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   نسبعصمت محمدي
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  چكيده

 محيط زيست به داخل بدن موجود زنده وها از  باشند و انتقال آنهاي محيط مي آلايندهترين  ها از مهمكش آفت

علت ها به كش باشد. آفتهاي محيط زيستي مي نگرانيترين  يكي از مهم رسيدن به سطحي بالاتر ازحد طبيعي آن

راي شناخت ب .اند گرفته محيط زيست و كـشاورزي مورد توجه بسياري قرار زمينه بيوشـيمي وكاربردهاي مختلف در 

  ها را مورد توجه قرار داد. خصوص ميزان سميت آنهها ب ها بايد خصوصيات فيزيكي و شيميايي آن كش آفت

ها با برخي  كش برخي از آفت )اكتانل –(ضريب توزيع آب  Log Pهدف بررسي ارتباط اين مطالعه با 

انجام گرفته است. مطالعه كمي  روش رگرسيون خطي چندگانه گرهاي توپولوژيكي به كمك نظريه گراف و توصيف

مطالعه  گرهاي مورد از ميان توصيف كار گرفته شد و نتايج نشان داد كه بررسي اين ارتباط به جهت  خاصيت-ساختار

 ،)H( هاراري ،)P( پلت :گر توپولوژيكي توصيف چهارتركيبي از  هاي مورد نظر كش آفت   PLog براي پيشگويي

كار رفته گرهاي ساختاري به بهترين مدل در اين پژوهش نشان داد كه توصيف مناسب است. )Sz( و سگد )X( رانديك

رابطه ميان بار  نمايند. اين تحقيق براي اولينها ايفا مي كش اكتانل آفت –نقش مهمي را در تعيين ضريب توزيع آب 

و روش رگرسيون خطي  SPSSافزار هاي ساختاري به كمك نرم آلي را با برخي شاخص -ضريب پخش فاز آبي

  ها ارايه نموده است. كشچندگانه در آفت
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  مقدمه

سال قبل از ميلاد كه هومر مورخ يوناني مطلبي در  1000ها به بيش از  قدمت مبارزه شيميايي با آفات و بيماري

دي مخلوطي از تركيبات آرسنيكي با عسل ميلا 16رسد. همچنين در قرن هاي گوگردي نوشت مي كش رابطه با كنه

  ميلادي 17ها ابداع گشت. براي از بين بردن آفت گيلاس تركيباتي شامل نيكوتين در قرن  براي از بين بردن مورچه

كاربرد آن براي از  1939ولي در سال  ساخته شد 1874عنوان اولين تركيب شيميايي در سال به كار برده شد. د.د.تبه

توانند با ذخيره در مي نيز و دهاني است و تنفسي ,ها از طريق پوستيكشحشرات معلوم گرديد. سميت آفت بين بردن

ها در خاك از يك ماه تا بيش از دو كشمعمولا ميزان پايداري سميت آفت. هاي بدن مسموميت مزمن ايجاد كنندبافت

پاشي شده بايد براي انسان و محصول سم اسب بركش خوب ضمن عدم تاثير نامنطور كلي يك آفتباشد. بهسال مي

 هاي كشاورزي و غيركشاورزي و نيز در زنجيره غذايي ايجاد اختلال نكندخطر باشد. و در اكوسيستمخطر يا كمدام بي

).(Gilden et al., 2010; Chiou et al., 1977; 1982  

جذب  توسط  تبخير، فتوليز، ميكروبي، ي،شيمياي در اثر تجزيه ،شوندها وقتي وارد محيط زيست ميكشآفت

مسئله تجمع زيستي يا جمع شدن يك ماده شيميايي در بدن  روند.تدريج از بين ميهموجودات زنده و يا گياهان و ... ب

رسيدن به سطحي بالاتر ازحد طبيعي آن  كش از محيط زيست به داخل بدن موجود زنده وموجود زنده و انتقال آفت

وجه پژوهشگران محيط زيست بوده است. براي بيان ميزان سميت يك ماده معيارهايي در نظر گرفته هميشه مورد ت

