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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 

 

Στην παρούσα διπλωματική εργασία πραγματοποιήθηκε η ανάπτυξη ποσοτικών σχέσεων 

δομής-δράσης (Quantitative Structure Activity Relationship, QSAR) για την πρόβλεψη της 

ρόφησης οργανικών ρυπαντών από το έδαφος. Περιγράφεται η έννοια των αναδυόμενων 

ρύπων, εστιάζοντας σε ουσίες των οποίων η χρήση τους δε ρυθμίζεται εκτενώς από ειδικούς 

κανονισμούς όσον αφορά το περιβαλλοντικό τους αντίκτυπο, αλλά παρόλα αυτά μπορούν να 

αποτελέσουν περιβαλλοντικό και υγειονομικό κίνδυνο. Αναλύονται διάφορες κατηγορίες 

τέτοιων ρύπων όπως οι φαρμακευτικές ενώσεις, τα φυτοφάρμακα, τα προϊόντα προσωπικής 

φροντίδας κ.ά., καθώς και οι επιπτώσεις τους  στο περιβάλλον και την υγεία, υπογραμμίζοντας 

την ανάγκη για εναλλακτικούς τρόπους διαχείρισης της ρύπανσης. Γίνεται ιδιαίτερη αναφορά 

στην περιβαλλοντική πορεία και τύχη των έμμονων οργανικών ρύπων, εστιάζοντας στη 

διεργασία της ρόφησής τους στο έδαφος, εκφρασμένη ως συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερού (Koc), τους παράγοντες που τον επηρεάζουν και τα διάφορα όρια τιμών 

ευκινησίας, όπως αυτά έχουν ταξινομηθεί από συγκεκριμένες ρυθμιστικές αρχές. Σκοπός της 

παρούσας διπλωματικής εργασίας είναι η ανάπτυξη ποσοτικών σχέσεων δομής-δράσης με 

βάση μοριακούς περιγραφικούς δείκτες, για την πρόβλεψη της τάσης ρόφησης των έμμονων 

οργανικών ρύπων από το έδαφος. Για το σκοπό αυτό μελετήθηκαν 103 οργανικές ενώσεις που 

ανήκουν σε διάφορες κατηγορίες αναδυόμενων ρύπων όπως φάρμακα, φυτοφάρμακα και 

προιόντα προσωπικής φροντίδας. Πραγματοποιήθηκε συλλογή πειραματικών τιμών του 

συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού από την βιβλιογραφία και εξήχθησαν 1977 

μοριακοί περιγραφικοί δείκτες από το λογισμικό Padel Descriptor του ChemDes. Το σύνολο των 

δεδομένων ταξινομήθηκε σε δεδομένα εκπαίδευσης και ελέγχου και η ανάπτυξη του μοντέλου 

πραγματοποιήθηκε με πολλαπλή γραμμική παλινδρόμηση στα δεδομένα εκπαίδευσης. Η 

προβλεπτική ικανότητα του μοντέλου επικυρώθηκε με την χρήση των δεδομένων ελέγχου. Το 

μοντέλο που αναπτύχθηκε προβλέπει ικανοποιητικά τον συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερού, κατέχοντας έναν συντελεστή προσδιορισμού R2=0,846 και συντελεστή 

εξωτερικής επικύρωσης Q2
test=0,864, ενώ όσον αφορά τις προβλέψεις του μοντέλου, η ρίζα 

του μέσου τετραγωνικού σφάλματος για τα δεδομένα εκπαίδευσης προέκυψε RMSEtra=0,526 

(Root Mean Square Error of Estimation of Train Set), και για τα δεδομένα ελέγχου 

RMSEtest=0,424. (Root Mean Square Error of Estimation of Test Set) . Το μοντέλο που 

αναπτύχθηκε για την πρόβλεψη της τάσης ρόφησης οργανικών ρύπων από το έδαφος θα 

μπορούσε να χρησιμοποιηθεί ως μια εναλλακτική μέθοδος εκτίμησης περιβαλλοντικού 

κινδύνου αναδυόμενων ρύπων, αφού προσφέρει πολλά πλεονεκτήματα όπως ταχύτητα, 

αξιοπιστία και ευρύ πεδίο εφαρμογής για ποικίλης δομής ενώσεις. Στο τέλος της παρούσας 

εργασίας αναφέρονται τα συμπεράσματα της μελέτης, καθώς και προτάσεις για μελλοντική 

έρευνα.  
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ABSTRACT 

 

The aim of this diploma thesis is the development of quantitative structure-activity relationships 

(QSAR) for predicting the sorption of organic pollutants in soil. The concept of emerging 

pollutants is firstly described, focusing on substances whose use is not extensively regulated 

regarding their environmental impact by official authorities, but which nevertheless can still 

pose environmental and health risks. Various categories of such pollutants are defined, such as 

pharmaceutical compounds, pesticides, personal care products, among others, along with their 

impact on the environment and health, emphasizing at the same time on the need for 

alternative management methodologies. Particular emphasis is placed on the environmental 

fate and behavior of persistent organic pollutants, focusing on the process of soil sorption, 

expressed as the organic carbon-water partition coefficient (Koc), the factors influencing such 

processes and the various mobility thresholds that have been established by specific regulatory 

authorities. The purpose of this thesis is to develop quantitative structure-activity relationships 

based on molecular descriptors for predicting the sorption tendency of persistent organic 

pollutants in soil. For this purpose, 103 organic compounds belonging to various categories of 

emerging pollutants such as pharmaceuticals, pesticides, and personal care products were 

studied. Experimental values of the organic carbon-water distribution coefficient were collected 

from the literature, and 1977 molecular descriptors were extracted using the ChemDes 

software's Padel Descriptor module. The dataset was divided into training and testing data, and 

the model was developed using multiple linear regression on the training data. The predictive 

ability of the model was validated using the testing data. The developed model satisfactorily 

predicts the organic carbon-water distribution coefficient (Koc), with a determination coefficient 

of R2=0.864 and an external validation coefficient Q2
test=0.864 . Regarding the model 

predictions, the root mean square error for the training data was RMSEtra=0.526 (Root Mean 

Square Error of Estimation of Train Set), and RMSEtest= 0,424 for the testing data (Root Mean 

Square Error of Estimation of Test Set). The model developed for predicting the sorption 

tendency of organic pollutants in soil could be used as an alternative method for assessing the 

environmental risk of emerging contaminants, as it offers several advantages such as speed, 

reliability, and a wide range of applicability for structurally diverse compounds. At the end of 

this study, the conclusions of the research, as well as suggestions for future research are 

provided. 
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Κεφάλαιο 1ο: Εισαγωγή 

 

Στον σύγχρονο κόσμο, η προστασία του περιβάλλοντος και η διατήρηση της ποιότητας του 

εδάφους έχουν αναδειχθεί σε κρίσιμα θέματα. Η αύξηση της βιομηχανικής δραστηριότητας 

καθώς και η αυξανόμενη χρήση χημικών ενώσεων σε διάφορες εφαρμογές, έχουν οδηγήσει σε 

αυξημένη εκπομπή τοξικών ουσιών στο έδαφος. Περισσότερες από 140.000 συνθετικές 

χημικές ενώσεις που έχουν ήδη καταχωρηθεί στον Ευρωπαϊκό Κανονισμό για την Καταχώριση, 

Αξιολόγηση, Αδειοδότηση και τους Περιορισμούς των χημικών προϊόντων (REACH, 

Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction of Chemicals), χρησιμοποιούνται 

εμπορικά. Οι αναδυόμενοι ρύποι αποτελούν μια πρόκληση για την οικολογική αξιολόγηση και 

διαχείριση, καθώς η παρουσία τους στο περιβάλλον μπορεί να έχει σημαντικές επιπτώσεις 

στην υγεία του ανθρώπου και τη βιοποικιλότητα. Επίσης, πάνω από 100 εκατομμύρια χημικές 

ουσίες έχουν αποκτήσει αριθμό μητρώου CAS (CAS, Chemical Abstract Service) από την 

Αμερικανική Χημική Εταιρεία (American Chemical Society) ενώ καθημερινά 

πραγματοποιούνται 4000 καταχωρήσεις νέων ουσιών. Ο αριθμός των καταχωρημένων ουσιών 

στις βάσεις δεδομένων της Αμερικανικής Χημικής Εταιρείας αποτελεί ένδειξη ότι έως και 

50.000 βιομηχανικές χημικές ουσίες βρίσκονται σε προϊόντα που χρησιμοποιούνται σε 

καθημερινή βάση. Αυτές οι χημικές ουσίες δύναται τελικά να απελευθερωθούν στο 

περιβάλλον, να βρεθούν σε κατοικημένες περιοχές, στην τροφή και στο πόσιμο νερό (Dulio et 

al., 2018; Schwarzenbach et al., 2006). 

Ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού (KOC, soil organic carbon normalized 

sorption coefficient) είναι μια σημαντική παράμετρος που επιτρέπει την κατανόηση του 

τρόπου, με τον οποίο ορισμένες οργανικές χημικές ενώσεις αλληλεπιδρούν με το έδαφος. 

Ωστόσο, η πειραματική μέτρησή του είναι συνήθως χρονοβόρα, ακριβή και απαιτεί 

πολύπλοκες διαδικασίες και γι’ αυτόν τον λόγο δημιουργούνται προβλήματα όσον αφορά την 

αξιόπιστη και αποτελεσματική μέτρησή του. 

Για να αντιμετωπιστούν αυτά τα προβλήματα, έχουν αναπτυχθεί εναλλακτικές μέθοδοι 

εκτίμησης του οργανικού συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού, όπως η χρήση 

υπολογιστικών μοντέλων. Αυτές οι μέθοδοι είναι συχνά ταχύτερες, πιο οικονομικές ενώ με την 

χρήση τους μπορούν να αποφευχθούν τα προβλήματα που συνδέονται με τον πειραματικό 

προσδιορισμό του συντελεστή Koc. 

Η μεθοδολογία των ποσοτικών σχέσεων δομής-δράσης  (Quantitative Structure-Activity 

Relationship - QSAR), βασίζεται σε υπολογιστικά μοντέλα και μπορεί να προβλέπει 

αποτελεσματικά τις τιμές του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού. Είναι 

σημαντικό να σημειωθεί ότι η ανάπτυξη και η επικύρωση των μοντέλων ποσοτικής σχέσης 

δομής-δράσης πρέπει να συμμορφώνεται με καθορισμένες οδηγίες που έχουν εκδοθεί από 

οργανισμούς όπως ο Οργανισμός Οικονομικής Συνεργασίας και Ανάπτυξης (OECD, 
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Organisation for Economic Co-operation and Development). Αυτό διασφαλίζει την αξιοπιστία 

και την σωστή εφαρμογή των μοντέλων ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης για την πρόβλεψη 

των τιμών του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού. 
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Κεφάλαιο 2ο: Αναδυόμενοι Ρύποι 

 

2.1 Ιστορική εξέλιξη των αναδυόμενων ρύπων 

 

Τις τελευταίες δεκαετίες γίνεται συχνή αναφορά στους όρους «αναδυόμενοι ρύποι» (emerging 

pollutants, EP) και «ρυπαντές αναδυομένης ανησυχίας» (contaminants of emerging concern, 

CECs). Οι όροι αυτοί αναφέρονται σε χημικές ουσίες που δεν υπόκεινται επί του παρόντος σε 

κανονισμούς και ρυθμίσεις, όσον αφορά την χρήση τους και το περιβάλλον. Επιπλέον, είναι 

γνωστό ότι οι ενώσεις που χαρακτηρίζονται με τον τρόπο αυτό δεν είναι πάντα χημικές ουσίες 

που έχουν αναπτυχθεί πρόσφατα, αλλά η πλειονότητα τους υπάρχει στο περιβάλλον για 

αρκετά χρόνια, αν όχι δεκαετίες και η παρουσία τους μόλις πρόσφατα αναγνωρίστηκε. Οι 

βιομηχανικές ενώσεις, οι φαρμακευτικές ενώσεις, τα προϊόντα προσωπικής φροντίδας, τα 

βιοκτόνα και τα φυτοπροστατευτικά αποτελούν την πλειοψηφία των γνωστών αναδυόμενων 

ρύπων. Ωστόσο, ο αριθμός των ενώσεων στον κατάλογο αυξάνεται συνεχώς. 

Το έργο “NORMAN” έλαβε χρηματοδότηση από την Ευρωπαϊκή Επιτροπή το 2005 για να 

δημιουργήσει ένα δίκτυο εργαστηρίων αναφοράς και ερευνητικών κέντρων αποτελούμενο 

από μη κερδοσκοπικούς οργανισμούς, βιομηχανίες και φορείς τυποποίησης. Έκτοτε, το έργο 

NORMAN συνέβαλε σε μια πιο γρήγορη και εκτεταμένη ανταλλαγή δεδομένων σχετικά με την 

εμφάνιση και τις επιπτώσεις των ρυπαντών αναδυόμενης ανησυχίας. Κατέστησε πιο 

διαφανείς τις πληροφορίες και τα δεδομένα παρακολούθησης και τέλος δημιούργησε ένα 

ανεξάρτητο και αρμόδιο πλαίσιο για τον επιστημονικό και τεχνικό διάλογο για αναδυόμενα 

ζητήματα αναδυόμενων ρύπων (Dulio et al., 2018). 

Αν και κάθε χημική ουσία που χρησιμοποιείται σε μικρή ποσότητα μπορεί να θεωρηθεί 

αβλαβής, υπάρχουν αυξανόμενες ανησυχίες για τις συνδυασμένες επιπτώσεις αυτών των 

πολυάριθμων χημικών ουσιών, καθώς αυτές εισέρχονται στο περιβάλλον και στην τροφική 

αλυσίδα. Επιπλέον, οι υπεύθυνοι χάραξης πολιτικής αντιμετώπισης του προβλήματος 

συμφωνούν ότι οι αναδυόμενες ουσίες πρέπει να αντιμετωπίζονται γενικά με μεθοδικό και 

συνεπή τρόπο. Επιπρόσθετα, είναι ευρέως αποδεκτό ότι απαιτείται ένα σύστημα έγκαιρης 

προειδοποίησης, για να αποτραπεί ο περιβαλλοντικός αντίκτυπος των χημικών ουσιών προτού 

αυτές καταστούν "ρυπαντές αναδυόμενης ανησυχίας". Ένα τέτοιο σύστημα θα πρέπει να 

προβλέπει τους κινδύνους που συνδέονται με τη δυναμική αλλαγή στη χρήση τους. Με άλλα 

λόγια, ο απώτερος στόχος θα πρέπει να είναι η αύξηση των γνώσεων και των δυνατοτήτων 

στην περιβαλλοντική παρακολούθηση ως σημείου όπου δεν θα γίνεται πλέον αναφορά στον 

όρο «αναδυόμενος» (Brack et al., 2012; Dulio et al., 2018). 

Ορισμένοι ρυπαντές αναδυόμενης ανησυχίας εδώ και αρκετές δεκαετίες εισέρχονται στο 

περιβάλλον και έχουν αναγνωριστεί για την επίδρασή τους σε συγκεκριμένα βιολογικά ενεργά 

υλικά (Houtman, 2010). Φαρμακευτικές ενώσεις και προϊόντα προσωπικής φροντίδας 
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(pharmaceuticals and personal care products, PPCPs), ενδοκρινικοί διαταράκτες (endocrine-

disrupting compounds, EDCs), επιβραδυντικά φλόγας (flame retardants, FRs), φυτοφάρμακα 

(pesticides), τεχνητά γλυκαντικά (artificial sweeteners, ASWs) και οι μεταβολίτες τους 

αποτελούν μερικές κατηγορίες αναδυόμενων ρύπων και συμβάλλουν στη ρύπανση των 

υδάτων και των εδαφών. Είναι επίσης γνωστό ότι οι αναδυόμενοι ρύποι είναι επιβλαβείς, 

ιδιαίτερα για την ανθρώπινη υγεία και τα υδατικά οικοσυστήματα σε συγκεντρώσεις που 

κυμαίνονται από νανογραμμάριο ανά λίτρο (ng/L) έως χιλιοστόγραμμα ανά λίτρο(mg/L) 

(Richardson, 2012; Richardson & Kimura, 2017; Salimi et al., 2017). Η συνεχής ανίχνευση 

διαφόρων αναδυόμενων ρύπων στις μονάδες επεξεργασίας λυμάτων (wastewater treatment 

plant, WWTP) δείχνει ότι δεν είναι επαρκής η απομάκρυνση τους κατά τη διάρκεια συμβατικών 

διεργασιών επεξεργασίας και ως αποτέλεσμα, τα λύματα αυτά αντιπροσωπεύουν ίσως την 

κυριότερη αίτια έκλυσης αναδυόμενων ρύπων στο περιβάλλον (Anumol et al., 2016; Maruya 

et al., 2014).  

Η μη αποτελεσματική επεξεργασία των λυμάτων στις μονάδες επεξεργασίας συμβάλλει στη 

ρύπανση των ποταμών, των υπόγειων υδάτων, των λεκανών απορροής και τελικά του πόσιμου 

νερού, όπως αποδεικνύεται από δείγματα νερού που ελήφθησαν στη Γαλλία, την Αιθιοπία, τη 

Βραζιλία, τη Νότια Κίνα, την Τουρκία και τη Νότια Καλιφόρνια (Escolà Casas & Bester, 2015; 

Jiang et al., 2016; Lange et al., 2012; Mekonen et al., 2016; Schenone et al., 2015). Θα πρέπει 

να σημειωθεί ότι παρόλο που τεχνολογίες επεξεργασίας όπως ο ενεργός άνθρακας και οι 

μεμβράνες αντίστροφης όσμωσης έχουν χρησιμοποιηθεί για την απαλλαγή από ρυπαντές 

αναδυόμενης ανησυχίας, το πρόβλημα δεν έχει πλήρως αντιμετωπισθεί. (Loaiza-Ambuludi et 

al., 2014; Yang et al., 2016).  

Επιγραματικά, φυτοφάρμακα, ορμόνες, αντιβιοτικά, επιφανειοδραστικά, τεχνητά γλυκαντικά, 

επιβραδυντικά φλόγας, παράνομες ουσίες, αντιβακτηριακά, φθοριούχες ενώσεις, διαλύτες 

καθαρισμού, κόλλες ρούχων, αλοιφές, παράγοντες αντηλιακής προστασίας, καλλυντικά, 

προιόντα περιποίησης και ομορφιάς είναι οι κύριες πηγές (Richardson & Kimura, 2017). Οι 

νεοεμφανιζόμενοι μικρορρύποι, όπως φάρμακα, ενδοκρινικοί διαταράκτες, καλλυντικά, 

νανοσωματίδια και φθοριούχα χημικά, αποτελούν σημαντική απειλή για την υγεία και την 

ευημερία των ανθρώπων και των θαλάσσιων οργανισμών καθώς εισέρχονται  στο 

οικοσύστημα (Rathi et al., 2021; Tijani et al., 2016).  

 

 

 

 

 

https://www.sciencedirect.com/topics/earth-and-planetary-sciences/wastewater-treatment
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2.2 Παραδείγματα αναδυόμενων ρύπων 

 

2.2.1 Φαρμακευτικές ενώσεις 

 

Οι φαρμακευτικές ενώσεις θεωρούνται ρυπαντές αναδυόμενης ανησυχίας και κατατάσσονται 

στις πιο ευρέως χρησιμοποιούμενες κατηγορίες χημικών ενώσεων. (Chinnaiyan et al., 2018). 

Εισέρχονται στο περιβάλλον κυρίως μέσω των αστικών αποβλήτων, καθώς και της απόρριψης 

φαρμάκων που δεν έχουν χρησιμοποιηθεί. Παρόλο που περίπου 3.000 χημικές ουσίες 

χρησιμοποιούνται σε ιατρικά προϊόντα, η χρήση τους δε ρυθμίζεται εκτενώς από ειδικούς 

κανονισμούς όσον αφορά το περιβαλλοντικό τους αντίκτυπο. Επίσης, κατά την απόρριψη των 

λυμάτων, τα υπόγεια και τα επιφανειακά ύδατα περιέχουν μεγάλο εύρος φαρμακευτικών 

ενώσεων. Εκτός από την ανθρώπινη χρήση, φαρμακευτικές ενώσεις χρησιμοποιούνται και 

στην κτηνοτροφία, την πτηνοτροφία και την αλιεία. Πολλά φάρμακα χρησιμοποιούνται συχνά 

στα ζώα για την αντιμετώπιση ασθενειών αλλά και για την αύξηση του βάρους τους. Λόγω της 

περίπλοκης μοριακής τους δομής και της σταθερής τους δομής, οι παραδοσιακές 

εγκαταστάσεις επεξεργασίας, οι οποίες βασίζονται κυρίως σε μικροοργανισμούς, είναι μη 

αποτελεσματικές  στην εξάλειψη των φαρμακευτικών ενώσεων. Σύμφωνα  με επιστημονικές 

έρευνες, το ποσοστό απομάκρυνσης κυμαίνεται έως και 10%. Μέσω της χρήσης πουρινών και 

κοπριάς ως οργανικού λιπάσματος, τα φάρμακα μπορούν ακόμη και να έχουν έμμεσο 

αντίκτυπο στο περιβάλλον. Μπορούν επίσης να συσωρευτούν σε ζωντανούς οργανισμούς 

μέσω της τροφικής αλυσίδας. Τα πιο συχνά αναφερόμενα φαρμακευτικά προϊόντα στα λύματα 

και στο πόσιμο νερό είναι: αντιβιοτικά, δικλοφενάκη, αντιόξινα, κλοφιβρικό οξύ, στεροειδή, 

αντικαταθλιπτικά, σιπροφλοξασίνη, σαλικυλικό οξύ, αναλγητικά, αντιπυρετικά, β-αναστολείς, 

φλουοξετίνη κ.ά (Rathi et al., 2021; Tijani et al., 2016). 

Κάποιες φαρμακευτικές ενώσεις όπως η ακεταμινοφαίνη, η ιβουπροφαίνη και η εναλαπρίλη, 

ως επί το πλείστον αφαιρούνται αποτελεσματικά κατά τη διάρκεια των μεθόδων 

επεξεργασίας. Άλλες ενώσεις όμως, όπως οι ρυθμιστές λιπιδίων, δεν αφαιρούνται πλήρως, 

παρόλο που οι συγκεντρώσεις τους είναι σημαντικά χαμηλότερες μετά την επεξεργασία. 

Αντίθετα, ενώσεις συμπεριλαμβανομένων των αγχολυτικών και των αντιβιοτικών, βρίσκονται 

συχνά στα λύματα, αλλά όχι στα απόβλητα. Τέλος, οι ουσίες παροξετίνη, σουλφαμεθαζίνη και 

σιμβαστατίνη, δεν βρίσκονται σχεδόν καθόλου σε λύματα (Rathi et al., 2021). 

Το 2004 εντοπίστηκαν για πρώτη φορά παράνομες ουσίες σε υδάτινα περιβάλλοντα, ενώ 

πρόσφατα εμφανίστηκαν και σε λύματα, επιφανειακά και υπόγεια ύδατα. Η βενζοϋλεκγονίνη, 

η κοκαΐνη, η 2-αιθυλιδενο-1, η μεθαδόνη και οι μεταβολίτες τους, 5-διμεθυλ-3 και 3-

διφαινυλοπυρρολιδίνη, εντοπίζονται συχνότερα στα υπόγεια ύδατα σε μικρές συγκεντρώσεις 

της τάξεως νανογραμμαρίων ανά λίτρο (ng/L). Οι συγκεντρώσεις στα επιφανειακά νερά είναι 

συνήθως μικρές, αλλά ορισμένα λύματα μπορεί να περιέχουν συγκεντρώσεις που φτάνουν τα 
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γραμμάρια ανά λίτρο (g/L). Το αντιβιοτικό τρικλοζάνη για παράδειγμα, βρίσκεται συνήθως 

στον αέρα και είναι κύριο συστατικό των οδοντόκρεμων και των σαπουνιών χεριών. Λόγω της 

ικανότητάς τους να έχουν ανδρογονικές και οιστρογονικές επιδράσεις στη βιοποικιλότητα, οι 

ορμόνες αποτελούν επίσης έναν ακόμη βασικό ρύπο στο οικοσύστημα. Οι συνήθεις οργανικές 

ορμόνες που εντοπίζονται στο περιβάλλον περιλαμβάνουν τις 17-οιστραδιόλη, 17-

οιστραδιόλη, οιστρόνη, ισοιλενίνη, οιστριόλη, μεστρανόλη, εξιλίνη και νορεθινδρόνη. Αυτές οι 

ορμόνες μπορούν να εισέλθουν στο περιβάλλον μέσω της γεωργίας και των λυμάτων, αφού 

δεν απομακρύνονται αποτελεσματικά από τις μονάδες επεξεργασίας νερού (Richardson & 

Kimura, 2017).  

