
• 研究论文 • DOI: 10.16801/j.issn.1008-7303.2016.0004

香豆素类化合物对朱砂叶螨的触杀活性及

定量构效关系研究

章冰川,    罗金香,    赖    婷,    王    丹,    丁    伟,    张永强*

(西南大学 植物保护学院/天然产物农药研究室，重庆 400716)

摘    要：  采用玻片浸渍法，测定并筛选了  25 种具有代表性的香豆素类化合物对朱砂叶螨

Tetranychus cinnabarinus 雌成螨的触杀活性，并构建了一个预测能力较强的定量构效关系

(QSAR) 模型。结果表明：所有供试化合物对朱砂叶螨均具有触杀活性，且随着处理时间的延长

活性升高。处理 48 h 后，LC50 值低于 1 000 mg/L 的化合物有 8 个，分别是 3-(2-苯并咪唑)-7-(二
乙氨基) 香豆素 (1)、3-(2-苯并噻唑)-7-(二乙氨基) 香豆素(2)、3-氨基香豆素 (3)、3-乙酰基香豆素

(4)、4-甲氧基香豆素 (5)、6-硝基香豆素 (8)、6,7-二甲氧基香豆素 (13) 和 7，8-二羟基香豆素

(21)，其中化合物 1、2、3、5 和 13 的杀螨活性优于药剂对照螺螨酯或与其活性相当；活性最好

的化合物为13，处理 48 h 和 72 h 后 LC50 值分别为 284.8 和 122.2 mg/L，其毒力约为螺螨酯的

2 倍。通过计算得到 25 种香豆素类化合物的 34 种物化参数，以此为描述子，经过 SPSS 相关性

剔除、逐步回归分析和校正，得到一个以扭转力、取向力、总能量和分子半径为自变量的

QSAR 模型，该模型复相关系数 R 达到 0.987，复判定系数 R2 也达到 0.967，通过 F 检验证明上

述模型具有较高的预测能力。
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Study on acaricidal bioactivity and quantitative structure activity
relationship of coumarin compounds against Tetranychus cinnabarinus Bois.

(Acari: Tetranychidae)

ZHANG Bingchuan,     LUO Jinxiang,    LAI Ting,     WANG Dan,    DING Wei,    ZHANG Yongqiang*

(College of Plant Protection/Laboratory of Natural Products Pesticide, Southwest University, Chongqing 400716, China)

Abstract: The acaricidal bioactivities of 25 representative coumarin compounds were evaluated by
slide-dip method and a quantitative structure-activity relationship (QSAR) model with strong predictive
ability was established. The acaricidal assay results showed that all the tested compounds exhibited high
contact activity against Tetranychus cinnabarinus and the contact activity increased with prolongation
of treatment time. The 48 h LC50 values of 8 compounds [3-(2-benzimidazolyl)-7-(diethylamino)
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coumarin (1), 3- (2- benzothiazolyl)-7-(diethylamino)coumarin (2), 3-aminocoumarin (3), 3-
acetylcoumarin (4), 4- methoxycoumarin (5), 6-nitrocoumarin (8), 6,7-dimethoxy coumarin (13), 7,8-
dihydroxy- coumarin (21)] were less than 1 000 mg/L. The acaricidal activities of compouds 1, 2, 3, 5
and 13 were higher or comparable to 98.32% spirodiclofen TC. The 48 h and 72 h LC50 values of the
compound with the highest acaricidal activity (13) were 284.8 and 122.2 mg/mL respectively. The
acaricidal activity against T. cinnabarinus of compound 13 was two fold higher than that of spiro-
diclofen. 34 physicochemical parameters of the above mentioned 25 coumarin compounds were
calculated and used to build a QSAR model. SPSS Stepwise Regression analysis method was applied,
without correlation and correcting. And the Stretch-Bend Dipole, Dipole, Total Energy and Molecular
Radius were taken as independent variables in the model. This model has a strong predictive ability with
R = 0.987, R2 = 0.967 and F = 155.176.
Keywords: coumarin compounds; Tetranychus cinnabarinus; acaricidal bioactivity; quantitative
structure-activity relationship