 كند.موجودات زنده و محيط زيست را بيان مي كش براي انسان،شود كه اين معيارها ميزان خطرناك بودن يك آفتمي

بديهي است سم علاوه بر اثرات . سمي باشد مقدار دريافتبسته به توانداي ميدهد كه هر مادهاين معيارها نشان مي

ايجاد بيماري يا  ،سم به بدن ي ازتواند اثرات مزمن نيز داشته باشد يعني در اثر ورود تدريجي مقداري كمفوري مي

زنده به مواد ثير عوامل زنده و غيراتدريج تحت تكشي بههر آفت چنينمه .دنمايهاي مختلف ارگان  نارسايي در

), ,Braumann نامند. تاكسيكولوژي اين مواد ضرورت داردشود. اين مواد ثانوي را متابوليت مييل ميديگري تبد

)2011 Hongmei Lailong,; 1991 .,et al Biagi ;1986   
اين ضريب ها در بين اكتانول و آب است. ها ضريب تعادل مولكولكشهاي مورد توجه آفتيكي از خصوصيت

باشد. اين عدد يك پارامتر مي كش بين آب و اكتانول در حالت تعادله چگونگي توزيع آفتعددي است كه نشان دهند

گيرد. گاهي هاي مربوط به سرانجام و جابجايي مواد شيميايي آلي مورد استفاده قرار ميبررسي  و اغلب دربوده مهم 

صورت دگي يك ماده در بدن است و بهنامند و پارامتري براي تعيين توان جمع شونآن را ضريب تجمع زيستي نيز مي

فاز غيرقابل  دو يونيزه را در نسبت غلظت يك تركيب غير ،ضريب توزيع .شودمي نشان داده  )Log P  (لگاريتم پي

 (Braumann, 1986)    داردامتزاج (مانند اكتانول و آب) بيان مي

 

[X]Octغلظت جزء غير يونيزه حل شده در فاز اكتانول : 

[X]H2o :غلظت جزء غير يونيزه حل شده در فاز آب 

(1) 

هاي قطبي و از طرق گوناگون قادر به عبور از سيستم ها تركيبات شيميايي هستند كش كه ساختارآفتبا توجه به اين

ها قابل توجه  مولكول  و سميت اين باشندهاي چربي مثل چربي كبد و مغز و غيره مي نظير پلاسماي خون و نيز بافت

هاي  از روش ها كش در آفت Log KOW يا و Log P راتعيين مقد .باشدها بر بدن آشكار ميو تاثير مخرب آنه بود
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لذا در  ;با خطرات و مشكلات زيادي همراه است فاز معكوس و....  HPLC-RPو  flask-shakeآزمايشگاهي مانند: 

 ;Lailong & Hongmei, 2011) جه به نظريه گرافهاي محاسباتي با تو است كه با كمك روش  اين پژوهش سعي شده

Shafiei, 2015; Basak, 2008; Bertinetto, 2013 ; Mohammadinasab & Goodarzi, 2011).  ابتدا به تعيين برخي از

 اكتانل –گرهاي ساختاري در اين تركيبات پرداخته شود و سپس از طريق بررسي ارتباط ضرايب توزيع آب  توصيف

هاي  كش در آفت Log Pمناسب براي تعيين  يك روش محاسباتي ،كار رفتهگرهاي به توصيف با ركيباتت اين تجربي

           هاي علم رياضيات گسسته است كه علاوه بر علوم  شاخهه گردد. نظريه گراف يكي از زيريمورد مطالعه ارا

شناسي نيز كاربرد فراوان  فيزيك و شيمي و زيست رو مهندسي و..... د شناسي و علوم كامپيوتر شناسي و روان جامعه

هاي مختلف شيمي و بيولوژي را به خود اختصاص  اي در عرصه گرايش هاي تحقيقاتي پيشرفتهامروزه زمينه دارد و

و طور كلي، به يكي از دروند، به كار ميهايي كه در شيمي به گراف . (Gutman, 1994; Gakh, et al., 1994)استداده

هاي واكنشي كه به  گراف، هاي ساختاري كه متناظر با ساختار شيميايي معيني است گراف دسته بزرگ زير تعلق دارند:

