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醛类化合物分子结构与对鼠急性毒性关系
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摘要通过检索美国国立职业与卫生研究所化学物质毒性效应登录 × ∞≤ ≥年版光盘系统搜集了 种醛类化合物对大

鼠急性毒性口服 ⁄数据并利用遗传神经网络建立了醛类化合物分子结构与对大鼠急性毒性关系的 ° 神经网络模式模式

的交互检验相关系数达 1∗ 1具有较强的预报能力Λ遗传神经网络是由遗传算法和神经网络耦合而成文章详细讨论了

遗传神经网络的构造以及利用遗传神经网络建立 ± ≥  模型的方法Λ
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  醛类化合物应用较广且毒性较大为环境主要的

污染物Λ现生产与流通的醛类化合物约数百种仅有近

百种作了急性毒性试验Λ 醛类化合物急性毒性的

± ≥  研究有助于对未作试验的醛类的预报解释毒

性作用机理≈Λ

1  样本

醛类化合物对大鼠的急性毒性数据来自于美国国

立职业与卫生研究所化学物质毒性效应登录 × ∞≤ ≥

年版光盘系统本文使用的是大鼠口服 ⁄

在进行 ± ≥  建模时取其对数学习集样本共 

种数据见表 Λ

在以往有关醛类化合物急性毒性的 ± ≥  研究

中作为自变量的分子结构描述符一般用  °2辛

醇水分配系数的对数和量子化学参数如分子最低

未占用轨道能量 Ε   获得了较好的线性关系模

型≈Λ 但以往的研究中所用样本数较少不超过 

个包含的醛化合物种类不全面Λ 本文所用的样本集

包括饱和脂肪醛!不饱和脂肪醛和芳香醛这样就有可

能建立具有预报各种醛类化合物急性毒性能力的

± ≥  模型Λ依据醛类化合物分子结构式本研究选出

了 种有可能对醛急性毒性有贡献的分子结构描述

符见表 Λ

2  Γ ΝΝ 方法

211  概述

遗传神经网络 是通过将遗传算法

   和基于反向传播算法 °2

°的神经网络耦合获得Λ 获得一个具有较好预

报能力的 ± ≥  模式必须选好参与建模的参数和从参

数到特征的映射方法Λ° 网络具有良好的非线性模拟

能力在 ± ≥  建模中得到广泛应用但建立 ° 网络

模型需要确定参与网络训练的结构描述符以及网络拓

扑结构和学习参数Λ 因而需要有某种方法找出合理的

结构描述符!网络拓扑结构及学习参数的最佳组



表 1 醛类化合物结构描述符及其对大鼠口服 Λ∆ 50# 
 

化合物名称
分子结构描述符描述符  ∗ ° 对应于表 中的  ∗ °

  ≤ ⁄ ∞ ƒ          °

 

⁄

甲醛                 1

乙醛                 1

乙二醛                 1

甲基乙二醛                 1

丙醛                 1

丙二醛                 1

丁二醛                 1

丁醛                 1

异丁醛                 1

2戊烯醛                 1

戊二醛                 1

2甲基丁醛                 1

2甲基丁醛                 1

戊醛                 1

2甲基22戊二醛                 1

2乙基丁醛                 1

正己醛                 1

2甲基戊醛                 1

庚醛                 1

2二甲基戊醛                 1

2甲基22环己烯醛                 1

2乙基己烯醛                 1

2乙基22己烯醛                 1

2辛醛                 1

2乙基己醛                 1

2二甲基22庚烯醛                 1

2三甲基己醛                 1

2甲基辛醛                 1

2癸醛                 1

2二乙基辛醛                 1

2甲基22癸醛                 1

2十一醛                 1

2十二烯醛                 1

2十二醛                 1

2甲基十一醛                 1

2十三烯醛                 1

 2四甲基2环己烯丁醛                 1

2甲基222甲基戊基22环己烯22甲醛                 1

2三甲基22十一烯醛                 1

2十四烯醛                 1

2十四醛                 1

2十六烯醛                 1

丙烯醛                 1

2甲基丙烯醛                 1

丁烯醛                 1

2己烯醛                 1

2甲基戊烯醛                 1

2己烯醛                 1

 环  境  科  学 卷



续表 1

化合物名称
分子结构描述符描述符  ∗ ° 对应于表 中的  ∗ °

  ≤ ⁄ ∞ ƒ          °

 

