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RESUMEN

Una bentonita del Valle del Cauca en Co-
lombia se tratd 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 organofilicos. La vis-
cosidad de suspensiones de los compues-
tos preparados en mezclas etanol-glice-
rina se relacion6 con descriptores mole-
culares de la estructura de los cationes de
amonio cuaternario. Para establecer las
ecuaciones de regresion, los datos se divi-
dieron en dos grupos: uno correspondien-
te a los cationes con cadenas alifaticas
Unicamente y el otro en el cual las cadenas
de los cationes contienen el grupo benci-
lo. Para ambos grupos se encontré una
ecuacion lineal de varias variables con
coeficiente de correlacion 0,9956 y
0,9997, respectivamente.

Palabras clave: montmorillonita,
bentonitas organofilicas, 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.

INTRODUCCION

Las propiedades reoldgicas de las suspen-
siones de arcillas, tanto en su estado natu-
ral como modificadas quimicamente, son
de interés cientifico y tecnolégico (1, 2,
3, 4). El interés cientifico corresponde al
estudio de los sistemas coloidales y dis-
persos para resolver los problemas que
surgen en la preparacion y dispersion de
emulsiones, suspensiones, y al conoci-
miento de fendmenos interfaciales. En el
campo tecnolégico, los procesos indus-
triales de estabilidad, transferencia, flo-
culacion, sedimentacion, etc., de siste-
mas coloidales estin relacionados con sus
propiedades reoldgicas.

La bentonita es un mineral arcilloso
hidrofilico que al ser tratado con sales de
amonio cuaternario se transforma en or-
ganofilico, propiedad que le permite pro-
ducir fenémenos tixotrépicos de amplia
aplicacion 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-
ganofilicas se pueden considerar como un
puente entre materia organica e inorgani-
ca, y cada dia aumentan las aplicaciones
tecnolédgicas y los trabajos de investiga-
cion de esta clase de compuestos (5).

Un concepto fundamental de la quimi-
ca es que la estructura de una molécula es
la responsable de sus propiedades; en
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efecto, las sustancias tienen diferentes
propiedades porque tienen estructuras di-
ferentes (6).

El anélisis 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 ato-
mos estan unidos, cémo estan unidos y
qué patrones de unién presentan, sin im-
portar la forma o el tamafio. El estudio de
las moléculas en este sentido corresponde
a la aplicacion de una rama de la matema-
tica discreta conocida como la teoria de
grafos. Un grafo es una estructura mate-
matica conformada por los conjuntos de
puntos y lineas donde los puntos se cono-
cen como vértices y las lineas como aris-
tas. La teoria de grafos se origin6 hace
aproximadamente unos 200 afios con tra-
bajos en diferentes campos de la ciencia
realizados por Euler en la solucién del
puente de Kénigsberg, Kirchhoff con cir-
cuitos eléctricos y Cahley en la enumera-
cion de isémeros organicos. Bajo esta
perspectiva, los &tomos se representan por
puntos y los enlaces, ya sean dobles o tri-
ples, como lineas sencillas, sin contar los
atomos de hidrégeno (7).

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

H,C CH— CH,— CH,

CH,

Figura 1. Férmula estructural del 2 metilbutano.
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Figura 2. Grafo quimico del 2 metilbutano.

Los niimeros indican los vértices y las
letras las aristas.

Algunas propiedades grafo-tedricas de
interés corresponden a las definiciones de
invariantes o indices grafo-tedricos, en
donde los indices corresponden al nime-
ro que lo caracteriza. Los indices gra-
fo-tedricos 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 més sencillo es el nimero de ato-
mos de carbono, y los mas avanzados son
los obtenidos mediante céalculos cudnticos
que tiene en cuenta geometrias optimiza-
das de las moléculas, polarizabilidades,
etc. Entre los indices que han mostrado
ser buenos descriptores de la estructura
de una molécula estan el nimero de Wie-
ner, W, y los llamados indices de conecti-
vidad molecular, chi: y y chi de valen-
cia: " 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 util emplear, en
ciertos estudios de compuestos de amonio
cuaternario, el indice chi path closter de
grado cuatro: “ypc , €l volumen molecular
Vu y el area superficial molecular Sy,.

