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Xiilasa: Magalado> ADVER-Pred xidmoatindon istifads edorak, on sakkiz ¢oxniivali aromatik
karbohidrogenlorin iirak-damar, hepatobiliarsistemlora manfi tasirlori prognozlasdirilmisdir.
Miiayyaon edilmisdir ki, tadqiq edilon aromatik karbohidrogenlorin hamisimin miokard infarkti,
hepatoksiklik, aritmiya yaratmaq riski yiiksak, tirok-damar ¢atismazligi 11 birlagmado,
nefrotoksiklik tasiri yalniz 3 birlasmads askar edilmisdir. Aromatik karbohidrogenlorin “struktur-
xassa”, “struktur-aktivlik” alaqasini ifada edan prognozlasdirici modellorin qurulmasi ii¢iin Randig
indeksi ('x’x’x), Balaban indeksi (]), Xu indeksi (Xu), Harari (Thara ) indekslori hesablanmisdir.

Acar sozlar:aromatik karbohidrogen, topoloji indeks, hepatobiliar sistem, nefrotoksiklik,
hepatoksiklik, iirok-damar

Giris

Otraf miihitds insan saglamligina va is qabiliyyatinin azlmasina sabob olan minlorls kimyavi
maddo modvcuddur. Istonilon istehsal sahosindo insanlar bu vo ya digor derocado ¢oxlu sayda
miixtalif zorarli maddalarlo tomasda olur. Kimyovi maddsler tobistine va tasir mexanizmind gora
forgli oldugu {i¢iin onlar sinir sisteminin pozulmasi, ganin funksiyasinin siradan ¢ixmasi, tonoffiis
yollarinin zodslonmasi, darinin va selikli qisanin qiciqlanmasi, fermentlorin aktivliyinin pozulmasi,
qaraciyor toxumalarinda struktur doyismosi, badxassali sislorin yaranmasi, mutagen, teretogen kimi
agir noticolorein yaranmasina sabab olur. Odur ki, maddslerlo ehtiyatli davranmaq {i¢iin onlarin
xassolori haqqinda informasiyli olmaq olduqca vacibdir. Zororli maddoslor, xassolorindon vo
tosiretmo soraitindon (konsentrasiya/doza/vaxt) asili olaraq, koskin vo xroniki zohorlonmaolors
(intoksikasiya) sobob ola bilor [1].

Isin moaqgsadi coxniivoli aromatik karbohidrogenlorin (CAK) iirok-damar vo hepatobilar
sistemlora monfi tosirinin prognozlasdirilmasidir.

Hepatobiliar sistem (GBS)-qaraciyar, 6d kisasi vo 6d yollar1 (intra- vo ekstrahepatik) olub,
hozm vo ifrazat kimi proseslora imkan veron miirokkob ¢oxsoviyyoli mexanizmidir. Insan
saglamlig1 ligiin ¢ox vacib bir sistemdir [2].

Coxniivali aromatik karbohidrogenlor (CAK) iki vo ya daha ¢ox kondeslogmis aromatik
halqalart olan iizvi birlasmolorin bdyiik bir qrupudur. CAK-lar asason pirolitiz proseslari, xiisuson
do komiir vo xam neftin emali, tobii qazin, o ciimlodon tullantilarin yanmasi, nogliyyat vasitolorinin
harokati, sonaye va digor insan faaliyyoti zamani {izvi materiallarin natamam yanmasi noticesindo
omolo golir.

Coxniivali aromatik karbohidrogenlorin (CAK) canli orqanizmlars tosir ndvii karbohidrogenin
strukturundan asilidir vo bu, ¢ox genis diapazonda doyiso bilor. Bir c¢ox polisiklik aromatik
karbohidrogenlor, masalon, Benz[a]antrasen, benzpiren vo ovalen kimi birlosmolor giiclii kimyavi
kanserogenlordir. Benz[a]antrasen, benzpiren vo ovalen kimi birlosmolor acig-askar kanserogen,
mutagen va teratogen xiisusiyyatlore malikdir [2; 3; 4].

Riyazi modellorin qurulmasi

Riyazi modellorin qurulmasiiigiin 14 odod oxniivoli aromatik karbohidrogen gotiiriilmiis vo
onlarin qaynama temperaturu (Tqay) [5], molyar kiitlo (MW), molyar hacm (MV), oktanol-su
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miihitindo paylanma amsali (logP) hesablanmisdir. Daha sonra, birlogsmolorin struktur qurulusuna
osason miivafik topoloji indekslor hesablanmigdir: Balaban indeksi (J), Randi¢in birinci-, ikinci-,
ticlincii tortibli indekslari ( v, %y, 3 )(), Xu indeksi (Xu), Harari indeksi (T},4,-), Viner indeksi (W)
[6]. ADVAR-Pred xidmatindon istifado edorok kimyovi birlosmalorin iirok-damar vo hepatobiliar
sistemlors tosir effektinin ehtimali (P,) hesablanmisdir: hepatoksiklik Pynepay, Pa(arit) aritmiya,
turok catismazligt Py (i car), miokard Pymiey infarkti, Pyener) nefrotoksiklik giymatlondirilmigdir
(cadval 1). “Struktur-xasso” vo “struktur-aktivlik” olaqosini ehtiva edon reqressiya tonliklori
qurulmudur vo uygun olaraq cadval 2 vo cadval 3-do gdstorilmisdir.

