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摘要 由化学物质毒性效应登录  × ∞≤≥ 年光盘系统检索获得 种环氧化合物对鼠沙门氏菌致变活性

数据 应用主成分分析法从 种分子描述符中选择出  种对致变活性有明显影响的描述符 碳原子数 苯环

数 氢原子数 烷基数和氧原子数 通过样本学习集训练并优化神经网络结构 建模分类预报 对于 个样本 

低和高 类活性 正确分类率达到   结果表明  ∗ 个骈接苯环的环氧化物的特殊结构具有很强的致变活

性 
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  环境污染物多环芳烃°2

° 具有较强的致变和致癌作用 近期研究

表明 多环芳烃进入人体后经过代谢 形成环氧化物 

为致癌的前兆体见图  通过定量构效关系±∏2

√≥∏∏ √  ±≥  研究以

预报未经测试的环氧化物的致变性能 具有理论和实

际价值≈ ∗  鉴于以往环氧化物 ± ≥  研究所用模式

限制 样本数较少 本研究则应用神经网络模式继续扩

大样本数目 预测值与实验值比较 正确分类率达到

  

1  样本结构描述符与其致变活性数据矩阵

脂肪烃和芳香烃环氧系列化合物致变活性数据来

自  × ∞≤≥光盘系统  年版 共检索得样本  组 

其中 对鼠沙门氏菌致变活性大于等于 Λ皿的为

组 而小于 Λ皿的为  组 然而 目前尚无专

家公认的致变活性的分级标准 就本体系而言 可相

对依 Λ皿为分界线划为低  和高   类活

性 列入表  

2  主成分分析选择有影响的分子描述符

样本矩阵做主成分分析得到 个主成分 它们对

应的特征值经大小排队后得到前 个主成分 第 个

主成分所含信息量占总信息量的   其表达式所含

个加合项中第 项和第 项权重为大 因此 第 
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年 月
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表 1  环氧系列化合物分子结构编码与其致变活性关系的 ΒΠ网络计算结果1)

×  ≤∏∏°   ±≥ ¬

化合物名称
分子结构与致变活性描述符 毒性分级

≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈≈ ≈ ≈ ≈

2萘基环氧乙烷                 

2甲基22蒽基环氧乙烷                 

2苯并蒽基环氧乙烷                 

2苯基乙基环氧乙烷                 

苯基环氧乙烷                 

苯基甲基环氧乙烷                 

≈ . 2联苯基22基2甲基环氧乙烷                 

 2二甲基环氧乙烷              

顺式2 2二甲基环氧乙烷              

反式2 2二甲基环氧乙烷              

2 基环氧乙烷                 

环氧乙烷              

丁基环氧乙烷              

22丁烯基2环氧乙烷               

2萘甲基2环氧乙烷                 

≈2 . 2联苯基22基2乙基环氧乙烷               

≈2 . 2联苯基22基2甲基环氧乙烷                 

2己烯基环氧乙烷              

2甲基22苯基环氧乙烷                 

22甲苯基2乙基环氧乙烷              

22萘基2乙基环氧乙烷              

≈2苯甲基2苯基2甲基环氧乙烷                 

2芘基环氧乙烷                 

2芘基环氧乙烷                 

甲基环氧乙烷               

22甲苯基环氧乙烷              

环氧丙烷               

呋喃                 

芘并2 2呋喃                 

芘并2 2呋喃                 

 2环氧2   2四氢蒽                 

苯并2 醋蒽并2 2环氧乙烯                 

2二氢苯并2 醋蒽并2 2环氧乙烯                 

2二氢苯并 醋蒽并 2环氧乙烯                 

2二氢苯并2 醋蒽并2 2环氧乙烯                 

2二氢苯并2 醋蒽并2 2环氧乙烯                 

2二氢苯并2 醋蒽并2 2 环氧乙烯                 

2二氢苯并2 蒽并2 2环氧乙烯                 

  2四氢苯并2 菲并2 2环氧乙烯                 

2二氢苯并2 2芘并2 2环氧乙烯                 

ΒΑ2二氢苯并 2 并 2环氧乙烯                 

2甲基2苯并2 醋蒽并2 2环氧乙烯                 

2二氢 并2 2环氧乙烯                 

2环氧2 2二氢苯并醋蒽                 

2二氢菲并2 2环氧乙烯                 

   2四氢菲并2 2环氧乙烯                 

 2二 烷               

 2环氧丁烷               

 2环氧丁烷              

 2环氧丁烯              

 2环氧环戊烷                 

 2环氧丁基苯              

2 2环氧丙烷联苯                 

2苯基2苯乙烯2 2环氧化物                 

对2联苯基丁烷环氧化物                 

   2四氢2 2二甲基2 2环氧蒽                 

 2环氧2 2二氢2 2二甲基苯并蒽                 
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续表 

