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摘要：通过分子形状指数(％)及苯环因子(G)建立有机物生物富集因子(Bey)的良好QSAR模型。计算了
165种非离子性有机物的分子形状指数(1K、2K)．基于分子母体及取代基的结构特征——苯环因子(G)．将

1K、G与122种非离子性有机物在鱼体中的生物富集因子(19Bcv)拟合，建立数学模型，相关系数(R)取0．955．

该模型通过Jackknife法检验具有总体稳健性，对其他有机物的生物富集因子具有良好的估算与预测能力．结果

表明，分子形状指数与苯环因子不仅对于非离子性有机物在鱼体中的生物富集因子的表征具有合理性与有效

性，而且与其疏水性参数具有良好的相关性．
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有机污染物对水生生物尤其是鱼类的危害表现为对生物的直接毒害及在生物体内的累积，即生物富

集．生物富集因子(B)是衡量水体中有机物在生物体(如鱼体)内富集程度的物理量，定义为污染物在生

物体中与水体中体积浓度的比值．显然，BCF大于1为正富集，也叫生物浓缩．通过生物放大作用，导致处

于食物链塔顶的人类成为最终受害者．由于实测BCF成本高、周期长及人力的限制，对有机污染物的环境

行为及归宿进行评价的估算方法主要有疏水性(正辛醇／水分配系数K。)、溶解度(S。)、片段常数、拓扑

指数等方法．其中以拓扑指数法最为简便，就是根据分子隐氢图建立各种数学矩阵(最常用的是邻接矩

阵、距离矩阵等)，结合图中结点(即非氢原子)结构特征衍生出表征分子某种结构特征的描述符(即拓扑指

数)[1·]．自Wiener[4】提出第1个拓扑指数(硼)以来，迄今已有400多种图论参数问世[5]，并在物质构效

学领域中发挥主要作用[6]．国内外已有较多学者运用连接性指数(”x?)对有机物的BcF进行了研究．

Sacan等人[7]对122种非离子性有机物(涉及取代苯、取代联苯及烷烃、烯烃衍生物；取代基团有烷

基、CL．、Br．、一NH2、一0H及一N02等)的BCF，运用CRI拓扑指数、分子的最高占有轨道能(Eh一)、分子
的最低空轨道能(Elu。。)以及分子的偶极距(岸)与之拟合，获得良好的相关性，其最佳二元回归方程的相关

系数(R)为0．921，估计标准误差(S)为0．599(个对数单位)．本文根据Kier等人【8 J的分子形状指数(”K)

及作者建立的苯环因子(GB)关联这122种非离子性有机物的BcF，建立最佳二元回归方程，R=0．955、

S=0．454．运用该模型对未进入回归的43种有机物的BCF值进行预测．

1分子形状指数(mK)

1．1饱和烃的Kappa形状指数

对于烷烃及其环烷烃分子中碳原子均为sp3杂化，其分子隐氢图中的每条边均是c—c单键．据此结
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构特征，在分子邻接矩阵基础上，Kier定义Kappa形状指数

”K=[ni一(m一1)][咒i一优]2”户厂2 (1)

式中，m为Kappa形状指数的阶数，本文只讨论m=1，2；n1为分子歹中非氢原子数；鼍为分子J中具有
路径数为m的个数．由式(1)得

1K=以i(咒i一1)2／(1己)2 (2)

2K=(nj一1)(7"li一2)2／(2Pf)2 (3)

例如甲基环已烷(A)，其碳原子数，z 77，P=7，2P=8，代入式(2)、(3)得

1K=5．143．2K=2．344

对于直链烷烃(不含支链)，式(2)、(3)可还原为1K=咒f，2K=靠f一1．

1．2不饱和烃及含杂原子分子的Kappa形状指数

为了扩展饱和烃的Kappa形状指数的应用范围，Kier于式(1)中引入修正项％。分子歹中原子i的修

正值

口f=ri，．～一1 (4)