 

香豆素 (coumarin) 是一类具有邻羟基肉桂酸

内酯结构的化合物，在高等植物中广泛存在[1]，截

至 2009 年至少已有 1 300 种香豆素类化合物被鉴

定[2]。其在医学上具有抗 HIV、抗癌、抗氧化、降

压、抗心律失常及抗菌等多方面活性[3–6]。在农业

上，其不仅具有植物生长调节活性，还具有杀

虫、杀螨和抑菌等活性[7–8]。

植物性害螨的危害遍及世界范围内所有的农

作物和地区。在我国危害比较严重的植食性害螨

约 40 余种，主要为叶螨类、瘿螨类等，以朱砂叶

螨 Tetranychus cinnabarinus、二斑叶螨 Tetranychus
urticae、柑橘全爪螨 Panonychus citri、苹果全爪

螨 Panonychus ulmi 及茶黄螨 Polyphagotarsonemus
latus 等较为常见，严重危害多种蔬菜和瓜果。植

食性害螨多为孤雌生殖，其具有繁殖力强、代数

多、适应性强、易产生抗药性等特点，是最难防

治的有害生物之一[9]。目前主要采用化学防治[10]，

但化学杀螨剂对农业生态环境危害严重，且在一

些地区已产生严重的抗药性[11–13]，防治难度及成本

均大为增加。因此，寻找新型环境相容性的螨类

控制剂势在必行。植物源杀螨剂具有低毒、选择

性高、环境相容性好以及不易产生抗性等优点，

因而备受国内外农药研究专家的青睐[14–15]。

传统的新农药开发研究方法主要是通过生物

活性测定发现并筛选高活性化合物，发现几率小

且工作量大，严重阻碍了新农药发展。定量构效

关系  ( q u a n t i t a t i v e  s t r u c t u r e - a c t i v i t y
relationship，QSAR) 是一种借助分子的理化性质

参数或结构参数，以数学和统计学手段定量研究

有机小分子与生物大分子相互作用，有机小分子

在生物体内吸收、分布、代谢、排泄等生理相

关性质的方法 [16]。该方法已广泛应用于环境化

学、农业化学及药物化学等领域[17–21]，在杀螨剂开

发应用中也有报道[22]。为了开发具有较高杀螨活

性的植物源杀螨剂，本研究先采用玻片浸渍法测

定了 25 种香豆素类化合物对朱砂叶螨的触杀活

性，再通过定量构效关系研究获得了影响该类化

合物杀螨活性的主要结构参数，以期为筛选具有

理想杀螨活性的候选化合物提供指导。 

1    材料与方法
 
1.1    试验材料

1.1.1    供试螨类     朱砂叶螨 T. cinnabarinus 为采

自重庆市北碚区田间豇豆苗上，于人工气候室内

(温度 26 ℃ ± 1 ℃、相对湿度 60%～80%、光照条

件 L∶D = 14 h∶10 h) 用盆栽虹豆苗饲养多年，未

接触任何药剂所获得的品系，选用 3～5 日龄的活

泼雌成螨供试。

1.1.2    供试化合物     25 种香豆素类化合物标准品

购自成都艾科达化学试剂有限公司和上海源叶生

物技术有限公司，纯度均大于 98%。该类化合物

的骨架结构见图式 1，理化参数见表 1。

图式 1    供试化合物的骨架结构

Scheme 1    Core structure of tested compounds
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表 1    供试化合物的取代基及物理化学常数

