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  تشکر و قدردانی

ي توجهاتش توفیق اتمام این کار نصیب من گشت، بر خود لازم سایهبا سپاس ایزد منان که زیر 
  .تشکر کنم ي عزیزانی که مرا در این راه یاري رساندنددانم که از همه می

سرکار خانم دکتر کلانتر، که در طی این دوران  راهنماي ارجمندمبا سپاس فراوان از استاد 
جناب  بزرگوارم استاد مشاور با تشکر از. امههاي علمی و اخلاقی ایشان بهره برد از راهنمایی

آقاي  همچنین از اساتید گروه شیمی و دریغ ایشانهاي بیخاطر راهنماییبه آقاي دکتر عرب
هاي فراوانشان در طول خانم دکتر موسوي براي مساعدت ، آقاي دکتر نیکوفرددکتر گودرزي

  .نمایمانجام این تحقیق سپاسگذاري می

ها زهرا ابراهیمی، زهرا باقرزاده، رقیه شایق، اکرم مرادي، مهدیه ن خوبم خانمتمامی دوستااز 
هایشان همراه من ها و همدلیپور، یاسمین شهرکی و تمام دوستانی که در این مدت محبتقاضی

 .بودند کمال تشکر دارم

زم که در در پایان  از همسر عزیزم، مادر مهربانم، خانواده همسرم و خواهران و برادران عزی
  .اند کمال تشکر و قدردانی را دارمتمامی مراحل، مشوق  من بوده
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  چکیده

ي سیالات بینی دانسیته، براي پیش(QSPR)خاصیت -در این تحقیق مطالعات ارتباط کمی ساختار

براي . دانوکسیلیک اسیدها به کار گرفته شدهدوم و کرب هاي نوع اول وها، آمینتجمعی شامل الکل

در روش اول، ابتدا تعداد زیادي . از دو روش مختلف استفاده شده است همهاي مکنندهتولید توصیف

محاسبه شدند و سپس براي  Dragonتوسط نرم افزار  ،ي مختلفدسته 18 شاملکننده توصیف

آنالیز  بر اساس الگوریتم ژنتیکو  (SR)اي روش رگرسیون مرحله از مهمهاي کنندهانتخاب توصیف

کننده توصیف 5و  SRکننده توسط روش توصیف 8تعداد . استفاده شد (GA-PLS)حداقل مربعات 

هاي بهینه بر اساس روش سهم کنندهدر روش دوم، توصیف. انتخاب شدند GA-PLSتوسط روش 

 10تاً پس از آنالیز ساختار شیمیایی تمام ترکیبات مورد مطالعه در این کار، نهای. گروه انتخاب شدند

CH3, -CH2- , >CH-, >CH-OH, OHC-( گروه عاملی 
|

|
, COOH, -CH2-NH2, >CH-NH2, 

>NH (ي تجربی کنندههاي انتخاب شده توسط این سه روش و دو توصیفکنندهتوصیف.  ایجاد شدند

ي عصبی نوع شبکه 4. ي عصبی مصنوعی مورد استفاده قرار گرفتندفشار به عنوان ورودي شبکه دما و

با توابع انتقال لگاریتم سیگموئید  مارکوارت و بایزین-لونبرگ هاي آموزشیمصنوعی با ترکیب الگوریتم

مانند تعداد  ANNاز آموزش و بهینه سازي پارامترهاي  پس. و تانژانت سیگموئید استفاده گردید

مدل توسط سري تست مورد ي پنهان و تعداد دورهاي آموزشی عملکرد ورودي، تعداد نرون لایه

-با الگوریتم آموزشی تنظیم لونبرگ ي عصبیدهد که شبکهنشان می حاصل نتایج. بررسی قرار گرفت

تواند هاي حاصل از روش سهم گروه می کننده و توصیف سیگموئید تانژانتو تابع انتقال  مارکوارت

. سازي کندمورد نظر را شبیه هايي مولکلولهاي ساختاري و دانسیتهکنندهي بین توصیفرابطه

براي سري تست توسط این  (AAD)میانگین درصد انحراف مطلق  و (MSE)میانگین مربعات خطا 

  .باشدمی0867/0%و  2432/1برابر  به ترتیب روش

  .اي، الگوریتم ژنتیک، سهم گروهعصبی مصنوعی، رگرسیون مرحله ، شبکهQSPR: کلمات کلیدي
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  :نامه در دو پوستر با عناویننتایج حاصل از این پایان

 “Density Prediction of Associating Fluids Using a New Artificial Neural 

Network-Group Contribution Method.” 

 

 “QSPR study of Associtaing Fluids on Density Using CDFS Strategy .” 
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 مقدمه -1-1

...) دیمر، تریمر، (هاي تجمعی سیالات تجمعی به علت داشتن پیوند هیدروژنی و ایجاد کمپلکس

شود رفتار باعث می ین موضوعا کهاي به گونه ،دهندزیادي از خود نشان می یآلایدهرفتارهاي غیر

بررسی خواص ترمودینامیکی سیالات  ،بنابراین ].1[فازي و حجمی این سیالات بسیار پیچیده باشد

میایی و از اهمیت بالایی در صنایع شی ،جداگانه يتجمعی از جمله دانسیته، به عنوان یک مقوله

 .خوردار استهاي صنعتی، خطوط لوله و پمپاژها برپتروشیمیایی و در طراحی

  

  معرفی سیالات تجمعی -1-2

یز در تحقیقات ترمودینامیکی چالش برانگ يتئوري دقیق براي سیالات تجمعی، یک زمینه يتوسعه

ر شیمیایی موجود در ترمودینامیک این سیالات، پیوند هیدروژنی آثاترین مهم از یکی .است

این پیوند را  اما تر است،ن مولکولی دیگر قوياگرچه پیوند هیدروژنی از اغلب نیروهاي بی. ]1[باشد می

و  1نفت که قدرت آن بین پیوندهاي لاندکنش واندروالسی قوي در نظر گرتوان به عنوان یک برهممی

  .گیردکووالانسی قرار می

عموماً  Bو  Aکه گردد استفاده می  B٠٠٠A-Hمعمولاً از نماد  مایش پیوند هیدروژنیبراي ن 

به عنوان   A-Hگروه . N, S, O, Cl, F باشند مثل،میکه الکترونگاتیوتر از هیدروژن هایی هستند  اتم

ي پیوند ي الکترون یا پذیرندهبه عنوان دهنده Bي پیوند هیدروژنی و ي الکترون یا دهندهپذیرنده

ابر با جذب الکترون از  Aهنگام تشکیل پیوند هیدروژنی اتم الکترونگاتیو . کنندهیدروژنی عمل می

در نتیجه اتم . گرددبار جزئی مثبت بر روي اتم هیدروژن می يالکترونی اتم هیدروژن باعث القا

به . کندجذب می ي پیوند هیدروژنی استه پذیرندهک را هاي آزاد اتم دیگرهیدروژن جفت الکترون

الف ن بارهاي مخبی ي نیروهاي جاذبهپیوند هیدروژنی در نتیجهکه شود ه میتهمین دلیل معمولاً گف

                                                             
1- London 
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داراي خالص  يمادهمهم این رویداد این است که یک  ينتیجه .]2[الکتریکی جزئی ایجاد می گردد

رفتار ها، در این گونه سیستم .هاي تجمعی استمخلوطی از گونه صورتپیوند هیدروژنی به

 در نتیجه. باشدمیو هم ناشی از تجمع شیمیایی  یهاي واندروالسهم ناشی از برهمکنش ،الی غیرایده

 .]4- 3[بسیار پیچیده است هاهاي قوي بین مولکولبرهمکنشاین مواد به علت رفتار فازي و حجمی 

. هاي منفرد و متراکم درنظر گرفته شوندتوانند به عنوان مخلوطی از مولکولسیالات تجمعی می

سیالات اي از ونهآب نم .گذارندروي خواص مخلوط اثر میهمچنین  ي واندروالسیهابرهمکنش

- به. که رفتار غیرعادي بسیاري در خواص فیزیکی و شیمیایی آن شناخته شده است تجمعی است

بعدي و ساختار سه مربوط بهرفتار غیر عادي براي آن ثبت شده است که  60که بیش از طوري

هاي سیدها مثالها و کربوکسیلیک اها، آمینالکل]. 5[ باشدپیوند هیدروژنی می ناشی از يپیچیده

  .باشنددیگري از این نوع ترکیبات می

ال هستند که جهت هاي غیرایدههاي تجمعی از جمله سیستمسیستمطور که توضیح داده شد، همان

به  تواند این کار می. ها نیاز به معادلات خاصی است که اثرات تجمعی در آن وارد شده باشدبررسی آن

  :]7و 5، 1[چند صورت انجام شود

ها طراحی شده است، به و براي این سیستم استفاده از معادلاتی که مبناي تئوري داشته -1

، تئوري ، تئوري اختلال١(SAFT)عنوان مثال استفاده از تئوري آماري سیالات تجمعی 

  .شیمیایی و غیره

هاي غیرتجمعی که عبارت تجمعی به آن اضافه شده ي سیستماستفاده از معادلات ساده -2

 .باشد

 .هاي تجمعیبراي سیستم با پارامترهاي اصلاح شده معادلات حالت ستفاده ازا -3

  

                                                             
1- Statistical Associating Fluid Theory  
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 دانسیته -1-3

در  دانسیته واحد. شوددانسیته نامیده می یک ماده در دما و فشار مشخص نسبت جرم به حجم    

ایط اگر شر. نیز ممکن است استفاده شوند  g ml-1یا  g cm-3، اما واحدهاي است  SI،  kg m-3 سیستم

یا استاندارد ) =K  15/273Tو =kPa 325/101p(نرمال  ، شرایط ترمودینامیکیگیري دانسیتهاندازه

)kPa 325/101P= و  K15/298T= (نرمال و  ي به ترتیب، دانسیته گیري شدهي اندازهباشد، دانسیته

 .شودمی نامیدهاستاندارد  يدانسیته

  

  سیالات يگیري دانسیتههاي تجربی اندازهروش -1-4

سیالات تجمعی بر حسب دما و فشار از  يهاي دانسیتهیابی به دادههاي اخیر، براي دستدر سال    

  :دو روش کلی زیر استفاده شده است

 1دانسیتومتر ارتعاشیاستفاده از  -1

 گیري سرعت صوت در دما و فشارهاي مختلفاستفاده از اندازه -2

 .شودها توضیحاتی ارائه میدر ادامه راجع به هریک از این روشکه    

  

  گیري دانسیته با استفاده از دانسیتومتر رزونانسیاندازه -1-4-1

این سیستم . یک سیستم نوسان کننده قرار دارد فرکانس رزونانساین روش بر مبناي تعیین 

 درونباشد که  یا سیمی اي باشد که از یک سیال پر شده است، یا استوانهتواند لولهنوسان کننده می

  .]9[سیال مورد آزمایش قرار گرفته است

 اي شود، دانسیتومتر دیجیتالی رزونانسی لولهدانسیتومتري که معمولاً براي این منظور استفاده می

                                                             
1- Vibrating Densitometer 
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شکلی از جنس  -Uي ي آن لولهکنندهبخش حساس و نوسان. باشدمی DMA 512Pمدل  1آنتون پار

پیچی روي لوله تعبیه شده است که ربا و سیمآهن .که حاوي سیال نمونه است فولاد ضد زنگ است

  .]10[ باشدعامل ایجاد رزونانس ارتعاشی آن می

اي تر ارتعاشی لولهمگیري دانسیته در دما و فشارهاي مختلف، توسط دانسیتوبه منظور اندازه

  :شودمراحل زیر انجام می

هگزان یا نیتروژن به -n از آب، براي کالیبراسیون معمولاً. باید کالیبره شود دانسیتومتر ابتدا -1

ي این سیالات به کمک معادلات حالت مقادیر دانسیته. شودعنوان سیالات مرجع استفاده می

 . آیددست میو همکارانش به 4و یا اسپم 3، یا وانگ و پراس 2پیشنهاد شده توسط نیسن

 . شودمیي پمپ خلأ گازگیري وسیلهبه دانسیتومتر -2

 .دشوشکل تزریق می-Uي از سرنگ به درون لوله نمونه با استفاده -3

رزونانس تقریباً ثابت شود،  يتا دوره گیردقرار میمورد نظر  يو فشار ییدما در شرایطنمونه  -4

فشار سیستم  دما و ،در این مرحله. که سیستم به تعادل دمایی و مکانیکی برسدطوريبه

 .شودمیکنترل  طور پیوسته به

فشار با استفاده از آب یا استون . شودي فشار تولید و کنترل میط تولیدکنندهفشار مورد نیاز توس

البته نمونه و سیال داراي فشار بالا توسط . شودبه عنوان سیال هیدرولیک به نمونه منتقل می

براي  .باشدشوند که این دیافراگم براي انتقال فشار مناسب میدیافراگم تفلونی از هم جدا می

، فشارسنج 5HBMمانند فشارسنج  :شودهاي مختلفی استفاده میي فشار نمونه از فشارسنجگیر اندازه

 .7و یا فشارسنج ویکا 7615 6دیجیتالی روشکا

                                                             
1- Anton paar  

  2- Niesen  
3- Wange and pruss  
4- Spam 
5- Hottinger Boldwin Messtechnik  
6- Rushka  
7- Wika 
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 کنترل و توسط سنسور پلاتینی مقاوم که  F32 1دماي نمونه معمولاً توسط حمام در گردش جولابو

 سپس .شودگیري میباشد، اندازهمی CK100آنتون پار  دماسنجو یا  ARK F2500 دماسنجمتصل به 

  . شود ، محاسبه می)1-1(ي ي سیال مورد آزمایش در دما و فشار مورد نظر به کمک معادلهدانسیته

)1-1(                                                                               0
2

0
2 )(   K 

 0ي سیال مورد آزمایش، دانسیته ، شکل-U يي لولهمشخصهپارامتر  Kرابطه  در این

 شده که با سیال مورد آزمایش پروقتی شکل-Uي ي رزونانس لولهدوره ي سیال مرجع، دانسیته

  .]11-14[ باشندکه با سیال مرجع پر شده است، میتیوق شکل -Uي دوره رزونانس لوله 0است، و 

  

گیري سرعت صوت در دما و ه از اندازهدبا استفاگیري دانسیته اندازه -1-4-2

  فشارهاي مختلف

ي سیالات، ابتدا مقادیر سرعت صوت سیال مورد آزمایش در گیري دانسیتهدر این روش براي اندازه    

. شودگیري میگیري سرعت صوت، اندازهتوسط دستگاه اندازهفشار اتمسفر و فشارهاي مختلف، 

روش تجربی  سیال را در فشار اتمسفر بهي هتو دانسیT دما پذیري همهمچنین باید مقادیر تراکم

  .گیري نموداندازه

و  2داویس يشدههاي دانسیته در فشارهاي مختلف از روش اصلاحي دادهسپس براي محاسبه    

، را به Sاست که تراکم پذیري آدیاباتیک،  وابطیاین روش بر اساس ر. شوداستفاده می 3گردن

مربوط ، S ،پذیري آدیاباتیک، را به تراکمTدما، هم پذیريو تراکم  ،cسرعت صوت، 

  )).4-1(تا ) 2-1(روابط(کند می

)1-2(                                                                                                                        
T

T P














 1                           

                                                             
1- Julabo  
2- Davis  
3- Gordon 
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)1-3(                                                                                              12 )(  cS  

)1-4(                                                                                 )(2
ppST CT   

از . باشدهم فشار میظرفیت گرمایی  PCپذیري هم فشار و ضریب انبساط Pکه در این رابطه     

 .براي بیان تغییر دانسیته نسبت به فشار در دماي ثابت به شکل زیر استفاده می شود) 3-1(ي رابطه

)1-5(                                                                             PP CTcP 221)(   

 : دست آوردادیر دانسیته را بر حسب فشار بهتوان مقگیري نسبت به فشار میبا انتگرال 

)1-6                     (                          
P

P PP

P

P
dPCTdPcTPTP

00

)(1),(),( 22
0   

  .]16و15[باشدفشار مرجع می 0Pدر این رابطه 

  

 ي سیالات تجمعیبینی دانسیتههاي پیشروش -1-5

  ي حالتتجمعی با استفاده از معادله ي سیالاتبینی دانسیتهپیش -1-5-1

ي هاي تجربی براي تعیین خواص ترمودینامیکی نیاز به تلاش و هزینهکه انجام آزمایشجاییاز آن      

  . شودبینی خواص ترمودینامیکی مواد استفاده میزیادي دارد از معادلات حالت براي پیش

بینی را براي پیش ٢(ISM) میسون -سانگ -الت ایمح يمعادله شو همکاران 1ایم 1991در سال        

  ]:17[متانول تا هپتانول پیشنهاد کردند ها ازي نرمال الکلدانسیته

)1-7        (                                                           
bp

B
bp

p
Tk

P
B 





 







1
)(

1
1 2 

به عنوان یک پارامتر   و دما Tثابت بولتزمن،  kدانسیته،  ρفشار،  p ،رابطه که در این

ضریب تصحیح نیروهاي دافعه براي ضریب  در این رابطه . باشدي حالت، میمعادله در پذیر تنظیم

 همچنین . پارامتر وابسته به دما مشابه هم حجم واندروالسی است bو باشد می ،B2، دوم ویریال
                                                             
1- Iham  
2- Iham-Song-Mosan 
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آید، که براي کرات سخت دست میتصحیح کوچکی است، که مقدار آن توسط فاکتورهاي تجربی به

0 1، براي گازهاي نجیب 1.0، و براي گازهاي مولکولی است.  

   و  ،bري اختلال، مقادیر ترمودینامیکی با استفاده از تئو 2011ضابتی و همکارانش در سال 

B2 جونز -ها براي این کار از پتانسیل لناردآن. دست آوردندمولکولی بههاي درونکنشرا بر اساس برهم

وارد ) 7-1(ي سپس مقادیر این پارامترها را به رابطه. مولکولی استفاده کردندبه عنوان پتانسیل درون

بینی توافق خوبی با مقادیر تجربی پیش ها از متانول تا هپتانول را باالکل يو مقادیر دانسیته کرده

 ].18[کردند

بینی خواص را براي پیش  1MLIRحالت ي، معادلهشدکتر پارسافر و همکاران 2005در سال 

ها براي آن. ئه دادندکربوکسیلیک اسیدها ارا-1هاي نوع اول، نوع دوم و نوع سوم و ترمودینامیکی الکل

اش در نظر دهندههاي تشکیلصورت یک مخلوط فرضی از گروهي این معادله، هر ترکیب آلی را بهارائه

در نظر  2صورت متوسط پتانسیل جفت مؤثرکنش هرجفت بهپتانسیل برهم این مخلوطگرفتند، که در 

را  )8-1(ي حالت سپس معادله. کردندگرفته شد؛ و براي این منظور از پتانسیل لنارد جونز استفاده 

  ].19[براي این سیالات ارائه دادند

)1-8          (                                                                4)1( 422 nBnAV
n
Z

mm     

که در آن 
RT
pZ


 پذیري، فاکتور تراکمn هاي کربنی، تعداد گروهو  ي مولیدانسیتهAm  وBm 

بینی ها براي پیشسپس آن. باشدمیبه ازاي یک گروه کربنی  MLIRپارامترهاي معادله حالت 

ي گذاري در معادلهاین سیالات از روش سهم گروه استفاده کردند و با جاي  Bmو   Amپارامترهاي 

 میانگین درصد. بینی کنندو فشارهاي مختلف پیشي این ترکیبات را دردما توانستند دانسیته) 1-8(

 89/0و  86/0ها و کربوکسیلیک اسیدها به ترتیب کمتر از بینی دانسیته براي الکلخطاي پیش

  ]. 19[گزارش شده است
                                                             
1  - Modified Linear Isotherm Regularity Equation of State 
2- Effective pair potential 
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نیز توسط این روش، دانسیته و دیگر خواص ترمودینامیکی  2013در سال  شکلانتر و همکاران

  ].20[بینی کردندپیش 54/1ط خطاي کمتر از هاي نوع اول را با متوسآمین

که توسط  GMA1توانست از ترکیب روش سهم گروه با معادله حالت  2011در سال   موسوي

هاي نوع اول، نوع دوم و نوع سوم و ي الکلدانسیته ،]21[گوهرشادي و همکارانش ارائه شده بود

این کار را به  2012و در سال سپس ا]. 22[بینی کندهاي نوع اول و نوع دوم را پیشآمین

او نیز در این کار هریک از این ترکیبات را به عنوان یک . گسترش داد] 23[کربوکسیلیک اسیدها

سپس  ها در نظر گرفت وي آندهندهمخلوط فرضی از متیل، متیلن و یک گروه عاملی تشکیل

  ).9-1(ي رابطه .را به این مخلوط فرضی تعمیم داد GMAي حالت  معادله

)1-9 (                                                                            433)12( nBnAV
n
Z

mmm   

پذیري، فاکتور تراکم Zجا نیز که در این   

1

mV حجم مولی، n هاي کربنی تعداد گروه، Am  وBm 

 را )10-1(ي ي ساده شدهرابطه ،)9-1(ي نوآرایی رابطه با موسوي .باشدپارامترهاي معادله حالت می

ي این ترکیبات را هر یک از این ترکیبات، دانسیته  Bmو  Amبا قرار دادن پارامترهاي دست آورد که  به

                                                                                                                             .                                                                          بینی کردپیش 51/0نگین خطاي با میا

)1-10                                                                 (024455 
RT

PnnAnB mm   

  

  

  

  

  

                                                             
1- Goharshadi-Morsali-Abbaspour Equation of State     
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  ومتریکسکم                                   

  

  

  



 

12 
 

  مقدمه -2-1

ي مواد جدید، حفظ محیط براي درك مکانیسم فرایندهاي مختلف شیمیایی، کشف و توسعه    

طور کامل وجود ندارد و براي عملی کردن هاي دیگر شیمی، هنوز توانایی حل مسائل بهزیست و زمینه

هاي ها در گرو صرف هزینهم آنباشد که انجااي میهاي بسیار پیچیدهبعضی از مسائل، نیاز به سیستم

    هاي محاسباتی کمومتریکس در جهت حل این مشکل، روش. باشدبسیار و مطالعات گسترده می

 .توانند مفید باشند                          می

  

  1کمومتریکس- 2-2

. همکاري ولد با بروس آر. مطرح گردید 2اصطلاح کمومتریکس اولین بار توسط اسوانت ولد

بنا به . گردید 1974در سال  (ICS) 4منجر به تأسیس انجمن بین المللی کمومتریکس 3کووالسکی

هاي ریاضی، آماري براي برقراري ارتباط بین ، کمومتریکس عبارت است از کاربرد روشICSتعریف 

  .هاي انجام شده روي یک سیستم یا فرایند شیمیایی به منظور درك بهتر اطلاعات شیمیاییسنجش

ریاضی و آمار و منطق  اي از شیمی است که ازترین تعاریف، کمومتریکس شاخهطبق یکی از جامع

  :کندبراي رسیدن به اهداف زیر استفاده می

  .کندمیهاي تجربی بهینه را طراحی و انتخاب فرآیند) الف 

  .ندکمیشیمیایی فراهم  هايیی قابل حصول را از تحلیل دادهحداکثر اطلاعات شیمیا) ب 

  .]24[هاي شیمیایی به دست آورد اند اطلاعات بیشتري درمورد سیستمتومی) ج 

اخیر به سرعت توسعه پیدا کرده  يعلمی جوان در دو دهه يکمومتریکس به عنوان یک شاخه

هاي هوشمند و خودکار آزمایشگاهی و همچنین این رشد سریع مدیون پیشرفت سریع دستگاه. است

