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Infoleht

Pestitsiidide toksilisuse ennustamine organismile Eisenia fetida

Resümee:

QSAR modelleerimine on arvutuslik alternatiiv pikkade ja sageli kulukate eksperimentide väl-

timiseks keemias ja sellega seotud suundades. Käesolevas töös luuakse klassifitseerimismudel

pestitsiidide akuutse toksilisuse ennustamiseks organismile Eisenia fetida kasutades juhumetsa

klassifitseerimisprobleemi lahendamiseks. Mudel ületab olemasolevat nii ennustus- kui üldistus-

võimelt.

Võtmesõnad: QSAR, vihmauslaste akuutne toksilisus, pestitsiidid, juhumets

CERCS: P410 Teoreetiline ja kvantkeemia

Pesticide toxicity prediction on Eisenia fetida

Abstract:

QSAR modelling is a computational alternative to often costly or lengthy experiments in the field

of chemistry and other related fields. In this work a classification model is established for the

prediction of acute toxicity of pesticides on the organism Eisenia fetida using a random forest

for the classification task. The model outperforms the existing one in both prediction power and

applicability domain.

Keywords: QSAR, earthworm acute toxicity, pesticides, random forest
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1 Sissejuhatus

Kahjuritõrjevahendeid ehk pestitsiide on inimene loodusesse paisanud aastatuhandeid, ent 20.

sajandil kasvas nende kasutus nii mahus kui kasutatavates ühendides drastiliselt. Pestitsiidid

arendatakse välja olles võimalikult spetsii�lised oma sihtmärkorganismile, ent kõiki võimalikke

interaktsioone looduses esinevate eluvormide esindajatega on võimatu eksperimentaalselt tes-

tida. Alternatiivi loomkatsetele ja leevendust probleemile pakuvad arvutuslikud mudelid ehk

kvantitatiivsed struktuur-aktiivsus sõltuvused.

Käesoleva töö eesmärgiks oli luua pestitsiidide lühiajalise toksilisuse ennustamise mudel

põllumajanduslikult olulisse vihmauslaste sugukonda kuuluvale organismileEisenia fetida.

Järgmises peatükis tutvustatakse erinevaid pestitsiidiklasse ja nende kasutamise regulatsioo-

ne, vihmauslaste esindajatEisenia fetidaja selle toksilisuse testimismeetodeid, antakse ülevaade

kvantitatiivse struktuur-omadus sõltuvuste algtõdedest ning olemasolevatestEisenia fetidatok-

silisuse mudelitest. Seejärel käsitletakse mudeli koostamiseks kasutatud masinõppemeetodeid.

Metoodika peatükis antakse detailne ülevaade töö eesmärgiks olnud klassi�tseerimisprobleemi

lahendamisest. Eelviimases peatükis on toodud mudeli kvaliteedinäitajad, valideerimismeetrikad

ja tõlgendused. Viimases peatükis tehakse kokkuvõte tehtud tööst.
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2 Kirjanduse ülevaade

2.1 Pestitsiidid

Pestitsiidid on ühendite klass, mille esindajaid lisatakse loodusesse eesmärgiga olla spetsii�liselt

surmav või kahjulik kindlatele eluvormidele. Aastas paisatakse loodusesse hinnanguliselt 3.5 mil-

jonit tonni erinevaid pestitsiide [1]. Pestitsiide liigitatakse sõltuvalt nende sihtmärk-organismist,

kusjuures iga alamklass võib koosneda keemiliselt väga erinevatest ühenditest, näiteid on toodud

Tabelis 1 [2].

Tabel 1. Peamised pestitsiidide alamklassid

Alamklass Sihtmärk Ühendite klassid Klassi esindaja

Insektitsiidid Putukad Organofosfaadid

Karbamaadid

Püreteroidid

Neonikotinoidid

Herbitsiidid Umbrohud
Klorofenoksü-

ühendid

Triasiinid

Kloroatseetaniliidid
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Fungitsiidid Seened Ditiokarbamaadid

Bensimidasoolid

Rodentitsiidid Närilised Antikoagulandid

Tiouuread

... ... ... ...

Pestitsiidide kasutuselevõttu reguleerivad riikide keskkonna-, põllumajandus- ja toiduame-

tid. Ameerika ÜhendriikidesU.S. Environmental Protection Agency[3], Euroopa Liidus annab

heakskiidu Euroopa Komisjon ning lõpliku turule lubamise eest vastutavad iga riigi enda ametid

(näiteks Eestis Põllumajandus- ja Toiduamet) [4]. Arenenud riikides (Kanada, Jaapan, jt.) on

reeglina pestitsiide käsitlev seadusandlus võrdlemisi sarnane. Riikides, kus reguleerivad süs-

teemid pole vastaval tasemel välja kujunenud, annab soovitusi Maailma Terviseorganisatsioon

WHO [2].

Pestitsiidide kasutamisel on vaieldamatud positiivsed mõjud: produktiivsuse kasv, kõrgemad

põllumajanduslikud saagised ja nendest tulenev majanduslik kasu, haigustekitajate arvukuse pii-

ramine, tarbitava toidu kvaliteedi kergitamine, hoonete-seadmete eluea pikenemine [5]. Kahjuks

on pestitsiididega saastunud nii pinna- ja põhjavesi. Inimestes on täheldatud immunosupressioo-

ni, hormonaalseid ja reproduktiivseid häireid ning soodumust vähkkasvajatele [6–8]. Lisaks

üldise liigirikkuse vähendamisele ohustavad pestitsiidid mõndade toiduainete ja materjalide

kättesaadavust: neonikotinoidid on vähendamas tolmlejate populatsioone ning paljusid allavoolu

efekte ökosüsteemide toimimisele on raske ennustada enne nende juhtumist [9, 10]. Olgugi, et

pestitsiidide ohtlikkust keskkonnale uuritakse enne turule toomist sadade uuringutega, ei ole

paljud turul olevad pestitsiidid ohutud paljudele mitte-sihtmärk-organismidele [2, 11, 12].
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