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摘 要 介绍了用于环境污染物结构毒性关系研究的软件
.

做为软件性能的检 验
,

也进行了 62 种

氮杂环万胺及其致变活性关系的实例研究
.

发现 二 专家系统应用 近于 自然语言 的规则形式易于表达

特殊分子结构对毒性有明显激活或抑活效应的知 识
,

而此种作用是难于用数值描述的
.

专家系统不

失为环境污染物构效关系的 良好模式之一

关键词 专家系统
,

氮杂环芳胺
,

致变活性

分类号 T P 3 19二 0 625
.

637

在 以前的工作中 l ’ 一 ’ J
,

曾用专家系统方法研究 了多环硝基芳烃结构与其致变活性关

系
.

发现专家系统应用近于 自然语言的规则形式易于表达特殊分子结构对毒性有 明显激活

或抑活效 应的知识
,

而此种作用是难于用数值描述的
.

本文将介绍用于环境污染物结构毒

性关系研究的软件
,

做为软件性能的检验
,

也进行 了 62 种氮杂环芳胺及其致变 活性关系

的实例研究
.

1 专家系统用于 Q S A R 研究的背景

环境污染物构效关系的一般表达式为 :

A = F ( S
: ,

5 2 , ’ · ’ ,

S
。

)

式中
,

因变量 A 为活性描述符
,

自变量 S 为结构描述符
,

F 为构效关系函数表达式
.

由于

分子结构的复杂性
,

造成分子结构
,

特别是 对活性有潜在影响的分子结构知 识表达具有复

杂性和多种形式 ; 对于 生物活性 A 和诸 s 变量间 的函数形式 F 一般为多元非线性形式
,

多元非线性形式知 识表达也有几种可选择的模式
.

1
.

1 月和 S 皆可用数值表达

当每一种 自变量 S 与 A 或 L O G A 皆呈线性关系
,

且诸 自变量间彼此线性无关
,

那么 F

可简单表达为线性组合形式
.

若所论系列化合物数 目较少
,

结构彼此变化不大时
,

一般用

多元线性 回归方法生成构效关系模式
.

如果有一个 以上 自变量 S 与 A 或 L O G A 存在非 线性 关系
,

但 自变量间彼 此线性无

关
,

那么可对此类自变量做 T ay lor 函数展开
,

取二次项
,

直至多次项近似
,

于是 F 将被

表达为含 自变量多次项的线性组合形式
,

这就是著名的 H a
ns ch 表达式

.

如果部分或全部 自变量彼此有关
,

且与因变量星日卜线性关系
,

那么 F 应表达为多元非线

*
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.
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性函数
.

带有 S形变换函数的三层反向传播神经网络系统是 目前较为理想的模式 陈 5

].

1
.

2 5可用数值表达 ;月用等级表达

由于生物活性数据具有较大离散性
,

同一化合物不 同文献来源数据彼此差异可能较

大
,

难以取舍
.

我们认为 : 与其精确不如准确
,

可采用传统预防医学方法将数值转化为 3 个

等级 (阴性
、

可能阳性和阳性 )或五个等级 (一
、

+
、

十 +
、

+ + +
、

+ + + + )
,

以增加其可比

性
.

聚类分析
、

判别分析和模式识别等分类方法常用来构筑 Q S AR 模式 阵 7

.]

1
.

3 5 用语言表达 ; 月用等级表达

在环境污染物结构毒性关系实例研究中发现
: 某些特殊子结构或分子片段对生物活性

有明显激活作用 二 而某些特殊子结构或分子片段
,

或者在生成致变前兆体的分子反应部位

制造空间障碍
,

或者由于它的存在破环了共扼大分子的平面性
,

从而具有明显的抑活作用
.

这些子结构或分子片段很难用数值表达
,

也就不可能用前述的数值计算模式进行 sQ A R

研究
.

有幸的是
,

以规则集为基础的专家系统方法擅长于用人类自然语言描述分子结构
,

人类 自然语言词汇又十分丰富
,

几乎没有一种 自然现象不能为其表达的
,

故而它有利于描

述难于数值化的分子结构描述符和预报活性等级较多的情况
.

另一方面
,

基于规则的专家

系统应用符号处理方法很容易实现数值计算难于进行的多元非线性函数关联
.

因此专家系

统不失为建立环境污染物构效关系的良好模式
.

研究中发现 : 由于分子结构的复杂性和毒性数据的离散性
,

或学习样本集合数目较少
,

有时将某化合物硬性派往某类欠妥
,

不如去讨论该样本归属所有类的隶属度
.

