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RESUMEN

Una bentonita del Valle del Cauca en Co-
lombia se trató con los cationes: tetrame-
tilamonio, tetraetilamonio, benciltrietila-
monio, tetrabutilamonio, tetradeciltrime-
tilamonio, benciltributilamonio, hexade-
ciltrimetilamonio, didecildimetilamonio,
alquilbencildimetilamonio, bencildime-
tiltetradecilamonio, metiltrioctilamonio y
bencildimetilhexadecilamonio, para ob-
tener compuestos organofílicos. La vis-
cosidad de suspensiones de los compues-
tos preparados en mezclas etanol-glice-
rina se relacionó con descriptores mole-
culares de la estructura de los cationes de
amonio cuaternario. Para establecer las
ecuaciones de regresión, los datos se divi-
dieron en dos grupos: uno correspondien-
te a los cationes con cadenas alifáticas
únicamente y el otro en el cual las cadenas
de los cationes contienen el grupo benci-
lo. Para ambos grupos se encontró una
ecuación lineal de varias variables con
coeficiente de correlación 0,9956 y
0,9997, respectivamente.

Palabras clave: montmorillonita,
bentonitas organofílicas, relaciones es-
tructura-propiedad, viscosidad.

ABSTRACT

A sample of bentonite, was treated with the
cations tetramethylammonium, tetraethy-
lammonium, benzyltriethylammonium,
tetrabutylammonium, tetradecyltrimethy lam-
monium, benzyltributhylammonium, he-
xadecyltrimethylammonium, didecyldime-
thylammonium, alkylbencyldimethylam-
monium, benzyldimethyltetradecylammo-
nium, methyltrioctylammonium and benzyl-
dimethylhexadecylammonium, to obtain
organophilic compounds. The viscosity of
suspensions of the compounds, in ethanol-
glycerine mixtures was related with mole-
cular descriptors of the structure of the qua-
ternary ammonium cations. In order to es-
tablish the regression equations, the data
were divided in two groups: one of them
corresponding to cations with aliphatic
chains only, and the other one, in which the
cation chains contain the benzyl group. For
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both groups, a linear equation with several
variables was found, with correlation coef-
ficient 0.9956 and 0.9997, respectively.

Key words: montmorillonite, orga-
nophilic bentonites, molecular structu-
re-property relationships, viscosity.

INTRODUCCIÓN

Las propiedades reológicas de las suspen-
siones de arcillas, tanto en su estado natu-
ral como modificadas químicamente, son
de interés científico y tecnológico (1, 2,
3, 4). El interés científico corresponde al
estudio de los sistemas coloidales y dis-
persos para resolver los problemas que
surgen en la preparación y dispersión de
emulsiones, suspensiones, y al conoci-
miento de fenómenos interfaciales. En el
campo tecnológico, los procesos indus-
triales de estabilidad, transferencia, flo-
culación, sedimentación, etc., de siste-
mas coloidales están relacionados con sus
propiedades reológicas.

La bentonita es un mineral arcilloso
hidrofílico que al ser tratado con sales de
amonio cuaternario se transforma en or-
ganofílico, propiedad que le permite pro-
ducir fenómenos tixotrópicos de amplia
aplicación en diferentes campos de la in-
dustria, tales como pinturas y varnices,
en los cuales es importante el desarrollo y
control de la viscosidad. Las arcillas or-
ganofílicas se pueden considerar como un
puente entre materia orgánica e inorgáni-
ca, y cada día aumentan las aplicaciones
tecnológicas y los trabajos de investiga-
ción de esta clase de compuestos (5).

Un concepto fundamental de la quími-
ca es que la estructura de una molécula es
la responsable de sus propiedades; en

efecto, las sustancias tienen diferentes
propiedades porque tienen estructuras di-
ferentes (6).

