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دانشجوي دوره كارشناسي ارشد رشته شيمي فيزيك دانشكده شيمي دانشگاه صنعتي شاهرود زهرا شهابياينجانب

(- پيش بيني ارتباط كمي ساختار:نويسنده پايان نامه تحتها) ضريب خودنفوذي آلكانQSPRخاصيت

 متعهد مي شوم. سركار خانم دكتر كلانترراهنمائي 

و اصالت برخوردار است.• و از صحت  تحقيقات در اين پايان نامه توسط اينجانب انجام شده است

 در استفاده از نتايج پژوهشهاي محققان ديگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است.•

يـا امتيـازي در هـيچ جـا ارائـه مطالب مندرج در پايان نامه تاكنون توسط خود يا فرد ديگري براي دريافت هيچ نوع مدرك•

 نشده است.

و مقـالات مسـتخرج بـا نـام• دانشـگاه صـنعتي« كليه حقوق معنوي اين اثر متعلق به دانشگاه صنعتي شاهرود مـي باشـد

يا» شاهرود   به چاپ خواهد رسيد.» Shahrood  University  of  Technology«و

از•  پايـان نامـه حقوق معنوي تمام افرادي كه در به دست آمدن نتايح اصلي پايان نامه تأثيرگذار بوده اند در مقالات مستخرج

 رعايت مي گردد.

و اصـول• ، در مواردي كه از موجود زنده ( يا بافتهاي آنها ) استفاده شـده اسـت ضـوابط در كليه مراحل انجام اين پايان نامه

ه است.اخلاقي رعايت شد

در كليه مراحل انجام اين پايان نامه، در مواردي كه به حوزه اطلاعات شخصي افراد دسترسي يافته يا استفاده شده است•

و اصول اخلاق انساني رعايت شده است  ، ضوابط اصل رازداري

.

29/11/92تاريخ:

 امضاي دانشجو

و حق نشر مالكيت نتايج

و• (مقالات مستخرج، كتاب، برنامه هاي رايانه اي، نرم افزار ها و محصولات آن كليه حقوق معنوي اين اثر
در تجهيزات ساخته شده است ) متعلق به دانشگاه صنعتي شاهرود مي باشد. اين مطلب بايد به نحو مقتضي 

 علمي مربوطه ذكر شود.توليدات 

و نتايج موجود در پايان نامه• .بدون ذكر مرجع مجاز نمي باشد استفاده از اطلاعات

 تعهد نامه
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و

 چكيده

( – ساختار كمي ارتباط مطالعات تحقيق، اين در سازي خطي مدل از استفادهبا)QSPRخاصيت

ي مربوط داده.است شده گرفته كار به هاي خطيخودنفوذي آلكان ضريب بينيپيشو غيرخطي براي

ي آموزش، ) به چهار دستهPCAي اصلي(استفاده از روش تحليل مؤلفه، با به ضريب خودنفوذي

و تست بيروني دسته بندي گرديد. توصيف و كنندهارزيابي، تست هاي ساختار مولكولي محاسبه شد

و فشار، مدلكننده پس از حذف توصيف و افزودن دو پارامتر دما سازي خطي آغاز گرديد. از هاي اضافي

(لفهدو روش رگرسيون مؤ (PCRي اصلي و رگرسيون كمترين مربعات جزئي (PLSسازي ) جهت مدل

و تعداد بهينهخطي بهره گرفته شد كه در هر دو روش ابتدا مؤلفه هاي مؤلفههاي اصلي ساخته

و در نهايت مدلسازي با مؤلفهمحاسبه شد. سپس مدل هاي نهايي براي هاي اصلي بهينه انجام شد

مربوط به سري تست بيروني به كار گرفته شدند. مقدار ميانگين مربعات خطاي هاي بيني دادهپيش

حاصل5327/0و6129/0به ترتيب PLSو PCRهاي مربوط به سري تست بيروني براي مدل

 گرديد.

