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Resumen.

En este trabajo se presenta el desarrollo de modelos matematicos basados en las
relaciones cuantitativas estructura-propiedad (QSPRs) para modelar los indices de
retencion de compuestos aromaticos medidos en cromatografia de gases-
espectrometria de masas (GC-MS) en tres fases estacionarias de diferente polaridad
[1]. Se utilizaron 269 aromas para la columna polar DB-225MS, 267 moléculas para la
fase ligeramente polar HP5-MS y 262 compuestos para la columna no polar HP-1. En
cada caso se realizé una particion en grupos de calibracién, validacion y prediccion,
basada en el método de subconjuntos balanceados (BSM) [2], de tal forma de obtener
representatividad estructura-propiedad en los mismos. Posteriormente se calcularon
1819 descriptores moleculares [3] independientes de la conformacién con el programa
Dragon [4] y se us6 el método de reemplazo (RM) [5,6] para seleccionar los descriptores
mas importantes. Durante el proceso de seleccién de descriptores, el grupo de
calibracion se uso para construir los modelos, mientras que el de validacién se usé para
validar los mismos y evitar sobreajustes. Finalmente, el grupo de prediccion se usé para
medir la capacidad predictiva de los modelos QSPR. Los mejores modelos para las tres
fases estacionarias se obtienen con 5 descriptores: DB-225MS (R%.. = 0.86, Sca = 180.8,
R2a = 0.84, Sva = 171.2, R%pred = 0.79, Spred = 169); HP5-MS (R%. = 0.96, Scal = 64.2,
R2a = 0.96, Sva = 63.1, R%yeq = 0.95, Spred = 56.1) y HP-1 (R%c = 0.97, Scal = 58.8, R?%4
= 0.95, Sval = 61, R?%yeq = 0.92, Spreq = 63.8). Adicionalmente, cada modelo ha sido
exhaustivamente validado utilizando diferentes criterios y se ha definido su dominio de
aplicabilidad. Finalmente, se establecié el grado de contribucion de los descriptores
involucrados en cada modelo.
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