  .(Gakh et al., 1994) شود.مي ه اطلاقهاي شيميايي مربوط اي از واكنش مجموعه

 دهد.  دست ميايي بههاي متفاوت فراواني براي مشخص كردن عددي ساختارهاي شيمي ها روشگراف  نظريه

هاي  ها و فرمول ها اطلاعاتي منتقل كنند، از نامخواهند درباره مواد شيميايي و ساختار آن ها، هنگامي كه مي دان شيمي

مستقيم، فوري، يا صريح رياضي ندارند. از سوي  ها معني ها و فرمول كنند. اما در اغلب موارد، نامگوناگون استفاده مي

كه  دهد دست مي كردن عددي ساختارهاي شيميايي به هاي متفاوت فراواني براي مشخص ها روشريه گرافديگر، نظ

  .ه شده استپرداختاين پژوهش  هاي ساختاري مورد مطالعه در در اينجا به معرفي شاخص

  

هاي توپولوژي شاخص  

 شاخص وينر

توپولوژيكي يك مولكول به  اخير براي تبديل ساختار هاي ه شد كه در سالياز كالج بركلين آمريكا ارا شاخص وينر

 گيرد. شاخص وينر بر مفهوم فاصله درمي شيميايي مورد استفاده قرار عنوان پايه پيشگويي رفتار به ،مشخصيك عدد 

رين ت هايي كه براي طي كوتاه است با تعداد لبه يك گراف برابر س دراميان هر دو ر هنظريه گراف استوار است. فاصل

                    س بايستي در گراف مولكول طي شود.                                امسير ميان آن دو ر

  فرمول محاسبه شاخص وينر:                       

                                                          ∑=
ji

ijDW
,2

1 )2                     (                            

علت اينكه با نصف آن برابر است، اين است كه اين  ،عدد وينر، با نصف مجموع عناصر ماتريس فاصله برابر است

  ) ,1947Wiener(است iتا اتم  jو همچنين اتم  jتا اتم  iماتريس شامل فاصله اتم 

 

  شاخص بالابان

 :(Balaban, 1982) صورت زير تعريف گرديدبه 1982سال توسط بالابان در  ،) J=J(G((شاخص بالابان 

                   (3)    
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M ها در  تعداد حلقه تعداد پيوندها وG مجموع عناصر ماتريس فاصله و  بوده وi  برابر است با

Ni ,...,3,2,1=    

  سگد شاخص

صورت فرمول به 1995توسط گوتمن و خاديكار در سال  است كه شاخص سگد ،شاخص مشابه شاخص وينر

 . Khadikar ;1996 .,et al (Klavzar(1995 , استه شدهيزير ارا

(4)   
)().()( GenGenGSz ve uv ∑= 

)(كه در آن  Genv عبارت است ازتعداد رئوس گرافG ها تا راس آن  كه فاصلهv شان تا راس  از فاصلهu 

       .بيشتر است

هاي حلقوي است و شاخص سگد منطبق بر شاخص  برتري اصلي شاخص سگد اصلاح شاخص وينر براي گراف

  وينر است.

 

  شاخص هايپروينر

  : (Klein et al., 1995; Cash et al., 2002)صورت به Gگراف  WWشاخص هايپر وينر 

(5)      ∑∑ +=
2),(

2

1
),(

2

1
)( vudvudGWW  

ها بر روي همه  است و مجموع Gدر گراف  vو  uدهنده فاصله بين رئوس  نشان d (u, v)شود كه در آن  تعريف مي

  شوند.  اجرا مي Gهاي (نامرتب) از رئوس  جفت

  

  شاخص رانديك

              صورت يكي از پربه QSARو  QSPR، شاخصي توپولوژيك پيشنهاد كرد كه در مطالعات 1975رانديك در سال 

  .(Randic, 1993) دشو صورت زير تعريف مي، بهRزني رانديك،  ها درآمد. شاخص شاخه ترين شاخص مصرف

(6)          

ظرفيت  nو  mاري هيدروژن زدوده شامل يك جمله است، متغيرهاي بندي به ازاي هر يال گراف ساخت اين مجموع

