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摘要　根据分子拓扑理论 , 提出二 类化合物分子中顶点原子价点价值WiH的计算方法 ,并由WiH构建分子结

构信息价连接性拓扑指数 miH(m = 1, 2, 3, . . . ,n) ,提出取代基原子距离熵 S指数 . 用 miH(m = 1, 2)和 S研究二

类化合物的正辛醇 /水分配系数 Kow的 log Kow的构效关系 ( QSAR) ,相关性显著 ( a= 0. 05, P = 0. 0000) ,

其计算值与实验值的吻合程度高于有关文献 .利用建立的模型 , 给出无 lo g Kow文献值的其他 33种 PCDDs化合

物的预测值 .

关键词　二 　正辛醇 /水分配系数 (Kow ) 　 QSAR　结构信息指数
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Abstract　 Based on the molecular valence connectivi ty index , a method for calcula ting new apex

atomic valence point valuesWi
H
of Polychlorinated Dibenzo-p-Dioxins ( PCDDs ) is proposed.

Substi tuting atomic distance entropy S , w e const ruct molecular st ructure info rmation connectivity

topology index　
miH(m= 0, 1, 2, . . . ,n) byWi

H. The st ructural ef ficiency relationship of the log Kow

of n-octanol /water partition coefficients (Kow ) of the polychlo rinated dibenzo-p-dioxins PCDDs

compounds is studied by using　miH (m = 1, 2) and S. Good correlation is obtained (a= 0. 05, P=

0. 0000) . The matching of calculated and experimental data is better than that represented in

related documents. With the established model, the log Kow values of the other 33 PCDDs not

belonging to the modeling sample set were giv en. These values has not been reported in li teratures.

Key words　 dioxins, n-octanol /water parti tion coef ficients, Q SAR, st ructure info rmation

connectivi ty topological index

　　化合物构 -效关系的研究 , 对评价化合物的生物

效应和环境效应具有重要的意义 ,是当前环境化学最

前沿的研究领域之一
[1 ]
.氯代二苯并 -p -二

( polychlorinated dibenzo-p-dioxins, 以 下 简 称

PCDDs)有 75种异构体 , 由于对环境、 生物和人体极

其有害 ,近年来引起广大的环境科学家和公众的特别

关注 [2～ 6 ] .正辛醇 /水分配系数 (Kow )是环境科学中

一个重要的参数 [7 ] , 它表征有机污染物在土壤、水体

及生物体内的富集、迁移、 分解的能力 , 对于评价环

境污染及生物污染尤为重要 . 75种 PCDDs中只有 43

种 PCDDs有 log Kow实验数据 , 通过 QSAR研究 ,对

未测 log Kow值的 PCDDs进行估算 ,可以掌握它们在

环境行为方面的许多重要信息 .最近黄俊 [8 ]等人采用

化学图论思想 , 通过引入单苯环氯取代指数作为

PCDDs的结构符 , 从而建立相关方程取得了较好的

结果 .本文在前人研究 [ 9]的基础上 ,继续对 PCDDs的

log Kow与其结构之间的定量关系进行了研究 , 提出

了计算分子隐氢图中的顶点原子价点价值Wi H的新公

式 ,引入了取代基原子距离熵 S指数的概念 ,并给出
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了相应的相关方程 .

1　结构信息连接性指数计算方法

　　在众多的拓扑指数中 , 应用最广的是分子价连

接性指数miν. 在分子价连接性指数miν中 ,其核心问

题是分子隐氢图中顶点原子 i的价点价值WiV的取值

问题 . 本文根据 PCDDs类化合物的结构特点 , 提出

计算分子隐氢结构图中顶点原子价点价值Wi
H
(以示

区别WiV )新的计算方法:

　　Wi H= mi  Zi  ( Zi+ hi )  ( 8- N i )hi /( 2 ni ) / [4 ( Li

+ pi )  (ni - 1) ] , ( 1)

式中 ,Zi、hi、N i、ni、mi、 Li和 pi分别为分子隐氢图中顶

点 i原子的最外层价电子数、键合的氢原子数目、所

在的族数、最高主量子数、连接的骨架原子数、键合的

成键电子数和 i原子的杂化或配位方式 . pi的值与顶

点原子 i的杂化形式或配位方式有关 ,可通过逼近法

求得
[ 9]
.对于中心原子 ,若为等性 sp

3
杂化 ,则 pi = 0;