式中，r为sp3杂化碳原子的原子半径(r=77 nm)；n为非sp3杂化碳原子或其它杂原子的原子半径．例

如羰基中的氧原子，其sp2杂化的原子半径为62 rim，则口o=一o．20．分子J的修正值aj则为所有的非sp3

杂化碳原子及杂原子的口i之代数和ai=＆小例如硝基苯的口=一1．38．
将口i引入式(1)得

mK=(nj+aj一(m一1))(n1+aj一1)2(1马+吩)一2 (5)

同理

1K=(nj+ai)(ni+aj一1)2(1已+勺)一2 (6)

2K=(ni+ai—1)(，2j+吩一2)2(2髟+吩)一2 (7)

例如硝基苯的1K=2．096 8。2K=2．259 3

文献[7]中122种非离子性有机物的BcF及其1K、2K列于表1．

表1 122种非离子性有机物的生物富集因子与分子结构描述符

Table 1 Bioconcentation hcto璐(19Bcv)and molecular structure d鹤cripto幅for 122 nonionie organic chemicals
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续表

懿貘e coutinued

IgBcF

编号 化合物 1K 2K G lgK州——
Exp。 Cal． Er

14 o．xvlene 2．674 3 1。993 7 1。0000 3。12 1．24 1．51 0．27

15 m．xylene 2．674 3 1．993 7 1．000 0 3．20 1．27 1．51 0．24

16 P．xylene 2。6743 1．9937 1．0000 3。15 1．27 1。51 0。24

17 isopropylbenzene 3．403 8 2。674 3 1．000 0 3．72 1．55 1。80 0．25

18 biphenyl 3．058 8 3．224 9 1．4142 4．09 2．64 2．32—0．32

19 1。2，3，4-tetrachlorobenzene 5。101， 3。185 5 1。254 7 毒。64 3。72 3．25—0。47

20 1。2，3，5．tetrachlorobenzene 5．101 4 3．185 5 1．2547 4．92 3．36 3．25—0．11

21 1．2，3-trichlorobenzene 4．0701 2．7822 1．254 7 4．05 2．90 2-78—0．12

22 1，2，4，5-tetrachlorobenzene 5。101 4 3。185 5 1。2547 4．82 3。61 3。25—0。36

23 1．2，4．trichlorobenzene 4．0701 2．782 2 1．254 7 4．02 2．95 2．78—0．17

24 1．2．dichlombenzene 3．0922 2．381 8 1．2547 3．43 2．43 2．27—0．16

25 1。3，5-trichlorohenzene 4。0701 2。7822 1。2547 4。19 3。26 2。78一O。48

26 1．3-dichlombenzene 3．0922 2．381 8 1．2547 3．60 2。65 2．27—0．38

27 1．4．dichl讲dbenzene 3．0922 2．381 8 1．2547 3．52 2。47 2．27—0．20

28 he冀ac瓣∞bn#e程e 7。2778 3。996 5 ‘1。2547 5。3I 4。16 毒+07 —0。09

29 2。4，5．trichlorotoluene 4．8656 2．9967 1．254 7 4．56 3．87 3．18—0．69

30 d岫be㈣e 2。185 4 1．987 1 1．2547 2．84 1．85 1．70—0．15

31 pentaehlorobenzene 6。1736 3。5904 l。2547 5。18 3．45 3．68 0。23

32 1。2，4。5-tetr8br(加觚沌Ien黼ne 5．7288 3．695 5 1．298 5 5．13 3．81 3．51 —0．30

33 1，2，4-tribromobenzene 4．520 1 3．1704 1。298 5 4．66 3．66 3．02—0．64

34 1，3，5-tribromo涎nzene 4。520 1 3．1704 1。298 5 4。51 3。70 3。02—0。68

35 1．3-dibromobenzene 3．373 8 2．646 1 1．298 5 3．75 2．80 2．48 —0．32

36 1．4．dibromobel嬲le 3．373 8 2。646 1 1。298 5 3．79 2．83 2．48—0．35

37歉潮豳e嗍e 2。313 6 2。123 7 1。298 5 2．99 l。70 I。87 0，17

38 l，2．dibromob∞姗e 3．3738 2．646 1 1．298 5 3．64 2．70 2．48—0．22

39 2，2’，4，5．tetrachlombiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．7744 5．69 5．00 4．62—0．38

