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摘要　利用分子拓扑参数作为输入参数,探索了人工神经网络对 27种酚类有机物的定量结构-生物降解性能关系( QSBR) .结

果表明,将人工神经网络运用于有机物的生物降解性能建模是可行的. 所建模型预测结果和文献数据十分接近,预测能力优于

已有文献报道,且能够较好区分同分异构体.
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Abstract　A quantitative st ructure-biodegr adability r elationships ( QSBR) -type model using ar tificial neur al net-

wo rks ( ANN ) was established fo r the 27 phenolic compounds, in w hich mo lecular topo lo gica l index ar e calculat-

ed and taken as t he input parameters. The results show t ha t the model developed can make a bett er ag r eement

betw een predicted and obser ved values for the biodegr adability o f the tested compounds than ever befor e.
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　　随着人们对有机物生物降解机理的认识、

测试方法及评价标准的不断完善以及部分可比

性有机物生物降解性能参数的获得, 定量结构-

生物降解性能关系 ( quant itat ive st ructure

biodegradability relat ionship, QSBR)研究逐渐

活跃起来
[ 1～5]

.然而, 在过去的 QSBR 研究中,

结构参数大多采用有机物的理化参数, 数学方

法也多为线性回归、逐步回归、模式识别等,其

预测准确度往往不尽人意. 因此,探索新的建模

方法已成为 QSBR 的研究热点.基于生物降解

过程的复杂性, 本文以环境中广泛存在的酚类

有机物为研究对象, 应用目前最为系统的生物

降解性能资料 [ 6] , 以分子拓扑参数为结构参数

和输入参数,将人工神经网络模型用于酚类有

机物 QSBR 研究中,并建立相应酚类有机物生

物降解性能的预测模型.

1　神经网络建模原理与方法

人工神经网络建模是近年来发展起来的一

门新兴的信息处理技术
[ 7～9]

, 它不同于传统的

数学处理方法, 可以实现 n→m 维空间的非线

性映射,处理非常复杂的问题 [ 10] . 神经元是神

经网络的基本组成部分.图 1是一个人工神经

单元的示意图,图中 x 1,⋯, x n表示其他神经单

元的轴突输出, w 1, ⋯, w n为其它神经元与第 i

个神经元突触的联接, w 1, ⋯, w n 可以是正,也

可以是负,分别表示兴奋性突触和抑制性突触,

数值的大小根据突触不同的化学变化而各不相



同.每个人工神经元满足:

y i = f ( ui ) = f (∑
n

j= 1

w j x j - i) ( 1)

式中, u i 为上一层神经元输出的加权累加值, i

为阈值, f ( ui )是一个单调上升的有限值函数,

称为传递函数. f ( u i)通常取如下非线性形式:

f ( u i) =
1

1 + e
- u

i
/ ( 2)

式中, 为非线性因子.

按照不同模型建立起的具有各种拓扑结构

的人工神经网络已有几十种, 其中的反向传播

模型( BP)是应用最为广泛的模型之一, 如图 2

所示.

图 1　神经元结构

图 2　三层神经网络

利用 BP 网络的学习功能, 给定一系列的

输入输出学习模式令其学习, 并依据一定的学

习规则调节各层节点之间的连接权重, 最终可

使网络的实际输出与期望输出相比较达到一定

的精度要求.

连接权重的调节规则为:

W ij ( n) = j kOik + W ij ( n - 1) ( 3)

式中, W j i为隐含层中节点 j 与输入层中节点 i

之间连接权重的变化值; 为学习速率; 为动

量因子, Oik为学习模式 k 在节点 i的输出, j k为

一中间参数.

2　网络输入参数的选取及处理

2. 1　分子连接性指数的计算方法

从物质本身的结构出发,影响生物降解的因

素应该有溶解性、分子大小、疏水性能、电荷分

布、空间排列等参数[ 11] .网络的输入参数则应从

这些参数中选取影响最大的因素. 在实际操作

中, 有机物某些参数的缺乏常常成为制约 QSBR

研究的一大障碍. 如何用最简单的方法获得有机

物的结构描述符成为人们研究的课题.近年来,

根据拓扑理论发展起来的分子拓扑结构参数实

现了这一需求. 它们具有简单、方便、不依赖于实

验条件、在计算过程中不需考虑复杂电效应等优

点. 在这类参数中,影响最大的为Kier 提出的分

子连接性指数 ( M CI ) [ 12, 13] . 近年来, MCI 在

QSBR的研究中也逐渐得到应用
[ 14] .

分子连接性指数计算步骤为: 写出化合

物的结构式; 写出隐氢图; 标出原子点价;

代入如下计算公式:

0
X = ∑

- 1/ 2 ( 4)

1
X = ∑( i j ) - 1/ 2 ( 5)

⋯⋯
n
X = ∑( i j k⋯ n) - 1/ 2 ( 6)

式中, i 为成键原子的点价, 对于碳原子 i= Z

- hi , h i 表示与该原子成键的 H 原子数. i , j , k

⋯⋯n分别表示分子中依次排列的碳原子.