若为不等性的 sp3杂化 ,则 pi = - 1;若为等性的 sp2

杂化 ,则 pi = 0. 5676;若为等性的 sp杂化 ,则 pi =

0. 6141;对于配位的原子 ,若含双键的 pi = 26. 5000,

若含单键的 pi = 0. ( 1)式不仅考虑了 i原子的本性

(如 Zi、N i和 ni ) ,还考虑了 i原子的成键的环境 (如 hi、

mi和 pi ) ,因此Wi H比较好地揭示了分子隐氢结构图中

顶点 i原子的结构信息 . 现以右图 1为例说明 ( 1)式

的应用 . 由 ( 1)式计算有:

　　W
H
1 = 3× 4× ( 4 - 0)× ( 8 - 4)

0 /4
/( 4× ( 4+

0. 5676) ) = 2. 6272,

　　WH2 = 2× 4× ( 4 - 1)× ( 8 - 4) 1 /4 /( 4× ( 4+

0. 5676) ) = 1. 8577,

　　W
H
5 = 2× 6× ( 6 - 0)× ( 8 - 6)

0 /4
/( 4× ( 2 -

1) ) = 18. 0000,

　　WHCl = 1× 7× ( 7 - 0)× ( 8 - 7) 0 /4 /( 4× ( 3 -

1) ) = 6. 1250,

则有　WH1 = WH11 = WH12 = WH13 = WH14;

　　　 W
H
2 = W

H
3 = W

H
4 = W

H
6 = W

H
7 = W

H
8 = W

H
9 ;W

H
5 = W

H
10.

　　根据分子图邻接矩阵 ,由Wi H建构的新的价连接

性指数miH(m表示指数的阶 ,m = 0, 1, 2, . . . ,n)为:
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图 1　 1-ClPCDDs的隐氢结构与编号

　　 Fig. 1　 Hydrogen-suppressed g raph and num bering of 1-

Cl PCDDs

　　miH = ∑ (Wi H  WHj  WHk… ) - 0. 5 , ( 3)

式中 , 1阶和 2阶指数分别为:

　　
1
i
H
= ∑ (W

H
i  W

H
j )

- 0. 5
; ( 4)

　　 2iH = ∑ (WHi  WHj  WHk ) - 0. 5 , ( 5)

( 4)式中 ,∑ 是对分子中全部边 (共价键 )求和 , ( 5)

式中∑ 是对分子中两两相邻边 (三顶点原子价点价

值乘积平方根的倒数 )全部求和 . 由于在式 ( 1)中引

入了结构因子 , ( 3)式中又保留了分子的价连接性性

质 ,故把
m
i
H
指数称为结构信息价连接性指数 .

　　通过研究 PCDDs化合物 lg Kow的实验值发现:

PCDDs分子的
m
i
H
越大 , 其 lg Kow值越大 ; 取代基越

多 , lg Kow值越大 , 但对于含有相同数目的氯原子取

代物 PCDDs分子 , 其值则不呈线性变化 , 这说明

lg Kow值还与 Cl原子取代的位置有关 . 为此 ,我们建

立了一个新的结构信息指数—— 分子取代基原子距

离熵 ( S)指数来表征 PCDDs分子的 lg Kow大小 , S的

计算方法如下:

　　 S = - ∑ pCl- O lg (pCl- O /k ) - ∑ lgdcl- cl , ( 6)

式中 ,pCl- O则表示氯 ( Cl)原子到两个氧 ( O)原子的

最短距离 (即相隔多少个化学单键 )之和 ; dcl- cl则表

示氯 ( Cl)原子到另一个氯 ( Cl)原子的最短距离 (即

相隔多少个化学单键 )之和 ; k表示 PCDDs分子中化

学单键总数 . 利用 ( 4) ～ ( 6)式计算了 43种 PCDDs

分子的miH (m = 1, 2)、 S值列在表 1中 .