豹 2，2’，5，5'-tetrachlorobiphenyl 6。510 5 4。8485 1．7744 5。79 4．63 毒。62—0。01

41 2。2’，5-trichlorobiphenyl 5．582 5 4．441 5 1．7744 5．55 4．0l 4．28 0．27

42 2。2’，4，4'-tetrachlombiphenyl． 6。5105 4。848 5 1．7744 6．29 4．02 4．62 O．60

43 2．2'-dichlorobiphenyl 4。693 4 4。035 0 1。774 4 4．90 3。26 3．93 0。67

44 2．3’，4 7，5一tetrachlombipenyl 6．510 5 4．848 5 1．7744 6．07 4．62 4．62 0．00

45 2．3．dichlorobiphenyl 4．6934 4。0350 1。774 4 5。02 4．25 3。93—0．32

46 2。4，4"-trichlorobiphenyl 5。5825 4．441 5 1。7744 5．58 4。63 4。28—0。35

47 2。4’。5．trichlorobiphenyl 5．582 5 4．441 5 1．774 4 5．68 3．75 4．28 0．53

48 2．4，5-tdchlombiphenyl 5。582 5 4．441 5 1。7744 5。90 4。02 4。28 0．26

49 2。4"-diehlorobiphenyl 4．6934 4。0350 1．7744 5。lO 3，55 3．93 0．38

50 2．5-dichlorobiphenyl 4．693 4 4．035 0 1．774 4 5．16 4．00 3．93—0．07

51 3。3’，4，4'-tetrachlorobiphenyl 6。510 5 4。848 5 1。774 4 6。63 3．90 4。62 0。72

52 3．5．diehlorobiphenyl 4．693 4 4．035 0 1．774 4 5．4l 3．78 3．93 0．15



续表

Table coutinued

lg嚣酉

编号 化食物 1K 2K G lgK—
Exp． Cal． Er．

53 4-chlorobiphenyl 3．849 7 3。629 4 1．774 4 4．63 2。69 3。56 0。87

54 4．4"-diehlorobiphenyl 4．6934 4，0350 1．7744 5．58 3。28 3．93 0．65

55 2。2 7，3，3'-tetraehlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．774 4 5．67 4．23 4．62 0．39

56 2，27，4，5，5"-pentachlorobiphenyl 7。472 1 5。2559 1。7744 6。65 5．40 4。93一O．47

57 2。2’。4，4’，5，5"-hexachlorobiphenyl 8．463 1 5．6637 1．774 4 7．75 4．83 5．23 0．40

58 2，2’，4，4’，6，6'-hexachlorobiphenyl 8．463 1 5．663 7 1．774 4 7．55 4．93 5．23 O．30

59 2，2’，3，3’，4，4’，5，5’，oc轻疆|1l(强q毛趣)l叫10。519 0 6。479 8 1。774 4 8。68 5。08 5。79 O．71

60 2，2’，3，5'-tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．774 4 5。73 4．84 4．62 ～0．22

61 2，2 7，4，5'-tetraehlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．774 4 5．87 4．84 4．62—0．22

62 2，2’，6，6"-tetrachlorobiphenyl 6。510 5 4。848 5 1。774 4 5。94 3。85 4。62 0。77

63 2，2’，3，4，5'-pentachlorobiphenyl 7．4721 5．2559 1．7744 6．23 5．38 4．93一O·45

64 2，2’。3’，4，5．pentachlorobiphenyl 7．472 1 5．2559 1．774 4 6．67 5．43 4．93～0．50

65 3。3’，4，4’，5-pentachlorobiphenyl 7。472 1 5．255 9 1，7744 6。98 5。81 4。93—0．88

66 2，2’，3，3’，4，4'-hexachlombiphenyl 8．4631 5．663 7 1．774 4 6．96 5．77 5．23一O·54

67 2，2 7，3，3’，6，6'-hexachlombiphenyl 8．463 1 5．663 7 1。774 4 7．03 5．43 5．23 ～O．20