Cadval 1
Coxniivaliaromatik karbohidrogenlorin iirok-damar vo hepatobilar sistemlors tasiri
Miokard | Hepatoksiklik | Urok-damar Aritmiya | Nefrotoksiklik
Birlogsmoalarin adi infarkt catismazligi

Pa Pi Pa Pi Pa PI Pa Pi Pa Pi
I.Naftalin 0,587 10,030 | 0,529 | 0,180 | 0,494 | 0,059 | 0,408 | 0,178 | 0,269 0,193
II.Asenaften 0,453 1 0,054 | 0,391 | 0,265 - - 0,390 | 0,193 - -
I11.Fluoren 0,349 1 0,116 | 0,338 | 0,313 - - 0,497 | 0,111 - -
IV.Fenantren 0,584 | 0,031 | 0,496 | 0,394 | 0,294 | 0,182 | 0,390 | 0,193 | 0,323 0,134
V.Antrasen 0,379 1 0,082 | 0,507 | 0,192 | 0,477 | 0,067 | 0,408 | 0,178 -
VI.Fluoranten 0,394 | 0,073 | 0,391 | 0,265 - - 0,337 | 0,247 -
VIIL.Piren 0,379 1 0,082 | 0,414 | 0,248 | 0,291 | 0,182 | 0,352 | 0,230 -
VIII.Benz[a]antrasen 0,394 | 0,073 | 0,476 | 0,208 | 0,291 | 0,181 0,39 | 0,193 -
IX.Xrizen 0,584 |1 0,031 | 0,496 | 0,198 | 0,291 | 0,182 | 0,390 | 0,193 | 0,323 0,182
X.Benzo[b]fluoranten 0,287 |1 0,234 | 0,376 | 0,277 - - 0,338 | 0,247 - -
XI.Benzo[k]fluoranten | 0,287 | 0,234 | 0,376 | 0,277 - - 0,338 | 0,247 - -
XII.Benzo[a]piren 0,376 | 0,277 | 0,376 0,277 - - 0,338 | 0,247 - -
XII.Dibenz[a,h]antrasen | 0,394 | 0,073 | 0,476 | 0,208 | 0,291 | 0,181 | 0,390 | 0,193 - -
XIV.Benzo[gh]perilen 0,394 |1 0,073 | 0,391 | 0,266 - - 0,337 | 0,247 - -

Qeyd.(P,) va (P;)-uygun olaraq aromatik birlosmonin iirok-damar vo hepatobiliar sistemlora
tosir etmosi vo tosir etmomosi ehtimalini gostorir. Topoloji indekslordon Yy, 3y, Xu, Thar Vo
maddalorin molyar kiitlosinin (MW) korrelyasiyaetmo xiisusiyyati daha yiliksokdir. Coxniivali
aromatik karbohidrogenlorin iirok-damar vo hepatobiliyar sistemlora tosirinin prognozlasdirilmasin-
da ADVAR-Pred xidmotindon istifads edilmisdir.

Cadval 2
Coxniivali aromatik karbohidrogenlorin “struktur-xassa” reqressiya modellori
No Reqressiya tonliyi r S F
1 MV = 0,8451MW + 20,5712 0,99 2,5 3306
2 MV = 17,05y +17,7 0,99 3 1851
3 logP = 0,3Xu + 0,4139 0,99 0,13 843
4 logP = 0,0223MW + 0,4868 0,99 0,14 708
5 Tgay = 5,353Tpq, + 107,161 0,99 13 797
Cadval 3
Coxniivali aromatik karbohidrogenlarin “struktur-aktivlik” reqressiya modellori
No Reqressiya tonliyi r S F
1 Pyric = 0,4566 — 0,0014T},,, 0,61 0,03 7
2 Piror = 0,6472 — 0,01957Xu 0,76 0,06 7
3 Pyiox = exp (—4765 + 1,75] + 0,62 >y) 0,70 0,17 6
4 | Pyepq = 1,259 — 0,632Ln(Xu) + 0,634Ln( 59 0,85 0,03 15
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Scatterplot of logP against Xu
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Scatterplot of Tgay against Thar
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Sak. 1. “Struktur-xassa” asililig1
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Coxniivali aromatik karbohidrogenlorin iirok-damar vo hepatobiliyar sistemlors tosirinin
prognozlasdirilmast {igiin ADVAR-Pred xidmotindon istifado edilmisdir. Sok. 1-do CAL-lorin
oktanol-su miihitindo paylanma omsalinin Xu indeksindon, gaynama temperaturunun Harari
indeksindon aslilig1 gostorilmisdir. Sok. 1, a-dan goriindiiyii kimi, Xu indeksinin qiymaoti ardiqca
aromatik karbohidrogenlorin yaglarda hallolma qabiliyysti artir. Bu sababdan do orqanizma daxil
olan ¢oxniivali aromatik karbohidrogenlor organizmdon gec xaric olunur. Sok. 1, b-do CAK-lorin
qaynama temperaturunun harari T(pq, ) indeksindon asihiligi verilmisdir.