  شوند.  نقاط مجاوري هستند كه با هر يال به هم وصل مي

 

  شاخص پلت

                 شود كه ها درآن گراف تعريف ميپيوند  صورت مجموع كل درجهيك مولكول به Gاز گراف   F(G)شاخص پلت

D(ei)  درجه لبهei ندهاي متصل به (تعداد پيوei( دهد. را نشان مي M دهد تعداد پيوندها را نشان مي(Babujee, 

2012) . 
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  شاخص هاراري

همكاران وي و  و Plavsicنام ورت جداگانه توسط افرادي بهصبه H(G)صورت به Gشاخص هاراري يك گراف 

 Frank. Hararyسالگي  70مناسبت تولد معرفي گرديد و به 1993و همكاران او در سال  Ivanciucوسيله  همچنين به

 :صورتبه Gهاراري يك گراف ساده  شاخص. )Li & Fan, 2015; Xu et al., 2015( شدگذاري  نامنام هاراري به

{ }
∑
⊆

=
)(, ),(

1
)(

GVvu vudG
GH                     (8) 

 .} {u,vزوج رئوس   همهمعكوس از  يا معرفي شد كه عبارت است از مجموعه

  

  شاخص وينرپلاريتي

Wp (G)  براي يك گراف مولكوليG  از مرتبهnهاي نامرتب از رئوس  ، تعداد جفتu  وv  از گرافG باشد، مي  

 Behmaram & yousefi Azari, 2011; Liu)شود در نظر گرفته مي 3معادل  dG (u, vيعني( v, uكه فاصله بين  طوري به

& Liu 2011; Deng, 2011).  
}{{ ( ) }vvuvudGvuGWp ∈== ,,3,,)(                         (9)                                    

 روش كار

 روش كار

دربرخي  )Log P( اكتانل-كي با ضريب توزيع آبهاي توپولوژي جهت بررسي ارتباط شاخص ،اين پژوهش در

آوري اطلاعات مورد  هاي مورد مطالعه از دو روش اقدام به جمع در مولكول مهمبيني اين شاخص  ها و پيش كش آفت

            هاي توپولوژيكي نظير برخي شاخص  تحقيق با استفاده از تئوري گراف به محاسبه ،اولدر بخش  گرديد. نياز

به  )P( و پلت )W( )، وينرSz( )، سگدJ( )، بالابانX( )، رانديكH( هاراري )،WW( وينر-هايپر )،Wp( پولاريتي-وينر

در است.  آورده شده 1كه نتايج در جدول  هاي مورد نظر پرداخته شد براي تمام مولكول ذكر شدههاي  كمك فرمول

     محاسبه RP-HPLCروش  كه از طريق  كش آفت 26به مربوط  (Log KOW) يا  Log Pمقادير تجربي  ،دومبخش 

اند. از اين تعداد مولكول ثبت شده  3همراه منابع مورد استفاده در جدول ند كه  نتايج بهآوري گرديد جمع ،اند شده

كش  ها و بقيه علف كش حشره  از دسته 25و  24و  15و  14و  13و  12و  9و  8و  7و  4موارد  ، تحت مطالعه

هاي ساختاري محاسبه هاي مورد نظر باشاخص مولكولLog P  ، همبستگي شاخصدر بخش سوم .شوند مي محسوب

گرهاي  افزار اكسل، منحني ارتباط خاصيت در مقابل توصيفبدين منظور به كمك نرم مورد بررسي قرار گرفت. شده

و با كمك روش  هگانروش رگرسيون خطي چندبا  SPSSافزار  ، توسط نرمبخش چهارم درگرديد.   رسم  ساختاري

مجذور  ،دست آمده از اين روش كه عبارتند از ضريب همبستگيهبرگشتي با توجه به ضرايب تعيين كننده مهم ب

 Log Pگويي شاخص  گرها براي پيش بهترين توصيف فاكتور دوربين واتسون و.... ،ضريب فيشر ،ضريب همبستگي