对于杂原子, i= Zv- h i, Zv 表示杂原子价

电子数,相应的连接性指数用n
X

v表示.

根据上述计算步骤得到的分子连接性指数,

可对分子结构差异实现定量化描述, 并具有以下

特点: 0 阶、1 阶和 2 阶路径项指数 ( 0
X、

1
X、

2
X )可以反映分子的整体属性,如分子大小、

分子表面积和分子体积等. 高阶路径项指数对

于分子局部特征的描述十分有效. 价指数可较

好地反映带杂原子的杂环化合物或带杂原子取代基

的物质的分子结构特征, 并可对杂原子进行校正.

本文计算了从 0至 4阶共 14个参数,它们

是0
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项) . 然后根据上述指数的特点,选取了 7个从

0至 4阶的价指数作为网络的输入参数,它们

是0
X

v , 1
X

v
p , 2

X
v
p, 3

X
v
p , 3

X
v
c , 4

X
v
p, 4

X
v
pc.

2. 2　数据的预处理

在人工神经网络的建模过程中, 由于不同

参数之间在数量级和变化幅度上的差异,很可

能使一些变化幅度小或绝对值小的数据被其他

因素所掩盖, 从而影响神经网络的建模效果.为

了克服这一缺点, 目前已有多种方法用于数据

的标准化处理,比较而言. Z-变换法具有更为严

谨的统计意义
[ 15]

, 其处理方法如下:

Z ij = ( X ij - X j ) / S j

式中, X j = 1
m
∑
m

i= 1
X ij , S

2
j = 1

m- 1
∑
m

i= 1
( X ij - X j ) 2

由于节点转换函数 f ( u)的输出取值只能

在 0～1 之间, 而实际的生物降解性能数据

( logqmax )变化范围在 0～2. 为了使网络在实际

训练时易于收敛, 对学习模式中输出的生物降

解性能数据进行了如下变换:

y p= ( y- 0. 45)×0. 55

从而可使网络的期望输出值处于 0. 15～

0. 85之间.

2. 3　人工网络的建模及预测

理论上, 3 层人工神经网络可以实现任一

连续函数或映射.本文采用了 3层网络模型,经

过多次试探性运算得出了收敛速度较快的 7-

10-1三层结构, 相应的权重初始值为 0～1之

间随机取值,学习初始速率取 0. 05,学习速率

变动系数取 1%, 动量因子取 0. 8, 非线性因子

取 2. 采用逐次抽取 1 个样本校验的方法

( leave-one-out )对 27个酚类有机物的生物降

解性能进行定量预测,即当预测某化合物的生

物降解性时,其余 26个有机物的输入输出学习

模式对构成训练集提供网络学习,直至收敛到

一定精度,然后用此网络对该有机物进行预测.

例如,当预测第 1种有机物时,第 2～27种依次

表 1　酚类有机物分子连接性指数(预处理后)和生物降解性能数据

名　　称 X1( 0x v ) x 2( 1X v
p) x 3( 2X v

p) x 4( 3X v
p) x 5( 3X v

c ) x 6( 4X v
p) x 7( 4X v

pc ) y ( exp) y ( pred) y
相对误差

/ %

2-氨基-4-磺酸基酚 1. 8209 2. 3481 2. 3353 1. 8985 2. 5366 1. 7644 1. 9884 0. 2206 0. 2257 0. 0051 2. 31

2-氨基酚 - 0. 9837 - 0. 9548 - 0. 9748 - 0. 7209- 0. 9253 - 1. 0200 - 0. 5646 0. 4807 0. 4733 - 0. 0074 - 1. 54

3-氨基酚 - 0. 9837 - 0. 9748 - 0. 8541 - 1. 0256- 0. 6700 - 0. 7095 - 0. 9368 0. 3163 0. 3259 0. 0096 3. 04

4-氨基酚 - 0. 9837 - 0. 9748 - 0. 8657 - 0. 9208- 0. 6700 - 1. 1298 - 0. 8566 0. 4246 0. 4286 0. 0040 0. 94

2-氯酚 - 0. 1160 - 0. 0271 0. 0253 0. 3557- 0. 0300 - 0. 1876 0. 4347 0. 3828 0. 3800 - 0. 0028 - 0. 73

3-氯酚 - 0. 1160 - 0. 0471 0. 2177 - 0. 2336 0. 3636 0. 4217 - 0. 3303 0. 5775 0. 5684 - 0. 0091 - 1. 58

4-氯酚 - 0. 1160 - 0. 0471 0. 2061 - 0. 0721 0. 3636 - 0. 3574 - 0. 2064 0. 6325 0. 6281 - 0. 0044 - 0. 70

2-氯-4 硝基酚 1. 6731 1. 4667 1. 3479 1. 4638 1. 1084 1. 2633 1. 3788 0. 1507 0. 1593 0. 0086 5. 71

