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QSAR (Quantitative Structure Activity Relationships – Количественные Соотношения 

между Структурой и Активностью, в русскоязычной литературе также используется 
аббревиатура КССА) – это математический аппарат, позволяющий проводить корреляции 
между структурами химических соединений и их биологической активностью. Важная 
задача QSAR заключается в идентификации и количественном выражении структурных 
параметров или физико-химических свойств молекул с целью выявления факта влияния 
каждого из них на биологическую активность. Если такое влияние имеет место, то 
возможно составление уравнений, позволяющих прогнозировать активность соединений. 
Настоящая работа посвящена исследованию возможности прогнозирования параметров 
неблагоприятных биологических эффектов пестицидов и ароматических и 
гетероциклических аминов с использованием ИК- и масс-спектров в качестве дескрипторов 
молекулярных структур.  

Для получения рабочих значений дескрипторов масс-спектры перед расчетами  были 
преобразованы по формуле 
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где ijd - рабочие значения дескрипторов, используемые  в расчетах; n- количество пиков; 

ijh  - их относительные интенсивности; i – номер  вещества; j - номер пика с 
соответствующим m/z  - отношением массы к заряду k-го иона в молекуле с номером i. 
Элементы формируют матрицу дескрипторов. Расчеты выполнены с помощью 
компьютерной программы PROGROC (PROGgram RObustness Calculation) [3]. Качество 
прогнозирования характеризовали коэффициентом корреляции R между прогнозируемыми 
и экспериментальными значениями параметра токсичности и стандартным отклонением s. 

Исследована возможность использования масс-спектров для прогнозирования 
токсичности пестицидов по отношению к Daphnia  magna набора из 185 веществ, 
включающего соединения разных классов. Токсичность веществ по отношению к Daphnia 
magna часто выражают в единицах lg(LC50), где LC50- концентрация вещества в ммоль/л, 
вызывающая гибель половины особей популяции. Использованы масс-спектры веществ, 
имеющиеся на сервере NIST (США) [2]. Тренировочная выборка состояла из 140, а 
контрольная - из 45 веществ. Результаты прогнозирования lg(LD50) при этом ранге 
приведены на рисунке 1. 
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● – тренировочная выборка; × - контрольная выборка 

 
Рисунок 1 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями lg(LC50) 

для Daphnia magna по масс-спектрам 
 

Количественные показатели соответствующих корреляционных зависимостей 
приведены в таблице 1. 

 
Таблица 1 - Показатели корреляции между экспериментальными и вычисленными  
                     значениями lg(LC50) для Daphnia  magna по масс-спектрам 

 
Показатели 
корреляции 

Весь набор Тренировочная 
выборка 

Контрольная 
выборка 

R 0.9600 0.9586 0.9691 
s 0.48 0.52 0.31 

 
Было выполнено прогнозирование lg(LC50) для дафнии с контролем по спарринг-

партнеру – молекулярной массе. Результаты, приведенные на рисунке 2, характеризуются 
коэффициентом корреляции R = 0.96 и стандартным отклонением s = 0.48.  
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Рисунок 2 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями lg(LC50) при 

скользящем контроле по масс-спектрам для Daphnia  magna 
 

Была исследована также возможность использования ИК-спектров для 
прогнозирования токсичности пестицидов набора из веществ, включающего соединения 
разных классов. Использованы ИК-спектры веществ, имеющиеся на сервере NIST (США) 
[2]. Прогнозирование выполнено с помощью компьютерной  программы PROGROC [3]. 
Тренировочная выборка состояла из 63, а контрольная – из 20 веществ. Результаты 
прогнозирования lg(LC50) при этом ранге приведены на рисунке 3. 

 

 
● – тренировочная выборка; × - контрольная выборка 

 
Рисунок 3 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями lg(LC50) по ИК- 

спектрам для Daphnia  magna 
Количественные показатели соответствующих корреляционных зависимостей 

приведены в таблице 2. 
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Таблица 2 - Показатели корреляции между экспериментальными и вычисленными  
                     значениями lg(LC50) для Daphnia magna по ИК-спектрам 

 
Показатели 
корреляции 

Весь набор Тренировочная 
Выборка 

Контрольная 
выборка 

R 0.9670 0.9632 0.9809 
s 0.44 0.41 0.45 

 
Значения коэффициента корреляции R свидетельствуют о высоком качестве 

построенной нами модели прогнозирования. 
Было выполнено прогнозирование lg(LC50) для Daphnia magna с контролем по 

спарринг-партнеру – молекулярной массе. Результаты, приведенные на рисунке 4, 
характеризуются коэффициентом корреляции R = 0.9670 и стандартным отклонением s = 
0.44.  

 

 
 
 

Рисунок 4 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями lg(LC50) при 
скользящем контроле по ИК- спектрам для Daphnia  magna 

 
Данные прогнозирования, полученные с использованием ИК- и масс-спектров в 

качестве дескрипторов, позволяют сделать вывод о возможности использования спектров в 
качестве описателей структуры вещества. Использование ИК- и масс-спектров в качестве 
дескрипторов для прогнозирования биологической активности позволяет получить точные 
и достоверные результаты, а также более высокие показатели корреляции по сравнению с 
другими авторами. 
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