  ها مشخص گرديد. كش آفت
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تايجن  

               ،پلاريتي-وينر ،ترتيب: سگدبه هاي ساختاري مورد مطالعه گونه كه گفته شد مقادير مربوط به تمام شاخص همان

 9الي  2هاي  هاي تحت بررسي مطابق فرمول مولكولرانديك و پلت براي تمام  ،بالابان ،هاراري ،وينر ،وينر-هايپر

 اند. دهآورده ش 1محاسبه شده و در جدول 

  

 رانديك و پلت،بالابان،هاراري،وينر،وينر-هايپر،پلاريتي-وينر ،هاي سگد مقادير شاخص -1جدول

Table 1- The values of topological  indices: Sz,Wp, WW, W, H, J, X, P  

P X J H W WW Wp Sz Compound No 

38 7.15 2.27 41.11 384 1077 18 544 Ametryn 1 

38 7.15 2.27 41.11 384 1077 18 544 Atratone 
2 

36 6.61 2.37 37.08 319 870 16 456 Atrazine 3 

54 9.45 2.69 64.31 818 2631 29 1021 Chlorfenvinphos 4 

44 7.46 2.47 45.73 456 1332 20 627 Cyanazine 5 

34 6.09 2.08 33.06 266 723 15 378 
2,4-Dichlorophenoxy 

Acetic acid 

6 

52 8.58 1.85 56.39 603 1820 26 939 p,p'-DDD 7 

52 8.58 1.85 56.39 603 1820 26 939 4,4-DDE 8 

58 8.88 1.83 61.98 678 2040 28 1038 4,4-DDT 9 

32  5.58 2.34 29.73 202 489 13 301 Desethyl atrazine 10 

28 5.22 2.09 26 158 363 12 244 Desisopropyl atrazine 11 

26 5.04 3.69 24.77 168 405 12 168 Dichlorvos 12 

88 8.78 1.38 72.53 520 1203 46 879 dieldrin 13 

70 7.7 1.87 59.87 388 842 42 579 Heptachlor 14 

62 9.95 1.9 70.78 932 3156 32 1412 Methoxychlor 15 

42 7.51 2.47 45.38 458 1331 19 639 Prometon 16 

42 7.51 2.47 45.38 458 1331 19 639 Prometryn 17 

40 6.97 2.24 41.2 386 1096 17 542 Propazine 18 
32 6.26 2.15 33.08 260 680 15 380 Simazine 19 

34 6.8 2.39 36.96 318 859 17 459 Simetryn 20 

44 7.44 2.5 45.75 452 1298 19 631 Terbumeton 21 

42 6.9 2.28 41.58 380 1063 17 534 Terbuthylazine 22 

44 7.44 2.5 45.75 452 1298 19 631 Terbutryn 23 

54 8.86 2.59 60.6 690 2090 30 900 Tetrachlorvinphos 24 

34 5.28 4.53 30.2 185 400 18 185 Trichlorphon 25 

38 7.21 2.33 41.57 374 1022 20 528 Trietazine 26 

 

بررسي ارتباط  پس ازاست.   آورده شده 3 در جدولي تحت مطالعه ها كش آفتمربوط به  Log Pمقادير تجربي 

هاي توپولوژي مورد مطالعه، معادلات خطي و ضرايب رگرسيون مربوطه تعيين  با شاخص Log P مقادير تجربي ميان

 باشند: ) حاصل اين بررسي مي17-10(معادلات  شدند كه
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 با مقادير Log Pميان مقادير  ،) (R2با توجه به مقادير ضرايب رگرسيوندهند كه  نشان مي )17-10(معادلات خطي

  همبستگي خوبي وجود ندارد: ،هاي تحت بررسي مولكول در ها ك از شاخصي  هيچ

  
Log P=0.0857 P – 0.628 R

2
=0.6

431 

(10) 

Log P=0.9602 X – 3.8429 R
2
=0.7

104 

(11) 

Log P= -1.5522 J + 6.854 R
2
=0.4

011 

(12) 

Log P=0.0958 H – 1.1879 R
2
=0.7

496 

(13) 