舔 2，2’，3，霹，4’，5-hexachlorobipheny[ 8。463 1 5。6637 王．7744 6，82 5。88 5．23—0。65

69 2，2’，3。4，5，5'-hexachlorobiphenyl 8．463 1 5．663 7 1．7744 6．75 5．81 5．23一O．58

70 2，2’，3，4，4’，5’，6-heptachlcfd：fiphenyt 9．479 6 6。071 7 1．774 4 7．04 5．84 5．52一O．32

7l 2。27，3，3’，4，47，5，6<machlorobiphenyl 10。5190 6。4798 1。774 4 7．35 5。92 5。79—0。13

72 2，2’。3，3’，4，5，5’，6-octachlorobiphenyl 10．5190 6．479 8 1．774 4 8．91 5．88 5．79一O-09

73 2，27，3，3’。5，5’，6，6'-octachlorobiphenyl 10．5190 6．4798 1．7744 7．73 5．82 5．79一O·03

7霹 2，2，，3，3’，毒，4’，5，5’，窜n灌韬clta∞b|pl鬻妁番 ll。5780 6。8882 1。7’麓4 9。14 5。71 6．05 O·34

75 2，2’，5，5'-tetrabromobiphenyl 7．073 3 5．3376 1．8364 7．31 4．80 4．86 0．06

76 2，4。6-tribromobiphenyl 5．988 1 4．809 8 1．836 4 6．42 3．93 4．51 0。58

77 4，4"-dibromobi酶enyl 4。950 9 4。281 8 1。836 4 5。72 4。19 4．14—0．05

78 2。4-dichlorophenol 3．814 3 2．564 1 1．077 7 5．53 2．00 2．29 0·29

79 pentachlorophenol 6．9927 3．786 3 1．0777 5．12 2．99 3．60 0．61

80 2。4．6-trichlomphenol 4．833 3 2．970 9 1。077 7 3。69 2．43 2。76 0。33

81 2-chlorophenol 2．852 6 2．1586 1．0777 2．15 2．33 1．76—0．57

82 3-chlorophenol 2。852 6 2。1586 1．0777 2。50 1．30 1。76 O．46

83 2-methyl口henol 2．646 1 1。9677 1。甜77 1．95 1。03 1。67 O．64

84 phenoI 1．967 7 1．755 6 1．0777 1．46 1．24 1．18—0．06

85 4．t-buthylphenol 4．938 6 2．665 7 1．077 7 3．31 2。07 2。93 O。86

86 2，4，dimethylphenol 3。3738 2．1939 1。O钾7 2．30 2。18 2．12一O。06

87 4-bromophenol 2．989 9 2．286 4 1．077 7 2．59 1．56 1．82 0．26

88 p-sec．buthylphenol 4。938 6 3。536 1 1。077 7 3。08 1。57 2．63 1。06

89 2．chlo黼niline 2．8526 2．1586 0。8975 1．90 1。18 1．34 0。16

90 3-chloroaniline 2．852 6 2，158 6 0．897 5 1．88 1．06 1．34 0．28

91 diphenylamine 3．6420 3。874 8 0。8975 3。50 1。48 1。30—0．18
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2苯环因子

由表2可见有机物的BCF与分子中所含c—c键数(乃)以及苯环上所连取代基的类型密切相关．因

此定义一个分子J的结构参数——苯环因子(q)

q=(乃玛)o‘5 (8)

式中，乃为分子j中所含的C—c键数，玛为其苯环(或C—c体系)上所连取代基的校正系数．曷定义
为
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墨=[口6蓑(羰)o．5]■ ㈣

