de apresentar uma
tendéncia de comportamento e correlagdo com os fatores e descritores similar

entre os trés meios (alcalino, neutro e acido) testados.

A Figura 28 mostra o plano fatorial, com a nuvem de pontos dos corantes.
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Figura 288 - Gréfico da distribuicdo da nuvem de pontos dos corantes. O grafico
foi plotado para estudar a relacdo que CP1 e CP2 possuem sobre os corantes,
baseada nos descritores que melhor explicam cada componente principal.

A partir dos resultados apresentados na Figura 28 pode-se concluir que
0S corantes que mais contribuem para formacdo da combinacao linear do fator
1 (Rg b4, 6p € TopoA) é o azul patente e, de forma oposta, 0 azul de toluidina,
azul de metileno e cloreto de azul do Nilo. O azul patente dentre todos 0s outros
corantes analisados apresenta os maiores valores de descritores, se destacando
dos demais. Os outros trés corantes apresentam valores préximos, entre si, dos

descritores que melhor contribuem para o fator 1.

Para o fator 2 (DPSA-1 e Nuar), O cOrante que mais contribui € o sulfato de
azul do Nilo. Esse corante € 0 que possui 0 maior nimero de anéis nao
aromaticos dentre todos os outros corantes testados. E também compartilha com

o cloreto de azul, o maior valor do descritor DPSA-1 dentro da base de dados



78

estudada. O restante dos descritores e corantes ndo apresentaram

representatividade significativa em relacéo a estes dois fatores.
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6. CONCLUSOES
O estudo realizado utilizou a relacdo estrutura — propriedade para a
avaliacdo da possivel relacdo da resposta colorimétrica obtida em dezoito
corantes diferentes, em treze solventes distintos e em trés meios (alcalino, neutro
e acido). Os mapas de cores foram obtidos por meio de duas organizacdes, na
qual uma delas, a similaridade de cores, apresentou sentido e fluidez na variagcéo
das cores de forma mais intuitiva, enquanto que a outra, a organiza¢ao por indice
de variabilidade, permitiu um agrupamento das cores em relacdo a matiz azul-
verde e vermelho-laranja em partes distintas do mapa. A cor resultante de alguns
corantes em solucéo sofre efeito direto do pH do meio e da polaridade dos
solventes. O uso do parametro de polaridade de Hansen foi efetivo na ordenacéo

da polaridade dos solventes apresentados nos mapas de cores.

O processamento das imagens obtidas permitiu coletar os valores de
intensidade dos canais Red, Green e Blue, que foram utilizados como variaveis
suplementares na analise multivariada. Os canais RGB podem ser usados para
estudar a variacdo de cor em termos quantitativos. No segundo mapa de cores
proposto, o canal Blue apresentou variacéo significativa de intensidade do canal

e, por isso, seu indice de variabilidade foi utilizado como critério de organizacao.

Ao utilizar a andlise de componentes principais, conseguiu-se reduzir o
banco de dados inicial em 88%, uma vez, que da coleta inicial de 25 descritores
moleculares variaveis originais, a amostra péde ser bem representada por
apenas 3 componentes principais (variaveis estatisticas), que possuem

autovalores que explicam 79,92% das varia¢cOes totais das variaveis originais.

Na analise fatorial, o circulo de correlacbes, com eixos néo rotacionados,

permitiu perceber que o canal Red é o que carrega mais informagéo ao estudo,
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apresentando uma tendéncia de comportamento e correlagdo com os descritores
similar entre os trés meios estudados. De modo geral, a partir dos resultados
obtidos, os descritores eletronicos e eletrostaticos sédo os que mais influenciam
a resposta colorimétrica dos corantes que dependendo do meio, pode ser direta

ou indiretamente proporcional ao valor da intensidade do canal.

Os canais Red e Blue foram os mais importantes para o mapeamento das
cores das solucdes e o comportamento espelhado dos canais pode ser explicado
através da complementaridade de suas cores expressa no circulo cromatico. O
canal Green ndo apresentou comportamento relevante para andlise das

respostas colorimétricas ao longo do estudo.
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7. PERSPECTIVAS FUTURAS

a. Aplicar a andlise de agrupamentos como forma de confirmar se as
varidveis que estdo num mesmo grupo sdo as mesmas que explicam
determinados fatores;

b. Aplicar a andlise fatorial utilizando os valores HSV das imagens
capturadas como variaveis suplementares;

c. Expandir o mapeamento para corantes em misturas de solventes;

d. Avaliar o efeito da identidade quimica dos solventes de polaridades
proximas;

e. Avaliar o efeito da presenca e concentracdo de ions sob as cores em

solventes polares.
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APENDICE 01
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Valores de intensidade dos canais Red, Green e Blue de cada resposta
colorimétrica obtida para cada corante estudado em todos 0s solventes
testados, em pH neutro.