Log P=0.0057 W + 0.7064 R
2
=0.5

645 

(14) 

Log P=0.0015 WW + 1.3378 R
2
=0.4

666 

(15) 

Log P=0.1358 Wp + 0.2905 R
2
=0.5

974 

(16) 

Log P=0.0042 Sz + 0.5989 R
2
=0.6

812 

(17) 

  

     توان جهت تنهايي نميبه ختاري مورد مطالعه راگرهاي سا  يك از توصيف بنابر اين مشخص گرديد كه هيچ

كار برده شد و ، به همين دليل روش رگرسيون خطي چندگانه بهكار بردهاي مورد نظر به كش آفت Log Pبيني  پيش

ها مورد بررسي قرار گرفت. در اين روش به  كش آفت Log Pبيني شاخص گرها باهم جهت پيش تاثير همه توصيف

و در نظر گرفتن  (رگرسيون خطي چندگانه) با انتخاب روش برگشتي MLR و روش آماري SPSSافزار  رمكمك ن

  اقدام به انجام محاسبات گرديد. 05/0خطاي 

          Log Pمدل براي تعيين شاخص  3دهد كه  آمده است. نتايج اين محاسبات نشان مي 2 نتايج اين بررسي در جدول

كار گرفته شدند و ضرايب تعيين  به گرها بيني شده است. در هر مدل تعدادي از توصيف لعه پيشهاي مورد مطا كش آفت

مقدار انحراف  -ضرايب رگرسيون تنظيم شده -مجذور ضرايب رگرسيون -كننده مهم مانند: ضرايب رگرسيون

  ها مشخص گرديدند.داري در آن مجذور ميانگين و سطح معني-فيشر ضريب -استاندارد
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  –مجذور ضريب رگرسيون  -مقادير ضريب رگرسيون  -بيني كننده هاي پيش شاخص -بيني هاي پيش مدل -2دول ج

 داري سطح معني -مجذور ميانگين -ضريب فيشر -انحراف استاندارد -Adjustضريب رگرسيون  

Table 2- Predictive Models, Predictor Indices, The values of R, R2, R2
Adj, ơ, F Statistic, Mean, Significance level 

Model Predictors R R2 R2
Adjust ơ Fisher 

Statistic 

Mean significan

ce level 

Number       Square  

1 X, H, P, J, Wp, 

WW, Sz 

0.951 0.905 0.868 0.539٦ 24.436 7.114 0.000 

2 X, H, P, Wp, 

WW, Sz 

0.950 0.903 0.873 0.5291  29.599 8.286 0.000 

3 X, H, P, WW, Sz 0.949 0.901 0.877 0.520٧ 36.603 9.923 0.000 

  

مدلي كه از ضريب فيشر بالاتري برخوردار  ،بيني هر خاصيتهاي پيشنهادي براي پيش مدل  طوركلي در ميان همه به

 نشان Sigكار رفته است. صفر بودن ها و متغيرهاي به چون شامل تعداد بيشتري از داده ،است اهميت بيشتري داراست

 كار رفته معنادار است. ضمنا ضرايب همبستگي هبنابر اين مدل خطي ب تر و داري كوچك دهنده آن است كه سطح معني

 R, R
شوند و هر چقدر تفاوت  تغييرات متغير وابسته توسط متغيرهاي مستقل تبيين مي دهند كه چند درصد نشان مي2

2ميان 
 R

2
Adj , R درستي انتخاب گرديده اند به كمتر باشد نشانگر آن است كه متغيرهاي مستقل كه به مدل اضافه شده -

دهنده مناسب بودن مدل  دوربين واتسون بين صفر تا چهار باشد نشان ضريبهمچنين در صورتي كه مقدار  اند.