هاي بهينه از دو روش رگرسيون كنندهسازي غيرخطي، جهت جداسازي توصيفدر مدل

( مرحله و الگوريتم ژنتيك SRاي ()GAي عصبي هاي منتخب به شبكهكننده) استفاده شد. توصيف

و مدل هاي ساخته شده كننده، صورت گرفت. شبكهسازي براي هر دو روش انتخاب توصيفوارد شدند

و بهينه سازي جهت پيش هاي مربوط به سري تست بيروني مورد استفاده بيني دادهپس از آموزش



ز

و SR-ANNهايت خطاي مربوط به سري تست بيروني براي مدلقرار گرفتند. مقدار ميانگين مربعا

GNN هاي غيري برتري روشدهندهبه دست آمد. اين نتايج نشان0219/0و0379/0به ترتيب

و در مرحلهي انتخاب توصيفخطي در مرحله ميي مدلكننده  باشند.سازي

اصلي، رگرسيون كمترين مربعاتي رگرسيون مؤلفه خاصيت،- ارتباط كمي ساختاركلمات كليدي:

 اي، الگوريتم ژنتيكي عصبي مصنوعي، ضريب خودنفوذي، رگرسيون مرحلهجزئي، شبكه

 ها ارائه شده است:نامه كه در همايشعنوان مقالات مستخرج از اين پايان

Artificial neural network modeling for self-diffusion prediction of gas alkanes using 

theoretically derived descriptors 

 نور بهشهر.نور، دانشگاه پيامنهمين همايش ملي شيمي پيام

QSPR study of self-diffusion for n-alkanes using GA-ANN 

و

Arificial neural netork modeling for self-diffusion prediction of n-alkanes over a wide 

range of temperatures and pressures using theoretically derived descriptors 

، دانشگاه فردوسي مشهد.شيمي تجزيه ايران سمينارنوزدهمين
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:مقدمه-1-1

ميزمينه اكثردر گذاريتأثيرهاي بسيار كميت1خواص انتقالي  باشند.هاي علوم مهندسي

و طراحي دانش دقيق از فرآيندهاي انتقالي سيالات براي تعيين توابع انرژي پتانسيل بين مولكولي

حائز اهميت است. به علاوه خواص انتقالي در تعيين هاي فرآيندهاي شيميايي بسياري دستگاهبهينه

 اي برخوردارند. ها در محيط نيز از اهميت ويژهسرعت پخش آلاينده

م هاي مختلف علوم مهندسي،شاخهبين در با را بيشترين ارتباط،هندسي شيميمحاسبات

از( خواص انتقالي سيالاتيهاي موجود براي محاسبه. اما روشدندارخواص انتقالي سيالات  به غير

با)گازهاي تحت فشار كم تا متوسط ديگر خواص ترموفيزيكي هاي محاسبه براي روشدر مقايسه

ميناتوان مشتر و اين اند . موانعي كه سد راه اين پيشرفت بودهبزرگتر است،كل در مورد مايعاتنمايند

در داراي دو جنبه و دوم اندازههستند: نخست مشكلات اساسي كه گيري دقيق اين خواص وجود دارد

و تحليل تئوريك  ميهاآنپيچيدگي ساختاري كه تجزيه  سازد. را با مشكل مواجه

ار متنوع براي تشريح حالتيبسيهاي مختلفي با فرضيات اوليهكه تئوري چندين دهه است

و خواص انتقالي آن ارائه گرديده مي است مايع توان گفت به علت ناممكن بودن حل اما در مجموع

بسيار، در عمل تنها در موارد خاصيبه جز با در نظر گرفتن فرضيات ساده كننده،رياضي مسأله

تاافي داشتهك ها دقت نسبتاًتئورينتايج حاصل از   جوابكنون تئوري از رسيدن به اند. به عبارت ديگر

ن خواص انتقالي يافتيمسيري كه به ناچار در زمينه است. مسئله ناتوان بودهي براي اينقابل قبول

است.ي مهندسي طي گرديده، استفاده از روابط تجربي يا نيمه تجربي بودهمايعات براي كاربردها

و ريشه معمولاً مي نظري اين روابط معادلاتياساس محققين.كنداست كه براي حالتي خاص صدق

بهاند سعي كرده و برگ دادن آن پارامترهاي تجربي افزودنو اين روابط با شاخ در،به به روابطي كه

.برسندقابل استفاده باشند براي مايعات مختلف عمل 

1- Transport properties 



3

 خواص انتقالي-1-2

و هرگاه ها غير يكنواخت باشد، سرعت مولكوليا سيالي از لحاظ يكي از خواص تركيب، دما

ميهاي انتقالي براي يكنواخت شدن آن خاصيت در سيستم پديده يكنافتاتفاق د. به طور كلي انتقال