基于规则的

不精确推理专家系统
,

分类时注意到亦此亦彼
,

推理过程 中算出未知样本派往所有可能类

的概率
,

从而得到既灵活而又反映客观实际的样本归类
.

在环境科学中不乏此类分类的应

用实例
,

如环境质量评价等
.

为了适应不同的用户课题要求
,

构筑了两个独立的专家系统
,

然后用一个统一的人机

界面和以前 已经完成的神经网络系统
、

模式
一

识别系统连接起来形成一个整体的环境 污染 物

构效关系模式
.

2 精确推理和不精确推理专家系统 ! ” I

基于规则的精确推理专家系统中
,

领域知识被表达为产生式规则
,

即 lF (前提 ) T H A N

(结论 )表达式
,

它特别适用于具有必然性的因果关系和逻辑关系知 识结 构
.

本系统包含

了正向推理和反向推理两种推理机制
,

后者适用于前题条件多而可选择的结论少的情况
,

运行速度快一些 ; 前者则相反
.

系统载入规则继而运行时
,

用户应不断回答系统所提示的

问题
,

直至给出结论为止
.

反向推理仅需询问和 回答部分前提
,

而正向推理则要逐一询问

各前提成立与否
,

然后推理
.

精确推理专家系统由四个功能不同的模块组成 :

头文件 : 定义 了有关的数据类型和常量
,

从而确定了知识库的描述结构
.

主控模块 二 定义了知识库
,

负载全部领域知识 ; 提供用户使用的正
、

反推理机选择菜

单 ; 提供知识库分支选择菜单
,

根据用户选择
,

依据知 识库的不同分支进行推理
,

由于知

识可能包括多方面
,

故知 识库为树型结构
,

各方面能独立分支
,

便于推理
,

缩短运行时间
.
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推理机 : 包括正 向推理和反向推理两个独立平行部分
.

通过与用户交互式回答得到有

关前提
,

诸如化合物的分子结构描述符
,

通过规则进行推理
,

导出结论
.

数据库 : 为推理机的支持模块
.

存放推理过程用到的有关前提及推理过程中产生的中

间信息
.

实现对数据库的种种操作 : 信息添加及信息是否匹配的检查等
.

基于规则的不精确专家系统适用于不具有明确因果关系的知识结构
.

领域知识虽也表

达为 IF T H A N 形式
,

但前提不一定是肯定的
.

还可以多个彼此相互独立的前提支持同一

结论
.

在某些环境问题划分等级时
,

诸如环境质量评价
,

化学品有无毒性等
,

等级之间往

往是界限不清的
,

给出未知样本在所有可能类中的概率可以更好模拟人 的思维
.

例如
,

对

于预报氮杂环芳胺的对鼠伤寒沙门式菌的致变活性时
,

从分子结构来讲
,

要考虑端环抑活

子结构
、

端环增活子结构
、

母体苯环驳接数及 氮杂环上氮原子取代 甲基数等 四个要素
,

即

取论域 U,

U = {u
:

(抑活结构 )
, 。
式增活结构 )

, 。 2
(母体环数 )

, “ 4

(氮甲基数 )} 评定毒性分为 3

个等级
,

即取评语集为 V

V = {v
.

( 阳性 )
, v Z

(可疑 )
, v ,

(阴性 )}

给出 U 和 V 中各要素的权值 (统计学中的概率 )
,

既而根据这些权值进行组合 运算
,

导出

各个结论成立的概率
,

而不是象精确推理那样仅给出各个结论中的某一个结论
.

不精确推理专家系统由 3 个功能不同的模块组成
:

主控模块 : 提供主要菜单和 2 级菜单
,

用户用以控制程序流
.

知 识库模块 : 它实现主菜单中 5 种功能用两种用户可选择的方法建立知识库
,

即建立

结论组及出现概率 ; 建立前提组 ; 建立结论 与前提间的关系 (同时给出前提分类数 ) ; 将

知识存人知识库 ; 或用 已有知识文件建立知
一

识库
.

推理模块 : 要求用户先把前提分类
,

例如本文所选氮杂环芳胺案例研究中
,

前提可分

为抑活结构数
、

增活结构数
、

母体环数及氮原子上 甲基数 四类
,

依其特性每一类又可分 为

几个等级
.

在系统运行时
,

根据提示用户依 次输入各类 的某一个前提 (顺序无关紧要 )
,

系统便会给出样本归属于各个结论的概率
.