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

A continuacidn se presenta un ejemplo
para obtener los indices grafo-tedticos
para el 2 metilbutano:

El indice W que se fundamenta en la
nocién de distancia entre dos vértices,
esto es, el nimero de aristas entre ellos es
la suma de todas las distancias grafo-ted-
ricas entre todos los pares de &tomos de la
molécula y se calcula formando el cuadro
descrito en la Tabla 1.

Tabla 1. Distancias entre pares de 4tomos
del 2 metilbutano

I 2 3 4 5
1 0

2 1 0

3 2 1 0

4 3 2 I 0

5 2 1 2 3 0
W =28+4+3+3+0=18

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

Para el calculo del indice de Randic se
le asigna a cada vértice una valencia 9,
que corresponde al nimero de aristas uni-
das a éste. Enla Tabla 2 se dan los valores
0 correspondientes al grafo quimico del 2
metilbutano.

Cada arista (i, j) se caracteriza me-
diante el nimero cij = (1/5i6j)". El in-
dice de Randic yy es la suma de estos tér-
minos: X cij.

El grado m de este indice, "yz , lo defi-
ne el nimero de aristas que se incluyan en
cada término, tal como se ilustra en las
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Tabla 2. Valores de valencia para los 4to-
mos del 2-metilbutano
Vértice o
1 1

2

3

4 1
5 1

ecuaciones [1] al [4], param igual a0, 1,
2 y 3, respectivamente.

e =Z(1/ &) F=(11) "+ (13) "+
/D)@ 2) P+ (1) P =42845 [1]

En esta ecuacion, por ser m cero, el
subindice i corresponde a cada uno de los
atomos de carbono y, en consecuencia, la
sumatoria comprende la suma de los res-
pectivos valores 5.

1/2

e =2(1/8i8) " =(1/1x3)" +

1/2

(1/3x2) "+ (1/2x1) "+ (1/3x1) " =
2,2701 2]

En este caso, como m = 1, cada térmi-
no de la sumatoria corresponde al produc-
to de los 41y 9j de los vértices unidos por
cada arista. De acuerdo con el grafo de la
Figura 2 y los valores 6 dados en la Tabla
2, se tiene: aristaa oi = 1y §j = 3: arista
bdi =3ydj =2;aristacdi =2ydj =1,
y finalmente, aristad 6i = 3y §j = 1.
xr =2(1 / 5i 8j 5k)

1/2 1/2

:(1/1><3><1) +

1/2 1/2

(1/1><3><2) +(1/l><3><2) +

1/2

(1 /3%x2 ><1) =1,8020 [3]

Dado que m = 2, cada término incluye
dos aristas consecutivas, es decir: ad,
ab,db y bc con sus correspondientes valo-
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res 6 involucrados. Es importante tener
en cuenta que los subindices ijk indican
dos aristas consecutivas.

1/2 1/2

Sxe=2(1/8i8j 8k 8I) " =(1/1x3x2x1)

+(1/1x3x2x1)"* =08165 [4]

Para m = 3 existen s6lo dos combina-
ciones de tres aristas consecutivas, esto
es: abc y dbc; por ello la sumatoria tiene
dos términos que incluyen los valores 6
correspondientes.

El indice *y ,c representa la suma de
todas las subunidades de la forma

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

1/2

X, =(1/1x3x1x2x1)""=04082  [5]

Los indices de Kier y Hall, "x" se
calculan de manera similar pero reem-
plazando los di por di", los cuales se cal-
culan mediante la ecuacién [6]:

Si =(Ziv —h) / (Zi—Zi” —1) [6]

donde Z"y Z son respectivamente el nd-
mero de electrones de valencia y total del
atomo iy h los enlaces de hidrégeno uni-
dos a él.