و يا انرژي از يك قسمت سيستم به قسمت ديگر را مثل جرم، اندازه خاصيت معين  فرآيندي حركت

مي ناميدهلي انتقا كهو ميزان انتقال آن را با شار آن خاصيت بيان كنند. شار مقداري از خاصيت است

يكمي مشاهدات تجربي خواص انتقالي نشانگذرد. از واحد سطح در واحد زمان مي دهد كه شار

:متناسب است)W(خاصيت مربوطه1با گراديان)J(خاصيت 

)1-1(WJ ∇∝

مي،4و نفوذ3ويسكوزيته،2هاي هدايت گرماييبه طور كلي پديده شوند خواص انتقالي ناميده

ميچون در تمام اين موارد يك خاصيت فيزيكي  چنانچه گراديان دمايي در شود. توسط سيال منتقل

ح و انرژي گرمايي در جهتالدرون سيستم وجود داشته باشد سيستم در تعادل گرمايي نيست

ميگراديان دما منتقل مي  گويند. شود. به اين پديده هدايت گرمايي

تم در حال اگر اختلاف غلظت مواد در نواحي مختلف يك محلول وجود داشته باشد، سيس

و ماده آن ميتعادل مادي نيست شود تا تركيب يكنواختي حاصل قدر در جهت گراديان غلظت منتقل

 دارد. شود، اين پديده نفوذ نام

ويسكوزيته كه ناشي از انتقال اندازه حركت خطي از ميان يك سيال تحت گرادياني پديده

.شودمي محسوباز خواص انتقالي سيالات يكي ديگر،سرعت است نيز

هدايت الكتريكي، در اثراعمالير از خواص انتقالي هدايت الكتريكي است. در پديدهگيكي دي

(الكترون واختلاف پتانسيل الكتريكي به ذرات باردار الكتريكي مييون ها و اينها) نيرو وارد شود

 
1- Gradient 
2- Thermal conductivity 
3- Viscosity 
4- Diffusion 
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ميذرات باردار، تحت تأثير گراديان و به اينپتانسيل الكتريكي حركت ترتيب جريان الكتريكي كنند

و چگالي وابسته هريك از خواص انتقالي به متغيرهاي ترموديناميكي.دشوايجاد مي .]1[ انددما، فشار

 قانون عمومي انتقال-1-2-1

و نفوذ هستند از يك همه قوانيني كه بيانگر جريان سيال، رسانايي الكتريكي، هدايت گرمايي

(گراديان) يك كميت1در آن سرعت انتقال متناسب با مشتق مكانيكنند كه قانون كلي تابعيت مي

 گويند.فيزيكي است. به اين قانون، قانون عمومي انتقال مي

اطلاق)J(عمود بر جهت جريان سيال، شار يا جريان،Wبه سرعت انتقال كميت فيزيكي

 شود كه در آن:مي

)1-2(






∂
∂

=
t

W
A

J 1

وA،معادلهاين در  زمان است.tسطح عمود بر جريان

مرتبط با منفي گراديان كميت فيزيكي(XW) كميت فيزيكي نيروي تعميم يافته براي انتقال

 باشد.مي)x(در جهت جريان،Yثانوي 

)1-3(






∂
∂

−=
x
YXW

و نيروي تعميم يافته از طريق قانون عمومي انتقال به يكديگر مرتبط  اند.شار

)1-4(WWW XLJ =

.]2[ موسوم به ضريب پديده شناختي استثابت تناسبLWكه در آن

1- Spatial derivative 
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 نفوذ-1-2-2

متخلخل از هم جدايبا يك صفحه هاي متفاوتي از يك ذره دارندتاگر دو نمونه كه غلظ

مورد نظريانتقال ذره تحت اين شرايطنفوذ در اين سيستم مشاهده خواهد شد.ي، پديدهشوند

ميبا غلظت پايينيبا غلظت بالاتر به نمونهيقدر از نمونه آن يابد تا غلظت ذره مورد نظر در تر ادامه

از طريق نمونههاي دو نفوذ شامل مخلوط شدن مولكول،. بنابراين]3[ شوددو نمونه يكسان 

و برخورد مولكولتحرك هاي مولكول ها تا رسيدن به يك تركيب يكنواخت است.هاي گرمايي تصادفي