式中，口=tc／tE；b=口～；tE为取代基中最主要元素E的原子的自旋平行的成单电子数；-TpE为E的

Pauling电负性；N为其最外层主量子数，Nx为分子中所含硝基(一N02)的数目；tC,zPc为碳原子的相应

值．d为苯环上取代基个数修正值，若苯环上无取代基，d=0；若有取代基，则d=1．尚需指出，若苯环上

有多种取代基，则以有机物中取代基的先后顺序规则[9】确定母体化合物，计算x；是以母体化合物中的取

代基为准．例如3一甲氧基-2-氯苯胺，其母体为苯胺，则氨基(一NH2)的x求法为tN=3、XpN=3．04、

tc=2、Xpc=2．55、N=2、d=1、Nx=0；其口=2／3、b=3／2；其xN}L=0．805 56．相应其分子G=0．897 5．

同法可得当．厂=1时取代基为一c1、--Br、--OH的Gf值依次为1．254 7、1．298 5、1．077 7，当f=2(即联

苯)时取代基为--CI、--Br的Gf分别为1．774 5、1．836 4，对于．厂=1／3(单烯烃)、，=2／3(双烯烃)一Cl的

Gi值依次分别为0．724 4、1．024 5．

表2 IgBcr与B及G的最佳变量子集回归结果

Table 2 The results of E。，G and lgBc冒with Leaps-and-Bounds regression

3非离子性有机物的BcF与电拓扑指数的相关性

3，1非离子性有机物的Bcr与电拓扑指数的数学模型

将文献[7]中122种非离子性有机物的BCF实验值及其G、2K、1K引入sPss统计软件，通过逐步回

归和最佳变量子集回归，其结果见表2．表中n 7、R、F、s依次为样本容量、相关系数，Fisher检验值及估

计标准误差．由表3可见，lgBCF与1K、G二元模型的相关性系数为0．955，因此，本文选用二元回归模型

lgBCF=一1·433+0·401
1K+1·897G(10)

7"／7=122，R=0．955，F=623．47，S=0．454

式(10)为非离子性有机物的BCF与电拓扑指数，苯环因子的数学模型按式(10)计算的lgB凹值列于表1

(Cal．)，其与相应实验值基本吻合．本文模型(10)以及文献[7]中方程(4)对122种有机物lgBcF的估算误

差(RES)均列于表3，本文的估算误差呈现出良好的正态分布．

表3计算误差比较

Table 3 Comparison of calculated em

3．2模型(10)的稳健性检验

为了检验模型(10)中是否存在“异常值”，采用Jackknifed法[103对模型(10)进行稳健性检验．考虑所

研究的是大样本(样本容量大于30)，采用逐组剔除法．即每次分别从样本中删除化合物序号的个位上是

l、2、3、⋯⋯、0的化合物，用余下的化合物lgBcF的建模，其结果见表4．这10个相关系数的简单平均值为

0．955 4，与式(10)的0．955非常接近，并且R的波动范围很小．说明模型(10)具有总体可接受的稳健性，
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4结果讨论

4．1分子形状指数及G蕴含分子结构信息

根据表1哥翔，1K及2X均隧分子申菲氢原子数增多蔼增大；对予结构耜慝鹣分子，1K及2x是按一

OH、一NH2、一cH3、一C1、一Br顺序递增的．这与其化合物的疏水性参数(正辛醇／水分配系数)的递变趋

势一致．

及S的计算公式可知，苯环医子蕴含分子结构信息，G与分子中(折合)苯环数正相关；反映苯环上有

无取代基以及取代慕的疏水性．如单个苯环上连有一cl、一Br、一O}{、一NH2的G值依次为1．254 7、

l。298 5、1．077 7、0．897 5，这些基团的正辛醇／水分配系数是依次减小的．如苯环上无取代基或只是由碳

原子组成的取代基，其G值为1．

4．2分子形状指数及共轭参数

吾前非离子性有机物在鱼体内生物寓集实验的数据处理多采有“二室模燮”【113(觅图1)．即将实验测

定的模拟池分为水室和鱼室，假定有机物在池内的迁移转化为一级动力学过程．

鲁图辛圈
圈l生物寓集的“二室模型”

Fig．1“Two com脚enm model’’of bioconeentration

竺兰警=～(囊2+ko)c秽+k2cl (11)