Στις περισσότερες περιπτώσεις, οι φαρμακευτικές ενώσεις δεν μεταβολίζονται πλήρως από 

τους οργανισμούς και μπορούν να απεκκριθούν αμετάβλητες ή ως ενεργοί μεταβολίτες της 

αρχικής ένωσης. Κατά συνέπεια, κατά την επεξεργασία τους σε μονάδες λυμάτων, μπορεί να 

υποστούν επιπλέον μετασχηματισμό (Roberts et al., 2016). Σύμφωνα με τον Παγκόσμιο 

Οργανισμό Υγείας (ΠΟΥ), μία από τις μεγαλύτερες απειλές για την παγκόσμια υγεία είναι η 

εξάπλωση των ανθεκτικών στα αντιβιοτικά βακτηρίων, (Rodriguez-Mozaz et al., 2015). Με την 

παρουσία πρόσθετων αντιβιοτικών, τα βακτήρια που είναι ανθεκτικά στα αντιβιοτικά μπορούν 

να επιβιώνουν και να εξαπλώνονται. Επιπλέον, η αντιβιοτική θεραπεία και η οριζόντια 

μεταφορά γονιδίων ανθεκτικότητας στα αντιβιοτικά, μπορούν να έχουν ως αποτέλεσμα τον 

εμπλουτισμό ανθεκτικών στελεχών, όπως για παράδειγμα η παρουσία βακτηρίων ανθεκτικών 

στην τετρακυκλίνη και στα σουλφοναμίδια στις μονάδες επεξεργασίας λυμάτων του Μίσιγκαν 

(ΗΠΑ) (Pruden, 2014). Πρέπει να ληφθεί υπόψη ότι τα λύματα από αστικές εγκαταστάσεις 

επεξεργασίας λυμάτων από νοσοκομεία θεωρείται ότι αποτελούν την σημαντικότερη πηγή 

απελευθερώσης αντιβιοτικών στο περιβάλλον (Ferro et al., 2016; Hocquet et al., 2016) . 

 

2.2.2  Προϊόντα προσωπικής φροντίδας 

 

Τα προϊόντα προσωπικής φροντίδας χρησιμοποιούνται καθημερινά εκτενώς σε όλον τον 

κόσμο για λόγους υγιεινής και ομορφιάς. Πιο συγκεκριμένα, περιλαμβάνουν, μεταξύ άλλων, 

καλλυντικά, προϊόντα περιποίησης δέρματος και μαλλιών, προϊόντα καθαρισμού και 

αρώματα. Λόγω της καθημερινής τους χρήσης, απελευθερώνονται στο περιβάλλον σε αρκετά 

μεγάλους όγκους. Στην πλειονότητα τους οι ουσίες που εμπεριέχονται στα προϊόντα αυτά 

αποτελούν απειλή για τη δημόσια υγεία και το περιβάλλον εξαιτίας της ικανότητάς τους να 

βιοσυσσωρεύονται. H ευκολία με την οποία τα προϊόντα προσωπικής φροντίδας εισέρχονται 

στην τροφική αλυσίδα, λόγω της λιπόφιλης φύση τους, δύναται να θέσει σε κίνδυνο το 

περιβάλλον (Han et al., 2016; Salimi et al., 2017). 



13 

Φθηνά αρώματα, σαμπουάν, προϊόντα καθαρισμού, προϊόντα περιποίησης μαλλιών, και 

καλλυντικά, συχνά περιέχουν πολυκυκλικούς μόσχους (polycyclic musk, PCM). Σύμφωνα με 

τους Gani et al. (2016), το γεγονός ότι χρησιμοποιούνται κυρίως στο εξωτερικό του 

ανθρώπινου δέρματος αυξάνει την πιθανότητα απελευθέρωσής τους στο περιβάλλον. 

Οι πιθανότεροι αναδυόμενοι ρύποι που περιέχονται σε προϊόντα προσωπικής φροντίδας είναι 

οι εξής: πολυδιμεθυλσιλοξάνιο, νανοδιοξείδιο του τιτανίου, βουτυλιωμένη υδροξυανισόλη, 

φίλτρα υπεριώδους (UV), εντομοαπωθητικά, μικροπλαστικά, βουτυλιωμένο υδροξυτολουόλιο, 

απολυμαντικά που περιέχουν τρικλοζάνη και τρικλοκαρβάνη, τοναλίδη, σελεστολίδη και 

φαντολίδη, ρύποι που περιέχουν γαλαξολίδη, τοναλίδη και σελεστολίδη (Montes-Grajales et 

al., 2017).  

 

2.2.3 Ενδοκρινικοί διαταράκτες 

  

Σύμφωνα με τον ορισμό της Ευρωπαϊκής Ένωσης, «Ενδοκρινικός διαταράκτης» είναι μία 

εξωγενής ουσία ή μείγμα ουσιών που αλλάζει την λειτουργία του ενδοκρινικού συστήματος, 

προκαλώντας δυσμενείς επιπτώσεις στην υγεία ενός οργανισμού, στην υγεία των απογόνων 

του και στην υγεία του πληθυσμού (European Workshop on the Impact of Endocrine Disrupters 

on Human Health and Wildlife, Weybridge, UK, 2–4/12/1996). Παρόλο που προσδιορίζονται 

στο περιβάλλον σε πολύ χαμηλές συγκεντρώσεις, είναι ικανές να προκαλέσουν προβλήματα 

υγείας, όπως διαταραχές ανάπτυξης, προβλήματα στην αναπαραγωγική λειτουργία και 

καρκίνο σε γυναίκες και άνδρες. Επιπλέον, συμβάλλουν στην εξέλιξη ορισμένων μεταβολικών 

διαταραχών, συμπεριλαμβανομένης της παχυσαρκίας, του διαβήτη και της ενδομητρίωσης. Οι 

ενδοκρινικοί διαταράκτες μπορούν να παρεμβαίνουν στις ενδοκρινικές λειτουργίες, 

ενεργοποιώντας ή απενεργοποιώντας τους ενδοκρινικούς υποδοχείς, διαταράσσωντας τη 

σύνθεση των ορμονών και ενεργοποιώντας τα μεταβολιζόμενα ένζυμα τους. 

Παραδείγματα ενδοκρινικών διαταρακτών είναι: στεροειδή, οιστρογόνα, 17β-οιστραδιόλη, 

οιστρόνη, αλκυλοφαινόλες, οκτυλοφαινόλη, πολυαρωματικές ενώσεις, πολυχλωριωμένα 

διφαινύλια και βρωμιούχα επιβραδυντικά φλόγας, οργανικές ενώσεις οξυγόνου, 

πλαστικοποιητές, φθαλικές ενώσεις, πολυανθρακικές και εποξειδικές ρητίνες που προκύπτουν 

από την βιομηχανική παραγωγή, φυτοφάρμακα, εντομοκτόνα, ζιζανιοκτόνα, μυκητοκτόνα, 

ατραζίνη, χλωρδάνη και τριφλουραλίνη, υποπροϊόντα βιομηχανικών διεργασιών και 

διεργασιών καύσης, διοξίνες και φουράνια (Salimi et al., 2017). 
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2.2.4 Επιβραδυντικά φλόγας 

 

Τα επιβραδυντικά φλόγας (Flame Retardants, FRs) είναι ουσίες που προστίθενται σε υλικά για 

να τα καταστήσουν λιγότερο εύφλεκτα ή να μειώσουν την εξάπλωση της φλόγας. Δύο από τις 

κύριες κατηγορίες τους είναι: (i) τα αλογονούχα επιβραδυντικά, που μπορούν να χωριστούν σε 

βρωμιωμένα (Brominated Flame Retardants, BFRs) και χλωριωμένα (Chlorinated Flame 

Retardants, CFRs) αντίστοιχα, και (ii) τα επιβραδυντικά φλόγας που περιέχουν φωσφόρο 

(Phosphorus-containing Flame Retardants, PFRs). Οι κατηγορίες που μόλις αναφέρθηκαν 

καλύπτουν το μεγαλύτερο ποσοστό οργανικών επιβραδυντικών φλόγας, ενώ υπάρχουν και 

κάποια άλλα τα οποία δεν περιέχουν ούτε αλογόνο ούτε φωσφόρο (π.χ. μελαμίνη, 1,3,5-

τριαζίνη-2,4,6-τριαμίνη) (Bergman et al., 2012). Η πλειοψηφία των πολυβρωμιωμένων 

διφαινυλαιθέρων χρησιμοποιούνται ως επιβραδυντικά φλόγας στην παραγωγή χαλιών, 

υπολογιστών, αφρού πολυουρεθάνης, ηλεκτρονικών καλωδίων και άλλων εξαρτημάτων. 

Επιπλέον τα επιβραδυντικά φλόγας οργανοφωσφορικών εστέρων είναι σημαντικές πηγές 

μόλυνσης των επιφανειακών υδάτων μέσω των μονάδων επεξεργασίας λυμάτων. Η υδρόφοβη 

φύση των πολυβρωμιωμένων διφαινυλαιθέρων διευκολύνει την απορρόφησή τους στη λάσπη 

των μονάδων επεξεργασίας λυμάτων, με αποτέλεσμα να μολύνουν τα υδάτινα περιβάλλοντα 

(Venier et al., 2014), (Salimi et al., 2017; Xiang et al., 2014). 

Παραδείγματα αυτής της κατηγορίας είναι: επιβραδυντικά φλόγας που περιέχουν αλογόνο 

(φθόριο, χλώριο, βρώμιο ή ιώδιο), βρωμιούχες διφαινόλες και φαινόλες, επιβραδυντικά 

φλόγας με βάση το φώσφορο, επιβραδυντικά φλόγας μελαμίνης, κυανουρική μελαμίνη κ.ά. 

(Salimi et al., 2017). 

 

2.2.5 Φυτοφάρμακα 

 

Τα φυτοφάρμακα περιλαμβάνουν ουσίες με μεγάλη ποικιλομορφία και φυσικoχημικές 

ιδιότητες. Τα φυτοφάρμακα χρησιμοποιούνται στη γεωργία για τον περιορισμό της ανάπτυξης 

ζιζανίων, εντόμων και μικροοργανισμών, όπως βακτήρια και μύκητες. Μπορούν να χωριστούν 

σε τέσσερις κατηγορίες: ζιζανιοκτόνα, βακτηριοκτόνα, εντομοκτόνα και μυκητοκτόνα. Κατά την 

απορροή τους στο έδαφος, τα φυτοφάρμακα μπορούν να βιοσυσσωρευτούν σε ζωντανούς 

οργανισμούς, στη βλάστηση και στα ιζήματα και ανάλογα με τη διαλυτότητά τους τελικά να 

οδηγηθούν στα θαλάσσια οικοσυστήματα (Gani et al., 2016). Οι αναδυόμενοι ρύποι 

ακολουθούν την ίδια πορεία και τους ίδιους μηχανισμούς μεταφοράς με πολλές άλλες ομάδες 

ρύπων όταν εισαχθούν αγροοικοσύστημα. Μπορούν επίσης να μολύνουν τις περιβαλλοντικές 

μήτρες με βιολογικούς, χημικούς ή φυσικούς τρόπους. Επίσης, μπορούν να απορροφηθούν 

από το έδαφος και τις ρίζες, να διαλυθούν στα υπόγεια ύδατα ή να μεταφερθούν στα 
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επιφανειακά ύδατα μέσω της άρδευσης και της βροχόπτωσης. Οι φυσικοχημικές ιδιότητες των 

αναδυόμενων ρύπων, όπως η διαλυτότητα και τα χαρακτηριστικά του εδάφους και του 

περιβάλλοντος καθορίζουν τον βαθμό στον οποίο μπορεί να λάβει χώρα καθένας από αυτούς 

τους μηχανισμούς. Το ενδοσουλφάν, το εξαχλωροκυκλοεξάνιο και το 

διχλωροδιφαινυλοτριχλωροαιθάνιο (dichlorodiphenyltrichloroethane, DDT) είναι μερικά από 

τα φυτοφάρμακα που χρησιμοποιούνται ευρέως. Οι δύο τελευταίες χημικές ουσίες 

αντιπροσώπευαν σχεδόν το 67% της συνολικής χρήσης φυτοφαρμάκων (Gani et al., 2016; Köck-

Schulmeyer et al., 2013; Rathi et al., 2021). Άλλα προϊόντα περιλαμβάνουν: χλωροπύριφος 

(chlorpyrifos), μεθυλπαραθειόνη (methyl parathion), μπενταζόνη (bentazone), κυαναζίνη 

(cyanazine), σιμαζίνη (simazine), ατραζίνη (atrazine), τερβουθυλαζίνη (terbuthylazine), 

διαζινόνη (diazinon), αλαχλόρη (alachlor) και φωσφαμιδόνη (phosphamidone). 

Στις μέρες μας, φυτοφάρμακα όπως το παράγωγο ανιλίνης, τα καρβαμιδικά εντομοκτόνα, οι 

χλωροφαινοξύ ενώσεις, τα οργανοχλωρικά, τα οργανοφωσφορικά, η πυριδίνη, η πυριμιδίνη, η 

τριαζίνη και η ουρία έχουν αναδειχθεί ως ρυπαντές αναδυόμενης ανησυχίας (Salimi et al., 

2017). Σύμφωνα με τους Zhang et al., (2016), υπάρχουν ενδείξεις ότι ορισμένα φυτοφάρμακα, 

όπως η ρεσμεθρίνη, η κυπερμεθρίνη, η μπιφενθρίνη, η τολυλφλουανίδη και η μεθοξυχλωρική, 

παίζουν κρίσιμο ρόλο στη διαταραχή των ορμονών, επηρεάζοντας τον υποδοχέα της 

γλυκοκορτικοειδούς ορμόνης, βασικό μέρος του ενδοκρινικού συστήματος. Λόγω της 

αδυναμίας των αστικών μονάδων επεξεργασίας λυμάτων να εξαλείψουν πλήρως  

φυτοφάρμακα, η απόρριψή τους συμβάλλει σημαντικά στην απελευθέρωση φυτοφαρμάκων 

στο υδάτινο περιβάλλον (Köck-Schulmeyer et al., 2013). Άλλα παραδείγματα φυτοφαρμάκων 

είναι: χλωροακετανιλίδια, προφυτρωτικά ζιζανιοκτόνα, χλωροφαινοξυοξέα, βενταζόνη, 

οργανοχλωρίδια, διχλωροδιφαινυλοτριχλωραιθάνιο, διελδρίνη, ενδρίνη και ενδοσουλφάνη, 

πυρεθροειδή, μαλαθείο, διφαινθρίνη, κυπερμεθρίνη, εσφενβαλερικό, κυαναζίνη και 

σιμαζίνη.(Salimi et al., 2017). 

 

2.2.6 Τεχνητά γλυκαντικά 

 

Η σουκραλόζη, η ακεσουλφάμη, η σακχαρίνη, το κυκλαμικό οξύ, η ασπαρτάμη, η νεοτάμη, η 

γλυκυρριζίνη και η νεοεσπεριδίνη είναι παραδείγματα τεχνητών γλυκαντικών (Artificial 

Sweeteners, ASW) που χρησιμοποιούνται συχνά σε υψηλές συγκεντρώσεις ως υποκατάστατα 

ζάχαρης σε τρόφιμα, ποτά και φαρμακευτικά προϊόντα (Salimi et al., 2017). Τα τεχνητά 

γλυκαντικά απεκκρίνονται κυρίως μέσω των ούρων και των κοπράνων και σπάνια 

μεταβολίζονται. Αυτά τα γλυκαντικά εισέρχονται στο περιβάλλον αμετάβλητα (όπως η 

ακεσουλφάμη) ή μερικώς μεταβολισμένα (όπως η σακχαρίνη ή η σουκραλόζη) (Z. Xu et al., 

2015). Η μη αποτελεσματική επεξεργασία ενώσεων στις μονάδες επεξεργασίας λυμάτων 

μπορεί να οδηγήσει αυτά τα γλυκαντικά στα υδάτινα οικοσυστήματα (Anumol et al., 2016). 
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2.2.7 Μικροπλαστικά 

 

Η ταξινόμηση των μικροπλαστικών στο περιβάλλον εξαρτάται από το μέγεθος, το σχήμα και το 

χρώμα τους. Οπτικά, στερεοσκοπικά και ανατομικά μικροσκόπια με εξειδικευμένο λογισμικό 

αποτελούν σημαντικά εργαλεία που χρησιμοποιούνται ευρέως για την οπτική ταξινόμηση 

πιθανών μικροπλαστικών (<1 χιλιοστόμετρα) στο έδαφος. Τα μορφολογικά χαρακτηριστικά 

τους (π.χ. σχήμα, χρώμα και επιφανειακή υφή) αποτελούν τα κύρια κριτήρια για τον 

καθορισμό ύποπτων μικροπλαστικών σωματιδίων. Δεν υπάρχει γενικός κανόνας ως προς το 

μέγεθος των μικροπλαστικών, επομένως το εύρος του μεγέθους τους που αναφέρεται στη 

βιβλιογραφία ποικίλλει. Ένα κατάλληλο κριτήριο ορισμού τους είναι ότι τα σωματίδια 

πλαστικού πρέπει να είναι μικρότερα από 5 χιλιοστά (Andrady, 2011). Τα μικροπλαστικά στο 

έδαφος προέρχονται από την γεωργία, τα βιοστερεά, την επεξεργασία του νερού, τα 

αποτεφρωμένα απορρίμματα και άλλες πηγές. Τα εδαφοκαλύμματα είναι οι κύριες πηγές 

ρύπανσης από τη γεωργία. Iδιαίτερα τα εξαιρετικά λεπτά φιλμ (8–50 μm) ανακτώνται δύσκολα 

από το έδαφος, οδηγώντας σε μαζική συσσώρευση πλαστικών υπολειμμάτων. Τα βιοστερεά 

περιέχουν επίσης μικροπλαστικά. Άλλες πηγές ρύπανσης περιλαμβάνουν την απόρριψη 

πλαστικών, την αποκόλληση επικάλυψης πλαστικού, τις εκρήξεις πλαστικών κατά τη διάρκεια 

βιομηχανικών διεργασιών και τη φθορά ελαστικών.  

Εκτιμάται ότι περίπου το 80% των μικροπλαστικών που καταλήγουν στους ωκεανούς 

προέρχονται από το έδαφος. Η χρήση γεωργικών πλαστικών είναι σημαντική, με την Κίνα να 

ηγείται στην παγκόσμια παραγωγή τους. Για αυτόν τον λόγο, οι μελέτες για τα μικροπλαστικά 

στο έδαφος έχουν εστιάσει κυρίως σε αυτή τη χώρα, με διάφορες περιοχές να παρουσιάζουν 

ποικίλλα επίπεδα ρύπανσης. Η μεταφορά των μικροπλαστικών σε εδαφικά βάθη προκύπτει 

από τις δραστηριότητες της εδαφικής χλωρίδας και πανίδας, τις γεωργικές δραστηριότητες και 

τη λειψυδρία. O άνεμος, και το νερό είναι επίσης παράγοντες που επηρεάζουν τη μετακίνηση 

των μικροπλαστικών στο έδαφος.  

Η επίδραση των μικροπλαστικών στις φυσικοχημικές ιδιότητες του εδάφους, καθώς και στην 

κυκλοφορία των θρεπτικών ουσιών σε αυτό είναι καθοριστική. Μπορούν να σχηματίσουν με 

το έδαφος διάφορα αδρανή υλικά, να αλλάξουν την πυκνότητα και την υδροφιλία του 

εδάφους, να επηρεάσουν την δραστικότητα των εδαφικών ενζύμων που συμμετέχουν σε 

βιοχημικές διεργασίες, να διαφοροποιήσουν το pΗ του εδάφους, την ηλεκτρική αγωγιμότητα, 

και την αναλογία άνθρακα προς άζωτο. Μπορούν επίσης να αυξήσουν την οργανική 

χωρητικότητα του εδάφους, οδηγώντας σε πιθανή σύγχυση όσον αφορά την εκτίμηση του 

άνθρακα στο εδάφους. Επίσης, η παρουσία οργανικού περιεχομένου στα μικροπλαστικά 

μπορεί να επηρεάσει τις λειτουργίες του εδάφους και την κοινότητα των μικροοργανισμών. 

Τέλος, μπορούν να συμβάλουν στη μείωση της βιωσιμότητας της γεωργικής γης.  
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Τα μικροπλαστικά μπορούν να εισέλθουν στον ανθρώπινο οργανισμό με διάφορους τρόπους, 

όπως την εισπνοή σωματιδίων, την πρόσληψη μέσω της τροφής, μέσω του αλατισμένου νερού 

ή μέσω της επαφής με το δέρμα. 

 

2.2.8 Πλαστικά 

 

Η παραγωγή συνθετικών πολυμερών αυξήθηκε σημαντικά από τις δεκαετίες του 1930 και 

1940, με μια αύξηση της τάξης του 622% από το 1976 έως το 2014. Παρά την αύξηση της 

ανακύκλωσης, μεγάλο ποσοστό των πλαστικών καταλήγει ακόμη στο περιβάλλον. Εκτιμάται 

ότι περίπου 10% του παραγόμενου πλαστικού καταλήγει στους ωκεανούς, και από το 2010, 

περίπου 4.8-12.7 εκατομμύρια τόνοι πλαστικού βρέθηκαν στο θαλάσσιο περιβάλλον. 

Παρόλο που η ρύπανση από πλαστικά έχει ευρέως αναγνωριστεί στα θαλάσσια 

οικοσυστήματα, οι γνώσεις για την παρουσία των πλαστικών στο έδαφος είναι περιορισμένες. 

Ωστόσο, υπάρχουν αυξανόμενα στοιχεία που αποδεικνύουν την παρουσία των πλαστικών στο 

έδαφος, αποτελώντας μέρος ενός πολύπλοκου μείγματος οργανικής ύλης και ανόργανων 

συστατικών. Όταν το πλαστικό συσσωρεύεται στο έδαφος, γίνεται μέρος ενός μείγματος, 

καθιστώντας δύσκολη την αναγνώριση των πλαστικών υπολειμμάτων λόγω της 

ποικιλομορφίας των συστατικών της οργανικής ύλης του εδάφους. 

Μόλις το πλαστικό εισέλθει στο έδαφος, απειλεί τα οικοσυστήματα, εκπέμποντας τοξικές 

ουσίες, ενώ ταυτόχρονα λειτουργεί ως αναρροφητικό για άλλους ρυπογόνους παράγοντες. 

Ιδίως τα μικροπλαστικά και τα νανοπλαστικά, αλλά και τα πλαστικά, αποτελούν πηγή 

ανησυχίας καθώς εισάγουν ρύπους στην τροφική αλυσίδα. Ωστόσο, οι αρνητικές επιπτώσεις 

του πλαστικού στο έδαφος δεν είναι ευρέως γνωστές, και είναι αναγκαία η περαιτέρω έρευνα 

για την ποσότητα, τις πηγές και την τύχη του πλαστικού στο έδαφος. 

Τα πλαστικά πιθανόν καταλήγουν στο έδαφος από τρείς βασικές πηγές:  

 Βελτιωτικά εδάφους, όπως τα στρώματα λυμάτων, που μπορεί να περιέχουν πλαστικά 

από την μη αποτελεσματική επεξεργασία των αποβλήτων.  

 Πλαστική σκεπή, μια τεχνική για την αύξηση των αποδόσεων στη γεωργία, με την 

ενσωμάτωση πλαστικού στο έδαφος.  