ح نمونههر  ميبه خاطر داشتن انرژي حرارتي داراي وجود اين حركات نامنظم باشند.ركات نامنظم

هاي به علت برخورد ديگر نفوذ كنند.ينمونههاي درون مولكول نمونههاي يك شود مولكولباعث مي

در پيشروي ول در يك جهت معين نسبت به مجموعمتوالي، مقدار پيشروي مولك كه مولكول

سربسيادارد مختلفيها جهت و همين امر كهميببكوچكتر بوده پشود ي بسيار ديدهنفوذ مولكولي

مييبا توجه به اصول نظريه كندي باشد. با اين وجود به كم توان با كم كردن فشار كه منجر جنبشي

و افزايش درجه حرارت كه منجر به ازدياد سرعت متوسط شدن تعداد برخوردهاي مولكولي مي شود

ترين دليل برخوردهاي مولكولي متوالي مهم مولكولي را بالا برد.يگردد، سرعت اين پديدهمولكولي مي

.]4[ كند بودن نفوذ مولكولي است

و با يك فاز وقتي يك فاز گاز مايع كه در تعادل ترموديناميكي نيستند در تماس نزديك

ب بهيوسيلههيكديگر قرار داده شوند، ممكن است يك يا چند جزء مكانيسم نفوذ مولكولي از فاز گاز

اي درون فاز مايع انتقال يابند يا برعكس. انتقال جرم ناشي از نفوذ مولكولي يك مكانيسم فيزيكي پايه

مانند مهندسي خاك، مهندسي نفت، مهندسي شيمي،ي علميهاري از رشتهاست كه در بسيا

و مهندسي هسته بيهاي اخير مسئلهاي كاربرد دارد. در سالبيوتكنولوژي نفوذيوسيلههانتقال جرم

و  مولكولي در مخازن نفتي، به خصوص در فرآيند تزريق گاز به داخل مخازن اهميت زيادي پيدا كرده

.]5[ استصورت گرفته در اين زمينه هاي بزرگ مطالعات زيادي توسط شركت
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 انواع نفوذ مولكولي-1-2-2-1

ت باشد به طور كه گفته شد چنانچه غلظت اجزاء در نقاط مختلف يك محيط متفاوهمان

و در نتيجه محيطي با غلظت يكنواخت حاصل علت نفوذ مولكولي اين اختلاف به تدريج از بين مي رود

ميمي بيتوان به وسيلهگردد. شدت نفوذ مولكولي در يك محيط را و ايجاده مخلوط كردن، هم زدن

علاوه بر نفوذ شودد در محلول حركت درهم ايجا صورتحركت در آن محيط تسريع كرد. اگر به اين 

ميتوسط چرخانه جرم مولكولي، انتقال 1ايگيرد كه به اين نوع انتقال جرم، نفوذ چرخانهها نيز صورت

شود. عامل اصلي نفوذ در سيالات ساكن يا سيالاتي كه داراي حركت آرام گفته مي2يا نفوذ درهم

ح ركات درهم است عامل اصلي انتقال هستند، نفوذ مولكولي است. برعكس در حالتي كه سيال داراي

.]4[اي استجرم علي رغم وجود نفوذ مولكولي، نفوذ چرخانه

.]6[ آيدبا استفاده از قانون اول فيك به دست ميxسرعت نفوذ در جهت محور

)1-5(
x
CDA

dt
dN

∂
∂

−=
∗

كمي نفومشخص كننده،علامت منفي در اين رابطه ذ در جهتي است كه اختلاف غلظت

ميياز معادله شود. مي و در سيستم cm2/sبرابر cgsكه واحد نفوذ در سيستم نتيجه گرفتتوان بالا

SI برابرm2/s 4[دباشمي[.

سي در در سيال وجودAكه در آن گراديان غلظتي از جزءBوAياز اجزا تم دوتاييسيك

در سيستمAكند. در اين حالت ضريب نفوذ جزء در جهت كاهش غلظت نفوذ ميAدارد، جزء 

و با3دوتايي نفوذ را ضريبBوAدوتايي  مي DABناميده قانون فيكيدهند كه به وسيلهنمايش

مي چنين  شود:تعريف

1- Eddy diffusion 
2- Turbulent diffusion 
3-Mutual diffusion 
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)1-6(
x

X
CD

x
CDJ WA

AB
A

ABAB ∂
∂

−=
∂
∂

−=

وxدر جهتAشار مولي جزء JABكه در آن بوده
dx

dCAگراديان غلظت در جهتxباشد. ميC

و ميدر مخلوط ميAيجزء مولي مادهXwAغلظت مولي مخلوط داد كه در توان نشان باشد.