                                                             
1- Chemometrics 
2- Svante Wold      
3- Bruce R. Kowaski 
4- International Chemometrics Society 
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کمومتریکس به امروزه بنابراین . افزارهاي ساده استامپیوترهاي قدرتمند و نرمامکان استفاده از ک

در شیمیدان گیرد و هر شیمی مورد استفاده قرار می هايي شاخهدر همه ابزاري جدیدعنوان 

   .نیاز داردهاي آماري و ریاضی روشاین به استفاده از اش تحقیقات علمی

 

  2فعالیت -یا ساختار 1خاصیت -ساختار کمی يرابطه -2-3

ي رابطه و )QSPR( خاصیت -ي کمی ساختاررابطه توان بهیکس میهاي مهم کمومترازکاربرد

تار با خاصیت را مورد بررسی قرار ارتباط ساخ QSPR .اشاره کرد )QSAR(فعالیت  - کمی ساختار

هاي ساختاري گیي بیولوژیکی ترکیبات را به ویژهامطالعاتی است که فعالیت QSAR دهد، ولی می

فعالیت  اي هماهنگ میانکردن رابطه این مطالعات در واقع سعی در پیدا. دهدها ارتباط میآن

 براي ارزیابی فعالیت یا را این قواعد دارد، تا بتواند هاي مولکولیبا ویژگی بیولوژیکی یا خاصیت مواد

  .خاصیت ترکیبات جدید به کار ببرد

خاصیت -سازي ارتباط کمی ساختاردر مطالعات مدل ر وسیعهایی که به طوروش جمله از 

هاي خطی ساده و قابل تفسیري را مدل که نام بردهاي خطی روش توان ازمی شوند،استفاده می

تحلیل ، )PCR(4، رگرسیون اجزاء اصلی)OLS(3سازند، مانند روش حداقل مربعات متداول  می

دیگر ). PLS(7حداقل مربعات جزئی و )MLR(6گانهرگرسیون خطی چند ،5)PCA( اساسی هاي مولفه

) GA(10و الگوریتم ژنتیک) SVM(9هاي بردار پشتیبان، ماشین)ANN(8ي عصبیها مانند شبکهروش

                                                             
1- Quantitative Structure- Property Relationship  
2- Quantitative Structure- Activity Relationship   
3- Ordinary Least Squares 
4- Principal Component Regression 
5- Principle Component Analysis 
6- Multiple Linear Regression 
7- Partial Least Squares 
8- Artificial Neural Networks 
9- Support Vector Machines 
10- Genetic Algorithm 
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- مراحل کلی یک مدل .سازندهاي مولکولی میبین فعالیت یا خاصیت یا ویژگی خطیغیرهایی مدل

 ].25[ده استنشان داده ش) 1-2(در جدول  QSARیا  QSPRسازي 

.  
  QSARیا  QSPRسازي مراحل کلی یک مدل - )1- 2(جدول

 هاسري داده فراهم کردن 

 هاکنندهانتخاب و محاسبه توصیف  

 هاکنندهارزیابی و تجزیه و تحلیل آماري  توصیف  

 هاي آموزش و ارزیابی و تستها به سريبندي سري دادهتقسیم  

 سبها و انتخاب مدل مناآنالیز آماري مدل 

 هاي انتخاب شدهارزیابی اعتبار مدل 

 پیش بینی خصوصیت موردنظر  

  

 هافراهم کردن سري داده -2-3-1

  تر و ها وسیعهر چه سري داده. باشدمناسب و معتبر می يسري داده انتخاب یک ،اولین مرحله

ه خاص از بوده و محدود به یک گرو يتر و معتبرترکلی آمده مدل به دستتر باشد، مدل متنوع

  .ترکیبات نخواهد بود

  

 سازيرسم ساختار و بهینه -2-3-2

و ترسیم  HyperChem7.0افزار ر مولکولی هر ترکیب در نرمساختاابتدا در این مرحله از مطالعه، 

  .شودسازي میسپس بهینه
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 هاکنندهي توصیفمحاسبه -2-3-3

اي متفاوتی از یک مولکول را بیان هها پارامترهاي عددي هستند که ویژگیکنندهتوصیف

که در صورتی. ها از اهمیت بسزایی برخورد استکنندهتعیین و انتخاب توصیف. کنند  می

سازي با مشکل مواجه شده و مدل مناسب هاي انتخاب شده مناسب نباشند، عمل مدل کننده  توصیف

   .دست نخواهد آمد به

که این  شد محاسبه Dragonافزار ي توسط نرمي ساختارکنندهتوصیف 1481در این تحقیق 

دسته متفاوت تقسیم می شوند، که  18ها از نظر بیان چگونگی خصوصیات مولکول به کنندهتوصیف

  .ها آورده شده استکنندهنام این توصیف) 2-2(در جدول 

  

  هاي نامناسبکنندهحذف توصیف -2-3-4

هایی که اطلاعات کمتري در کنندهید توصیفها محاسبه شدند، باکنندهکه توصیف پس از آن

براي این منظور لازم . حذف شوندنظر دارند،  مورد مواد مورد تغییرات خواص شیمیایی و یا بیولوژیکی

شوند که هایی حذف میکنندهدر این فرآیند توصیف. است که از فرایند کاهش متغیر استفاده گردد

  :باشند معمولاً یک یا چند ویژگی زیر را داشته

 .مقادیر یکسان باشند% 90هایی که داراي بیش از کنندهتوصیف -1

براي این . دارند 9/0هاي دیگر همبستگی بیش از کنندههایی که با توصیفکنندهتوصیف -2

افزار اما انجام این کار با استفاده از این نرم. استفاده کرد SPSSافزار توان از نرممنظور می

ي نوشته شده در محیط نرم افزار برنامهاخیراً با استفاده از . تگیر اسکاري بسیار وقت

MATLAB، هاي حذفی مشخص کنندهده و توصیفها بررسی شکنندههمبستگی توصیف

 .گردند می

با خاصیت  هاآن ارتباطهایی که با متغیر وابسته، همبستگی کمی دارند و کنندهتوصیف -3

 .مشکل است موردنظر
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ها و به دنبال آن پیچیدگی کنندهتعداد توصیف هاي نامناسب،دهکننپس از حذف توصیف

  .یابدمحاسبات به میزان زیادي کاهش می

  

 Dragonنرم افزار  طهاي محاسبه شده توسکنندهانواع توصیف - )2- 2(جدول

  

  

  

  

  

  

  

  

  
                                                             
1- Constitutional Descriptors  
2- Topological  Descriptors 
3 -  Molecular Walk Counts 
4 - BCUT Descriptors 
5 - Charge Indics 
6 - 2D Autocorrelations 
7 - Charge Descriptors 
8 - Aromatic Indices 
9 - Rancid Molecular Profiles 
10 - Geometrical Descriptors 
11 - Redial Distribution Function Descriptors 
12 - 3D Molecule Representation of Structure Backed on Electron Diffraction Descriptors(3D-MORSE 
Descriptors) 
13 - Weighted Holistic Invariant Molecular Descriptors 
14 - Geometery, Topology and Atom Weighted Assembly 
15 - Functional Groups 
16 - Atom- Centeral Fragments 
17 - Empirical Descriptors 
18 - Properties 

   2هاي توپولوژيکنندهتوصیف  2  1هاي زیرساختاريکنندهتوصیف  1

   4BCUTهاي کنندهتوصیف  4  3ي مولکولی مورسشمارنده  3

 6هاي دو بعديخود ارتباطی 6 5شاخص بار 5

 8هاي آروماتیسیتهشاخص 8 7اي بارکنندهتوصیف 7

 10هاي هندسیکنندهتوصیف 10 9هاي مولکولی راندیکپروفایل 9

  12هاي سه بعديکنندهتوصیف  RDF11  12هاي کنندهتوصیف  11

 GETAWAY14 هايکنندهتوصیف 14 13هاي مولکولی راندیکپروفایل 13

  16اجزاي میان اتمی  16  15هاي عاملیگروه  15

 18خصوصیات مولکولی 18  17 تجربی هايکنندهیفتوص  17
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  ها بندي دادهدسته -2-3-5

اولین زیر مجموعه، سري . شوندها به سه زیر مجموعه تقسیم میقبل از ساختن مدل، سري داده

دومین زیر . شودهاي خطی و غیرخطی مختلف استفاده میساخت مدلآموزش نام دارد که از آن براي 

هاي به دست آمده از سري آموزش توسط آن ارزیابی شده و به مجموعه سري ارزیابی است که مدل

ي سوم سري تست یا آزمایش نام دارد که در زیر مجموعه. شوداین ترتیب بهترین مدل انتخاب می

  .شودهاي متفاوت استفاده میي مدلداشته و از آن براي مقایسهسازي دخالتی نطول فرایند مدل

ي بهتر، توان از روش تقسیم تصادفی استفاده کرد و یا براي حصول نتیجهها میبندي دادهبراي تقسیم

ترین نتایج کاربرد یکی از با ارزش PCAروش . بهره گرفت )PCA(هاي اساسی از روش تحلیل مولفه

ي عصبی تا نمودارهاي کامپیوتري ي اشکال تحلیلی از علوم شبکهوفور در کلیهجبرخطی است که به 

که یک روش آسان و غیرپارامتریک براي استخراج اطلاعات مرتبط از  به این دلیلاستفاده شده است، 

- متغیر وجود داشته باشد، هر متغیر می n اگر در هر مجموعه داده. ي پیچیده استیک مجموعه داده

که اغلب درك و شهود فضاي چند بعدي دشوار است، روش با توجه به این. اراي چند بعد باشدتواند د

بندي مشاهدات اساس شاخص ترکیبی و دستهي مشاهدات را برهاي اساسی ابعاد کلیهتحلیل مولفه

هاي اساسی عبارت است از ي روش تحلیل مولفهبه طور کلی کاربرد عمده. دهدمشابه کاهش می

بندي متغیرها ها که در حقیقت همان دستهعداد متغیرها و یافتن ساختار ارتباطی بین آنکاهش ت

  .است

ي ابتدا گزینه، Analyze يدر نوار ابزار گزینه و SPSSافزار توسط نرم براي انجام کار باید

Dimension Reduction ي و سپس گزینهFactor  راي ب هاي اساسیمولفه نمود تارا انتخاب

ي اول مقدار قابل توجهی از پراکندگی معمولاً دو مولفه. ها به دست آیدکنندهي توصیفوعهمجم

. شودي دوم ترسیم میي اول بر حسب مولفهاري از مولفهنمودبنابراین . گیردها را در نظر می داده

در  ي محیطیهاداده اساس این نمودار نقطهبر. دهدها را نشان میندگی دادهشکل این نمودار پراک
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طور تصادفی انتخاب به هاي داخلی د و سري ارزیابی و تست از دادهنگیرمیسري آموزش قرار 

  .شوند می

 

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -2-3-6

ها به میزان زیادي هکنندهاي کاهش متغیر، تعداد توصیفکه با به کار بردن روش يودوجبا 

 بنابراین . یاد استها براي ساخت یک مدل مناسب زتعداد آن یابد، اما هنوزکاهش می

از . مانده، انتخاب نمودهاي باقیکنندهها را از میان توصیفکنندهبهترین توصیف باید به ترتیبی،

در ادامه به . ، الگوریتم ژنتیک اشاره کردايتوان به روش رگرسیون مرحلهها میي این روش ملهج

  .گرددها توضیحاتی ارائه میروش به هرکدام از ایناختصار راجع

 

   (١SR)  ايتوسط رگرسیون مرحلهها کنندهانتخاب بهترین توصیف -2-3-6-1

، استفاده QSPRها براي انتخاب متغیرهاي مناسب در ترین روشترین و سادهیکی از متداول

ظر ژیکی مورد ندر این روش خصوصیت شیمیایی و یا بیولو. باشداي میاز روش رگرسیون خطی مرحله

در روش . شوندعنوان متغیرهاي مستقل درنظر گرفته میهها بکنندهعنوان متغیر وابسته و توصیفه ب

سپس مدل دو متغیري . شودابتدا با توجه به ضریب همبستگی، متغیر اولیه انتخاب می، ايمرحله

در . دنگیرقرار می مورد بررسی مدل حاصل براي سري ارزیابیایجاد شده و پارامترهاي آماري 

سپس . گرددمعنا باشد، متغیر بکار گرفته شده در آن مدل حذف میکه مدل از نظر آماري بی صورتی

مورد بررسی قرار  براي سري ارزیابی شود و دوباره پارامترهاي آماري آنمدل سه متغیري ساخته می

  .هاي مناسب انتخاب شوندکنندهیابد که تعداد توصیفاین کار تا جایی ادامه می. گیرد می

ها پارامترهاي آماري هاي ممکن ساخته شده و براي هر یک از مدلي مدلبه این ترتیب کلیه

مدلی که ضریب . شودتعیین می Fي شامل ضریب همبستگی، مقدار میانگین مربعات خطا و آماره
                                                             
1- Stepwise Regrssion  
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شود و به باشد انتخاب میآن بیشتر و مقدار میانگین مربعات خطاي آن کمتر   Fي همبستگی و آماره

  .آینداي به دست میرگرسیون مرحلههاي بهینه به روش کنندهاین وسیله توصیف

  

  ها توسط الگوریتم ژنتیککنندهانتخاب بهترین توصیف -2-3-6-2

  مقدمه -الف-2-3-6-2

تر شدن مسائل و اهمیت یافتن سرعت رسیدن و پیچیده ترهاي کلاسیک با بزرگامروزه روش

پاسخ، دیگر جوابگوي حل بسیاري از مسائل نیستند، چرا که فضاي جستجو با افزایش بعد مسئله به  به

به . اي، مقرون به صرفه نیستندهاي هزینهدلیل محدودیتهها بشود و این روشصورت نمایی زیاد می

و  1هاي تکاملیهاي جستجوي تصادفی مثل الگوریتمهاي اخیر استفاده از الگوریتمهمین دلیل در سال

  .اندمورد توجه قرار گرفتهبه جاي جستجوي همه جانبه 2هاي جستجوي ابتکاريالگوریتم

اساسی این الگوریتم  يایده. ي بنیادي ژنتیک را مطرح کردنظریه 3جان هولند 1975در سال 

فرض کنید مجموعه خصوصیات انسان توسط . هاست انتقال خصوصیات موروثی توسط ژن

یک خصوصیت  يها نماینده هر ژن در این کروموزوم. شوند اي او به نسل بعدي منتقل میه کروموزوم

، به نسل بعد انتقال یابد، تمامی خصوصیات نسل بعدي شبیه به کاملاًحال اگر این کروموزوم . است

ها زیرا کروموزومدهد  ست که در عمل چنین اتفاقی رخ نمیا بدیهی. خصوصیات نسل قبل خواهد بود

  ]. 26[شوندتخوش تغییراتی از قبیل جهش و همبري میدس

  

  

  

                                                             
1- Evolutionary Algorithm 
2- Heuristic  
3- John Holland 
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  الگوریتم ژنتیک -ب -2-3-6-2
یک تکنیک جستجو در علم رایانه براي یافتن راه حل بهینه و مسائل  )GA(لگوریتم ژنتیک ا

شناسی  که از علم زیست هستند هاي تکاملی هاي ژنتیک یکی از انواع الگوریتم الگوریتم. جستجو است

  .اندو ترکیب الهام گرفته انتخاب طبیعی ثت، جهش، انتخاب ناگهانی،مثل ورا

این خصوصیات . وندش، متغیرهاي مسئله، خصوصیات فردي فرض می)GA(در الگوریتم ژنتیک    

ها از طریق ایجاد یک جمعیت تصادفی، اند و با کنار هم گذاشتن آنها به صورت رمز درآمدهتوسط ژن

بقاي افراد با خصوصیات برتر یا . شودفرد بهینه و یا جمعیت بهینه با خصوصیات برتر جستجو می

 اما ،ي احتمالیفراد یک پدیدهبه عبارت دیگر بقاي ا. دنشوتر، به انتخاب طبیعی واگذار میضعیف

  .باشدها میوابسته به میزان شایستگی آن

شوند، به صورت خلاصه کار برده میهب هایی که در الگوریتم ژنتیکواژه ترین و پرکاربردترینمهم

  .انددر ادامه توضیح داده شده

هر کروموزوم به معناي یک  در الگوریتم ژنتیکی، هر فرد تنها یک کروموزوم دارد و: کروموزوم) الف    

ها مقادیر مختلف متغیرها یا ژنها از ترکیب کروموزوم. باشدراه حل مسئله به صورت رمزي شده می

  .]28و  27[ آیندبه وجود می) ن یک متغیر استهر ژن مبی(

  گیرند، جمعیت گفته میها که در کنار هم قرار کروموزومبه تعداد مشخصی از : جمعیت) ب

) انتخاب، همبري و جهش(  هر جمعیت توسط عملگرهاي وراثتی. گرددمعرفی می Nو با نماد شود می

  .سازدجمعیت بعدي را می

نسبت به یکدیگر با توجه به یک معیار سنجیده ) افراد( هابرتري کروموزوم: 1تابع شایستگی) ج

  . این معیار تابع شایستگی است. شودمی

                                                             
1- Fitness function 
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  افراد جمعیت توسط تابع شایستگی ارزیابی شدند،  که تمامپس از آن: تولید مثل) د

این عمل نیازمند . کنندها طبق قوانین احتمالات انتخاب، و با یکدیگر تولید مثل میترین آنشایسته

  .باشدعملگرهاي وراثتی می

که والدین چندبار حق زاد انتخاب والدین جهت تولیدمثل و همچنین تعیین این: عملگر انتخاب) ه

کند، صورت دارند، به کمک عملگر انتخاب که براساس اصل انتخاب طبیعی داروین عمل می و ولد

ها، بطور تصادفی یک کروموزوم را انتخاب و عملگر انتخاب با توجه به شایستگی کروموزوم. پذیردمی

ذف ح ،کروموزوم انتخاب شده از جمعیت اولیه. کندمنتقل می 1ي ازدواجیک کپی از آن را به حوضچه

ي عمل انتخاب و انتقال کروموزوم به تعداد جمعیت اولیه. شود و شانس انتخاب مجدد را داردنمی

والد در  Nدفعه عمل انتخاب والد انجام شده و  Nبه عبارت دیگر . شودها، انجام میکروموزوم

در . اب شودبار براي تولید مثل انتخ ممکن است کروموزوم بیش از یک. آیدي ازدواج پدید می حوضچه

اند و از دور خارج شده و نسل و این صورت حداقل تعداد کروموزومی که براي تولید مثل انتخاب نشده

. خصوصیاتش از بین رفته است، برابر با تعداد دفعات انتخاب آن کروموزوم منهاي یک خواهد بود

که در آن عنصري که  شوداستفاده می 2از تکنیک چرخ گردان معمولا پیاده سازي این عملگر، جهت

  .شودبیشتري داشته باشد، انتخاب می) تناسب(عدد برازش 

چسبیدن دو  به معنیدهد هاي جنسی والدین رخ میهمبري که در سلول: عملگر همبري) و

در عبارت دیگر، ه ب. قطعات بین دو کروموزوم است کروموزوم از طول به یکدیگر و تبادل برخی

ها جابجا هاي آنهایی معین شکسته و سپس تکهسان نیستند از محلهمبري، دو کروموزومی که یک

سپس با یک . کندي ازدواج انتخاب میاین عملگر ابتدا دو والد را بطور تصادفی از حوضچه .شودمی

 را شود، عمل همبري بین دو والد انتخاب شدهنامیده می) PC(  3احتمال معین که احتمال همبري

        که عمل همبري انجام نشوداحتمال این. وردآمیوجود  هب را ان نسل بعدو فرزند دهدمیانجام 

                                                             
1- Mating pool 
2- Roulette wheel 
3- Probability of cross- over 
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) 1- PC( همبري . شونداگر عمل همبري انجام نشود خود والدین به نسل بعدي منتقل می. باشدمی

در عمل  2ي برشنقطه .د استبین دو وال 1اينقطهها همبري تک ترین آنارد که سادهانواع متفاوتی د

شوند برخی از شود و فرزندانی که پس از این عمل ایجاد میري به صورت تصادفی تعیین میهمب

  .خصوصیات هر دو والد را دارا هستند

هاي فرزند بصورت کاملاً اتفاقی خصوصیت جزئی به منظور افزایش در کروموزوم: عملگر جهش) ز

) Pm(  3احتمال جهش .شودام میاین کار توسط عملگر جهش انج. پذیردسازگاري با محیط صورت می

ي اجراي جهش به این نحوه). 001/0تا  01/0اغلب بین ( لگوریتم ژنتیکی بسیار پایین استدر ا

 1مقدار این بیت اگر  سپس. شودصورت است که یک بیت از کروموزوم به صورت تصادفی انتخاب می

 به این ترتیب. شودتغییر داده می 1به  Pmباشد با احتمال  صفرو اگر  صفربه  Pmباشد با احتمال 

باشد، می Lکروموزومی که طول هر کروموزوم آن  Nهاي جهش یافته در یک جمعیت تعداد کل بیت

Pmبرابر 
*N*L ترین مزیت جهش این است که خصوصیاتی را که در هیچ کدام از مهم. خواهد بود

اگر میزان جهش زیاد شود، احتمال از بین اما . آوردوجود میهدر فرزندان ب والدین وجود نداشته است،

همچنین جهش به شدت در همگرایی الگوریتم ژنتیکی . آیدهاي شایسته پیش میرفتن کروموزوم

رود و اگر خیلی کم اگر احتمال جهش خیلی زیاد باشد، همگرایی از بین می اي کهبه گونه .تأثیر دارد

که اي باشد تمال جهش باید متعادل و به گونهبنابراین اح. شودباشد، سبب همگرایی زودرس می

  .]30 و 29[ آورد وجودههمگرایی مطلوبی را ب

در الگوریتم ژنتیکی، نسل به نسل . پیشرفت به سوي یکنواختی را همگرایی گویند: 4همگرایی) ح 

زمانی که شایستگی . شوندي فرا محلی همگرا میها به سمت بهینهتر شده و جوابجمعیت شایسته

هاي جمعیت تقریباً یکسان افراد جمعیت و متوسط شایستگی جمعیت زیاد شود، شایستگی کروموزوم

  .]28 و 27[ شود که الگوریتم همگرا شده استیشود و اصطلاحاً گفته مو یکنواخت می
                                                             
1- Single point cross-over 
2- Cut point 
3- Probability of mutation 
4- convergence 
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  ساختار الگوریتم ژنتیکی :ج-2 -6 -3 -2

  :باشدصورت مراحل زیر میساختار الگوریتم ژنتیک به

صورت صفر و یک هایی با طول معین که بهصورت رشتهمتغیرهاي طراحی را بهگوریتم ژنتیک الدر  -1

ها هریک از این رشته. باشدگیرند که اولین گام الگوریتم ژنتیک میاند، در نظر میشده 1رمزگذاري

یکی فنون ژنت .باشدها در یک موجود زنده میمشابه ژن 1وصفر و رمزهاي  هاستهمانند کروموزوم

 2تکرار هر گام یک نسل. کندسرشت تکراري دارند که با تعدادي طرح از پیش تعیین شده کار می

   .شودنامیده می

 . گرددبا توجه به فضاي مسئله به صورت کاملاً تصادفی ایجاد می هااي از کروموزومجمعیت اولیه -2

 . شودمی دهی تبدیلعات دهلابه اط هااطلاعات دودویی ژنیعنی  ؛شوندمیها رمزگشایی کروموزوم -3