 Πότισμα και πλημμύρες, όπου το πλαστικό μπορεί να μεταφερθεί στα εδάφη μέσω του 

νερού που χρησιμοποιείται για το πότισμα ή κατά τις πλημμύρες.  
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2.2.9 Υπερφθοροαλκυλιωμένες χημικές ουσίες  

 

Οι υπερφθοροαλκυλιωμένες χημικές ουσίες (Perfluoroalkyl substances, PFAS) είναι μια ομάδα 

συνθετικών οργανοφθορικών χημικών ενώσεων που έχουν πολλαπλά άτομα φθορίου 

συνδεδεμένα σε μια αλυσίδα αλκυλίου και ορίζονται ως φθοριωμένες ουσίες που περιέχουν 

τουλάχιστον ένα πλήρως φθοριωμένο άτομο άνθρακα μεθυλίου ή μεθυλενίου (χωρίς άτομο 

H/Cl/Br/I που συνδέεται με αυτό). Δηλαδή, με λίγες εξαιρέσεις, κάθε χημική ουσία με 

τουλάχιστον μια υπερφθοριωμένη μεθυλική ομάδα (–CF3) ή μια ομάδα υπερφθοριωμένου 

μεθυλενίου (–CF2). Είναι περιβαλλοντικά επίμονες, με ημιζωή που μπορεί να φτάσει έως και 

χρόνια και χρησιμοποιούνται σε πολλά είδη καταναλωτικών και βιομηχανικών προϊόντων. Οι 

πηγές εισόδου τους στο περιβάλλον περιλαμβάνουν υλικά που χρησιμοποιούνται για την 

αντιμετώπιση των πυρκαγιών, λύματα που χρησιμοποιούνται σαν υλικά στη γεωργία, λύματα 

σε χωματερές, εκροές από εργοστάσια φθοροπολυμερών κ.ά. Το υπερφθορο-οκτανοϊκό οξύ 

(PFOA), μία από τις πιο γνωστές υπερφθοροαλκυλιωμένες ουσίες, προκαλεί σοβαρούς 

κινδύνους για την υγεία τόσο του ανθρώπου όσο και των ζώων, με δυνητικές επιπτώσεις στο 

θυρεοειδή, την ποιότητα του σπέρματος και το ανοσοποιητικό σύστημα. 

Πρόσφατες μελέτες έχουν δείξει ότι οι υπερφθοροαλκυλιωμένες ουσίες έχουν σημαντικές 

επιπτώσεις στο περιβάλλον. Μπορούν επίσης να επηρεάσουν τις ιδιότητες και τη δομή του 

εδάφους και να αυξήσουν το pH.  Μπορούν επίσης να επηρεάσουν τις κοινότητες των 

βακτηρίων στο έδαφος, με μείωση της συνολικής βακτηριακής ποικιλότητας. Επιπλέον, η 

δραστηριότητα των ενζύμων, η ανοσολογική λειτουργία και η έκφραση των γονιδίων των 

βακτηρίων μπορούν επίσης να επηρεαστούν από ορισμένες υπερφθοροαλκυλιωμένες ουσίες. 
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Κεφάλαιο 3ο: Περιβαλλοντική πορεία και τύχη αναδυόμενων 

ρύπων 

 

3.1 Έμμονοι οργανικοί ρύποι 
 

Οι έμμονοι οργανικοί ρύποι (persistent organic pollutants ) είναι οργανικές ενώσεις ανθεκτικές 

στην αποικοδόμηση μέσω χημικών, βιολογικών και φωτολυτικών διεργασιών. Είναι τοξικές 

χημικές ουσίες που παραμένουν στο περιβάλλον και επηρεάζουν δυσμενώς την ανθρώπινη 

υγεία και το οικοσύστημα σε όλο τον κόσμο. Λόγω της μεταφοράς τους από τον άνεμο και το 

νερό, οι περισσότεροι έμμονοι οργανικοί ρύποι που παράγονται σε μια χώρα μπορούν και 

επηρεάζουν τους ανθρώπους και την άγρια ζωή μακριά από το σημείο όπου χρησιμοποιούνται 

και απελευθερώνονται. Οι περισσότεροι έμμονοι οργανικοί ρύποι είναι φυτοφάρμακα ή 

εντομοκτόνα, διαλύτες, φαρμακευτικά προϊόντα και βιομηχανικές ουσίες. Αν και ορισμένοι 

έμμονοι οργανικοί ρύποι προκύπτουν φυσικά (π.χ. από ηφαίστεια), οι περισσότεροι είναι 

ανθρωπογενείς. Οι έμμονοι οργανικοί ρύποι παραμένουν στο περιβάλλον, βιοσυσσωρεύονται 

στα ζώα, αυξάνοντας τη συγκέντρωση και την τοξικότητά τους στο περιβάλλον. Αυτή η αύξηση 

της συγκέντρωσης ονομάζεται βιομεγέθυνση, φαινόμενο κατά το οποίο οι οργανισμοί που 

βρίσκονται υψηλότερα στην τροφική αλυσίδα έχουν μεγαλύτερη συσσώρευση έμμονων 

οργανικών ρυπών. Η έκθεση σε έμμονους οργανικούς ρύπους μπορεί να προκαλέσει 

αναπτυξιακά προβλήματα, χρόνιες παθήσεις μέχρι και θάνατο. Οι άνθρωποι και τα ζώα 

εκτίθενται σε έμμονους οργανικούς ρύπους κυρίως μέσω της τροφής τους και κατά την 

αλληλεπίδραση τους με το περιβάλλον.  

 

3.2 Συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού (Koc) 

 

Ο συντελεστής προσρόφησης (Kd) αποτελεί σημαντική παράμετρο για την κατανόηση της 

κινητικότητας μίας ουσίας στο περιβάλλον και την κατανομή της μεταξύ των υδάτων, του 

εδάφους και των θαλάσσιων δεξαμενών (Οργανισμός Οικονομικής Συνεργασίας και Ανάπτυξης 

(Organisation for Economic Co-operation and Development, OECD). Οι τιμές του συντελεστή 

προσρόφησης χρησιμοποιούνται σε διάφορα περιβαλλοντικά μοντέλα για την εκτίμηση του 

βαθμού απομάκρυνσης των οργανικών ουσιών κατά την επεξεργασία των λυμάτων, της 

διήθησης μέσω μιας στήλης εδάφους και της απορροής από γεωργικές εκτάσεις στα γειτονικά 

ύδατα (Wauchope et al, 2002). Η κατανομή μιας χημικής ένωσης μεταξύ του νερού και των 

διαφόρων συστατικών του εδάφους και των ιζημάτων εξαρτάται από τα χαρακτηριστικά της 

ένωσης και του εδάφους. Μπορεί επιπλέον, να επηρεαστεί από εξωτερικούς παράγοντες όπως 

η θερμοκρασία και οι βροχοπτώσεις (OECD, 2000b; Wauchope et al, 2002). Ο χαρακτηρισμός 

του συντελεστή προσρόφησης στο εργαστήριο και η εκτίμησή του μπορεί να είναι δύσκολη, 
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κυρίως λόγω της πολυπλοκότητας των μηχανισμών προσρόφησης σε ένα συγκεκριμένο χημικό 

υπόστρωμα. Οι μηχανισμοί αυτοί μπορεί να είναι γνωστοί αλλά και άγνωστοι (Boxall et al, 

2004; ter Laak et al, 2006). Ο συντελεστής απορρόφησης ορίζεται ως εξής : 

𝐾𝑑 =
𝐶𝑠

𝐶𝑒
  (Εξίσωση 3.1) ,όπου  

 Cs : H συγκέντρωση της χημικής ουσίας στη στερεή φάση (g/g). Αυτή είναι η μάζα της 

χημικής ουσίας που έχει προσροφηθεί στο έδαφος ανά μονάδα μάζας της στερεής 

φάσης. 

 Ce: H συγκέντρωση της χημικής ουσίας στο υγρό (g/L). Αυτή είναι η συγκέντρωση της 

χημικής ουσίας στο υγρό πριν από την απορρόφησή της από το έδαφος. 

Συχνά, οι τιμές του συντελεστή προσρόφησης καθορίζονται σε ένα εύρος συγκεντρώσεων σε 

σταθερή θερμοκρασία και μπορεί να έχει διάφορα σχήματα, όπως φαίνεται στο Σχήμα 3.1. 

.  

Σχήμα 3.1 Ισόθερμες Συντελεστή Κατανομής (Ευρωπαϊκό Κέντρο Τοξικότητας και Οικοτοξικότητας 

Χημικών , ECOTOC) 

 

Η ισόθερμη τύπου C υποδεικνύει ότι η κλίση της ισόθερμης παραμένει σταθερή και ότι ο 

αριθμός των θέσεων προσρόφησης είναι απεριόριστος, υποδηλώνοντας σταθερή σχέση της 

ροφητικής ουσίας προς το ροφητικό μέσο. Οι ισόθερμες τύπου L υποδεικνύουν ότι η αναλογία 

της ροφητικής ουσίας που προσροφάται αυξάνεται πιο αργά καθώς η ποσότητα του υλικού 

που έχει προσροφηθεί αυξάνεται και είναι οι πιο συνηθισμένες ισόθερμες που προκύπτουν 

για φυτοπροστατευτικές ενώσεις. 

Μια πιο πολύπλοκη κατάσταση παρουσιάζεται από την ισόθερμη τύπου S. Αυτή προτάθηκε 

από τους Giles κ.ά. (1960) και προκύπτει ως αποτέλεσμα της αλληλεπίδρασης μορίων που 

έχουν ήδη προσροφηθεί από την επιφάνεια, προκειμένου να επιτραπεί μεγαλύτερη ρόφηση 

των επόμενων μορίων μέχρι ενός σημείου όπου η προσρόφηση υποχωρεί. Μια εναλλακτική 

εξήγηση δόθηκε από τον Sposito (1984), ο οποίος υπέδειξε ότι άλλα είδη στο διάλυμα 

ανταγωνίζονται το ροφητικό μέσο μέχρις ότου αυτά τα είδη να αντιδράσουν πλήρως, 

αφήνοντας το επόμενο ροφητικό μέσο να απορροφηθεί χωρίς εμπόδια. Επιπλέον, υπάρχει η 

πιθανότητα το ροφητικό μέσο να έχει μεγαλύτερη συγγένεια προς τον εαυτό του σε σχέση με 
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την επιφάνεια, ενώ σε χαμηλές συγκεντρώσεις το ροφητικό μέσο μπορεί να ανταγωνίζεται 

άλλα είδη στο διάλυμα (συμπεριλαμβανομένου του νερού) για τις θέσεις απορρόφησης. 

Οι τιμές για τον συντελεστή προσρόφησης ποικίλουν επειδή η οργανική περιεκτικότητα του 

εδάφους δεν λαμβάνεται υπόψη στην εξίσωση. Δεδομένου ότι η προσρόφηση λαμβάνει χώρα 

κυρίως με κατανομή στην οργανική ύλη του εδάφους, είναι πιο χρήσιμο να κανονικοποιηθεί ο 

συντελεστής προσρόφησης ή ο συντελεστής προσρόφησης του Freundlich με βάση την 

περιεκτικότητα του στερεού σε οργανικό άνθρακα και να εκφραστεί σε συντελεστή μερισμού 

οργανικού άνθρακα-νερού (Koc) ή  σε συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού του 

Freundlich  (Kfoc (L/kg)). Ο συντελεστής Kfoc ονομάζεται συντελεστής κατανομής Freundlich 

κανονικοποιημένου με βάση την περιεκτικότητα σε οργανικό άνθρακα. Οι δύο συντελεστές 

αφορούν ουσιαστικά το ίδιο πράγμα.  Ο ορισμός του συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα - νερού δίνεται από το γινόμενο του συντελεστή κατανομής (Kd) και του ποσοστού 

οργανικού περιεχομένου (fOC) του προσροφητικού μέσου, με βάση την Εξίσωση 3.2: 

KOC=Kd×fOC (Εξίσωση 3.2) 

Συνεπώς, ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα - νερού είναι το γινόμενο του 

συντελεστή προσρόφησης και του ποσοστού οργανικού περιεχομένου και χρησιμοποιείται για 

να αξιολογήσει τον τρόπο με τον οποίο μια χημική ουσία κατανέμεται μεταξύ της οργανικής 

φάσης και του νερού. 

Η ισόθερμη Freundlich είναι μια μη γραμμική ισόθερμη που παρουσιάζει αρνητική 

καμπυλότητα. Ο τρόπος εύρεσης της ισόθερμης γίνεται μέσω λογαριθμικού μετασχηματισμού 

των δεδομένων και με τη μέθοδο ελαχίστων τετραγώνων. 

C𝑠 = 𝐾𝑓 × 𝐶𝑒1/𝑛   (Εξίσωση 3.3) 

Η εξίσωση 3.3 αναπαριστά τη σχέση της ισόθερμης Freundlich, όπου: 

 Cs : H συγκέντρωση της ουσίας που έχει προσροφηθεί στη στερεή φάση (g/g). 

 Kf :H σταθερά της ισόθερμης Freundlich  (g/g). 

 Ce :H συγκέντρωση  ισορροπίας της ουσίας στο διάλυμα  

 1/n :O εκθέτης μη γραμμικότητας, που περιγράφει το βαθμό καμπυλότητας της 

ισόθερμης. 

Όταν ο εκθέτης μη γραμμικότητας έχει τιμές από 0.7 έως 1.0 προκύπτει ισόθερμη τύπου L. Σε 

σπάνιες περιπτώσεις όταν έχει τιμές μεγαλύτερες της μονάδας,  προκύπτει η ισόθερμη τύπου 

S. Τέλος, πολύ σπάνια, όταν ο εκθέτης μη γραμμικότητας ισούται με την μονάδα, προκύπτει 

ισόθερμη τύπου C. 
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Σχήμα 3.2. Τυπικές ισόθερμες για 1/n ≤ 1((Ευρωπαϊκό Κέντρο Τοξικότητας και Οικοτοξικότητας 

Χημικών , ECOTOC) 

 

3.3 Ρόφηση στο έδαφος 

 

Η διεπιφάνεια μεταξύ νερού και φυσικών στερεών (π.χ. αιωρούμενων σωματιδίων, ιζημάτων, 

χωμάτων) παίζει σημαντικό ρόλο στη μεταφορά μικρορυπαντικών ουσιών σε υδατικά 

συστήματα. Η ρόφηση εξαρτάται τόσο από τα χαρακτηριστικά της επιφάνειας όσο και από τις 

ιδιότητες του ρύπου. Οι ουδέτερες ενώσεις τείνουν να προσροφώνται σε στερεά οργανική 

ύλη, ενώ κατιόντα και ανιόντα τείνουν να προσροφώνται σε αρνητικά (π.χ. άργιλο) και θετικά 

(π.χ. οξείδιο του σιδήρου) φορτισμένες επιφάνειες, αντίστοιχα. Μια σειρά από άλλες 

αλληλεπιδράσεις, όπως συμπλοκοποίηση με μεταλλικά ιόντα, ιοντοεναλλαγή και δεσμοί 

υδρογόνου επηρεάζουν επίσης την κατανομή μιας οργανικής ένωσης μεταξύ της στερεάς και 

της υγρής φάσης . Μόλις προσροφηθούν οι ρυπαντές μπορούν να εναποτεθούν και τελικά να 

θαφτούν στα ιζήματα. Ωστόσο, οι θαμμένες προσμείξεις μπορούν να επανακινητοποιηθούν, 

με επαναιώρηση των ιζημάτων κατά τη διάρκεια πλημμύρων.   

Ο συντελεστής εδαφικής ρόφησης και ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 

μετρούν την ευκινησία μιας ουσίας στο έδαφος. Μια πολύ υψηλή τιμή των συντελεστών 

αυτών σημαίνει ότι η ένωση απορροφάται έντονα στην οργανική ύλη και δεν μετακινείται σε 

όλο το έδαφος. Μια πολύ χαμηλή τιμή από την άλλη σημαίνει ότι η χημική ένωση είναι πολύ 

ευκίνητη στο έδαφος. Ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού είναι μια πολύ 

σημαντική παράμετρος για την εκτίμηση της περιβαλλοντικής κατανομής και του επιπέδου 

περιβαλλοντικής έκθεσης σε μια χημική ουσία.  
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Υπάρχουν δύο αναγνωρισμένα συστήματα για την κατάταξη της ευκινησίας των αναδυόμενων 

ρύπων στο έδαφος: η πρώτη έχει προταθεί από τους McCall et al. και παρουσιάζεται στον 

Πίνακα 3.1.   

  

Πίνακας 3.1 Ταξινόμηση ευκινησίας με βάση το σύστημα McCall et al. 

Εύρος Koc (g/mL ή L/kg)  Ευκινησία Ένωσης  

0 - 50  Πολύ υψηλή  

50 - 150  Υψηλή  

150 - 500  Μέτρια  

500 - 2000  Χαμηλή  

2000 - 5000  Πολύ Χαμηλή  

> 5000  Πρακτικά Ακίνητη  

 

Για μεγάλο χρονικό διάστημα, το σύστημα ταξινόμησης των McCall et al. ήταν το πιο συχνά 

χρησιμοποιούμενο σύστημα ταξινόμησης της ευκινησίας χημικών στο έδαφος. Ο συντελεστής 

μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού είναι η μόνη παράμετρος που απαιτείται για τον 

προσδιορισμό της κατηγορίας ευκινησίας μιας ένωσης.  

Το δεύτερο σύστημα ταξινόμησης προτάθηκε από τον Διεθνή Οργανισμό Τροφίμων και 

Γεωργίας (FAO: Food and Agriculture Organization of the United Nations) και παρουσιάζεται 

στον Πίνακα 3.2.  

 Πίνακας 3.2 Ταξινόμηση ευκινησίας με βάση το σύστημα του Διεθνούς Οργανισμού Τροφίμων και 

Γεωργίας 

KOC logKOC 
Ευκινησία Ένωσης 

(mL/g ή L/kg) (mL/g ή L/kg) 

< 10 < 1 Υψηλή 

10-100 1 - 2 Ευκίνητη 

100-1000 2 - 3 Μέτρια 

1000 – 10000 3 - 4 Ελαφρώς Ευκίνητη 

10000 – 100000 4 - 5 Ελάχιστα Ευκίνητη 

> 100000 > 5 Πρακτικά Ακίνητη  
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Ο Διεθνής Οργανισμός Τροφίμων και Γεωργίας έχει αναπτύξει τα δικά του κριτήρια 

ταξινόμησης ευκινησίας στο έδαφος, τα οποία συνιστώνται από την Υπηρεσία Προστασίας του 

Περιβάλλοντος των Ηνωμένων Πολιτειών (US EPA) για εφαρμογή στα φυτοφάρμακα.  

Ωστόσο, εάν ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού μιας ουσίας είναι πολύ 

υψηλός (π.χ. logKoc > 4,5), τότε θα πρέπει να διερευνηθούν πιθανές δυσμενείς επιπτώσεις της 

ουσίας σε χερσαίους οργανισμούς, όπως είναι οι γαιοσκώληκες. Στις περιπτώσεις αυτές θα 

πρέπει να διεξάγονται πρόσθετες τοξικολογικές δοκιμές για να επιβεβαιωθεί η τοξικότητα μιας 

ουσίας στους οργανισμούς του εδάφους.  

Οι κατευθυντήριες γραμμές του Οργανισμού Οικονομικής Συνεργασίας και Ανάπτυξης (OECD) 

για την εκτίμηση της τάσης ρόφησης/εκρόφησης μιας χημικής ουσίας σε διαφορετικούς 

τύπους εδάφους στοχεύουν στο να λαμβάνεται μια τιμή ρόφησης που θα μπορεί να 

χρησιμοποιηθεί για την πρόβλεψη της κατανομής της ουσίας κάτω από ποικίλες 

περιβαλλοντικές συνθήκες . Για το σκοπό αυτό, οι σταθερές ισορροπίας ρόφησης μιας χημικής 

ουσίας προσδιορίζονται σε διάφορα είδη εδάφων ως συνάρτηση των χαρακτηριστικών τους 

(οργανικός άνθρακας, περιεκτικότητα σε άργιλο, υφή εδάφους και pH). Η συνήθης μέθοδος 

που χρησιμοποιείται περιλαμβάνει την προσθήκη της υπό ανάλυση ουσίας σε δείγματα 

εδάφους-νερού, την ανάδευση του μείγματος για κατάλληλο χρόνο, την ανάλυση της υδατικής 

φάσης μετά τη φυγοκέντρηση και τη διήθηση του εδαφικού εναιωρήματος. Η ποσότητα της 

ελεγχόμενης ουσίας που προσροφάται στο δείγμα εδάφους μπορεί να υπολογιστεί έμμεσα ως 

η διαφορά μεταξύ της ποσότητας της ουσίας που υπήρχε αρχικά στο διάλυμα και της 

ποσότητας που απομένει στην υδατική φάση στο τέλος του πειράματος. Άμεσος 

προσδιορισμός της προσροφηθείσας ουσίας στο δείγμα εδάφους πραγματοποιείται μόνο 

όταν ο έμμεσος προσδιορισμός δεν είναι δυνατός.  

 

3.4 Ρυθμιστικοί φορείς  

 

3.4.1  Υπηρεσία Χημικών Περιλήψεων (Chemical Abstract Service, CAS) 

 

Η Υπηρεσία Χημικών Περιλήψεων (Chemical Abstract Service, CAS) είναι μια οργάνωση που 

παρέχει σημαντικές υπηρεσίες σχετικά με τη συλλογή, την οργάνωση και τη διάθεση 

πληροφοριών για χημικές ουσίες. Ιδρύθηκε το 1907 και αποτελεί τμήμα της Αμερικανικής 

Χημικής Εταιρείας (American Chemical Society, ACS). 

Η Υπηρεσία Χημικών Περιλήψεων παίζει σημαντικό ρόλο στην επιστημονική έρευνα, τη 

βιομηχανία και τη ρύθμιση των χημικών ουσιών, καθώς παρέχει πληροφορίες για την 
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ασφάλεια, την τοξικότητα και την αναλυτική περιγραφή των χημικών ουσιών σε παγκόσμιο 

επίπεδο. 

 

Οι κύριοι στόχοι και λειτουργίες της Υπηρεσίας Χημικών Περιλήψεων είναι : 

 Χημική Βάση Δεδομένων:  Διατηρεί μία τεράστια βάση δεδομένων για χημικές ουσίες, 

περιλαμβάνοντας πληροφορίες για τη χημική σύνθεση, την χημική δομή, τις 

φυσικοχημικές ιδιότητες καθώς και δεδομένα σχετικά με την αλληλεπίδρασή τους με 

άλλες ουσίες. 

 Αριθμοί CAS: Οι αριθμοί CAS είναι μοναδικοί αριθμοί ταυτοποίησης για κάθε χημική 

ουσία. Αυτοί οι αριθμοί απλοποιούν τον τρόπο με τον οποίο γίνεται αναφορά σε 

συγκεκριμένες ουσίες και λειτουργούν ως κλειδιά για την αναζήτηση στη βάση 

δεδομένων της Υπηρεσίας CAS. 

 Ευρετήρια: Δημιουργεί ευρετήρια και καταλόγους που επιτρέπουν την οργάνωση και 

την αναζήτηση χημικών πληροφοριών, βοηθώντας ερευνητές, επιστήμονες και 

βιομηχανίες να βρίσκουν γρήγορα και εύκολα τις απαραίτητες πληροφορίες. 

 

3.4.2 Ευρωπαϊκή Υπηρεσία Χημικών (European Chemicals Agency, ECHA) 

 

Ο Ευρωπαϊκός Οργανισμός Χημικών Προιόντων (European Chemicals Agency, ECHA) είναι μια 

ανεξάρτητη οργάνωση που δημιουργήθηκε από την Ευρωπαϊκή Ένωση με σκοπό τη διαχείριση 

και την εφαρμογή του Ευρωπαϊκού Κανονισμού για την Καταχώριση, Αξιολόγηση, 

Αδειοδότηση και τους Περιορισμούς των χημικών προϊόντων (Registration, Evaluation, 

Authorisation and Restriction of Chemicals, REACH), καθώς και άλλων κανονισμών που 

αφορούν τις χημικές ουσίες και έχει βάση στο Εspoo, της Φινλανδίας. Η Ευρωπαϊκή Υπηρεσία 

Χημικών και ο Ευρωπαϊκός Κανονισμός για την Καταχώριση, Αξιολόγηση, Αδειοδότηση και 

τους Περιορισμούς των χημικών προϊόντων έχουν επιφέρει σημαντικές αλλαγές στον τρόπο 

που ρυθμίζονται και διαχειρίζονται οι χημικές ουσίες στην Ευρωπαϊκή Ένωση. 

 

3.4.3 Ευρωπαϊκός  Κανονισμός για την Καταχώρηση, Αξιολόγηση, Αδειοδότηση 

και τους Περιορισμούς των χημικών προϊόντων (Registration, Evaluation, 

Authorization, and Restriction of Chemicals, REACH) 

 

Ο Ευρωπαϊκός  Κανονισμός για την Καταχώρηση, Αξιολόγηση, Αδειοδότηση και τους 

Περιορισμούς των χημικών προϊόντων αποτελεί ένα σημαντικό νομοθετικό πλαίσιο της 

Ευρωπαϊκής Ένωσης που αφορά : 
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 Εγγραφή (Registration): Οι εταιρείες που παράγουν ή εισάγουν χημικές ουσίες στην 

Ευρωπαϊκή Ένωση πρέπει να καταχωρήσουν αυτές τις ουσίες σε μια κεντρική βάση 

δεδομένων που διαχειρίζεται ο Ευρωπαϊκός Οργανισμός Χημικών Προιόντων (ECHA). 

