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Химические науки
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С использованием ранее сформированных 
авторами моделей «структура-фунгицидная ак-
тивность» и «структура-рострегулирующая ак-
тивность» осуществлен прогноз пестицидной 
активности синтезированных ациклических про-
изводных 2-(фурил-2)-1,3-диоксациклоалканов – 
-триэтилсилокси--фурфурилоксиалканов 
(1-7) – продуктов взаимодействия 2-фурил-1,3-
диоксациклоалканов с триэтилсиланом: 

FuCH2OCR1R2(CR3R4)nCHR5OSi(C2H5)3 (1-7)
n = 0 (2); n = 1 (1, 3–7), R1 = H (1, 2, 4–7), 
R1 = CH3 (3); R2 = H (1, 2, 5–7), CH3 (3, 4); 

R3 = H (3–6), CH3 (7), C2H5 (1); R4 = H (3–6), 
CH3 (7), CH2OH (1); R5 = H (1–5, 7), CH3 (6);  

Fu = фурил

Прогноз проведен по двум алгоритмам те-
ории распознавания образов «геометрическому 
подходу» и «голосованию» (таблица). При этом 
с целью ранжирования структур по активности 
рассчитывается расстояние до гипотетических 
эталонов в классе «А» (активные) и в классе 
«В» (неактивные).

Результаты прогноза показывают, что к по-
тенциальным регуляторам роста растений могут 
быть отнесены соединения (3, 4), а к потенци-
альным фунгицидам – только соединение (6). 
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Рассмотрены основные положения коагу-
ляционно-флокуляционного метода очистки 
сточных вод промышленных предприятий. При-
ведена его краткая характеристика, отмечены 
преимущества и практическое использование.

Коагуляция представляет собой процесс 
агрегации дисперсных частиц, который проис-
ходит в результате изменения их структуры и за-
ряда, под влиянием электролитов или других 
факторов. Основной сущностью процесса явля-
ется обработка воды коагулянтами с последую-
щим гидролизом и взаимодействием продуктов 
гидролиза с коллоидными или грубодисперсны-
ми загрязнителями, итогом которого является 
образование хлопьев [1]. Для ускорения и по-
вышения качества очистки воды в дополнение 
к коагулянтам вводят некоторые высокомолеку-
лярные вещества – флокулянты, что приводит 
к более активному хлопьеобразованию и отста-
иванию. Это приводит к улучшению качества 
обработанной воды. Основной недостаток рас-
сматриваемого метода состоит в том, что в усло-
виях постоянно изменяющегося качества воды 

Результаты прогноза фунгицидной и рострегулирующей активности соединений (1-7)

№ 
п/п

Прогноз по фунгицидной активности Прогноз по рострегулирующей активности
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Чи
сл
о 
го
ло
со
в

Ра
нг

А
кт
ив
но
ст
ь

Ра
сс
то
ян
ие

 д
о 
Э
А

Ра
сс
то
ян
ие

 д
о 
Э
В

А
кт
ив
но
ст
ь

Чи
сл
о 
го
ло
со
в

Ра
нг

А
кт
ив
но
ст
ь

Ра
сс
то
ян
ие

 д
о 
Э
А

Ра
сс
то
ян
ие

 д
о 
Э
В

А
кт
ив
но
ст
ь

1 –2 4 В 1,329 1,259 В –2 6 В 2,321 2,278 В
2 –1 3 В 0,962 0,999 А –2 6 В 2,321 2,278 В
3 0 2 – 1,311 1,382 А 1 3 А 2,781 2,957 А
4 0 2 – 1,880 1,887 А 1 3 А 2,463 2,811 А
5 0 2 – 1,848 1,840 В 0 4 – 2,550 2,841 А
6 1 1 А 1,641 1,724 А 0 4 – 2,550 2,841 А
7 –3 5 В 1,578 – – –5 7 В 2,321 – –