Table 1    Structure and physicochemical parameters of the tested compounds

化合物

Compd.
取代基 Substituent 相对分子质量

MW
熔点

m.p./℃
形态

MorphologyR1 R2

1 333.39 234 艳黄色结晶

Brilliant yellow crystal

2 350.44 208 橙红色粉末

Orange red powder

3 3-NH2 H 161.16 135 白色片状结晶

White sheet crystal

4 H 188.18 119 黄色颗粒状结晶

Yellow particle crystal

5 4-OCH H 176.17 123 白色针状结晶

White needle crystal

6 4-OH H 162.15 211 白色针状结晶

White needle crystal

7 5, 7-(OH)2 254.24 227 白色粉末

White powder

8 H 6-NO2 191.14 190 白色粉末

White powder

9 7, 8-(OH)2 254.24 190 黄色粉末

Yellow powder

10 4-CH3 7-NH3 175.18 228 淡黄粉末

Light yellow powder

11 H 7-OCH3 176.17 117 淡黄颗粒状结晶

Light yellow particle crystal

12 4-CH3 7-SH 192.24 135 白色粉末

White powder

13 H 6, 7-(OCH3)2 206.19 145 白色粉末

White powder

14 186.16 160 白色粉末

White powder

15 H 7-OH，6-OCH3 192.17 203 淡黄针状结晶

Light yellow crystal

16 216.19 148 白色针状结晶

White needle crystal

17 246.22 115 白色针状结晶

White needle crystal

18 270.28 98 白色针状结晶

White needle crystal

19 H 6-OCH3，7, 8-(OH)2 208.17 230 白色片状结晶

White sheet crystal

20 H 6, 7-(OH)2 178.14 271 黄色粉末

Yellow powder
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1.2    试验方法

1.2.1    杀螨活性测定     采用FAO推荐的玻片浸渍

法[23]。分别称取适量供试化合物，用少量丙酮溶

解，再用含 0.1% 吐温-80 的水溶液稀释配制成有

效成分为 2 000 mg/L 的药液，供初筛使用。在初

筛的基础上选用 5～7 个系列浓度进行毒力回归分

析。以  0 . 1 %  的吐温 - 8 0  水溶液为空白对照，

98.32% 螺螨酯(spirodiclofen)原药 (陕西美邦农药

有限公司提供) 为药剂对照。选择健康活泼、整齐

一致的朱砂叶螨雌成螨，将其背部粘在贴有双面

胶的载玻片上，每片 2 行，每行 15～20 头，置于

26 ℃ ± 1 ℃、相对湿度 60%～80%、光照 L∶D =
14 h∶10 h 的条件下饲养 4 h ，用双目解剖镜检

查，剔除死亡和不活泼的个体，记录活螨数。将

粘有螨的载玻片在供试药液中浸渍 5 s 后取出，吸

去多余药液，置于相同饲养条件下培养 3 d，每隔

24 h 检查一次结果。试验重复 3 次。用毛笔轻触

螨体，以其螯肢不动者为死亡。采用 Excel 2010
对试验数据进行基本统计处理，计算总供试螨数

及死亡螨数，以 Finney 机率值分析法求出毒力回

归方程、 L C 5 0  值及其  9 5 %  置信区间，由

SPSS17.0 软件进行统计分析。

1.2.2    香豆素类化合物理化参数获取     运用化学

软件 ChemDraw Ultra 获得 25 种供试化合物的 2D
初始结构，并通过 Chem3D Ultra 软件中自带的分

子力学分析模块 MM2，对化合物的化学结构进行

几何构型预优化，最终获得化合物的较低能量构

象。在此基础上，运用量子化学计算软件 Gaussian

的密度泛函理论中的  DFT/B3LYP 方法，在  6-
311G(d，p) 基组水平上对 25 种化合物进行几何构

型的全优化，并进行频率分析。若频率分析结果

中未出现虚频，说明已得到各化合物能量最低的

稳定构型。确定获得稳定构型后，用 Chem3D 中
的 Calculations-Gaussian Interface、Calculations-
Compute Properties 和 HyperChem 等计算出相关物