Corante Solvente Red Green Blue
1 Cloreto de Azul do Nilo Hexano 0,00 0,00 0,00
1 Cloreto de Azul do Nilo Tolueno 0,00 0,00 0,00
1 Cloreto de Azul do Nilo Octanol 145,58 140,58 140,58
1 Cloreto de Azul do Nilo THF 145,20 143,06 143,06
1 Cloreto de Azul do Nilo Pentanol 119,14 126,79 126,79
1 Cloreto de Azul do Nilo Acetato de Etila 146,53 143,49 143,49
1 Cloreto de Azul do Nilo Butanol 95,60 110,31 110,31
1 Cloreto de Azul do Nilo 2-propanol 111,09 127,00 127,00
1 Cloreto de Azul do Nilo Acetona 145,10 140,10 140,10
1 Cloreto de Azul do Nilo Etanol 46,10 108,22 108,22
1 Cloreto de Azul do Nilo Metanol 17,19 68,57 68,57
1 Cloreto de Azul do Nilo Agua Deionizada 134,94 141,94 141,94
1 Cloreto de Azul do Nilo Acetonitrila 116,04 135,12 135,12
2 Sulfato de Azul do Nilo Hexano 0,00 0,00 0,00
2 Sulfato de Azul do Nilo Tolueno 142,71 140,71 141,71
2 Sulfato de Azul do Nilo Octanol 137,17 132,17 139,17
2 Sulfato de Azul do Nilo THF 145,79 140,79 144,79
2 Sulfato de Azul do Nilo Pentanol 87,03 112,74 147,89
2 Sulfato de Azul do Nilo Acetato de Etila 147,01 144,80 149,87
2 Sulfato de Azul do Nilo Butanol 82,96 100,92 140,95
2 Sulfato de Azul do Nilo 2-propanol 81,74 119,98 153,13
2 Sulfato de Azul do Nilo Acetona 146,36 141,36 147,36
2 Sulfato de Azul do Nilo Etanol 14,15 78,22 151,87
2 Sulfato de Azul do Nilo Metanol 17,00 62,00 147,61
2 Sulfato de Azul do Nilo Agua Deionizada 50,41 119,89 158,70
2 Sulfato de Azul do Nilo Acetonitrila 87,21 123,38 145,32
3 Azul de Metileno Hexano 0,00 0,00 0,00
3 Azul de Metileno Tolueno 0,00 0,00 0,00
3 Azul de Metileno Octanol 0,00 0,00 0,00
3 Azul de Metileno THF 142,86 139,86 146,86
3 Azul de Metileno Pentanol 139,02 139,53 149,67
3 Azul de Metileno Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
3 Azul de Metileno Butanol 126,93 139,93 147,93
3 Azul de Metileno 2-propanol 136,51 141,15 145,34
3 Azul de Metileno Acetona 142,81 140,97 145,36
3 Azul de Metileno Etanol 50,34 125,46 148,38
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3 Azul de Metileno Metanol 1,22 81,22 142,22
3 Azul de Metileno Agua Deionizada 18,67 26,91 149,37
3 Azul de Metileno Acetonitrila 48,60 124,47 147,41
4  Azul de Bromofenol Hexano 0,00 0,00 0,00
4  Azul de Bromofenol Tolueno 0,00 0,00 0,00
4  Azul de Bromofenol Octanol 139,56 139,64 111,71
4  Azul de Bromofenol THF 152,37 149,37 143,97
4  Azul de Bromofenol Pentanol 143,79 142,82 50,50
4  Azul de Bromofenol Acetato de Etila 146,44 143,40 140,01
4  Azul de Bromofenol Butanol 147,47 143,87 10,79
4  Azul de Bromofenol 2-propanol 144,48 137,15 1,81
4  Azul de Bromofenol Acetona 145,17 143,17 131,17
4  Azul de Bromofenol Etanol 145,29 132,29 2,08
4  Azul de Bromofenol Metanol 145,45 135,45 1,70
4  Azul de Bromofenol Agua Deionizada 97,28 74,83 109,06
4  Azul de Bromofenol Acetonitrila 140,53 144,74 50,74
5 Azul Patente Hexano 0,00 0,00 0,00
5 Azul Patente Tolueno 0,00 0,00 0,00
5 Azul Patente Octanol 133,07 146,20 152,09
5 Azul Patente THF 144,07 143,07 148,07
5 Azul Patente Pentanol 102,29 135,71 152,03
5 Azul Patente Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
5 Azul Patente Butanol 63,09 126,81 151,74
5 Azul Patente 2-propanol 4498 121,19 152,05
5 Azul Patente Acetona 143,39 146,93 158,17
5 Azul Patente Etanol 1,68 97,23 158,41
5 Azul Patente Metanol 3,83 60,45 15,47
5 Azul Patente Agua Deionizada 1,39 82,07 170,63
5 Azul Patente Acetonitrila 90,81 132,76 148,73
6 Azul de Tripan Hexano 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Tolueno 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Octanol 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan THF 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Pentanol 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Butanol 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan 2-propanol 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Acetona 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Etanol 0,00 0,00 0,00
6 Azul de Tripan Metanol 88,03 93,37 148,76
6 Azul de Tripan Agua Deionizada 23,52 12,04 145,82
6 Azul de Tripan Acetonitrila 0,00 0,00 0,00
7 Azul de Toluidina Hexano 0,00 0,00 0,00
7 Azul de Toluidina Tolueno 0,00 0,00 0,00
7 Azul de Toluidina Octanol 149,52 145,38 151,09
7 Azul de Toluidina THF 150,62 145,62 151,62