2　 PCDDs的 l gKow与
mχH (m= 1, 2)、 S的相

关性

　　在研究中 , 我们利用了 Rull等
[10 ]所收集整理的

含有 42种 PSDDs的数据集 , 再加上母体化合物二苯

并 -对 -二 共 43种化合物构成建模样本 (表 1) .根

据表 1所计算的 43种 PCDDs分子的
m
i
H
(m = 1, 2)和

S值 ,利用多元线性回归方法 ,建立 43个 PCDDs分子

的 lg Kow与miH (m = 1, 2)和 S之间的定量相关方程 ,

设定检验的显著性水平T= 0. 05,得到如下回归结

果:

　　 log Kow = 1. 3661
1
i
H
- 1. 7542,n = 43, s =

0. 28, F = 245. 10 , R = 0. 9256,R2 = 0. 8567, ( 7)

　　 log Kow = 1. 15182iH + 0. 9330,n = 43, s =

0. 28, F = 243. 52,R = 0. 9251, R2 = 0. 8558, ( 8)

　　 log Kow = 1. 41861iH- 0. 04192iH - 1. 8720,n=

43, s= 0. 28, F= 120. 57, R= 0. 9261, R2 = 0. 8577,

( 9)

　　 log Kow = 1. 61871iH - 0. 0611S - 2. 7811,n =

43, s= 0. 27, F= 128. 46, R= 0. 9302, R2 = 0. 8653,
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( 10)

　　 log Kow = 1. 26932iH - 0. 0355S+ 0. 6572,n =

43, s= 0. 28, F= 118. 99,R= 0. 9252, R2 = 0. 8560,

( 11)

上述回归方程中 P= 0. 0000,n、s、R、F和 P分别为回

归方程样本数、 标准偏差、 相关系数、 方差比 (即

Fischer检验值 ) 和显著性水平 .分析以上回归方程 ,

并由 ( 7) ～ ( 11) 式得到 , F0. 05141 = 245. 10或 243. 52

 4. 08,F0. 05
140 = 120. 57或 128. 46或 118. 99 3. 23,

均可通过 F检验 ; 且模型中的 R
2均大于 0. 86, 说明

这些模型中只有 13%或 14%的样本未知因素不能解

释 , 所有的模型是有效的 ; 从显著性水平 P来看 , 在

所设定的显著性 (T= 0. 05)水平上 ,所有模型的 R的

相关关系 ( P = 0. 0000)显著 ; 另外方程中的独立变

量为 1或 2, 均大于样本数的 7倍 , 符合多元线性回归

的要求 [9 ] ,而且有较大的相关系数 R以及较小的标准

偏差 s ( MOD模型 [10 ]的为 0. 31)也说明所有方程均可

用于 PCDDs的 log Kow的预测 .

表 1　 43种 PCDDs化合物 lg Kow的实验值、 计算值、mχH (m= 1, 2) 和 S值

Tabl e 1　 Experimental and calculated val ues of lg Kow from 43 PCDDs compounds and　mχH (m= 1, 2)、 S values

化合物

Compounds
　 1iH 　 2iH S

lg K ow
*

Exp cal7 cal8 cal9 cal10 cal11 cal12 cal13

diben zo-p-dioxin 4. 6833 3. 2653 0 4. 30 4. 64 4. 69 4. 63 4. 80 4. 80 4. 74 4. 72

1- 4. 9903 3. 6191 2. 6975 5. 05 5. 06 5. 10 5. 06 5. 13 5. 16 5. 18 5. 15

2- 4. 9878 3. 5971 2. 4859 5. 00 5. 06 5. 08 5. 05 5. 14 5. 13 5. 12 5. 15

2, 3- 5. 2948 3. 9558 4. 9414 5. 60 5. 48 5. 49 5. 47 5. 49 5. 50 5. 55 5. 58

2, 7- 5. 2923 3. 9289 4. 4643 5. 75 5. 48 5. 46 5. 47 5. 51 5. 49 5. 51 5. 58

2, 8- 5. 2923 3. 9289 4. 5154 5. 60 5. 48 5. 46 5. 47 5. 51 5. 48 5. 51 5. 58

1, 2, 4- 5. 6041 4. 3331 7. 2136 6. 35 5. 90 5. 92 5. 90 5. 85 5. 90 5. 93 6. 01

1, 2, 3, 4- 5. 9135 4. 7204 9. 2100 6. 48 6. 32 6. 37 6. 32 6. 23 6. 32 6. 47 6. 44

