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  消毒副产物是指在饮用水消毒过程中所产生

的卤代有机化合物Λ到目前为止已经鉴别出了超

过 种已知的和潜在的消毒副产物但对这些

消毒副产物的毒性研究还很少Λ 定量结构与活性

关系± ≥  方法依据的原理是≈一个化合物

的分子结构决定了它的物理和化学性质二者之

间有着必然的联系Λ 分子结构可以用分子描述符

来表示Λ可用于消毒副产物± ≥  模型的分子描

述符有疏水性参数辛醇水分配系数°电

性参数最低空轨道能量   !前线轨道能

量     !二者的能量差     2  

∃Ε 以及偶极矩等Λ 为了建立更为准确的

± ≥  模型研究消毒副产物中氯原子对其母体

的分子描述符的影响是一项重要的基础工作Λ

1 内容和方法

  研究了已知的和潜在的氯代消毒副产物共

种Λ 为了便于比较和分析将它们分为醇

种!酸种!醛种!酮种芳香族化合

物种和烷烃种类Λ在研究中辛醇水

分配系数是用软件 ≤°版来计算的Λ

       和偶极矩是采用软件 ≥°  2

×  来计算的Λ 数据经软件 ≥°≥≥版处

理后可得到各类化合物分子中氯原子数与每

一个分子描述符之间的相关关系以及相应的

统计结果Λ

2 结果与讨论

表 中列出不同化合物与不同分子描述符

之间的相关系数和相关系数检验统计量Λ

211 偶极矩与氯原子数的关系

从表 中可以发现对于醇类芳香族化合

物烷烃分子中的氯原子数与偶极矩的相关性

很差只有对一些小分子的化合物分子中的氯

原子数才与偶极矩有一定的相关性Λ 图 是偶

极矩与氯代甲烷的相关性得到的直线方程为



ψ  1ξ  1式中 ξ 表示氯原子

数ψ 表示偶极矩相关系数的平方为 ρ 

1样本数为 ν 以下 ξ ρν 未经说明

表示的含义不变Λ
表 1 不同化合物与不同分子描述符之间的相关系数及其检验1

化合物类别 样本数
°        ∃Ε 偶极矩

Ρ Τ Ρ Τ Ρ Τ Ρ Τ Ρ Τ

醇类   1  1 1  1 1 1 1  1 1

醛类  1 1  1 1  1 1 1 1  1 1

芳香族化合物  1 1  1 1  1 1 1 1  1 1

羧酸  1 1  1 1  1 1 1 1  1 1

烷烃  1 1  1 1  1 1 1 1  1 1

酮  1 1  1 1  1 1 1 1  1 1

  表中 Ρ 表示线性拟合的相关系数Τ 是该相关系数的检验统计量当 Τ  Τ 1 1时表示在 1的显著性水平下

得出此相关系数的两个变量之间的相关是显著的并且其值越大表示两变量之间的相关显著性水平越高Λ

图  偶极矩与氯代甲烷中氯原子数的相关

212         和 ∃Ε 与分子中氯原子

数的相关性

  研究了 种消毒副产物的 个分子描述

符表 列出了 种氯代醇的     !  

和 ∃Ε 数据

  
≈表征了化合物接受电子的能力

即该化合物的亲电能力或氧化能力Λ 研究结果

表明随着分子中氯原子数的增加化合物的

   将降低而该化合物的亲电能力则会增

加反应活性也会随之增加从而提高了该化合

物的毒性Λ 从表 中可以看出对于醇类!芳香

族化合物!脂肪烃化合物   与分子中氯

原子数的相关性都很好Λ
表 2 氯代醇的 ΗΟΜΟ!ΛΥΜΟ 和 ∃ Ε 数据

化合物 氯原子数 Ε      Ε     ∃Ε     2   

2氯22丙醇   1 1  1

2三氯22乙二醇   1 1  1

2三氯乙醇   1 1  1

2二氯乙醇   1 1  1

2氯乙醇   1 1  1

2氯22丙二醇   1 1  1

2氯丙醇   1 1  1

2氯22丁醇   1 1  1

  图 是   与醇类化合物中氯原子数

的相关性Λ从图 中可以看出随着氯原子数的

增加   降低这与理论分析是相符合的Λ

从图中得到的直线方程为 ψ  1ξ 

1相关系数的平方值为 ρ 1样本

数为 ν Ζ

   
≈表征了一个化合物提供电子的

能力即该化合物的亲核能力或还原能力Λ化合

物的氯代程度越高其反应活性也就越高化合

物的毒性也就越强Λ 研究结果表明随着分子中

氯原子数的增加分子的     也随之降低Λ

从表 中可以知道对于脂肪烃和小分子的醇

类和羧酸类化合物    与分子中的氯原子

数的相关性较好而对于芳香族化合物和其它

大分子的化合物则二者之间的相关性较差Λ

图是    与醇类化合物中氯原子数
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图     与醇类化俣物中氯原子数的相关