El análisis de patrones de conectividad
entre los componentes de una molécula ha
sido utilizado ampliamente en estudios de
relaciones cuantitativas entre estructura
molecular y sus propiedades o activida-
des. En resumen, estos trabajos se intere-
san particularmente por estudiar qué áto-
mos están unidos, cómo están unidos y
qué patrones de unión presentan, sin im-
portar la forma o el tamaño. El estudio de
las moléculas en este sentido corresponde
a la aplicación de una rama de la matemá-
tica discreta conocida como la teoría de
grafos. Un grafo es una estructura mate-
mática conformada por los conjuntos de
puntos y líneas donde los puntos se cono-
cen como vértices y las líneas como aris-
tas. La teoría de grafos se originó hace
aproximadamente unos 200 años con tra-
bajos en diferentes campos de la ciencia
realizados por Euler en la solución del
puente de Kõnigsberg, Kirchhoff con cir-

cuitos eléctricos y Cahley en la enumera-

ción de isómeros orgánicos. Bajo esta

perspectiva, los átomos se representan por

puntos y los enlaces, ya sean dobles o tri-
ples, como líneas sencillas, sin contar los
átomos de hidrógeno (7).

Sobre un plano, el grafo de una molé-
cula como la del 2 metilbutano, descrita
en la Figura 1, se representa según se
muestra en la Figura 2.
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Figura 1. Fórmula estructural del 2 metilbutano.



Los números indican los vértices y las
letras las aristas.

Algunas propiedades grafo-teóricas de
interés corresponden a las definiciones de
invariantes o índices grafo-teóricos, en
donde los índices corresponden al núme-
ro que lo caracteriza. Los índices gra-
fo-teóricos pueden calcularse por medio
de un algoritmo cuyo resultado es un des-
criptor cuantitativo de la estructura de
una molécula. Existe una gama muy am-
plia de descriptores moleculares, entre
ellos el más sencillo es el número de áto-
mos de carbono, y los mas avanzados son
los obtenidos mediante cálculos cuánticos
que tiene en cuenta geometrías optimiza-
das de las moléculas, polarizabilidades,
etc. Entre los índices que han mostrado
ser buenos descriptores de la estructura
de una molécula están el número de Wie-
ner, W, y los llamados índices de conecti-
vidad molecular, chi: �R y chi de valen-
cia: �V también conocidos respectivamen-
te como de Randic y de Kier y Hall, los
cuales pueden ser de grado cero, uno, dos
y tres. Es también muy útil emplear, en
ciertos estudios de compuestos de amonio
cuaternario, el índice chi path closter de
grado cuatro: 4�PC , el volumen molecular
VM y el área superficial molecular SM.

En la literatura se describen detallada-
mente los algoritmos necesarios para el
cálculo de estos índices grafo-teóricos (6,
7, 8, 9, 10, 11).

A continuación se presenta un ejemplo
para obtener los índices grafo-teóticos
para el 2 metilbutano:

El índice W que se fundamenta en la
noción de distancia entre dos vértices,
esto es, el número de aristas entre ellos es
la suma de todas las distancias grafo-teó-
ricas entre todos los pares de átomos de la
molécula y se calcula formando el cuadro
descrito en la Tabla 1.

en donde los números de entrada (la pri-
mera fila y la primera columna), repre-
sentan los vértices, y los números en la ta-
bla indican las distancias (número de
arista) entre ellos.

Para el cálculo del índice de Randic se
le asigna a cada vértice una valencia �,
que corresponde al número de aristas uni-
das a éste. En la Tabla 2 se dan los valores
� correspondientes al grafo químico del 2
metilbutano.

Cada arista (i, j) se caracteriza me-
diante el número cij = (1 / �i �j)1/2. El ín-
dice de Randic �R es la suma de estos tér-
minos: � cij.

El grado m de este índice, m�R , lo defi-
ne el número de aristas que se incluyan en
cada término, tal como se ilustra en las
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Figura 2. Grafo químico del 2 metilbutano.

Tabla 1. Distancias entre pares de átomos
del 2 metilbutano



ecuaciones [1] al [4], para m igual a 0, 1,
2 y 3, respectivamente.

( ) ( ) ( )0 1 2 1 2 1 2
1 1 1 1 3χ δR i= = + +Σ / / /

/ / /

( ) ( ) ( )1 1 1 2 1 1 4 2845
1 2 1 2 1 2

/ / / ,
/ / /+ + = [1]

En esta ecuación, por ser m cero, el
subíndice i corresponde a cada uno de los
átomos de carbono y, en consecuencia, la
sumatoria comprende la suma de los res-
pectivos valores ä.