1, 2, 3, 7- 5. 9086 4. 6699 8. 2381 6. 48 6. 32 6. 31 6. 31 6. 28 6. 29 6. 36 6. 44

1, 3, 6, 8- 5. 9062 4. 6391 7. 7315 6. 29 6. 31 6. 28 6. 31 6. 31 6. 27 6. 22 6. 44

2, 3, 7, 8- 5. 9062 4. 6463 6. 4351 6. 42 6. 31 6. 28 6. 31 6. 39 6. 33 6. 35 6. 44

1, 2, 3, 9- 5. 9111 4. 6919 9. 3207 6. 39 6. 32 6. 11 6. 32 6. 22 6. 03 6. 42 6. 44

1, 2, 6, 8- 5. 9086 4. 6649 8. 0496 6. 43 6. 32 6. 31 6. 31 6. 29 6. 29 6. 46 6. 44

1, 3, 7, 8- 5. 9062 4. 6427 7. 8701 6. 30 6. 31 6. 28 6. 31 6. 30 6. 27 6. 29 6. 44

1, 3, 7, 9- 5. 9062 4. 6391 7. 9336 6. 39 6. 31 6. 28 6. 31 6. 29 6. 26 6. 22 6. 44

1, 4, 7, 8- 5. 9086 4. 6634 8. 0494 6. 39 6. 32 6. 30 6. 31 6. 29 6. 29 6. 28 6. 44

1, 3, 6, 9- 5. 9086 4. 6598 8. 0231 6. 25 6. 32 6. 30 6. 31 6. 29 6. 29 6. 22 6. 44

1, 2, 4, 7- 5. 9086 4. 6649 8. 1957 6. 25 6. 32 6. 31 6. 31 6. 28 6. 29 6. 32 6. 44

1, 2, 4, 8- 5. 9086 4. 6649 8. 1875 6. 25 6. 32 6. 31 6. 31 6. 28 6. 29 6. 32 6. 44

1, 2, 3, 6- 5. 9111 4. 6919 8. 0496 6. 86 6. 32 6. 34 6. 32 6. 30 6. 33 6. 42 6. 44

1, 2, 7, 9- 5. 9086 4. 6649 8. 0654 6. 86 6. 32 6. 31 6. 31 6. 29 6. 29 6. 46 6. 44

1, 2, 7, 8- 5. 9086 4. 6689 7. 9951 6. 38 6. 32 6. 31 6. 31 6. 29 6. 30 6. 52 6. 44

1, 4, 6, 9- 5. 9111 4. 6805 8. 1217 6. 38 6. 32 6. 32 6. 32 6. 29 6. 31 6. 21 6. 44

1, 2, 3, 8- 5. 9086 4. 6699 8. 3665 6. 10 6. 32 6. 31 6. 31 6. 27 6. 29 6. 36 6. 44

1, 2, 4, 6- 5. 9111 4. 6869 8. 3911 6. 10 6. 32 6. 33 6. 32 6. 27 6. 31 6. 38 6. 44

1, 2, 4, 9- 5. 9111 4. 6869 8. 4491 6. 10 6. 32 6. 33 6. 32 6. 27 6. 31 5. 93 6. 44

1, 2, 3, 4, 6- 6. 2004 5. 0402 9. 9371 6. 30 6. 72 6. 74 6. 71 6. 65 6. 70 6. 47 6. 87

1, 2, 3, 4, 7- 6. 2180 5. 0522 9. 6751 6. 60 6. 74 6. 75 6. 74 6. 69 6. 73 6. 86 6. 87

1, 2, 4, 6, 9- 6. 2180 5. 0407 9. 1994 6. 60 6. 74 6. 74 6. 74 6. 72 6. 73 5. 93 6. 87

1, 2, 3, 6, 7- 6. 2180 5. 0508 9. 2297 6. 74 6. 74 6. 75 6. 74 6. 72 6. 74 6. 96 6. 87