90

7 Azul de Toluidina Pentanol 120,69 132,64 148,66
7 Azul de Toluidina Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
7 Azul de Toluidina Butanol 102,83 137,83 156,83
7 Azul de Toluidina 2-propanol 106,80 129,69 143,64
7 Azul de Toluidina Acetona 135,83 139,06 145,97
7 Azul de Toluidina Etanol 24,01 108,61 147,88
7 Azul de Toluidina Metanol 8,20 82,86 150,86
7 Azul de Toluidina Agua Deionizada 13,99 7,63 109,04
7 Azul de Toluidina Acetonitrila 96,61 131,48 153,56
8 Vermelho de Metila Hexano 147,12 145,12 132,09
8 Vermelho de Metila Tolueno 157,93 107,31 2,31
8 Vermelho de Metila Octanol 151,53 110,97 24,38
8 Vermelho de Metila THF 154,69 89,86 2,21
8 Vermelho de Metila Pentanol 150,66 107,48 56,51
8 Vermelho de Metila Acetato de Etila 167,39 114,23 2,31
8 Vermelho de Metila Butanol 154,37 99,70 19,29
8 Vermelho de Metila 2-propanol 155,10 93,81 3,37
8 Vermelho de Metila Acetona 157,89 78,91 1,95
8 Vermelho de Metila Etanol 156,97 74,97 1,65
8 Vermelho de Metila Metanol 157,95 75,77 1,96
8 Vermelho de Metila Agua Deionizada 144,64 139,30 143,37
8 Vermelho de Metila Acetonitrila 158,61 71,93 2,06
9 Vermelho de Fenol Hexano 0,00 0,00 0,00
9 Vermelho de Fenol Tolueno 0,00 0,00 0,00
9 Vermelho de Fenol Octanol 152,08 148,08 147,08
9 Vermelho de Fenol THF 146,77 143,11 139,43
9 Vermelho de Fenol Pentanol 143,14 139,17 30,74
9 Vermelho de Fenol Acetato de Etila 144,67 139,94 143,85
9 Vermelho de Fenol Butanol 146,51 143,72 29,15
9 Vermelho de Fenol 2-propanol 146,15 140,15 2,15
9 Vermelho de Fenol Acetona 144,77 141,77 134,77
9 Vermelho de Fenol Etanol 146,60 125,27 1,27
9 Vermelho de Fenol Metanol 147,28 121,26 1,84
9 Vermelho de Fenol Agua Deionizada 164,36 141,36 2,27
9 Vermelho de Fenol Acetonitrila 145,10 144,62 118,86
10 Vermelho de Cresol Hexano 0,00 0,00 0,00
10 Vermelho de Cresol Tolueno 0,00 0,00 0,00
10 Vermelho de Cresol Octanol 155,36 131,45 153,41
10 Vermelho de Cresol THF 141,96 139,54 140,13
10 Vermelho de Cresol Pentanol 154,04 92,02 99,78
10 Vermelho de Cresol Acetato de Etila 142,79 141,24 146,10
10 Vermelho de Cresol Butanol 153,58 96,70 59,70
10 Vermelho de Cresol 2-propanol 162,78 98,86 21,93
10 Vermelho de Cresol Acetona 145,58 141,10 144,19
10 Vermelho de Cresol Etanol 158,72 78,22 5,08
10 Vermelho de Cresol Metanol 154,95 94,15 1,98
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10 Vermelho de Cresol Agua Deionizada 164,09 148,07 1,79
10 Vermelho de Cresol Acetonitrila 147,00 144,04 138,61
11 Purpura de Bromocresol Hexano 0,00 0,00 0,00
11 Purpura de Bromocresol Tolueno 0,00 0,00 0,00
11 Purpura de Bromocresol Octanol 147,04 148,04 79,89
11 Purpuara de Bromocresol THF 145,78 144,58 147,18
11 Purpura de Bromocresol Pentanol 142,52 142,03 55,03
11 Purpura de Bromocresol Acetato de Etila 143,82 142,82 140,82
11 Purpura de Bromocresol Butanol 142,64 142,29 13,13
11 Purpuara de Bromocresol 2-propanol 145,38 139,38 1,45
11 Purpura de Bromocresol Acetona 139,23 137,46 142,46
11 Purpura de Bromocresol Etanol 147,35 135,73 1,61
11 Purpura de Bromocresol Metanol 147,27 13,91 1,57
11 Purpura de Bromocresol Agua Deionizada 153,85 142,73 1,81
11 Purpura de Bromocresol Acetonitrila 148,95 150,91 78,01
12 Purpura de Metacresol Hexano 0,00 0,00 0,00
12 Purpura de Metacresol Tolueno 0,00 0,00 0,00
12 Purpura de Metacresol Octanol 148,08 144,90 148,30
12 Purpura de Metacresol THF 0,00 0,00 0,00
12 Purpura de Metacresol Pentanol 143,72 140,88 143,99
12 Purpura de Metacresol Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
12 Purpura de Metacresol Butanol 143,81 139,81 139,00
12 Purpura de Metacresol 2-propanol 143,16 139,96 134,91
12 Purpura de Metacresol Acetona 0,00 0,00 0,00
12 Purpura de Metacresol Etanol 146,64 131,42 113,09
12 Purpura de Metacresol Metanol 145,29 131,29 85,35
12 Purpura de Metacresol Agua Deionizada 150,59 14559 103,95
12 Purpura de Metacresol Acetonitrila 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio Hexano 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de S6dio  Tolueno 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio  Octanol 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sodio THF 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio  Pentanol 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de S6dio  Acetato de Etila 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio  Butanol 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de S6dio  2-propanol 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio  Acetona 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sodio  Etanol 0,00 0,00 0,00
13 Nitroprussianato de Sédio  Metanol 142,46 137,46 141,94
13 Nitroprussianato de S6dio  Agua Deionizada 146,20 142,09 145,82
13 Nitroprussianato de Sédio  Acetonitrila 0,00 0,00 0,00
14 Nitrofenol Hexano 0,00 0,00 0,00
14 Nitrofenol Tolueno 0,00 0,00 0,00
14 Nitrofenol Octanol 146,20 145,56 150,90
14 Nitrofenol THF 141,76 139,66 149,81
14 Nitrofenol Pentanol 146,20 139,59 142,80
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14 Nitrofenol Acetato de Etila 148,44 143,44 149,44
14 Nitrofenol Butanol 146,20 141,04 136,13
14 Nitrofenol 2-propanol 146,20 143,11 148,18
14 Nitrofenol Acetona 142,36 137,36 143,36
14 Nitrofenol Etanol 146,20 142,59 147,16
14 Nitrofenol Metanol 146,20 144,71 149,71
14 Nitrofenol Agua Deionizada 0,00 0,00 0,00