化参数共 34 个，作为描述子。

1.2.3    定量构效关系 (QSAR) 模型建立     在建立

QSAR 模型之前，需要先对得到的描述子进行预

相关性分析，通过数学统计软件 SPSS 对描述子的

相关性分析，得到各变量之间的 Pearson 相关系数

矩阵。当描述子与香豆素类化合物的 LC50 值的

Pearson 相关系数较小，即两者之间的相关性较低

时，说明该化学参数对该类香豆素化合物活性的

影响较小[16]。因此，在后续的建模过程中可以将

其剔除，从而减少数据处理的工作量及降低构建

模型过程中误差出现的概率。在剔除相关性较差

的变量后，以剩余化合物的描述子为自变量，杀

螨活性的  LC5 0  值为因变量，采用  SPSS 中的

Stepwise 逐步回归法建立多元回归模型。

2    结果与讨论

2.1    香豆素类化合物对朱砂叶螨的触杀活性

供试化合物对朱砂叶螨雌成螨的室内毒力测

定结果见表 2。可见，所有化合物均对朱砂叶螨具

有触杀活性，且随处理时间的延长活性升高。处

理 48 h 后，LC50 值低于 1 000 mg/L 的化合物有

表 1 (续表)
Table 1 (Continued)

化合物

Compd.
取代基 Substituent 相对分子质量

MW
熔点

m.p./℃
形态

MorphologyR1 R2

21 H 7, 8-(OH)2 178.14 265 淡黄粉末

Light yellow powder

22 H 7-OH 162.14 230 白色粉末

White powder

23 H H 146.14 68 白色片状结晶

White sheet crystal

24 286.28 140 白色粉末

White powder

25 246.22 150 白色片状结晶

White sheet crystal

40 农   药   学   学   报 Vol. 18



表 2    供试香豆素类化合物对朱砂叶螨雌成螨的触杀活性

Table 2    Contact activity against T. cinnabarinus of tested coumarin compounds
化合物