تر براي نسل بعد انتخاب ي مطلوبرشتهو  گرددارزیابی می ع شایستگیهر کروموزوم براساس تاب -4

 .شودمی

. توسط عملگرهایی همچون پیوند، جهش و همبري نسل جدیدي با صلاحیت بالاتر تولید می گردد -5

 ها هستندکنندهکه همان توصیف انجام جمعیت مطلوبها بهبود یافته و سرها رشتهبا تکرار نسل

 .گرددحاصل می

  

 (GCM) 3ها بر مبناي روش سهم گروهکنندهانتخاب توصیف -2-3-6-3

اي در  به طور گستردهروش سهم گروه روشی ساده، کارآمد و در عین حال معتبر است که 

بین خاصیت در واقع ارتباطی روش ین ا .رود بینی خواص فیزیکی و ترمودینامیکی مواد به کار می پیش

ها این است که  مبناي به وجود آمدن روش سهم گروه. دکن یک ماده با ساختار شیمیایی آن برقرار می

                                                             
1- Coding 
2- Generation 
3- Group Contribution Method  
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هاي ساختاري و  تعداد گروه وجود دارد اما علم و تکنولوژي در دنیايهزاران ترکیب شیمیایی اگر چه 

با این ایده، روش . باشد می اتترکیباین تعداد  ازتر این ترکیبات، بسیار کم ي ههمي  سازندهعاملی 

هاي  گروه سهم از توان ا میرترمودینامیکی هر ماده یا  کند که خاصیت فیزیکی ها فرض می سهم گروه

به این ترتیب یک روش عملی براي  .آورد به دست در خاصیت موردنظر، موجود در مولکول آن ماده

  آید که این پارامترها، می برحسب تعداد کمتري پارامتر به دستده بینی خواص تعداد زیادي ما پیش

  .کنند هاي ساختاري را در خاصیت موردنظر مشخص می سهم گروه

ه ب. اختیاري است ي ههر ماده، یک مقول ي هدهند هاي تشکیل لازم به توضیح است که تعریف گروه

که ما  در حالی. ی شناسایی شوندهاي اصل طور مثال ممکن است یک نفر پیشنهاد کند که باید اتم

از طرف دیگر، تجربه . دانیم خواص کربن در الماس نسبت به کربن در گرافیت بسیار متفاوت است می

ها نسبت به گروه کربونیل موجود در  نشان داده است که اگر چه گروه کربونیل موجود در کتون

ها مشابه  کتون ي هونیل موجود در همحداقل گروه کرب کربوکسیلیک اسیدها خواص متفاوتی دارد اما

یابد  ها افزایش می شود، صحت روش سهم گروه ها بیشتر  تمایز بین گروه هر چهبدیهی است . باشد می

توان با انتخاب  اما می. هاي مربوط به خودش باشد که سرانجام هر ترکیب فقط شامل گروه تا جائی

هاي کم، صحت خواص  جود تعداد گروهها به روش سودمندي دست یافت که با و صحیح گروه

  .]31[قبول باشد بینی شده قابل پیش

سازي خواص فیزیکی و شیمیایی مواد به کار اي براي مدلکه به طور گسترده QSPRدر مطالعات 

هاي مولکولی کنندهتوصیف. شودهاي مولکولی مرتبط میکنندهرود، خاصیت مورد نظر به توصیفمی

ي مولکول و با ي خالص هستند که مستقیماً از روي ساختار بهینه شدههاي عددي مادهصهمشخ

ترین عیب این روش، مسیر اما مهم .شوندافزارهاي خاص محاسبه میها و نرماستفاده از الگوریتم

کننده از روي ساختار مولکولی و سپس انتخاب بهترین ي توصیفي محاسبهطولانی و پیچیده

به همین . ، چندان ساده نیستندهاي حاصل از این مطالعات براي استفادهدر نتیجه مدل. هاست آن

هاي کننده ها براي انتخاب توصیفاز روش ساده و کارآمد سهم گروه استفاده هاي اخیردلیل در سال
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ي هر دهندههاي تشکیلدر این روش تعداد گروه. پیشنهاد شده است QSPRمناسب جهت مطالعات 

هاي د و در صورتی که یکی از گروهشوهاي آن ماده انتخاب میکنندهصیفترکیب به عنوان تو

ي مرتبط با آن گروه، صفر در کنندهدهنده در ترکیبات مورد مطالعه وجود نداشته باشد توصیف تشکیل

  .شودنظر گرفته می

بینی ها در پیشي عصبی مصنوعی بر مبناي روش سهم گروهاز شبکه در طی چند سال اخیر

، ]33[ي مایعات یونی ، دانسیته]32[ها ي اشتعال آلکانبینی نقطهاص مختلفی از جمله براي پیشخو

ي مایعات یونی ، هدایت یونی و ویسکوزیته]34 [ها ي بحرانی تعدادي از هیدروکربنخصوصیات نقطه

  .استفاده شده است] 36[ هاي هیدروکربنو دانسیته ]35[

  

 ساختن مدل -2-3-7

در واقع مدل یک . شودسازي انجام میهاي آماري مختلف، مدلرحله با استفاده از روشدر این م

  ) هاکنندهتوصیف( ي بین متغیر وابسته و متغیرهاي مستقلي ریاضی است که بیانگر رابطهمعادله

توان مقدار متغیر وابسته را با داشتن مقادیر متغیرهاي مستقل وارد شده در مدل، می. باشدمی

خطی سازي به دو صورت خطی و یا غیردلخاصیت، م-ي کمی ساختاردر مطالعات رابطه. اسبه کردمح

ها و متغیر وابسته، کنندهي بین توصیفکه رابطهدر مدل خطی با در نظر گرفتن این. شودانجام می

ه هاي خطی نتایج مطلوبی ارائزمانی که مدل. گیردسازي صورت میي خطی است، مدلیک رابطه

ها و متغیر وابسته وجود داشته باشد، از مدل غیرخطی کنندهندهند و یا روابط غیر خطی بین توصیف

تحلیل ، )MLR( توان از رگرسیون خطی چندگانههاي خطی میاز جمله روش. شوداستفاده می

ي عصبی از شبکه خطی،هاي غیرو از روش) PLS(و حداقل مربعات جزیی  )PCR( هاي اساسی مولفه

  .نام برد (SVM)  و ماشین بردار پشتیبان )GA( الگوریتم ژنتیک ،)ANN( مصنوعی

لذا در ادامه  سازي استفاده شده است،براي مدل  ANNروش غیرخطی  نامه ازچون در این پایان

  .روش توضیح داده خواهد شد فقط راجع به این
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 عصبی مصنوعی يشبکه -2-3-7-1

اصول و ساز وکارهاي محاسباتی مغز انسان که  يهاي علمی دربارههگیري از یافتدانشمندان با بهره

مدل  را به عنوان  (ANN)هاي عصبی مصنوعیعملکرد بسیار سریع و در عین حال دقیقی دارد، شبکه

تواند با استفاده از تجربیات قبلی، طور که مغز انسان میهمان. بسیار ساده و ابتدایی از مغز، ارائه کردند

ي هاي عصبی مصنوعی نیز در صورت آموزش قادر به ارائهید را تجزیه و تحلیل کند، شبکهمسائل جد

هاي عصبی شبکه]. 37[ باشنداند، میشدهجواب مناسب براي مسائل جدیدي، که قبلاً با آن روبرو ن

 هاي تجربی، دانش یاهاي دینامیکی هستند که با پردازش روي دادهاي از سیستممصنوعی جزء دسته

شود گفته می 1ها هوشمندبه همین دلیل به این سیستم. کنندها را کشف میقانون نهفته در وراي آن

  ].38[ گیرندها قوانین کلی را فرا میهاي عددي یا مثالزیرا بر اساس محاسبات روي داده
  

  نرون زیستی  -الف-2-3-7-1

از حدود یک صد میلیارد سلول مغز به عنوان یک سیستم پردازش اطلاعات با ساختاري موازي، 

ها از سه اکثر نرون. باشندن به ده هزار نرون دیگر مرتبط میعصبی به نام نرون تشکیل شده که هر نرو

  :اندقسمت اساسی تشکیل شده

 ي سلول منتقل ی را به قسمت بدنههاي الکتریکهاي نرون هستند و سیگنالها گیرندهدندریت-1

 .کنندمی

روي اطلاعات ورودي را بر عهده بر انجام عملیات لازم  ،گویندنیز می 2که به آن سوما سلول يبدنه-2

 .دارد

 ا دریافت کرده و به خارج نرون طولانی است که اطلاعات خروجی از سوما ر ايرشته آکسون-3

 . فرستدمی

                                                             
1- Intelligent 
2- Soma  
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هاي پیام. گویندمی 1هاي دیگر را سیناپسهاي سلولل اتصال آکسون یک سلول به دندریتمح

وقتی . کنندن حرکت میاز دندریت به بدنه سلول و از آنجا به آکسوبی تنها به صورت یک طرفه عص

ه به آن متصل هستند هاي دیگر کاي و یا نرونرسد فیبرهاي ماهیچهپیام به انتهاي آکسون می

 . دهدساختار یک نرون زیستی را نشان می) 1-2(شکل  .]39[ شوندتحریک می

  

  

  

  

  

  

  یک نرون طبیعی ساختار - )1-2(شکل

 

  نرون محاسباتی -ب-2-3-7-1

ز طریق اند که از از تعداد زیادي نرون تشکیل شدههاي عصبی مصنوعی نیز مشابه مغشبکه

هاي مربوط به ایجاد نرون از تعدادي ورودي، یک خروجی، وزن. اندارتباطاتی به هم متصل شده

اط بین خروجی و سیگنال تحریک در بارت. تشکیل شده است انتقالیا   2سیگنال تحریک و تابع تبدیل

  . بنابراین یک نرون از دو بخش تشکیل شده است. آیدوجود میبه انتقالقسمتی به نام تابع 

ها به عنوان ي مجموع آنها و محاسبهدهی به آنها، وزني دریافت وروديوظیفه: بخش اول

  .سیگنال تحریک را به عهده دارد

روي سیگنال تحریک و ساختن پیغام خروجی نرون به  انتقالي اعمال تابع وظیفه: بخش دوم

  . عهده داردي بعد و یا خروجی شبکه را بهلایه

                                                             
1- Synapse  
2- Transfer function  
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هاي  ها و خروجیي وروديبیان رابطه. دهدساختمان یک نرون محاسباتی را نشان می) 2-2(شکل

  .شودنامیده می پروسپترون) 2- 2(شبکه در یک مدل ریاضی مطابق فرمولاسیون شکل

دار، ورودي دیگري نیز در نظر گرفته شده و آن هاي وزنبا توجه به شکل، علاوه بر تمام ورودي

ها جمع ها در وزنضرب وروديحاصل مجموع ضرب شده و با  1این عدد یک در بایاس. عدد یک است

  .شود تا ورودي خالص را ایجاد کندمی

)2-2     (                                                 bXWXWXWbWXn nniii  .,22,11,   

  .کندکند و خروجی نرون را ایجاد میاثر می nسپس تابع محرك روي این ورودي خالص 

)2-3          (                                                                        )()( bWXfnfY   

شود و مزیت آن ، با این تفاوت که روي ورودي ثابت یک، اعمال میبایاس شبیه یک وزن است

ي اي که داراي بایاس است نسبت به شبکهاز این رو شبکه. افزودن یک متغیر اضافی به شبکه است

علاوه یک نرون بدون بایاس همیشه در اثر ورودي صفر، خروجی را صفر به. تر استفاقد بایاس قوي

  ].40[ شودلوب نیست و با اعمال بایاس برطرف میدهد که این حالت مطمی

  

  انتقالتابع  -پ-2-3-7-1

براساس نیاز خاص  انتقالتابع انتخاب . دنتوانند به صورت خطی و یا غیرخطی باشمی انتقال توابع

در عمل تعداد محدودي از توابع . ي عصبی حل شودشبکه توسط باشد که قرار استاي میحل مسئله

ي مشخصی تعریف شده باشند و به باید در محدوده انتقالتوابع . گیرنداستفاده قرار میمورد  انتقال

انتقال به کار برده شده در  ی از توابعیاهنمونه .صورت تدریجی بین دو مقدار مجانب تغییر کنند

ابع ، تابع انتقال تانژانت سیگموئید و تpurelineتابع انتقال  :هاي عصبی مصنوعی عبارتند ازشبکه

دریافت + ∞تا  -∞ي در محدوده را تواند مقادیر وروديتابع سیگموئیدي می .انتقال لگاریتم سیگموئید

                                                             
1- Bias 
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اگر  شود، واگر از تابع لگاریتم سیگموئیدي استفاده شود خروجی بین صفر و یک فشرده می. کند

  ].42 و 41[تانژانت سیگموئیدي استفشرده شود، تابع   -1و  1خروجی بین 

  

  
  امiشماي نرون مصنوعی  - )2-2(شکل

  

  هاي عصبیشبکه ايلایه ساختار -ت-2-3-7-1

هاي تک لایه، در شبکه. شوندمصنوعی به دو صورت تک لایه و چند لایه تفکیک میهاي عصبی شبکه

بنابراین به تعداد خروجی، نرون در شبکه وجود دارد، که . هاي ورودي و خروجی یکی هستندنرون

  .کنندو به موازات هم کار می همگی در یک لایه

قدر پیچیده است که به پارامترهاي قابل تنظیم بیشتري هاي عصبی آنگاهی دینامیک و قوانین شبکه

ي هاي چندلایه شامل لایهشبکه. شودهاي چندلایه استفاده مینیاز است، در این موارد از شبکه

ها در این توپولوژي، نرون. باشندي میانی مییهي پنهان یا لاي خروجی، و یک یا چند لایهورودي، لایه

اند، از طریق اتصال بین ي خود به شکل محدودي به یکدیگر اتصال داده شدهکه در لایهعلاوه بر این

در یک شبکه چند لایه، هر لایه، ماتریس وزن، بردار بایاس، ]. 43[ها نیز با یکدیگر ارتباط دارندلایه
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هاي مختلف ار خروجی مخصوص به خود را دارد که براي مشخص کردن لایهبردار ورودي خالص و برد

  ]. 40[ي سه لایه نشان داده شده استساختار یک شبکه) 3-2(در شکل . شوداز بالانویس استفاده می

  
 ي سه لایهیک شبکه ساختار - )3-2(شکل

  

  ها از نظر ارتباطات بین نرونی انواع شبکه -ث-2-3-7-1

باشد و به نوعی قدرت  عصبی از اهمیت بسیاري برخوردار می ي رونی در یک شبکهارتباطات بین ن

  :ها وجود داردبندي در شبکهاز نظر ارتباطات بین نرونی دو نوع تقسیم. کند شبکه را تعیین می

  1خور هاي پیش شبکه-1

   2خور هاي پس شبکه-2

تواند  میانی، می ي هر نرون لایهاي است که  خور، اتصالات بین نرونی به گونه هاي پیش در شبکه

قبلی خود دریافت کند اما هیچ سیگنالی از نرون به  ي هاي لایه ورودي خود را از هر یک از نرون

ها به  ، سیگنالخورپیش عصبی ي بدین ترتیب در یک شبکه. گردد قبل برنمی ي خودش یا به نرون لایه

آخر یا خروجی  ي کنند و در نهایت به لایه میحرکت  عديهاي ب نرونی به لایه ي تدریج از یک لایه

                                                             
1- Feed forward 
2- Feed Back  
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ها همیشه در یک مسیر یک طرفه و از  در نتیجه جریان اطلاعات در این نوع از شبکه .رسند شبکه می

  . باشد ورودي به خروجی می

هاي  هاي عصبی ارتباط بازخوردي است که در شبکه نوع دیگري از ارتباط بین نرونی در شبکه

هاي همان لایه  در این نوع از ارتباطات، خروجی یک نرون به همان نرون یا نرون. خور وجود دارد پس

توانند با استفاده از  ها می بنابراین این نوع از شبکه. ]31[شود ي قبلی اتصال داده می هاي لایه یا به نرون

حرکت  هایی داشته باشند که در هر دو مسیر ورودي به خروجی و بالعکس هاي برگشتی، سیگنال حلقه

  . کنند

  

  آموزش شبکه عصبی -ج-2-3-7-1

هاي ورودي را پردازش کنند و به  توانند براساس طراحی خود، سیگنال هاي عصبی می شبکه

هاي عصبی طراحی  به طور معمول پس از این که شبکه. هاي خروجی مورد نظر تبدیل نمایند سیگنال

هاي  هایی از سیگنال به ازاي مجموعه) wو b (ها  و وزن بایاسسازي شدند، باید پارامترهاي  و پیاده

. هاي خروجی شبکه، خروجی مطلوب را تشکیل دهند اي تنظیم شوند که سیگنال ورودي، به گونه

به طور کلی براي آموزش شبکه دو روش وجود . نامند عصبی می يچنین فرایندي را آموزش شبکه

  .2یادگیري بدون ناظر و1یادگیري با ناظر :دارد

ادگیري با ناظر، شامل مراحلی است که در آن سیستم از طریق در دست داشتن جواب روش ی

ده باشد و بدون در  سامانعصبی باید خود ي اما در روش بدون ناظر، شبکه. بیند واقعی آموزش می

آموزد که در این نوع یادگیري، شبکه می. دست داشتن جواب واقعی، بتواند کار آموزش را انجام دهد

بندي را انجام  بندي کند و به عبارتی عمل خوشه ها تقسیم ي ورودي را به تعداد متناهی از گروهالگوها

                                                             
1- Supervised learning  
2- Unsupervised learning 
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باید توجه داشت در این حالت فرد طراح است که مقصد و هدف نهایی یعنی چیزي را که باید . دهد می

  .]31[کند به آن رسید مشخص می

  

  تابع هدف -چ-2-3-7-1

ها قوانین یادگیري شود که به آن هاي بازگشتی بیان می گوریتمهاي یادگیر توسط ال رفتار سیستم

قانون . هاستیکی از آن 1انواع مختلفی از قوانین یادگیري وجود دارد که یادگیري عملکردي. گویند می

عصبی به  ي شبکه بایاسها و بردارهاي  یادگیري در اینجا روندي است که توسط آن ماتریس وزن

منظور از بهینه شدن عملکرد شبکه، حداقل . عملکرد شبکه بهینه شود شوند که نحوي تنظیم می

سازي عملکرد، شبکه  براي بهینه. شدن خطایی است که بین مقادیر تجربی و پاسخ شبکه وجود دارد

شاخص . کمترین مقدار را داشته باشد ،2اي تنظیم کند که شاخص عملکرد باید پارامترهایش را به گونه

ي  معکوسی با نحوه ي کند و رابطه ت که به طور کمی، عملکرد شبکه را بهینه میعملکرد، معیاري اس

تر باشد، عملکرد شبکه بهتر خواهد بود و یعنی هرچه مقدار این شاخص کوچک عملکرد شبکه دارد؛

تابع ها،  گویند و در بیشتر الگوریتم تابع هدف یا تابع خطا می به شاخص عملکرد اصطلاحاً. بالعکس

  .]31[باشد می) MSE( 3وسط مربعات خطامت ،هدف

  

  سازي عملکرد شبکه عصبی  هاي مختلف بهینه معرفی روش -ه-2-3-7-1

سازي یک  هاي بهینه درتمام الگوریتم ؛ یعنیسازي تقریباً همگی دوري هستندهاي بهینهالگوریتم

زیر پیروي  ي از قاعدهشود و بعد این مقدار اولیه طی مراحلی که  مقدار اولیه براي تابع حدس زده می

  : ]31[شود کند بهینه می می
  

                                                             
1- Performance learning 
2-  Performance 
3-  Mean square error 
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)2-4(                                    KKK PXX 1  
  

بعدي  ي حدس مرحله XK+1ام است و  K ي مینیمم تابع در مرحله ي تخمین نقطه XK ،که در آن

                      تخمین روي آن،معنی که از بدین  ؛باشد نیز بردار جستجو می PK .باشد مینیمم تابع می ي نقطه

نامیده  1یک مقدار اسکالر بین صفر و یک بوده و سرعت یادگیري α. آید می به دستبعد  ي مرحله

 α و PKانتخاب . کند تعیین می PK سرعت یادگیري، طول قدم در هر تکرار را در هر مسیر. شود می

  :ها در زیر ذکر شده استکند که چند نمونه از آن سازي را از هم متمایز می یممهاي مختلف مین روش

  2روش نزول گرادیانی -1

  3الگوریتم پس انتشار خطا -2

 4مارکوارت -روش لونبرگ -3

 5الگوریتم تنظیم بایزین -4

مارکوات و تنظیم بایزین استفاده گردیده است  -هاي آموزشی لونبرگنامه از الگوریتمدر این پایان

  .باشندهاي آموزش با ناظر میجزء روشکه 

معرفی شد که روش مناسبی براي آموزش  1994مارکوات در سال  - الگوریتم آموزشی لونبرگ

این روش تاکنون . باشدها حداقل متوسط مربعات خطا میهایی هستند که شاخص عملکرد آنشبکه

سرعت همگرایی . ه شده استهاي عصبی شناختبه عنوان سریعترین و مؤثرترین روش آموزش شبکه

  .]31[هاي استاندارد مشابه استاین روش صدها برابر بیشتر از شیوه

سازي پارامترهاي شبکه و کاهش تابع مارکوات براي بهینه -رگبني مربوط به الگوریتم لومعادله

  :باشدمی )5- 2(ي طبق رابطه ،خطا در هر مرحله

                                                             
1. Learning rate 
2- Gradient descent algorithm 
3- Error back propagation algorithm 
4- Levenberg-Marquart 
5- Bayesian regularization 
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)2-5        (                               	ܺ݇+1 = ܺ݇ − (݇ܺ)	ܬ(݇ܺ)ܶܬ⌋ +�	μ݇ ⌊ܫ�
  (݇ܺ)ܧ(݇ܺ)ܶܬ1−

. باشندمی) هاها و بایاسوزن(شبکه  رهایش پارامترهاي تنظیم پذیبرداري است که مولفه Xکه در آن 

k ي آموزشي مرحلهدهندهنشان ،J و معرف ماتریس ژاکوبین  Iاست کانیماتریس ی. µ ضریب  نیز

  : شودماتریس ژاکوبین چنین تعریف می. یادگیري مارکوات بوده و عددي غیر منفی است

)2-6                                                                   (
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⎢
⎢
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⎡
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డభ(௫)
డ௫మ
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డ௫భ

డమ(௫)
డ௫మ

⋯
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డమ(௫)
డ௫

⋮ ⋱ ⋮
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డ௫భ

డ(௫)
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డ௫ ⎦

⎥
⎥
⎥
⎥
⎤

  

  .تاول خطاي شبکه نسبت به پارامترهاي شبکه اس يیعنی ماتریس ژاکوبین شامل مشتقات مرتبه

یم ظالگوریتم آموزشی تن موزش بیش از حد شبکه و ارتقاء عمومیت شبکه،براي جلوگیري از آ

از طریق افزایش عبارات ) MSE(که در این الگوریتم تابع عملکرد متداول  شده است بایزین پیشنهاد

  . است هاي شبکه اصلاح شدهها و بایاسمیانگین مربعات وزن

ܨ                                               )                                          2-7( = ܧߚ	 +   ௐܧߙ	

به ترتیب میانگین مربعات خطاها و میانگین  EWو   EDپارامترهاي تابع کارایی،  βو  αکه در آن 

  :شوندباشند که به صورت زیر تعریف میها میمربعات وزن

ܧ                   )                                      2-8( =	
ଵ
ே
∑ (݁ே
ୀଵ )ଶ = ଵ