( ) ( )1 1 2 1 2
1 1 1 3χ δ δR i j= = × +Σ / /

/ /

( ) ( ) ( )1 3 2 1 2 1 1 3 1
1 2 1 2 1 2

/ / /
/ / /× + × + × =

2 2701, [2]

En este caso, como m = 1, cada térmi-
no de la sumatoria corresponde al produc-
to de los äi y äj de los vértices unidos por
cada arista. De acuerdo con el grafo de la
Figura 2 y los valores ä dados en la Tabla
2, se tiene: arista a äi = 1 y äj = 3: arista
b äi = 3 y äj =2; arista c äi = 2 y äj = 1,
y finalmente, arista d äi = 3 y äj = 1.

( ) ( )2 1 2 1 2
1 1 1 3 1χ δ δ δR i j k= = × × +Σ / /

/ /

( ) ( )1 1 3 2 1 1 3 2
1 2 1 2

/ /
/ /× × + × × +

( )1 3 2 1 1 8020
1 2

/ ,
/× × = [3]

Dado que m = 2, cada término incluye
dos aristas consecutivas, es decir: ad,
ab,db y bc con sus correspondientes valo-

res ä involucrados. Es importante tener
en cuenta que los subíndices ijk indican
dos aristas consecutivas.

( ) ( )3 1 2 1 2
1 1 1 3 2 1χ δ δ δ δR i j k l= = × × ×Σ / /

/ /

( )+ × × × =1 1 3 2 1 0 8165
1 2

/ ,
/

[4]

Para m = 3 existen sólo dos combina-
ciones de tres aristas consecutivas, esto
es: abc y dbc; por ello la sumatoria tiene
dos términos que incluyen los valores ä

correspondientes.

El índice 4 χ pc representa la suma de
todas las subunidades de la forma

Es evidente que para la molécula del 2
metilbutano sólo existe una sola subuni-
dad de este tipo, en consecuencia se tiene
la ecuación [5].

( )4 1 2
1 1 3 1 2 1 0 4082X pc = × × × × =/ ,

/
[5]

Los índices de Kier y Hall, m vχ se
calculan de manera similar pero reem-
plazando los �i por �iv, los cuales se cal-
culan mediante la ecuación [6]:

( ) ( )δi Zi h Zi Ziv v v= − − −/ 1 [6]

donde Zv y Z son respectivamente el nú-
mero de electrones de valencia y total del
átomo i y h los enlaces de hidrógeno uni-
dos a él.

El volumen molecular VM se calcula
aplicando una red tridimensional de cu-
bos arreglados en una caja en forma de
paralelepípedo con dimensiones Xmax,
Ymax y Zmax, que contienen la molécula, y
sumando el volumen de los cubos sobre-
lapados con las esferas atómicas.

El área superficial molecular SM, se
calcula empleando la ecuación [7]:
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Tabla 2. Valores de valencia para los áto-
mos del 2-metilbutano



S li dXM =Σ [7]

donde li indica el número de franjas de
ancho dX con las cuales se genera un gru-
po de círculos correspondientes a la inter-
cección de las esferas de Van der Waals
con el corte del plano.

El estudio de relaciones cuantitativas entre
la estructura de las moléculas y sus propieda-
des o actividades (QSPR, Quantitative struc-
ture property relations o QSAR, Quantitative
structure activity relations), consiste en la
búsqueda de relaciones matemáticas entre la
estructura de una molécula, representada por
un índice grafo-teórico, y sus propiedades
(químicas o físicas), o su actividad biológica,
respectivamente. Estas relaciones matemáti-
cas permiten predecir las propiedades o la ac-
tividad biológica de las moléculas calculando
uno o varios descriptores moleculares ade-
cuados, a partir del grafo molecular, aun sin
necesidad de disponer físicamente del com-
puesto químico correspondiente, siempre y
cuando se haya realizado previamente un es-
tudio a compuestos relacionados estructural-
mente (12, 13).

En la literatura se encuentran numerosos
trabajos sobre la relación entre la estructura
molecular de compuestos químicos y sus
propiedades físicas, por ejemplo: solubili-
dad en agua, punto de ebullición (14), ÄH

de vaporización (15), densidad (16), volú-
menes molares de compuestos de amonio
cuaternario (9), reparto de medicamentos
(17), ángulos de contacto de sólidos (18),
modelos biexponenciales linealizados para
el reparto (19), farmococinética/farmaco-
dinámica de corticosteroides en humanos
(20) y solubilidad de compuestos orgánicos
en agua (21).

