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Se obtuvieron dos parámetros empíricamente ajustados, para 74 niveles de la 

teoría, que permiten cálculos de pKa rápidos y fiables utilizando solamente la 

diferencia de energía de Gibbs entre un ácido y su base conjugada en solución 

acuosa (ΔGs(BA)). Se obtuvieron los parámetros mediante ajuste por mínimos 

cuadrados de ΔGs(BA) calculados vs. pKa experimentales para fenoles, ácidos 

carboxílicos y aminas utilizando conjuntos de ajuste de 20 moléculas por cada 

familia química. Se utilizaron conjuntos de prueba de 10 moléculas por familia -

totalmente independiente de los conjuntos de ajuste- para verificar la fiabilidad del 

método. Se encontró que, a excepción de MP2, las desviaciones con respecto a 

los experimentos son inferiores a 0,5 unidades de pKa. Por otra parte, se han 

encontrado errores absolutos promedio inferiores a 0,35 unidades de pKa para el 

98,6%, 98,6% y 94,6% de los niveles probados de teoría, tanto de fenoles, ácidos 

carboxílicos y aminas. Se espera que los parámetros estimados faciliten las 

estimaciones computacionales de valores de pKa de especies para las cuales esta 

magnitud es aún desconocida, con incertidumbres similares a los experimentales. 

Sin embargo, el presente estudio trata solamente con moléculas de complejidad 

modesta, por lo tanto, la fiabilidad del método para sistemas más complejos aún 

necesita ser demostrada.  
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