ே
∑ ேݕ)
ୀଵ −   )ଶݐ

ௐܧ)                                                                                       2-9( =	 ଵ
ே
∑ ேݓ)
ୀଵ )ଶ  

 محاسبه شده براي پارامتر تجربی مقادیر  yiمقادیر تجربی ،  tiاي مطلق، بیانگر خط  eiکه در این روابط 

  . ]44[باشدها مینمونهتعداد  يدهندهنشان Nمدنظر و 
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  بینی مدلارزیابی قدرت پیش -2-3-8

هاي بینی نمونهکه مدل به دست آمده، مدل مناسبی است و توانایی پیشبراي اطمینان از این

هاي مختلفی براي ارزیابی وجود روش. یت را داراست، باید مدل را ارزیابی کردمختلفی از یک جمع

  :دارد

هاي کمی صحت نتایج ارائه شده ي این شاخصبه وسیله:  با استفاده از پارامترهاي آماري .1

ترین پارامترهاي آماري که مهمدر ادامه راجع به . گیرندتوسط مدل مورد سنجش قرار می

ها مدنظر قرار دارند کنندهن مدل و به تبع آن براي بهترین توصیفبراي انتخاب بهتری

 .توضیحاتی ارائه خواهد شد

محاسبه  ،ترین راه براي بررسی میزان همبستگی دو یا چند متغیرساده :1ضریب همبستگی

,ݔ ضریب همبستگی دو متغیر. هاستضریب همبستگی آني آماره تعریف  )10-2( يرابطهبا  ݕ

ي این است که تر آن نشان دهندهمقدار بزرگ. متغیر است -1تا  1قدار این آماره بین م .شودمی

  .ارتباط خطی بیشتري میان متغیر وابسته و متغیرهاي مستقل وجود دارد

)2-10                                                                        (  
    







22 yyxx

yyxx
R

ii

ii

  
رود و به کار می ،به عنوان یک شاخص براي بیان دقت خط رگرسیون برآورد شده :2ضریب تعیین

ریاضی مربوط به ضریب  يرابطه .نسبت تغییرات متغیر وابسته به متغیر مستقل است يدهندهنشان

  :تعیین به صورت زیر است

)2-11                                                                    (          
SST
SSE

SST
SSRR  12 

 ي بینی شدهمجموع مربعات انحراف مقادیر پیش بیانگر) 12-2( يرابطه طبق	3SSR در آن که

                                                             
1- Correlation coefficient 
2 - Determination coefficient 
3- Sum Square Regression  
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   :متغیر وابسته از میانگین مقادیر آن است 

)2-12                                                                                        ( 



n

i
i yySSR

1

2ˆ  

مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیر وابسته از میانگین  نشانگر) 13-2( رابطه طبق SST١ و 

  .مقادیر آن است

)2-13                                                                                       ( 



n

i
i yySST

1

2 

بینی بین مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیر وابسته از مقادیر پیشم نیز  SSE2همچنین 

  : شده براي آن است

)2-14(                                                                                         



n

i
i yySST

1

2ˆ  

  :توان نوشتبنابراین با توجه به روابط فوق می     

)2-15                                                                                    (
 

 










 n

i
i

n

i
ii

yy

yy
R

1

2

1

2

2
ˆ

1  

یعنی به ازاي  ،اگر تمام مشاهدات بر روي خط برازش شده قرار گرفته باشند) 15- 2( يطبق رابطه

ݕتمام نقاط  = شود که گونه انحرافی از این حالت باعث میشود و هربرابر یک می ଶܴباشد، مقدار  ොݕ

  . از یک کوچکتر شود ଶܴمقدار 

ضریب تعیین تصحیح شده یکی از پارامترهایی است که در  :3ضریب تعیین تصحیح شده

 ଶܴجایی که شود و از آنهاي مختلف با تعداد متفاوت متغیرهاي پیشگو استفاده میو مقایسه مدل

بدین منظور از ضریب تعیین  ،آوردتعداد پارامترهاي موجود در مدل را به حساب نمی ،)ریب تعیینض(

  :شودتصحیح شده طبق رابطه زیر براي انتخاب مدل برتر استفاده می
                                                             
1- Sum Square Total  
2- Sum Square Errore 
3- Adjusted determination coefficient 
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)2-16                                                 ( 
1

111
1

11 22










pn
nR

SST
SSE

pn
nRadj  

  .تعداد ترکیبات مورد بررسی می باشد ݊یرهاي مستقل و تعداد متغ  ،که در این رابطه

دار بودن آماري در تحلیل رگرسیون ساده و یا آزمون فیشر در واقع آزمون معنی Fآزمون : F يآماره

ها به میانگین مربعات باقیمانده )MSR(چند متغیره است و برابر با نسبت میانگین مربعات رگرسیون 

)MSE( باشدن به صورت زیر میبیان ریاضی آ. است:  

)2-17                                                                                 (
res

m

dfSSE
dfSSR

MSE
MSRF

/
/

  

pdfmکه در آن  ، و سp تعداد کل ترکیبات مربوط به مدل݊  ،تعداد متغیرهاي مستقل مدل، 

resdf ها استدرجه آزادي باقیمانده. SSE و SSR در روابط قبل توضیح داده شد.  

 برابر مجموع مربعات تفاوت بین مقدار کمیت مشاهده شده: (PRESS) 1مجموع مربع باقیمانده ها

(yi)  ݕ(و مقدار تخمین زده شدهො (است.  

)2-18                                                                                  ( 



n

i
ii yyPRESS

1

2ˆ  

  : (SEP) ٢بینیخطاي استاندارد پیش

)2-19(                                                                                   
 

n

yy
SEP

n

i
i




 1

2ˆ
 

  )MSE( 3میانگین مربع خطاها

)2-20(                                                                                     
 

n

yy
MSE

n

i
i




 1

2ˆ

  
 

                                                             
1- Predictive Residual Sum of Squares 
2- Standard Error of Prediction 
3- Mean Square Error 
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   : (MAE) 1خطاي مطلق میانگین

)2-21(                                                                                       
n

yy
MAE

n

i
i




 1

|ˆ|
  

                                                                                        : (AAD) 2میانگین درصد انحراف مطلق

     )2-22(                                                                                                                           
|

ˆ
|100
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  : (bias) 3میانگین انحراف

)2-23(                                                                                     
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y
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n
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1

ˆ100
 

  

  : )DMax( 4بیشترین انحراف

)2-24(                                                                                
|)

ˆ
|100(

i

i
Max y

yyMaxD 


                                                                                                  

             

FIT :به کار  کنندهفهاي مختلف با تعداد متفاوت توصییک پارامتر آماري براي مقایسه مدل به عنوان

مقدار آن . باشدتر میآن مدل مناسب ،رود که هر چه مقدار این پارامتر براي یک مدل بیشتر باشدمی

  .آیدزیر به دست می ياز رابطه

)2-25     (                                                                           
)1)((

)1(
22

2

Rpn
pnRFIT



  

                                                             
1  -  Mean Absolute Errore 
2- Absolute Avarage precent deviation  
3 - avarage deviation 
4 - Maximum Deviation 
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عداد ترکیبات مربوط به مدل ت nتعداد توصیفگرهاي مدل و  p ،مجذور ضریب همبستگی مدل  R2 که

  .است

ي کمیت مورد نظر بر بینی شدهدر این نمودار مقادیر پیش :با استفاده از نمودار برگشتی .2

دست آمده از نمودار، به (R2)شود و به کمک ضریب همبستگی حسب مقادیر تجربی رسم می

. است 1ي تغییرات بین صفر و محدوده. شوداطراف خط برگشت تعیین می پراکندگی نقاط

بینی شده به واقعیت ها وجود دارد و نتایج پیشباشد، همبستگی کاملی بین داده R2=1اگر 

 . گونه همبستگی وجود نداردها هیچباشد، بین داده  R2=0اما اگر . ترندنزدیک

مانده، اختلاف بین منظور از عبارت خطاي باقی :ماندهبا استفاده از نمودار خطاي باقی .3

اگر پراکندگی مقادیر در دو طرف نمودار صفر . شده و مقادیر تجربی استبینیمقادیر پیش

ي نقاط، در این نمودار، ولی اگر عمده. ي تصادفی بودن خطاهاستدهندهباشد، این امر نشان

 . داري رخ داده استتدر یک طرف صفر باشد، این بدان معناست که خطاي جه

در این آزمون، مقادیر تجربی به صورت تصادفی در   :تصادفی -Yبا استفاده از آزمون  .4

ي همان مقادیر، تغییر داده شده و سپس همبستگی متغیرهاي مستقل با متغیرهاي محدوده

است، مورد بررسی قرار  R2هاي آماري که معمولاً وابسته با استفاده از یکی از شاخص

دست  اختلاف زیاد بین شاخص آماري به دست آمده از این روش و شاخص آماري به. گیرد می

بین متغیر مستقل اصلی و  ي عدم وجود همبستگی شانسیدهندهآمده از مدل اصلی، نشان

 .گرددبه طور معمول این فرایند چندین بار تکرار می. باشدمی مقادیر تصادفی

شود شده وقتی مشخص میبینیهاي پیشیت مدلو اهماعتبار  :استفاده از تست بیرونی .5

. بینی کندي آموزش موجود نیست را پیشهاي مجهولی که در دستهکه بتواند خواص مولکول

ها به عنوان سري تست بیرونی کنار گذاشته از مولکول% 15بدین منظور از ابتداي کار 
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بینی خاصیت مورد نظر شهاي منتخب بهینه شده، جهت پیشود و در نهایت از مدل می

 .شودکار گرفته میاند، بهسازي استفاده نشدهمولکول هاي تست بیرونی که در مدل
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سیالات تجمعی در  يخاصیت دانسیته-ي ارتباط کمی ساختارمطالعه -3-1

 وسیعی از دما و فشار يمحدوده

خواص مختلف فیزیکی و ، دانشی از هاي شیمیایی، بیوشیمیایی و طبیعیستمي سیدر مطالعه

یکی از . است ضروري ها تحت شرایط مختلف ترمودینامیکیشیمیایی مواد خالص و یا مخلوط

اما همیشه یافتن مقادیر تجربی در شرایط مختلف دما و فشار، . باشدترین این خواص، دانسیته می مهم

و به  استگیري تجربی این خواص مشکل علاوه اندازهبه ،پذیر نیستی امکانخصوصاً از منابع علم

بینی هاي مختلف علمی براي پیشدر این شرایط استفاده از روش. صرف هزینه و وقت زیادي نیاز دارد

  .تر استصرفهکارآمدتر و بهدانسیته 

و سهم گروه  (GA)ژنتیک الگوریتم  و ،  (SR)ايمرحلههاي رگرسیون در این تحقیق، از تکنیک

(GCM) سازي جهت مدل مصنوعی شبکه عصبی شور از و کنندههاي انتخاب توصیفبه عنوان روش

فشار استفاده  ي وسیعی از دما وسیالات تجمعی در محدوده يبینی دانسیتهپیش برايغیرخطی 

با هاي مختلف بی مدلسازي و همچنین ارزیامراحل طراحی و بهینهآید چه در ادامه میآن. گردید

  .می باشد هااستفاده از این روش

  

  سازيمراحل مدل -3-2

  هاآوري سري دادهجمع -3-2-1

 نوع اول و دوم، آمین 20و  کربوکسیلیک اسید 11 ،سوم دوم و نوع اول، الکل 28 يدانسیته

آوري ها جمعادهفشار به عنوان سري د ي دانسیته در محدوده وسیعی از دما ودادهنقطه  2093شامل 

، مرجع مورد استفاده براي هر ترکیب و دانسیته فشاردما، ي نام این ترکیبات به همراه محدوده. گردید

  .آمده است) 1- 3(سازي در جدول و تعداد نقاط داده مورد استفاده از هر ترکیب در مدل
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لسازي براي سیالات تجمعی مختلف به ي استفاده شده در مدهاي دما و فشار و تعداد دادهمحدوده -)1- 3(جدول 
  هاهمراه مرجع مورد استفاده براي هر یک از آن

  يتعداد داده  مرجع
  استفاده شده

).( 3 mkg  P (MPa)∆  T (K)∆  نام ترکیب  

  اتانول  15/278  -  15/358  1/0 – 60  8/841-5/729  56  10
  تان دیولا  15/278  -  15/358  1/0 – 60  3/1143-1/1066  56  14
  پروپانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  1/852-7/747  56  10
  پروپانول-2  15/278  -  15/323  1/0 – 9/173  4/887-7/759  33  45
  پروپانول-1-متیل-2  15/283 – 15/348  1/0 – 1/206  4/899-3/757  52  45
  پروپانول-2-متیل-2  15/323 – 15/348  1/0 – 7/95  5/808-6/726  23  45
  پروپان دیول-2و1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  4/1071-8/985  56  14
  بوتانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  6/855-6/756  56  10
  بوتانول-2  15/283 – 15/348  1/0 – 8/205  7/903-3/757  52  45
  بوتانول-1-متیل-2  15/293  -  15/318  1/0 – 100  8/870-6/799  33  46
  بوتان دیول-2و1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  2/1093-3/951  56  14
  پنتانول-1  15/228  -  443  10 -  200  5/900-4/703  37  47
  پنتانول-2  234 -  433  10 -  200  9/898-6/680  38  47
  پنتانول-3  6/233 – 1/433  10 -  200  0/919-9/691  41  47
  پنتانول-3-متیل-2  15/303 – 15/368  1/0 – 100  8/876-5/753  44  15
  پنتانول- 3-اتیل-3  15/303 – 15/368  1/0 – 100  1/888-3/770  44  15
  پنتان دیول- 4و2-متیل-2  15/293 – 15/318  1/0 – 100  9/971-8/903  33 48
  هگزانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  9/860-4/769  56 10
  هگزانول-2  13/313 – 73/362  01/1 – 004/22  4/814-9/754  66 49
  هپتانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  4/863-2/774  56 10
  هپتانول-2  16/313 – 72/362  300/1 – 0063/22  2/817-2/761  65 50
  اوکتانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  5/865-778  56 10
  نونانول-1  15/278  -  15/358  1/0 – 60  9/780- 4/866  56 10
  دکانول-1  15/288  -  15/358  1/0 – 60  7/862-6/783  56 10
  اندکانول-1  15/298 – 15/358  1/0 – 60  7/858-786  42 10
  دودکانول-1  15/323 – 15/348  1/0 – 40  1/836-2/795  23 51
  تترادکانول-1  15/323 – 15/348  1/0 – 65/39  9/837-0/798  24 51
  هگزادکانول-1  15/348  1/0 – 1/40  9/824-2/800  11 51
  پروپیل آمین  15/298  1 -  339  4/740-7/715  10 52
52  10  4/755-2/732  339  - 1  15/298  n -بوتیل آمین  
  آمینو بوتان-2  15/293 – 15/403  1/0 – 140  5/801-9/623  58  52
  آمینو پنتان-2  15/293 – 15/353  1/0 – 100  8/803-9/709  23  54
  آمینوهپتان-2  15/293 – 15/353  1/0 – 100  7/816-2/713  24  54
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  هاسازي ساختار مولکولرسم و بهینه -3-2-2

سازي ساختار سازي، رسم و بهینه، اولین مرحله جهت مدلهاآوري سري دادهپس از جمع     

به این منظور ساختار تمام ترکیبات با استفاده از نرم افزار . باشدهاي مورد بررسی میمولکول

HyperChem هاي هیدروژن و استفاده از روش نیمه تجربی رسم و سپس با احتساب اتمAM1 

  )1-3(ادامه جدول
  آمینواکتان-2  15/293 – 15/403  1/0 – 140  6/837-1/680  60  53
  پنتیل آمین  15/353-15/293 1/0 – 140 0/698- 0/822  60  55
  هگزیل آمین  15/353-15/293 1/0 – 140 4/712- 5/830  60  55
  هپتیل آمین  15/353-15/293 1/0 – 140 4/724- 3/838  60  55
  پروپانول-2-مینوآ-1  15/323-15/293  1  2/961-4/936  7  56
  پروپانول-1-آمینو-3  15/323-15/293  1  3/991-8/966  7  56
-1-متیل-2-آمینو-2  15/323-15/293  1  7/936-4/911  7  56

  پروپانول
  دي اتانول آمین  15/323-15/293  1  2/1097-4/1077  7  56
  اکتیل آمین  15/323-15/293  1  3/779-8/756  7 56
  دسیل آمین  15/298-15/328 1 3/787-3/769  6 56
  دودسیل آمین  15/298-15/328 1 8/794-4/777  6 56
  دي اتیل آمین  15/298-15/328 1 0/700-9/676  5 56
  دي پروپیل آمین  15/298-15/328 1 6/735-6/708  7 56
  دي بوتیل آمین  15/298-15/328 1 9/755-8/731  7 56
  دي هگزیل آمین  15/298-15/323 1 9/732-5/768  5 56
  دي اکتیل آمین  15/303-15/328 1 0/779- 6/796  4 56

  استیک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  5/1014- 7/1067  40  58
  پروپانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  3/961-5/1013  40 58
  بوتانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  2/978-2/927  40 58
  پنتانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  4/958-1/911  40 58
  هگزانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  9/944-6/899  40 58
  هپتانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  7/935-6/891  40 58
  اکتانوییک اسید  15/293 – 15/323  1/0 – 25  9/929-0/887  40 58
  دکانوییک اسید  15/343 – 15/373  1/0 – 9  2/868-1/826  24  59
  دودکانوییک اسید  15/343 – 15/373  1/0 – 9  2/862-5/833  24  59
  تترادکانوییک اسید  15/353 – 15/373  1/0 – 9  3/851-8/829  24  59
  هگزادکانوییک اسید  15/353 – 15/373  1/0 – 9  1/848-9/826  24  59
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انجام کیلوکالري بر مول  001/0سازي تا حد گرادیانی ینهبه. بعدي ترکیبات بهینه گردیدساختار سه

  .شد

  

  هاتوصیف کننده يمحاسبه -3-2-3

ها از دو روش سهم گروه و استفاده از نرم افزار کنندهي توصیفدر این تحقیق براي محاسبه     

Dragon کار برده شد که در ادامه در مورد هریک توضیح داده خواهد شدبه.  

  

  Dragonافزار نرمها با استفاده از کنندهي توصیفمحاسبه -3-2-3-1

 .باشیم بعدي و حالت پایدار مولکول میسه ساختارها، نیاز به کنندهاغلب توصیف يبراي محاسبه

 وارد گردید Dragonافزار ها به عنوان ورودي به نرمي مولکولهاي بهینه شدهبراي این منظور ساختار

با توجه به . دست آمدبهمختلف  يطبقه 18در  ي ساختاريتوصیف کننده 1481و براي هر مولکول 

به . ها اضافه شدفشار هم به آن فشار وابسته است، لذا دو متغیر تجربی دما و که دانسیته به دما واین

  .دست آمد کننده براي هر ترکیب بهتوصیف 1483این ترتیب 

  

  روش سهم گروهها به کنندهي توصیفمحاسبه -3-2-3-2

هاي ساختاري ها، ابتدا باید گروهها بر مبناي روش سهم گروهکنندهدر محاسبه و انتخاب توصیف

ي مواد در روش دهندههاي تشکیلبا توجه به اختیاري بودن تعریف گروه. ها را مشخص نمودمولکول

. کربن صورت گرفته است - بنها از محل پیوندهاي کرنامه شکستن مولکولها، در این پایانسهم گروه

مورد بررسی  ترکیباتآمده است در ) 2-3(گروه عاملی به ترتیبی که در جدول  10به این ترتیب 

هاي مورد بررسی به عنوان هاي عاملی موجود در مولکولتعداد هر یک از گروه. شناسایی شدند

هاي آن براي تمامی مولکولها انتخاب شدند که مقادیر هاي حاصل از روش سهم گروهکنندهتوصیف
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در صورتی که هر گروه عاملی در مولکول . آورده شده است) 3-3(ها در جدول موجود در سري داده

  .شودمورد نظر وجود نداشته باشد، براي آن عدد صفر در نظر گرفته می

. شودها انجام نمیکنندهها براي این نوع از توصیفکنندهمراحل حذف و انتخاب بهترین توصیف

سازي وارد براي مدل CRسازي و مرتب بنديها پس از دستهکنندههاي مربوط به این توصیفبلکه داده

ها کنندهاین است که همبستگی توصیف CRسازي منظور از مرتب .شودي عصبی مصنوعی میشبکه

ین مقدار مرتب کاهشی اترتیب محاسبه و به SPSSبا خاصیت موردنظر یعنی دانسیته توسط نرم افزار 

) 4-3(هاي حاصل از روش سهم گروه با دانسیته در جدولکنندهمقادیر همبستگی توصیف. شوندمی

  .ارائه شده است

  

  هاي روش سهم گروهکنندههاي مورد بررسی به عنوان توصیفهاي عاملی موجود در مولکولگروه-)2- 3(جدول 
  

  

   

  

  

  

  
  

  

  

  

  گروه عاملی فرمول شیمیایی
-CH3 1  متیل  
-CH2-  2  کربن نوع دوم  
>CH-  3  کربن نوع سوم  

-CH2-OH  4  الکل نوع اول  
>CH-OH  5  الکل نوع دوم  

OHC
|

|
  6  الکل نوع سوم  

-COOH  7  کربوکسیلیک اسید  
-CH2-NH2   8  1آمین نوع اول به فرم  

>CH-NH2   9  2آمین نوع اول به فرم  

>NH 10   آمین نوع دوم  
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هاي روش سهم کنندهها به عنوان توصیفهاي مختلف سري دادههاي عاملی موجود در مولکولتعداد گروه - )3- 3(جدول

 گروه
  هاي عاملیگروه

یف
رد

 

 نام مولکول

-C
H

3
  -C

H
2-

  >C
H

-
 -C

H
2-

O
H

 >C
H

-O
H

  

->
C

-O
H

  -C
O

O
H

  -C
H

2-
N

H
2

  >C
H

-N
H

2
 

>N
H

 

  0  0  0  0  0  0  1  0  0  1  اتانول  1
  0  0  0  0  0  0  2  0  0  0  ان دیولات  2
  0  0  0  0  0  0  1  0  1  1  پروپانول-1  3
  0  0  0  0  0  1  0  0  0  2  پروپانول-2  4
  0  0  0  0  0  0  1  1  0  2  پروپانول-1-متیل-2  5
  0  0  0  0  0  1  0  0  0  3  پروپانول-2-متیل-2  6
  0  0  0  0  0  1  1  0  0  1  پروپان دیول-2و1  7
  0  0  0  0  0  0  1  0  2  1  بوتانول-1  8
  0  0  0  0  0  1  0  0  1  2  وتانولب-2  9
  0  0  0  0  0  0  1  1  1  2  بوتانول-1-متیل-2  10
  0  0  0  0  0  1  1  0  1  1  بوتان دیول-2و1  11
  0  0  0  0  0  0  1  0  3  1  پنتانول-1  12
  0  0  0  0  0  1  0  0  2  2  پنتانول-2  13
  0  0  0  0  0  1  0  0  2  2  پنتانول-3  14
  0  0  0  0  0  1  0  1  1  3  پنتانول-3-متیل-2  15
  0  0  0  0  1  0  0  0  3  3  پنتانول- 3-اتیل-3  16
  0  0  0  0  1  1  0  0  1  3  پنتان دیول- 4و2-متیل-2  17
  0  0  0  0  0  0  1  0  4  1  هگزانول-1  18
  0  0  0  0  0  1  0  0  3  2  هگزانول-2  19
  0  0  0  0  0  0  1  0  5  1  هپتانول-1  20
  0  0  0  0  0  1  0  0  4  2  هپتانول-2  21
  0  0  0  0  0  0  1  0  6  1  اوکتانول-1  22
  0  0  0  0  0  0  1  0  7  1  نونانول-1  23
  0  0  0  0  0  0  1  0  8  1  دکانول-1  24
  0  0  0  0  0  0  1  0  9  1  اندکانول-1  25
  0  0  0  0  0  0  1  0  10  1  دودکانول-1  26
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 )3-3(ادامه جدول