14 Nitrofenol Acetonitrila 145,84 141,54 143,17
15 Fenolftaleina Hexano 0,00 0,00 0,00

15 Fenolftaleina Tolueno 0,00 0,00 0,00

15 Fenolftaleina Octanol 0,00 0,00 0,00

15 Fenolftaleina THF 142,75 139,19 144,71
15 Fenolftaleina Pentanol 139,81 137,81 148,81
15 Fenolftaleina Acetato de Etila 143,35 138,35 145,12
15 Fenolftaleina Butanol 184,91 181,77 190,14
15 Fenolftaleina 2-propanol 142,54 137,80 143,71
15 Fenolftaleina Acetona 143,86 138,86 144,86
15 Fenolftaleina Etanol 144,29 141,53 144,78
15 Fenolftaleina Metanol 144,71 141,71 150,08
15 Fenolftaleina Agua Deionizada 0,00 0,00 0,00

15 Fenolftaleina Acetonitrila 145,36 142,25 137,37
16 Timolftaleina Hexano 0,00 0,00 0,00

16 Timolftaleina Tolueno 0,00 0,00 0,00

16 Timolftaleina Octanol 152,20 147,20 153,20
16 Timolftaleina THF 148,84 143,84 149,01
16 Timolftaleina Pentanol 144,71 140,65 146,33
16 Timolftaleina Acetato de Etila 143,17 140,82 145,75
16 Timolftaleina Butanol 144,04 141,66 146,79
16 Timolftaleina 2-propanol 144,07 142,38 147,38
16 Timolftaleina Acetona 143,81 143,05 151,20
16 Timolftaleina Etanol 146,28 144,28 148,00
16 Timolftaleina Metanol 139,00 137,99 144,07
16 Timolftaleina Agua Deionizada 0,00 0,00 0,00

16 Timolftaleina Acetonitrila 145,02 142,52 149,26
17 Fluoresceina Acida Hexano 0,00 0,00 0,00

17 Fluoresceina Acida Tolueno 0,00 0,00 0,00

17 Fluoresceina Acida Octanol 148,49 137,49 104,98
17 Fluoresceina Acida THF 141,26 136,34 140,37
17 Fluoresceina Acida Pentanol 147,92 149,01 117,16
17 Fluoresceina Acida Acetato de Etila 145,54 140,54 146,01
17 Fluoresceina Acida Butanol 151,60 160,78 75,28
17 Fluoresceina Acida 2-propanol 146,53 145,82 133,47
17 Fluoresceina Acida Acetona 147,70 146,47 155,00
17 Fluoresceina Acida Etanol 147,04 146,09 136,88
17 Fluoresceina Acida Metanol 149,00 153,23 109,09
17 Fluoresceina Acida Agua Deionizada 147,89 144,40 149,90
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17 Fluoresceina Acida Acetonitrila 0,00 140,15 136,10
18 Ditizona Hexano 141,77 141,82 140,00
18 Ditizona Tolueno 37,89 102,16 66,94
18 Ditizona Octanol 103,82 114,87 106,85
18 Ditizona THF 28,55 100,79 50,81
18 Ditizona Pentanol 132,04 127,59 115,77
18 Ditizona Acetato de Etila 51,69 113,21 78,74
18 Ditizona Butanol 142,54 128,16 97,25
18 Ditizona 2-propanol 106,23 121,05 126,19
18 Ditizona Acetona 16,46 82,66 46,56
18 Ditizona Etanol 95,62 107,62 97,62
18 Ditizona Metanol 74,97 89,38 79,80
18 Ditizona Agua Deionizada 146,06 143,98 149,07
18 Ditizona Acetonitrila 63,62 93,70 85,83

THF: Tetrahidrofurano
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Valores de intensidade dos canais Red, Green e Blue de cada resposta
colorimétrica obtida para cada corante estudado em 6 solventes testados, em

pH alcalino.