，|r，

紫=k1Cw—k2Cf (12)
l^●

式中，e譬为有枧物在水俸中的起始俸积浓度，c彬、cf秀t时刻有税物在承俸及燕体内体积浓度；惫l、寿2

为鱼体对有机物的吸收，解吸速率常数，kv为有机物在水体中的挥发速率常数，当此过程达到吸收与释放

平衡即生物富集平衡：dCf／dt=0，即BCF=Cf／C。一是l／k2．嫩物富集模型与有机物在正辛醇相(相峭于

趣室)及承撩(福当予水室)的平衡分配过程极为相骸。医此，表征这2个过程的平衡常数(生物富集因子

与正辛醇／水分配系数)之间应存在密切相关系．

1)分子的大小。化合物分子被生物受体所富集的量的大小，显然与其间的分子力相关．对于极性不

太大酶分子是浚色散力药主，蔼色散力劂与分子裙鼹质量离淘变纯。有撬物分子的Mr越大，其与受体分

子间的色散力越大，越易被受体吸附，其BCF越大．新建拓扑指数1K及2K均呈现与M，递增的趋势．

2)不饱和键上所连取代纂的性质，如苯环上连有一Br、一cl、一oH、烷基、一NH2等基圃，相应化合物

的BCF值是递减的．原匿是这燕基团与水分子闻的作用力按就序递增；其中一㈣捧在一R之蓠，可麓是
一oH更易与受体分子形成氢键所至．对于联苯也呈现类似规律．
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上述2个因素恰是影响有机物疏水性(Kow)的主要因素，因此，有机物的BcF应与Kow密切相关．将

文献【7】中的122种有枫物的正辛簿一水分配系数(IgK。，见表1．)与其lgBcF用最dx--乘法拟合得其线性

方程为

lgB鼎=一0．407+0．78119Ko。 ，．，，、

嚣7—122， R一0。930。 F=765。89， 5=0。564
～工J，

其R>O．85，2者呈显著相关，因此，lgK。确是影响本文化合物在鱼体中生物富集的主要因素。笔者将

lgj(。与1K、G回归，建立的线性方程

lgKo。,=一O。959+0。525 1K÷2。088G ，，。

竹7=122， R一0．968。 F=891．38， s=0．458
t王辱，

说明这2种结构参数高度蕴含lgⅨ。，也必然会与这122种有机物的lgBcF高度相关，方程(10)证实此推

断豹正确性。舅外“2．2”也证蹊方程(1e)具番慧俸可接受的稳越性。可以认为这二擎争结构参数与常数顼

共同揭示了影响有机物生物富集因子(BCF)的本质因索．

4。3模型《19》的预测能力

一个好的数学模型，不仅要具有明确的物理意义、显著相关性及总体稳建性，而且应具有良好的预测

能力．笔者用模型(10)预测了文献[7]中43种未参与网归有机物的lgBcv值见表5中的“Pre．2”，此值比

文献【7】给凄酶预测值(Pre。1)更为可信。理激之一：方程(10)的裰关性暖显好于文献【7】的式(霹)，鬻方程

(10)蕴含了影响Bcv更为丰富的结构信息；理由之二：这43个预测值都与122个有机物中相应同分异物

体的lgBcv实验值更为接近。例如2，27，3，3’，4，57，6，67√＼氯联苯的预测值为6．15，与同分异物体2，27，3，

37，霹，5，57，6'-7＼氯联苯的实验值5．88较为按近(这2个分子的形状应是非常裙馁斡)，丽文献【7】给鑫的

预测值为6．27。与5．88相差较远．

表s模型《lO》对取代酚、参氯联苯琏滞馑豹预测馕

Table s Predicted Ig嚣糟values of chlorophenob，PCBsI and alkylphenols with model(10}



续袭

如6le coutinued

lgBc擎

编号 亿合锈 E37 E9 G——
Pre．1 Pre．2

18 2，2’，4．trichlorobiphenyl 5．582 5 4．441 5 1。7744 3．64 4．17

19 2。3。3'-triehlorobiphenyl 5。582 5 4。441 5 1。774 4 3。63 4．17

20 2。3．4'-triehlorobiphenyl 5．582 5 4．441 5 1．774 4 3．74 4．17

2l 2。4，6-triehlorobiphenyl 5。582 5 4．441 5 1。774 4 3。58 4．17

22 3。4。4'-triehlorobiphenyl 5。582 5 4．441 5 1。774 4 3．72 4。17

23 2，2’，3，4-tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．774 4 4．15 4．54

24 2，2’。3，5一tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1。7744 4。26 4．54