 هاي عاملیگروه
یف

رد
 

 نام مولکول

-C
H

3
  -C

H
2-

  >C
H

-
 -C

H
2-

O
H

 >C
H

-O
H

  >C
H

O
H

  ->
C

-O
H

  -C
H

2-
N

H
2

  >C
H

-N
H

2
 

>N
H

 

  0  0  0  0  0  0  1  0  12  1  تترادکانول-1  27
  0  0  0  0  0  0  1  0  14  1  هگزادکانول-1  28
  0  0  1  0  0  0  0  0  1  1  پروپیل آمین  29
بوتیل آمین-  30  n 1  2  0  0  0  0  0  1  0  0  
  0  1  0  0  0  0  0  0  1  2  آمینو بوتان-2  31
  0  1  0  0  0  0  0  0  2  2  آمینو پنتان-2  32
  0  1  0  0  0  0  0  0  4  2  آمینوهپتان-2  33
  0  1  0  0  0  0  0  0  5  2  آمینواکتان-2  34
  0  0  1  0  0  0  0  0  3  1  پنتیل آمین  35
  0  0  1  0  0  0  0  0  4  1  هگزیل آمین  36
  0  0  1  0  0  0  0  0  5  1  هپتیل آمین  37
  0  0  1  0  0  0  0  0  6  1  اکتیل آمین  38
  0  0  1  0  0  0  0  0  8  1  دسیل آمین  39
  0  0  1  0  0  0  0  0  10  1  دودسیل آمین  40
  1  0  0  0  0  0  0  0  0  2  دي اتیل آمین  41
  1  0  0  0  0  0  0  0  2  2  دي پروپیل آمین  42
  1  0  0  0  0  0  0  0  4  2  دي بوتیل آمین  43
  1  0  0  0  0  0  0  0  8  2  دي هگزیل آمین  44
  1  0  0  0  0  0  0  0  12  2  دي اکتیل آمین  45
  0  0  1  0  0  1  0  0  1  1  پروپانول -2-آمینو-1  46
  0  0  1  0  0  0  1  0  1  0  پروپانول-1-آمینو-3  47
  0  1  0  0  0  1    0  0  2  پروپانول-1-متیل-1-آمینو-2  48
  1  0  0  0  0  0  3  0  0  0  دي اتانول آمین  49
  0  0  0  1  0  0  0  0  0  1  استیک اسید  50
  0  0  0  1  0  0  0  0  1  1  پروپانوییک اسید  51
  0  0  0  1  0  0  0  0  2  1  بوتانوییک اسید  52
  0  0  0  1  0  0  0  0  3  1  پنتانوییک اسید  53
  0 0 0 1 0 0 0 0 4 1  هگزانوییک اسید  54
  0 0 0 1 0 0 0 0 5 1  هپتانوییک اسید  55
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  با دانسیته  GCMهاي روش کنندهمقادیر همبستگی توصیف - )4- 3(جدول

 

  

  

  

  

    

  

  

  هاي نامناسبکنندهحذف توصیف -3-2-4

باعث پیچیدگی  Dragonافزار حاصل از نرمي هاکنندهکه تعداد زیاد توصیفبا توجه به این

ها حاوي اطلاعات یکسانی هستند، در این مرحله از کننده محاسبات شده و تعدادي از توصیف

هایی که براي تمام کنندهبه همین منظور، ابتدا توصیف. شودهاي کاهش متغیر استفاده می روش

  )3-3(ادامه جدول  

  هاي عاملیگروه
یف

رد
  

  نام مولکول

-C
H

3
  -C

H
2-

  >C
H

-
 -C

H
2-

O
H

 >C
H

-O
H

  

->
C

-O
H

  -C
O

O
H

  -C
H

2-
N

H
2

  >C
H

-N
H

2
 

>N
H

 

  0 0 0 1 0 0 0 0 6 1  اکتانوییک اسید  56
 0 0 0 1 0 0 0 0 8 1  دکانوییک اسید  57

 0 0 0 1 0 0 0 0 10 1  دودکانوییک اسید  58

 0 0 0 1 0 0 0 0 12 1  تترادکانوییک اسید  59

 0 0 0 1 0 0 0 0 14 1  هگزادکانوییک اسید  60

  مقدار همبستگی با دانسیته توصیف کننده
-COOH  385/0  

-CH3 366/0-  
-CH2-NH2  321/0  

T 349/0 -  
-CH2-OH  314/0  

-CH2-  256/0-  
>CH-OH  130/0  

P  113/0 -  
>CH-NH2  113/0 -  

>NH 056/0  
>CH-  032/0 -  

OHC
|

|
 029/0  
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ي نوشته شده برنامه يسپس به وسیله. ذف شدندح ،ثابت داشتند ها، مقادیر ثابت و یا تقریباًمولکول

در . داشتند، نیز حذف گردید 9/0هایی که همبستگی بزرگتر از  کننده توصیف MATLABافزار نرم در

  .کننده باقی ماندتوصیف 1483موع کننده از مجتوصیف 142پایان این مرحله 

  

  هاندي دادهبدسته -3-2-5

ها به سه سري آموزش، ارزیابی و ها باید دادهکنندهرین توصیفي انتخاب بهتقبل از شروع مرحله

طور ترکیب به PVT ،3هاي ترکیب مورد مطالعه، داده 59بنابراین در ابتدا از بین . تست تقسیم شوند

 PVT 56هاي سپس داده .بیرونی استفاده شود اعتبارسنجیها در سري کامل کنار گذاشته شد تا از آن

 .تقسیم شدند و تست  طور تصادفی به سه سري آموزش، ارزیابیبه هماندترکیب باقی

  

  هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -3-2-6

ها کنندهمانده، بهترین توصیفي باقیکنندهتوصیف 142ها، باید از بین بندي دادهپس از دسته

  .براي ساختن مدل انتخاب شوند

اي و روش غیرخطی الگوریتم ژنتیک براي انتخاب نامه از روش خطی رگرسیون مرحلهدر این پایان

ها توضیح داده شده هاي مناسب استفاده شد که در ادامه در مورد هریک از این روشکنندهتوصیف

  .است

  

  (SR)ايها به روش رگرسیون مرحلهکنندهانتخاب بهترین توصیف -3-2-6-1

هاي سري آموزش توسط ، ابتدا از دادهاین روشو معتبر به هاي مناسب کنندهبراي انتخاب توصیف

در این  Analyzeسربرگ  براي این منظور با انتخاب . اي گرفته شدرگرسیون مرحله SPSSنرم افزار 

. دست آمد مدل مختلف به 15 انتخاب و Linearي و سپس گزینه Regressionي نرم افزار، گزینه
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و  (MSE)میانگین مربعات خطا . گرفتند مدل توسط سري ارزیابی مورد بررسی قرار 15سپس این 

) 5- 3(، در جدول 15تا  4هاي راي سري ارزیابی مدلحاسبه شده بم  Fو آماره (R2)ضریب رگرسیون 

بیشتر و مقدار  Fي و آماره مقدار ضریب رگرسیون ،هاي کمترکنندهمدلی که تعداد توصیف .آمده است

با . شودمیی داشته باشد، به عنوان بهترین مدل انتخاب کمتري براي سري ارزیاب میانگین مربعات خطا

  .به عنوان مدل بهینه انتخاب گردید 8دست آمده در این مرحله، مدل ههاي آماري بتوجه به پارامتر

براي از  (ME) 1ها در مدل، مقدار اثر متوسطکنندهبراي ارزیابی اهمیت و سهم هریک از توصیف

  ]:60[شودزیر محاسبه میي ها از رابطهتوصیف کننده

)3-1                                                                                    (
 





 m

j

n

i
ijj
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ijj

j

d

d
ME

1

1




  

، مقدار j ،ijd يکنندهضریب توصیف، j  ،jي کننده، اثر متوسط توصیفjMEکه در این رابطه 

  .باشدها در مدل میکنندهتعداد توصیف mکننده براي هر مولکول و توصیف

ها هاي وارد شده در مدل بهینه به همراه ضریب رگرسیون و اثر متوسط آنکنندهنام کامل توصیف

) 7  -3(ها در جدول کنندههمچنین ماتریس همبستگی بین این توصیف. آمده است) 6-3(در جدول 

ها با دانسیته در کنندهو مقادیر همبستگی توصیف دهدها را نشان میکه عدم همبستگی بین آن

اي براي دست آمده از روش رگرسیون مرحلههاي بهکنندهمقادیر توصیف .ارائه شده است) 8-3(جدول

  .ذکر شده است) 9- 3(ها در جدول هاي مختلف موجود در سري دادهمولکول

                                                             
1 - Mean Effect 
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  ايهاي به دست آمده از روش رگرسیون مرحلهي سري ارزیابی مدلهاي آمارهمقایسه - )5- 3(جدول

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

F  MSE  R2 مدل  هاکنندهتوصیف  
866/804 303/634 921/0  X0AV, R3m, T, P 4 

957/1143  225/374  953/0  X0AV, R3m, T, P, RDF035e 5 

578/1269  900/3601  959/0 X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e 6 

754/1626  845/333  975/0 X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF 

7 

849/1987  214/131  982/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e 

8 

285/1878  581/131  983/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e, R4p 

9 

565/1845  879/119  985/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e, R4p, qneg_A 

10 

285/1857  146/110  986/0  X0AV, R, T, P,  RDF035e, GATS4e, RBF, 
ATS2e, R4p, qneg_A, HATSv 

11 

204/1778  833/105  987/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e, R4p, qneg_A, HATSv, G2m 

12 

250/1643  012/3630  845/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e, R4p, qneg_A, HATSv, G2m, 

R4m_A 

13 

026/1543  594/103  987/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, GATS4e, 
RBF, ATS2e, R4p, qneg_A, HATSv, G2m, 

R4m_A, IC5 

14 

908/1665  608/103  987/0  X0AV, R3m, T, P,  RDF035e, RBF, ATS2e, 
R4p, qneg_A, HATSv, G2m, R4m_A, IC5 

15 
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  ايهاي انتخاب شده توسط روش رگرسیون مرحلهکنندهتوصیف -)6- 3(جدول 
اثر   گروه  نام کامل

  متوسط
  شماره  علامت

Average valence connectivity index of order -0  Connectivity 799/30-  X0AV 1  
Autocorrelation of lag 3/weighted by atomic 

masses  
GETAWAY  890/13  R3m 2  

Radial Distribution Function-3.5/weighted by 
atomic Sanderson electronegativities  

RDF  952/17  RDF035e 3  

Geary autocorrelation-lag4/weighted by atomic 
Sanderson electronegativities  

2D 
autocorrelations  

662/4 -  GATS4e  4  

Rotatable bond fraction  Constitutional 000/34  RBF 5  

Broto-Moreau autocorrelation of topological 
structure-lag2/Weighted by atomic Sanderson 

electronegativities 

2D 
autocorrelation 

473/23  ATS2e 6  

Temprature Experimental 193/64 -  T 7  

Pressure Experimental 792/52  P 8  

  

  ايهاي انتخاب شده توسط رگرسیون مرحلهکنندهماتریس همبستگی توصیف - )7- 3(جدول
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  با دانسیته ايهاي انتخاب شده توسط رگرسیون مرحلهکنندهمقادیر همبستگی توصیف - )8- 3(جدول
RDF035e  GATS4e  P  T  R3m  RBF  ATS2e  X0AV   

تگی مقدار همبس  -865/0  865/0  600/0  545/0  343/0  -164/0  149/0  006/0
  با دانسیته

  

 X0AV R3m T P RDF035e GATS4e RBF ATS2e 

X0AV 1        
R3m  252/0 1       

T  159/0 032/0 1      
P  394/0 019/0 092/0 1     

RDF035e  345/0 499/0 064/0 132/0 1    
GATS4e  056/0 525/0 006/0 065/0 297/0 1   

RBF 583/0  252/0  022/0  360/0-  093/0  109/0  1    
ATS2e 808/0  553/0  185/0  226/0-  276/0  032/0  276/0  1  
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 SR هاي انتخاب شده به روشکنندهمقادیر توصیف-)9- 3(جدول

  
  

  X0Av RBF  ATS2e R3m RDF035e GATS4e نام مولکول 
  0  852/1  040/0  005/1  250/0  718/0  اتانول  1
  977/1  498/4  140/0  081/1  330/0  577/0  اتان دیول  2
  106/3  533/2  070/0  986/0  270/0  715/0  پروپانول-1  3
  0  645/4  060/0  987/0  270/0  756/0  پروپانول-2  4
  073/3  770/5  120/0  976/0  290/0  746/0  پروپانول-1-متیل-2  5
  0  676/8  080/0  978/0  290/0  789/0  پروپانول-2-متیل-2  6
  083/2  758/2  190/0  041/1  330/0  636/0  پروپان دیول-2و1  7
  076/2  644/2  050/0  976/0  290/0  714/0  انولبوت-1  8
  001/2  512/4  110/0  977/0  290/0  746/0  بوتانول-2  9
  785/2  812/6  110/0  970/0  290/0  740/0  بوتانول-1-متیل-2  10
  624/2  482/3  200/0  019/1  330/0  648/0  بوتان دیول-2و1  11
  773/1  593/2  070/0  970/0  290/0  713/0  پنتانول-1  12
  612/1  155/5  020/0  971/0  290/0  740/0  پنتانول-2  13
  427/3  773/8  130/0  971/0  290/0  740/0  پنتانول-3  14
  510/2  407/10  150/0  967/0  300/0  766/0  پنتانول-3-متیل-2  15
  619/3  001/14  170/0  964/0  300/0  759/0  پنتانول- 3-اتیل-3  16
  693/0  760/13  080/0  966/0  330/0  710/0  پنتان دیول- 4و2-متیل-2  17
  501/1  573/4  050/0  966/0  300/0  735/0  هگزانول-1  18
  501/1  573/4  050/0  966/0  300/0  735/0  هگزانول-2  19
  523/1  593/2  030/0  963/0  300/0  711/0  هپتانول-1  20
  434/1  458/4  050/0  963/0  300/0  732/0  هپتانول-2  21
  463/1  593/2  030/0  961/0  310/0  711/0  اوکتانول-1  22
  423/1  593/2  030/0  959/0  310/0  710/0  نونانول-1  23
  395/2  592/2  030/0  957/0  310/0  710/0  دکانول-1  24
  375/1  592/2  030/0  956/0  310/0  710/0  اندکانول-1  25
  361/1  592/2  030/0  955/0  /32  0  710/0  دودکانول-1  26
  345/1  592/2  030/0  954/0  320/0  709/0  تترادکانول-1  27
  338/1  593/2  020/0  953/0  320/0  709/0  هگزادکانول-1  28
  620/2  075/1  050/0  957/0  250/0  748/0  پروپیل آمین  29
بوتیل آمین-  30  n 740/0  270/0  954/0  040/0  093/1  871/1  



 

55 
 

  

  

 )9-3(ادامه جدول
  X0Av RBF  ATS2e R3m RDF035e GATS4e نام مولکول 

  751/0  813/3  080/0  954/0  270/0  772/0  آمینو بوتان-2  31
  434/1  5850/3  060/0  953/0  280/0  761/0  آمینو پنتان-2  32
  394/1  923/3  040/0  950/0  290/0  748/0  آمینوهپتان-2  33
  393/1  555/4  030/0  950/0  300/0  743/0  آمینواکتان-2  34
  694/1  093/1  020/0  952/0  280/0  734/0  تیل آمینپن  35
  606/1  093/1  030/0  951/0  290/0  730/0  هگزیل آمین  36
  558/1  067/1  020/0  950/0  290/0  727/0  هپتیل آمین  37
  532/1  068/1  020/0  949/0  300/0  725/0  اکتیل آمین  38
  512/1  093/1  020/0  948/0  300/0  722/0  دسیل آمین  39
  513/1  068/1  020/0  948/0  310/0  720/0  یل آمیندودس  40
  465/0  258/1  020/0  969/0  270/0  783/0  دي اتیل آمین  41
  392/0  602/7  030/0  962/0  290/0  808/0  دي پروپیل آمین  42
  550/2  731/1  020/0  958/0  300/0  749/0  دي بوتیل آمین  43
  283/2  731/1  020/0  953/0  310/0  736/0  دي هگزیل آمین  44
  173/2  731/1  020/0  951/0  310/0  729/0  دي اکتیل آمین  45
  008/1  034/3  140/0  008/1  310/0  662/0  پروپانول -2-آمینو-1  46
  903/1  870/1  050/0  007/1  310/0  629/0  پروپانول-1-آمینو-3  47
  537/2  176/6  180/0  995/0  310/0  697/0  پروپانول-1-متیل-1-آمینو-2  48
  450/1  016/3  040/0  045/1  350/0  603/0  آمین دي اتانول  49
  0  540/0  090/0  088/1  290/0  589/0  استیک اسید  50
  390/4  480/2  120/0  034/1  300/0  613/0  پروپانوییک اسید  51
  490/2  489/2  070/0  010/1  310/0  628/0  بوتانوییک اسید  52
  2  509/2  050/0  996/0  310/0  640/0  پنتانوییک اسید  53
 759/1 647/2 040/0 987/0 320/0 648/0  گزانوییک اسیده  54

 618/1 647/2 040/0 980/0 320/0 655/0  هپتانوییک اسید  55

 526/1 647/2 050/0 976/0 320/0 660/0  اکتانوییک اسید  56

 417/1 647/2 050/0 969/0 320/0 668/0  دکانوییک اسید  57

 357/1 647/0 050/0 965/0 320/0 673/0  دودکانوییک اسید  58

330/0 678/0  تترادکانوییک اسید  59  962/0 050/0 647/2 321/1 

330/0 681/0  هگزادکانوییک اسید  60  960/0 050/0 647/2 299/1 
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    (GA)هاي معتبر به روش الگوریتم ژنتیککنندهانتخاب توصیف -6-2 -3-2

ي رمزگشایی نیازي به مرحله ک،نهایی به روش الگوریتم ژنتیهاي کنندهدر روش انتخاب توصیف

ها تک تمام ژن کند، بنابراینکننده را ایفا میزیرا الگوریتم ژنتیک فقط نقش انتخاب توصیف نیست

ي الگوریتم به منظور اجراي برنامه. است کنندههر ژن معرف یک توصیف و هدشبیتی در نظر گرفته 

 M-file برنامه. شدندورودي به این برنامه داده مانده به عنوان هاي باقیکنندهفتمام توصی ،ژنتیک

 ترکیبفرض احتمال داراي مقادیر پیش MATLABافزاري  ي نرماستفاده شده در این تحقیق در بسته

بار  12این برنامه  .باشدمی 500و با تکرار  30جمعیتی برابر با  ياندازه ، 01/0، احتمال جهش 5/0

هایی که بیش کنندهفتوصی. تصادفی به حداقل برسد يهاکنندهصیفد تا احتمال انتخاب توگردیتکرار 

این . RBFو  X0AV ،ATS2eدما، فشار،  :عبارتند از اندتکرار شده در این الگوریتم %50از 

و نام کامل  ،بنابراین اي نیز بودندل از رگرسیون مرحلههاي حاصکنندهها قبلاً در توصیفکننده توصیف

 12در  با تکرار، 500به ازاي  هاکننده توصیف تعداد دفعات تکرار .شودتکرار نمی جاندر ای هاآنمقدار 

همچنین مقادیر همبستگی این . گزارش شده است )10-3(در جدول  الگوریتم ژنتیک اجراي بار

  . ارائه شده است) 11-3(هاي انتخابی با دانسیته در جدولکنندهتوصیف

  

  بار اجرا 12به ازاي  GAهاي حاصل از کنندهفتعداد تکرار توصی -)10- 3(جدول
 بار تکرار 500تعداد تکرار توصیف کننده به ازاي اجراي  

 12 11 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1 دفعات اجرا

T 459  444 438 445 446 442 439 441 398 365 377 382 
P 402 395 389 398 407 402 398 392 312 316 343 343 

X0Av 368 383 376 378 406 386 377 388 287 298 292 270 
ATS2e 291 298 282 283 293 282 270 392 273 246 248 229 
RBF 272 264 258 272 251 256 258 279 196 229 195 208 
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  با دانسیته GAهاي انتخابی روش کنندهتوصیف همبستگی مقادیر-)11- 3(جدول

P  T  RBF  ATS2e  X0Av    
  مقدار همبستگی با دانسیته  -851/0  849/0  590/0  349/0  -113/0

  

  سازي غیرخطی مدل -3-2-7

عصبی مصنوعی استفاده  يشبکه از سازي غیرخطی،به منظور انجام مدل در این مرحله از تحقیق

و  SR ،GAحاصل از سه روش  CRمرتب شده به روش  هايکنندهسازي از توصیفبراي مدل. شد

GCM  ها هریک از این روش با سازيدر ادامه راجع به مدل دید کهگربه عنوان ورودي استفاده

  .توضیحاتی ارائه خواهد شد

  

  سازي غیرخطی با استفاده از شبکه عصبی مصنوعیمدل -3-2-7-1

ها و احتمال وجود روابط غیرخطی بین متغیرهاي مستقل و متغیر با توجه به پیچیدگی داده    

براي  QSPRنوعی به عنوان تکنیکی برتر در مطالعات ي عصبی مصغیرخطی شبکه وابسته، روش

از دو تابع  عصبی يمربوط به شبکه در تمامی مطالعات .مورد استفاده قرار گرفت سازي دانسیتهمدل

و دو تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدي  (trainbr)و بایزین  (trainlm)مارکوارت  -آموزشی لونبرگ

(logsig)  و تانژانت سیگموئیدي(tansig) دو تابع آموزشی با دو  این ترتیب با ترکیببه. استفاده گردید

در  .شودجداگانه بهینه  هرکدامکه  گردید چهار شبکه عصبی مصنوعی طراحی تابع انتقال گفته شده،

هاي مختلف انتخاب شده بودند به هایی که با روشکنندههاي طراحی شده، توصیفهریک از شبکه

ي انتخابی کننده، به ازاي هر توصیفهابنابراین در هریک از شبکه .که داده شدندعنوان ورودي به شب

ها را متناظر با ورودي يباشد که دانسیتهخروجی نیز شامل یک نرون می يلایه. یک نرون وجود دارد

، د ورودي شبکهي پنهان، تعداتعداد نرون لایههاي طراحی شده، در هر کدام از شبکه. دهدنشان می

ها مقدار بهینه براي هریک از این کمیت. باید بهینه شوند تعداد دور آموزشی و تعداد دورهاي آموزشی
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براي سري ارزیابی انتخاب  به عنوان تابع عملکرد شبکه براساس کمترین مقدار میانگین مربعات خطا

  .شد

دست آمده از هب ينههاي بهیکنندهبا توصیف سازي شبکه عصبی مصنوعیدر ادامه، چگونگی مدل   

  .شد خواهد دهتوضیح دا الگوریتم ژنتیک و سهم گروه ،اين مرحلهوروش رگرسی

  