Corante Solvente Red Green Blue
1 Cloreto de Azul do Nilo Pentanol 168,863 112,638 119,009
1 Cloreto de Azul do Nilo Butanol 187,043 110,016 115,267
1 Cloreto de Azul do Nilo 2-propanol 192,506 110,062 98,41
1 Cloreto de Azul do Nilo Etanol 169,734 49,066 36,482
1 Cloreto de Azul do Nilo Metanol 123,808 15,336 13,507
1 Cloreto de Azul do Nilo Agua Deionizada 138,328 133,856 139,68
2 Sulfato de Azul do Nilo Pentanol 193,414 88,157 81,547
2 Sulfato de Azul do Nilo Butanol 182,504 94,368 97,696
2 Sulfato de Azul do Nilo 2-propanol 196,403 119,403 110,603
2 Sulfato de Azul do Nilo Etanol 173,118 47,443 30,558
2 Sulfato de Azul do Nilo Metanol 133,661 17,275 13,31
2 Sulfato de Azul do Nilo Agua Deionizada 138,867 134,838 138,507
3 Azul de Metileno Pentanol 136,24 134,722 141,278
3 Azul de Metileno Butanol 123,795 120,795 131,795
3 Azul de Metileno 2-propanol 107,373 93,373 116,373
3 Azul de Metileno Etanol 96,643 94,278 116,51
3 Azul de Metileno Metanol 15,781 12,373 35,054
3 Azul de Metileno Agua Deionizada 5,461 79,704 170,837
4  Azul de Bromofenol Pentanol 73,211 104,379 169,8
4  Azul de Bromofenol Butanol 58,979 85,765 161,002
4  Azul de Bromofenol 2-propanol 57,166 83,686 162,301
4  Azul de Bromofenol Etanol 61,515 72,347 181,541
4  Azul de Bromofenol Metanol 51,432 0,352 134,132
4  Azul de Bromofenol Agua Deionizada 74,354 52,75 158,693
5 Azul Patente Pentanol 135,434 139,434 142,434
5 Azul Patente Butanol 130,368 135,368 139,432
5 Azul Patente 2-propanol 133,314 122,102 136,102
5 Azul Patente Etanol 67,698 133,584 147,566
5 Azul Patente Metanol 0,998 64,496 154,698
5 Azul Patente Agua Deionizada 0,846 93,965 155,182
6 Azul de Tripan Pentanol 0 0 0
6 Azul de Tripan Butanol 0 0 0
6 Azul de Tripan 2-propanol 0 0 0
6 Azul de Tripan Etanol 144,099 140,074 145,749
6 Azul de Tripan Metanol 40,811 40,811 130,811
6 Azul de Tripan Agua Deionizada 35,712 35,827 121,766
7 Azul de Toluidina Pentanol 148,45 128,248 144,989
7 Azul de Toluidina Butanol 134,894 83,906 131,715
7 Azul de Toluidina 2-propanol 124,942 49,966 105,375
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7 Azul de Toluidina Etanol 143,17 61,208 133,448
7 Azul de Toluidina Metanol 102,582 7,362 88,448
7 Azul de Toluidina Agua Deionizada 124,347 125,094 144,894
8 Vermelho de Metila Pentanol 142,013 141,013 120,493
8 Vermelho de Metila Butanol 144,672 142,971 117,563
8 Vermelho de Metila 2-propanol 149,102 145,237 106,834
8 Vermelho de Metila Etanol 139,96 138,448 22,4
8 Vermelho de Metila Metanol 148,27 142,883 1,275
8 Vermelho de Metila Agua Deionizada 151,33 143,712 18,909
9 Vermelho de Fenol Pentanol 136,739 108,155 154,317
9 Vermelho de Fenol Butanol 118,902 27,555 152,666
9 Vermelho de Fenol 2-propanol 139,278 103,278 167,278
9 Vermelho de Fenol Etanol 100,973 1,019 117,018
9 Vermelho de Fenol Metanol 99,762 14,077 37,419
9 Vermelho de Fenol Agua Deionizada 148,442 23,442 140,442
10 Vermelho de Cresol Pentanol 98,854 70,054 157,454
10 Vermelho de Cresol Butanol 105,354 75,354 164,714
10 Vermelho de Cresol 2-propanol 87,338 25,184 162,491
10 Vermelho de Cresol Etanol 68,002 0,184 108,739
10 Vermelho de Cresol Metanol 89,054 3,213 66,366
10 Vermelho de Cresol Agua Deionizada 117,709 9,709 146,709
11 Purpura de Bromocresol Pentanol 80,366 101,094 158,203
11 Purpura de Bromocresol Butanol 94,97 111,554 152,026
11 Purpuara de Bromocresol 2-propanol 81,309 107,04 181,04
11 Purpura de Bromocresol Etanol 74,669 74,346 185,925
11 Purpura de Bromocresol Metanol 57,194 0,413 117,16
11 Purpuara de Bromocresol Agua Deionizada 89,235 43,507 168,354
12 Purpuara de Metacresol Pentanol 94,522 99,898 167,72
12 Purpura de Metacresol Butanol 62,87 61,52 155,611
12 Purpura de Metacresol 2-propanol 77,683 91,754 166,754
12 Purpura de Metacresol Etanol 52,752 5539 142,816
12 Purpuara de Metacresol Metanol 46,144 0,493 73,368
12 Purptra de Metacresol Agua Deionizada 111,67 82,67 162,67
13 Nitroprussianato de Sédio  Pentanol 0 0 0