Κατά τη διαδικασία αυτής της καταχώρησης, πρέπει να παρέχουν πληροφορίες σχετικά 

με τη χρήση και τους κινδύνους αυτών των ουσιών. 

 Αξιολόγηση (Evaluation): Οι αξιολογήσεις των χημικών ουσιών πραγματοποιούνται για 

να αξιολογηθούν οι κίνδυνοι σχετικά με τη χρήση τους. Αυτή η αξιολόγηση 

πραγματοποιείται από τις αρμόδιες αρχές και τον Ευρωπαϊκό Οργανισμό Χημικών 

Προιόντων. 

 Έγκριση (Authorization): Ορισμένες εξαιρετικά επικίνδυνες χημικές ουσίες απαιτούν 

έγκριση για να χρησιμοποιηθούν. Αυτή η έγκριση δίνεται από τις αρμόδιες αρχές μετά 

από αξιολόγηση των κινδύνων και καθορισμένους ελέγχους. 

 Περιορισμός (Restriction of Chemicals): Αφορά την επιβολή περιορισμών στη χρήση 

και την πώληση ορισμένων επικίνδυνων χημικών ουσιών όταν οι κίνδυνοι για την υγεία 

και το περιβάλλον είναι υψηλοί. 
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Κεφάλαιο 4Ο: Ποσοτικές Σχέσεις Δομής-Δράσης (Quantitative 

Structure Activity Relationships, QSAR)  

 

4.1 Ορισμός – Κατηγορίες Ποσοτικών Σχέσεων Δομής-Δράσης 

 

Οι Ποσοτικές Σχέσεις Δομής-Δράσης (Quantitative Structure Activity Relationships, QSAR) 

έχουν στόχο την εξαγωγή εξισώσεων ή μοντέλων που συσχετίζουν τη βιολογική δράση με τη 

δομή μιας ένωσης, αντλώντας και αξιοποιώντας όσο το δυνατόν περισσότερες πληροφορίες 

με χρήση λιγότερων πειραμάτων. Η βάση τους στηρίζεται στην υπόθεση της χημείας ότι 

παρόμοιες χημικές δομές αναμένεται να έχουν παρόμοια χημική συμπεριφορά. Αυτή η 

υπόθεση γίνεται ιδιαίτερα σημαντική όταν δεν υπάρχουν αρκετά πειραματικά δεδομένα για 

σκοπούς αναγνώρισης και αξιολόγησης κινδύνου. 

Οι ποσοτικές σχέσεις δομής-δράσης ταξινομούνται σε δύο ευρείες κατηγορίες (Qiao et al., 

2014). Κριτήριο για την πρώτη ταξινόμηση αποτελούν οι διαστάσεις των περιγραφικών 

παραμέτρων του μοντέλου (1D, 2D, 3D, 4D, 5D, 6D). Ο τύπος της βιολογικής δραστηριότητας 

που προβλέπεται ως εξαρτημένη μεταβλητή αποτελεί κριτήριο της δεύτερης ταξινόμησης. Πιο 

συγκεκριμένα, η ταξινόμηση αυτή περιλαμβάνει (Can, 2014): 

 Ποσοτικές σχέσεις δομής-τοξικότητας (Quantitative Structure-Toxicity Relationships 

QSTR) 

 Ποσοτικές σχέσεις δομής-μεταβολισμού (Quantitative Structure-Metabolism 

Relationships, QSMR) 

 Ποσοτικές σχέσεις δομής-φυσικοχημικών ιδιοτήτων (Quantitative Structure-Property 

Relationships QSPR) 

 Ποσοτικές σχέσεις δομής-κατακράτησης (Quantitative Structure-Retention 

Relationships, QSRR)  

 Ποσοτικές σχέσεις δομής-αποικοδόμησης (Quantitative Structure-Biodegradation 

relationships, QSBR)  

 

4.2 Ιστορική Αναδρομή 

 

Η ιδέα της Ποσοτικής Σχέσης Δομής-Δράσης πρωτοεμφανίστηκε πριν από ενάμιση αιώνα. Πιο 

συγκεκριμένα, το 1868, οι Crum-Brown και Fraser πρότειναν ότι η σύνθεση των μορίων 

καθορίζει τη δράση τους (A.C. Brown, 1868). Οι Meyer και Overton στα τέλη του 19ου αιώνα 

(H.H Meyer, 1899. C.E. Overton, 1901) ήταν οι πρώτοι που διαπίστωσαν τη σχέση της 

λιποφιλίας με τη γενική αναισθητική δράση. Στις εργασίες αυτές για πρώτη φορά αναφερόταν 
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η συσχέτιση της δράσης με μια φυσικοχημική ιδιότητα. Μερικές δεκαετίες αργότερα ο 

Ferguson (1939), βασιζόμενος στην τάση ατμών ή στην διαλυτότητα, πρότεινε την 

θερμοδυναμική ενεργότητα ως μέτρο για τη σύγκριση της δράσης γενικών αναισθητικών και 

αντιμικροβιακών ενώσεων (J. Ferguson, 1939). Οι Hansch και Fujita ανέπτυξαν το πρώτο 

μοντέλο Ποσοτικών Σχέσεων Δομής-Δράσης το 1962. Στις δεκαετίες που ακολούθησαν την 

ανάπτυξη των κλασικών αναλύσεων Hansch, οι Ποσοτικές Σχέσεις Δομής-Δράσης γνώρισαν 

θεαματική ανάπτυξη ως προς τη μεθοδολογία, την αποτίμηση της μοριακής δομής, την 

επικύρωση των μοντέλων και τον καθορισμό του πεδίου εφαρμογής τους. Από την ανάλυση 

δομικώς συγγενών ενώσεων και την εξαγωγή μοντέλων με απλή στατιστική επεξεργασία λίγων 

παραμέτρων, ο τομέας QSAR διευρύνθηκε ώστε να περιλαμβάνει μεγάλες σειρές δεδομένων 

και εξόρυξη πληροφοριών από πληθώρα περιγραφικών μεταβλητών (descriptors), που 

μπορούν να αναλυθούν με προηγμένες στατιστικές τεχνικές (T.Puzyn, 2010). Οι Ποσοτικές 

Σχέσεις Δομής-Δράσης αποτελούν σήμερα σημαντικό εργαλείο στο σχεδιασμό νέων 

υποψήφιων φαρμάκων, στοχεύοντας αφενός στην κατανόηση του μηχανισμού δράσης και 

αφετέρου στη μείωση του ποσοστού αποτυχίας και κατά συνέπεια του κόστους της έρευνας. 

 

4.3 Πλεονεκτήματα Μοντέλων Ποσοτικών Σχέσεων Δομής-Δράσης Έναντι 

Άλλων Τεχνικών 

 

Οι Ποσοτικές Σχέσεις Δομής-Δράσης έχουν πολλά πλεονεκτήματα συγκριτικά με άλλες τεχνικές 

που χρησιμοποιούνται για την πρόβλεψη της δράσης των χημικών ουσιών. Ανάμεσα στα κύρια 

πλεονεκτήματα περιλαμβάνονται:  

1. Οικονομικότητα: Είναι οικονομικά αποδοτικές, καθώς μπορούν να μειώσουν το κόστος 

και τον χρόνο που απαιτείται για την αξιολόγηση της τοξικότητας ή της δράσης χημικών 

ουσιών στο εργαστήριο. 

2. Προβλεπτική Ικανότητα: Παρέχουν ένα πλαίσιο για την πρόβλεψη της δράσης μιας 

ουσίας βάσει της χημικής της δομής. Αυτό επιτρέπει την πρόβλεψη της δράσης νέων 

χημικών ουσιών μειώνοντας την ανάγκη για πειραματικές δοκιμές. 

3. Συνεισφορά στη Φαρμακευτική Έρευνα: Χρησιμοποιούνται ευρέως στη φαρμακευτική 

έρευνα για τον σχεδιασμό νέων φαρμάκων και την πρόβλεψη της δράσης τους, 

βοηθώντας να επιταχυνθεί η ανάπτυξη νέων θεραπειών. 

4. Μείωση της χρήσης πειραματόζωων: Μπορούν να μειώσουν την ανάγκη για πειράματα 

που απαιτούν τη χρήση ζώων στα εργαστήρια, με σεβασμό στην αρχή της 

ανακύκλωσης. 

5. Προστασία του Περιβάλλοντος: Μπορούν να προβλεφθούν οι επιπτώσεις χημικών 

ουσιών στο περιβάλλον, βοηθώντας στη λήψη μέτρων για την προστασία της φύσης. 
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6. Εξοικονόμηση Χρόνου: Μπορούν να παρέχουν γρήγορα αποτελέσματα, καθιστώντας 

δυνατή τη γρήγορη αξιολόγηση διάφορων χημικών ουσιών. 

 

Συνολικά, αποτελούν ένα ισχυρό εργαλείο για την πρόβλεψη των ιδιοτήτων και της 

δραστηριότητας χημικών ουσιών, με πολλά πλεονεκτήματα σε σχέση με άλλες παραδοσιακές 

προσεγγίσεις. 

 

4.4 Αρχές επικύρωσης για τα μοντέλα Ποσοτικής Σχέσης Δομής-Δράσης  

 

Ο Οργανισμός Οικονομικής Συνεργασίας και Ανάπτυξης (ΟΟΣΑ) είναι μια διεθνής οργάνωση 

στην οποία συμμετέχουν αντιπρόσωποι από 30 ανεπτυγμένες χώρες της Βόρειας Αμερικής, 

της Ευρώπης, της Ασίας και της ευρύτερης περιοχής του Ειρηνικού, καθώς και από την 

Ευρωπαϊκή Επιτροπή. Σκοπός τους είναι η συντονισμένη δράση, η συζήτηση θεμάτων κοινού 

ενδιαφέροντος και η αντιμετώπιση διεθνών προβλημάτων. Η πλειονότητα των 

δραστηριοτήτων του διεξάγεται από περισσότερες από 200 εξειδικευμένες επιτροπές και 

ομάδες εργασίας που αποτελούνται από αντιπροσώπους των χωρών μελών (OECD, 2007). 

Το τμήμα Περιβάλλοντος, Υγείας και Ασφάλειας του Οργανισμού δημοσιεύει δωρεάν έγγραφα 

σε δέκα διαφορετικές κατηγορίες : Δοκιμές και Αξιολόγηση·, Καλή Πρακτική Εργαστηρίου, 

Παρακολούθηση Συμμόρφωσης, Φυτοφάρμακα και Βιοκτόνα, Διαχείριση Κινδύνου, 

Εναρμόνιση Εποπτείας της Ρύθμισης στη Βιοτεχνολογία, Ασφάλεια Νέων Τροφίμων και 

Ζωοτροφών, Χημικά Ατυχήματα, Καταγραφή και Μεταφορά Ρύπων και Στοιχείων·, Έγγραφα 

Σεναρίων Εκπομπών και Ασφάλεια των Κατασκευασμένων Νανοϋλικών (OECD, 2007) 

Τα έγγραφα "Αρχές του Οργανισμού Οικονομικής Συνεργασίας και Ανάπτυξης για την 

Επικύρωση Μοντέλων Ποσοτικής Σχέσης Δράσης – Δομής για Ρυθμιστικούς Σκοπούς" έχουν 

στόχο την καθοδήγηση των ρυθμιστικών αρχών να αξιολογήσουν συγκεκριμένα μοντέλα. 

Παρέχουν λεπτομερείς κατευθυντήριες γραμμές που εξηγούν την εφαρμογή των αρχών 

επικύρωσης για διάφορα είδη μοντέλων, αλλά δεν προσδιορίζουν αυστηρά ποια μοντέλα θα 

γίνονται δεκτά ή θα απορρίπτονται από τις ρυθμιστικές αρχές. Κάθε αρχή είναι ελεύθερη να 

αποφασίσει τα κριτήρια αποδοχής ανάλογα με τις ανάγκες και τους περιορισμούς της (OECD, 

2007). 

Τον Νοέμβριο του 2004, κατά τη διάρκεια της 37ης συνεδρίασης της Χημικής Επιτροπής και 

των ομάδων διεργασιών στη Χημική Βιομηχανία, τα Φυτοφάρμακα και τη Βιοτεχνολογία,  

θεσπίστηκαν οι «Αρχές επικύρωσης του ΟΟΣΑ» σχετικά με την επαλήθευση των μεθόδων 

Ποσοτικής Σχέσης Δομής-Δράσης για ρυθμιστικούς σκοπούς.  

Σύμφωνα με αυτές «για να θεωρηθεί ένα μοντέλο αξιόπιστο, θα πρέπει να σχετίζεται με τις 

παρακάτω πληροφορίες»: 
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 ένα καθορισμένο τελικό σημείο (defined endpoint) 

 έναν σαφή αλγόριθμο (unambiguous algorithm) 

 έναν καθορισμένο πεδίο εφαρμοσιμότητας (defined domain of applicability) 

 κατάλληλες μετρήσεις προσαρμογής, σταθερότητας και προβλεψιμότητας (goodness-

of-fit, robustness, predictivity) 

 μια μηχανιστική ερμηνεία, «όπου αυτό κρίνεται δυνατόν.» 

 

Τα δεδομένα που χρησιμοποιούνται για την κατασκευή ενός μοντέλου Ποσοτικής Σχέσης 

Δομής - Δράσης έχουν σημαντικό αντίκτυπο στην ποιότητά του. Πριν από την ανάπτυξη του 

μοντέλου είναι απαραίτητη η κατανόηση των δεδομένων και των παραγόντων που επηρεάζουν 

την υπό εξέταση ιδιότητα. Τα σύνολα δεδομένων για την κατασκευή του μοντέλου πρέπει να 

επιλέγονται προσεκτικά, επειδή τα ελλιπή και ασυνεχή δεδομένα είναι δυνατό να οδηγήσουν 

σε ένα λανθασμένο μοντέλο. Η ποιότητα του μοντέλου επηρεάζεται επίσης από διάφορους 

άλλους παράγοντες, συμπεριλαμβανομένης της διαίρεσης των δεδομένων σε σύνολα 

εκπαίδευσης και δοκιμών, τους μοριακούς περιγραφείς και τις στατιστικές μεθόδους για την 

ανάπτυξη του. (Peter et al., 2018). Στην εικόνα 4.1 δίνεται μία σχηματική αναπαράσταση 

κατασκευής ενός μοντέλου ποσοτικής σχέσης δράσης-δομής.  

 

 

  

↓ 

 

 

↓ 

 

 

↓ 

 

 

↓ 

 

 

↓ 

Eπιλογή χαρακτηριστικών/περιγραφικών δεικτών (μέθοδοι φίλτρου, 

μέθοδοι ενσωμάτωσης, ευρετικές μέθοδοι)  

Ανάπτυξη μοντέλου (Γραμμική παλινδρόμηση, Μέθοδοι ταξινόμησης, 

Μηχανική μάθηση) 

Διαίρεση συνόλου δεδομένων ( Δεδομένα Εκπαίδευσης και Ελέγχου)  

Μετατροπή δεδομένων (εξομάλυνση, κανονικοποίηση και συνάθροιση) 

 

Προ-επεξεργασία δεδομένων 

 

Επικύρωση μοντέλου (Εσωτερική και εξωτερική επικύρωση) 
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↓ 

 

 

 

 

4.4.1 Καθορισμένο Τελικό Σημείο  (Defined Endpoint) 

 

Σύμφωνα με την πρώτη αρχή, ένα μοντέλο Ποσοτικής Σχέσης Δομής-Δράσης πρέπει να 

σχετίζεται με ένα "καθορισμένο τελικό σημείο", όπου το τελικό σημείο αναφέρεται σε 

οποιοδήποτε φυσικοχημική, βιολογική ή περιβαλλοντική ιδιότητα που μπορεί να μετρηθεί και 

επομένως, να προβλεφθεί από ένα τέτοιο μοντέλο. Ο σκοπός αυτής της αρχής είναι να 

διασφαλιστεί η διαφάνεια στα αποτελέσματα και στις διαδικασίες του τελικού σημείου που 

προβλέπεται από ένα δεδομένο μοντέλο, δεδομένου ότι ένα ορισμένο τελικό σημείο μπορεί 

να προκύψει από διάφορα πειραματικά πρωτόκολλα και υπό διάφορες πειραματικές 

συνθήκες. Ιδανικά, πρέπει να αναπτύσσονται από ομογενή σύνολα δεδομένων στα οποία τα 

πειραματικά δεδομένα έχουν παραχθεί από ένα μόνο πρωτόκολλο. Ωστόσο, αυτό είναι σπάνια 

εφικτό στην πράξη, καθώς τα δεδομένα που προκύπτουν από διάφορα πρωτόκολλα συχνά 

συνδυάζονται. Στον πίνακα 4.1 παρουσιάζεται η ομαδοποίηση των ποσοτικών σχέσεων δομής-

δράσης με βάση το τελικό σημείο τους (OECD, 2007).  

 

Πίνακας 4.1 Οι Πιο Συνηθισμένοι Ρυθμιστικοί Στόχοι που Συσχετίζονται με τις Οδηγίες Δοκιμών του 
OECD 

Φυσικοχημικές Ιδιότητες Σημείο τήξης (Melting Point) 

Σημείο βρασμού (Boiling Point) 

Τάση ατμών (Vapour Pressure) 

Συντελεστής μερισμού οκτανόλης-νερού (K Octanol/Water) 

Συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερου (K organic 
C/Water) 

Υδατική Διαλυτότητα (Water Solubility) 

Περιβαλλοντική πορεία Βιοαποικοδόμηση (Biodegradation) 

Υδρόλυση (Hydrolysis)  

Ατμοσφαιρική Οξείδωση (Atmospheric Oxidation) 

Βιοσυσσώρευση (Bioaccumulation) 

Οικολογικές Επιπτώσεις Οξεία τοξικότητα σε ψάρια (Acute Fish Toxicity) 

Οξεία τοξικότητα σε δάφνιες  (Acute Daphnid Toxicity) 

Τοξικότητα σε άλγη (Alga Toxicity) 

Ερμηνεία και Ανάλυση Πεδίου Εφαρμοσιμότητας  

Εικόνα 4.1  Σχηματική αναπαράσταση ανάπτυξης μοντέλου QSAR (Peter et al., 2018) 
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Μακροχρόνια Τοξικότητα σε υδάτινο περιβάλλον (Long-term 
Aquatic Toxicity) 

Χερσαίες επιπτώσεις (Terrestrial Effects) 

Επιπτώσεις στην 
ανθρώπινη υγεία 

Οξεία τοξικότητα μέσω λήψης από το  στόμα (Acute Oral 
Toxicity) 

Οξεία τοξικότητα μέσω αναπνευστικής έκθεσης (Acute 
Inhalation Toxicity) 

Οξεία τοξικότητα μέσω δερματικής έκθεσης (Acute Dermal 
Toxicity) 

Ερεθισμός Δέρματος (Skin Irritation /Corrosion) 

Ερεθισμός Ματιών (Eye Irritation/Corrosion)  

Ερεθισμός του Δέρματος (Skin Sensitisation) 

Επανειλημμένη Δόση (Repeated Dose) 

Γονιδιακή τοξικότητα - in vitro (Genotoxicity in vitro) 

Μη βακτηριακή γονιδιακή τοξικότητα - in vitro (Genotoxicity in 
vitro, non-bacterial) 

Γονιδιακή τοξικότητα - in vivo (Genotoxicity in vivo) 

Αναπαραγωγική τοξικότητα (Reproductive Toxicity) 

Αναπτυξιακή τοξικότητα (Developmental Toxicity) 

Καρκινογένεση (Carcinogenicity) 

Οργανική τοξικότητα (ηπατοτοξικότητα, καρδιοτοξικότητα, 
νεφροτοξικότητα) (Organ Toxicity (e.g., hepatotoxicity, 
cardiotoxicity, nephrotoxicity, etc.)) 
 

 

4.4.2 Σαφής Αλγόριθμος (Unambiguous Algorithm) 

 

Σύμφωνα με την δεύτερη αρχή, ένα μοντέλο Ποσοτικής Σχέσης Δομής–Δράσης πρέπει να 

εκφράζεται με έναν σαφή αλγόριθμο. Η σχέση μεταξύ των περιγραφικών παραμέτρων της 

χημικής δομής και του τελικού σημείου ονομάζεται "αλγόριθμος" του μοντέλου, ο οποίος 

μπορεί να είναι ένα μαθηματικό μοντέλο ή ένας κανόνας βασισμένος στη γνώση που 

αναπτύχθηκε. Ο σκοπός αυτής της αρχής είναι να διασφαλιστεί η διαφάνεια των διαδικασιών 

στην περιγραφή του αλγορίθμου του μοντέλου. Οι αλγόριθμοι πρέπει να περιγράφονται 

εκτενώς ώστε να είναι κατανοητό σε νέους χρήστες πως να αναπαράγουν αυτή τη διαδικασία. 

 

Ένας σαφής αλγόριθμος πρέπει να περιλαμβάνει : 

 

• Το σύνολο δεδομένων των τελικών σημείων. 

• Περιγραφή των μοριακών περιγραφικών δεικτών και πως υπολογίστηκαν. 

• Περιγραφή του συνόλου εκπαίδευσης και ελέγχου, αν αφαιρέθηκαν ακραίες 

τιμές, αν έγινε προεπεξεργασία δεδομένων και ποιος είναι ο λόγος. 

• Περιγραφή των μαθηματικών μοντέλων που χρησιμοποιήθηκαν για να 

εξεταστεί η σχέση μεταξύ των περιγραφέων και του τελικού σημείου. 
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• Στατιστικές παράμετροι που περιγράφουν την λειτουργία και απόδοση του 

μοντέλου. 

• Οι παράμετροι και οι τιμές αυτών από τα οποία απαρτίζεται το μοντέλο. 

 

 

Ευρέως χρησιμοποιούμενες στατιστικές μέθοδοι σε μελέτες QSAR είναι η Πολλαπλή Γραμμική 

Παλινδρόμηση (Multiple Linear Regression, MLR) και η Πολυμεταβλητή Ανάλυση Δεδομένων 

(Multivariate Data Analysis). Η τελευταία διακρίνεται σε Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών 

(Principal Component Analysis, PCA) και Ανάλυση Μερικών Ελαχίστων Τετραγώνων (Partial 

Least Square, PLS). Η εφαρμογή Ανάλυσης Μερικών Ελαχίστων Τετραγώνων εφαρμόζεται 

επίσης στην εξαγωγή μοντέλων 3-D QSAR όπως τα μοντέλα που προκύπτουν με Συγκριτική 

Ανάλυση Μοριακών Πεδίων (Comparative Molecular Field Analysis, CoMFA), ή Συγκριτική 

Ανάλυση Δεικτών Μοριακής Ομοιότητας (Comparative Molecular Similarity Indices Analysis, 

CoMSIA). Οι παραπάνω στατιστικές τεχνικές οδηγούν σε γραμμικά μοντέλα. Στατιστικές 

μέθοδοι που οδηγούν σε μη γραμμικά μοντέλα αποτελούν τα Τεχνητά Νευρωνικά Δίκτυα 

(Artificial Neural Networks, ANN), οι Μηχανές Διανυσμάτων Στήριξης (Support Vector Machines 

SVM), τα Δένδρα Παλινδρόμησης (Regression Trees) και άλλες. 

Η μέθοδος της Πολλαπλής Γραμμικής Παλινδρόμησης (multiple linear regression, MLR) 

συσχετίζει γραμμικά την ανεξάρτητη και τις εξαρτημένες μεταβλητές. Η μαθηματική εξίσωση y 

= a + bx1+cx2, μπορεί να χρησιμοποιηθεί για την αναπαράσταση του μοντέλου γραμμικής 

παλινδρόμησης στην οποία «y» είναι η εξαρτημένη μεταβλητή (το τελικό σημείο του 

μοντέλου), «x» η ανεξάρτητη μεταβλητή (μοριακοί περιγραφικοί δείκτες) και «b,c» είναι οι 

συντελεστές παλινδρόμησης (Peter et al., 2018). Οι συντελεστές παλινδρόμησης 

υπολογίζονται με τη μέθοδο των ελαχίστων τετραγώνων, ελαχιστοποιώντας το άθροισμα των 

τετραγώνων των υπολειμμάτων(διαφορά μεταξύ πειραματικής και υπολογιζόμενης τιμής).  