عصبی مصنوعی با استفاده از  يبهینه سازي شبکه -الف-3-2-7-1

  (SR-ANN)ايهاي حاصل از رگرسیون مرحلهکننده توصیف

ي پنهان ورودي، یک لایه يل یک لایهاي با سه لایه شامي طراحی شده در این پروژه، شبکهشبکه    

حاصل از  يهاي بهینهکنندهورودي برابر توصیف يهاي لایهکه تعداد گره است ي خروجیو یک لایه

. باشدمی )1-5- 2-3(ي ذکر شده در بخش کنندهتوصیف 8تعداد  یعنی ايمرحلهروش رگرسیون 

  . باشدي متناظر با هر ورودي میي دانسیتهدهندهخروجی نیز داراي یک نرون است که نشان ي لایه

از روش  ي پنهان و تعداد دور آموزشیهاي لایهتعداد گرههاي شبکه، براي بهینه سازي تعداد ورودي   

، تعداد  1با گام 8تا  2هاي شبکه از تعداد ورودي براي این منظور. سازي همزمان استفاده گردیدنهبهی

 10با گام  300تا  10و تعداد دور آموزشی شبکه از  1با گام  16تا 2  ي پنهان شبکه ازي لایهگره

طراحی عصبی مصنوعی  يترکیبات ممکن این سه پارامتر، چهار شبکهي و به ازاي همه انتخاب گردید

خطی  از تابع انتقال هاي مورد مطالعهشبکه تمام خروجی يدر لایه .جداگانه بهینه گردیدطور شده به

(pureline) تغییرات پارامترها يکل محدوده که رسم نمودارهاي مربوط بهبه دلیل این. استفاده گردید 

قسمتی از روند تغییرات پارامترهاي شبکه در حین  بسیار شلوغ و غیر واضح خواهد شد، بنابراین

ر حول مقادی دست آمده براي سري ارزیابی هب MSEسازي همزمان پارامترها به همراه مقادیر بهینه

بردار مرجع، تعداد  .نشان داده شده است) 4-3(تا ) 1-3(هاي برحسب یک بردار مرجع در شکل بهینه

ي پنهان و تعداد دور آموزشی را نشان کننده، تعداد لایهتعداد توصیف ،هاي ممکن سه پارامترترکیب

 .دهدمی
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سري  MSE) د(دور آموزش، تعداد ) ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(نمودارهاي  - )2-3(شکل
 يشبکه دهد، بر حسب بردار مرجع برايشان میسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر ن MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 

هاي حاصل کنندهده از توصیفاو با استف مارکوارت -الگوریتم آموزشی لونبرگ لگاریتم سیگموئیدي، تابع انتقال  عصبی مصنوعی با
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سري  MSE) د(دور آموزش، تعداد ) ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(نمودارهاي  - )3-3(شکل
 يشبکه براي دهد، بر حسب بردار مرجعن میسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشا MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 
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  )شمارنده(بردار مرجع 
سري  MSE) د(دور آموزش،  تعداد)ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(هاي نمودار - )4-3(شکل

- يشبکه براي دهد، بر حسب بردار مرجعن میسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشا MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 
هاي حاصل کنندهده از توصیفاو با استف مارکوارت - آموزشی لونبرگ الگوریتم تابع انتقال تانژانت سیگموئیدي، عصبی مصنوعی با
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 گردآوري) 12-3(هاي طراحی شده در جدول دست آمده براي هریک از شبکههب يمقادیر بهینه

ي بهینه شده تقریباً هر چهار شبکه MSE دهد کهنشان می  جدول یج موجود در ایننتا .شده است

. شودي بهینه انتخاب میاي که پیچیدگی کمتري دارد به عنوان شبکهین شبکهبنابرا. یکسان هستند

 8با  مارکوارت-لونبرگ سیگموئیدي و تابع انتقال تانژانتاي با تابع آموزشی شبکه براي این منظور

  . پیچیدگی کمتري دارد 230ي پنهان و دور آموزشی گره در لایه 12ي ورودي و کننده در لایهتوصیف

  

 SRهاي حاصل از کنندهشده با توصیفهاي طراحیي شبکهتوابع و پارامترهاي بهینه -)12- 3(ل جدو

  

ي تعداد نرون اي با همان مقادیر بهینهي دقیق دور آموزشی، شبکهدست آوردن مقدار بهینهبراي به

 220انتقال اما با تعداد دورهاي آموزشی  ي پنهان، تابع آموزش و تابعي ورودي، تعداد نرون لایهلایه

کمترین مقدار  234دور آموزشی ) 5-3(که طبق شکل . مورد بررسی قرار گرفت 2با گام  240تا 

MSE  را دارد و به عنوان تعداد دور آموزشی بهینه انتخاب شد.  

با گام  1/0 تا 0005/0از  μبهینه را با مقدار  يشبکه ردن مقدار پارامتر ممنتوم،جهت بهینه ک

بوده و به  MSEداراي کمترین مقدار  01/0مقدار  نتایج این بررسی نشان داد که. انتخاب شد 0005/0

حول  µنمودار میانگین مربعات خطا براي سري ارزیابی برحسب . انتخاب شد μ يعنوان مقدار بهینه

  .ه استرسم شد) 6- 3(نقطه بهینه در شکل 

  کنندهتعدادتوصیف  تابع آموزش  تابع انتقال
 يتعداد نرون لایه

  پنهان
 MSE  تعداد دور آموزش

  412/1  270  15  8  تنظیم بایزین  لگاریتم سیگموئید

  444/1  180  15  8  مارکوارت - لونبرگ  لگاریتم سیگموئید

  446/1  220  16  8  تنظیم بایزین  تانژانت سیگموئید

  691/1  230  12  8  مارکوارت - لونبرگ  تانژانت سیگموئید



 

64 
 

215 220 225 230 235 240 245
1.690

1.691

1.692

1.693

1.694

1.695

1.696

1.697

  
  نمودار میانگین مربع خطاي حاصل از سري ارزیابی بر حسب تعداد دور آموزشی - )5-3(شکل
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  µنمودار میانگین مربع خطاي حاصل از سري ارزیابی بر حسب پارامتر  -)6-3(کلش

  

ي عصبی با استفاده از ي شبکهرامترهاي بهینه شدهسازي ارائه شده، مقدار پابا توجه به روند بهینه

ارائه ) 13-3(در جدول  (SR-ANN) ايهاي منتخب حاصل از روش رگرسیون مرحلهکنندهتوصیف

  .شده است
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 (SR-ANN)ي شبکه يبع و مقادیر پارامترهاي بهینهتوا -)13- 3(جدول 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 هايکنندهی مصنوعی با توصیفعصب يسازي مدل شبکهبهینه -ب-7-1 -3-2

    (GA-ANN)  ژنتیک الگوریتم

به منظور به حداقل رساندن . باشدمیسه لایه اي ي عصبی مورد مطالعه در این بخش نیز، شبکهشبکه

متغیرهاي  5تا  2تعداد ورودي ، ثابت µمقدار هایی با در سري ارزیابی، شبکه MSEتابع عملکرد 

و دور  10تا  2از  پنهان يهاي لایه، تعداد متفاوت گره)2-5-2-3(در بخش مستقل ذکر شده 

   يهاي طراحی شده به ازاي همهشبکه .طراحی گردید 10با گام  500تا  10آموزشی متغیر 

ي حول نقطه را تنها هاسازي گردید که نتایج این بررسیهاي ممکن از این سه پارامتر بهینهترکیب

  .ه شده استنشان داد) 10-3(تا ) 7-3(هاي در شکل  ،هاي طراحی شدهبهینه براي هریک از شبکه

  

  

  

 

 Train lm  تابع آموزش

 tansig ي پنهانتابع انتقال لایه

 pure line  ي خروجیتابع انتقال لایه

  12  ي پنهانتعداد نرون لایه

  8 تعداد متغیرهاي ورودي

  234  تعداد دورهاي آموزش

 µ  01/0پارامتر 

  691/1  سري ارزیابی MSEمقدار 
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سري  MSE) د(دور آموزش، تعداد ) ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(اد توصیف کننده، تعد) الف(نمودارهاي  - )7-3(شکل
ي براي شبکه دهد، بر حسب بردار مرجعسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشان می MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 

 GAهاي حاصل از کنندهو با استفاده از توصیف ینالگوریتم آموزشی بایز عصبی مصنوعی با تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدي،
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سري ارزیابی  MSE) د(دور آموزش،  تعداد)ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(نمودارهاي  - )8-3(شکل
ي عصبی شبکه برايدهد، بر حسب بردار مرجع سري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشان می MSEاي از نمودار ناحیه) ه(و 

هاي حاصل از  کنندهو با استفاده از توصیف مارکوارت -الگوریتم آموزشی لونبرگ مصنوعی با تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدي،
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سري  MSE) د(دور آموزش، تعداد ) ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(نمودارهاي  - )9-3(شکل

ي شبکه دهد، بر حسب بردار مرجع برايسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشان می MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 
 GAهاي حاصل از کنندهو با استفاده از توصیف  الگوریتم آموزشی بایزین عصبی مصنوعی با تابع انتقال تانژانت سیگموئیدي،
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سري  MSE) د(دور آموزش، تعداد ) ج(مخفی،  يتعداد نرون لایه) ب(تعداد توصیف کننده، ) الف(نمودارهاي  -)10-3(شکل
ي شبکه دهد، بر حسب بردار مرجع برايسري ارزیابی که مینیمم آن را بهتر نشان می MSEاي از نمودار ناحیه) ه(ارزیابی و 

هاي حاصل از کنندهبا استفاده از توصیف تمارکوار - الگوریتم آموزشی لونبرگ عصبی مصنوعی با تابع انتقال تانژانت سیگموئیدي،
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نتایج . گزارش شده است) 14-3(در جدول  GA-ANNهاي ي شبکههاي بهینه شدهتوابع و پارمتر  

و تابع انتقال  مارکوارت -لونبرگاي با الگوریتم آموزشی شبکهدهد که  جدول نشان می این موجود در

دور آموزشی  وي پنهان گره در لایه 10 ،ي وروديدر لایه کنندهتوصیف 5سیگموئیدي با  تانژانت

  .ي بهینه انتخاب گردیدبه عنوان شبکهرا دارد و  MSEکمترین مقدار  250يبهینه

  

 GA-ANNهاي ي شبکهتوابع و پارامترهاي بهینه -)14- 3(جدول 

  

اي با همان مقادیر بهینه تعداد نرون لایه ورودي، تر دور آموزش، شبکهبراي تعیین دقیق

مورد بررسی  2با گام  260تا  240زش و تابع انتقال اما با تعداد دورهاي ي پنهان، تابع آموتعداد لایه

به عنوان بهترین  443/7 قبلی، MSEبا مقدار  250دور آموزشی ) 11-3(قرار گرفت که طبق شکل 

  .ي بهینه انتخاب گردیدمقدار براي تعداد دور آموزشی در شبکه
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  2بر حسب تعداد دورهاي آموزش متفاوت با گام براي سري ارزیابی نمودار میانگین مربعات خطا  -)11-3(شکل

  کنندهتعدادتوصیف  تابع آموزش  تابع انتقال
 يتعداد نرون لایه

  پنهان
 MSE  تعداد دور آموزش

  682/14  380  8  5  تنظیم بایزین  لگاریتم سیگموئید

  828/18  460  10  5  مارکوارت - لونبرگ  ریتم سیگموئیدلگا

  365/14  500  10  5  تنظیم بایزین  تانژانت سیگموئید

  443/7  250  10  5  مارکوارت - لونبرگ  تانژانت سیگموئید
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نیز بایستی بهینه شود که بدین منظور، در  µدر ادامه بهینه کردن شبکه مورد بررسی، مقدار پارامتر 

- لونبرگی ي پنهان، الگوریتم آموزشگره در لایه 10متغیر ورودي،  5ي بهینه با ساختار شبکه

هاي با گام 1/0تا  0005/0از  µ، مقدار 250سیگموئیدي و دور آموزشی  تانژانت، تابع انتقال مارکوارت

گاه براي هر مورد مقدار میانگین مربع خطا براي سري ارزیابی محاسبه و تغییر داده شد و آن 0005/0

مودار مقدار میانگین مربع خطا بر ن. انتخاب شد µي به عنوان مقدار بهینه 01/0 که مقدار ثبت گردید

  .رسم شده است )12-3(ي بهینه در شکل حول نقطه µحسب 
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   µبر حسب پارامتر  زیابیرا نمودار میانگین مربع خطاي حاصل از سري -)12-3(شکل     

  

، در ي سیالات تجمعیدانسیتهش بینی ي عصبی براي پیتوابع و مقادیر پارامترهاي بهینه شده شبکه

  :ارائه شده است) 15-3(جدول 

  

  

  

  

μ 
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  GA-ANN يتوابع و مقادیر پارامترهاي بهینه شده - )15 - 3(جدول 
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

ي عصبی مصنوعی با استفاده از سازي شبکهمدل -ج-3-2-7-1

  (GCM-ANN)سهم گروههاي حاصل از روش  کننده توصیف

دو  همراهها به هم گروهکننده بر مبناي ستوصیف 10گفته شد، ) 2-3-2-3(طور که در قسمت همان

ي خروجی نیز لایه. هاي ورودي مدل انتخاب شدندکنندهمتغیر تجربی دما و فشار به عنوان توصیف

براي آموزش شبکه دو الگوریتم  .دهدها را نشان میي متناظر با وروديیک نرون دارد که دانسیته

ع انتقال مناسب دو تابع انتقال تانژانت مارکوارت و براي انتخاب تاب - آموزشی تنظیم بایزین و لونبرگ

سیگموئید و لگاریتم سیگموئید مورد استفاده قرار گرفتند، که از ترکیب این دو الگوریتم و دو تابع 

ها، از روش تغییر سپس براي هر یک از شبکه .ي عصبی مختلف طراحی گردید انتقال، چهار نوع شبکه

ي مخفی و تعداد دور آموزش جهت آموزش شبکه استفاده هاي لایهزمان براي تغییر تعداد نرونهم

. سازي شدندهاي طراحی شده بهینههاي ممکن از این دو پارامتر شبکهي ترکیبگردید و به ازاي همه

 Train lm  تابع آموزش

 tansig ي پنهانتابع انتقال لایه

 pure line  ي خروجیتابع انتقال لایه

  12  ي پنهانتعداد نرون لایه

  5 اي وروديتعداد متغیره

  250  تعداد دورهاي آموزش

 µ  01/0پارامتر 

  4437/7  سري ارزیابی MSEمقدار 
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 و 12 ها ثابت و برابرکننده تعداد توصیف و در نظر گرفته شد ثابت µها مقدار در تمامی این شبکه

 .در نظر گرفته شدند 10با گام  400تا  10و دور آموزشی از  20تا  2ی از ي مخفهاي لایهتعداد نرون

هاي به دست آمده بخشی از نتایج  در این قسمت نیز مانند بخش گذشته به دلیل تعداد زیاد داده

گردآوري شده است و نتایج ) 19-3(تا ) 16-3(ها براي سري ارزیابی در جداول حاصل از این بررسی

  .آمده است) 16-3(تا ) 13-3(سبات در نمودارهاي سه بعدي حاصل از کل محا
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با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع  GCM-ANNي سري ارزیابی براي شبکه  MSEمقادیر -)16- 3(دولج

 متفاوت دور آموزشیو  انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره
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  )16-3(بر حسب تعداد گره و دور آموزشی براي کل محاسبات جدول  MSE نمودار -)13-3(شکل

   ي پنهاني لایهتعداد گره
20  19  18  17  16  15  14  13  12    

218/2  510/1  526/1  695/1  794/1  520/2  689/1  043/2  532/2  150  

شی
موز

ر آ
دو

  

239/2  468/1  531/1  751/1  784/1  443/2  600/1  083/2  469/2  160  
259/2  429/1  566/1  760/1  756/1  373/2  565/1  127/2  397/2  170  
222/2  396/1  586/1  743/1  737/1  283/2  535/1  159/2  328/2  180  
171/2  397/1  571/1  725/1  723/1  177/2  513/1  176/2  271/2  190  
096/2  448/1  516/1  709/1  708/1  089/2  503/1  137/2  230/2  200  
984/1  519/1  447/1  683/1  689/1  029/2  48/1  112/2  211/2  210  
835/1  584/1  402/1  663/1  670/1  981/1  497/1  099/2  219/2  220  
706/1  623/1  384/1  655/1  667/1  906/1  502/1  052/2  185/2  230  
636/1  622/1  380/1  661/1  679/1  794/1  521/1  991/1  149/2  240  
626/1  617/1  380/1  684/1  698/1  745/1  539/1  935/1  121/2  250  
651/1  640/1  378/1  715/1  719/1  746/1  551/1  889/1  099/2  260  
676/1  667/1  373/1  743/1  745/1  828/1  555/1  852/1  080/2  270  
691/1  693/1  365/1  753/1  771/1  941/1  556/1  819/1  063/2  280  
698/1  711/1  356/1  749/1  782/1  949/1  565/1  789/1  046/2  290  
703/1  723/1  348/1  721/1  781/1  940/1  604/1  767/1  024/2  300  
712/1  734/1  399/1  707/1  774/1  028/2  557/1  755/1  793/1  310  
734/1  864/1  486/1  700/1  762/1  020/2  553/1  746/1  685/1  320  
785/1  32/1  502/1  694/1  7545/1  963/1  551/1  744/1  673/1  330  
847/1  023/2  498/1  688/1  728/1  930/1  551/1  742/1  704/1  340  
900/1  136/2  485/1  673/1  710/1  915/1  550/1  739/1  701/1  350  
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  با الگوریتم آموزشی تنظیم GCM-ANNي شبکهبراي  ارزیابیسري  MSE مقادیر  -)17- 3(جدول

  متفاوت  دور آموزشی و  گرهو تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد  مارکوارت - لونبرگ
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 )17-3(بر حسب تعداد گره و دور آموزشی براي کل محاسبات جدول  MSEنمودار  -)14-3(شکل

   ي پنهاني لایهتعداد گره
20  19  18  17  16  15  14  13  12    
799/1  695/1  540/2  771/1  902/3  861/3  561/1  787/1  855/2  150  

شی
موز

ر آ
دو

  

754/1  644/1  563/2  909/1  811/3  031/3  603/1  748/1  724/2  160  
447/1  602/1  584/2  050/2  693/3  224/3  632/1  714/1  593/2  170  
551/1  580/1  586/2  140/2  372/3  355/3  597/1  689/1  506/2  180  
650/1  570/1  565/2  196/2  260/3  738/3  539/1  672/1  455/2  190  
698/1  565/1  523/2  290/2  997/2  285/4  503/1  665/1  406/2  200  
838/1  561/1  456/2  547/2  844/2  392/6  526/1  662/1  334/2  210  
959/1  557/1  361/2  867/2  683/2  484/8  541/1  658/1  234/2  220  
979/1  552/1  203/2  262/3  663/2  741/11  545/1  653/1  149/2  230  
123/2  547/1  062/2  470/3  394/2  509/13  535/1  647/1  048/2  240  
276/2  541/1  009/2  632/3  249/2  107/15  521/1  642/1  863/1  250  
472/2  533/1  005/2  738/3  127/2  128/25  508/1  638/1  732/1  260  
698/2  526/1  008/2  862/3  120/2  910/34  483/1  635/1  649/1  270  
786/2  519/1  003/2  842/3  210/2  850/36  456/1  635/1  566/1  280  
797/2  511/1  987/1  277/3  078/2  047/45  454/1  642/1  444/1  290  
775/2  504/1  993/1  358/3  076/2  259/46  461/1  633/1  383/1  300  
748/2  497/1  023/1  577/3  062/2  064/49  475/1  634/1  354/1  310  
721/2  491/1  063/1  719/3  051/2  353/49  501/1  644/1  340/1  320  
690/2  489/1  101/2  854/3  054/2  933/55  543/1  644/1  328/1  330  
661/2  491/1  128/2  877/3  05/2  692/61  605/1  691/1  300/1  340  
635/2  495/1  146/2  930/3  073/2  313/57  686/1  686/1  311/1  350  
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 با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع انتقال GCM-ANNي شبکهسري ارزیابی براي  MSEمقادیر  -)18- 3(جدول

   و دور آموزشی متفاوت  سیگموئید با تعداد گره تانژانت
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)18-3(بر حسب تعداد گره و دور آموزشی براي کل محاسبات جدول  MSEنمودار  -)15-3(شکل

   ي پنهاني لایهتعداد گره

20  19  18  17  16  15  14  13  12    

768/1  819/1  403/1  652/1  484/1  771/1  328/2  271/2  800/5  150  

شی
موز

ر آ
دو

  

803/1  729/1  153/1  547/1  537/1  847/1  100/2  131/2  568/5  160  
833/1  771/1  105/1  497/1  583/1  768/1  920/1  018/2  354/5  170  
839/1  759/1  111/1  587/1  65/1  792/1  787/1  937/1  126/5  180  
814/1  752/1  238/1  622/1  951/1  788/1  688/1  905/1  875/4  190  
716/1  745/1  542/1  594/1  838/1  780/1  613/1  983/1  606/4  200  
751/1  732/1  604/1  603/1  787/1  777/1  556/1  958/1  340/4  210  
774/1  717/1  558/1  599/1  413/1  782/1  521/1  781/1  642/4  220  
843/1  709/1  468/1  588/1  257/1  787/1  508/1  653/1  742/2  230  
958/1  767/1  428/1  574/1  378/1  787/1  514/1  532/1  560/2  240  
127/2  469/1  386/1  557/1  535/1  779/1  731/1  476/1  238/2  250  
186/2  466/1  362/1  537/1  798/1  762/1  915/1  441/1  198/2  260  
353/2  624/1  373/1  515/1  229/2  741/1  738/1  418/1  874/1  270  
583/21  661/2  485/1  492/1  41/2  718/1  580/1  392/1  625/1  280  
908/2  07/3  651/1  468/1  468/2  67/1  521/1  355/1  464/1  290  
994/2  182/3  781/1  446/1  522/2  676/1  575/1  347/1  503/1  300  
080/3  724/2  868/1  423/1  542/2  435/1  569/1  349/1  645/1  310  
868/2  343/2  903/1  398/1  583/2  165/1  761/1  358/1  727/1  320  
811/2  964/1  911/1  370/1  529/2  272/1  738/1  403/1  787/1  330  
828/2  655/1  915/1  343/1  531/2  366/1  676/1  557/1  819/1  340  
943/2  496/1  929/1  318/1  537/2  454/1  820/1  684/1  846/1  350  
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 با الگوریتم آموزشی تنظیم GCM-ANNي شبکهبراي  ارزیابیسري  MSEمقادیر  -)19- 3(جدول

  متفاوت  و دور آموزشی سیگموئید با تعداد گره تانژانت و تابع انتقال مارکوارت -لونبرگ 
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 )19-3(بر حسب تعداد گره و دور آموزشی براي کل محاسبات جدول  MSEنمودار  -)16-3(شکل

   ي پنهاني لایهتعداد گره
20  19  18  17  16  15  14  13  12    

450/1  366/1  505/1  174/1  129/1  595/1  569/2  623/2  090/2  150  

شی
موز

ر آ
دو

  