En este trabajo se estudian las relacio-
nes matemáticas entre la viscosidad de

suspensiones de bentonitas organofílicas,
en mezclas etanol-glicerina, como fun-
ción de índices grafo-teóricos que descri-
ben la estructura molecular de los catio-
nes de amonio cuaternario adsorbidos
sobre la arcilla.

METODOLOGÍA

Materiales. Se usó una bentonita natural
procedente del Valle del Cauca (Colom-
bia). Las fases cristalinas presentes en la
muestra se determinaron mediante difrac-
ción de rayos X con un barrido entre 2 y
64 grados sobre las siguientes muestras:
polvo desorientado, polvo orientado en
agua y en etilenglicol, polvo calcinado (a
110, 300, 500 y 600 oC) desorientado y
orientado en agua y en etilenglicol. Se
confirmó la presencia de montmorillonita
con pequeñas cantidades de caolinita,
cuarzo y feldespato. Mediante un análisis
semicuantitativo por rayos X se encontra-
ron los siguientes resultados: minerales
laminares > 90%, cuarzo < 5%, feldes-
pato < 5%. Capacidad catiónica de cam-
bio (CEC): 836,4 meq /Kg. Área superfi-
cial específica BET (determinada por
adsorción de N2): 34 m2/g. El tamaño de
grano está comprendido entre 0,6 y 100
micrómetros observándose cuatro grupos
de poblaciones con máximos a 2,5; 9, 20
y 50 micrones respectivamente, que co-
rresponden a cada uno de los componen-
tes de la muestra (22, 23).

Las bentonitas organofílicas se prepa-
raron al 100% de la capacidad catiónica de
cambio de la bentonita natural mediante el
tratamiento con haluros de los siguientes
cationes de amonio cuaternario: tetrameti-
lamonio (Sigma R.A.), tetraetilamonio
(Merck R.A.), benciltrietilamonio (Merck
R.A.), tetrabutilamonio (Merck R.A.), te-
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tradeciltrimetilamonio (Merck R.A.),
benciltributilamonio (Merck R.A.), hexa-
deciltrimetilamonio (Sigma R.A.), dide-
cildimetilamonio (Merck R.A.), alquil-
bencildimetilamonio (R = C8H17 a C18H37;
en los cálculos se toma el valor promedio
del número de átomos de carbono, es decir
C = 13) (Merck G.A.), bencildimetilhe-
xadecilamonio (Chemicals R.A.), metil-
trioctilamonio (Merck R.A.) y bencildi-
metiltetradecilamonio (Merck R.A.),
cuyas estructuras y abreviaturas se descri-
ben en la Tabla 3.

Preparación de las bentonitas orga-
nofílicas: a 100 mL de dispersión de ben-
tonita natural en agua destilada (100 g/L)

se le añadieron 100 mL de solución (0,17
molal) del catión de amonio cuaternario
correspondiente. Las mezclas se agitaron
mecánicamente durante dos horas y luego
se lavaron con agua desionizada mediante
decantación y centrifugación hasta final
de haluros. Las muestras se secaron a 65
oC durante 48 horas como tiempo míni-
mo, se molieron a 100 mesh, se colocaron
en frascos con tapa y se guardaron dentro
de un desecador (22, 24).

Preparación de las suspensiones: el
medio de dispersión empleado fue una
mezcla que contenía igual volumen de
etanol y glicerina USP (25). A 30 mL del
medio de dispersión en agitación (500
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Tabla 3. Estructura esquemática de los cationes de amonio cuaternario



RPM) se añadieron lentamente 0,75 gra-
mos de la bentonita organofílica; a los
cinco minutos se añadió 1 mL de N, N di-
metilformamida (como activante); a los
cinco minutos se agregó 40 mL del medio
de dispersión y se continuó la agitación de
la mezcla durante 20 minutos. Luego, la
mezcla se colocó en un balón aforado de
100 mL y se completó a volumen.

Medida de la viscosidad: se empleó un
viscosímetro Stormer colocado dentro de
un termostato de aire a 25,00 ± 0,10 oC.
El viscosímetro se calibró con soluciones
de sacarosa R.A. Merck. Para cada una de
las medidas se colocaron 90 mL de sus-
pensión en la celda del viscosímetro, y se
midió el tiempo necesario para que el vás-
tago diera 100 revoluciones.