13 Nitroprussianato de Sodio  Butanol 0 0 0

13 Nitroprussianato de Sédio  2-propanol 142,664 137,701 141,944
13 Nitroprussianato de Sodio  Etanol 138,922 132,416 130,931
13 Nitroprussianato de Sédio  Metanol 138,742 134,742 135,666
13 Nitroprussianato de S6dio  Agua Deionizada 142,866 137,766 17,742
14 Nitrofenol Pentanol 145,091 145,968 114,934
14 Nitrofenol Butanol 140,166 143,192 92,665
14 Nitrofenol 2-propanol 142,302 146,97 21,83
14 Nitrofenol Etanol 142,186 148,366 23,942
14 Nitrofenol Metanol 140,315 145,51 51,981
14 Nitrofenol Agua Deionizada 142,318 145,845 96,368
15 Fenolftaleina Pentanol 139,909 126,909 144,909
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15 Fenolftaleina Butanol 137,942 118,182 146,348
15 Fenolftaleina 2-propanol 125,731 83,578 147,47
15 Fenolftaleina Etanol 150,89 75,957 170,851
15 Fenolftaleina Metanol 139,584 102,584 145,264
15 Fenolftaleina Agua Deionizada 154,632 101,632 157,632
16 Timolftaleina Pentanol 109,394 126,315 153,397
16 Timolftaleina Butanol 88,277 116,459 155,987
16 Timolftaleina 2-propanol 80,48 115,282 157,694
16 Timolftaleina Etanol 50,856 87,856 157,856
16 Timolftaleina Metanol 71,81 83,971 148,941
16 Timolftaleina Agua Deionizada 122,658 127,376 149,818
17 Fluoresceina Acida Pentanol 147,118 155,784 111,208
17 Fluoresceina Acida Butanol 150,482 165,037 36,426
17 Fluoresceina Acida 2-propanol 151,978 156,03 69,285
17 Fluoresceina Acida Etanol 147,092 159,518 59,865
17 Fluoresceina Acida Metanol 151,525 154,595 2,067

17 Fluoresceina Acida Agua Deionizada 142,138 167,416 0,982

18 Ditizona Pentanol 148,33 131,15 101,323
18 Ditizona Butanol 147,994 129,994 105,994
18 Ditizona 2-propanol 159,287 111,94 98,733
18 Ditizona Etanol 146,077 118,243 43,869
18 Ditizona Metanol 156,674 109,918 1,846

18 Ditizona Agua Deionizada 145,878 121,048 54,13
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Valores de intensidade dos canais Red, Green e Blue de cada resposta
colorimétrica obtida para cada corante estudado em 6 solventes

testados, em pH &cido.

Corante Solvente Red Green Blue

1 Cloreto de Azul do Nilo Pentanol 148,16 147,14 152,14
1 Cloreto de Azul do Nilo Butanol 132,60 133,11 139,60
1 Cloreto de Azul do Nilo 2-propanol 144,03 143,03 148,03
1 Cloreto de Azul do Nilo Etanol 108,12 128,76 143,23
1 Cloreto de Azul do Nilo Metanol 100,19 128,23 141,67
1 Cloreto de Azul do Nilo Agua Deionizada 151,04 146,13 152,10
2 Sulfato de Azul do Nilo Pentanol 142,23 143,30 149,60
2 Sulfato de Azul do Nilo Butanol 139,23 143,19 152,19
2 Sulfato de Azul do Nilo 2-propanol 138,22 138,91 144,85
2 Sulfato de Azul do Nilo Etanol 120,12 136,12 149,12
2 Sulfato de Azul do Nilo Metanol 80,96 126,89 150,18
2 Sulfato de Azul do Nilo Agua Deionizada 144,72 140,44 146,20
3 Azul de Metileno Pentanol 150,43 148,43 151,83
3 Azul de Metileno Butanol 130,84 141,61 147,71
3 Azul de Metileno 2-propanol 143,25 143,77 148,01
3 Azul de Metileno Etanol 127,17 134,29 142,23
3 Azul de Metileno Metanol 99,16 135,09 145,39
3 Azul de Metileno Agua Deionizada 49,16 127,67 155,33
4  Azul de Bromofenol Pentanol 145,00 144,22 123,68
4  Azul de Bromofenol Butanol 142,67 139,71 133,33
4  Azul de Bromofenol 2-propanol 138,71 136,10 126,37
4  Azul de Bromofenol Etanol 146,10 145,10 117,10
4  Azul de Bromofenol Metanol 143,36 143,32 109,05
4  Azul de Bromofenol Agua Deionizada 154,13 149,48 155,36
5 Azul Patente Pentanol 135,19 136,06 141,43
5 Azul Patente Butanol 131,88 145,90 145,84
5 Azul Patente 2-propanol 132,61 140,37 142,39
5 Azul Patente Etanol 105,39 136,44 141,67
5 Azul Patente Metanol 77,00 129,18 81,04
5 Azul Patente Agua Deionizada 148,56 149,29 117,90
6 Azul de Tripan Pentanol 0,00 0,00 0,00