C 语言是一种过程式语言
,

采用 C 语言设计的程序有代码短
、

质符高和运行速度快 的

优点
.

虽然在人工智能程序设计 中不如 LI S P 和 P R O L O G 那样简捷
,

但是它能充分发挥

机器 的硬件特性
,

系统要和涉及数值计算的神经网络系统及涉及图形操作的人机界面系统

组装为一个统一的人工智能系统
,

应用 C 语言就 比 L E P 和 P R O L O G 要方便得多
.

本专

家系统应用 T U R B O C 语言 自行编程
,

系统源文件含 C 语句约 16 00 条 ; 在 P C /A T 286 计

算机上实现
,

系统执行文件大小 1 10 K B
.

3 6 2 种杂环芳胺结构与致变活性关系专家系统案例研究

近年发现
,

烹调肉
、

鱼类食品过程 中可产生百余种氮杂环芳胺
,

经鉴定 : 有相当部分

显示较强致变活性
,

且为致癌剂
.

对该类化合物进行构效研究有助于对 目前由于含量甚微

而尚未测定 出的多种杂环芳胺的致变性能作 出科学预报
.

将文献 【9 一 1 2] 所载 62 种氮杂环芳胺 经 凡活化的 T A 98 和 T A I 538 菌株变 活性进行
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分级
:
若 活性小于 1 R v e / n

mo l
,

则该化合物为非致变物
,

( 一 ;) 若大于 .2 4 R ve / n mo l
,

则

该化合物为致变物
,

( + ) ; 若在 1 一 .2 4 之 间
,

则为可疑致 变物
,

( + /一 )
.

选择此 标准

的医学依据是 : 对于某化合物
,

测试菌种的 自然 回变率为至少为阴性对照物 自然回变率两

倍以上
,

才能较为充分断定其为致变物
.

根据专家经验和多次结构描述符选择尝试
,

发现端环所含以下分子碎片为增活结构
:

N H Z一 C = C 一 C = 或 N H Z一 C = N 一 C = ; 而端环所含以下分子碎片为抑活结构 : N I J Z一 C = C 一 C

= N 一 C 或 N H Z一 C 一 C一 N = 或 N H Z一 C 一 N H 一 C一 或 N H
Z一 C = C 一 C = N 一 C一 N 一 (C

.

为两个芳环并接处碳原子 )
.

显然
,

在某一化合物中是否存在这些分子碎 片
,

用人类自然

语言一下子就能说清
,

可在以符号处理为特点的专家系统框架内进行分类 ; 但很难用传统

方法将这句话数值化
,

继而建立数值模式通过数值计算而进行分类
.

此外
,

芳环氮原子取

代 甲基数和母体共扼环数的增加也有次要增活作用
.

62 种氮杂环芳胺结构与致变活性 描

述符皆列于附表
.

附表 杂环芳胺分子结构与对鼠伤寒沙门氏菌致变活性关系专家系统分类结果

分子结构编码 活性编码

T A 98 或
T A 153 8

( R ve /
n

mo l )

2 0

> 之4 + +

> 2 4 + 十

> 又4 + +

> 又4 + +

> 2
.

4 + +

> 么4 十 +

< 1 一 一

< 1 一 一

< 1 一 一

< 1 一 一

< l 一 一

> 2
.

4 + +

< 1 一 一

> -2 4 + +

> 之4 + +

> 2 4 + r

< 1 一 一

> 2 4 + +

> 2 4 十 +

> 又4 + +

1一又4 + /一 +

> .2 4 + +

> 2 4 + +

> 之4 + +

预报等级

+ + /一 0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

0
.

14 0
.

14 0
.

71

0
.

14 0
.

14 0
.

71

0
.

14 0
.

14 0
.

7 1

0
.

0 1
.

0 0
.

0

0
.

14 0
.

14 0
.

7 1

0
.

83 0
.

17 0
.

0

.0 14 0
.

14 0
.

71

0
.

83 0
.

17 0
.

0

0
.

9 1 0
.

09 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

0
.

0 0
.

0 1 0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

1
.

0 0
.

0 0
.

0

0
.

9 1 0
.

的 0
.

0

0
.

9 1 0
.

09 .0 0

0
.

9 1 0
.

09 0
.

0

0
.

91 0
.

的 0
.

0

.0 9 1 0
.

09 .0 0

预报等级实验等级抑活结构增活结构

八目ùU,ù,ù

nù八U八jI,一,ù,山

J.且旧.二` .且, .压,三二

1C
Itù11é

nU11
1.11111

母休环数一11111111111111氮甲基数
N d

.

