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摘要：采用标准实验方法测定了 !$种硝基苯类化合物对隆线蚤（!"#$%&" ’"(&%")"）的 )- .半致死浓
度值，结果 /0（$ * +,*"）的范围在 #1)% 2 *1)"之间；采用量子化学方法 3456’+1"软件计算了分子最
低空轨道能 -7834、分子最高占有轨道能 -9434、范德华面积 .:;<和偶极矩!；通过毒性与结构参数
的线性回归分析，得到方程 /0（$ * +,*"）= > $1-+-7834 > "1))-9434 > "1#"/0/ > !1$#（0! = "1-*），且
模型拟合效果很好 1结果表明：所研究的化合物对隆线蚤的毒性主要与分子的轨道能有关；硝基苯
类可以作为亲电试剂，在细胞内发生还原反应，从而产生潜在毒性更强的亚硝基化合物，而部分含

有氨基和羟基的化合物，其毒性亦与疏水性有关 1
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硝基苯类化合物是我国松花江中主要有机污染物之一，其中有些化合物已被美国环保局列为优先监测

污染物［$］,这些污染物在水体中的存在会对人类健康构成威胁，因此，研究它们对水生生物的毒性对于化学
品的生态风险评价以及规范其生产和使用具有重要意义 ,由于蚤类繁殖快，对水环境毒物敏感性强，生长周
期短，易于培养和分离，因此蚤类是较理想的毒性实验材料［!］,
定量构效关系（@A6B）方法是预测有机化学品生态毒理学的有力工具，能有效地减少实验室和野外实验

化合物的数目 ,笔者测定了系列硝基苯类化合物对隆线蚤的 )-.急性毒性数据，并使用线性回归方法建立了
化合物结构与毒性的定量关系模型 ,

! 实 验 方 法
隆线蚤（!"#$%&" ’"(&%")"）采自长春动物园青年湖 1经室内培养和分离，选取蚤龄 !) .左右的幼蚤进行毒

性实验 1实验用水为除氯自来水，实验期间水温 $& 2 !*C 1实验在 *"D7具塞比色管中进行，每支比色管放 $"
只水蚤 1受试化合物按等对数间距设 *个浓度梯度和 $个对照，并设置平行组，)- .后观察蚤的死亡数目 1采
用直线内插法求出半致死浓度 1半致死浓度用 /0（$ * +,*"）表示，其单位为 DE/ F 7 1实验测定的 !$种受试化合
物的 /0（$ * +,*"）如表 $所示 1

表 ! 硝基苯类化合物的结构参数和毒性数据
"#$%& ! ’()*+(*)#% ,#)#-&(&). #/0 (123+3(4 0#(# 15 /3()1$&/6&/&.

序号 化合物名称 > -7834 * G: > -9434 * G: /0/ .:;< *H ! *I
/0（$ * +,*"）

实测 预测 残差

$ 硝基苯 $1"+ %1-- $1-% &$1%! &1") #1)% #1*% > "1$"
! 邻二硝基苯 $1+# $"1)* $1+% -#1"& $!1"# *1"% )1%+ "1$#
# 间二硝基苯 $1#$ $"1#) $1)% -*1!+ +1-! )1$* )1#- > "1!#
) 对二硝基苯 $1&* $"1$- $1)+ -)1#$ "1)# *1)" *1$) "1!+
* 间硝基甲苯 $1## %1&- !1)! &-1!$ &1*% #1%$ #1-% "1"!
+ 对硝基甲苯 $1#- %1-% !1#) &-1!! &1+* #1%- )1"+ > "1"-
& !，)二硝基甲苯 $1#* $"1## !1") %"1*- &1!# )1"" )1!- > "1!-
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续表 !
"#$%&$’($)*