El volumen molecular V,; se calcula
aplicando una red tridimensional de cu-
bos arreglados en una caja en forma de
paralelepipedo con dimensiones X,
Yuax Y Zimax, que contienen la molécula, y
sumando el volumen de los cubos sobre-
lapados con las esferas atomicas.

El éarea superficial molecular Sy, se
calcula empleando la ecuacion [7]:
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S, =% li dX 7]

donde 1i indica el nimero de franjas de
ancho dX con las cuales se genera un gru-
po de circulos correspondientes a la inter-
ceccion 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 o0 QSAR, Quantitative
structure activity relations), consiste en la
bisqueda de relaciones matematicas entre la
estructura de una molécula, representada por
un fndice grafo-tedrico, y sus propiedades
(quimicas o fisicas), o su actividad biolégica,
respectivamente. Estas relaciones matemati-
cas permiten predecir las propiedades o la ac-
tividad bioldgica de las moléculas calculando
uno o varios descriptores moleculares ade-
cuados, a partir del grafo molecular, aun sin
necesidad de disponer fisicamente del com-
puesto quimico 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 relacion entre la estructura
molecular de compuestos quimicos y sus
propiedades fisicas, por ejemplo: solubili-
dad en agua, punto de ebullicion (14), AH
de vaporizacion (15), densidad (16), vold-
menes molares de compuestos de amonio
cuaternario (9), reparto de medicamentos
(17), angulos de contacto de solidos (18),
modelos biexponenciales linealizados para
el reparto (19), farmococinética/farmaco-
dindmica de corticosteroides en humanos
(20) y solubilidad de compuestos organicos
en agua (21).

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

suspensiones de bentonitas organofilicas,
en mezclas etanol-glicerina, como fun-
cién de indices grafo-teéricos que descri-
ben la estructura molecular de los catio-
nes de amonio cuaternario adsorbidos
sobre la arcilla.

METODOLOGIA

Materiales. Se us6 una bentonita natural
procedente del Valle del Cauca (Colom-
bia). Las fases cristalinas presentes en la
muestra se determinaron mediante difrac-
cion 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 °C) desorientado y
orientado en agua y en etilenglicol. Se
confirmd la presencia de montmorillonita
con pequefias cantidades de caolinita,
cuarzo y feldespato. Mediante un anilisis
semicuantitativo por rayos X se encontra-
ron los siguientes resultados: minerales
laminares > 90%, cuarzo < 5%, feldes-
pato < 5%. Capacidad catinica de cam-
bio (CEC): 836,4 meq /Kg. Area superfi-
cial especifica BET (determinada por
adsorcion de N,): 34 m?/g. El tamafio de
grano estad comprendido entre 0,6 y 100
micrémetros observandose cuatro grupos
de poblaciones con maximos 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 organofilicas se prepa-
raron al 100% de la capacidad catidnica 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 = CgH;;a CigHsy;
en los célculos se toma el valor promedio
del niimero de 4tomos 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.

Preparacion de las bentonitas orga-
nofilicas: a 100 mL de dispersion de ben-
tonita natural en agua destilada (100 g/L)

se le afiadieron 100 mL de solucién (0,17
molal) del catién de amonio cuaternario
correspondiente. LLas mezclas se agitaron
mecéanicamente durante dos horas y luego
se lavaron con agua desionizada mediante
decantacion y centrifugacion hasta final
de haluros. Las muestras se secaron a 65
°C durante 48 horas como tiempo mini-
mo, se molieron a 100 mesh, se colocaron
en frascos con tapa y se guardaron dentro
de un desecador (22, 24).