Programas empleados para los
cálculos: los descriptores moleculares:
W, 0�R, 1�R, 2�R, 3�R, 0�v, 1�v, 2�v, 3�v, VM

y SM se calcularon empleando el progra-
ma CODESSA (26), mientras que 4�PC se
calculó manualmente.

La búsqueda de una función matemáti-
ca que relacione la viscosidad de las sus-
pensiones de los compuestos organofíli-
cos con la estructura de sus catinoes de
amonio cuaternario, descrita mediante
uno o varios descriptores moleculares, se
realizó mediante el programa Table Cur-
ve para las funciones de una variable, y el
Statgraf para funciones lineales de varias
variables.

RESULTADOS Y DISCUSIÓN

Viscosidad de las suspensiones: las ben-
tonitas organofílicas se representan así:
B, guión y la abreviación correspondiente
al catión de amonio cuaternario. El efecto

de los compuestos organofílicos sobre la
viscosidad de una suspensión se puede in-
terpretar considerando que una lámina de
bentonita tiene unidas a sus dos caras las
cadenas orgánicas dispuestas en forma de
hebras las cuales se enredan y entrelazan
produciendo cambios en la viscosidad del
medio en el cual se dispersan.

Los valores de viscosidad, que se pre-
sentan en la Tabla 4 para cada una de las
suspensiones de bentonitas organofílicas,
corresponden al promedio de diez lecturas
independientes. Se puede apreciar que la
viscosidad es función de la naturaleza del
catión constituyente del compuesto orga-
nofílico, esto es, del número de átomos de
cabono y de la estructura de las cadenas.
En efecto, el valor de viscosidad más pe-
queño corresponde a la bentonita organo-
fílica que tiene el catión tetrametilamonio;
igualmente, la viscosidad va aumentando a
medida que aumenta el número de átomos
de carbono del catión. También se observa
que cationes con el mismo número de áto-
mos de carbono pero con diferente estruc-
tura muestran valores de viscosidad dife-
rentes. Esto se encuentra al comparar los
valores de viscosidad de los compuestos
organofílicos que tienen los cationes: ben-
ciltributilamonio y hexadeciltrimetilamo-
nio (19 átomos de carbono); didecildimeti-
lamonio y alquilbencildimetilamonio (22
átomos de cabono) y bencildimetihexade-
cilamonio y metiltrioctilamonio (25 áto-
mos de carbono).

Descriptores moleculares: en las Ta-
blas 5 y 6 se describen los descriptores
moleculares calculados para los diferen-
tes cationes estudiados. Es evidente que
los descriptores moleculares son diferen-
tes para los cationes (aun para los que tie-
nen igual número de átomos de carbono),
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puesto que son descriptores de estructura
e invariantes para cada molécula en par-
ticular; con exepción de 4�PC que puede
ser igual para moléculas que tengan rami-
ficaciones similares, tal es el caso de los
cationes tetradeciltrimetilamonio y hexa-
deciltrimetilamonio; y alquilbencildime-
tilamonio, bencildimetiltetradecilamonio
y bencildimetilhexadecilamonio.

Relaciones cuantitativas entre los
descriptores moleculares de los catio-
nes de amonio cuaternario y la viscosi-
dad (ç) de suspensiones de las bentoni-

tas organofílicas. La ecuación de la
regresión que ajusta mejor los datos expe-
rimentales, en cada caso, se estableció
por medio de los parámetros estadísticos,

definidos para el método de los mínimos
cuadrados: el valor más alto del coefi-
ciente de correlación r y el menor para la
desviación estándar del ajuste s (27).

Inicialmente se ensayó el ajuste a dife-
rentes ecuaciones entre la viscosidad y cada
uno de los descriptores moleculares. La
ecuación, de forma hiperbólica, viscosidad
en función de SM, dio el valor más alto de r:
0,648 y el más bajo de s:1,111; resultados
que indican un ajuste muy pobre.

Luego se ensayaron ajustes a ecuacio-
nes lineales de la viscosidad en función de
dos, tres y cuatro variables independien-
tes corrrespondientes a combinaciones de
los diferentes descriptores moleculares
dados en las Tablas 5 y 6. Se encontró que
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Tabla 4. Viscosidad de suspensiones de bentonitas organofílicas
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Tabla 5. Descriptores moleculares de los cationes de amonio cuaternario (Parte I)

Tabla 6. Descriptores moleculares de los cationes de amonio cuaternario (Parte II)



ninguno de los ajustes ensayados dio re-
sultados satisfactorios.