25 2，2 7，5，6-tetrachlorobi曲enyl 6。5105 4。848 5 1．774 4 4．28 4．54

26 2。3．4，4'-tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1．774 4 4．01 4．54

27 2，3，4，5-tetraehlorobiphenyl 6．5105 4．848 5 1．774 4 4．13 4。54

28 2，4，4’，5一tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4。848 5 1．7744 4．26 4。54

29 2，3。5，6-tetrachlorobiphenyl 6．510 5 4．848 5 1。774 4 4．01 4．54

30 2。2’，3，4，4'-pentachlorobiphenyl 7．472 l 5。255 9 1。774 4 4·63 4。93

3l 2，2’，3，5’，6-pentaehlombiphenyl 7．472 1 5．255 9 1．7744 4。76 4．93

32 2。2 7，4，47，5-pentachlorobiphenyl 7．472 1 5．255 9 1．774 4 4．73 4．93

33 2，2’，4，6，6'-pentaehlorobiphenyl 7．472 1 5．255 9 1．774 4 4。64 4．93

34 2。3。3’，4。4'-pentaehlorobiphenyl 7．4721 5．2559 1．7744 4．73 4．93

35 2，3，37，4 7，6-pentachlorobiphenyl 7．4721 5．255 9 1．774 4 4．68 4．93

36 2，3’，4，47，5-pentachlorobiphenyl 7。472 l 5。255 9 1．774 4 4。77 4。93

37 2，3，4，5。6-pentachlorobiphenyl 7．472 1 5．255 9 1．7744 4．64 4．93

38 2，2 7，4，5，5’，6-hexachlorobiphenyl 8．463 1 5。663 7 1．7744 5．26 ．5．33

39 2，27，3，3’，4，5’，6，6"-octachlorobiphenyl 10，5190 6。4798 1。774 4 6。27 6。15

40 2。3-dimethylphenol 3．373 8 2．1939 1．0777 1．89 1．96

41 2。5-dimethylphenol 3．373 8 2．193 9 1．077 7 1．93 1．96

毒2 2．6．dimethylphenol 3。373 8 2．193 9 1。077 7 l。92 1．96

43 3．4-dimethylphenol 3．373 8 2．193 9 1．077 7 1．95 1．96

综上所述，本文建立的苯环因子及分子形状指数不仅对于霉≥离子性有机物在鱼体中的生物富集因子

的表征具有合理性与有效性，而且与其正辛醇一水分配系数也有良好的相关性．因此，苯环因子及分子形

状指数有望在物质构效关系研究中获得广泛的应用．
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Estimation and Prediction of Bio．cOncentration Factors of

Nonionic Organic Chemicals in Fish by Molecular Shape

Index and Benzene Ring Factor

FENG Chang-junl，YANG Wei—hua2，MU Lai—lon92

(1．School of Chemistry&Chemical Engineering，Xuzhou Institute of Technology，Jiangsu Xuzhou 221008，China；

2．School of Chemistry&Chemical Engineering。Xuzhou Normal University。Jiangsu Xuzhou 221 1 16，China)

Abstract：Kier’S molecular shape indices(1K，2K)are calculated for 165 nonionic organic compounds．On

the basis of the characteristics of substituents and conjugated matrix。a novel molecular structure parameter-

benzene ring factor(G)is defined and calculated for 165 molecules in this paper．A satisfactory relationship

between the fish bio-concentration factor(B CF)of 122 nonionic organic compounds and
1
K，G is expressed

as：lgBcF=一1．433+0．401 1K+1．897G，R=0．955，F=623．47，S=0．454，which could provide

estimation and prediction for the B CF of nonionic organic chemicals．Furthermore，the model is examined to

validate overall robustness with Jackknife tests．A1l these regression results showed that the new parameter G

and toolecular shape indices have good rationality and efficiency for the fish bio-concentration factor．It is

concluded that the 1K，2K and G will be used widely in quantitative structure-property／activity relationship

(QSPR／QSAR)research．

Key words：nonionic organic compound；bio-concentration factor；Kier’S molecular shape indices；benzene

ring factor；QSAR
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