Η Πολυμεταβλητή Ανάλυση Δεδομένων (MVDA) επιτρέπει τη διαχείριση μεγάλου αριθμού 

αλληλοσχετιζόμενων περιγραφικών μεταβλητών, ενώ έχει τη δυνατότητα να αναλύσει 

περισσότερες από μια μεταβλητές απόκρισης. Βασίζεται στη μέθοδο των προβολών των 

σημείων από ένα πολυδιάστατο χώρο σε ένα χώρο μικρότερων διαστάσεων, ενώ δεν 

ακολουθεί τη φιλοσοφία της αλλαγής μία παραμέτρου τη φορά. Η Πολυμεταβλητή Ανάλυση 

Δεδομένων περιλαμβάνει την Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών (Principal Component Analysis, 

PCA) και την Ανάλυση Ελαχίστων Τετραγώνων ( Partial Least PLS). 

Τα Τεχνητά Νευρωνικά Δίκτυα είναι μη γραμμικές μέθοδοι εκμάθησης και εφαρμόζονται τόσο 

ως μέθοδοι παλινδρόμησης όσο και ως μέθοδοι ταξινόμησης. Η λειτουργία των Τεχνητών 

Νευρωνικών Δικτύων μιμείται αυτή των βιολογικών νευρώνων. Τα Τεχνητά Νευρωνικά Δίκτυα 

αποτελούνται από πολλές συνδεδεμένες βασικές μονάδες που καλούνται νευρώνες. Η τυπική 

αρχιτεκτονική ενός νευρωνικού δικτύου περιλαμβάνει τις μονάδες εισόδου, έναν αριθμό 
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κρυμμένων στιβάδων (hidden layers) και τη στιβάδα εξόδου (output layer). Κάθε στιβάδα 

περιλαμβάνει έναν αριθμό k νευρώνων. Ένα δίκτυο, για παράδειγμα, δυο στιβάδων 

αποτελείται από τις μονάδες εισόδου, μία κρυμμένη στιβάδα και τη στιβάδα εξόδου. Κάθε 

νευρώνας δέχεται σειρά σημάτων εισόδου (input), τα οποία αποκτούν βάρος βij και 

μετατρέπονται σε σήματα εξόδου (output) zk του νευρώνα k μέσω μιας μη γραμμικής 

συνάρτησης. Ως συνάρτηση επιλέγεται συνήθως η σιγμοειδής συνάρτηση. 

Η προεπεξεργασία δεδομένων (data pre-processing) εξαλείφει τον θόρυβο στα σύνολα. 

Περιλαμβάνει : 

 Μετασχηματισμό (εξομάλυνση, κανονικοποίηση και συνάθροιση).  

 Δειγματοληψία (όταν τα σύνολα δεδομένων είναι μεγάλα)  

 Επιλογή χαρακτηριστικών 

 Καθαρισμό και ενοποίηση δεδομένων (όταν συλλέγονται από διαφορετικές πηγές)  

 Διακριτοποίηση (Lovrek & Howlett, 2008). 

 

Τα δεδομένα χωρίζονται σε σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου (training and test data sets). Το 

σύνολο εκπαίδευσης χρησιμοποιείται για τη διαμόρφωση του μοντέλου, ενώ το σύνολο 

ελέγχου χρησιμοποιείται για την αξιολόγηση της πρόβλεψης και της ακρίβειάς του. Η 

πρόβλεψη του μοντέλου βελτιώνεται με την χρήση κατάλληλων τεχνικών διαχωρισμού .Οι 

διάφορες προσεγγίσεις που είναι διαθέσιμες για τη διαίρεση του συνόλου δεδομένων 

περιλαμβάνουν : 

 Ομαδοποίηση k (k-means clustering) 

 Επιλογή KennardStone (KennardStone selection) 

 «Y response» 

 «X response» 

 Στατιστικό μοριακό σχεδιασμό (statistical molecular design) 

 Τυχαία επιλογή (random selection) 

 Αποκλεισμό σφαίρας (sphere exclusion) 

 Επιλογή συνόλου δοκιμών που επικεντρώνεται εκτός του πεδίου εφαρμογής 

(extrapolation-oriented test set selection) 

 Επιλογή χάρτη αυτο-οργάνωσης Kohonen (Kohonen’s self-organizing map selection) 

(Peter et al., 2018; Roy et al., 2008). 

 

Η διαδικασία της επιλογής χαρακτηριστικών οδηγεί στη μείωση του συνόλου δεδομένων. 

Επιλέγονται μόνο οι πιο κατάλληλοι δείκτες για την διαμόρφωση του μοντέλου. Η επιλογή 

αυτή εξαλείφει τυχόν συγραμμικότητα μεταξύ των περιγραφέων, η οποία συχνά 

παρουσιάζεται μετά τον υπολογισμό τους. Στη συνέχεια, η επιλογή των κατάλληλων 

μεταβλητών ολοκληρώνεται με την χρήση φίλτρων (Goodarzi et al., 2012). Με την κατάργηση 
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των περιγραφέων, οι μέθοδοι φιλτραρίσματος μειώνουν το μέγεθος των περιγραφικών 

δεικτών που βασίζονται σε συσχετίσεις μεταξύ μεταβλητών. Επομένως, οι μοριακοί 

περιγραφείς που έχουν υψηλή συσχέτιση εξαλείφονται, αφήνοντας μόνο έναν περιγραφέα 

από ένα ζεύγος υψηλής συσχέτισης. Οι περιγραφείς χαμηλότερης διακύμανσης εξαλείφονται 

επίσης. Μερικές από τις μεθόδους επεξεργασίας δεδομένων που χρησιμοποιούνται συχνά 

είναι: 

 Επιλογή προς τα εμπρός (forward selection) 

 Προς τα πίσω εξάλειψη (backward elimination) 

 Σταδιακή επιλογή χαρακτηριστικών (stepwise selection) 

 Γενετικός αλγόριθμος (genetic algorithm). (Goodarzi et al., 2012; Peter et al., 2018). 

 

4.4.3 Πεδίο Εφαρμοσιμότητας (Applicability Domain, AD) 

 

Η Τρίτη αρχή του ΟΟΣΑ αναφέρει ότι "ένα μοντέλο ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης πρέπει 

να σχετίζεται με ένα ορισμένο πεδίο εφαρμοσιμότητας" το οποίο θα ορίζει τις κατηγορίες των 

ενώσεων για τις οποίες το μοντέλο μπορεί να εφαρμοστεί και να οδηγήσει σε αξιόπιστες 

προβλέψεις. Ο ορισμός του πεδίου εφαρμοσιμότητας βασίζεται στην υπόθεση ότι ένα μοντέλο 

εξάγει αξιόπιστες προβλέψεις εντός του εύρους των δομών, των φυσικοχημικών ιδιοτήτων και 

των δράσεων που έχουν εξεταστεί. Η τρίτη αρχή του ΟΟΣΑ πρέπει να ληφθεί υπόψη σε 

συνδυασμό με την τέταρτη αρχή, δεδομένου ότι η κατανόηση του πεδίου εφαρμοσιμότητας 

μπορεί να αυξήσει ή να μειώσει την εμπιστοσύνη της εκτίμησης. 

Ένας αξιόπιστος τρόπος για να οριστεί το πεδίο εφαρμοσιμότητας είναι το Williams plot. Ο 

όρος «residuals» αναφέρεται στις υπολειμματικές τιμές, δηλαδή τη διαφορά μεταξύ των 

πειραματικών και των προβλεπόμενων τιμών που προκύπτουν από ένα μοντέλο 

παλινδρόμησης. 

Υπολειμματική Τιμή = Πειραματική Τιμή – Προβλεπόμενη Τιμή 

Ένα αξιόπιστο μοντέλο θα έχει υπολειμματικές τιμές κοντά στο μηδέν, δηλαδή οι προβλέψεις 

και οι πραγματικές τιμές θα είναι κοντά μεταξύ τους. Τα θετικά υπολείμματα υποδηλώνουν ότι 

η πραγματική τιμή είναι υψηλότερη από την προβλεπόμενη, ενώ τα αρνητικά υπολείμματα 

υποδηλώνουν το αντίστροφο. 

Οι κανονικοποιημένες υπολειμματικές τιμές αναφέρονται στις υπολογισμένες αποκλίσεις που 

έχουν κανονικοποιηθεί ως προς το σφάλμα του μοντέλου παλινδρόμησης (residual standard 

error - RSE) και τις επιδράσεις (Leverages) της κάθε παρατήρησης. Ο σκοπός τους είναι να 

παρέχουν μια κανονικοποιημένη μέτρηση των αποκλίσεων, λαμβάνοντας υπόψη τη 

διακύμανση του μοντέλου. Αποτελούν ένα μέτρο του κατά πόσον αποκλίνει κάθε παρατήρηση, 

καθώς λαμβάνουν υπόψη τόσο το σφάλμα όσο και τις επιδράσεις (leverage). Το γεγονός αυτό 
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μας επιτρέπει να εντοπιστούν πιθανές ακραίες τιμές (outliers), δηλαδή παρατηρήσεις που 

αποκλίνουν σημαντικά από το αναμενόμενο. Συνήθως, αν οι κανονικοποιημένες 

υπολειμματικές τιμές έχουν απόλυτη τιμή μεγαλύτερη από 3, θεωρούνται ως ακραίες τιμές 

και αξίζει να εξεταστούν περαιτέρω για πιθανά προβλήματα ή λάθη στα δεδομένα. 

O τύπος για τον υπολογισμό των κανονικοποιημένων υπολειμμάτων είναι: 

r i=
ei

𝑅𝑆𝐸√1−ℎ𝑖𝑖
 (Εξισωση 4.1) 

όπου 

 ei : Οι υπολειμματικές τιμές (residual)   

 RSE : Tο σφάλμα εκτίμησης των υπολειμμάτων  του μοντέλου. 

 hii :  Η επίδραση της i-οστής παρατήρησης. 

Ο τύπος του σφάλματος εκτίμησης των υπολειμμάτων (Residual Standard Error) είναι ο εξής: 

𝑅𝑆𝐸 = √
∑ (𝑦𝑖−𝑦̂𝑖)

2𝑛

𝑖=1

𝑛−𝑝−1
  (Εξισωση 4.2), όπου  

 𝑦𝑖: οι πειραματικές τιμές  

 𝑦̂𝑖: οι υπολογισμένες τιμές από το μοντέλο 

 n: το σύνολο των χημικών ουσιών που χρησιμοποιήθηκαν στο μοντέλο 

 p: το σύνολο των ανεξάρτητων μοριακών δεικτών που κατέληξε το μοντέλο. 

Ο όρος «leverage» αναφέρεται στο κατά πόσον θα αλλάξουν οι συντελεστές στο μοντέλο 

παλινδρόμησης εάν αφαιρεθεί μια συγκεκριμένη παρατήρηση από τα δεδομένα. Οι 

παρατηρήσεις με υψηλό "leverage" έχουν ισχυρή επίδραση στους συντελεστές του μοντέλου 

παλινδρόμησης. Αν αφαιρεθούν αυτές οι παρατηρήσεις, οι συντελεστές του μοντέλου θα 

αλλάξουν σημαντικά. Τα σημεία που έχουν υψηλή επίδραση (leverage) δεν αποτελούν 

απαραίτητα ακραίες τιμές. Μπορεί να είναι απλώς παρατηρήσεις που βρίσκονται σε ακραίες 

τιμές των ανεξάρτητων μεταβλητών και, ως εκ τούτου, επηρεάζουν τον προσανατολισμό του 

μοντέλου. Οι επιδράσεις υπολογίζονται από την εξίσωση 4.3. 

ℎ𝑖 = (𝑥𝑖
𝑇𝑥)−1𝑥𝑖  (Εξισωση 4.3), όπου 

 ℎ𝑖: η επίδραση της i-οστής παρατήρησης 

 𝑥𝑖
𝑇: Ο ανάστροφος πίνακας των ανεξάρτητων μεταβλητών για την i-οστή παρατήρηση 

 Χ: O πίνακας των ανεξάρτητων μεταβλητών για όλες της παρατηρήσεις 

 𝑥𝑖: Το διάνυσμα των ανεξάρτητων μεταβλητών για την i-οστή παρατήρηση. 

Για τις επιδράσεις (leverages) υπολογίζεται η κρίσιμη τιμή  ℎ∗ 

ℎ∗ =
3(𝑘+1)

𝑛
 (Εξισωση 4.4), όπου  

 k :ο αριθμός των σημαντικών μεταβλητών.  
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 n: ο αριθμός των παρατηρήσεων  

Τόσο για τα δεδομένα εκπαίδευσης, όσο για τα δεδομένα ελέγχου, αν hi>h* η ένωση 

θεωρείται επιδραστική στο μοντέλο.  

 

4.4.4 Κατάλληλες Μετρήσεις Της Ποιότητας Της Προσαρμογής, Της Δυναμικής 

Και Της Πρόβλεψης (Goodness-Of-Fit, Robustness, Predictivity) 

 

Σύμφωνα με την 4η αρχή, ένα μοντέλο ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης θα πρέπει να 

σχετίζεται με κατάλληλα μέτρα προσαρμογής, δυναμικής και πρόβλεψης. Αυτή η αρχή 

εκφράζει την ανάγκη παροχής πληροφοριών σχετικά με την προσαρμογή και την 

ανθεκτικότητα ενός μοντέλου (που καθορίζεται από την εσωτερική επικύρωση) και την 

προβλεψιμότητά του (που καθορίζεται από την εξωτερική επικύρωση). Το πεδίο 

εφαρμοσιμότητας και η απόδοση του μοντέλου συνδέονται μεταξύ τους. Η απόδοση του 

πρέπει να προκύπτει εντός του πεδίου εφαρμογής που έχει οριστεί. Σε κάποιες περιπτώσεις, 

η απόδοση του μοντέλου μπορεί να αυξηθεί περιορίζοντας το πεδίο εφαρμοσιμότητας. Αυτοί 

που αξιολογούν το μοντέλο, θα πρέπει να επαληθεύουν τις πληροφορίες που είναι διαθέσιμες 

σχετικά με την εσωτερική και εξωτερική απόδοση του μοντέλου και αν αυτές μπορούν να 

χρησιμοποιηθούν ως ένδειξη της αναμενόμενης ακρίβειάς του κατά την πρόβλεψη νέων 

ουσιών. Μερικά από τα σημαντικά θέματα που πρέπει να ληφθούν υπόψη κατά την 

αξιολόγηση της απόδοσής του είναι : 

 Τα μεγέθη του συνόλου δεδομένων, του συνόλου εκπαίδευσης και του συνόλου 

ελέγχου 

 Oι στατιστικές μέθοδοι που χρησιμοποιήθηκαν. 

 Τα μέτρα προσαρμογής , σταθερότητας και πρόβλεψης που παράχθηκαν. 

 Η διαφάνεια της διαδικασίας για την μέτρηση της απόδοσης. 

Τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου πρέπει να είναι ανεξάρτητα μεταξύ τους. Πρέπει να 

αξιολογηθούν οι πληροφορίες που περιγράφουν τον τρόπο με τον οποίο επιλέχθηκε το υπό 

εξέταση μοντέλο και πως εκτιμήθηκε η προβλεπτική του απόδοση, προκειμένου να ελεγχθεί 

εάν εκπαιδεύτηκε σωστά χωρίς να ληφθούν υπόψη οι πληροφορίες που θα χρησιμοποιηθούν 

για την εκτίμηση της εξωτερικής προβλεπτικότητας του μοντέλου. Για παράδειγμα, η χρήση 

πληροφοριών από ένα εξωτερικό σύνολο δοκιμών (που αρχικά σχεδιάστηκε για την 

αποκλειστική αξιολόγηση της εξωτερικής προβλεπτικότητας) κατά τη διάρκεια της ανάπτυξης 

του μοντέλου (δηλαδή "διαρροή δεδομένων" από το σύνολο δοκιμών για τη βαθμονόμηση ή 

την επιλογή του μοντέλου) είναι πολύ πιθανό να οδηγήσει σε υπερεκτίμηση της εξωτερικής 

προβλεπτικότητας του μοντέλου. 
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Για την αξιολόγηση της προσαρμογής, χρησιμοποιείται ο συντελεστής πολλαπλού 

προσδιορισμού (R2). Ο συντελεστής πολλαπλού προσδιορισμού εκτιμά το ποσοστό της 

διακύμανσης της εξαρτημένης μεταβλητής που εξηγείται από την παλινδρόμηση (Massart, 

1997a). Στην περίπτωση που δεν υπάρχει γραμμική σχέση μεταξύ της εξαρτημένης και της 

ανεξάρτητης μεταβλητής, ο συντελεστής προσδιορισμού είναι ίσος με το μηδέν (R2 = 0). Αν 

υπάρχει τέλεια συσχέτιση, ο συντελεστής προσδιορισμού είναι ίσος με τη μονάδα (R2=1). Όταν 

η τιμή του συντελεστή πολλαπλού προσδιορισμού είναι μεγαλύτερη από 0,5 σημαίνει ότι η 

αιτιολογημένη απόκλιση του μοντέλου είναι μεγαλύτερη από την ανεξήγητη. Ο τελικός 

χρήστης ενός μοντέλου θα πρέπει να κρίνει ποια τιμή  είναι επαρκής για την εφαρμογή του. 

Παλαιότερα, έχει συσταθεί ότι R2≥ 0,9 για πειραματικά δεδομένα και R2≥ 0,8 για υπολογιστικά 

δεδομένα θεωρούνται ικανοποιητικά. (Kubinyi, 1993). 

Η τιμή του συντελεστή πολλαπλού προσδιορισμού μπορεί να αυξηθεί αν συμπεριληφθούν 

πρόσθετες μεταβλητές στο μοντέλο, ακόμα κι αν η προστιθέμενη μεταβλητή δεν συμβάλλει 

στη μείωση της ανεξήγητης διακύμανσης της εξαρτημένης μεταβλητής. Άρα, ο συντελεστής 

πολλαπλού προσδιορισμού θα πρέπει να χρησιμοποιείται επιφυλακτικά και με προσοχή. Αυτό 

θα μπορούσε να αποφευχθεί χρησιμοποιώντας μια άλλη στατιστική παράμετρο, το λεγόμενο 

προσαρμοσμένο συντελεστή πολλαπλού προσδιορισμού (R2
adj). Σε αυτή την περίπτωση 

ερμηνεύεται παρόμοια με την τιμή του συντελεστή πολλαπλού προσδιορισμού με τη διαφορά 

ότι λαμβάνεται υπόψη ο αριθμός των βαθμών ελευθερίας. Προσαρμόζεται διαιρώντας το 

υπολειπόμενο άθροισμα των τετραγώνων με το συνολικό άθροισμα των τετραγώνων 

πολλαπλασιασμένο με τους αντίστοιχους βαθμούς ελευθερίας. Η τιμή του προσαρμοσμένου 

συντελεστή πολλαπλού προσδιορισμού μειώνεται στην περίπτωση όπου μια προστιθέμενη 

μεταβλητή στην εξίσωση μειώνει την εξηγημένη διακύμανση. 

Με βάση τις υπολογισμένες και παρατηρούμενες τιμές εξαρτημένης μεταβλητής είναι πιθανό 

να προκύψει το τυπικό σφάλμα εκτιμήσεων (standard error of estimation). Το τυπικό σφάλμα 

εκτίμησης υπολογίζει τη διασπορά των παρατηρούμενων τιμών γύρω από τη γραμμή 

παλινδρόμησης. Όσο μικρότερη είναι η τιμή του, τόσο μεγαλύτερη είναι αξιοπιστία της 

πρόβλεψης. Ωστόσο, δεν συνιστάται να υπάρχει τυπικό σφάλμα εκτίμησης μικρότερο από το 

σφάλμα των πειραματικών δεδομένων, επειδή είναι ένδειξη υπερπροσαρμογής ή 

υπερφόρτωσης (Wold et al., 1984).  

Η στατιστική σημασία του μοντέλου παλινδρόμησης μπορεί να εκτιμηθεί μέσω της τιμής «F». 

Το στατιστικό F είναι η αναλογία μεταξύ αιτιολογημένης και ανεξήγητης διακύμανσης για έναν 

δεδομένο αριθμό βαθμών ελευθερίας. Όσο αυξάνεται η τιμή «F» τόσο μεγαλύτερη είναι η 

πιθανότητα η εξίσωση να είναι στατιστικά σημαντική. Η εξίσωση παλινδρόμησης θεωρείται 

στατιστικά σημαντική, εάν η παρατηρούμενη τιμή «F» είναι μεγαλύτερη από μία τιμή για το 

επιλεγμένο επίπεδο σημαντικότητας (συνήθως, το επίπεδο 95%) και τους αντίστοιχους 

βαθμούς ελευθερίας του «F». Η σημασία της εξίσωσης σε επίπεδο 95% μεταφράζεται ότι 
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υπάρχει μόνο 5% πιθανότητα η εξάρτηση που βρέθηκε, προκύπτει λόγω τυχαίων συσχετισμών 

μεταξύ των μεταβλητών. 

Η στατιστική σημασία των συντελεστών παλινδρόμησης μπορεί να παραχθεί μέσω ενός «t – 

τεστ». Ένα τέτοιο τεστ χρησιμοποιείται για τον έλεγχο της υπόθεσης αν ο συντελεστής 

παλινδρόμησης είναι μηδέν. Σε περίπτωση που η υπόθεση είναι αληθής, τότε η μεταβλητή 

πρόβλεψης δεν συμβάλλει στην εξήγηση της εξαρτημένης μεταβλητής. Υψηλότερες τιμές t 

ενός συντελεστή παλινδρόμησης αντιστοιχούν σε μεγαλύτερη στατιστική σημασία. Η 

στατιστική σημασία ενός συντελεστή παλινδρόμησης χρησιμοποιώντας την τιμή t 

προσδιορίζεται ξανά από πίνακες για ένα δεδομένο επίπεδο σημαντικότητας (παρόμοιο με 

αυτό της χρήση της τιμής «F»). Στατιστική σημασία σε επίπεδο 95% σημαίνει ότι, υπάρχει μόνο 

5% πιθανότητα ο συντελεστής παλινδρόμησης μιας δεδομένης μεταβλητής, να μην 

παρουσιάζει σημαντική απόκλιση από το μηδέν. Οι τιμές «t» χρησιμοποιούνται για τον 

υπολογισμό των διαστημάτων εμπιστοσύνης για τις πραγματικές παραμέτρους 

παλινδρόμησης. Τα διαστήματα εμπιστοσύνης μπορούν επίσης να χρησιμοποιηθούν για τον 

έλεγχο της σημασίας των αντίστοιχων συντελεστών παλινδρόμησης. Πρακτικά, τα διαστήματα 

εμπιστοσύνης, θα πρέπει να είναι μικρότερα από τις απόλυτες τιμές των συντελεστών 

παλινδρόμησης, προκειμένου να υπάρχουν στατιστικά σημαντικές ανεξάρτητες μεταβλητές 

(Wold et al., 1984). 

Οι μετρήσεις επικύρωσης διαφοροποιούνται αν πρόκειται για μοντέλα παλινδρόμησης 

(Regression-based QSAR models), ή για μοντέλα ταξινόμησης (Classification-based QSAR 

models). Και οι δύο κατηγορίες μοντέλων έχουν τις δικές τους μετρήσεις επικύρωσης (Peter et 

al., 2018; Roy. Kunal et al., 2015). 

Για την επικύρωση μοντέλων που βασίζονται σε παλινδρόμηση, χρησιμοποιούνται μετρικές 

εσωτερικής επικύρωσης. Αυτές περιλαμβάνουν : 

 Την ελάχιστη τετραγωνική προσαρμογή (least square fitting) 

 Την τετραγωνική ριζά του μέσου τετραγωνικού σφάλματος (Root Mean Square Error of 

estimation, RMSE) 

 Την «Leave-One-Out (LOO)» 

 Την «Leave-Some-Out (LSO)»  

 Την «Leave-Group-Out (LGO)». 

 

Ο διαχωρισμός σε σύνολα εκπαίδευσης και δοκιμών είναι μια τεχνική επαλήθευσης που 

χρησιμοποιείται για την αξιολόγηση της απόδοσης ενός μοντέλου. Αρχικά, τα δεδομένα 

χωρίζονται σε ένα σύνολο εκπαίδευσης, από το οποίο προέρχεται το μοντέλο, και ένα σύνολο 

ελέγχου, στο οποίο εφαρμόζεται το μοντέλο για να εκτιμηθεί η προγνωστική του ισχύς. Ο 

διαχωρισμός γίνεται τυχαία με την επιλογή παρατηρήσεων για κάθε σύνολο. Επειδή η 

αποτελεσματικότητα κρίνεται σε μεγάλο βαθμό από τον διαχωρισμό, είναι χρήσιμο να 
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επαναληφθεί ο διαχωρισμός πολλές φορές. Αυτό γίνεται με την εφαρμογή της τεχνικής 

επαναλαμβανόμενου συνόλου δοκιμών, παίρνοντας το μέσο όρο των αποτελεσμάτων για να 

εκτιμηθεί η δυνατότητα πρόβλεψης του μοντέλου. (Boggia et al., 1997). 

