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Количественный анализ структура – фунгицидная активность  
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Аннотация  
Тенденция к увеличению потери урожая от болезней растений является общемировой проблемой. 

Основная задача современных технологий конструирования как лекарственных, так сельскохозяйственных 
препаратов – разработка методов надежного предсказания биологической активности различных классов 
органических соединений. На основе QSAR-анализа для синтезированной библиотеки 1,2,3-тиадиазолов и 
1,2,3-триазолов найдены количественные закономерности структура – фунгицидная активность в 
отношение для ряда активностей: Verticilium dahliae на хлопке, Fusarium oxysporum cucumerinum на 
огурцах, Gibberella zeae на пшенице. Для описания биологической активности молекул использовался 
метод регрессионного анализа. Показано, что несмотря на то, что 5-амино-1,2,3-тиадиазолы и 5-меркапто-
1,2,3-триазолы имеют одинаковую последовательность атомов, эти соединения нельзя относить к одному 
скаффолды. Фунгицидная активность исследовалась на следующих объектах: Fusarium oxysporum 
cucumerinum – корневая гниль огурцов (C), Gibberella zeae – фузариоз колоса пшеницы (G), Verticilium 
dahliae – вертициллезный вилт хлопчатника (AF). Массив имеющихся данных для 38 тиадиазолов был 
разделен на два массива – «обучающий», содержащий N = 26 соединений, и «контрольный», содержащий 
12 соединений. Для массива 1,2,3-триазолов из 21 соединения «обучающая» выборка составила N = 15 
соединений, «контрольная» – 6. Установлено, что для 1,2,3-тиадиазолов фунгицидную активность опреде-
ляют топологические дескрипторы, в то время как для 1,2,3-триазолов основную роль играют электронные 
дескрипторы. Для 1,2,3-тиадиазолов, проявляющих активность С в отношение Fusarium oxysporum 
cucumerinum на огурцах, показатели активности наиболее взаимосвязаны с такими дескрипторами как 
средний молекулярный вес, значение атомного Вандерваальсового радиуса для атомов углерода, значение 
атомной поляризуемости для атомов углерода. На активность С в отношение Fusarium oxysporum 
cucumerinum на огурцах 1,2,3-триазолов влияет совершенно другой набор дескрипторов: теплота образо-
вания, электронная энергия, потенциал ионизации, энергия ВЗМО, количество вращающихся связей, 
количество атомов кислорода. 

 