Natica

Beloliklo, todqigat naticosi asagidakilar1 séylomoyo imkan verir:

1. Taodqgiqat liglin gotiiriilmiis coxnilivali kondenslogmis aromatik karbohidrogenlorin hamisi
(I-XIV) insan organizmo daxil olarkon ii¢ istigamotdo tosir edo bilor: miokard infarkti,
hepatoksiklik (qara ciyars tosir effekti) vo aritmiya yarada bilor.

2. 1,1V, V, VII, VIII, IX, XII ¢oxniivali aromatik karbohidrogenlor iirok ¢atismazlig1 yaratma
ehtimali daha ¢oxdur.

3. 1L IO, VI, X, XI, XII, XIV karbohidrogenlorin iirok ¢atismazliginin ehtimali sifira
borabordir.

4. 1, IV, IX birlogmolor nefrotoksiklik (bdyrok ¢atismazligl) effekti yarada bilor. Qalan 11
aromatik karbohidrogenlorin — IL, 111, V, VI, VII, VIIL, X, XI, XII, XIII, XIV nefrotoksiklik effekti
sifira borabordir.

Cadval 2-don goriindiiyli kimi, biitlin “struktur-xasso™ ashililigini ifado edon modellor xotti
xarakter dastyir. Codval 3-do model Ne 3 eksponensial, digor riyazi modellar iso xatti qurulusludur.
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INFLUENCE OF POLYNUCLEAR CONDENSED AROMATIC CARBOHYDRATES
ON THE CARDIOVASCULAR AND HEPATOBILIARY SYSTEMS

.2M.Mehdiyev, 2V.Sariyev
L.2Doctor of Philosophy in Chemistry, Associate Professor
2Mingachevir State University

Abstract: Using the ADVER-Pred service, the negative effects of eighteen polynuclear
aromatic hydrocarbons on the cardiovascular and hepatobiliary systems were predicted in the
article. It was determined that all studied aromatic hydrocarbons have a high risk of causing
myocardial infarction, hepatotoxicity, arrhythmia, cardiovascular failure in 11 compounds,
nephrotoxicity effect was found only in 3 compounds. Randich index (Iy 2y 3y ), Balaban index (J),
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Xu index (Xu), Harari (Thara) indices were calculated to build predictive models expressing the
"structure-property”, "structure-activity"” relationship of aromatic hydrocarbons.
Keywords: aromatic hydrocarbon, topological index, hepatobiliary system, nephrotoxicity,

hepatotoxicity, cardiovascular

BJIMAHUE NOJUAAEPHBIX KOHAEHCUPOBAHHBIX APOMATHYECKHX
YIJIEBOAOB HA CEPAEYHO-COCYJAUCTYIO U TEITATOBUJIMAPHY IO
CUCTEMbI

1.2M.C.MexTues, °B.1.Capuen
1I[OKTop bunocopun Mo XUMUHU, AOIEHT
’MUHTSYEBUPCKUH TOCYIapCTBEHHBIH YHUBEPCUTET

Pe3ztome:C nomowwito cepsuca ADVER-Pred ¢ cmamve npocho3uposano necamusroe iusHue
B80CeMHAOYAMU NOAULOEPHLIX APOMAMUUECKUX Y21e8000P0008 HA CepPOeyHO-COCYOUCMYI0 U
2enamoOUIUAPHYIO cucmembl. YCmManosieHo, umo 6ce uzyueHHvle apoMamuieckKue yeiee000poobl
00671a0aom blCOKUM PUCKOM PA3BUMUL UHGDAPKMA MUOKAPOQ, 2eNamOomOKCUYHOCIU, apummuu,
cepoeyHo-cocyoucmotl Hedocmamounocmu y 11 coedunenuii, Hegpomokcuueckuii d¢gpexm
06Hapyxicen moavko y 3 coeduneHui. [l nocmpoenus npocHOCMU4ecKux mooenell, 8blpanicarujux
B3AUMOCES3b  «CMPYKMYPA-CEOUCMBO», «CMPYKMYPA-AKMUBHOCbY aAPOMAMUYECKUX V21e8000-
0006, paccuumansi undexc Panouua ('y *y 3y ), unoexc Banabana (J), unoexc,Croii (Xu), unoexcol
Xapapu (Tapa).

Knwuegvie  cnosa:  apomamuueckue — yene8o0opoovl,  MONONOSUHECKUU  UHOEKC,
2enamooOUNUapHas cucmemd, He@pOMOKCUYHOCIb, 2eNaAmMOMOKCUYHOCHb, CePOeUHO-COCYOUCHIbLE
3ab01e8aHUs
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