 

4.4.5 Αρχή της Μηχανιστικής Ερμηνείας: 

 

Σύμφωνα με την Αρχή 5 (OECD, 2007), ένα QSAR "θα πρέπει να συνδέεται με μια μηχανιστική 

ερμηνεία, εάν είναι δυνατόν". Οι στατιστικές μέθοδοι που χρησιμοποιούνται για να 

περιγράψουν τις σχέσεις μεταξύ της χημικής δομής και της δράσης δεν προορίζονται να 

αντικαταστήσουν άλλες γνώσεις από τη χημεία και την τοξικολογία όταν τέτοιες γνώσεις 

υπάρχουν. Αυτοί που αξιολογούν το μοντέλο μπορούν να απαιτήσουν κατά την τεκμηρίωση 

του να περιλαμβάνει σκέψεις αν τα αποτελέσματα είναι συνεπή με την υπάρχουσα γνώση που 

σχετίζεται με την υπό μελέτη ιδιότητα, δηλαδή μια μηχανιστική ερμηνεία.  

Για μοντέλα βασισμένα σε εξισώσεις, η μηχανιστική ερμηνεία μπορεί να βασίζεται στη 

φυσικοχημική ερμηνεία κάθε περιγραφέα και τη συσχέτισή του με έναν μηχανισμό δράσης. 

Επιπλέον, αναμένεται να υπάρχει αναφορά εάν η μηχανιστική βάση του μοντέλου 

καθορίστηκε από πριν (π.χ., με προεπιλεγμένους περιγραφείς ή φράγματα για να ταιριάζουν 

με ένα συγκεκριμένο μηχανισμό δράσης) ή μετέπειτα (π.χ., μετά τη μοντελοποίηση, με την 

ερμηνεία του τελικού συνόλου εκπαίδευσης δομών και/ή περιγραφέων). 

Ο όρος «όπου αυτό είναι εφικτό», προστίθεται στην πέμπτη αρχή του ΟΟΣΑ για έναν πολύ 

απλό λόγο. Η εξέλιξη ενός μοντέλου είναι μια επαναληπτική διαδικασία που περιλαμβάνει τη 

στατιστική εξερεύνηση δεδομένων, τη δημιουργία υποθέσεων και την επαλήθευση τους. Η 

επαναληπτική διαδικασία γενικά οδηγεί σε μια σειρά βελτιώσεων στο σύνολο εκπαίδευσης, 

τόσο στις χημικές ουσίες, όσο και στους μοριακούς περιγραφείς. Η καταγραφή της ακολουθίας 

των υποθέσεων που εφαρμόστηκαν και ο μηχανιστικός σκοπός για την τελειοποίηση του 

συνόλου εκπαίδευσης σπάνια καταγράφονται από τις διαδικασίες επεξεργασίας δεδομένων, 

ακόμη κι αν αυτά αναφέρονται στη βιβλιογραφία. Συνεπώς, ένα μοντέλο μπορεί να στερείται 

μηχανιστικής ερμηνείας επειδή το μοντέλο βρίσκεται ακόμα σε πρώιμα στάδια ή επειδή τα 

μηχανιστικά στοιχεία του τομέα εφαρμογής δεν έχουν συλλεχθεί από τη βιβλιογραφία.  

Οι μηχανιστικές ερμηνείες ξεκινούν με τον αριθμό και τη φύση των μοριακών περιγραφέων 

που χρησιμοποιούνται στο μοντέλο. Ένας μοριακός περιγραφέας μπορεί να είναι μία 

μαθηματική αναπαράσταση των δομικών ιδιοτήτων των χημικών ουσιών. Η βάση για τη 

μηχανιστική ερμηνεία είναι η θεμελιώδης αρχή των QSAR, η οποία δηλώνει ότι οι ιδιότητες και 

οι βιολογικές αλληλεπιδράσεις μιας χημικής ουσίας εξαρτώνται από τη μοριακή τους δομή. 
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4.5 Υπολογισμός μοριακών περιγραφέων 

 

Η δομή ενός μορίου μπορεί να εκφραστεί από τους περιγραφικούς δείκτες (descriptors), οι 

οποίοι υπολογίζονται από κατάλληλα λογισμικά. Το περιεχόμενο της πληροφορίας που 

κωδικοποιείται σε έναν μοριακό περιγραφέα εξαρτάται από δυο βασικούς παράγοντες: α) τον 

τρόπο αναπαράστασης του μορίου και β) τον αλγόριθμο, ο οποίος χρησιμοποιείται για τον 

υπολογισμό της περιγραφικής μεταβλητής. Για τον υπολογισμό των περιγραφικών δεικτών με 

διάφορα λογισμικά προγράμματα, η δομή των μορίων εισάγεται στον υπολογιστή σχεδιαστικά 

ή με την απλοποιημένη γραφή SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry Structure). 

Σύμφωνα με τη γραφή SMILES το μόριο παριστάνεται σε μια γραμμή θεωρώντας μόνο τα 

«βαριά» άτομα (όλα τα άτομα πλην του υδρογόνου) τα οποία απεικονίζονται με τα σύμβολά 

τους στο περιοδικό σύστημα. Ειδικότερα, τα άτομα του άνθρακα και του αζώτου συμβολίζονται 

με πεζά (c, n) αν βρίσκονται σε αρωματικό πυρήνα και με κεφαλαία (C, N) αν είναι αλειφατικά. 

Ο διπλός αλειφατικός δεσμός συμβολίζεται με = και ο τριπλός με #, ενώ για τις διακλαδώσεις 

ανοίγονται παρενθέσεις . Ανάλογα με το επίπεδο των διαστάσεων που επηρεάζουν τον 

υπολογισμό τους, οι μεταβλητές κατατάσσονται σε μεταβλητές 1D, 2D ή 3D. Π.χ. το μοριακό 

βάρος αποτελεί μεταβλητή 1D, η λιποφιλία, η οποία υπολογίζεται με βάση το συντακτικό τύπο 

είναι 2D. Οι περιγραφείς 3D υπολογίζονται με βάση τη θερμοδυναμικά ευνοϊκή διαμόρφωση, 

μετά από ελαχιστοποίηση της ενέργειας και αντλούν πληροφορίες από την τριδιάστατη δομή. 

Στην κατηγορία αυτή ανήκουν τα κβαντομηχανικά μεγέθη, τα μήκη των δεσμών, οι γωνίες, η 

διπολική ροπή, τα μερικά φορτία καθώς και ορισμένες παράμετροι όγκου και επιφάνειας. 

Ανάλογα με τις πληροφορίες που περιέχουν, οι μοριακοί περιγραφείς κατατάσσονται σε 

φυσικοχημικούς, μοριακούς, κβαντομηχανικούς, τοπολογικούς, γεωμετρικούς και δομικούς. Οι 

φυσικοχημικές ιδιότητες περιλαμβάνουν τη λιποφιλία, τις σταθερές ιοντισμού, τη 

διαλυτότητα, τη μοριακή διαθλασιμότητα, την πολωσιμότητα κλπ. Μοριακές ιδιότητες 

αποτελούν η ικανότητα σχηματισμού δεσμών υδρογόνου, το μοριακό βάρος, παράμετροι 

συνολικού όγκου και επιφάνειας, η πολική επιφάνεια / τοπολογική πολική επιφάνεια, ο 

αριθμός των περιστρεφόμενων δεσμών, η αρωματικότητα κλπ. Οι κβαντομηχανικές ιδιότητες 

περιλαμβάνουν τη διπολική ροπή, παραμέτρους ενέργειας (ΕΗΟΜΟ, ΕLUMO, Ενεργειακό 

χάσμα), ηλεκτροστατικά δυναμικά, μερικά φορτία κλπ. .Για τον υπολογισμό τους απαιτείται η 

γεωμετρική βελτιστοποίηση του μορίου. Γεωμετρικές ιδιότητες θεωρούνται οι αποστάσεις 

μεταξύ ατόμων, γωνίες και δίεδρες γωνίες, συμμετρίες, ο καθορισμός κεντροειδούς κλπ. Οι 

τοπολογικές παράμετροι αποτελούν μια ευρύτατη κατηγορία περιγραφικών δεικτών που 

περιλαμβάνει δείκτες μοριακής συνδετικότητας (connectivity indices) και δείκτες μοριακού 

σχήματος (shape indices), που αφορούν σε ολόκληρο το μόριο, αλλά και τους 

ηλεκτροτοπολογικούς δείκτες (electrotopological state indices, E-state) που επικεντρώνονται 

σε συγκεκριμένα άτομα του μορίου. Οι τοπολογικοί δείκτες προκύπτουν με βάση τη θεωρία 

των γράφων. Οι ευρύτερα χρησιμοποιούμενοι τοπολογικοί δείκτες είναι οι δείκτες χ και E-state 
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του Kier. Για τον υπολογισμό των δεικτών λαμβάνεται υπόψη ο σκελετός του μορίου χωρίς τα 

υδρογόνα. Κάθε άτομο χαρακτηρίζεται με έναν αριθμό που προκύπτει ανάλογα με τα άτομα 

(υδρογόνα και βαριά άτομα) με τα οποία είναι συνδεδεμένο. Ακολούθως καθορίζονται τα 

μονοπάτια από τα οποία αποτελείται το μόριο και λαμβάνοντας υπόψη διαφορετικό αριθμό 

μονοπατιών καθορίζεται η τάξη του δείκτη (R. Todeschini, 2000) 

Ένας αξιόπιστος τρόπος εξαγωγής μοριακών περιγραφέων είναι η πλατφόρμα του ChemDes 

που περιέχει το Padel Descriptror. Είναι ένα ελέυθερο λογισμικό που εξάγει μοριακούς 

περιγραφικούς δείκτες . Στο Padel Descriptor μπορούν να εξαχθούν 1D και 2D μοριακοί δείκτες, 

ενώ υπάρχει και δυνατότητα μετατροπής 3D μοριακών δεικτών και χωρίζονται σε 16 

κατηγορίες : 

1. Τοπολογικοί Περιγραφείς (Topological Descriptors) 

2. Μοριακοί Περιγραφείς με Εξισορρόπηση Βάρους (WHIM Descriptors, Weighted 

Holistic Invariant Molecular) 

3. Περιγραφείς Ακτινικής Κατανομής (Radial Distribution Function, RDF descriptors)  

4. Περιγραφείς Ιδιοτήτων Μορίου (Molecular property descriptors)   

5. Περιγραφείς Κάπα (Kappa descriptors)  

6. Γεωμετρικοί περιγραφείς (Geometrical descriptors)  

7. Ηλεκτροτοπολογικοί περιγραφείς (E-state descriptors)  

8. Περιγραφείς Φορτισμένης Πολικής Επιφάνειας (Charge Polar Surface Area, CPSA 

descriptors ) 

9. Περιγραφείς Σύστασης (Constitutional descriptors)  

10. Περιγραφείς Σύνδεσης (Connectivity descriptors)  

11. Περιγραφείς Burden (Burden descriptors) 

12. Περιγραφείς Basak (Basak descriptors)  

13. Περιγραφείς σύνδεσης-τοπολογίας (Burden Connectivity-Topological (BCUT) 

descriptors) 

14. Περιγραφείς αυτοσυσχέτισης (Autocorrelation descriptors)  

15. Τρισδιάστατοι περιγραφείς αυτοσυσχέτισης (3D Autocorrelation descriptors)  

16. Κβαντικοί Περιγραφείς (Quantum chemical descriptors) 
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 4.6 Παραδείγματα μελετών 

 

Ο Ya Wang και οι συνεργάτες του, ασχολήθηκαν με τον προσδιορισμό του συντελεστή 

μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού με μεθόδους ποσοτικής σχέσης δομής δράσης. 

Χρησιμοποίησαν πειραματικές τιμές του συντελεστή κατανομής 824 οργανικών ενώσεων που 

ανήκουν σε ένα μεγάλο εύρος χημικών κατηγοριών. Επίσης με τη χρήση του λογισμικού Dragon 

υπολόγισαν 4885 μοριακούς περιγραφικούς δείκτες. Οι στατιστικές τιμές του μοντέλου 

παρουσιάζουν υψηλό βαθμό προσαρμογής και προβλεπτικής ικανότητας : R²adj = 0.854, 

RMSEtra = 0.472, F-statistic = 402.193, p <0.001, Q²LOO = 0.850, Q²BOOT = 0.797, Q²ext = 0.761, 

και RMSEext 0.558. Το μοντέλο κατέληξε στις εξής σημαντικές μεταβλητές : MLOGP2, a, O-058 

, ATSC8v ,nN , nROH , P-117 , SpMaxA, Mor16u, με το τετράγωνο του συντελεστή διαίρεσης 

Moriguchi οκτανόλης-νερού (MLOGP²) να εξηγεί το 66,5% της συνολικής διακύμανσης. 

Οι Lang Jiang et al. (2022) ανέπτυξαν μοντελο ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης για την 

πρόβλεψη του λογαρίθμου του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 22 

υπερφθοροαλκυλιωμένων ενώσεων. Μετά από σταδιακή γραμμική παλινδρόμηση με χρήση 

του λογισμικού SPSS, προέκυψε το βέλτιστο μοντέλο QSAR. Η συνολική επαλήθευση και 

αξιολόγηση του μοντέλου δείχνουν ότι το αναπτυγμένο μοντέλο έχει καλή προσαρμογή, 

δυναμική και προβλεπτική ικανότητα (R2=0.962, Q2=0.920, RMSEtra=0.212, F=82.269, p<0.001, 

RMSEtest=0.219) και μπορεί να προβλέψει με ακρίβεια το log Koc των PFASs (εντός του πεδίου 

εφαρμογής που ορίζεται από το μοντέλο). Το μοριακό βάρος (MW), η ενέργεια του 

χαμηλότερου αδέσμευτου μοριακού τροχιακού (ELUMO), η μέγιστη ενέργεια ιονισμού στη 

μοριακή επιφάνεια (ALIEmax), και η διπολική ροπή (μ) είναι οι κύριες δομικές μεταβλητές που 

επηρεάζουν τον συντελεστή.  

Οι Gousheng et al. (2022) ανέπτυξαν μοντελο ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης για την 

πρόβλεψη του λογάριθμου του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 42 πολικών 

ενώσεων. Μετά από πολλαπλή γραμμική παλινδρόμηση με χρήση του λογισμικού Origin 6.0 , 

προέκυψε το βέλτιστο μοντέλο QSAR. Η συνολική επαλήθευση και αξιολόγηση του μοντέλου 

δείχνουν ότι έχει καλή προσαρμογή, δυναμική και προβλεπτική ικανότητα (R2=0.775, 

R2
adj=0.750, SE=0.374, F=31.82). Η ενέργεια του χαμηλότερου αδέσμευτου μοριακού 

τροχιακού (ELUMO), η ενέργεια υψηλότερου δεσμευμένου τροχιακού (EΗΟΜΟ), η διπολική ροπή 

(μ), η πολικότητα (α) και το ατομικό φορτίο (q) είναι οι κύριες δομικές μεταβλητές που 

επηρεάζουν τον συντελεστή. 

Οι Reddy et al. μελέτησαν 45 υποκατεστημένες φαινυλουρίες για την πρόβλεψη του 

συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού με ποσοτικές σχέσεις δομής-δράσης και 

χρήση μοριακών περιγραφικών δεικτών. Το μοντέλο κατέχει βαθμό προσαρμογής R2= 0.7, 

F=17,4. και κατέληξε στις εξής σημαντικές μεταβλητές : μοριακός όγκος Van der Waals (VDWv), 

ενέργεια του χαμηλότερου μοριακού τροχιακού (ELUMO), και διπολική ροπή(μ). 
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Οι Y. Wang et al., (2021) μελέτησαν την πρόβλεψη της προσρόφησης οργανικών ρύπων σε 

νανοφύλλα νιτριδίου του βορίου με μοντέλα ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης. Τέσσερα 

μοντέλα αναπτύχθηκαν για να προβλέψουν τον λογάριθμο των τιμών σταθεράς ισορροπίας 

προσρόφησης (logKd) οργανικών ρύπων σε νανοφύλλα νιτριδίου βορίου τόσο σε αέρια όσο και 

σε υδατικά περιβάλλοντα, διερευνόντας την προσρόφηση 28 αρωματικών ενώσεων σε 

νανοφύλλα νιτριδίου του βορίου, εντοπίζοντας ότι τα νανοφύλλα νιτριδίου του βορίου έχουν 

μεγαλύτερη ικανότητα προσρόφησης από το γραφένιο. Οι αλληλεπιδράσεις Van der Waals 

κυριαρχούν στην αέρια προσρόφηση, ενώ οι υδρόφοβες αλληλεπιδράσεις και οι 

αλληλεπιδράσεις van der Waals κυριαρχούν στην υδατική προσρόφηση, όπως φάνηκαν από 

τα αποτελέσματα.  

Οι Yonghua Shao et al (2013) ανέπτυξαν μοντέλα ποσοτικής σχέσης δομής-δράσης για την 

πρόβλεψη του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού για την αξιολόγηση του 

περιβαλλοντικού κινδύνου των 964 μη ιοντικών ενώσεων. Για την ανάπτυξη των μοντέλων 

QSPR χρησιμοποιήθηκαν η πολλαπλή γραμμική παλινδρόμηση (Multiple Linear Regression, 

MLR), η λογιστική παλινδρόμηση (Logistic Linear Regression, LLR) και η μέθοδος του ελάχιστων 

τετραγώνων με υποστήριξη διανυσματικής μηχανής (Least Squares Support Vector Machine, 

LS-SVM), βασισμένες στους τέσσερις πιο σχετικούς θεωρητικούς μοριακούς περιγραφείς που 

επιλέχθηκαν μέσω της διαδικασίας επιλογής υποσυνόλου μεταβλητών από γενετικούς 

αλγορίθμους (Genetic Algorithm Variable Subset Selection, GA-VSS). Τα αποτελέσματα έδειξαν 

ότι το μοντέλο LS-SVM είχε καλύτερη απόδοση σε σύγκριση με τα μοντέλα γραμμικής 

παλινδρόμησης και τοπικής παλινδρόμησης. Για το καλύτερο μοντέλο οι συντελεστές 

συσχέτισης (R2) για τα δεδομένα εκπαίδευσης ήταν 0.913 και ο συντελεστής συμφωνίας 

συσχέτισης (Concordance Correlation Coefficient, CCC) για τα δεδομένα πρόβλεψης ήταν 

0.917. Η τετραγωνική ρίζα των μέσων τετραγωνικών σφαλμάτων (RMSE, ) ήταν 0.330 και 0.426, 

αντίστοιχα. Τα αποτελέσματα των εσωτερικών και εξωτερικών επικυρώσεων μαζί με την 

ανάλυση του πεδίου εφαρμογής δείχνουν ότι τα προτεινόμενα μοντέλα στην εργασία 

παρέχουν καλή πρόβλεψη και θα μπορούσαν να παρέχουν ένα χρήσιμο εργαλείο για την 

πρόβλεψη του συντελεστή απορρόφησης στο έδαφος νέων ενώσεων. Ο πιο σημαντικός 

περιγραφέας είναι ο «MLOGP», που είναι ο συντελεστής διαίρεσης οκτανόλης-νερού του 

Moriguchi. Ο δεύτερος πιο σημαντικός περιγραφέας είναι ο «X4v», ο οποίος ανήκει στους 

περιγραφείς δεικτών συνδεσιμότητας. (Kier και Hall, 1976, 1983). Επόμενος περιγραφέας είναι 

ο  DP15  που αντιπροσωπεύει τη γενική τρισδιάστατη δομή του μορίου. Και τελικός 

περιγραφέας AAC αντιπροσωπεύει το μέσο δείκτη πληροφοριών στην ατομική σύνθεση του 

μορίου. Από την παραπάνω ανάλυση, μπορεί να διαπιστωθεί ότι οι συντελεστές προσρόφησης 

από το έδαφος των μη-ιονικών οργανικών χημικών επηρεάζονται κυρίως από την υδροφοβική 

φύση του μορίου, το περιεχόμενο οργανικού άνθρακα και την τρισδιάστατη γεωμετρική δομή. 
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Κεφάλαιο 5ο:  Πειραματικό μέρος 

 

5.1 Πειραματικός Σχεδιασμός 

 

 

→→                                                                           → 

 

                             ↓                                                                         ↓ 

 

→ →  

 

                                                                                                                                      ↓ 

 

             ←       ← 

 

                                  ↓ 

 

 

 

 

 

Στην Εικόνα 5.1  παρουσιάζεται ο πειραματικός σχεδιασμός που ακολουθήθηκε με σκοπό την 

ανάπτυξη Ποσοτικών Σχέσεων Δομής-Δράσης για την πρόβλεψη της ρόφησης οργανικών 

ρυπαντών στο έδαφος. Για κάθε βήμα αναλυτικά:  

1. Επιλέχθηκαν 103 οργανικές ενώσεις που ανήκουν στην κατηγορία των αναδυόμενων 

ρύπων (φάρμακα, φυτοφάρμακα, προιόντα προσωπική φροντίδας, τεχνητά γλυκαντικά 

κ.ά). 

2. Συγκεντρώθηκαν πειραματικές τιμές του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-

νερού από τη βιβλιογραφία για τις 103 χημικές ενώσεις. Επιπλέον, για όσες ενώσεις 

5.  Ανάπτυξη μοντέλου στα 

δεδομένα εκπαίδευσης 

 

4. Διαίρεση συνόλου δεδομένων  

σε δεδομένα εκπαίδευσης και 

ελέγχου 

6.  Επικύρωση μοντέλου στα 

δεδομένα ελέγχου 

1.  Επιλογή Ενώσεων υπό μελέτη  

 

2. Βιβλιογραφική συλλογή 

δεδομένων συντελεστή μερισμού 

οργανικού άνθρακα-νερού  

3.  Εξαγωγή παραμέτρων μοριακών 

περιγραφικών δεικτών από το 

Padel Descriptor  

Εικόνα 5.1  Σχηματική αναπαράσταση πειραματικού σχεδιασμού 

7.  Προσδιορισμός του πεδίου 

εφαρμοσιμότητας του μοντέλου 
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δεν βρέθηκε βιβλιογραφική τιμή του συντελεστή, η επιλογή των συντελεστών 

πραγματοποιήθηκε από το λογισμικό EPI SUITE.  

3. Για κάθε μία από αυτές τις ενώσεις εξήχθησαν μοριακοί περιγραφικοί δείκτες μέσω του 

PadelDescriptor του ChemDes. Τα δεδομένα αυτά αποτέλεσαν τη βάση για τη 

δημιουργία του συνόλου δεδομένων που χρησιμοποιήθηκε στην ανάλυση.  

4. Το σύνολο δεδομένων χωρίστηκε τυχαία σε δεδομένα εκπαίδευσης και ελέγχου με 

ποσοστό 75% στα δεδομένα εκπαίδευσης. 

5. Το μοντέλο αναπτύχθηκε με συσχέτιση των συντελεστών μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερού με τους μοριακούς περιγραφικούς δείκτες στο σύνολο εκπαίδευσης 

χρησιμοποιώντας τη μέθοδο της πολλαπλής γραμμικής παλινδρόμησης. 

6. Η επικύρωση του μοντέλου πραγματοποιήθηκε με βάση το σύνολο ελέγχου, 

συγκρίνοντας τις προβλεπόμενες τιμές του μοντέλου με τις πειραματικές 

βιβλιογραφικές τιμές. 

7. Για το βέλτιστο μοντέλο που αναπτύχθηκε, προσδιορίστηκε το πεδίο εφαρμοσιμότητάς 

του. 

 

5.2 Ενώσεις υπό μελέτη 

 

Η παρούσα μελέτη επικεντρώνεται σε οργανικές ενώσεις που ανήκουν στους αναδυόμενους 

ρύπους. Πιο συγκεκριμένα επιλέχθηκαν 103 χημικές ενώσεις που περιέχονται σε φάρμακα, 

φυτοφάρμακα, προϊόντα προσωπικής φροντίδας, κ.ά. Παρακάτω παρουσιάζονται οι υπό 

μελέτη ενώσεις του μοντέλου που αναπτύχθηκε, καθώς και η δομή τους. Η δομή των ενώσεων 

εξήχθη από την ιστοσελίδα του PubChem. Το PubChem είναι μια βάση δεδομένων που παρέχει 

πληροφορίες σχετικά με χημικές ενώσεις. Έχει δημιουργηθεί από το Εθνικό Κέντρο 

Βιοτεχνολογίας Πληροφοριών (National Center for Biotechnology Information, NCBI) των 

Ηνωμένων Πολιτειών και αποτελεί μέρος του Εθνικού Ινστιτούτου Υγείας (National Institute of 

Health, NIH). 