⁄

2己烯醛                 1
顺式 2己烯醛                 1
三聚乙醛                 1
环己烯22甲醛                 1
2庚二烯醛                 1
2庚烯醛                 1
2二甲基22戊烯醛                 1
四聚乙醛                 1
二甲基22环己烯22甲醛                 1
2壬二烯醛                 1
顺式22壬二烯醛                 1
2壬烯醛                 1
2二甲基22庚烯醛                 1
2异丙烯基22环己烯22甲醛                 1
2二甲基22辛二烯醛                 1
反式22二甲基22辛二烯醛                 1
2三甲基22环己烯22甲醛                 1
2癸烯醛                 1
2十一碳烯22醛                 1
四氢苯甲醛                 1
2四氢苯甲醛                 1
2庚烯醛                 1
苯甲醛                 1
苯乙醛                 1
甲基苯甲醛                 1
2甲基苯乙醛                 1
2苯基22丙醛                 1
2苯基22丙烯醛                 1
对2丙基2苯甲醛                 1
对2异丙基2苯甲苯                 1
2对2甲苯基2丙醛                 1
2苯基22甲基22丙烯醛                 1
对2异丙基苯基乙醛                 1
2苯基22丁基22丙烯醛                 1
2二甲基22对2乙基苯基丙醛                 1
22二甲基乙基2苯丙醛                 1
2甲基22对2异丙基苯基丙醛                 1
2苯亚甲基2庚醛                 1
22二甲基乙基22甲基2苯丙醛                 1
2苯亚甲基2辛醛                 1