化合物

n八U
ù11CU八U人”ù八曰nù八U1
CU-
ù
UI

,山,ù,̀,乙,白,̀,̀11八IIC甘n
ó11ùn

1 2一 氨基 一 9H 一 毗吮并【么3一 b」叫噪

2 2一 氨基 一 3一 甲基 一 g H一 毗吮并【么3一 b1 引噪

3 3一 氨基 一 4一 甲基 一 5H 一 毗吮并【4, 3一 b] 叫噪

4 3一 氨基 一 5H 一 毗吮并【4, 3一 b1 叫噪

5 3一 氨基 一 l一 甲基 一 5H一 毗吮并【4 ,3一 b] 叫噪

6 3一 氨基 一 1, 4一 二甲基 一
5H
一 毗吮并 4[

,

3一 b] 叫噪

7 3一 氨基 一 9H 一毗吮并【3
,

4一bl 叫噪

8 3一 氨基 一 1一 甲基 一
9H

一 毗咤并【3
,

4一b] 叫噪

9 2 一 氨基 一 3H 一 苯并【1
,

2一d] 咪哇

10 2一 氨基 一 1一 甲基苯并「1
,

2一 d] 咪哇

11 2一 氨基 一 5一 甲基 一 3H 一 苯并【1
,

2一 d] 咪哇

12 2一 氨基 一 1
,

5 一 二 甲苯并【1
,

2一 d] 咪哇

13 2一 氨基 一 3H 一 5
,

6 一 二 甲基苯并【么3 一 d] 咪哇

14 2一 氨基 一 1
,

5
,

6 一 三甲基苯并【2
,

3一 d] 咪哇

15 2一 氨基 一 3H 一蔡并【3
,

2 一 d l咪哇

16 2一 氨基 一 l一 甲基 一 蔡并【3
,

2一 d] 咪哇

17 2一 氨基 一 3H 一 蔡 并以 1一d] 咪哇

18 2一 氨基 一 l一 甲基茶并以 卜d1 咪哇

19 2一 氨基 一 3 一 甲基蔡并以 1一 d] 咪哇

加 2一 氨基 一 二 毗吮并【1
,

2一 二了
,

2’ 一 d] 咪哇

21 2一 氨基 一 3一甲基二毗吮并【1
,

2甩
二3’

,

2’ 一 d] 咪哇

22 2 一 氨基 一 4 一甲基二毗咤并【1
,

2 一 :a 了
,

2月 1咪哇

23 2一 氨基 一 6一 甲基二毗吮并【1
,

2吩 : 了
,

2’ 一d] 咪哇

24 2一 氨基 一 7 一 甲基二毗吮并【1
,

2一:a 3’
,

2’ 一 d] 咪哇

0 2

,且nU八曰ù

`
.几,

.二, .二月.且门.二,.二,.三..月压.且J .二
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续附表 杂环芳胺分子结构与对鼠伤寒沙门氏菌致变活性关系专家系统分类结果

分子结构编码 活性编码

预报等级实脸等级抑活结构增活结构母体环数氮甲基数
N o

.

化合物
r A9 8或
T 1 3 A 5 8

(R ev /
n

m ol )

预报等级

+ + /一 0

25 2一 氨基 一 8一 甲基二毗吮并 [ l
,

2一
: 3

, ,

2
,

司 1咪哇 0 2 1 1 > 之4 + + 0
.

9 1 0
.

的 0
.

0

26 2一 氨基 一 9一甲基二毗吮并【1
,

2一 :a 3几2’ 刁」咪哇 0 2 1 1 > .2 4 + + 0 .91 .0的 0 .0

27 3一 氨基 二毗吮并【l
,

2锥
: 3

` ,

2
`
一 d l咪哇 0 2 2 0 > 2 4 + + 1

.

0 0
.

0 0
.

0

28 3一 氨基 一 4 一 甲基二毗吮并【l
,

2 一 a : 3
` ,

2
,

刁」咪哇 0 2 2 0 > 2 4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

29 3一 氨基 一 4
,

6 一二 甲基二毗吮并 11
,

2 一a : 3
` ,

2
`
一d l咪哇 0 2 2 0 > 2 4 + + 1

.

0 0
.

0 0
.

0

30 3一 氨基 一 4
,

7 一二甲基二毗咙并【l
,

2一a : 3
’ ,

2
’
一 d l咪哇 0 2 2 0 > 2 4 + + 1

.

0 0
.

0 0
.