1, 2, 3, 6, 8- 6. 2156 5. 0250 9. 3610 6. 53 6. 74 6. 72 6. 73 6. 71 6. 70 6. 72 6. 87

1, 2, 3, 6, 9- 6. 2084 5. 0457 9. 9871 6. 24 6. 73 6. 74 6. 72 6. 66 6. 71 6. 72 6. 87

1, 2, 3, 7, 8- 6. 2156 5. 0286 9. 3906 6. 64 6. 74 6. 72 6. 73 6. 71 6. 71 6. 79 6. 87

1, 2, 3, 7, 9- 6. 2156 5. 0250 9. 1700 6. 40 6. 74 6. 72 6. 73 6. 69 6. 71 6. 72 6. 87

1, 2, 4, 7, 8- 6. 2004 5. 0236 9. 9677 6. 20 6. 72 6. 72 6. 71 6. 65 6. 68 6. 74 6. 87

1, 2, 3, 4, 7, 8- 6. 5249 5. 4149 9. 0103 7. 80 7. 16 7. 17 7. 16 7. 23 7. 21 7. 28 7. 30

1, 2, 3, 6, 7, 9- 6. 5249 5. 4059 9. 1101 7. 59 7. 16 7. 16 7. 16 7. 22 7. 20 7. 18 7. 30

1, 2, 3, 6, 8, 9- 6. 5249 5. 4059 9. 6950 7. 59 7. 16 7. 16 7. 16 7. 19 7. 17 7. 18 7. 30

1, 2, 4, 6, 7, 9- 6. 5249 5. 4008 9. 7101 6. 85 7. 16 7. 15 7. 16 7. 19 7. 17 7. 13 7. 30

1, 2, 4, 6, 8, 9- 6. 5249 5. 4008 9. 9101 6. 85 7. 16 7. 15 7. 16 7. 18 7. 16 7. 13 7. 30

1, 2, 3, 4, 6, 8- 6. 5249 5. 4074 10. 0112 6. 85 7. 16 7. 16 7. 16 7. 17 7. 17 7. 21 7. 30

1, 2, 3, 4, 6, 7, 8- 6. 9943 5. 9933 10. 0454 8. 00 7. 80 7. 84 7. 80 7. 93 7. 91 7. 72 7. 73

1, 2, 3, 4, 6, 7, 8, 9- 7. 1436 6. 1756 9. 6954 8. 20 8. 00 8. 05 8. 00 8. 19 8. 15 8. 21 8. 16

* cal7～ cal11分别为 ( 7) ～ ( 11) 式的计算值 , cal12～ cal13分别为文献 [8] 和 [10 ]的计算值。cal7～ cal11 are the value of prediction form correlation

equat ions ( 7) ～ ( 11) , cal12～ cal13　 calculated value f rom reference [8 ] and [10 ] .
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3　结果与讨论

3. 1　模型值与实验值的对比

　　利用 ( 7) ～ ( 11)式计算出 43种 PCDDs分子的

log Kow值 ,其结果列在表 1中 .图 2是 42种 PCDDs和母

体的 log Kow的模型 (式 ( 7) )预测值与实验值的相关

图 , 从图 2中可以看出 , 两者之间的差异比较小 . 从

表 1中的数据可以看出 , 尽管我们采用结构信息连接

性指数和分子取代基原子距离熵指数 ,且没有进行复

杂的数学运算 ,但所建模型的精度并不比文献 [8]和

Rulle等 [10 ]建立的基于分子热力学的 MOD模型逊

色 , 其计算值与实验值的吻合程度比他们要好 .这说

明本文提出的结构信息连接性指数和分子中取代基

原子距离熵比较好地揭示了 PCDDs分子结构信息 .

3. 2　其他 33种 PCDDs的 logKow的预测值

　　利用 ( 7) ～ ( 11) 式对未见文献报道的另外 33

种 PCDDs化合物的 lg Kow的值进行了预测 , 预测结

果列在表 2中 .从预测结果来看 , 与文献 [8 ]的预测

结果是相一致的 .