Compd.
处理时间

Treatment time/h
毒力回归方程

Toxicity regressive equation
LC50±SE (95%CL)/(mg/L) 相关系数 r

1
48 y=5.448 1+1.144 1x 405.9±49.3 0.992 9

72 y=6.609 2+1.707 8x 114.2±20.3 0.983 5

2
48 y=6.170 0+2.254 2x 302.7±23.4 0.993 3

72 y=6.980 9+1.967 3x 984.0±17.1 0.977 3

3
48 y=5.673 2+2.104 9x 478.8±33.8 0.997 9

72 y=6.617 1+2.026 6x 159.2±20.1 0.989 8

4
48 y=5.251 1+1.403 5x 662.4±69.6 0.967 0

72 y=6.375 6+1.414 9x 106.6±22.8 0.965 9

5
48 y=5.418 5+1.044 5x 397.5±52.4 0.976 0

72 y=6.232 6+0.981 8x 135.5±21.2 0.984 3

6
48 y=4.213 2+0.809 1x 9 939±169 0.928 3

72 y=4.399 3+0.909 1x 4 579±36 0.8973

7
48 y=4.232 9+0.155 0x 5 793±2 597 0.993 0

72 y=4.835 3+0.839 1x 1 571±140 0.954 6

8
48 y=5.126 9+0.642 2x 634.4±131.2 0.843 5

72 y=6.274 5+1.939 4x 220.2±22.6 0.903 7

9
48 y=4.873 6+0.868 6x 1 398±324 0.977 5

72 y=6.067 2+1.388 2x 710.3±27.3 0.997 5

10
48 y=4.507 5+1.250 9x 2 476±583 0.990 3

72 y=5.3474+1.492 0x 585.0±55.4 0.988 5

11
48 y=4.171 2+1.068 6x 5 965±938 0.920 6

72 y=4.543 2+0.928 7x 3 103±550 0.916 5

12
48 y=4.139 3+1.362 8x 4 281±905 0.990 6

72 y=4.873 5+1.300 6x 1 251±186 0.988 8

13
48 y=5.807 2+1.489 8x 284.8±30.2 0.982 4

72 y=6.660 9+1.819 3x 122.2±18.8 0.972 7

14
48 y=4.237 2+1.123 3x 4 776±699 0.995 1

72 y=4.611 1+1.857 6x 1 619±82 0.998 8

15
48 y=4.892 7+1.134 5x 1 243±128 0.961 8

72 y=5.409 5+1.114 5x 429.1±39.2 0.927 9

16
48 y=4.895 3+0.908 6x 1 304±267 0.994 7

72 y=5.647 7+1.188 6x 285.1±37.2 0.991 1

17
48 y=4.877 1+1.155 3x 1 277±208 0.961 2

72 y=5.791 2+1.472 4x 290.1±30.9 0.947 5

18
48 y=4.808 8+1.176 9x 1 454±257 0.985 7

72 y=5.529 0+1.604 2x 468.1±41.1 0.958 7

19
48 y=4.882 7+1.056 4x 1 291±232 0.995 8

72 y=5.345 2+1.311 9x 545.6±55.9 0.987 2

20
48 y=4.760 2+0.676 5x 2 262±793 0.852 3

72 y=5.938 1+1.505 6x 238.2±27.6 0.957 7

21
48 y=5.178 3+1.072 0x 681.8±87.8 0.983 8

72 y=6.035 5+1.375 8x 526.7±27.0 0.9939

22
48 y=4.563 0+ 0.854 9x 3 245±116 6 0.955 0

72 y=5.491 7+1.110 3x 660.7±46.2 0.898 7
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8 个，分别是 3-(2-苯并咪唑)-7-(二乙氨基) 香豆素

(1)、3-(2-苯并噻唑)-7-(二乙氨基) 香豆素(2)、3-氨
基香豆素 (3)、3-乙酰基香豆素 (4)、4-甲氧基香豆

素 (5)、6-硝基香豆素 (8)、6,7-二甲氧基香豆素

(13) 和 7，8-二羟基香豆素 (21)，其中化合物 1、
2、3、5 和 13 的杀螨活性优于对照药剂螺螨酯原

药或与其活性相当。活性最好的化合物为 13，处理

48 h 后 LC50 值为 284.8 mg/L，其毒力是螺螨酯的

2.06 倍；处理 72 h 后 LC50 值为 122.2 mg/L，是螺

螨酯的 1.68 倍。化合物 1、2、3、5 和 13 可作为

进一步开发研究的具有杀螨活性的候选化合物。

香豆素类化合物是具有苯骈 α-吡喃酮结构的

一大类植物次生代谢产物，具有多种生物活性，

表现出明显的结构官能团与活性相关性[24]。本研

究中供试化合物的杀螨活性强弱也与其结构及理

化性质密切相关：结构骨架中 6, 7 位连接呋喃环

时活性总体较低，  3 位氢被取代后活性显著提

高，而 6, 7 位同为甲氧基时杀螨活性最好。有关

其杀螨机制及靶标位点还有待进一步探讨。

2.2    模型的建立

共获得疏水、电性、立体、几何和拓扑 5 大
类共 34 个物化参数 (表 3)。

以各化合物对朱砂叶螨 48 h 的 LC50 数据集合

Y  作因变量，各化合物物化参数数据集合  X1、

X2、……Xn  作自变量，建模前对所有参数  X1、

X2、……Xn 与 Y 作 pearson 相关性分析，得到相

关性矩阵，见表 4。选取与 Y 相关性系数绝对值

较高的 17 种描述子，运用 SPSS 中的 Stepwise 逐
步回归法进行分析，最终得到以 4 个描述子为自

变量，以 48 h LC50 值为因变量的 QSAR 方程。构

建模型见式 (1)。 
Y = 3 628X 1+ 633X 2¡ 4X 3¡ 679X 4¡ 2 753 (1) 