化合物名称
分子结构与致变活性描述符 毒性分级

≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈ ≈≈ ≈ ≈ ≈

 2环氧2 2二氢22甲基苯并蒽                 

  2≥  2环氧2   2四氢苯并蒽                 

  2≥  2环氧2   2四氢苯并蒽                 

 2环氧2   2四氢苯并蒽                 

  2≥  2环氧2   2四氢苯并蒽                 

  2≥  2环氧2   2四氢苯并蒽                 

 2环氧2   2四氢二苯并芘                 

 2二氢2 2环氧苯并芘                 

 2环氧2   2四氢苯并芘                 

 2环氧2   2四氢苯并芘                 

 2环氧2   2四氢苯并芘                 

 2环氧2 2二氢22甲基胆蒽                 

 2环氧22甲基胆蒽                 

 2环氧2   2四氢                 

 2环氧2   2四氢                 

  2 2环氧2   2四氢                 

  2 2环氧2   2四氢                 

  2环氧2   2四氢22环庚基芘                 

 2环氧2 2二氢苯并蒽                 

 2环氧2   2四氢二苯并芘                 

 2二氢2 2环氧茚并  2芘                 

 环氧2 2环氧辛烷                 

 2环氧环己烷              

 2环氧22环氧乙基环己烷                 

 2环氧环己烯               

 2环氧环戊烷              

 2环氧2   2四氢菲                 

 2环氧2   2四氢三苯                 

≈ 甲苯基 甲基环氧乙烷              

≈碳原子数  ≈氢原子数  ≈氧原子数  ≈烷基数  ≈芳香环数  ≈烯键  ≈顺结构  ≈反结构  ≈外消旋  

≈内消旋  ≈ΑΒ构象  ≈致变活性Λ皿  ≈毒性试验分级  ≈毒性计算分级

图 1  多环芳烃致癌反应历程

ƒ     ° 

主成分代表碳原子数和与环氧化物骈接的苯环数 如

此 第 和第 个主成分其所含信息量分别为总信息

量的  和   分别代表氢原子数 取代环氧化物氢

的烷基数及氧原子数 前 个主成分所含信息量之和

已占总信息量的   足以保持原样本矩阵所包含的

± ≥  规律 且使问题约化 变得清晰 主成分分析后

筛选变量得到  个对毒性影响较大的特征分子描述

符 个致变活性描述符及 个样本所组成的特征样

本矩阵 含碳原子和氢原子数较多 且带有  ∗ 个与

环氧化物相骈接的苯环的环氧化物其致变活性较高 
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其它 个分子描述符未能进入特征样本矩阵的原因可

能是在本体系中样本数较少 难以显示其对致变活性

的影响 

3  ΒΠ神经网络结构优化

多维化学数据本身有结构 不同学习集结构不同 

°神经网络结构应适应于学习集 进行优化 才能获

得最佳预报结果 以避免所谓的过拟合现象≈ 所谓结

构优化包括隐含层数和各隐含层的结点数的优化选

择 包括学习参数 Α和动量因子 Γ适宜数值选取 本文

以特征样本矩阵为学习集 取计算值与实验值之差平

方和再除样本数 ( ∆为优化判据 ∆ 值愈小 预报功

能愈高 

311  隐含层数及各隐含层结点数选择

固定学习参数 Α和动量参数 Γ 选择隐含层数和各

隐含层结点数 计算结果 隐含层取 层 结点由 个

逐次递减到 个 ∆值依次为 1 1 1 

1  1  1  1  1  1 

1 个结点为好 再取隐含层为  层 结点再由

个逐次递减为  个 ∆ 值依次为 1 1 

1  1  1  1  1  1 

1 1 仅取 层 个结点与取 层 第二

层 个结点结果相差甚小 但取 层 计算速度较快 

再取 层 效果欠佳 

312  学习参数 Α和动量参数 Γ数值优化

Γ是动量因子 合理选择它的值可在不影响预报

精确度的前提下 克服迭代振荡 基于上述优化结果 

隐含层取 层 其结点数为 个 学习参数 Α取 1 

动量因子 Γ由 1每次降低 1 直至 1  ∆ 值

依次为 1  1  1  1  1 

1 1 1和 1 以 Γ值取 1为

佳 Α是学习参数 合理选择它的值可以加快学习过

程 动量因子 Γ取 1 学习参数 Α由 1 每次降低

1 直至 1  ∆ 值 依 次 为 1  1 

1  1  1  1  1  1 

1和 1 选择 Α为 1为好 

313  °网络优选结构

°网络优选结构如图  

4  环氧化合物构效关系 ΒΠ网络模式

°网络程序用 ≤ 语言自编 运算在微机上实现 

在优化的网络结构基础上 个样本每次随机抽出

 作为预报集 剩下样本作为学习集 直至每个样

本皆被预测一遍 最终预报结果亦示于表  预测值与

实验值比较 对于低和高 类相对的致变活性 错分了

个 正确分类率达到   满足统计完好标准 

图 2  优化的神经网络结构图

ƒ1  ∏∏ ° 

5  小结

与芳香烃环氧化物相比较 大部分脂肪烃环氧化

物致变活性为低 当与环氧化物相连接的是  ∗ 个苯

核稠环 如芘 !苯并≈蒽等 则它们的致变活性非常之

高 致变活性传达了化学物质与 ⁄ 相互作用中的某

些分子水平信息≈ 最终致变 致癌物环氧化物中环

氧基打开 形成正碳离子 进攻 ⁄ 上的胺基 造成

⁄ 损伤图  当正碳离子与连接的较大芳香环共

轭时 趋于稳定 促进了上述反应 
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