0

31 4 一 氨基 一 二毗吮并【1
,

2一 a : 3几2’ 司」咪哇 0 2 1 2 < 1 一 一 0 .0 .0 25 .0 75

32 4 一 氨基 一 2一 甲基二毗吮并【1
,

2 一 a : 3
’ ,

2
’

司」咪哇 0 2 1 2 < l 一 一 0
.

0 0
.

25 0
.

75

33 4 一 氨基 一 7一 甲基二毗吮并【l
,

2一 a : 3
` ,

2’ 一 d」咪哇 0 2 1 2 1一 2
·

4 + /一 一 0
.

0 0
.

25 0
.

75

34 4 一 氨基 一 么7 一 二甲基二 毗吮并 【1
,

2一 :a 3几2’ 一 d] 咪哇 0 2 1 2 < 1 一 一 0.0 .0 25 0 .7 5

35 2一 氨基 一 3H 一 咪哇并 [4
,

5一 b』毗吮 0 1 1 1 1 一 2
.

4 + /一 一 0
.

14 0
.

14 0
.

71

36 2 一 氨基 一 3一 甲基咪哇并【4
,

5一】毗吮 1 1 1 1 1一 2
.

4 + /一 + /一 0
.

0 1
.

0 0
.

0

37 2 一 氨基 一 l
,

6 一二甲基咪哇并 [4, 5一 b』毗吮 1 1 1 0 1一 2 4 + /一 + 0
.

83 0
.

17 0
.

0

38 2一 氨基 一 3 H一 5
,

7 一二甲基咪哇并【4
,

5一 b l毗吮 0 1 1 1 > 2
.

4 + 一 0
.

14 0
.

14 0
·

7 1

39 2 一 氨基 一 3
,

5
,

7一三甲基咪哇并【4
,

5一 b】毗吮 1 1 1 0 > 2
.

4 + + 0
.

83 0
.

17 0
.

0

4() 2一 氨基 一 5一 苯基毗吮 0 1 2 0 > 2
.

4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

41 2一 氨基 一 1一 甲基 一 6 一 苯基咪哇并仔
,

5一 b】毗吮 1 1 1 0 > 之4 + + .0 83 .0 17 0.0

4 2 2一 氨基 一 3一 甲基 一 6 一 苯基咪哇并 [4
,

5一 b』毗咤 1 1 1 0 > .2 4 + + 0
.

83 0
.

17 0
.

0

43 2一 氨基 一 3H 一 咪哇并 4[
,

5一】唆琳 0 2 1 1 > 么4 + + 0
.

9 1 0
.

的 0
.

0

44 2一 氨基 一卜 甲基咪哇并【4, 5一月唆琳 1 2 1 0 >从 + + 1.0 0 .0 0 .0

4 5 2一 氨基 一 3一 甲基咪哇并 14
,

5一 f 』哇琳 1 2 1 0 > 之4 + + 1
.

0 0
.

0 0
·

0

46 2一 氨基 一 3H 一 4 一甲基咪哇并 [4
,

5一门哇琳 0 2 1 1 > 之4 + + 0
·

9 1 0
·

的 0
·

0

47 2一 氨基 一 3H 一 5一甲基咪哇并 【4
,

5一 f】哇琳 0 2 1 1 > 2 4 + + 0
.

91 0
.

吟 0
.

0

48 2 一 氨基 一 l
,

4 一 二甲基咪哇并【4
,

5 一 f】哇琳 1 2 1 0 > 2
.

4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

49 2 一 氨基 一 l
,

5 一二甲基咪哇 并 14
,

5一月咬琳 1 2 1 0 > 么4 + + 1
.

0 0
·

0 .0 0

50 2 一 氨基 一 3, 4一 二甲基咪哇并【4
,

5 一月哇晰 1 2 1 0 > 之4 + 十 1.0 .0 0 .0 0

51 2一 氨基 一 3
,

5一 二 甲基咪哇并【4
,

5一 f l哇琳 1 2 1 0 > 2
.

4 + + 1
.

0 0乃 0
·

0

52 2 一 氨基 一 3一 甲基咪哇并 [4
,

5一 f」唆 呢琳 1 2 1 0 > 2
·

4 + + l
·

0 0
·

0 0
·

0

53 2一 氨基 一 3
,

4 一 甲基 咪哇并 [4
,

5一门唆呢琳 1 2 1 0 > 2 4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

54 2一 氨基 一 3, 7一 二甲基咪哇并阱
,

5 一月喳 呢琳 1 2 1 0 > 么4 + + 1.0 0
.