表 2 可能对醛类急性毒性有贡献的分子结构描述符

描述符类型 描述符

原子数
  碳原子总数  氢原子数

≤  氧原子数醛基数

碳原子数
⁄ Α位碳原子数 ∞ Β位碳原子数 ƒ

 Χ位碳原子数   ∆位碳原子数

不饱和脂肪醛

双键的位置

  Α碳原子  Β碳原子

 Χ碳原子  ∆碳原子

苯基位置  醛基   Α碳原子  Β碳原子

顺反式结构   顺式结构 °  反式结构

合Λ用遗传算法来进行特征选择和网络优化Λ这种优化

2建模的组合方法近年来在 ± ≥  中有较多的研究和

应用Λ在优化2建模组合方法中优化方法用得最多的是

遗传算法最早有  等≈和 ∏
≈将遗传算法和

线性回归组合近来又有将遗传算法和偏最小二乘法

°∏°≥组合Λ 在遗传算法和神经

网络的组合遗传神经网络中遗传算法的作用

表现在  方面网络拓扑结构优化≈和特征筛选≈Λ

≥∏2≥∏ ≥等≈对用遗传神经网络进行特征选择从

而建立较好的网络模式作了深入细致的研究但仍然

没有充分解决好如下问题网络拓扑结构遗传算法个

体适应值搜索更多可能的特征组合Λ

期                 环  境  科  学                   



212  遗传算法

本文使用遗传算法的  个变种遗传函数近似

∏ ¬ƒ ≈和进化程序

√∏ ∞°
≈Λ 种方法中遗传

个体采用二进制编码结构见图 适应值取神经网络

对样本预报值与实验值之差的平方和的倒数Λ 其第一

步皆随机产生 Ν 个个体二进制串每个个体包含参

与建模的参数和网络结构参数见图 而第二步

ƒ 和 ∞° 采用不同的策略产生下一代个体ƒ 途

径是遗传算子复制!杂交和变异即首先按个体适应值

的大小的比例将本代个体复制到下一代适应值大的

个体在下一代有较多的表现机会小的个体被淘汰接

着杂交算子交换个体遗传基因基于/基因块0假设较

好的个体杂交后容易产生更好的个体最后变异算子

按一定比例改变个体的二进制位而 ∞° 只采用变异的

方法产生下一代个体对二进制串的位进行异或操作

具体方法是先产生一 ∗  的随机数 ξ 若 ξ 在 ∗

1!1∗ 1!1∗ 1或 1∗ 1则分别选择个

体二进制串中的一位!二位!三位或四位作变异操作

计算新产生 Ν 个个体适应值和原来的 Ν 个个体放在

一起共 Ν 个个体按适应值大小排序前 Ν 个个体进

入下一代这样前一代中较差的个体将被新产生的更

好的个体所代替Λ

隐含层数及

各层节点数

学习

参数 Α

动量

因子 Γ

初始

权值

参与

变量

图  进行特征选择与网络优化的 个体结构

213  ° 网络

在 中 ° 网络作为从特征到特性的映射方

法它的输入描述符!拓扑结构及学习参数由 个

体遗传因子确定在 ≥∏2≥∏ ≥等≈的研究中网络

结构作了限定22这样就可能会漏掉一些好的网

络模式比如 个输入描述符的模式Λ 在本文中输入

描述符及网络拓扑!学习参数都由 学习获得Λ 规

定 ° 网络输入描述符的个数小于样本数的 网络

最多包含 个隐含层数每个隐含层最多包含 个节

点Λ 网络学习参数包含学习参数 Α!动量因子 Γ和网络

的初始权值Λ

214  个体适应值

一般来说衡量一个模型质量和可信度标准是该

模型的预报能力Λ为建立一个基于预测的模型个体适

应值最好采用交互检验的相关系数÷  或交互检验

的误差本文用样本预测值与实验值残差平方和记为

÷  ∞
Λ获得它们的方法是每次从样本集中取一个

样本作预测余下样本训练网络直至逐个样本皆被预

测计算预测值和实验值的相关系数或残差平方和Λ但

由于 ° 网络训练速度较慢用 ÷  或 ÷  ∞
作为个

体适应值在样本数较大时将耗费大量机时Λ 用表 的

样本和表 的特征参数遗传算法群体数 经过 

代演化在 ∏    微机上大约需运行近

Λ为此本文对计算交互检验的相关系数或误差作

了修正即每次随机取一定比例样本如  作预测

剩下样本如  用于训练网络直至每个样本都被

预测一遍Λ 称之为部分交互检验相关系数÷  或部

分交互检验误差÷  ∞
Λ 每次取  样本预测的

记作 ÷  或 ÷  ∞

每次取  样本预测的记作

÷  或 ÷  ∞

Λ 这样对于表 样本以 ÷  ∞




作为个体适应值用 ∏    微机训

练大约需要 Λ

3  结果与讨论

用 训练表 的样本其中 ƒ 算法中的参

数杂交率为 1变异率为 1群体规模 最大

演化代数为 ∞° 算法参数全体规模 最大演化

代 数 Λ 二者都以 ÷  ∞

作为个体适应值

ƒ  算法结果如表 ∞°2 算法结果如表 Λ

由表 和表 可以看出经 训练后用最简

单的描述符建立了具有较强预报能力的网络模型交

互检验的相关系数达 1∗ 1Λ 表 和表 的所有

模型中都包含  !!≤ !ƒ ! 和 说明它们是表达醛

类大鼠⁄的核心描述符Λ一般认为化合物毒性显示

取决于该化合物的穿透性和生物反应活性≈Λ描述符

 !!≤ !ƒ !与化合物形状和极性有关反映了化合物

的穿透性Λ 醛类化合物的生物反应活性常表现为碳

氧!碳 碳双键的断裂Λ 描述符 ≤ 为碳 氧双键的个

数≤ 越大化合物生物活性相对来说也越大Λ碳 碳双

键中 只选用与醛基相邻的双键说明其它双键与

表 3  Γ Φ−ΑΝΝ 训练结果

编号 学习参数 Α 动量因子 Γ 隐含层节点数 初始权值 参与建模结构描述符 ÷  ∞ ÷  ÷  ∞


 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1
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表 4 ΕΠ−ΑΝΝ 训练结果

编号 学习参数 Α 动量因子 Γ 隐含层节点数 初始权值 参与建模结构描述符 ÷  ∞ ÷  ÷  ∞


 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ   ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ   ° 1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ    1 1 1

 1 1  1   ≤ ƒ    ° 1 1 1

醛类化合物毒性没有显著关系Λ

ƒ 为传统型遗传算法侧重于基因的重组与

自然界的有性进化相似∞° 算法中个体由单个父代个

体变异而来相当于自然界的无性进化Λ 由表 和表 

可知ƒ 和 ∞° 都获得了较好的结果Λ

在表 和表  中÷  ∞

与 ÷  ∞

 相比前

者略小这是因为计算 ÷  ∞

时每次随机取 

的样本作预测直至每个样本被预测一遍这样即使用

相 同的参数 ÷  ∞

计算值也不定相同Λ 因而

÷  ∞

与 ÷  ∞

 二者不完全成正比用 ÷  或

÷  ∞
衡量模型预报能力时以 ÷  ∞


作为遗传

算法个体适应值不一定找到最优解Λ笔者用 ÷  ∞



作为个体适应值是基于这样的假设÷  ∞
 值较小

则 ÷  ∞

也较小÷  ∞

 值较大则 ÷  ∞

不

会太小Λ 从表 和表 可以看出用 ÷  ∞

作个体

适应值不一定获得最优结果但获得了满意的结果Λ
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关于提供垃圾处理技术和产业政策专题文献调研服务的启事

近年来垃圾处理和垃圾产业成为我国科技和产业相关单位及人员关注的热点我中心对此进行了专题文

献调研可为用户提供专门的资料集一册 纸约 页余万字Λ 内容包括我国环保状况与形势!环保产业

状况与对策!环境管理的相关政策!国外与我国包括港澳台地区垃圾处理状况!对策与技术等五大部分需要

者请与中国科学院生态环境研究中心情报编辑室范秀英联系电话2通讯地址北京 信箱

邮编 Λ
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