3. 3　交叉检验的 R′与回归模型的 R呈一致性

　　本文用留一法 ( leav e-one-out )对 43种 PCDDs化

合物的 lg Kow值进行交叉检验 , 即每次剔除一个样

本 , 用此样本作预测集 , 其余的 n - 1样本作学习集

对它们进行预测 . ( 7) ～ ( 11)式交叉检验的统计特

征值为 R′= 0. 9150～ 0. 9280, s = 0. 27～ 0. 29,与

原回归模型的 R值一致 .交叉检验的结果也表明 ,新

模型具有较强的外部预测能力 .

表 2　对另外 33种 PCDDs的 lg Kow值预测

Tabl e 2　 Predicted l gKow values of other 33 PCDDs compounds

化合物

Compounds
　 1iH 　 2iH S

lg Kow
*

cal7 cal8 cal9 cal10 cal11 cal12

1, 2- 5. 2972 3. 9779 5. 1034 5. 32 5. 51 5. 48 5. 48 5. 53 5. 14

1, 3 5. 2948 3. 9522 4. 9784 5. 32 5. 49 5. 47 5. 49 5. 50 5. 29

1, 4- 5. 2972 3. 9729 5. 0435 5. 32 5. 51 5. 48 5. 49 5. 52 5. 14

1, 6- 5. 2972 3. 9729 4. 8973 5. 32 5. 51 5. 48 5. 49 5. 53 5. 10

1, 7- 5. 2948 3. 9509 4. 6774 5. 32 5. 48 5. 47 5. 50 5. 51 5. 20

1, 8- 5. 2948 3. 9509 4. 7354 5. 32 5. 48 5. 47 5. 50 5. 50 5. 20

1, 9- 5. 2972 3. 9729 4. 9643 5. 32 5. 51 5. 48 5. 49 5. 52 5. 10

1, 2, 3- 5. 6041 4. 3381 7. 3205 5. 73 5. 93 5. 90 5. 84 5. 90 5. 52

1, 2, 6- 5. 6041 4. 3317 6. 7665 5. 73 5. 92 5. 90 5. 88 5. 92 5. 31

1, 2, 7- 5. 6017 4. 3097 6. 5423 5. 73 5. 90 5. 89 5. 89 5. 90 5. 41

1, 2, 8- 5. 6017 4. 3097 6. 6515 5. 73 5. 90 5. 89 5. 88 5. 89 5. 41

1, 2, 9- 5. 6041 4. 3317 6. 8914 5. 73 5. 92 5. 90 5. 87 5. 91 5. 83

2, 3, 7- 5. 5993 4. 2876 6. 4273 5. 73 5. 87 5. 89 5. 89 5. 87 5. 54

1, 7, 8- 5. 6017 4. 3096 6. 6515 5. 73 5. 90 5. 89 5. 88 5. 89 5. 44

1, 3, 6- 5. 6017 4. 3060 6. 6995 5. 73 5. 89 5. 89 5. 88 5. 88 5. 47

1, 3, 7- 5. 5993 4. 2840 6. 4685 5. 73 5. 87 5. 89 5. 89 5. 87 5. 57

1, 3, 8- 5. 5993 4. 2840 6. 4754 5. 73 5. 87 5. 89 5. 89 5. 87 5. 57

1, 3, 9- 5. 6017 4. 3060 6. 7085 5. 73 5. 89 5. 89 5. 88 5. 88 5. 47

1, 4, 6- 5. 6041 4. 3267 6. 7845 5. 73 5. 92 5. 90 5. 88 5. 91 5. 31

1, 4, 7- 5. 6017 4. 3047 6. 5446 5. 73 5. 89 5. 89 5. 89 5. 89 5. 41

1, 2, 6, 7- 5. 9111 4. 6906 8. 0655 6. 32 6. 34 6. 32 6. 29 6. 32 5. 53

1, 2, 6, 9- 5. 9111 4. 6855 8. 1481 6. 32 6. 33 6. 32 6. 29 6. 32 5. 53

1, 2, 8, 9- 5. 9111 4. 6906 8. 2995 6. 32 6. 34 6. 32 6. 28 6. 32 5. 53