2, 4-二氯酚 1. 5314 1. 5650 1. 9627 1. 6157 2. 0773 2. 3288 1. 5937 0. 3141 0. 3081 - 0. 0060 - 1. 91

2, 3-二甲基酚 1. 1140 1. 1386 1. 2275 2. 2037 1. 1485 1. 0452 2. 5554 0. 6017 0. 6114 0. 0097 1. 61

2, 4-二甲基酚 1. 1140 1. 1186 1. 4640 1. 1802 1. 6134 1. 6262 1. 2167 0. 5500 0. 5578 0. 0078 1. 42

2, 4-二硝基酚 1. 8148 1. 3687 0. 8268 0. 9560 0. 3201 1. 0119 0. 6393 0. 1804 0. 1969 0. 0165 9. 15

2, 5-二羟基苯甲酸 0. 8062 0. 7900 0. 5189 0. 5314 0. 2900 0. 7098 0. 4232 0. 7992 0. 7843 - 0. 0149 - 1. 86

2, 4-二氨基酚 - 0. 2041 - 0. 2901 - 0. 1092 - 0. 1956 0. 1473 - 0. 3083 0. 0255 0. 3460 0. 3376 - 0. 0084 - 2. 43

1, 2-二羟基苯 - 1. 1867 - 1. 1715 - 1. 2087 - 0. 9730- 1. 1349 - 1. 2139 - 0. 7983 0. 7117 0. 7008 - 0. 0109 - 1. 53

1, 3-二羟基苯 - 1. 1867 - 1. 1915 - 1. 1046 - 1. 2109- 0. 9119 - 0. 9742 - 1. 0788 0. 7205 0. 7205 0. 0000 0. 00

1, 4-二羟基苯 - 1. 1867 - 1. 1915 - 1. 1163 - 1. 1194- 0. 9119 - 1. 3105 - 1. 0090 0. 7062 0. 6677 - 0. 0385 - 5. 45

2-羟基苯甲酸 0. 2296 0. 3423 - 0. 0958 0. 1837- 0. 5406 0. 3701 - 0. 0303 0. 8399 0. 8493 0. 0094 1. 12

4-羟基苯甲酸 0. 2296 0. 3223 0. 0032 0. 0913- 0. 3054 - 0. 0502 - 0. 1943 0. 8525 0. 8531 0. 0006 0. 007

2-羟基甲苯 - 0. 3248 - 0. 2501 - 0. 2153 0. 0967- 0. 2452 - 0. 3882 0. 1943 0. 7040 0. 6900 - 0. 0140 - 1. 99

3-羟基甲苯 - 0. 3248 - 0. 2701 - 0. 0401 - 0. 4239 0. 1150 0. 1496 - 0. 4760 0. 7095 0. 7074 - 0. 0021 - 0. 30

4-羟基甲苯 - 0. 3248 - 0. 2701 - 0. 0518 - 0. 2761 0. 1150 - 0. 5430 - 0. 3630 0. 7095 0. 7069 - 0. 0026 - 0. 37

2-硝基酚 0. 0258 - 0. 1254 - 0. 4958 - 0. 2267- 0. 8182 - 0. 0993 - 0. 3539 0. 3828 0. 3653 - 0. 0175 - 4. 57

3-硝基酚 0. 0258 - 0. 1454 - 0. 3967 - 0. 3855- 0. 6053 - 0. 1901 - 0. 5458 0. 4362 0. 4256 - 0. 0106 - 2. 43

4-硝基酚 0. 0258 - 0. 1454 - 0. 4084 - 0. 2981- 0. 6053 - 0. 4398 - 0. 4784 0. 4147 0. 4019 - 0. 0128 - 3. 09

酚 - 1. 7633 - 1. 6392 - 1. 7197 - 1. 5472- 1. 7436 - 1. 5152 - 1. 5312 - 0. 7992 0. 8232 0. 0240 3. 00

1, 3, 5-三羟基苯 - 0. 6099 - 0. 7438 - 0. 4785 - 0. 9473- 0. 0813 - 0. 2542 - 0. 6964 0. 4917 0. 4728 - 0. 0189 3. 84
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构成训练集,而预测第 2种有机物时, 则以第 3

～27种, 第 1种为序构成训练集,依次循环类

推.用此方法,运行约 35000次, 可达到收敛精

度,在 Pent ium-166微机上所需时间约 2. 5h.

3　结果与讨论

计算结果如表 1所示,图 3直观地示出了

实测值与预测值的比较.

图 3　酚类有机物生物降解性能预测值

与文献值的比较
　

　　从表 1及图3可以看出,人工神网络模型计

算结果和已有文献资料数据十分接近(均方根误

差 = 0. 013) , 且能够较好区分过去很难区分的

同分异构体结构, 该模型的预测能力优于目前居

于领先水平的 Okey 等人[ 3]的报道. 因此, 采用

分子连接性指数与人工神经网络的结合对于探

索有机物生物降解性能规律是可行的.
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