 

Πίνακας 5.1 Ενώσεις υπό μελέτη 

Α/Α Ένωση Δομή Α/Α Ένωση Δομή 

1. DDT 

 

2. Metolachlor 
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3. Malathion 

 

4. Captan 

 
5. Diuron 

 

 

6. Thia- 
bendazole 

 
7. Propiconaole 

 

8. Fenoxaprop-
ethyl 

 
9. Ethylenebisdi

thiocarbamic 
acid 

 

10. Clopyralid 
 

 
11. Dimethoate 

 

12. Flumioxazin 

 
13. Hexazinone 

 

14. Quinclorac 
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15. Tebuconazole 

 

16. Trifluralin 

 
17. Fenamidone 

 

18. Paracetamol 

 
19. Dichloro-

ethane 

 

20. Hexachloro-
benzen 

 

 
21. Dioxan 

 

22. Benzene 
 

 
23. Toluene 

 

24. o-Xylene 

 
25. Ethylbenzene 

 

26. Styrene 
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27. Vinyl chloride 

 

28. Naphthalene 
 

 
29. Ethylene 

dibromide 
 

 

30. Chloro-
benzene 

 

 
31. 1,2-Dichloro-

ethane 

 

32. 1,2-Dichloro-
propane 

 

 
33. Carbon 

tetrachloride 
 

 

34. 1,1,1-
Trichloro-

ethane 
 

 
35. Methylene 

chloride 

 

36. Bromo-
benzene 

 
 

 
37. 1,1 Dicloro-

ethylene 

 

38. 1,3 Dichloro-
benzene 
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39. 1,4 Dichloro-
benzene 

 

40. 1,2,4-
Trichloro-
benzene 

 

 
41. 1,2 Dichloro-

benzene 
 

 

42. 1,2,3-
Trichloro-
benzene 

 

 
43. Cloroform 

 

 

44. 44. PFBA 

 
45. PFPeA 

 

46. Perfluoro-
hexanoic acid 

 

 
47. PFHpA 

 

48. PFOA 

 
49. PFNA 

 

50. PFDA 
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51. PFUnDA 
 

 

52. PFDoDA 

 
53. PFBS 

 

54. PFHxS 

 
55. PFOS 

 

56. FOSA 

 
57. 1-Octane-

sulfonic acid 

 

58. PFOSA 

 
59. Ethylparaben 

 

60. Nor-
ethindrone 

 
61. Desogestrel 

 

62. Ofloxacin 
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63. Propranolol 

 

64. Naproxen 
 

 
65. Atenolol 

 

66. Ciprofloxacin 

 
67. Norfloxacin 

 

68. Ofloxacin 

 
69. Oxy-

tetracycline 

 

70. Triclosan 
 

 
71. Carba-

mazepine 

 

72. Diclofenac 

 
73. Fluocetine 

 

74. Ibuprofen 
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75. Ketoprofen 
 

 

76. Acenaphtene 
 
 

 
77. Aldrin 

 

78. Anthracene 
 

 
79. DDD 

 

80. DDE 

 
81. 1,2 Dichloro-

propane 
 

 

 

82. 1,3 Dichloro-
propene 

 
83. Dieldrin 

 

84. Diethyl-
phthalate 

 
85. Endrin 

 

86. Fluoranthene 
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87. Heptachlor 
 

 

88. Methoxychlor 
 

 
89. Methyl 

Bromide 
 

 

90. Paraquat 
 

 
91. Nitrobenzene 

 

92. Pyrene 
 

 
93. 1,1,2,2 

Tetrachloro-
ethane 

 

 

94. Tetrachloro-
ethylene 

 
95. Toxaphene 

 

96. m-Xylene 

 
97. p-Xylene 

 

98. Di-n-Butyl 
Phthalate 
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99. Chlordane 

 

100. Butyl Benzyl 
Phtalate 

 

 
101. Benzo(a)pyre

ne 

 

102. Benz(a)antha
cene 

 
103. 1,1 

Dichloroethe
ne 

 

   

 

5.3 Βιβλιογραφική συλλογή συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 

(Koc) 

 

Οι πειραματικές τιμές του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού για 103 οργανικές 

ενώσεις συγκεντρώθηκαν από το EPI Suite και από τη βιβλιογραφία. Στη συνέχεια 

υπολογίστηκε ο δεκαδικός λογάριθμος του συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 

για κάθε ένωση. Παρουσιάζονται τα αποτελέσματα στον Πίνακα 5.1. 

 

Πίνακας 5.2 Αποτελέσματα Βιβλιογραφικής Αναζήτησης Πειραματικών Τιμών logKoc 

Ένωση logKoc[L/Kg] Πηγές 

 Paraquat 1,40 PubChem 

 DDT 5,90 Gerstl & Mingelgrin (1984) 

 Metolachlor 2,46 EpiWed 4.1 

 Malathion 2,36 EpiWed 4.1 

 Captan 2,30 EpiWed 4.1 

 Diuron 2,40 EpiWed 4.1 
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 Thiabendazole 3,24 EpiWed 4.1 

 Propiconazole 3,39 EpiWed 4.1 

 Fenoxaprop-ethyl 3,98 EpiWed 4.1 

Ethylenebisdithiocarbamic acid 2,74 EpiWed 4.1 

 Clopyralid 1,56 EpiWed 4.1 

 Dimethoate 1,20 EpiWed 4.1 

 Flumioxazin 3,15 Sumitomo Chemicak Agro Europe S.A.S. 

 Hexazinone 1,73 EpiWed 4.1 

 Quinclorac 1,70 Brendan Michael Marsh(2016) 

 Tebuconazole 3,18 Pubchem 

 Trifluralin 4,20 EpiWed 4.1 

 Fenamidone 2,59 Bayercropscience 

Paracetamol 1,40 Umweltbundesamt(2021) 

 Dichloroethane 1,48 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 Hexachlorobenzene 3,74 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 Dioxan 4,20 EpiWed 4.1 

 Benzene 1,75 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 Toluene 2,07 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 o-Xylene 2,25 EpiWed 4.1 

 Ethylbenzene 2,23 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 Styrene 2,96 EpiWed 4.1 

 Vinyl chloride 2,38 https://semspub.epa.gov/work/HQ/175223.pdf 

 Naphthalene 2,96 EpiWed 4.1 

 Ethylene dibromide 1,71 EpiWed 4.1 

 Chlorobenzene 2,15 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 1,2-Dichloroethane 1,52 EpiWed 4.1 

 1,2-Dichloropropane 1,67 EpiWed 4.1 

 Carbon tetrachloride 1,85 Nordanstorm (2021), (Stendahl, 2020) 

 1,1,1-Trichloroethane 1,95 EpiWed 4.1 

 Methylene chloride 1,44 EpiWed 4.1 

 Bromobenzene 2,49 EpiWed 4.1 

 1,1-Dichloroethylene 1,81 EpiWed 4.1 

 1,1-Dichloroethene 1,81 EpiWed 4.1 

 1,3-Dichlorobenzene 2,58 EpiWed 4.1 

 1,4-Dichlorobenzene 2,65 EpiWed 4.1 

 1,2,4-Trichlorobenzene 3,10 EpiWed 4.1 

 1,2-Dichlorobenzene 2,56 EpiWed 4.1 
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 1,2,3-Trichlorobenzene 3,33 EpiWed 4.1 

 Chloroform 1,60 EpiWed 4.1 

PFBA  1,88 Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013) 

PFPeA  1,36 Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013) 

PFHxA  1,86 Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013) 

PFHpA  1,93 Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013) 

PFOA  3,21 
Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013), Higgins 

and Luthy (2006)15) 

PFNA  3,71 
Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013), Labadie 

and Chevreuil (2011) 

PFDA  4,31 
Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013), Labadie 

and Chevreuil (2011) 

PFUnDA  4,81 
Nordanstorm (2021), Guelfo and Higgins (2013), Labadie 

and Chevreuil (2011) 

PFDoDA 5,65 Nordanstorm (2021), Labadie and Chevreuil (2011) 

PFBS  1,60 
Nordanstorm (2021), Milinovic et al. (2015), Guelfo and 

Higgins (2013)  

PFHxS  3,41 
Labadie and Chevreuil (2011), Higgins and Luthy (2006), 

Ahrens et al. (2011b) 

PFOS  3,51 Nordanstorm (2021) 

FOSA  4,38 
Nordanstorm (2021), Labadie and Chevreuil (2011), 

Higgins and Luthy (2006) 

6:2 PFTS  4,10 Nordanstorm (2021) 

PFOSA 5,10 
Nordanstorm (2021), Ahrens et al. (2011b), Ahrens et al. 

(2010) 

Ethylparaben 2,21 Nordanstorm (2021), Nguyen et al. (2016) 

 Norethindrone 2,34 Nordanstorm (2021), Liu and Lee (2007)  

 Desogestrel 2,84 Nordanstorm (2021),  Liu and Lee (2005) 

Ofloxacin 5,28 Nordanstorm (2021), Liu and Lee (2007)  

Propranolol 3,95 Yamamoto et al. 2009,Drillia et al. 2005 

Naproxen 2,41 Barron et al. 2009,(Xu et al.2009) 

Atenolol 2,60 AstraZeneca 

Ciprofloxacin  3,10 Thiele-Bruhn 2003 

Norfloxacin 5,15 Peruchi et al. 2015 

Levofloxacin 4,60 Thiele-Bruhn 2003 

Oxytetracycline 1,99 Jones et al. 2002 

Triclosan 3,54 Barron et al. 2009 

Carbamazepine 2,56 AstraZeneca 

Diclofenac 2,39 Barron et al. 2009 

Fluoxetine 4,30 Oakes et al. 2010 

Ibuprofen 2,06 Xu et al. 2009a 

Ketoprofen 2,00 PubChem 
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Acenapthene 3,69 Szabo (1990a) 

Aldrin 4,69 Lord et al. (1980),Briggs (1981) 

Anthracene 5,55 McCarthy & Jimenez (1985),Karichkoff (1981) 

DDD 4,66 Szabo et al. (1990a) 

DDE 4,94 Koch (1983) 

1,2 Dichloropropane 1,67 Chiou et al. (1979) 

1,3 Dichloropropene 1,43 Leistra (1970),Wauchope et al. (1992) 

Dieldrin 4,41 Sharom et al. (1980) 

Diethylphthalate 1,91 Russell & McDuffie (1986) 

Endrin 4,03 Sharom et al. (1980) 

Fluoranthene 4,69 Szabo et al. (1990a),Abdul & Gibson (1986) 

Heptachlor 3,98 Jury et al. (1990),Gustafson (1989) 

Methoxychlor 4,90 Karickhoff et al. (1979) 

Methyl Bromide 0,95 Briggs (1981) 

Nitrobenzene 2,08 Seip et al. (1986),Wilson et al. (1981),Briggs (1981) 

Pyrene 4,83 Means et al. (1980),Means et al. (1980) 

1,1,2,2 Tetrachloroethane 1,90 Chiou et al. (1979) 

Tetrachloroethylene 2,42 Seip et al. (1986),Schwarzenbach & Westall (1981) 

Toxaphene 4,98 Gustafson (1989) 

m-Xylene 2,29 Seip et al. (1986),Abdul et al. (1987) 

p-Xylene 2,49 Vowles & Mantoura (1987)  

Di-n-Butyl Phthalate 3,20 Russell & McDuffie (1986) 

Chlordane 4,71 Johnson-Logan et al. (1992),Chin & Weber (1989) 

Butyl Benzyl Phtalate 4,14 Russell & McDuffie (1986),Gledhill (1980) 

Benzo(a)pyrene 5,99 Landrum et al. (1984),McCarthy & Jimenez (1985) 

Benz(a)anthacene 5,55 McCarthy & Jimenez (1985),Landrum et al. (1984) 

 

5.4 Αποτελέσματα Εξαγωγής Περιγραφικών Μοριακών Δεικτών 

 

Συνολικά εξήχθησαν 1977 μοριακοί δείκτες. Η εξαγωγή έγινε στο Padel Descriptor του 

ChemDes (CBDD Group, Κίνα). Το ChemDes είναι μια διαδικτυακή πλατφόρμα που παρέχει 

υπηρεσίες για τον υπολογισμό μοριακών δεικτών για χημικά μόρια. Στον Πίνακα 5.2 

παρουσιάζονται οι δείκτες οι οποίοι αποδείχθηκαν στατιστικά σημαντικοί κατά την κατασκευή 

του μοντέλου.  
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Πίνακας 5.3 Αποτελέσματα Αναζήτησης Μοριακών Περιγραφικών Δεικτών 

Όνομα LipoaffinityIndex Mi MW 
BCUTc-

1l 
C1SP3 R_TpiPCTPC 

 Paraquat 7,25 7,58 186,12 -0,39 0,00 12,81 

 DDT 9,02 7,38 351,91 -0,18 1,00 5,82 

 Metolachlor 7,25 7,64 283,13 -0,38 5,00 3,49 

 Malathion 2,58 7,63 330,04 -0,36 4,00 1,30 

 Captan 2,28 7,51 298,93 -0,28 0,00 1,69 

 Diuron 4,66 7,63 232,02 -0,26 0,00 3,61 

 Thiabendazole 4,16 7,46 201,04 -0,30 0,00 17,10 

 Propiconazole 6,73 7,63 341,07 -0,34 3,00 3,72 

 Fenoxaprop-ethyl 6,47 7,53 361,07 -0,33 3,00 8,61 

Ethylenebisdithiocarbamic 

acid 
1,85 7,46 211,96 -0,28 2,00 1,35 

 Clopyralid 2,04 7,53 190,95 -0,33 0,00 3,99 

 Dimethoate 2,27 7,64 229,00 -0,35 1,00 1,29 

 Flumioxazin 4,79 7,58 354,10 -0,33 2,00 4,42 

 Hexazinone 4,78 7,76 252,16 -0,30 0,00 1,68 

 Quinclorac 3,84 7,43 240,97 -0,33 0,00 11,02 

 Tebuconazole 7,79 7,65 307,15 -0,41 4,00 3,26 

 Trifluralin 5,86 7,90 335,11 -0,27 5,00 4,05 

 Fenamidone 6,95 7,53 311,11 -0,28 1,00 4,64 

Paracetamol 2,70 7,61 151,06 -0,39 1,00 3,78 

 Dichloroethane 2,28 7,70 97,97 -0,18 2,00 1,00 

 Hexachlorobenzene 4,35 7,25 281,81 -0,17 0,00 3,57 

 Dioxan 1,50 7,74 88,05 -0,40 4,00 1,00 

 Benzene 3,59 7,44 78,05 -0,21 0,00 3,46 

 Toluene 4,23 7,49 92,06 -0,20 1,00 3,46 

 o-Xylene 4,88 7,52 106,08 -0,15 2,00 3,50 

 Ethylbenzene 4,89 7,52 106,08 -0,20 1,00 3,42 

 Styrene 4,90 7,44 104,06 -0,19 0,00 4,10 

 Vinyl chloride 1,93 7,61 61,99 -0,19 0,00 1,33 

 Naphthalene 5,87 7,36 128,06 -0,21 0,00 10,72 

 Ethylene dibromide 2,97 7,53 185,87 -0,19 2,00 1,00 

 Chlorobenzene 3,75 7,41 112,01 -0,18 0,00 3,46 

 1,2-Dichloroethane 2,29 7,70 97,97 -0,21 2,00 1,00 

 1,2-Dichloropropane 3,00 7,69 111,98 -0,21 2,00 1,00 

 Carbon tetrachloride 1,96 7,56 151,88 -0,12 0,00 1,00 

 1,1,1-Trichloroethane 2,48 7,65 131,93 -0,15 2,00 1,00 
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 Methylene chloride 1,56 7,71 83,95 -0,19 0,00 1,00 

 Bromobenzene 3,90 7,35 155,96 -0,16 0,00 3,46 

 1,1-Dichloroethylene 1,63 7,55 95,95 -0,15 0,00 1,30 

Levofloxacin 3,92 8,04 381,93 -0,17 0,00 2,43 

 1,3-Dichlorobenzene 3,90 7,38 145,97 -0,18 0,00 3,47 

 1,4-Dichlorobenzene 3,91 7,38 145,97 -0,18 0,00 3,46 

 1,2,4-Trichlorobenzene 4,04 7,35 179,93 -0,17 0,00 3,49 

 1,2-Dichlorobenzene 3,89 7,38 145,97 -0,17 0,00 3,50 

 1,2,3-Trichlorobenzene 4,02 7,35 179,93 -0,17 0,00 3,52 

 Chloroform 1,80 7,64 117,91 -0,15 0,00 1,00 

PFBA  6,79 8,89 213,99 -0,33 1,00 1,13 

PFPeA  8,28 8,94 263,98 -0,34 1,00 1,11 

PFHxA  9,70 8,98 313,98 -0,34 1,00 1,09 

PFHpA  11,07 9,01 363,98 -0,34 1,00 1,08 

PFOA  12,40 9,03 413,97 -0,33 1,00 1,07 

PFNA  13,68 9,05 463,97 -0,34 1,00 1,07 

PFDA  14,95 9,07 513,97 -0,34 1,00 1,06 

PFUnDA  16,18 9,08 563,96 -0,34 1,00 1,05 

PFDoDA  17,40 9,09 613,96 -0,33 1,00 1,04 

PFBS  7,70 8,87 299,95 -0,28 2,00 1,22 

PFHxS  10,42 8,95 399,94 -0,28 2,00 1,16 

PFOS  12,99 9,00 499,94 -0,28 2,00 1,13 

FOSA  13,25 8,99 498,95 -0,22 2,00 1,13 

6:2 FTS  8,82 8,70 427,98 -0,29 2,00 1,15 

PFOSA 13,25 8,99 498,95 -0,22 2,00 1,13 

Ethylparaben 2,88 7,57 166,06 -0,39 2,00 3,67 

 Norethindrone 7,06 7,56 298,19 -0,38 1,00 1,52 

 Desogestrel 9,59 7,56 310,23 -0,38 1,00 1,45 

Ofloxacin 6,39 7,68 361,14 -0,35 6,00 4,47 

Propranolol 7,23 7,60 259,16 -0,41 4,00 7,68 

Naproxen 5,77 7,51 230,09 -0,35 1,00 10,11 

Atenolol 4,59 7,69 266,16 -0,41 4,00 3,24 

Ciprofloxacin  6,13 7,67 331,13 -0,35 4,00 4,71 

Norfloxacin 6,08 7,69 319,13 -0,35 6,00 4,94 

Oxytetracycline 6,02 7,42 418,92 -0,29 0,00 6,89 

Triclosan 5,43 7,4 287,95 -0,36 0,00 6,81 

Carbamazepine 6,51 7,48 236,09 -0,28 0,00 9,08 

Diclofenac 5,92 7,48 295,02 -0,33 0,00 6,36 

Fluoxetine 9,99 7,73 309,13 -0,34 2,00 4,63 

Ibuprofen 6,10 7,59 206,13 -0,35 3,00 3,61 
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Ketoprofen 5,62 7,47 254,09 -0,35 1,00 6,59 

Acenapthene 6,73 7,38 154,08 -0,19 0,00 9,88 

Aldrin 6,53 7,41 361,88 -0,19 0,00 1,81 

Anthracene 8,16 7,33 178,08 -0,21 0,00 18,80 

DDD 8,82 7,39 317,95 -0,18 1,00 6,17 

DDE 7,42 7,33 315,94 -0,18 0,00 6,97 

1,2 Dichloropropane 3,00 7,69 111,98 -0,21 2,00 1,00 

1,3 Dichloropropene 2,63 7,59 109,97 -0,21 1,00 1,40 

Dieldrin 5,66 7,44 377,87 -0,37 0,00 1,34 

Diethylphthalate 3,91 7,58 222,09 -0,31 4,00 4,13 

Endrin 5,66 7,44 377,87 -0,37 0,00 1,34 

Fluoranthene 9,26 7,28 202,08 -0,19 0,00 22,75 

Heptachlor 5,69 7,39 369,82 -0,21 0,00 1,93 

Methoxychlor 8,94 7,49 344,01 -0,35 1,00 5,76 

Methyl Bromide 1,59 7,65 93,94 -0,20 0,00 1,00 

 1,1-Dichloroethene 1,63 7,55 95,95 -0,15 0,00 1,30 

Nitrobenzene 2,40 7,58 123,03 -0,26 0,00 3,93 

Pyrene 9,25 7,28 202,08 -0,19 0,00 24,03 

1,1,2,2 Tetrachloroethane 2,78 7,60 165,89 -0,17 2,00 1,00 

Tetrachloroethylene 0,97 7,42 163,88 -0,14 0,00 1,43 

Toxaphene 7,86 7,49 407,81 -0,22 2,00 1,11 

m-Xylene 4,88 7,52 106,08 -0,16 2,00 3,47 

p-Xylene 4,88 7,52 106,08 -0,16 2,00 3,46 

Di-n-Butyl Phthalate 6,02 7,61 278,15 -0,31 4,00 3,63 

Chlordane 6,34 7,43 405,8 -0,19 0,00 1,40 

Butyl Benzyl Phtalate 7,14 7,53 312,14 -0,31 3,00 4,46 

Benzo(a)pyrene 11,54 7,27 252,09 -0,18 0,00 27,15 

Benz(a)anthacene 10,44 7,30 228,09 -0,16 0,00 23,67 

 

Πριν την ανάπτυξη του μοντέλου έγινε κανονικοποίση των δεικτών γιατί υπήρχε διαφορά 

κλίμακας μεταξύ τους, για να διασφαλιστεί μεγαλύτερη αξιοπιστία, να γίνει πιο εύκολη η 

σύγκριση μεταξύ των δεικτών και να είναι πιο εύκολη η ερμηνεία των αποτελεσμάτων. 

 

5.5 Ανάπτυξη Μοντέλου 

 

Το μοντέλο αναπτύχθηκε με πολλαπλή γραμμική παλινδρόμηση που με τη βοήθεια του 

λογισμικού IBM SPSS, έκδοση 26 (IBM SPSS  Inc., Σικάγο, Ηνωμένες Πολιτείες). Εξαρτημένη 

μεταβλητή ορίστηκε ο συντελεστής μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού  και ανεξάρτητες 
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μεταβλητές οι μοριακοί περιγραφικοί δείκτες. Η παλινδρόμηση έγινε με τη μέθοδο stepwise 

σε επίπεδο σημαντικότητας 95% με επιλογή χαρακτηριστικών διαδοχικά μέχρι οι σημαντικοί 

συντελεστές να έχουν δείκτη πολυσυγγραμικότητας VIF <5 . 

Για τα στατιστική αξιολόγηση του μοντέλου χρησιμοποιήθηκαν ο συντελεστής προσδιορισμού 

(R2), η τετραγωνική ρίζα του μέσου τετραγωνικού σφάλματος (RMSE, Root Mean Square Error) 

και η απόδοση του εξωτερικού συνόλου (Q2
ext) για την αξιολόγηση της απόδοση, της 

προσαρμογή και της σταθερότητα του μοντέλου. Οι παραπάνω δείκτες ορίζονται ως εξής : 

R2= 1 −
∑ (𝑦𝑖−𝑦̂𝑖)

2𝑛

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖−𝑦𝑖̅)
2𝑛

𝑖=1

 (Εξισωση 5.1) 

𝑄𝑒𝑥𝑡
2 = 1 −

∑ (𝑦̂𝑖−𝑦𝑖)
2𝑛𝑒𝑥𝑡

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖−𝑦𝑒𝑥𝑡̅̅ ̅̅ ̅̅ )2
𝑛𝑒𝑥𝑡
𝑖=1

 (Εξίσωση 5.2) 

𝑅𝑀𝑆𝐸 = √∑ (𝑦𝑖−𝑦̂𝑖)
2𝑛

𝑖=1

𝑛
 (Εξίσωση 5.3) 

Όπου : 

 𝑦𝑖 : Oι πειραματικές τιμές  

 𝑦̂𝑖 : Οι υπολογισμένες τιμές από το μοντέλο 

 𝑦𝑖̅: Η μέση τιμή των πειραματικών τιμών 

 𝑦𝑒𝑥𝑡̅̅ ̅̅ ̅ : Η μέση τιμή των πειραματικών τιμών των δεδομένων επικύρωσης 

 n : Το σύνολο των χημικών ουσιών που χρησιμοποιήθηκαν στο μοντέλο 
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Κεφάλαιο 6ο:  Αποτελέσματα Υπολογισμών - Συζήτηση 

 

6.1 Ανάπτυξη και Επικύρωση Μοντέλου 

 

Το αρχικό σύνολο δεδομένων κατέχει τιμές συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού 

με μέση τιμή Μ=2,93 , τυπική απόκλιση SD=1,30, εύρος τιμών R= 5,99 , ελάχιστη τιμή min=0,42 

και μέγιστη max=5,99. 