Preparacion de las suspensiones: el
medio de dispersiéon empleado fue una
mezcla que contenia igual volumen de
etanol y glicerina USP (25). A 30 mL del
medio de dispersion en agitaciéon (500

Tabla 3. Estructura esquemaética de los cationes de amonio cuaternario

“Tetrametilamonio (TMA)

CHy
HaC——N——CHs

CHy

Tetrabutilamonio (TBA)

HaC CH,

N . —CHy CHy /[
ey e My,

7/
Sl \CH{(CQ)z

HyC CHy

Hexadeciltrimetilamonio (HTMA)

HC—(Cthra [
CHy—N—CH,

CHs

Bencildimetiltetradecilamonio (BDMTA)

CH—CH
HC// \\C—CH2 CHy
\CH=C< \N*/CHZ‘(CH )
HSC/ \ 2/12
CHy
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Tetraetilamonio (TEA)

THz CHs
CH,—N—CH,
/]
HC o hc

Tetradeciltrimetilamonio (TTMA)

H3C—(CHa) 12 TH3
CHy—N—CHj

CHy

Didecildimetilamonio (DDDMA)
CHy
+
HyC——N—CH,

CH, (CH2gCHs
(HxC)g

CHs

Metiltrioctilamonio (MTOA)

HyC—(CHplg  $'s
.
CH,—N——CH,

CH,  (CHals—CH;
(Ha0)g

CHs

Benciltrictilamonio (BTHA)

HaC
GH CH:
—~ CH. 73
CH \\c/ 2\ K
~CH3

/N
HC\ _ZCH H)G CHy
CH

CHg

Benciltributilamonio (BTBA)
CHs

(H2Q)2

CH CH.
—~ CHy 72
o™ Ny M2
N CHy)z

(

HE VA
\CH//CH HoC EHz \CH3
)CHz)z

HsC

Alquilbencildimetilamonio (ABDMA)

/CH cH
HC\/ \c CH,
CH
CH=CH /\N'/ ’
e\
R
R-C-Cy

Bencildimetilhexadecilamonio (BDMIA)

CH,

CHy—N——CHj

SH=C_
{CHa) 14
HC CH |
\\CH—CH CHsy
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RPM) se afiadieron lentamente 0,75 gra-
mos de la bentonita organofilica; a los
cinco minutos se afadié 1 mL de N, N di-
metilformamida (como activante); a los
cinco minutos se agregd 40 mL del medio
de dispersion y se continu la agitacién de
la mezcla durante 20 minutos. Luego, la
mezcla se colocd en un balon aforado de
100 mL y se completd a volumen.

Medida de la viscosidad: se empled un
viscosimetro Stormer colocado dentro de
un termostato de aire a 25,00 + 0,10 °C.
El viscosimetro se calibré con soluciones
de sacarosa R.A. Merck. Para cada una de
las medidas se colocaron 90 mL de sus-
pension en la celda del viscosimetro, y se
midi6 el tiempo necesario para que el vas-
tago diera 100 revoluciones.

Programas empleados para los
calculos: los descriptores moleculares:
W, OXR, IXR’ ZXR, 3XR’ OXV’ IXV’ ZXV, 3Xv’ VM
y Sy se calcularon empleando el progra-
ma CODESSA (26), mientras que “ypc se

calcul6 manualmente.

La btsqueda de una funcién matemati-
ca que relacione la viscosidad de las sus-
pensiones de los compuestos organofili-
cos con la estructura de sus catinoes de
amonio cuaternario, descrita mediante
uno o varios descriptores moleculares, se
realiz6 mediante el programa Table Cur-
ve para las funciones de una variable, y el
Statgraf para funciones lineales de varias
variables.