6 Azul de Tripan Butanol 14435 142,35 146,85
6 Azul de Tripan 2-propanol 147,03 144,34 149,49
6 Azul de Tripan Etanol 140,32 138,52 143,32
6 Azul de Tripan Metanol 142,14 139,14 146,77
6 Azul de Tripan Agua Deionizada 88,91 94,32 149,18
7 Azul de Toluidina Pentanol 111,94 140,22 152,15
7 Azul de Toluidina Butanol 130,51 137,51 145,37
7 Azul de Toluidina 2-propanol 139,33 142,29 149,96
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7 Azul de Toluidina Etanol 121,93 133,25 141,46
7 Azul de Toluidina Metanol 100,13 135,91 151,99
7 Azul de Toluidina Agua Deionizada 106,08 137,56 155,86
8 Vermelho de Metila Pentanol 158,56 92,57 143,23
8 Vermelho de Metila Butanol 151,75 109,77 147,04
8 Vermelho de Metila 2-propanol 150,55 136,55 150,67
8 Vermelho de Metila Etanol 162,08 92,08 144,08
8 Vermelho de Metila Metanol 160,08 90,50 142,36
8 Vermelho de Metila Agua Deionizada 160,74 111,29 143,45
9 Vermelho de Fenol Pentanol 150,58 125,54 146,72
9 Vermelho de Fenol Butanol 161,80 127,80 153,52
9 Vermelho de Fenol 2-propanol 143,62 129,70 142,47
9 Vermelho de Fenol Etanol 147,17 109,20 130,11
9 Vermelho de Fenol Metanol 147,64 109,66 130,61
9 Vermelho de Fenol Agua Deionizada 150,39 116,58 119,34
10 Vermelho de Cresol Pentanol 157,38 86,18 149,57
10 Vermelho de Cresol Butanol 154,21 94,17 148,48
10 Vermelho de Cresol 2-propanol 173,20 105,99 167,16
10 Vermelho de Cresol Etanol 146,18 125,04 147,76
10 Vermelho de Cresol Metanol 175,90 95,90 156,90
10 Vermelho de Cresol Agua Deionizada 147,78 119,26 137,02
11 Purpura de Bromocresol Pentanol 144,21 141,17 131,97
11 Purpura de Bromocresol Butanol 148,90 145,90 138,90
11 Purpuara de Bromocresol 2-propanol 140,00 136,18 134,78
11 Purpura de Bromocresol Etanol 148,06 146,06 133,71
11 Purpura de Bromocresol Metanol 145,35 143,50 134,12
11 Purpura de Bromocresol Agua Deionizada 149,74 145,76 144,50
12 Purpuara de Metacresol Pentanol 145,19 142,20 147,53
12 Purpura de Metacresol Butanol 142,52 129,70 146,63
12 Purpura de Metacresol 2-propanol 139,48 134,59 144,26
12 Purpura de Metacresol Etanol 148,58 68,81 129,61
12 Purpuara de Metacresol Metanol 146,98 106,98 141,98
12 Purptra de Metacresol Agua Deionizada 145,27 139,96 143,96
13 Nitroprussianato de Sédio  Pentanol 0,00 0,00 0,00

13 Nitroprussianato de Sodio  Butanol 0,00 0,00 0,00

13 Nitroprussianato de Sédio  2-propanol 0,00 0,00 0,00

13 Nitroprussianato de Sodio  Etanol 0,00 0,00 0,00

13 Nitroprussianato de Sédio  Metanol 151,62 146,62 151,33
13 Nitroprussianato de S6dio  Agua Deionizada 152,43 147,50 151,34
14 Nitrofenol Pentanol 143,88 139,49 145,13
14 Nitrofenol Butanol 152,32 147,68 153,56
14 Nitrofenol 2-propanol 136,21 133,21 140,21
14 Nitrofenol Etanol 149,99 147,73 153,24
14 Nitrofenol Metanol 147,17 143,03 146,74
14 Nitrofenol Agua Deionizada 151,50 146,59 150,73
15 Fenolftaleina Pentanol 148,93 146,93 151,93



99

15 Fenolftaleina Butanol 151,21 146,21 151,93
15 Fenolftaleina 2-propanol 139,35 136,36 143,35
15 Fenolftaleina Etanol 133,52 133,26 136,05
15 Fenolftaleina Metanol 145,13 140,45 146,28
15 Fenolftaleina Agua Deionizada 154,42 150,09 153,90
16 Timolftaleina Pentanol 150,99 148,99 153,85
16 Timolftaleina Butanol 147,05 142,05 146,61
16 Timolftaleina 2-propanol 147,28 145,28 148,32
16 Timolftaleina Etanol 145,31 143,31 148,31
16 Timolftaleina Metanol 144,20 139,25 145,22
16 Timolftaleina Agua Deionizada 144,72 139,77 144,97
17 Fluoresceina Acida Pentanol 139,66 152,43 83,73
17 Fluoresceina Acida Butanol 135,32 150,38 38,63
17 Fluoresceina Acida 2-propanol 147,24 159,97 80,54
17 Fluoresceina Acida Etanol 142,17 157,25 128,88
17 Fluoresceina Acida Metanol 151,71 159,80 60,93
17 Fluoresceina Acida Agua Deionizada 141,95 139,85 126,15
18 Ditizona Pentanol 129,02 136,02 142,02
18 Ditizona Butanol 142,99 143,98 147,97
18 Ditizona 2-propanol 141,23 140,33 148,33
18 Ditizona Etanol 138,04 137,03 142,03
18 Ditizona Metanol 150,90 145,90 150,16
18 Ditizona Agua Deionizada 151,00 147,00 148,00
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APENDICE 04

Descritores moleculares obtidos pelo software Bioclipse (verséao 2.6.2).