1, 2, 4, 7, 9- 6. 2156 5. 0200 9. 0921 6. 55 6. 72 6. 74 6. 72 6. 71 6. 21

1, 2, 4, 6, 8- 6. 2156 5. 0200 9. 0853 6. 55 6. 72 6. 74 6. 72 6. 71 6. 21

1, 2, 4, 6, 7- 6. 2180 5. 0457 9. 1591 6. 55 6. 74 6. 74 6. 72 6. 74 6. 05

1, 2, 4, 8, 9- 6. 2180 5. 0457 9. 2682 6. 55 6. 74 6. 74 6. 72 6. 73 6. 05

1, 2, 3, 8, 9- 6. 2180 5. 0508 9. 3529 6. 55 6. 75 6. 74 6. 71 6. 74 5. 91

1, 2, 3, 6, 7, 8- 6. 5249 5. 4109 9. 7683 6. 96 7. 17 7. 16 7. 18 7. 18 6. 29

1, 2, 3, 4, 6, 9- 6. 5274 5. 4280 10. 1360 6. 97 7. 18 7. 16 7. 17 7. 19 6. 21

1, 2, 3, 7, 8, 9- 6. 5249 5. 4109 9. 8352 6. 96 7. 17 7. 16 7. 18 7. 18 6. 29

1, 2, 3, 4, 6, 7- 6. 5274 5. 4331 10. 1361 6. 97 7. 19 7. 16 7. 17 7. 19 6. 21

1, 2, 3, 4, 6, 7, 9- 6. 8343 5. 7882 10. 0067 7. 34 7. 60 7. 58 7. 67 7. 65 6. 73

* cal7～ cal11分别为 ( 7) ～ ( 11) 式的计算值 , cal12为文献 [8 ] 的预测值 . cal7～ cal11 are the value of prediction form correlation equations ( 7) ～

( 11) , cal12 calculated value f rom reference [8 ] .
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4　结束语

　　 ( 1) 结构信息连接性指数可以成功地用于

PCDDs化合物 lg Kow值的预测研究 , 是因为 W
H
i

和
m
i
H
(m = 1, 2)、 S充分揭示了分子中顶点原子和分

子本身的结构信息 ,因此计算值和预测值比较接近实

验值 ; ( 2)与基于热力学计算 lg Kow的 MOD模型和

文献 [8 ]的模型相比 , 利用 S和miH的组合建立的新

模型具有计算简便、不需要查找任何化学数据 ,更适

合于 PCDDs的 lg Kow的建模与预测 ,其 (复 )相关系

数 R都比相关文献的高 ; ( 3)虽然有个别计算值偏离

实验值比较大 , 有可能是实验的误差造成的 .

图 2　 PCDDs的 log Kow计算值与实验值的比较

　　 Fig. 2　 Predicted value v s. experimental v alue of log Kow of

43 PCDDsr in the sam ple set
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韩国初步研制出禽流感疫苗毒株

　　韩国科学家最近研制出针对 H5N1型禽流感病毒的疫苗毒株 ,并计划不久后用该疫苗毒株进行动物试验。

　　韩国忠南大学兽医科教授徐相熙在 2003年 12月韩国爆发禽流感疫情后开始进行禽流感疫苗毒株的研究。

他从 H5N1型禽流感病毒的 8个遗传基因中提取生成 H5型血凝素的遗传基因 ,去除其高致病性成分 ,并将这种

遗传基因取代人类流感病毒的 HA遗传基因 ,然后接种于人体细胞内 ,使之重新组合后产生疫苗毒株。

　　血凝素简称 HA,是病毒外壳的一种蛋白质 ,禽流感病毒的类型就是根据血凝素的类型来划分的。研究者

称 ,理论上接种这种疫苗毒株后 2个星期左右动物体内便产生抗体 ,具有抗病毒的功能。因此 ,接种这种疫苗毒

株后 ,即使带有 H5型基因的新型流感病毒侵入 ,也不能侵害机体内的正常细胞。

　　徐相熙计划先在猴子身上进行试验 ,然后再进行人体试验。预计在 2004年 6月 ,这种禽流感病毒疫苗毒株的

开发任务将全部完成。

据《科学时报》　　
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