  گيرد.هايي مورد تاييد قرار مينمدل  511/2واتسون برابر با دوربين  كه با توجه به مقدار پيشنهادي است

  

 باشند: آمده در هر سه مدل به شرح زير مي  دستهبر اساس ضرايب ب Log Pكننده شاخص  معادلات تعيين

  
Log P=-3.379 X+0.948 H-0.469P-0.172J–0.060Wp–0.00 WW+0.012Sz +8.618 (18) 

Log P= -3.069 X+.892 H -0.450 P -0.054 Wp -0.008 WW + 0.013 Sz+ 7.211 (19) 

Log P= -2.494 X + 0.749 H – 0.411 P -0.007 WW +0.013 Sz + 6.019 (20) 

  

و با بيشترين مقدار ضريب فيشر  511/2دل سوم با فاكتور دوربين واتسون دهد كه م ها نشان مي نتايج اين بررسي

از  923/9 و بالاترين مقدار مجذور ميانگين برابر با 52067/0و نيز كمترين انحراف از استاندارد برابربا  603/36برابر با 

وينر در معادله سوم كه برابر -بسيار كم ضريب شاخص هايپر است ولي با توجه به مقدار هاي پيشگويي بهتر ساير مدل

هاي تحت  مولكول Log Pنهايي براي تعيين    توان از تاثير آن صرف نظر نمود. بنابراين معادله مي ,باشدمي 0,007 با

  د:آمخواهد در صورت زير  بررسي به

        (21)   Log P =-2.494 X+0.749 H–0.411 P+0.013 Sz+6.019  مقادير  Log P دست آمده از اين معادله هب

دهنده ارتباط ميان مقادير تجربي  نمودارهاي نشان ،حاصل  است. حال براي حصول اطمينان از نتيجه  آمده 3در جدول 

Log P بيني شده با مقادير پيشLog P به شرح زير رسم شدند: ،)21( با توجه به مدل رگرسيون پيشنهادي  

 



 )261-249(، 1395، سال 3، شماره 8جلد                                                                     شناسي فصلنامه تخصصي تحقيقات حشره

٢٥٧ 

 

 

  )21(معادله  با توجه به Log P  شده بيني بامقاديرپيش  Log Pنمودار ارتباط ميان مقادير تجربي -1شكل 

  

R( اين نمودار دست آمده درهبا توجه به مقدار ضريب رگرسيون ب
2
رفته  كار شود كه روش به معلوم مي )0.9015=

همچنين براي بررسي نحوه توزيع يكسان  باشد.ها از دقت بسيار خوبي برخوردار مي كش فتآ Log Pبراي پيشگويي 

 21شده از طريق معادله   با مقادير محاسبه تجربي Log P اختلاف مقادير ،آمده است 2گونه كه در شكل  همان خطاها

ها از توزيع تقريبا يكساني Xاطراف محور  خطاها دركه  شود دهد و مشخص مي تا تصادفي را نشان مييك الگوي نسب

-دهد كه مدل خطي براي پيش دهد). اين مدل تصادفي نشان مي ها را نشان مي مقادير باقيمانده 2برخوردارند (جدول 

گر مناسب بودن الگوهاي  اين نمايان رسند و ر مينظهاي مورد مطالعه مناسب و معقول به مولكول Log Pبيني شاخص 

  باشد.ميها  كش اكتانل آفت-ضريب توزيع آببيني انتخابي براي پيش

 

 

 Log Pبيني شده مربوط به پيشبا مقادير مقادير تجربي مقايسه نمودار  -2شكل

 

  

  

  

 

  

y = 0.9135x + 0.2422

R² = 0.9031

Lo
g

 P
 p

re
d

Log P exp

Log P exp

Log P pred
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  خطاها ,ها رفرنس،  Log P بينيو پيش هاي مورد مطالعه، مقادير تجربي كش آفت -3جدول
Table 3- Studied Pesticides, LogPexp, References, Log PPred, Residuals  

 