.]4[ است DBAبرابر DABهاي دوتايي سيستم

و واكنش شيميايي در فرآيند نفوذ مولكولي، در حالت خاصي كه محيط به صورت ساكن بوده

و نسبت به فاصلهنيز وجود نداشته باشد،  كه به آن از قانون دوم فيك،تغييرات غلظت با زمان

(. قانون نفوذ مطابق با رابطهآيدميبه دست شود،ي نفوذ نيز گفته مي معادله مي7-1ي .]4[ باشد)

)1-7(







∂
∂

+
∂
∂

+
∂
∂

=
∂
∂

2

2

2

2

2

2

z
C

y
C

x
CD

t
C iiii

و احتمال حضور در يك ماده ي خالص تحرك ذرات مختلف با حركات اتفاقي توأم است

در شده توسط ماده برابر است. براي بررسي حركت يك مولكول ها در هر نقطه از فضاي اشغالمولكول

ها دار شده در ميان ساير مولكولدار شود. از حركت مولكول نشاني خالص بايد مولكول نشانماده

به عبارت ديگر شود.) گفته ميDAA(1ضريب خودنفوذيآيد كه به آن نوعي از نفوذ به وجود مي

ضريب خودنفوذي با جايگذاري هاي خودش است.ء درون مولكولضريب خودنفوذي، نفوذ يك جز

.]7[ددگردر قانون دوم فيك، محاسبه ميCiمقدار به جاي غلظت مولي جزء علامت خورده 

دار ها نشانه همين ترتيب در يك سيستم چند جزئي كاملاً يكنواخت اگر بعضي از مولكولب

و شوند، گراديان غلظتي بين اجزاء نشان ميدار آيد. به اين نوع از نفوذ، درون ساير اجزاء به وجود

*D(2نفوذي
Aي شود. هرگاه كسر مولي مادهگفته مي3) يا نفوذ رديابAميل1در محلول به سمت

 
1- Self-diffusion coefficient 
2- Intra diffusion 
3- Tracer diffusion 
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خواهد كرد ميلAي به سمت ضريب خودنفوذي مادهAي نفوذي ماده درون مقدار)،AX→1(كند

)AAA DD →∗(]7[.

و تئوري آنبا توجه به گستردگي انواع نفوذ مولكولي ها، در اين بخش هاي مربوط به هريك از

هاي مربوط به خاصيت مورد بررسي در اين تحقيق يعني ضريب خودنفوذي پرداخته تنها به تئوري

 شده است.

 در مايعاتي ضريب خودنفوذيهاي تئوري محاسبهروش-1-3

، دقت كمتري مايعاتي ضريب خودنفوذي در مايعات همانند ديگر خواص فيزيكي محاسبه

هاي مدلنسبت به گازها دارد. اين امر عمدتاً به علت نبود يك تئوري كامل براي مايعات است.

هاي اين مدلهاي عمدهمختلفي براي بررسي ضريب خودنفوذي مايعات ارائه شده است كه در بخش

ي ها در سه گروه مدل كرهاند. بيشتر مدلو يا جامد بدون نظم در نظر گرفته شدهمايعات گاز فشرده

هاي ها نيز معمولاً تركيبي از مدلقرار دارند. ساير مدل3و مدل حجم آزاد2مكعبي سلول، مدل1سخت

ميو معادله ذكر شده هستند. در ادامه به چند مدل  شود.ي مربوط به ضريب خودنفوذي پرداخته

ي سختي ضريب خودنفوذي با استفاده از مدل كرهمحاسبه-1-3-1

ميي سخت مولكولدر مدل كره و بدون جاذبه فرض شوند كه داراي ها ذراتي كروي، سخت

ي سخت با استفاده از فرضيات كره 1956در سال5و پاپل4حركات اتفاقي هستند. لانگت هيگينز

1- Hard sphere model 
2- Cubic cell model 
3- Free volume model 
4- Longuet Higgins 
5- Pople 
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ت فشرده ارائه كردند كه قابليت به دست آوردن معادلاتي براي مدلي براي فرآيندهاي انتقالي در سيالا

