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多环芳烃 对虹蹲 矛

判别分析

鱼腮细胞系细胞毒性的

牛军峰
,

余刚
清华大学环境科学与工程系

,

持久性有机污染物研究中心
,

北京
,

摘要 采用量子化学 算法计算得到的多环芳烃 的量子化学参数
,

应用逐步判别分析法分析 的细胞毒性
,

建

立 了能成功预测 , 细胞毒性的 线性判别函数
,

函数预测结果的正确识别率达到
。

研究认为影响 。 细胞

毒性的主要因素是 的分子量 对叼
、

偶极矩 井
、

分子最高 占据轨道能
。 、

分子最低未 占据轨道 能 。 和
。 一 。 。

关键词 多环芳烃 , 细胞毒性 判别分析 虹缚鱼腮细胞系
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