RESULTADOS Y DISCUSION

Viscosidad de las suspensiones: las ben-
tonitas organofilicas se representan asi:
B, guiény la abreviacion correspondiente
al catién de amonio cuaternario. El efecto

de los compuestos organofilicos sobre la
viscosidad de una suspension se puede in-
terpretar considerando que una lamina de
bentonita tiene unidas a sus dos caras las
cadenas orgénicas 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 organofilicas,
corresponden al promedio de diez lecturas
independientes. Se puede apreciar que la
viscosidad es funcion de la naturaleza del
catiéon constituyente del compuesto orga-
nofilico, esto es, del nimero de atomos de
cabono y de la estructura de las cadenas.
En efecto, el valor de viscosidad mas pe-
quefio corresponde a la bentonita organo-
filica que tiene el cation tetrametilamonio;
igualmente, la viscosidad va aumentando a
medida que aumenta el nimero de 4tomos
de carbono del cation. También se observa
que cationes con el mismo nimero de 4to-
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
organofilicos que tienen los cationes: ben-
ciltributilamonio y hexadeciltrimetilamo-
nio (19 atomos de carbono); didecildimeti-
lamonio y alquilbencildimetilamonio (22
atomos de cabono) y bencildimetihexade-
cilamonio y metiltrioctilamonio (25 ato-
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 nimero de 4tomos de carbono),
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Tabla 4. Viscosidad de suspensiones de bentonitas organofilicas

Compuesto Viscosidad, 77, | Numero de atomos
organofilico (mPas) de carbono
B-TMA 21,9195 4
B-TEA 22,9549 8
B-BTEA 24,3851 13
B-TBA 24,9488 16
B-TTMA 25,8312 17
B-BTBA 23,9943 19
B-HTMA 26,9176 19
B-DDDMA 24,2592 22
B-ABDMA 24,6379 22
B-BDMTA 22,9679 23
B-MTOA 23,6665 25
B-BDMHA 25,6444 25

puesto que son descriptores de estructura
e invariantes para cada molécula en par-
ticular; con exepcion de “ypc 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 (n) de suspensiones de las bentoni-
tas organofilicas. La ecuaciéon de la
regresion que ajusta mejor los datos expe-
rimentales, en cada caso, se establecid
por medio de los parametros estadisticos,
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definidos para el método de los minimos
cuadrados: el valor mas alto del coefi-
ciente de correlacion r y el menor para la
desviacion estandar del ajuste s (27).

Inicialmente se ensayo el ajuste a dife-
rentes ecuaciones entre la viscosidad y cada
uno de los descriptores moleculares. La
ecuacion, de forma hiperbolica, viscosidad
en funcion de Sy, dio el valor mas alto der:
0,648 y el mas bajo de s:1,111; resultados
que indican un ajuste muy pobre.

Luego se ensayaron ajustes a ecuacio-
nes lineales de la viscosidad en funcién de
dos, tres y cuatro variables independien-
tes corrrespondientes a combinaciones de
los diferentes descriptores moleculares
dados en las Tablas 5y 6. Se encontr6 que
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Tabla 5. Descriptores moleculares de los cationes de amonio cuaternario (Parte I)

Catién w %r n Y o

TMA 16 4,5000 2,0000 3,0000 0

TEA 88 7.3284 42426 29142 3,0000
BTEA 307 10,4413 6,7603 52688 4,6964
TBA 560 12,9853 82426 59142 42426
TTMA 926 13,6924 8,5607 7,1997 3,7803
BTBA 838 14,6840 9,7603 7,5188 5,6284
HTMA 1281 15,1066 9,5607 7,9069 42803
DDDMA 1804 17,2279 11,1213 8,6140 54142
ABDMA 1712 16,8053 11,1390 9,1579 6,0231
BDMTA 1967 17,5124 11,6390 95115 62731
MTOA 2221 19,3492 12,6820 9,3640 6,4016
BDMHA 2550 18,9266 12,6390 10,2186 6,7731