Corantes MM N¢ Npet Ny No Niig Namar Nar Npar NT 84 8, 8n

Cloreto de Azul do Nilo 353,8 20 3 3 1 9 12 2 2 4 16,9 2,8 4.8
Sulfato de Azul do Nilo 7328 40 3 3 6 18 12 4 4 8 21,4 23 42,9
Azul de Metileno 3199 16 4 3 0 7 6 1 2 3 17,6 8 9,1
Azul de Bromofenol 670 19 3 3 5 11 18 3 1 4 21,3 12,8 9,6
Azul Patente 566,7 27 O 0O 6 14 12 2 1 3 22,7 26,3 37,2
Azul de Tripan 960,8 34 O 0 14 18 - 6 0 6 184 20,6 28,3
Azul de Toluidina 3058 15 O 0 O 7 6 1 2 3 17,2 2,2 3,1
Vermelho de Metila 2693 15 O 0o 2 8 12 2 0 2 17,6 6,6 8,3
Vermelho de Fenol 3544 19 O 0O 5 11 18 3 1 4 19,7 125 10,4
Vermelho de Cresol 382,4 21 1 0O 5 11 18 3 1 4 21,1 10,8 9,1
Purpuira de Bromocresol 540,2 21 1 0 5 11 18 3 1 4 20,4 10,7 8,6
Purpura de Metacresol 3824 21 2 0 5 11 18 3 1 4 20,1 10,8 9,1
Nitroprussianato de Sédio 3079 5 0 6 1 6 - 0 0 0O 191 215 13,7
Nitrofenol 139,1 6 1 3 3 4 6 1 0 1 19 11,5 135
Fenolftaleina 3183 20 O 4 4 10 18 3 1 4 20,9 8,8 9,2
Timolftaleina 4305 28 2 2 4 10 18 3 1 4 18,9 4.4 4.4
Fluoresceina Acida 332,3 20 0 6 5 10 20 3 2 5 212 9,4 9,9
Ditizona 256,33 13 O 1 0 8 12 2 0 2 17,2 8,4 4.8

Onde: massa molar (MM), nimero de carbonos (N.), nimero de heteroatomos (Nj.¢), nUmero de nitrogénios (N,), nimero de oxigénios (N,),
ndmero de ligagGes (Nj;g), nUmero de atomos aromaticos (N,emar), NUMero de aneis aromaticos (N,,), numero de anéis ndo aromaticos (Np,y),
ndmero total de anéis (NT), parametro de dispersdo de Hansen (54), parametro de polaridade de Hansen (5,), parametro de ligacGes de
hidrogénio de Hansen (8y,).
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Corantes DPSA-1 A, Dy, TopoA GRAV-1 LOBps Ry VAW  E.. Wpary  Wpor  Zag
Cloreto de Azul do Nilo 322,56 2 1 50,42 2085,11 1,85 7,34 2,4848 479 1301 44 132
Sulfato de Azul do Nilo 322,56 2 1 50,42 2085,11 1,85 7,34 24848 479 1301 44 132
Azul de Metileno 338 2 0 43,91 1802,1 2,31 6,65 2,2206 338 805 33 108
Azul de Bromofenol -206,99 3 2 92,21 3673,29 1,16 8,66 3,1213 477 1851 59 166
Azul Patente 295,03 7 2 131,75  3883,84 1,14 9,65 4,0574 821 4216 64 192
Azul de Tripan - - - - - - - - - - - -

Azul de Toluidina 269,28 2 1 66,69 1706,56 2,21 6,37 20797 312 684 32 104
Vermelho de Metila 192,45 5 1 65,26 1726,53 1,89 6,8 2,0777 366 914 28 98
Vermelho de Fenol 84,08 3 2 92,21 2620,2 1,17 7,01 2,4213 409 1275 47 142
Vermelho de Cresol 162,44 3 2 92,21 2749,01 1,09 7,29 2,7031 443 1551 53 154
Purpura de Bromocresol 47,6 3 2 92,21 3275,56 1,13 8,13  3,0531 477 1851 59 166
Purpura de Metacresol 140,9 3 2 92,21 2748,8 1,17 6,97 2,7031 439 1515 53 154
Nitroprussianato de Sédio - - - - - - - - - - - -

Nitrofenol 17,8 0 1 63,37 915,56 1,51 42 09493 88 120 11 46
Fenolftaleina 100,24 2 2 66,76 211717 1,18 7,02 2,297 394 1164 44 134
Timolftaleina 320,18 2 2 66,76 2617,4 1,39 7,71 34242 534 2422 64 178
Fluoresceina Acida 62,62 2 2 75,99 2321,55 1,19 6,91 22471 404 1221 51 148
Ditizona 81,07 4 2 80,87 1598,69 1,32 6,79 1,9418 355 745 20 84

Onde: area de superficie parcial carregada (DPSA-1), aceitadores de ligacdo de hidrogénio (A..), doadores de ligagédo de hidrogénio (D,,), area
de superficie topologica (TopoA), indice gravitacional (GRAV-1), comprimento sobre a largura (LOBp;y), raio de giragao (Ry), raio de Van Der
Waals (VdW), indice de conectividade excéntrica (E..), numero de Wiener (Wpary), NUmero de Wiener (Wpqy) € indice de Zagreb (Z,q)
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