n = 25;R = 0:882;R 2 = 0:778;
SD = 0:736;F = 17:549

其中： X1 表示扭转力(Stretch-Bend)； X2 表
示取向力(Dipole-Dipole)；X3 表示分子总能量

(E)；X4 表示分子半径(Radius)。
由模型 (1) 可知：复相关系数 R 为 0.882，复

判定系数 R2 为 0.778，说明对 77.8% 的目标化合

物有解释能力，检验值  F  达到较高的  17.549。
77.8% 的解释能力同时说明，在该系列化合物中

可能存在具有不同杀螨机理的化合物。为了构建

更为有效、解释能力更高、更符合大多数化合物

的 QSAR 方程，本研究剔除了具有异常杀螨机理

的化合物。由模型 (1) 可以获得这些化合物对朱砂

叶螨 48 h LC50值的预测值，结合实测值，可以得

到化合物实测值与预测值之间的残差值 (表 5)。
由表 5 可以看出，化合物 6、11 和 14 存在较

大的残差值，说明这 3 种化合物可能与其他系列

化合物的杀螨作用机理不同。剔除这  3 种化合

物，将其余 22 种化合物用 SPSS 作关于已知 4 个
变量的多元回归分析，得到新的 QSAR 方程，构

建模型见 (2) 式。 
Y = 4 371X 1+ 783X 2¡ 5X 3¡ 726X 4¡ 3 770 (2) 

n = 22;R = 0:987;R 2 = 0:973;
SD = 0:249F = 155:176

其中： X1 表示扭转力(Stretch-Bend)；X2 表示

取向力(Dipole-Dipole)；X3表示分子总能量(E)；
X4 表示分子半径(Radius)。

由模型  ( 2 )  可得：复相关系数  R  达到了

0.987，R2为 0.967，即解释能力达 96.7%，远高于

50%，说明该模型对绝大多数目标化合物有解释

能力，其检验值  F  为  1 5 5 . 1 7 6，远大于  F
(0.005,4,17) = 5.50 和 F (0.001,4,17) = 7.68，表明

此模型相关性非常显著。

表 2 (续表)
Table 2 (Continued)

化合物

Compd.
处理时间

Treatment time/h
毒力回归方程

Toxicity regressive equation
LC50±SE (95%CL)/(mg/L) 相关系数 r

23
48 y=4.504 2+1.572 8x 2 067±355 0.924 3

72 y=5.365 7+1.404 9x 549.1±52.7 0.975 2

24
48 y=4.876 9+0.849 8x 1 396±313 0.993 2

72 y=5.563 9+1.024 4x 281.5±41.9 0.996 1

25
48 y=4.840 9+1.634 3x 1 251±155 0.997 2

72 y=5.315 5+1.668 3x 646.9±55.6 0.997 1

螺螨酯

spirodiclofen
48 y=5.345 8+1.498 5x 587.8±55.2 0.985 5

72 y=6.032 9+1.503 2x 205.5±27.3 0.998 2
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用 Origin 软件将预测值与实测值进行线性拟

合，得到的拟合数据见图 2。从图中可以看出，预

测值和实测值对应点均匀地分布在拟合曲线的两

侧，说明预测值与实测值之间的相关性较高。

2.3    变量自相关性检验

回归方程的可靠性可用所构建模型中变量与

变量之间是否存在共线性来判断，而变量之间的

共线性一般采用变量间的变异膨胀因子 (variance
inflation factors，VIF) 及容忍度 (T0) 来判定[25–26]。

VIF = 1/(1 – R2)，式中 R2 是模型中某一变量与剩

余变量的判定系数。若 VIF = 1，说明变量之间不

存在自相关性；如果 1＜VIF＜5，说明变量之间

不存在显著的自相关性；而当 VIF＞5，则说明变

量之间存在显著的共线性，此时所构建的模型就

不能用于化合物生物活性的预测[27]。此外，共线

性还可以采用各变量的容忍度 T0 来进行检验，当

T0 均大于 0.1 时，则表明模型中各变量之间没有

明显的共线性现象。QSAR 模型 (2) 的自相关矩

阵、VIF 和 T0 值见表 6。由表 6 可以看出，各变

量间的相关系数小于 0.500，VIF 均小于 5，T0 均
大于 0.1，说明模型 (2) 中的变量之间不存在明显

的自相关性。

表 5    基于模型 (1) 得出的 48 h LC50 的实测值、预测值和残差值

Table 5    48 h LC50 Value obtained from experiments, prediction and residual based on Eq.(1)