491/1  344/1  419/1  156/1  112/1  537/1  461/2  711/2  066/2  160  
529/1  338/1  382/1  155/1  101/1  487/1  345/2  766/2  054/2  170  
565/1  345/1  395/1  137/1  096/1  500/1  076/2  860/2  052/2  180  
602/1  350/1  443/1  135/1  094/1  553/1  893/1  966/2  059/2  190  
521/1  347/1  503/1  141/1  090/1  659/1  819/1  008/3  062/2  200  
373/1  337/1  575/1  140/1  084/1  727/1  801/4  080/3  066/2  210  
222/1  340/1  673/1  131/1  074/1  479/1  747/1  162/3  072/2  220  
362/1  342/1  777/1  117/1  055/1  318/1  698/1  368/3  079/2  230  
651/1  342/1  881/1  101/1  036/1  248/1  663/1  284/3  088/2  240  
035/2  335/1  981/1  083/1  027/1  199/1  641/1  849/2  097/2  250  
355/2  353/1  074/2  065/1  028/1  179/1  633/1  270/2  104/2  260  
586/2  408/1  149/2  046/1  035/1  176/1  675/1  090/3  109/2  270  
773/2  491/1  203/2  027/1  046/1  184/1  713/1  920/3  129/2  280  
742/2  865/1  243/2  008/1  059/1  203/1  738/1  499/4  145/2  290  
761/2  214/3  279/2  989/0  074/1  234/1  857/1  064/5  150/2  300  
883/2  384/4  324/2  974/0  090/1  276/1  92/1  544/5  165/2  310  
018/3  430/4  385/2  963/0  105/1  316/1  031/2  801/8  171/2  320  
113/3  631/4  447/2  956/0  121/1  329/1  071/2  354/9  180/2  330  
164/3  774/4  511/2  954/0  135/1  297/1  100/2  366/9  191/2  340  
200/3  604/5  543/2  956/0  146/1  261/1  114/2  422/9  199/2  350  
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 GCM-ANNهاي ي شبکهتوابع و مقادیر بهینه -)20- 3(جدول

 

 

- لونبرگي با الگوریتم آموزشی شبکه کهدهد نشان می هاو شکل نتایج موجود در این جداول    

 MSEمقدار که  340و دور آموزشی  17ي پنهان لایهدر  سیگموئید تانژانتتابع انتقال  ومارکوارت 

  . گردیدي بهینه انتخاب د، به عنوان شبکهها دارکمتري نسبت به سایر شبکه

اي با همان مقادیر بهینه تعداد نرون لایه ورودي، ، شبکه)Epoch( تر دور آموزشبراي تعیین دقیق

مورد  2با گام  350تا  330اما با تعداد دورهاي ي پنهان، تابع آموزش و تابع انتقال تعداد نرون لایه

به عنوان تعداد  MSE= 9543/0 ربا مقدا 338دور آموزشی ) 17- 3(بررسی قرار گرفت که طبق شکل 

  .دور بهینه براي شبکه انتخاب گردید
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 2بر حسب تعداد دور آموزشی متفاوت با گام  نمودار میانگین مربعات خطا براي سري ارزیابی -)17-3(شکل

 MSE  تعداد دور آموزش  پنهان يتعداد نرون لایه  تابع آموزش  تابع انتقال

  348/1  300  18  تنظیم بایزین  لگاریتم سیگموئید

  300/1  340  12  مارکوارت - لونبرگ  دلگاریتم سیگموئی

  105/1  170  18  تنظیم بایزین  تانژانت سیگموئید

  954/0  340  17  مارکوارت - لونبرگ  تانژانت سیگموئید
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تا  0005/0از  µي بهینه، مقدار ، با استفاده از شبکهµي ي بعد براي تعیین مقدار بهینهدر مرحله

، µي براي هر گام، مقدار بهینه MSEتغییر داده شد و بر اساس کمترین مقدار  0005/0با گام  1/0

- 3(نیز در شکل ي بهینه حول نقطه µخطا بر حسب  اتگین مربعمقدار میان نمودار. به دست آمد 01/0

براي  روش سهم گروه -ي عصبیشبکه يتوابع و مقادیر پارامترهاي بهینه شده .رسم شده است) 18

  .ارائه شده است) 21-3(، در جدول ي سیالات تجمعیدانسیتهپیش بینی 
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  حول نقطه بهینه براي سري ارزیابی µمودار میانگین مربعات خطا بر حسب ن -)18-3(شکل

  

  GCM-ANNتوابع و مقادیر پارامترهاي بهینه شده  -)21- 3(جدول

 

  
  
  
  
  
  
  

 Train lm  تابع آموزش

 tansig پنهان يتابع انتقال لایه

 pure line  خروجی يتابع انتقال لایه

  17  پنهان يتعداد نرون لایه

  12 ورودي تعداد متغیرهاي

  338  تعداد دورهاي آموزش
 µ  01/0  پارامتر

  9543/0  سري ارزیابی MSEمقدار 

μ 
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 ي غیرخطیهاارزیابی قدرت پیش بینی مدل -3-2-8

با سه روش متفاوت انتخاب که  ي عصبی مصنوعیدست آمده از شبکهههاي بمدل این مرحله بایددر 

پارامترهاي براي این منظور از .یرندارزیابی قرار گ، مورد اندشدهسازي طراحی و بهینه ،کنندهتوصیف

فی استفاده گردید که در ادامه دتصا-Yو روش آزمون  ماندهبرگشتی، نمودار خطاي باقی نمودار آماري،

   .راجع به هر یک توضیح داده خواهد شد

 

با استفاده از پارامترهاي هاي غیر خطی بهینه شده ارزیابی مدل -3-2-8-1

  آماري

   ،  SR-ANN     مختلف شامل  هايروش  به شده   بهینه  هايمدل کارایی   براي بررسی میزان

GA-ANN و GCM-ANN  8-3-2(که در بخش  هاحاصل از این مدل پارامترهاي آماريبرخی از (

در جدول ر این مقادی .هاي ارزیابی، تست با هم مقایسه شده استبراي سري ،ها ارائه شده استروابط آن

  . گزارش شده است) 3-22(

  

  تست هاي ارزیابی وبراي سري هاي بهینه شدهپارامترهاي آماري مربوط به هر یک از شبکه -)22- 3(جدول 

  GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN 

  ارزیابی  تست  ارزیابی  تست  ارزیابی  تست  
MSE 2432/1  9473/0  8540/6  4437/7  0318/0  6947/1  

R2  9998/0  9999/0  9990/0  9989/0  9998/0  9997/0  
Dmax  1279/1  6363/0  7018/1  0453/2  9992/7  8237/0  
AAD  0867/0  0798/0  2329/0  2443/0  1989/0  1059/0  
bias  0069/0  0028/0-  0404/0  0349/0  1989/0  0006/0  

PRESS 22/282  09/250  86/1555  14/1965  8325/30  42/472  
MAE 7110/0  6549/0  9152/1  9946/1  5909/1  7865/0  
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  با استفاده از نمودار برگشتی -3-2-8-2

گردد و با توجه به جربی رسم میتبینی شده بر حسب مقادیر دیر پیشدر نمودار برگشتی مقا

  به دست آمده از نمودار، پراکندگی نقاط در اطراف خط برگشت تعیین )  R2(مقدار ضریب تعیین 

 هاي براي سريروش انجام شده در این کار  سهتی مربوط به نتایج حاصل از نمودارهاي برگش .شودمی

  . آورده شده است) 20-3( و )19-3(هاي در شکل ارزیابی و تست

  

  ماندهاقیبخطاي  با استفاده از نمودار -3-2-8-3

اگر پراکندگی . شودبینی شده و مقادیر تجربی گفته میمانده به تفاوت مقادیر پیشخطاي باقی

  .ستا فی بودن خطاهادي تصادهندهباشد، این امر نشانیکنواخت صفر  محور حولمقادیر در 

  يروش انجام شده سههاي مربوط به ماندهیباقخطاي نمودار ) 22- 3(تا ) 21- 3(هاي شکل

 SR-ANN ،GA-ANN، GCM-ANN، پراکندگی . دهندنشان می ارزیابی و تست هايبراي سري را

ها در حول خطاي صفر نشان از عدم وجود خطاي سیستماتیک در دادهها ها در این شکلمتقارن داده

  .است
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  تصادفی yارزیابی با استفاده از آزمون  -3-2-8-4

هاي تجربی به صورت تصادفی داده يمحدودهدر  ،یعنی دانسیته ؛در این روش مقادیر متغیر وابسته

با استفاده از متغیرهاي مستقل اصلی و مقادیر تصادفی  هاي عصبی بهینه شدهتغییر داده شدند و شبکه

سپس همبستگی متغیرهاي مستقل با متغیرهاي وابسته توسط  .بررسی شد متغیر وابسته ارزیابی واز 

مقادیر ضریب رگرسیون براي سري ارزیابی و  )23-3(ول در جد. مورد بررسی قرار گرفت R2شاخص 

در مدل اصلی  تصادفیي عدم وجود همبستگی دهندهنشان R2مقادیر پایین . تست آورده شده است

  .است

  

-SRل تصادفی در مد - yاز آزمون  ارزیابی و سري تست آمده براي سري به دست R2 مقادیر  -)23- 3(جدول 

ANN  ،GA-ANN وGCM-ANN    

GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  
شماره 
  تکرار

R2  ارزیابی  R2  تست  R2  ارزیابی  R2   تست  R2  ابیارزی  R2  آزمون  تست  
033/0  013/0  001/0  248/0  160/0  284/0  1  
014/0  302/0  017/0  125/0  047/0  025/0  2  
082/0  071/0  091/0  164/0  000/0  000/0  3  
060/0  402/0  007/0  004/0  095/0  275/0  4  
082/0  071/0  000/0  053/0  004/0  003/0  5  
311/0  347/0  023/0  134/0  251/0  079/0  6  
034/0  439/0  068/0  065/0  017/0  059/0  7  
261/0  005/0  004/0  045/0  173/0  006/0  8  
006/0  012/0  006/0  001/0  157/0  143/0  9  
052/0  000/0  102/0  179/0  224/0  048/0  10  
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  ارزیابی با استفاده از اعتبارسنجی بیرونی -3-2-8-5

صورت براي سري تست بیرونی که به بینی شده بر حسب مقادیر تجربینمودارهاي مقادیر پیش

همچنین پارامترهاي آماري مربوط به هر . رسم شده است) 23-3(هاي اند، در شکلمولکولی جدا شده

  .گردآوري شده است) 24-3(هاي بهینه شده براي این دو سري در جدول یک از شبکه

  

  مقادیر پارامترهاي آماري براي سري تست بیرونی -)24- 3(جدول

  GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN 

MSE 1225/1  6548/39  2390/99  
R2  9991/0  9587/0  9145/0  

Dmax  4631/0  4902/2  3353/2  
AAD  0887/0  5502/0  6728/0  
bias  0316/0  1381/0  6533/0 -  

PRESS 6626/97  96/3449  55/8534  
MAE 7205/0  5008/4  6886/5  
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ي هاي وارد شده در مدل با دانسیتهکنندهبررسی ارتباط توصیف -3-2-9

  ترکیبات

وري انتخاب شده با ي تئهاکنندهتوصیفک بررسی اجمالی روي اثرات مختلف در این قسمت ی

ي سیالات تجمعی مورد مطالعه صورت گرفته بر دانسیته الگوریتم ژنتیک اي ورگرسیون مرحله روش

  .دنباشمی R3m و X0Av ،ATS2e  ،RBF ،RDF035e ،GATS4eها شامل  کننده این توصیف. است

  

  X0Avي کنندهتوصیف -3-2-9-1

 X0Av اي از ها دستهاین اندیس. تباط مولکولی استهاي اراي از گروه اندیسکنندهتوصیف  

اي شدن ساختمان، اندازه و میزان شاخه پولوژیکی هستند که اطلاعاتی در موردهاي توکنندهتوصیف

جهت . دهندجود در یک مولکول را در اختیار قرار میهاي موها و نوع اتمي اتصال اتممولکول، نحوه

گراف شیمیایی رسم ا باید ساختار مولکول را با استفاده از تئوري ابتد هادهکنني این توصیفمحاسبه

  .نمود

توسط  1976و سپس در سال  ندارائه شد 1975در سال  1یله راندیکوسهها اولین بار باین اندیس   

  .]62و  61[قابل محاسبه هستند ) 2-3(ي ها با رابطهکنندهاین توصیف .ندگردید اصلاح 2هال

)3-2          (                                                                               
2

1

1

1

1

1















sN

i

m

k
v
k

vm


   

    

vکه در این رابطه   
kاتم  3، درجه رأس ظرفیتkي زیر ام در گراف مولکولی است و به شکل رابطه

  :شودتعریف می

)3-3(                                                                                     
 1


 v

k

k
V
Kv

k ZZ
hZ

        

  

                                                             
1-  Randic 
2-  Hall 
3- Valence vertex degree  
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k ،vعدد اتمی اتم  Zکه در آن 
kZ ي ظرفیت و هاي لایهتعداد الکترونhk هاي هیدروژن متصل تعداد اتم

بوده و بنابراین با   - 922/17ی و برابر منف اثر متوسطوارد شده در مدل داراي  X0Av .است kبه اتم 

  .یابدمی افزایش آن دانسیته کاهش

  

 2D-Autocorrelationهاي گروه کنندهتوصیف-3-2-9-2

مجموع  يگراف مولکولی و از طریق محاسبه با اعمال همبستگیهاي دو بعدي خود کنندهتوصیف     

  . آیند، به دست می)lag(نظر هاي انتهایی کل مسیرها با طول مسیر مورد  اوزان اتم

پیشنهاد  2توسط گري 1954در سال   1خودهمبستگی گريه گروها کنندهنوعی از این توصیف

   .شوندمحاسبه می) 4-3(ي که ضریب گري نام دارند و طبق معادله شدند

)3-4             (                                                        












 A

1i
2)i(.

1)(A
1

A

1i
2)ji.(

A

1j ijδ
2Δ
1

C(d)



  

ي فاصله dها و تعداد اتم Aمیانگین مقدار آن خاصیت روي مولکول،  یک ویژگی اتم،  که     

jdidاگر (  ، دلتاي کرونکر استijδتوپولوژیکی است و    1باشدijδ  صورت است و در غیر این

ها از جنس فاصله است کنندهمقدار این توصیف. اي کرونکر استهم مجموع دلتاه ∆). صفر است

ي بیانگر فاصله GATS4e يکنندهدر توصیف e4معنی عبارت  .نهایت متغیر استبنابراین از یک تا بی

توجه به با  .است 3ساندرسون اتمی ويالکترونگاتیتوسط  کنندهدار شدن این توصیفو وزن 4توپولوژیکی 

  .ي عکس داردرابطه دانسیتهبا ، باشدمی) -662/4(کننده که مقدار اثر این توصیفاین

هستند  Moreau-Boroto autocorrelationهاي کنندهها، توصیفکنندهاز این توصیف نوع دیگر   

  .شوندمحاسبه می) 5-3(ي که توسط رابطه
                                                             
1- Ceary Autocorrelation 
2- Ceary 
3 -Atomic Sanderson electronegativities 
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)3-5(                                                       

یک ماتریس دودویی  Bm. شوندي قبل تعریف میمانند رابطه A و ،پارامترهاي  جا نیزدر این    

منظور از . باشدمی موردنظر میهاي اتبعدي از ویژگی A یک بردار  Wو  ام استmي از مرتبه 1خلوت

 ATS2e يکنندهتوصیف .باشدپذیري، بار و الکترونگاتیویته میویژگی اتمی موردنظر، جرم اتمی، قطبش

دار وزن الکترونگاتیوي ساندرسونکننده نیز با این توصیف. ها جاي داردکنندهدر این گروه از توصیف

یعنی  ؛ویژگی مورد نظر) 5-3(ي با توجه به رابطه .]63[باشدمی 2ي توپولوژیکی آن شده و فاصله

که در  ي یک الکل و آمین هم کربنبنابراین با مقایسه ،ي مستقیم داردرابطه ATS2eبا  ،الکنرونگاتیوي

کننده در الکل ها الکترونگاتیوي اتم اکسیژن نسبت به نیتروژن بیشتر است باید مقدار این توصیفآن

بوتیل - nو براي  976/0 آن ATS2eي کنندهبوتانول که مقدار توصیف-1مثال  به عنوان .بیشتر باشد

کننده جایی که اثر متوسط این توصیفو از آن .کندکه این ادعاي ما را اثبات می. باشدمی 954/0آمین 

کننده دانسیته نیز بنابراین با افزایش این توصیف. دست آمده مقداري مثبت استبه SR-ANN مدل در

   .یابدزایش میاف

  

  Constitutionalهاي کنندهتوصیف-3-2-9-3

باشند، که هاي استفاده شده میکنندهترین توصیفترین و معمولها سادهکنندهاین گروه از توصیف   

ها، تعداد تعداد اتم. کنندخصوصیات مولکول را بدون داشتن اطلاعات زیادي در مورد آن منعکس می

گانه، و نسبی یک نوع اتم خاص در مولکول، تعداد پیوندهاي ساده، دوگانه، سه ق وپیوندها، تعداد مطل

ترین ها و وزن مولکولی متداولهاي آنها بر اساس تعداد اتمها، تعداد حلقهآروماتیک، تعداد حلقه

  .باشدهاي ساختاري میکنندهتوصیف

                                                             
1- Binary sparse matrix 

WBWATS mT
N

i

N

j
jiijd ..)..(

1 1
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بیانگر کسري از پیوندهاي قابل چرخش  و است RBFهاي کنندهها، توصیفکنندهیکی از این توصیف   

با افزایش جرم اتمی، تعداد پیوندها نیز افزایش . دشومشاهده می) 7-3(طور که از جدول همان .باشدمی

ي مستقیم از طرف دیگر دانسیته با جرم رابطه. یابدها نیز افزایش میکنندهیابد و مقدار این توصیفمی

در هر  کنندهعلامت این توصیف .یابددانسیته نیز افزایش می RBFي دهکننلذا با افزایش توصیف. دارد

  ].64[ي مستقیم با دانسیته داردکننده رابطه و بیانگر این است که این توصیف مثبت GAو  SRدو روش 

  

 (RDF)هاي تابع توزیع شعاعی کنندهتوصیف -3-2-9-4

. انددر نمایش هندسی یک مولکول، شکل گرفتهي توزیع ها، بر اساس فاصلهکنندهاین دسته از توصیف

 Rاي به شعاع صورت احتمال توزیع اتم در اطراف کره، بهAهاي اي از اتمتابع توزیع شعاعی مجموعه

s ،155شوند که مقادیر مشخص می RDFswصورت کننده بهانواع این توصیف .شوندتعریف می s 10 

),,,,(و  5با گام  pevmuw شود مینمایش داده صورت زیر به و باشدمی:  

)3-6   (                                                   
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ijewwfRDF   

و   jو  iهاي اتمی اتم ني بیفاصله  j ،rijو  iهاي خواص اتمی اتم w، گیريفاکتور اندازه  fدر این رابطه، 

  .شودها بستگی دارد، تعریف میبه عنوان فاکتور دما که به جنبش اتم پذیر پارامتر تنظیم

RDF035e هاست که توسط روش کنندهیکی از این نوع توصیفGA دست آمده است و با به

  . وزن دار شده است 1الکترونگاتیوي اتمی ساندرسون

ي عکس رابطه ي مستقیم و با عامل دما با الکترونگاتیوي رابطه RDFي کنندهاین رابطه توصیفدر 

اد کربن یکسان دهاي با تعها نسبت به آمینکننده در الکلمقدار این توصیف رودانتظار می بنابراین .دارد

این  اثر متوسط  مقدار مثبت. دهدنشان میرا  موضوع این) 7-3(بیشتر باشد که مقادیر در جدول 

                                                             
1- Sanderson  
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ي مستقیم با دانسیته رابطه RDFي کنندهتوصیف دهد که این را نشان می) 952/17(کننده توصیف

 .]65[دارد

  

  GETAWAY1 هايکنندهتوصیف -3-2-9-5

باشند که و هندسی مولکول میهاي توپولوژیکی ي خاصیتکنندهها بیانکنندهاین توصیف 

این ماتریس به آسانی از مختصات فضایی . شوندمحاسبه می MIM(2(توسط ماتریس تأثیر مولکولی 

   :گرددزیر بیان می يآید که با رابطههاي مولکول در یک صورتبندي مشخص به دست می  اتم

ماتریس تأثیر  Hیس ترانهاده و به معناي ماتر Tماتریس مختصات اتمی، بالانویس  Mي فوق در رابطه

نام دارند که هر یک بیانگر اثر یک اتم در ایجاد  3لوریج Hماتریس  ij(h(عناصر قطري . مولکولی است

تر به مرکز اتم، داراي هاي نزدیکهاي دورتر نسبت به اتمبه عنوان مثال اتم. شکل کلی مولکول است

)ij(h ها کنندهاز این نوع توصیف سري یک .گتري هستندبزرRkw ترکیبی از اطلاعات باشد کهمی 

  :شودفاصله است که به صورت زیر تعریف می -تأثیر ماتریس

)3-8       (                                                                    
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1- Geometrical, Topology and atom Weighted assemply  
2- Molecular Influence Matrix 
3- Leverage  

)3-7(  TMM)TM(MH   
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iih  وjjh  قدرت نفوذ(لوریج ( دو اتمi و j  وijr 1و مقدار   ي آن دو اتم استفاصله);( ijdk  ،است

نیز جزء این دسته  R3m يدهکننتوصیف. باشدصورت برابر صفر میباشد و در غیر این k=dijاگر 

، محاسبه دار شدهوزن اتمی وزنقرار دارند و با  3ي توپولوژیکی دو اتم در فاصله در آن باشد که می

  .شود می

ي عکس و با جرم اتمی ي دو اتم رابطهکننده با فاصلهتوصیفاین ) 9-3(و ) 8-3(با توجه به روابط 

با  ،شودمشاهده می) 7-3(ها در جدول کنندهادیر توصیفطور که از مقهمان .ي مستقیم داردرابطه

ي کنندهي مقدار توصیفبا مقایسه به عنوان مثال .یابدکننده افزایش میاین توصیف افزایش جرم اتمی

R3m اما در مورد سیالاتی  .تکنیم که مقدار آن براي اتان دیول بیشتر اسدیول مشاهده میاتان اتانول و

ي کننده به فاصلهسان دارند و فقط جاي گروه عاملی تغییر کرده، مقدار این توصیفکه جرم اتمی یک

و چون دانسیته  یافتهحجم نیز افزایش  ،ي بین دو اتمبا افزایش فاصله راز طرف دیگ .ها بستگی دارداتم

چنین هم. ي عکس داردرابطهي دو اتم نیز با فاصله بنابراین دانسیته ،ي عکس داردبا حجم رابطه

به   R3mي کنندهو توصیف که وابستگی دانسیتهجاییاز آن. ي مستقیم دارددانسیته با جرم رابطه

ي  توان نتیجه گرفت که این دو با یکدیگر رابطهي بین دو اتم و جرم مشابه یکدیگرند بنابراین میفاصله

اشد که بمی 890/13قدار داراي علامت مثبت با م SR-ANN کننده در مدلاین توصیف .مستقیم دارند

  .]61[خود شاهدي بر این مدعاست

  

  هاي منتخب شبکه عصبیکنندهبررسی میزان مشارکت توصیف -3-2-10

 :هاي انتخاب شده به صورت زیر تعیین شدکنندهمیزان مشارکت توصیف

 . ي مورد نظر از شبکه بهینه حذف شدکنندهابتدا وزن مربوط به توصیف .1

مانده براي هر یک از ترکیبات سري هاي باقیکنندهته با استفاده از توصیفمقدار متغیر وابس  .2

 .بینی گردیدارزیابی پیش
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 .حاصل از ترکیبات سري ارزیابی محاسبه شد) MAE(میانگین خطاي مطلق   .3

 .ها نیز تکرار شدکنندهبراي دیگر توصیف  3تا  1مراحل    .4

 :محاسبه گردید) 10-3(ي ابطهکننده توسط ردر نهایت درصد مشارکت هر توصیف  .5

)3-10                      (                                                                 
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ها در مدل و کنندهتعداد توصیف Nام، iي حذف شده کنندهدرصد مشارکت توصیفCi در این رابطه 

imي کنندهنگین خطاي مطلق حاصل از سري ارزیابی در غیاب توصیفمیاiدهدام را نشان می .