 

Πίνακας 6.1 Περιγραφικά Στατιστικά Στοιχεία του Συνόλου των Δεδομένων 

 
Πλήθος Εύρος 

Ελάχιστη 

Τιμή 

Μέγιστη 

Τιμή Μέση Τιμή 

Τυπική 

Απόκλιση 

logKoc 103 5,57 0,42 5,99 2,93 1,30 

 

Στη συνέχεια, το αρχικό σύνολο δεδομένων χωρίστηκε τυχαία σε σύνολο εκπαίδευσης και 

σύνολο ελέγχου σε ποσοστό 75% στο σύνολο εκπαίδευσης. Το σύνολο εκπαίδευσης 

περιλαμβάνει 75 ενώσεις με τιμές συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού με μέση 

τιμή Μtra=2,96, τυπική απόκλιση SDtra=1,35, εύρος τιμών Rtra=5,57, ελάχιστη τιμή mintra=0,42 

και μέγιστη maxtra=5,99. 

 

Πίνακας 6.2 Περιγραφικά Στατιστικά Στοιχείων των Δεδομένων  Εκπαίδευσης 

 
Πλήθος Εύρος 

Ελάχιστη 

Τιμή 

Μέγιστη 

Τιμή Μέση Τιμή 

Τυπική 

Απόκλιση 

logKoc 75 5,57 0,42 5,99 2,96 1,35 

 

Τέλος, το σύνολο ελέγχου περιλαμβάνει 28 ενώσεις με τιμές συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερού με μέση τιμή Μtest=2,85, τυπική απόκλιση SDtest=1,17, εύρος τιμών Rtest=4,69, 

ελάχιστη τιμή mintest=0,95 και μέγιστη maxtra=5,64. 

 

 

 

Πίνακας 6.3 Περιγραφικά Στατιστικά Στοιχεία των Δεδομένων Ελέγχου 

 
Πλήθος Εύρος Τιμών 

Ελάχιστη 

Τιμή 

Μέγιστη 

Τιμή Μέση Τιμή 

Τυπική 

Απόκλιση 

logKoc 28 4,69 0,95 5,64 2,85 1,17 
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Από τα παραπάνω αποδεικνύεται ότι τα δεδομένα στο σύνολο εκπαίδευσης και στο σύνολο 

ελέγχου έχουν παρόμοια στατιστική κατανομή καθώς παρουσιάζουν παρόμοιες τιμές των 

στατιστικών τους μεγεθών. 

 

Η βέλτιστη εξίσωση παλινδρόμησης που προέκυψε για την περιγραφή του συντελεστή 

μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού αποτελεί την Εξίσωση 6.1: 

 

logKoc = 2,942(±0,069) + 0,615(±0,162)*LipoaffinityIndex - 0,529(±0,115)*Mi +0,886(±0,129)*MW 

+0,549(±0,083)*BCUTc-1l + 0,316(±0,070)*C1SP3 +0,305(±0,088)*R_TpiPCTPC (Εξίσωση 6.1) 

 

Οι σημαντικές μεταβλητές εξηγούνται στον Πίνακα 6.4. 

 

Πίνακας 6.4 Συντελεστές Παλινδρόμησης 

LipoaffinityIndex Δείκτης Λιποφιλίας 

Mi 
Μέσο πρώτο δυναμικό ιονισμού κανονικοποιημένο ως προς 

τα άτομα άνθρακα 

MW Μοριακό Βάρος 

BCUTc-1l 

Η χαμηλότερη ιδιοτιμή που σχετίζεται με τη μερική 

ηλεκτρονιακή φόρτιση (πολωσιμότητα) των ατόμων ενός 

μορίου 

C1SP3 Σύνδεση Ανθράκων με δεσμό SP3 

R_TpiPCTPC 
Αναλογία των συμβατικών δεσμών υδρογόνου προς το 

σύνολο των δεσμών υδρογόνου 

 

 Οι δείκτες προσαρμογής, προβλεπτικής ικανότητας και δυναμικής του μοντέλου 

παρουσιάζονται στον Πίνακα 6.5. 

 

Πίνακας 6.5 Στατιστικοί δείκτες παλινδρόμησης συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου 

Σύνολο Εκπαίδευσης Σύνολο Ελέγχου 

N R2 RMSEtra F P N Q2
ext RMSEtest  

75 0,846 0,526 62 <0.001 28 0,864 0,424 
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Για τα δεδομένα εκπαίδευσης χρησιμοποιήθηκαν 75 ενώσεις  και για τα δεδομένα ελέγχου 

αντίστοιχα 28. Ο  συντελεστής προσδιορισμού του μοντέλου υπολογίστηκε R2=0,846. Η 

τετραγωνική ρίζα του μέσου τετραγωνικού σφάλματος για το σύνολο εκπαίδευσης 

υπολογίστηκε RMSEtra=0,526 (Root Mean Square Error of Estimation of test set) και για το 

σύνολο ελέγχου RMSEtest 0,424 (Root Mean Square Error of Estimation of test set). Η 

διακύμανση που εξηγείται από την εξωτερική επικύρωση υπολογίστηκε Q2
test =0,864.  

 Σύμφωνα με τα κριτήρια (Q2 > 0,5 , R2>0,5)  που πρότειναν οι Golbraikh et al.(2003) , 

το μοντέλο έχει υψηλή προσαρμογή στα δεδομένα, δυναμική και προβλεπτική ικανότητα. Οι 

τιμές της παραμέτρου πληθωρισμού της διακύμανσης (VIF, Variance Inflation Factor) για όλες 

τις σημαντικές μεταβλητές είναι μικρότερες από 5, υποδεικνύοντας ότι δεν υπάρχει 

πολυσυγγραμικότητα μεταξύ των ανεξάρτητων μεταβλητών. Στον Πίνακα 6.6 

παρουσιάζονται οι εξισώσεις παλινδρόμησης με τη σειρά που αυτές εξήχθησαν έως και τη 

βέλτιστη Εξίσωση 6.1, προσθέτοντας κάθε φορά την αντίστοιχη στατιστικά σημαντική 

μεταβλητή. 

 

Πίνακας 6.6 Μοντέλα Παλινδρόμησης 

Μοντέλο R2 SE RMSEtra Q2
ext RMSEtest 

logKoc = 3,069 (± 0,114) + 1,296 (± 

0,158) * LipoaffinityIndex  

(Εξίσωση 6.2) 

0,478 0,982 0,969 0,233 1,189 

logKoc = 2,907 (± 0,097) + 1,402 (± 

0,131) * LipoaffinityIndex - 0,802 (± 

0,133) * Mi (Εξίσωση 6.3) 

0,653 0,806 0,790 0,856 0,437 

logKoc = 2,952 (± 0,088) + 1,018 (± 

0,147) * LipoaffinityIndex - 0,856 (± 

0,120) * Mi + 0,585 (± 0,135) * MW  

(Εξίσωση 6.4) 

0,726 0,721 0,702 0,898 0,360 

logKoc = 2,999 (± 0,080) + 0,915 (± 

0,134) * LipoaffinityIndex - 0,722 (± 

0,112) * Mi + 0,817 (± 0,133) * MW + 

0,374 (± 0,126) * BCUTc-1l 

(Εξίσωση 6.5) 

0,782 0,649 0,627 0,916 0,333 

logKoc = 2,960 (± 0,074) + 1,007 (± 

0,126) * LipoaffinityIndex- 0,747 (± 

0,103) * Mi + 0,697 (± 0,126) * MW + 

0,501 (±0,088) * BCUTc-1l + 0,280 (± 

0,075) * C1SP3 (Εξίσωση 6.6) 

0,818 0,596 0,572 0,897 0,368 

logKoc = 2,942 (± 0,069) + 0,615 (± 

0,162) * LipoaffinityIndex - 0,529 (± 

0,115) * Mi + 0,886 (± 0,129) * MW + 

0,549 (± 0,083) * BCUTc-1l + 0,316 (± 

0,070) * C1SP3 + 0,305 (± 0,088) * 

R_TpiPCTPC (Εξίσωση 6.1) 

0,846 0,553 0,526 0,864 0,424 
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Στο Διάγραμμα 6.1 παρουσιάζονται οι πειραματικές τιμές του λογάριθμου του συντελεστή 

μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού έναντι των υπολογισμένων τιμών του συντελεστή από το 

μοντέλο. 

 

Διάγραμμα 6.1 Διάγραμμα Πειραματικών και Υπολογισμένων τιμών logKoc  

 

Όπως φαίνεται από το Διάγραμμα 6.1, το μοντέλο παρουσιάζει καλή προσαρμογή. 

 

6.2 Πεδίο Εφαρμοσιμότητας 

 

Για τον ορισμό του πεδίου εφαρμοσιμότητας χρησιμοποιήθηκε το William´s plot. Η κρίσιμη 

τιμή των επιδράσεων υπολογίστηκε h*=0,28 με χρήση της Eξίσωσης 4.4. Οι 

κανονικοποιημένες υπολειμματικές τιμές (r) και οι  συντελεστές επίδρασης (h) για τα 

δεδομένα εκπαίδευσης προέκυψαν από το στατιστικό πρόγραμμα IBM SPSS, έκδοση 26 (IBM 

SPSS  Inc., Σικάγο, Ηνωμένες Πολιτείες). Για τα δεδομένα ελέγχου οι αντίστοιχοι συντελεστές 

υπολογίστηκαν με εφαρμογή των Εξισώσεων 4.1, 4.2 και 4.3. Στους Πίνακες 6.9 και 6.10 

παρουσιάζονται τα αποτελέσματα για τα δεδομένα εκπαίδευσης και ελέγχου αντίστοιχα. 

 

R
2
=0,846 

Q
2

ext
=0,864 
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Πίνακας 6.7 Κανονικοποιημένες Υπολειμματικές Τιμές και Συντελεστές Επίδρασης για τα Δεδομένα 

Εκπαίδευσης 

Όνομα Κανονικοποιημένες 

Υπολειμματικές 

Τιμές (r) 

Συντελεστής 

Επίδρασης (h) 

Acenapthene 0,57 0,04 

Desogestrel -0,78 0,20 

PFPeA - C4F9CO2H -0,18 0,20 

1,4-Dichlorobenzene 0,30 0,03 

m-Xylene -0,88 0,08 

Fluoranthene -0,65 0,13 

Hexazinone -0,73 0,03 

Ofloxacin 0,45 0,11 

Benz(a)anthacene -0,19 0,16 

Fenoxaprop-ethyl -0,49 0,05 

Aldrin 0,66 0,10 

1,2-Dichloropropane -0,24 0,04 

Captan -0,19 0,12 

Ethylparaben 1,65 0,06 

DDT 1,19 0,09 

Trifluralin 0,15 0,11 

Ciprofloxacin -1,10 0,04 

DDD -0,54 0,07 

PFHxA  -0,32 0,23 

Atenolol 0,34 0,06 

Propiconazole -0,55 0,03 

Methoxychlor 1,78 0,08 

Diclofenac -1,08 0,05 

1,2-Dichloroethane -0,04 0,04 

Metolachlor -1,85 0,09 

Carbaryl -0,79 0,02 

1,1-Dichloroethylene 0,37 0,06 

1,2,3-Trichlorobenzene 0,91 0,03 

Dichloroethane -0,50 0,06 

Di-n-Butyl Phthalate -0,58 0,03 

PFBS - C4F9SO3H -1,33 0,18 

Bromobenzene -0,42 0,03 

Fenamidone -2,02 0,02 

Chlorobenzene -0,04 0,04 

Toxaphene -0,03 0,10 
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Thiabendazole 0,68 0,16 

Ethylparaben 1,65 0,06 

Benzo(a)pyrene -0,23 0,21 

Methylene chloride 0,65 0,05 

DDE 0,61 0,05 

PFBA - C3F7CO2H 1,57 0,19 

1,2 Dichloropropane -0,24 0,04 

Pyrene -0,53 0,15 

Diethylphthalate -1,60 0,04 

Toluene 0,01 0,05 

Quinclorac -1,60 0,10 

6:2 FTS  0,89 0,19 

Chlordane 0,27 0,14 

1,3 Dichloropropene -0,37 0,03 

p-Xylene -0,52 0,08 

2,4-Dichlorophenoxyacetic 

acid -0,27 0,05 

Chloroform -0,15 0,06 

Propranolol 1,37 0,08 

1,1-Dichloroethene 0,37 0,06 

Clopyralid 0,32 0,08 

Nitrobenzene 1,41 0,04 

Paraquat -1,70 0,11 

Norethindrone -0,72 0,09 

Styrene 1,29 0,05 

Butyl Benzyl Phtalate 0,43 0,03 

Triclosan 1,35 0,07 

Chlorpyrifos -0,41 0,06 

Malathion -0,90 0,11 

Methylene Chloride -0,15 0,05 

Ofloxacin 1,68 0,11 

Naphthalene 0,00 0,03 

Dioxan -0,11 0,13 

Carbamazepine -1,10 0,02 

Hexachlorobenzene -0,05 0,07 

Ibuprofen -0,93 0,05 

Fluoxetine 0,89 0,10 

Anthracene 2,34 0,08 

1,1,2,2 Tetrachloroethane -1,07 0,05 

Norfloxacin 2,07 0,10 

Diuron -0,08 0,02 
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Πίνακας 6.8 Κανονικοποιημένες Υπολειμματικές Τιμές και Συντελεστές Επίδρασης για τα Δεδομένα 

Ελέγχου 

Όνομα Κανονικοποιημένες 

Υπολειμματικές 

Τιμές (r) 

Συντελεστής 

Επίδρασης (h) 

Dimethoate -1,34 0,19 

Atrazine 0,41 0,31 

Tetrachloroethylene 0,47 0,23 

Ethylene dibromide -1,50 0,22 

Heptachlor -0,93 0,22 

Paracetamol 0,22 0,35 

PFOS - C8F17SO3H -1,20 0,13 

1,1,1-Trichloroethane 0,04 0,21 

PFNA - C8F17CO2H -0,06 0,12 

PFHpA - C6F13CO2H -1,28 0,19 

PFDoDA - C11F23CO2H 0,16 0,24 

1,2,4-Trichlorobenzene 0,34 0,14 

PFOSA 1,53 0,20 

Vinyl chloride 2,29 0,16 

Endrin 0,30 0,24 

1,2-Dichlorobenzene -0,14 0,13 

PFOA - C7F15CO2H 0,01 0,12 

1,3-Dichlorobenzene -0,07 0,12 

Dieldrin 1,07 0,28 

Benzene -0,27 0,16 

Carbon tetrachloride -0,71 0,21 

Ethylbenzene -0,05 0,20 

PFHxS - C6F13SO3H 0,96 0,16 

PFDA - C9F19CO2H -0,04 0,14 

Methyl Bromide -0,75 0,16 

Ethylenebisdithiocarbamic 

acid 1,15 0,17 

Flumioxazin -0,30 0,46 

o-Xylene -0,32 0,23 
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Διάγραμμα 6.2 William’s Plot 

 

Οι κανονικοποιημένες υπολειμματικές τιμές (standardized residuals) για όλες τις 

παρατηρήσεις είναι εντός των ορίων (Standardized Residuals<|3|). Οι συντελεστές 

επίδρασης (leverages) που είναι εκτός της κρίσιμης τιμής h* παρατηρούνται με χαμηλές 

απόλυτες τιμές των κανονικοποιημένων υπολειμματικών τιμών, οπότε δεν θεωρούνται 

ακραίες τιμές. Επίσης, 4 ενώσεις στα δεδομένα ελέγχου βρέθηκαν με συντελεστή επίδρασης 

μεγαλύτερο από την κρίσιμη τιμή του (h>h*=0,28) και απόλυτη τιμή κανονικοποιημένων 

υπολειμμάτων μικρότερη του 3 (|r|<3). Αυτές οι ενώσεις είναι: Atrazine, Paracetamol, 

Flumioxazin και Dieldrin και δείχνουν ότι το μοντέλο έχει ικανότητες προέκτασης δεδομένων 

(extrapolation). 

 

Στον Πίνακα 6.9 παρουσιάζονται οι κατηγορίες ενώσεων που χρησιμοποιήθηκαν στο σύνολο 

εκπαίδευσης και στο σύνολο ελέγχου και οι οποίες ανήκουν στο πεδίο εφαρμοσιμότητας του 

μοντέλου. 

 

Πίνακας 6.9 Κατηγορίες Ενώσεων του Πεδίου Εφαρμοσιμότητας 

Ενώσεις του Train Set Ενώσεις του Test Set 

Βενζενοειδή 33 Βενζενοειδή 13 

Λιπίδια 3 Λιπίδια 1 

Οργανοοξυγονούχες 2 Οργανοοξυγονούχες 1 

Οργανοαλογονούχες  14 Οργανοαλογονούχες  7 

Οργανοετεροκυκλικές  8 Οργανοετεροκυκλικές 2 

Οργανοφωσφορικές 2 Υπερφθοροαλκυλιωμένες 3 

Υπερφθοροαλκυλιωμένες  11 Φαινυλοπροπανοειδή 1 
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Φαινυλοπροπανοειδή 2     

 

6.3 Μηχανιστική Ερμηνεία 

 

Σε μία μηχανιστική ερμηνεία του μοντέλου που αναπτύχθηκε, παρατηρείται ότι η ρόφηση των 

ενώσεων στο έδαφος συνδέεται με δομικές και φυσικοχημικές ιδιότητες των ενώσεων. Για 

παράδειγμα, οι στατιστικά σημαντικές παράμετροι που προέκυψαν, όπως το «Lipoaffinity 

Index» και το «Mean Ionization Potential (Mi)», δείχνουν τη σχέση μεταξύ λιποφιλίας και 

ηλεκτρονιακής δομής με την ρόφηση. Η μοριακή μάζα (MW) και οι «BCUTs» αντικατοπτρίζουν 

τον τρόπο με τον οποίο το μέγεθος και η φόρτιση των ενώσεων επηρεάζουν την 

αλληλεπίδρασή τους με το έδαφος. Τέλος, οι δείκτες  «C1SP3» και  R_TpiPCTPC καταδεικνύουν 

τον ρόλο της δομικής σύνθεσης μιας ένωσης στη ροφήση.  

Πιο αναλυτικά : 

 

 Lipoaffinity Index (Λιποφιλία): Συνεισφέρει θετικά, δηλαδή υψηλότερες τιμές 

λιποφιλίας αυξάνουν  τον συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού, επομένως 

αυξάνουν την ροφήση της ένωσης στο έδαφος. Το συμπέρασμα αυτό είναι λογικό, 

καθώς η λιποφιλία εξ ορισμού είναι μία ιδιότητα η οποία εκφράζει τη φυσικοχημική 

συγγένεια μίας ένωσης με μια οργανικη φάση. 

 Mi (Πρώτο δυναμικό ιονισμού): Συνεισφέρει αρνητικά, δηλαδή υψηλότερες τιμές 

δυναμικού ιονισμού μειώνουν τον συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού, 

επομένως δυσκολεύουν την ροφήση. Με άλλα λόγια η τάση μίας ένωσης να δημιουργεί 

ιόντα, μειώνει την τάση της ένωσης ως προς τη ρόφηση. 

 MW (Μοριακό Βάρος): Συνεισφέρει θετικά, δηλαδή μεγαλύτερη μοριακή μάζα αυξάνει 

τον συντελεστή μερισμού οργανικού άνθρακα-νερού. Το θετικό πρόσημο στο μοριακό 

βάρος υποδεικνύει την τάση συσσώρευσης των ενώσεων με την οργανική ύλη του 

εδάφους. 

 BCUTc-1l (Ιδιοτιμή πολωσιμότητας): Συνεισφέρει θετικά. Η παράμετρος αυτή 

υποδηλώνει ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ενώσεων με το οργανικό 

περιεχόμενου του εδάφους. 

 C1SP3 (Δεσμοί SP3 μεταξύ ανθράκων): Θετικός συντελεστής σημαίνει ότι η παρουσία 

απλών δεσμών μεταξύ ανθράκων, αυξάνει τον συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερού, δεδομένου ότι η αύξηση των δεσμών αυξάνει την ανθρακική αλυσίδα 

και επομένως την αλληλεπίδραση με τα οργανικά συστατικά του χώματος.  

 R_TpiPCTPC (Αναλογία δεσμών υδρογόνου): Επίσης ένας θετικός συντελεστής, ο 

οποίος υποδηλώνει τη δημιουργία δεσμών υδρογόνου των ενώσεων με το οργανικό 
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άνθρακα του εδάφους. Το συμπέρασμα αυτό υποδηλώνει ισχυρή σύνδεση των 

ενώσεων με το έδαφος.  
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Κεφάλαιο 7ο:  Συμπεράσματα & Μελλοντικές Ερευνητικές Προτάσεις 

 

7.1 Συμπεράσματα και προοπτικές για μελλοντική έρευνα 

 

Στην παρούσα διπλωματική εργασία αναπτύχθηκε μια ποσοτική σχέση δομής-δράσης για την 

πρόβλεψη της τάσης ρόφησης αναδυόμενων ρυπαντών από το έδαφος. Η τάση ρόφησης των 

ενώσεων αποδείχτηκε ότι εξαρτάται κυρίως από τη λιποφιλία των ενώσεων, δηλαδή τη 

φυσικοχημική συγγένειά τους με τον οργανικό άνθρακα που περιέχεται στο έδαφος. Σαφώς, 

αύξηση της λιποφιλίας μίας ένωσης, αυξάνει συνεπακόλουθα και τη ρόφησή της στο έδαφος. 

Άλλες παραμέτρους που επηρεάζουν τη ρόφηση αποτελούν το μέγεθος, η ανθρακική αλυσίδα 

και η πολωσιμότητα του μορίου. Το μοριακό βάρος και το μέγεθος της ανθρακικής αλυσίδας 

αυξάνουν την αλληλεπίδραση των ενώσεων με την οργανική ύλη του εδάφους ενώ η 

πολωσιμότητα υποδεικνύει την ανάπτυξη ηλεκτροστατικών αλληλεπιδράσεων. Αρνητικά 

αποδείχτηκε ότι συνεισφέρει η τάση του μορίου σε ιοντισμό αφού ο ιοντισμός μειώνει τη 

λιποφιλία μίας ένωσης. 

Το μοντέλου που αναπτύχθηκε για την πρόβλεψη του συντελεστή μερισμού οργανικού 

άνθρακα-νερου των αναδυόμενων ρύπων με βάση μοριακούς περιγραφικούς δείκτες του 

λογισμικού Padel Descriptor του ChemDes θα μπορούσε να χρησιμοποιηθεί για την εκτίμηση 

του περιβαλλοντικού κινδύνου των αναδυόμενων ρύπων, δεδομένου ότι παρουσίασε τόσο 

εξαιρετική προσαρμογή στα πειραματικά δεδομένα, όσο και προβλεπτική ικανότητα σε νέες 

τιμές. Τα μοντέλα ποσοτικών σχέσεων δομής-δράσης, όπως και το μοντέλου που αναπτύχθηκε, 

έχουν το πλεονέκτημα της ταχύτητας εξαγωγής δεδομένων μέσω υπολογισμών με ταυτόχρονη 

μείωση της διεξαγωγής πειραματικών μετρήσεων. 

Η μελλοντική έρευνα πάνω στο θέμα αυτό θα μπορούσε να κινηθεί ως εξής: 

 Δημιουργία μεγαλύτερων βάσεων δεδομένων  με τη συμπερίληψη πειραματικών 

τιμών περισσότερων ενώσεων με σκοπό τη διεύρυνση του πεδίου εφαρμοσιμότητας 

του μοντέλου σε περισσότερες κατηγορίες οργανικών ρυπαντών.  

 Διερεύνηση της στατιστικής σημαντικότητας πολυπλοκότερων μοριακών 

περιγραφικών δεικτών στο μοντέλο από άλλα λογισμικά εξαγωγής μοριακών 

περιγραφικών δεικτών διαφορετικών του Padel Descriptor. 

 Ανάπτυξη εξελιγμένων υπολογιστικών μοντέλων που χρησιμοποιούν τεχνητή 

νοημοσύνη και μηχανική μάθηση για την πρόβλεψη της ρόφησης αναδυόμενων 

ρυπαντών στο έδαφος.  
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