编号

No.
扭转力

Stretch-Bend
取向力

Dipole/Dipole
分子总能量

E/(a.u.)
分子半径

Radius
实测值

Experimental/(mg/L)
预测值

Predicted/(mg/L)
残差值

Residual/(mg/L)

1 –0.077 6 5.515 8 –497.02 3 405.9  396.8 –9.1

2 –0.038 8 4.965 8 –686.76 4 302.7  269.0 –33.7

3 –0.019 1 5.564 9 –611.55 4 478.8 418.7 –60.1

4 0.087 7 5.115 7 –649.67 4 662.4 673.2 10.8

5 –0.160 9 5.304 9 –591.7 3 397.5 340.7 –56.8

6 0.658 8 8.580 6 –1 431.13 7 9 938.6 6 021.6 –3 917.0

7 0.592 3 5.021 0 –1 088.3 3 5 792.6 4 872.4 –920.2

8 –0.078 8 6.659 3 –552.38 4 634.4 658.8 24.4

9 –0.037 7 6.699 6 –611.55 4 1 398.0 1 069.6 –328.4

10 –0.116 4 7.973 9 –572.25 3 2 475.6 2 113.3 –362.3

11 –0.102 1 8.640 1 –572.24 3 5 964.6 2 586.7 –3 377.9

12 –0.0152 3 8.807 9 –647.46 3 4 281.0 3 308.1 –972.9

13 –0.149 1 5.776 1 –648.45 4 284.8 229.6 –55.2

14 –0.010 9 5.950 2 –918.99 3 4 776.2 2 601.0 –2 175.2

15 –0.134 6 5.845 2 –762.96 4 1 243.3 783.9 –459.4

16 –0.062 6 5.390 5 –877.48 4 1 303.9 1 214.6 –89.3

17 –0.096 1 5.885 4 –761.97 4 1 277.4 944.6 –332.8

18 0.140 8 5.133 5 –717.77 4 1 453.8 1 149.0 –304.8

19 –0.131 6 7.734 5 –640.17 4 1 291.4 1 499.5 208.1

20 –0.051 7 5.469 9 –925.77 3 2 261.9 2 176.5 –85.4

21 –0.060 8 5.441 4 –868.44 5 681.8 538.2 –143.6

22 –0.048 9 8.625 9 –530.11 3 3 245.0 2 601.7 –643.3

23 –0.004 9 6.583 5 –867.53 4 2 061.1 2 138.7 77.6

24 –0.064 1 6.115 6 –868.44 5 1 395.9 953.0 –442.9

25 –0.192 9 5.850 7 –982.79 5 1 251.2 776.7 –474.5

图 2    基于模型 (2) 的预测值与实测值之间的拟和曲线

Fig. 2    Plot of observed versus predicted LC50 (48 h)
based on Eq. 2
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2.4    QSAR 模型预测可靠性验证

建立 QSAR 模型的意义在于可对目标化合物

的生物活性进行预测。本研究选取 5 种未参与建

模的香豆素类化合物，依照上述方法进行了化合

物相关物化参数计算和杀螨活性测定，相关数据

见表 7。可以看出，各供试化合物实测值与预测值

之间的残差值 (绝对值) 均较小，表明本研究所建

模型的预测性能较好。

3    结论

以朱砂叶螨为供试对象，采用玻片浸渍法筛

选了 25 种香豆素类化合物的杀螨活性，其中 4 种
化合物活性较为理想，优于或与商品化杀螨剂螺

螨酯相当。通过计算获得 25 种香豆素类化合物的

34 个物化参数，将这些量子化学参数通过 SPSS
相关性分析和回归分析，构建了一个以扭转力、

取向力、总能量和分子半径为自变量的 2D-QSAR
模型，该模型具有很好的预测能力，复相关系数

R 达到 0.987，复判定系数 R2 达到 0.967。本研究

对于创制具有自主知识产权的香豆素类杀螨剂具

有重要的参考价值。
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