0 0.0

55 2一 氨基 一 3
,

8一 二 甲基咪哇并【4
,

5一 f」哇琳 1 2 1 0 > 么4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

56 2一 氨基 一 3
,

4
,

7 一 三甲基咪哇并 [4
,

5一 f l哇呢啡 1 2 1 0 > 么4 + + 1
.

0 .0 0 0
.

0

57 2一 氨基 一 3, 4
,

8一三甲基咪哇并 [4
,

5一门唆呢琳 1 2 1 0 > 2 4 + + 1 .0 0 .0 .0 0

58 2一 氨基 一 3
,

5
,

7 一 三甲基咪哇并 [4
,

5 一门哇 呢琳 1 2 1 0 > 之4 + + 1
.

0 0
.

0 0
.

0

59 2一 氨基 一 3
,

5
,

8 一 三甲基咪哇并 [4
,

5一 f l哇 呢琳 1 2 1 0 > 2 4 + + 1
.

0 0
.

0 .0 0

印 2一 氨基 一 3
,

7
,

8一 三甲基 咪哇并 [4
,

5一 f」哇呢琳 1 2 1 0 > 之4 + + 1
.

0 .0 0 .0 0

61 2 一 氨基 一 3
,

4
,

7
,

8一 四甲基咪哇并 [4
,

5一月唆呢琳 1 2 1 0 > 么4 + + 1
.

0 .0 0 .0 0

62 3一 氨基三哇 0 0 1 1 < l 一 一 0
.

0 1
.

0 .0 0
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根据图 l 所示推理网络
,

按抑活结构
、

增活结构
、

母体环数和氮原子甲基数四个结构描

述符层次写 出七条产生式规则
,

载人知识库
.

启动专家系统后
,

要求用户一一回答欲进行

预报活性分类的相应结构描述符的值
,

最终专家系统给出该化合 物的归类
.

62 种氮杂环

芳胺所讨论的致变活性专家系统预报结果亦列人附表
.

结果表明 : 62 个样本错分类仅 5

个
,

正确分类率达到 .0 92
,

满足统计完好标准
.

应用不精确推理专家系统
,

对

6 2个样本致变活性分类概率结果亦

列于附表
.

由附表可知正确分类率

率与精确推理专家系统结果类似
,

但具有分类灵活的特点
.

以上表明 :

用附表所示四项分子结构指标可以

进行未知化合物是否为致变物的先

期预报 ; 专家系统在表达难以用数

值表达的特殊子结构的激活或抑活

作用
,

及表达复杂的
、

非线性的环

境污染物致变活性行为等两方面
,

可成为良好 sQ A R 模式
.

一般认为【. 21
,

在氮杂环芳胺致

变历程 中氨基起重作用
.

在生物体

内芳胺代谢氧化为经胺
,

继而脱水

形成活性很大 的仲胺正离子
,

它能

AAAAAAAAAAAAAAA+++++++++++++

BBBBBBBBB

CCCCCCC + /一一

图 1 推理网络示意图

作用于细胞的 D N A
,

成为致变作用的前兆物
.

据此
,

仲胺正离子稳定性应是影响致变活

性大小的关键
.

有趣的是
,

对于增活分子结构 : N H Z一 C = C 一 C = 或 卜旧
2一 C = N 一 C = 具

有共扼烯烃结构
: 由于 二 电子的共扼效应

,

有助于仲胺正离子的稳定性 ; 对于抑活分子结

构 : N H Z一 C = N 一 C 一 N H 一 或 N H Z一 C 一 C一 N 一 或 N H
Z一 C 一 N H 一 C

.

= 或 N H Z一 C 二 C 一

C = N 一 C一 N 一 ( C
.

为两个芳环并接处碳原子 )则不具有共扼烯烃结构或仅具有短共扼烯烃

结构
,

由于 二
电子共扼效应的中断

,

而无助于仲胺正离子的稳定
.

杂环芳胺的母体部分

一般为共扼芳环结构
,

环数越多
,
二 电子共扼效应越大

,

应越有助于仲胺正离子的稳定
.

甲基具有推电子作用
,

可能稍利 于仲胺正离子的稳定
.

以上讨论可做为本文所建立的杂环

芳胺构效关系的定性解释
.

4 结论

专家系统应用近于 自然语言的规则形式易于表达特殊分子结构对毒性有 明显激活或抑

活效应的知
一

识
,

而此种作用是难于用数值描述的
.

专家系统不失为环境污染物构效关系的

良好模式之一
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