و ضريب هدايت گرمايي را داشت. معادله (ضريب خودنفوذي، ويسكوزيته ي به دست ) رابطه8-1ي

ميآمده از مدل كره  دهد.ي سخت براي ضريب خودنفوذي را نشان

)1-8(
1

1
2

−







 −⋅=

RT
PV

M
RTDAA
πσ

وRقطر مولكولي،σكه در آن  جرم مولكولي است.Mثابت گازها

و مقادير به دست آمده توسط اين رابطهياز مقايسه كه اين است مشخص شدهمقادير تجربي

.]8و7[ دهددرستي نشان نميرابطه وابستگي ضريب خودنفوذي با تغييرات دما را به 

 مكعبيي ضريب خودنفوذي با استفاده از مدل سلولمحاسبه-1-3-2

(كه در اين مدل فرض بر آن است كه مولكول اغلب در سلولي كه توسط مولكول هاي همسايه

يدر وضعيت تعادليشان قرار دارند) به وجود آمده محبوس است. همچنين براي ساده سازي محاسبه

كروي در نظر گرفته شده است. اين مدل از تأثير تابع،فضاي آزاد بين مولكولي، اين فضاي آزاد

و به مدل لنارد2بر مدل سلول ساده1پتانسيل لنارد جونز  جونز نيز معروف است.- به وجود آمده

بر 1964در سال3هوگتون و ويسكوزيته ارائه نمودبا استفاده از مدل سلول، مدلي كه اي نفوذ

و اتفاقي فرض شدهدر آن و ويسكوزيته به صورت يك فرآيند مداوم اند. در اين مدل يك سلول نفوذ

سپس تأثير متقابل.ن محبوس استآشود كه مولكول مركزي در در نظر گرفته مي�3مكعبي با حجم 

ميترين همسايهنزديك اگيريگردد. بر اساس اندازهها با مولكول مركزي بررسي ي ايكس، شعههاي

1- Lennard Jones 
2- Simple cell method 
3-Houghton 
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(به صورت رابطه،�ي سلول،اندازه مقدار .شودمي تخمين زده)9-1ي

)1-9(( ) 3
1

2 NV=λ

وVكه در اين رابطه ميوعدد آوNحجم مولي  باشد. گادرو

(ي نهايي براي ضريب خودنفوذي به صورت رابطهمعادله .آمده است) به دست10-1ي

)1-10(

3
2

6






=

N
V

M
RTDAA η

ρ

وMويسكوزيته،�ثابت گازها،Rكه در اين معادله اين معادله توسط دانسيته است.ρجرم مولكولي

و متوسط مورد بررسي قرار گرفتهي سانتيگراد درجه5مايع مختلف در دماي25هوگتون براي 

.]9و7[ گزارش شده استوي توسط%9خطاي

ي ضريب خودنفوذي با استفاده از مدل حجم آزادمحاسبه-1-3-3

آنعدم تواناي،سلول هاي مدليكي از نقص فضاهاي خالي بين مولكولي صحيحي از در برآوردي

مي بين مولكولي است. در مدل فضاي آزاد حجم آزاد آنبه تعدادي سلول تقسيم ها از شود كه تعداد

در هاييهو در نتيجه امكان در نظر گرفتن حفر ها بيشتر استتعداد مولكول بين مولكولي وجود دارد.

راي مولكولي مايعات واقعيتهاي خالي در شبكهنظر گرفتن سلول هاي تجربي مانند نفوذ مولكولي

ها حفره لزوم در نظر گرفتنرا به سمت1آيرينگ،ي نفوذ مولكوليكند. اولين بار نيز پديدهتوجيه مي

 در مايعات راهنمايي كرد.