Finalmente, los descriptores molecu-
lares se dividieron en dos grupos: I co-
rrespondiente a los cationes con cadenas
lineales unicamente, esto es: TMA, TEA,
TBA, TTMA, HTMA, DDDMA y
MTOA, y II formado por cationes cuyas
cadenas tienen el grupo benzyl, o sea:
BTEA, BTBA, ABDMA, BDMTA y
BDMHA.

La ecuación de la regresión lineal múl-
tiple [8], en la cual la incertidumbre de los
coeficientes corresponde a la desviación
estándar, ajusta satisfactoriamente los da-
tos correspondientes al grupo I.

η= − ± + ± + ±9 7 5 8 110 0 22 0 0613, , ( , , ) ( ,VM

0 0055 38 6 7 4 5 581, ) ( , , ) ( ,SM R− ± + ±χ

0 94 4, ) χPC [8]

r s= =0 9956 0 2779, ,

Esta ecuación muestra que el área su-
perficial molecular SM y el volumen mo-
lecular VM de los cationes, la ramifica-
ción de las cadenas codificadas en 1�R y la
acomodación estructural codificada me-
diante 4÷PC (9) son los factores principales
que intervienen en la viscosidad de las
suspensiones de bentonitas organofílicas
que tiene cationes con cadenas alifáticas
únicamente.

Igualmente, la ecuación de la regre-
sión lineal múltiple [9], ajusta muy bien
los valores del grupo II.

η= − ± + ±( , , ) ( , , )1 526 0 037 10 0 503 0 0125

SM

v− ± + ±( , , ) ( ,1 960 0 048 10 1 9605 0χ

0 048 0, ) χR [9]

r s= =0 9997 0 04524, ,

Se podría suponer que el valor alto de r
se debe al número de puntos, es decir, a
que se emplean cinco puntos para ajustar
una función con tres variables indepen-
dientes; pero todos los demás ensayos
que se realizaron con el mismo número de
puntos para el mismo número de varia-
bles dieron valores de r mucho menores,
que oscilaron entre 0,9849 y 0,5196. Este
resultado confirma la validez del ajuste,
puesto que si éste fuera efecto del número
de puntos, cualquier otra combinación de
tres variables independientes hubiera
dado un valor de r próximo a uno, hecho
que no sucedió.

En este caso se encuentra que el área
superficial molecular de los cationes SM y
los descriptores moleculares 0÷V y 0÷R que
codifican información relacionada con el
número de átomos de carbono de las ca-
denas (9), son los determinantes de la vis-
cosidad de las suspensiones de bentonitas
organofílicas que contienen cationes en
los cuales se encuentra el grupo aromáti-
co bencilo.

Los resultados encontrados para la
viscosidad coinciden con los de otras pro-
piedades tales como densidad, refracción
molar y solubilidad en agua, en el hecho
de que para cada serie de un grupo funcio-
nal se encuentra una ecuación matemática
específica que relaciona la propiedad con
los descriptores de estructura (9).

CONCLUSIONES

Por medio del uso de descriptores mole-
culares obtenidos con base en la teoría de
grafos fue posible construir un modelo
cuantitativo entre la viscosidad de sus-
pensiones de bentonitas organofílicas y la
estructura de los cationes de amonio cua-
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ternario constituyentes del compuesto or-
ganofílico. El modelo encontrado funcio-
na adecuadamente siempre y cuando se
estudie la población en dos grupos: uno
correspondiente a los cationes con cade-
nas lineales únicamente, y el otro forma-
do por cationes cuyas cadenas tengan el
grupo bencilo.

Del análisis de regresión se obtuvo que
la viscosidad de las suspensiones de las
bentonitas organofílicas es función de la
naturaleza de los cationes de amonio cua-
ternario adsorbidos sobre la bentonita na-
tural.

Los parámetros estadísticos, coeficien-
te de correlación y la desviación estándar,
muestran que la viscosidad es función li-
neal de los descriptores de estructura SM,
VM, 1÷R y 4÷PC para el grupo con cadenas
alifáticas; mientras que para el grupo de
cadenas hidrocarbonadas que tienen el
grupo bencilo es función lineal de los des-
criptores de estructura VM, o÷V y o÷R.
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