序号 化合物名称 ! !"#$% " &’ ! !(%$% " &’ )*# $’+, "- ! ".
)*（/ " %&01）

实测 预测 残差

2 3，4二硝基甲苯 /5/6 /1577 3513 61578 4512 756/ 7566 ! 1512
6 邻硝基氯苯 /5// /1518 3534 23510 2534 7529 7548 1537
/1 间硝基氯苯 /5/0 /1513 3586 235/8 4547 7507 7548 ! 15//
// 对硝基氯苯 /5/2 /1519 3570 23522 8571 7568 7594 15/2
/3 7，8 !二氯硝基苯 /543 /15/9 75/3 6/587 8576 8579 8576 ! 1513
/7 3，0 !二氯硝基苯 /541 /15/7 7516 61567 95/3 8532 8570 ! 1519
/8 邻硝基苯胺 /533 6508 /520 9059/ 2508 85/3 7590 1579
/0 间硝基苯胺 /574 657/ /579 94572 9527 7523 8514 ! 1538
/4 对硝基苯胺 /577 6574 /576 94504 6518 7529 8513 ! 15/0
/9 3，8 !二硝基苯胺 /573 6592 /528 26506 2574 7569 8510 ! 1512
/2 邻硝基苯酚 /536 6581 /526 97527 6501 7528 752/ 1517
/6 间硝基苯酚 /572 6572 3511 98567 0566 756/ 7568 ! 1517
31 对硝基苯酚 /577 6500 3518 9454/ 9510 7562 756/ 1519
3/ 对硝基苯甲醛 /519 6569 /504 275/1 0518 7560 7590 1531

+ 计 算 方 法
采用量子化学方法 $%:;<451=$>.%软件计算了 3/ 种硝基苯类化合物的 !"#$%，!(%$%，$’+,和!，从

<)?*:软件得到了分子的辛醇 "水分配系数 )*# ’其中：!"#$%为分子最低空轨道能，与分子对电子的亲合力相

关，其值越低，分子接受电子的能力越强；!(%$%为分子最高占有轨道能，与分子电离势相关，可作为分子给

出电子能力的量度［7］；$’+,为分子的范德华面积，可定量反映分子的空间形状和大小；!为分子的偶极矩，可
表征分子极性的大小；)*# 为宏观疏水性参数，能反映化合物分子脂溶性的大小 ’

, 结 果 与 讨 论
以表 /结构参数为描述符，应用 @:@@统计软件对 3/种硝基苯类的毒性数据进行 A@;B研究，得到了一

元线性相关矩阵，见表 3 ’
表 + 化合物毒性与结构参数之间的相关矩阵

-(./* + "#00*/(%&1* 2(%0&3 .*%4**$ %#3&)&%5 ($6 7%0’)%’0(/ 8(0(2*%*07

( )*（/ " %&01） !"#$% !(%$% $’+, ! )*#

)*（/ " %&01） /5111 ! 152/2 ! 15874 15776 ! 15388 ! 15/34

!"#$% ! 152/2 /5111 153/8 ! 15776 15/48 ! 15/82

!(%$% ! 15874 153/8 /5111 ! 15979 15330 ! 1534/

$’+, 15776 ! 15776 ! 15979 /5111 ! 15397 15721

! ! 15388 15/48 15330 ! 15397 /5111 ! 15//2

)*# ! 15/34 ! 15/82 ! 1534/ 15721 ! 15//2 /5111

分析表明，隆线蚤的急性毒性仅与参数 !"#$%显著相关，结构参数 !(%$%和 $’+,之间存在明显的内相关
关系，其余参数之间无明显相关关系 ’在相关矩阵分析的基础上通过逐步回归分析，得到相关模型

)*（/ " %&01）) *（/563 + 157/）!"#$% , /501

（- ) 3/ (3 ) 1549 (3
C+D ) 1540 . ) 1534 / ) 72583 0 ) 15111{ ）

（/）

)*（/ " %&01）) *（/596 + 1536）!"#$% *（1578 + 15/0）!(%$% * /544

（- ) 3/ (3 ) 1598 (3
C+D ) 159/ . ) 1538 / ) 30593 0 ) 15111{ ）

（3）

)*（/ " %&01）) *（/524 + 1537）!"#$% *（1588 + 15/3）!(%$% *（1571 + 1516）)*# * 35/7

（- ) 3/ (3 ) 1520 (3
C+D ) 1523 . ) 15/6 / ) 7152/ 0 ) 15111{ ）

（7）
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式中：!———方程所含化合物数目；"!———相关系数的平方；"!
"#$———相关系数平方的校正值；#———标准误

差；$———方差比；%———相应的显著性水平 &
比较式（%）&（’）可见，方程相关性逐步增强，标准误差逐渐降低，所研究的化合物对水蚤的毒性主要与

分子最低空轨道能、最高占有轨道能及辛醇 ’水分配系数有关 &
用分子轨道能和疏水性参数作为描述符，对化合物毒性进行 ()*+研究已有较多报道 &,-./0等［1］分别