的相关性Λ从图 中可以看出随着氯原子数的

增加    随之降低这个结果是与理论分

析相符合的Λ 从图 中得到的直线方程为 ψ

 1ξ  1相关系数的平方值为 ρ

 1样本数为 ν Ζ

图      与醇类化合物中氯原子数的相关

  ∃Ε    2   ≈表征的是一个电子

从一个能级跃迁到另一个能级的能力这种跃

迁可能发生在反应的过程中或发生在电子转移

的过程中Λ 在许多 ± ≥  模型中     常用

∃Ε 这个参数来代替对于酮类和酚类化合物

∃Ε 与分子中氯原子数的相关性要比    

与氯原子数的相关性好但对于苯类化合物

∃Ε 与氯原子数的相关性要比    与氯原

子的相关性差Λ

图 是 ∃Ε 与醇类化合物中的氯原子数的

相关性Λ从图 中可以看出随着氯原子数的增

加∃Ε 随之增加Λ 从图中得到的直线方程为 ψ

 1ξ  1相关系数的平方值为 ρ

 1样本数为 ν Ζ

213 ° 与分子中氯原子数的相关性

°
≈实际上表征的是化合物的亲脂性Λ

一个化合物要对有机体产生毒害作用首先就

必须通过有机体细胞的细胞膜才能与有机体中

图  ∃Ε     2   与醇类化合物中氯原子数的相关

的目标分子作用而细胞膜是由磷脂双分子层

组成的所以亲脂性的化合物比亲水性的化合

物更容易通过这一层细胞膜也就是说 °

的值越大该化合物就越容易通过细胞膜就可

能对有机体造成更大的危害Λ

从表 中可以知道对于芳香族化合物和小

分子醇类和羧酸° 与氯原子数的相关性较

好Λ 表 列出了含氯芳香族化合物的° 数

据Λ

图 是° 与芳香族化合物中的氯原子

数的相关性Λ从图 中可以看出随着氯原子数

的增加° 也随着增加Λ 从图 中得到的直

线方程为 ψ 1ξ  1相关系数的平

方值为 ρ 1样本数为 ν Ζ

图  ° 与芳香族化合物中氯原子数的相关

3 结论

  在消毒副产物中的氯原子数与 °

       ∃Ε 和偶极矩这 个分子描述

符之间有一定的相关性并且不同分类的消毒

副产物与不同的分子描述符之间的相关程度是

不同的Λ

   和° 与消毒副产物中的氯

原子数的相关性是最佳的其中   与醇
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表 3  含氯芳香族化合物的 ΛογΠ数据

化合物 氯原子数 ° 化合物 氯原子数 °

2四氯苯  1 2二氯苯胺  1

2四氯苯  1 2二氯苯酚  1

2三氯苯  1 2二氯苯胺  1

2四氯苯  1 2二氯苯酚  1

2三氯苯  1 2溴22二氯苯酚  1

2二氯苯  1 2氯苯胺  1

2三氯苯  1 2氯苯酚  1

2二氯苯  1 2三氯苯胺  1

2二氯苯  1 2三氯苯酚  1

2四氯苯胺  1 2二氯苯胺  1

2四氯苯酚  1 2二氯苯酚  1

2四氯苯酚  1 2二氯苯胺  1

2三氯苯胺  1 2二氯苯酚  1

2三氯苯酚  1 2溴22二氯苯酚  1

2四氯苯胺  1 2氯苯胺  1

2四氯苯酚  1 2氯苯酚  1

2三氯苯酚  1 2二氯22苯二酚  1

2三氯苯酚  1 2溴22二氯苯酚  1

2二氯苯胺  1 2溴22二氯苯酚  1

2二氯苯酚  1 2氯苯胺  1

2三氯苯胺  1 2氯苯酚  1

2三氯苯酚  1 氯苯  1

2三溴苯酚  1 六氯苯  1

2三氯苯胺  1 五氯苯胺  1

2三氯苯酚  1 五氯苯  1

2二氯苯胺  1 五氯苯酚  1

2二氯苯酚  1

类!醛类和烷烃类化合物中氯原子数的相关性

较好° 则与芳香族化合物!羧酸和烷烃类

化合物中氯原子数的相关性较差Λ 其次是

   与醇类!芳香族和烷烃化合物有较好的

相关性Λ 再其次是 ∃Ε 仅与醇类和烷烃化合物

中的氯原子数有一定的相关性最差的是偶极

矩它仅与烷烃类化合物中的氯原子数有一定

的相关Λ

消毒副产物毒性 ± ≥  模型的建立需要

合适的分子描述符而本研究所得到的结论对

该 ± ≥  模型中的分子描述符的取舍具有很

大的参考价值Λ
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