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Bifenis policlorados (PCB's), consistem de 209 congéneros com diferentes
nameros de atomos de cloro em diferentes posicées na molécula de bifenil. Devido
as suas propriedades fisicas os PCB’s sdo largamente utilizados na indastria. Como
consequéncia da sua alta resisténcia a oxidacdo e reducdo e do descarte
inapropriado, resultado da crescente contaminacdo dos componentes do
ecossistema global por PCB's. Os PCB's sdo encontrados no ar, agua e solo. A
natureza lipofilica e a persisténcia dos PCB's contribuem para seu alto potencial de
bioacumulacéo nos altos niveis da cadeia alimentar. Isto é, residuos de PCB's sédo
rotineiramente detectados em peixes e tecido adiposo humano. Nos seres humanos
os problemas de saude que podem ocorrer dependem da dose de exposi¢do. Os
PCB's sédo considerados cancerigenos, aléem de afetarem o sistema reprodutivo, e
causarem danos irreversiveis em filhos de mulheres que sofreram algum tipo de
exposicao.

No estudo do impacto ambiental de uma substéncia téxica, € importante
conhecer as propriedades da mesma. O estudo de PCB's é limitado porque apesar
da possibilidade de sintetizar todos os PCB's, muitos ndo o sdo em quantidades
suficientes para se fazer uma andlise experimental de suas propriedades fisicas,
desta forma, ha grandes dificuldades em se obter muitas das propriedades de varios
PCB’s, e a literatura é escassa em relacdo a estes dados. Dai a importancia da
construcéo de modelos e previsdo das mesmas.

Neste trabalho apresentamos um estudo QSPR (Quantitative Structure-
Properties Relationship) para relacionar as propriedades fisico-quimicas de PCB’s
com descritores eletrénicos, estéricos e topoldgicos. As propriedades estudadas
foram, o coeficiente de particdo carbono-agua, pressdo de vapor, solubilidade em
agua, constante da lei de Henry, coeficiente de atividade aquosa e ponto de fuséo.
Com a utilizagdo de andlise por componentes principais (PCA) e regressao por
minimos quadrados parciais (PLS) foi possivel a partir dos dados experimentais
disponiveis na literatura, elaborar modelos de previsdo para os demais congéneros.
As geometrias moleculares utilizadas na obtencdo dos parametros eletronicos,
estéricos e topologicos, foram obtidas ap6s analise conformacional utilizando-se o
método semi-empirico AM1. Os descritores foram calculados com os programas
Spartan5 e POLLY.
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