采用平均超离域能（()"2），*3456和 78+ 对取代苯、苯酚、苯胺类化合物对鱼的毒性作用进行了 ()*+研究，并
认为所研究化合物的毒性作用方式可分为两类：第 %类为麻醉型，其毒性仅与疏水性有关；第 !类为反应型，
其毒性更强，该类化合物可作为软亲电试剂，与细胞内的亲核试剂发生电子交换作用 &9-":#-;等［<］分析了硝
基苯类对四膜虫（,-./0123-!0 %2/456/34#）的急性毒性，认为邻位和间位取代硝基苯的毒性可能主要受化合物
的疏水性和电子因素的控制 &此外，3=等［>］以 *3456和 78+ 为描述符进行了取代苯类对绿藻毒性的构效关系
研究，认为二硝基苯类化合物的毒性可能主要与硝基在细胞内的还原反应有关，而对不含硝基的苯胺和苯酚

类来说，其毒性主要与化合物的疏水性有关 &
*3456描述的是分子与亲核试剂之间的相互作用能力，因此 *3456直接与分子对电子的亲合力相关；

*?656与分子电离势相关，可以作为分子给出电子能力的量度，*?656的绝对值越高，分子给出电子的能力越

图 ! 化合物实测毒性与预测毒性变化趋势
"#$%! &’(#’)#*+ )(,+- *. ,/0,(#1,+)’2

’+- 0(,-#3),- )*/#3#)4

强；78+ 是疏水性参数，其值越高，分子越容易富集
于生物体内 &由于本文所研究的化合物有共同的母
体硝基苯，都属于硝基苯的衍生物 &硝基苯类是反
应型化合物，可作为亲电试剂，在细胞内发生还原反

应，从而产生相应的毒性更强的亚硝基化合物［<］&由
于部分化合物同时含有氨基或羟基，属于胺类和酚

类化合物，因此它们的毒性与疏水性有关［@］&
由方程（’）拟合的化合物的毒性预测值及残差

见表 % &从表 %可见，方程拟合效果很好，多数化合
物残差很小，半数以上化合物的残差在 A BC% & BC%之间，相对误差均在 %B7以内 &化合物实测毒性和预测毒
性的变化趋势如图 %所示，二者之间的线性相关系数高达 BCD! &

5 结 论

采用标准实验方法测定了系列硝基苯类化合物对隆线蚤的 1E 0半致死浓度值，结果 78（% ’ 89<B）的范围

在 ’C1D & <C1B FG7 H 3之间，毒性最强的是二硝基苯类化合物 &化合物毒性与结构参数的线性回归分析表明，
硝基苯类化合物对隆线蚤的急性毒性主要与分子的轨道能有关，可能通过还原反应产生亚硝基化合物而对

生物体致毒 &方程 78（% ’ 89<B）I A %CE>*3456 A BC11*?656 A BC’B78+ A !C%’（"! I BCE<）拟合效果很好，多数化
合物残差很小，毒性实测值与预测值之间的相关系数高达 BCD! &
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《河海大学学报（自然科学版）》征订启事

《河海大学学报（自然科学版）》是以水资源开发、利用与保护为重点的综合性学术期

刊，主要刊登本校在水资源、水文、地质、测量、水利工程、水电工程、水运工程、海洋及海岸

工程、水工结构、工程力学、水力学及河流动力学、岩土工程、计算机科学、电力工程、电子

技术及自动化工程、工业与民用建筑、管理工程、水利经济、环境工程、机械工程等学科方

面的科研成果、学术论文、学术讨论、研究动态等学术性文章，可供上述有关专业的科技工

作者及大专院校师生阅读和参考 A
本刊创办于 !$5X年，是我国中文核心期刊，在国内工程技术界和学术界有较大影响 A

刊载的文章中，有不少国家科技攻关（重点）项目和各种科学基金资助项目的研究成果，部

分达到了国内领先和国际先进水平，为我国水利、水电、水运工程及其他有关工程建设的

规划、设计、施工和管理提供了科学理论、方法和具体建议，发挥了较大的社会效益和经济

效益，深受工程界和科技界赞许，并获得全国优秀高校自然科学学报二等奖，以及中国期

刊方阵“双效期刊”、全国水利系统优秀期刊称号 A
本刊每逢单月出版，国内外公开发行 A邮发代号："%!O&，每本定价：% A ##元，全年订费

’% A##元 A欢迎广大读者在全国各地邮局订阅或直接与编辑部联系 A联系地址：南京市西
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