هاي کنندههاي بهینه شده، با توصیفدر شبکههاي منتخب کنندهصد مشارکت توصیفبنابراین در

  .باشدمی) 26-3( تا) 24-3(هاي مصابق شکل GCMو  SR ، GAمنتخب به روش 
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 SR-ANNها در مدل کنندهتوصیف کتدرصد مشار -)24-3(شکل
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  GA-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -)25-3(شکل
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  GCM-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -)26-3(شکل

  

 درصد مشارکت بیشترین  GA-ANNو  SR-ANN مدلدر دو دست آمده، هاي بهس شکلبر اسا

یعنی میزان  ،گرددهاي تجربی دانسیته نیز مشاهده میاین روند در داده .استسپس فشار دما  مربوط به
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ک تغییرات دانسیته با تغییر دما در فشار ثابت بیشتر از میزان تغییرات دانسیته با تغییرات فشار در ی

  .باشددماي ثابت می

به طوریکه اولاً میزان مشارکت دما و . روش سهم گروه در مقایسه با دو روش قبل رفتار متفاوتی دارد

و ثانیاً  باشدکه درصد مشارکت فشار کمی بیشتر از دما میطوريبه فشار در این روش تقریباً یکسان بوده

در . دو روش ذکر شده بسیار کمتر شده است ي تجربی نسبت بهکنندهدرصد مشارکت این دو توصیف

دهنده ترکیبات به عنوان هاي ساختاري تشکیلکه تعداد گروهبا وجود این GCM-ANNروش 

ي عصبی مصنوعی در نظر گرفته شدند و بنابراین در ماتریس ورودي هاي ورودي به شبکهکننده توصیف

. هاي ساختاري مقادیر قابل توجهی دارندکنندهتعداد زیادي صفر وجود دارد، اما درصد مشارکت توصیف

  .ها تقریباً درصد مشارکت یکسانی دارندشود تمام گروهمشاهده می) 26-3(طور که از شکل همان

  
  گیرينتیجه -3-3

قدرتمند و کارآمد براي  شیبه عنوان رو سازي شبکه عصبی مصنوعیاز روش مدلنامه در این پایان

به صورت  دانسیته گیرياندازهجایی که از آن. استفاده شده است لات تجمعیي سیادانسیتهبینی پیش

از  هاهاي زیادي همراه است، بنابراین استفاده از این روشتجربی با صرف هزینه، زمان و پیچیدگی

و  SR ،GAهاي هاي معتبر و مناسب از روشکنندهبراي انتخاب توصیف. اهمیت بالایی برخوردار است

GCM دهد کهروش نشان می سه ي نتایجمقایسه. اده گردیداستف:   

 سازي روش مدل ي پارامترهاي آماريبا مقایسهGA-ANN  وSR-ANNسازي، روش مدل  

SR-ANN نسبت به  نتایج بهتري راGA-ANN از اما  .دهدارائه می بینی دانسیتهبراي پیش

باشد بنابراین از نظر می SRکمتر از روش  GAکننده در روش  که تعداد توصیفجایی آن

   .بهتر است SRیدگی شبکه از چپی
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 طور که در همان. دهدگروه در مقایسه با دو روش دیگر نتایج بهتري را ارائه میروش سهم

کمتر  خطاي گردد، مدل حاصل از این روش داراي میانگین مربعاتمشاهده می) 22-3(جدول 

یج از اهمیت بالایی گروه این نتاسادگی روش سهمبا توجه به . و ضریب رگرسیون بالاتري است

در واقع این روش پیچیدگی دو روش دیگر را نداشته و نتایج بهتري را نیز ارائه . برخوردارند

 .نماید می

 ي دهد که گسترهنشان می) 22-3( و) 21-3(هاي مانده در شکلبررسی نمودارهاي باقی

است، به این  روش سهم گروه کمترمدل حاصل از  در ارزیابی و تستهاي هاي سريمانده باقی

بنابراین ارزیابی مدل . است کمترمعنا که میزان خطا در این روش نسبت به دو روش دیگر  

و  الگوریتم ژنتیک نسبت بهکند که روش سهم گروه می تأییدمانده نیز توسط نمودارهاي باقی

  .عملکرد بهتري دارند ايرگرسیون مرحله
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  :نگريآینده -3-4
 نشان  سیالات تجمعی ي عصبی مصنوعیشبکهسازي مدلتوسط بینی نتایج حاصل از پیش

 . سایر سیالات نیز استفاده نمود يدانسیتهبینی توان از این روش براي پیشداد که می

 هاي ها مثل روشتوان از سایر روشمناسب و معتبر می يکنندهبراي انتخاب توصیف

 و 3، الگوریتم اجتماع مورچگان2، الگوریتم جستجوي ممنوعGFA(1(نتیک تخمین تابع ژ

 .استفاده و نتایج را با این کار مقایسه کرد 4 هاسازي جمعیت ذرهبهینهالگوریتم 

 ي شعاعیتابع پایههاي توان از روشسازي میبراي مدل )RBF5(،  ماشین برداري

و سیستم  LS- SVM(6(پشتیبان هاي بردار  داقل مربعات ماشینح ،(SVM)پشتیبان

 .استفاده کرد ANFIS(7(عصبی سازگار -استنتاج فازي

  

 
  

  

  

  

 

 

                                                             
1- Genetic Function Approximation 
2- Tabu Search 
3- Ant Colony Optimization 
4- Honey-bee Matikg Optimization Algorithm 
5- Radial basis function 
6- Least Squares Support Vector Machines 
7-Adaptive neuron-fuzzy inference system 
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  پیوست
ي دانسیته براي ترکیبات سري بینی شدهمقادیر پیشتجربی و   مقادیر يمقایسه -)پ- 1(جدول 

 kg.m-3 بر حسب بیرونی تست

GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  1-nonanol 
837.75 839.97 837.26 837.40 1  
840.07 842.48 839.53 839.70 2  
842.88 845.50 842.30 842.50 3  
845.61 848.41 844.99 845.10 4  
848.25 851.21 847.62 847.80 5  
850.81 853.93 850.17 850.30 6  
853.31 856.55 852.67 852.80 7  
855.73 859.08 855.10 855.30 8  
858.09 861.54 857.49 857.60 9  
860.40 863.92 859.82 859.90 10  
862.64 866.23 862.11 862.20 11  
864.83 868.48 864.36 864.40 12  
866.96 870.67 866.57 866.40 13  
817.01 818.30 816.11 816.50 14  
817.61 818.94 816.69 817.10 15  
820.20 821.76 819.23 819.80 16  
823.34 825.15 822.31 822.90 17  
826.36 828.41 825.29 826.00 18  
829.29 831.55 828.18 828.90 19  
832.12 834.56 830.99 831.80 20  
834.87 837.47 833.71 834.50 21  
837.54 840.27 836.36 837.20 22  
840.14 842.97 838.94 839.80 23  
842.67 845.58 841.46 842.40 24  
845.15 848.10 843.91 844.80 25  
847.56 850.55 846.32 847.30 26  
849.93 852.92 848.67 849.30 27  
796.39 796.07 795.33 795.70 28  
797.07 796.81 795.99 796.40 29  
800.03 800.02 798.87 799.40 30  
803.58 803.88 802.36 803.00 31  
806.98 807.57 805.72 806.50 32  
810.25 811.11 808.95 809.80 33  
813.40 814.51 812.08 813.0 34  
816.44 817.77 815.09 816.10 35  
819.38 820.90 818.01 819.10 36  
822.23 823.92 820.84 822.00 37  
824.99 826.82 823.58 824.80 38  
827.69 829.61 826.25 827.60 39  
830.319 832.31 828.84 830.20 40  
832.88 834.91 831.37 832.70 41  
781.53 780.45 781.22 780.90 42  
782.28 781.26 781.95 781.60 43  
785.54 784.78 785.13 785.00 44  
789.44 789.01 788.96 789.00 45  
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  )پ-1(ادامه جدول 
793.16 793.05 792.63 792.90 46  
796.72 796.91 796.16 796.50 47  
800.14 800.61 799.55 799.90 48  
803.43 804.16 802.81 803.30 49  
806.60 807.55 805.96 806.60 50  
809.65 810.81 809.00 809.70 51  
812.61 813.95 811.94 812.80 52  
815.48 816.96 814.78 815.70 53  
818.27 819.86 817.54 818.60 54  
820.98 822.66 820.21 821.20 55  

GA-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  Dodecanoic Acid 
854.05 849.35 835.76 855.74 1  
854.95 849.96 836.49 856.36 2  
856.93 851.32 838.10 857.93 3  
858.88 852.66 839.67 859.4 4  
861.26 854.30 841.61 861.22 5  
862.66 855.27 842.76 862.27 6  
846.62 842.34 829.07 848.38 7  
847.54 842.98 829.84 849.13 8  
849.58 844.40 831.53 850.7 9  
851.59 845.79 833.18 852.24 10  
854.07 847.50 835.21 854.05 11  
855.53 848.51 836.41 855.18 12  
839.24 835.21 822.29 841.16 13  
840.18 835.88 823.09 841.91 14  
842.27 837.37 824.86 843.49 15  
844.34 838.82 826.60 845.10 16  
846.88 840.61 828.73 847.11 17  
848.39 841.66 829.99 848.29 18  
831.96 827.95 815.36 833.51 19  
832.91 828.66 816.21 834.34 20  
835.03 830.21 818.08 835.95 21  
837.13 831.73 819.91 837.63 22  
839.73 833.60 822.15 839.74 23  
841.28 834.70 823.47 840.97 24  

GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  Octyl Amine  
781.45 795.49 779.82 779.35 1  
778.02 792.27 776.20 775.6 2  
774.55 789.02 772.57 771.85 3  
771.06 785.73 768.92 768.10 4  
767.53 782.42 765.25 764.33 5  
763.95 779.06 761.57 760.61 6  
760.32 775.66 757.85 756.82 7  
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ي دانسیته براي بینی شدهمقادیر پیشتجربی و   مقادیر يمقایسه -)پ- 2(جدول 
  kg.m-3ی بر حسب درونترکیبات سري تست 

GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  number 
846.6 846.41 846.3 846.1 1 
849.1 849.01 849.0 848.6 2 
851.6 851.5 851.6 851.1 3 
863.0 862.9 863.8 862.7 4 
819.4 818.1 818.2 818.7 5 
819.9 818.7 818.8 819.3 6 
798.9 796.5 797.5 798.0 7 
799.6 797.2 798.2 798.7 8 
802.4 800.3 801.2 801.7 9 
834.7 833.9 834.8 834.5 10 
784.3 781.3 783.4 783.6 11 
785.1 782.0 784.2 784.3 12 
860.8 861.2 863.1 861.3 13 
863.0 863.3 865.3 863.4 14 
811.2 812.5 811.8 811.4 15 
845.7 845.5 846.7 846.1 16 
789.7 790.4 788.9 789.7 17 
790.5 791.1 789.6 790.4 18 
778.5 778.9 777.6 778.7 19 
782.7 783.0 781.9 783.0 20 
786.8 786.9 785.9 787.1 21 
808.3 803.6 803.5 808.4 22 
824.4 822.0 823.0 824.5 23 
793.8 788.1 787.5 793.6 25 
825.9 825.0 824.8 825.7 26 
845.9 849.7 846.4 846.4 27 
848.5 852.6 848.9 849.0 28 
829.8 832.6 829.6 830.1 29 
832.6 835.7 832.2 833.0 30 
811.0 811.9 810.5 811.1 31 
814.1 815.3 813.4 814.2 32 
786.4 785.4 787.5 786.4 33 
790.3 789.6 791.1 790.4 34 
867.0 865.2 866.5 866.3 35 
872.2 871.0 871.5 871.3 36 
876.5 877.9 876.6 875.8 37 
884.8 887.2 885.0 884.8 38 
866.4 865.7 864.7 865.7 39 
874.1 873.2 872.9 873.4 40 
842.1 839.2 841.8 841.8 41 
844.7 841.8 844.6 844.4 42 
817.5 813.9 816.6 817.3 43 
820.5 817.1 819.9 820.4 44 
793.9 789.4 793.2 793.9 45 
797.4 793.2 797.1 797.6 46 
805.6 806.5 806.6 805.4 48 
772.7 775.8 774.7 774.0 49 
777.6 780.6 779.7 778.7 51 
778.6 781.6 780.7 779.6 52 
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)پ-2(دامه جدولا  

GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  number 
786.0 788.7 788.4 786.4 53 
786.9 789.6 789.3 787.2 54 
758.1 762.1 761.2 758.3 55 
759.1 763.1 762.3 759.3 56 
818.5 820.4 818.3 818.7 57 
870.1 876.7 871.9 870.9 58 
811.4 812.2 810.1 811.3 59 
860.7 866.7 861.7 861.3 60 
864.9 870.9 865.7 865.5 61 
921.1 922.4 921.7 921.2 62 
927.5 928.4 927.6 927.4 63 
966.3 964.6 967.0 966.6 64 
903.7 905.9 903.6 903.8 65 
791.6 797.3 791.3 791.6 66 
792.3 797.9 792.1 792.4 67 
767.0 772.7 766.6 767.2 68 
771.0 775.7 770.6 771.3 69 
800.4 798.8 800.4 800.2 70 
803.9 801.4 803.9 803.7 71 
758.3 762.7 758.6 758.8 72 
841.5 840.6 841.0 842.7 73 
847.8 847.0 847.3 848.6 74 
814.4 814.6 814.6 813.4 75 
825.9 825.8 826.1 825.3 76 
720.7 722.4 720.1 721.3 77 
732.3 734.1 732.6 733.2 78 
878.6 876.6 878.4 876.9 79 
803.7 804.8 803.5 800.4 80 
789.0 787.0 788.1 780.2 81 
853.5 851.0 852.3 854.3 82 
859.3 856.9 858.2 860.0 83 
831.7 829.5 830.5 830.8 84 
838.4 836.6 837.2 837.5 85 
815.9 813.7 814.9 812.9 86 
823.4 821.5 822.0 820.4 87 
1053.3 1053.1 1053.6 1053.4 88 
1055.4 1055.8 1055.8 1055.5 89 
1070.7 1075.5 1071.4 1071.4 90 
1024.6 1021.3 1024.6 1025.3 91 
1047.8 1048.4 1047.8 1048.1 92 
1049.8 1050.7 1049.8 1050.1 93 
1028.3 1028.4 1027.3 1027.9 94 
1030.5 1030.8 1029.5 1030.2 95 
1029.7 1029.4 1029.9 1029.2 96 
1031.8 1031.8 1032.1 1031.2 97 
1008.7 1007.9 1009.0 1008.9 98 
1010.9 1010.4 1011.4 1011.2 99 
982.5 982.4 982.8 982.6 100 
985.1 985.2 985.6 985.3 101 
994.8 995.7 995.8 995.5 102 
961.3 962.7 961.4 961.4 103 
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)پ- 2(ادامه جدول   
GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  number 

964.4 965.9 964.6 964.5 104 
827.5 827.9 826.1 827.4 105 
829.1 829.5 827.5 828.8 106 
880.8 878.1 875.4 877.4 107 
782.5 777.7 783.2 781.9 108 
865.8 866.4 864.4 865.1 109 
873.1 872.5 870.5 871.4 110 
887.9 885.0 888.1 887.3 111 
893.6 890.9 893.9 893.0 112 
859.3 857.2 859.4 859.7 113 
866.3 864.2 866.6 866.7 114 
844.2 842.3 843.9 843.6 115 
851.6 849.8 851.4 851.1 116 
890.4 891.5 886.6 888.6 117 
895.2 897.4 892.8 894.1 118 
876.4 877.3 874.3 875.7 119 
882.6 883.5 880.4 881.8 120 
841.9 842.9 842.4 841.6 121 
787.0 784.2 785.6 787.0 122 
799.6 797.4 798.5 799.2 123 
771.6 771.2 772.0 772.6 124 
803.6 802.9 804.8 804.3 125 
807.5 807.1 809.1 808.5 126 
796.1 797.6 797.9 795.8 127 
799.4 801.2 801.1 799.2 128 
994.6 994.5 994.6 995.2 129 
982.9 982.1 983.5 983.3 130 
983.4 982.6 983.9 983.8 131 
976.9 976.4 977.6 977.1 132 
981.7 981.8 982.1 981.9 133 
959.1 959.3 957.0 958.3 134 
977.5 974.6 978.0 978.2 135 
949.4 949.9 948.1 948.7 136 
950.3 950.6 949.0 949.6 137 
939.2 940.5 938.6 938.3 138 
939.7 940.8 939.1 938.8 139 
953.7 949.4 955.9 954.0 140 
956.8 951.9 959.9 958.4 141 
949.1 944.2 951.5 950.5 142 
919.4 923.2 919.4 920.2 143 
910.2 915.5 909.9 911.2 144 
910.5 915.7 910.2 911.4 145 
944.1 948.1 945.1 944.9 146 
916.6 916.1 916.8 917.0 147 
907.6 907.4 908.6 908.4 148 
909.4 909.1 910.1 909.9 149 
912.2 911.9 912.5 912.4 150 
903.4 903.2 904.4 903.9 151 
929.0 927.7 927.4 927.0 152 
932.4 931.5 930.6 931.1 153 
924.9 923.5 923.0 923.6 154 
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)پ- 2(ادامه جدول   
GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  number 

928.2 927.3 926.2 928.4 155 
890.9 891.5 892.0 891.7 156 
891.2 891.8 892.2 891.9 157 
910.9 911.9 910.6 911.5 158 
902.1 903.9 903.4 903.3 159 
902.4 904.2 903.6 903.5 160 
893.9 896.4 896.7 895.4 161 
902.7 903.3 903.4 902.5 162 
906.9 906.9 906.8 906.5 163 
852.3 853.0 851.1 853.9 164 
847.7 847.9 847.0 848.8 165 
838.0 838.9 838.4 839.5 166 
849.7 854.3 850.5 850.2 167 
847.7 851.9 848.1 847.9 168 
841.0 844.5 840.9 840.3 169 
764.8 761.3 766.2 766.1 170 
770.7 766.7 771.6 771.3 171 
706.7 703.0 705.2 705.4 172 
715.2 712.3 714.5 714.5 173 
770.6 768.7 770.9 770.2 174 
774.5 773.0 775.2 774.7 175 
722.1 722.6 721.8 721.0 176 
728.9 729.1 728.3 727.5 177 
651.1 654.8 652.5 654.5 178 
662.6 666.3 664.0 666.1 179 
732.3 733.3 730.6 732.3 180 
736.1 738.2 735.4 737.4 181 
775.5 775.2 776.4 776.0 182 
781.5 780.7 781.7 781.6 183 
681.8 679.3 681.2 680.1 184 
759.6 759.8 759.9 759.4 185 
768.5 770.6 767.7 768.5 186 
778.0 774.7 776.4 777.7 187 
789.6 788.4 788.1 789.3 188 
786.8 787.4 786.1 786.3 189 
796.3 798.9 795.7 796.1 190 
709.7 707.9 717.6 713.2 191 
730.3 728.1 734.9 732.2 192 
789.3 785.9 789.6 789.3 193 
764.7 763.9 763.8 764.1 194 
793.9 792.5 794.9 794.1 196 
771.6 773.5 772.5 771.5 197 
776.4 778.0 777.4 776.5 198 
734.5 739.0 734.2 733.9 199 
741.3 745.7 741.3 740.8 200 
808.4 808.1 807.9 807.7 201 
812.9 812.3 811.9 811.9 202 
799.9 800.4 799.5 799.4 203 
804.5 804.6 803.5 803.7 204 
787.1 788.5 787.3 786.7 205 
791.9 792.9 791.5 791.2 206 
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)پ- 2(ادامه جدول   
GCM-ANN  GA-ANN  SR-ANN  Experimental  number 

764.3 766.4 765.5 764.6 207 
769.6 771.6 770.6 770.0 208 
810.9 810.4 812.7 811.8 209 
824.6 822.5 824.5 824.0 210 
828.8 826.1 828.1 827.8 211 
816.4 814.8 816.2 816.2 212 
820.8 818.4 819.7 820.1 213 
785.8 786.2 787.4 786.2 214 
790.3 790.9 792.1 791.1 215 
743.5 741.7 741.7 741.9 216 
751.3 749.2 749.6 749.3 217 
949.0 948.8 948.7 948.8 218 
978.9 978.2 978.5 979.3 219 
933.1 932.2 934.1 932.6 220 
1091.2 1091.9 1091.3 1090.8 221 
774.7 780.7 772.7 773.0 222 
777.5 790.5 782.1 780.9 223 
693.8 705.9 694.3 694.1 224 
747.8 751.1 748.4 747.9 225 
739.4 743.0 739.7 739.9 226 
770.3 768.9 766.9 768.6 227 
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Abstract  

 
A quantitative structure-property relationship (QSPR) approach was employed to predict 

the density of associative fluids such as alcohols, primary and secondary amines and 

carboxylic acids. Two different methods were used to generat the significant descriptors. 

In the first method, a large number of descriptors was calculated using Dragon software 

and the best calculated descriptors was selected from 18 classes of Dragon descriptors by 

stepwise regression (SR) and genetic algorithm based on partial least square (GA-PLS) 

methods. 8 descriptors with SR and 5 descriptors with GA-PLS methods were selected. In 

the second method, the best descriptors are selected based on group contribution method. 

After analyzing the chemical structures of all compounds in this work, 10 functionally 

groups (-CH3, -CH2- , >CH-, >CH-OH, OHC
|

|
, -COOH, -CH2-NH2, >CH-NH2, >NH) 

were found useful. The selected descriptors with three feature selection methods and two 

experimental descriptors (pressure and temperature) were used as input nodes for 

constructing different artificial networks. 4 feed forward artificial neural networks were 

designed by combination of Levenberg-Marquardt and Bayesian regularized (BR) 

algorithms with logarithm-sigmoid and tangent-sigmoid transfer functions. After training 

and optimization of the ANNs parameters such as, number of neurons in input and hidden 

layers, and number of iteration (epoch), the performance of the models was investigated 

by the test set. The results showed that the Levenberg-Marquart artificial neural network 

with tangent-sigmoid transfer function and GCM based descriptors, may be simulated the 

relationship between the structural descriptors and density of the desired molecules 

accurately. The mean square errors (MSEs) and Absolute Avarage precent Deviation 

(AADs) for the test set are 1.2432 and 0.0867%, respectively. 

 

Keywords: quantitative structure–property relation (QSPR), artificial neural network 

(ANN), Density, SR, associative fluids, group contribution method (GCM) 

 

 





 

 

 
 

 

Shahrood University of Technology 

Faculty of Chemistry   

                          M.Sc. Thesis in Physical Chemistry 
 
 
 

ANN modeling for density prediction of associative 
fluids using their molecular structure descriptors 

 
 
 

Nazli Azmoonfar 

  

Supervisors: 

Dr. Z. Kalantar 

 

Advisor: 

Dr. M. Arab Cham jangali 

 

  

February 2014 

  

  