1- Eyring 
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نقش اساسي در فرآيند نفوذ را به حجم آزاد مايع نسبت،1959در سال2و تورنبال1كوهن

و بيان كردند كه مولكولد ميدر فاز مايع زماني ادند دهد كه يك فضاي جابجايي نفوذي را انجام

(حداقل به اندازه نهايي اين فرضيي حجم خود مولكول) در اطرافش پديد آيد. نتيجهخالي بحراني

( به صورت معادله .شده است) بيان11-1ي

)1-11(





−=

∗

f

B
AA V

V
M

TkgD γσ exp3

حجم*Vقطر مولكولي،σفاكتور هندسي مولكول،gيك فاكتور عددي تصحيح كننده،γكه در آن

وkBبحراني،  كه حجم آزاد مولكول نامگذاري شدهVfجرم مولكولي است. كميتMثابت بولتزمن

(است از رابطه  شود.مي محاسبه)12-1ي

)1-12(0V
N
VV f −=

وVگادرو،وعدد آوNكه در آن ي نتايج با مقايسهحجم واندروالس مولكول است.V0حجم مولي

و تورنبال معادلهحاصل از از شدبا مقاديري كوهن ،كه اين معادلهه استآزمايشگاهي مشخص

.]7[ دهدوابستگي ضريب خودنفوذي به دما را در دماهاي بالا به درستي نشان نمي

3ويژه ذي با استفاده از مدل ساختماني ضريب خودنفومحاسبه-1-3-4

پديد ها در اثر افزايش دما فضاهاي خالي در اطراف مولكول،بر اساس تئوري ساختمان ويژه

ميمي و اين فضاهاي خالي باعث افزايش ضريب خودنفوذي را بهXخاصيت،گردد. اين تئوريآيد

(صورت رابطه مي13-1ي  نمايد.) محاسبه

1- Cohen 
2- Turnbull 
3- Significant structure theory 
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)1-13(
V

VV
X

V
V

XX s
g

s
s

−
+=

وXمقادير خاصيتXgوXSكه در آن و گاز و مايع حجم موليVوVsدر حالت جامد حالت جامد

(رابطهتواند به صورتمي ضريب خودنفوذي بر اساس اين مدل باشند.مي  بيان شود:)14-1ي

)1-14(
V

VVD
V
VDD s

g
s

sAA
−

+=

و گاز به خوبي تكميل شدهبا توجه به اينكه تئوري اند استفاده از اين هاي نفوذ براي حالت جامد

و ساير خواص انتقالي مانند  رابطه به سادگي امكان پذير است. اين تئوري براي خواص تعادلي

و ضريب هدايت گرم .]7[ايي نيز با موفقيت اعمال شده است ويسكوزيته

باي محاسبه-1-3-5  انيشتين-1ي استوكساستفاده از معادله ضريب خودنفوذي

انيشتين-ي استوكسي ضريب خودنفوذي معادلهترين روابط ارائه شده براي محاسبهاز مهم

و اكثر است. در مجموع معادلات حاصل از مدل ها داراي پارامترهايي هستند كه بايد محاسبه شوند

مي-استوكسي ها به معادلاتي مشابه معادلهآن ي گردند. در اين معادله از رابطهانيشتين منتهي

 انيشتين استفاده شده است.

)1-15(ξ
TkD B=

درσرا براي حركت يك كره با قطرξ استوكس با استفاده از هيدروديناميك كلاسيك پارامتر

 محاسبه نمود.)16-1ي(طبق رابطهدارد،�ي محيطي كه ويسكوزيته

1- Stokes 
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)1-16(
( )
( )231

221

2
6

σβη

σβησπηξ
+

+






=

ي متحرك است يعني لغزشي بين كرهβ=∞كه با فرض اين است. اصطكاك ثابتβكه در آن

.شده استساده)17-1ي(رابطه) به شكل16-1ي(رابطه،و سيال در تماس با آن وجود ندارد

)1-17(( )26 σπηξ =

به-ي استوكسي انيشتين، رابطهدر رابطهξبا قرار دادن مقدار  صورت زير ارائه شده است.انيشتين

)1-18(( )26 σπη
TkD B

AA =

حركت يك ذره با قطر بزرگ در خواهد بود كهβ=∞يهنگام،1بر طبق اظهار نظر ساترلند

كه؛باشدβ=0 اما اگربررسي شود. محلولي با جرم مولكولي نسبتاً كوچك  مولكوليعني در حالتي

ميازههايي با انددر بين مولكول ازξآنگاه،و لغزش بينابيني وجود دارد نمايدي قابل مقايسه نفوذ