Residuals Log PPred Reference LogPexp Pesticides No 

0.05 3.01 Felsot   & Dahm, 1979 3.07 Ametryn 1 

-0.32 3.01 Felsot   & Dahm, 1979 2.69 Atratone 2 

0.1٦ 2.45 Felsot   & Dahm, 1979 2.61 Atrazine 3 

0.35 3.44 Dubelman    & Bremer, 1983 3.79 Chlorfenvinphos 4 

-0.74 2.54 Felsot   & Dahm, 1979 1.8 Cyanazine 5 

0.66 1.56 Braumann & Grimme, 1981 2.22 2,4-Dichlorophenoxy Acetic acid 6 

-0.44 5.17 Mc Duffie, 1981 4.73 p,p'-DDD 7 

0.72 5.17 Mc Duffie, 1981 5.89 4,4-DDE 8 

0.47 5.91 Gustafson, 1989 6.38 4,4-DDT 9 

-0.28 1.79 Felsot   & Dahm, 1979 1.51 Desethylatrazine 10 

-0.51 1.66 Felsot   & Dahm, 1979 1.15 desisopropylatrazine 11 

0.47 0.69 Karikoff, 1981 1.16 Dichlorvos 12 

-0.44 5.55 Gustafson, 1989 5.11 dieldrin 13 

0.58 4.69 Mc Duffie, 1981 5.27 Heptachlor 14 

-0.18 5.28 Briggs & Bromilov, 1982 5.1 Methoxychlor 15 

-0.15 3.14 Felsot   & Dahm, 1979 2.99 Prometon 16 

0.19 3.14 Felsot   & Dahm, 1979 3.34 Prometryn 17 

-0.54 2.55 Felsot   & Dahm, 1979 2.91 Propazine 18 

-0.04 2.30 Felsot   & Dahm, 1979 2.26 Simazine 19 

-0.03 2.83 Felsot   & Dahm, 1979 2.8 Simetryn 20 

0.19 2.90 Felsot   & Dahm, 1979 3.1 Terbumetron 21 

0.74 2.31 Felsot   & Dahm, 1979 3.06 Terbuthylazine 22 

0.53 2.90 Felsot   & Dahm, 1979 3.43 Terbutryn 23 

-0.82 4.35 Dubelman    & Bremer, 1983 3.53 Tetrachlorvinphos 24 

-0.38 1.14 Karikoff, 1981 0.76 Trichlorphon 25 

-0.23 3.38 Felsot   & Dahm, 1979 3.15 Trietazine 26 
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  بحث و نتيجه گيري

          اكتانل از طريق-من جمله مقدار ضريب توزيع آب ها كش شيميايي آفت-كه تعيين خواص فيزيكي  با توجه به اين

ها از آن لذا تعيين مقدار دقيق اين ضرايب در ،هاي بدن همراه است هاي آزمايشگاهي با اثرات سمي بالا بر بافت روش

 اده درهاي توپولوژيكي مورد استف نشان داد كه شاخص اين تحقيق ضروري است. نتايج ،آزمايشگاهيغير هاي  روش

ها نقش بسيار مهمي را كش مربوط به آفت Log Pسازي با روش رگرسيون خطي و تعيين شاخص  مدل اين تحقيق در

-معلوم گرديد كه از ميان شاخص QSPRسازي توسط متد  كمك روش رگرسيون خطي چندگانه و مدلبه كنند. ايفا مي

ترين مناسب Log Pبيني پيش براي پلت و سگد ،رانديك ،نبالابا ،هاراري ،وينرپولاريتي ،وينر-هايپر،هاي وينر 

  باشند.رانديك مي و سگد ،هاراري ،پلت هاي شاخص ،گرهاي ساختاري توصيف
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Abstract  
 

Pesticides are considered as one of the most significant environmental pollutants. The 

transfer of pesticides into the living organism and the maximum residue limit of pesticides is 

one of the main environmental concerns. Pesticides have got the attention due to their various 

applications in biochemistry, environment and agriculture. Consequently, the physical and 

chemical characteristics of pesticides particularly the pesticides toxicity needs to be taken into 

consideration. The aim of this research is investigation the relationship between Log P of some 

pesticides with topological descriptors by graph theory and multiple linear regression methods. 

Quantitative structure-property relationship study was used and results was showed that Platt, 

Harary, Randic, Szeged indices are suitable for prediction of Log P the pesticides than the other 

topological indices. The best model in this study indicated that those structural descriptors, play 

an important role in effect on Log P of pesticides. For the first time, the relationship between 

Log P of pesticides and some topological indices using SPSS and multiple linear regression 

model is investigated. 
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