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

Cation | % W f V4 Yoc Vu Su

TMA 44472 | 1,7889 | 2.6833 0 0 93,2204 | 103,3620
TEA 72756 | 40933 | 2,6066 | 2.6833 | 2,1213 |159,2775 | 1559978
BTEA 9,6624 | 56505 | 3,9340 | 33733 | 19817 |218,5288 | 229,5455
TBA 13,2254 | 85076 | 6,0965 | 4,3525 | 1,5000 |296,7139 | 294,7493
TTMA | 13,6396 | 83650 | 6,9030 | 3,6825 | 0,7500 |309,6269 | 352,4817
BTBA | 13,9050 | 86505 | 62168 | 43188 | 18219 |318,8898 | 309,7125
HTMA | 150538 | 93650 | 7.6101 | 4,1825 | 0,7500 |343,2084 | 391,5300
DDDMA | 17,1751 | 10,9411 | 83327 | 52340 | 12071 |393,9685 | 384.5685
ABDMA | 16,0264 | 99982 | 7.8386 | 4,8204 | 14871 |368,8622 | 409,9339
BDMTA | 16,7335 | 10,4982 | 81921 | 50704 | 14871 |386,7605 | 426,4975
MTOA | 192965 | 12,5172 | 9,0936 | 6,1545 | 14357 |4439131 | 436,259
BDMHA | 18,1477 | 114982 | 88992 | 55704 | 14871 |4243318 | 471,7471
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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 vy
MTOA, y II formado por cationes cuyas
cadenas tienen el grupo benzyl, o sea:
BTEA, BTBA, ABDMA, BDMTA vy
BDMHA.

La ecuacidn de la regresion lineal mul-
tiple [8], en la cual la incertidumbre de los
coeficientes corresponde a la desviacion
estandar, ajusta satisfactoriamente los da-
tos correspondientes al grupo I.

nN=-97+£58+(110+0,22) V,, +(0,0613 +
0,0055)S,, —(38,6 £7,4) '3, + (5,58 +
0,94) *%pe [8]

r=0,9956 §=0,2779

Esta ecuacion muestra que el area su-
perficial molecular Sy y el volumen mo-
lecular V,; de los cationes, la ramifica-
cion de las cadenas codificadas en 'y y la
acomodacion estructural codificada me-
diante “ypc (9) son los factores principales
que intervienen en la viscosidad de las
suspensiones de bentonitas organofilicas
que tiene cationes con cadenas alifaticas
Unicamente.

Igualmente, la ecuacién de la regre-
sioén lineal multiple [9], ajusta muy bien
los valores del grupo II.

n=-(1,526%0,037)10° + (0,503 £ 0,012)
S, —(1,960+ 0,048)10° *x" + (1,960 +
0,048) %%, [91

r=0,9997 5=0,04524
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Se podria suponer que el valor alto de r
se debe al nimero de puntos, es decir, a
que se emplean cinco puntos para ajustar
una funcion con tres variables indepen-
dientes; pero todos los demas ensayos
que se realizaron con el mismo nimero de
puntos para el mismo nimero 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 nimero
de puntos, cualquier otra combinacion de
tres variables independientes hubiera
dado un valor de r préximo a uno, hecho
que no sucedio.

En este caso se encuentra que el area
superficial molecular de los cationes Sy y
los descriptores moleculares %" y % que
codifican informacidn relacionada con el
nimero de dtomos de carbono de las ca-
denas (9), son los determinantes de la vis-
cosidad de las suspensiones de bentonitas
organofilicas que contienen cationes en
los cuales se encuentra el grupo aromati-
co bencilo.

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

CONCLUSIONES

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

Del analisis de regresion se obtuvo que
la viscosidad de las suspensiones de las
bentonitas organofilicas es funcién de la
naturaleza de los cationes de amonio cua-
ternario adsorbidos sobre la bentonita na-
tural.

Los parametros estadisticos, coeficien-
te de correlacion y la desviacion estandar,
muestran que la viscosidad es funcion li-
neal de los descriptores de estructura Sy,
Vi, % ¥ *¥pc para el grupo con cadenas
alifaticas; mientras que para el grupo de
cadenas hidrocarbonadas que tienen el
grupo bencilo es funcion lineal de los des-
criptores de estructura Vy, %" y %z.
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