(رابطه مي19-1ي  آيد.) به دست

)1-19(( )24 σπηξ =

ميانيشتين-ي استوكسرابطه به اين ترتيب  آيد.به صورت زير در

)1-20(( )24 σπη
TkD B

AA =

ها برايي زمينهاند اما در همهبيان گرديدهاز ماده هرچند اين روابط براي حالت خاصي

ميمحاسبه .]7[ودشي ضريب نفوذ از اين دو معادله استفاده

1- Sutherland 
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ي بولتزمناستفاده از معادلهي ضريب خودنفوذي با محاسبه-1-3-6

ميي ضريب خودنفوذي از براي محاسبهكهي مهم ديگري رابطه حل شود از آن استفاده

ميدر حد دانسيته1ي بولتزمنمعادله  آيد.ي صفر به دست

)1-21(
( ) *1,12

2
1

33 1
8
3

Tpm
TkD B

AA ∗

Ω







=

σπ

وmدما در مقياس كلوين،Tثابت بولتزمن،kBكه در آن يكي ازσفشار است.pجرم مولكولي

و نشان آنيدهندهپارامترهاي مهم پتانسيل است جا برابر مكاني است كه مقدار پتانسيل مولكول در

(غير از فاصله بيبا صفر است ي كه توسط برنامه است كاهش يافتهانتگرال برخوردΩ*(1,1)نهايت).ي

مياي كه بين انتگرالرايانه و پتانسيل كاهش يافته ارتباط برقرار كند، محاسبه هاي برخورد

.]10[شوديم

از-1-4  گيري ضريب خودنفوذي اندازه تجربي جهتهاي روشاستفاده

و گاز به مايعات، مايعات را جامد براي تعميم دادن روابط مربوط به حالت  بدون نظمهاي جامد

مي(شبه كريستالي) و گاز فشرده به كنند اما هيچيك از مدليا گاز فشرده فرض هاي شبه كريستالي

خ ها تنها راه بررسي درستي معادلات حاصل از مدل. كنندواص حالت مايع را توجيه نميطور كامل

تها با نتايج آزمايشگاهي است. اين آزمونمقايسه آن  طيف سنجي هايكنيكها با در اختيار داشتن

و امكان مطالعات بيشتري در وابستگي ضريب خودنفوذي ممكن مي2رزونانس مغناطيسي هسته شود

و دما را ممكن مي  سازد. به فشار

1- Boltzmann 
2- Nuclear magnetic resonance spectroscopy (NMR) 
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1اكو-اسپين NMRطيف سنجي روش-1-5

اكو- اسپين NMRترين راه براي سنجش ضريب خودنفوذي مايعات، استفاده از تكنيك مناسب

مي باشد.مي  شود.در ادامه به شرح اين روش پرداخته

ها حول يك هاي خاص، لازم است فرض شود كه اين هستهبه منظور بررسي خواص هسته

و بنابرمحور مي Pاي هاي داراي اسپين، اندازه حركت زاويهن خاصيت اسپين دارند. هستهايچرخند

ي خاص به عدد كوانتومي اسپين هسته براي يكPدارند كه حداكثر تعداد اجزاي اسپين يا مقادير

) يك) بستگي دارد. مشخصIهسته 12هسته شده است كه +I.حالت مجزاي اسپين دارد

قابل مطالعه نيستند زيرا هيچ ميدان مغناطيسي توليد NMRدر طيف سنجيI=0هايي با هسته

1Hو13Cي مورد توجه شيميدانان دو هستهكنند كه با ميدان خارجي برهم كنش ايجاد كند. نمي

2هاهستند كه عدد كوانتومي اسپين آن
دو عدد كوانتومي مغناطيسي13Cو1Hهاي هسته.است1

2
2و+1

هاي يكسان دارند هاي مختلف اسپين انرژيغياب يك ميدان خارجي حالت دردارند.−1

2اي با عدد كوانتومي اسپين هنگاميكه هستهاما 
گيرد، قرار ميB0در ميدان مغناطيسي خارجي1

و يا اين جهتكند. نسبت به ميدان جهت گيري مي گيري يا در جهت ميدان مغناطيسي خارجي است

با انرژي پتانسيل هسته در هريك از اين دو جهت يا دو حالت كوانتومير خلاف جهت آن.د

مي22-1ي( رابطه  شود. ) تعيين

)1-22(02
BmhE

π
γ

−=

 است.2ثابت پلانكhكه در آن

2( اختلاف انرژي بين دو حالت پايهبنابراين،
1+=I(و برانگيخته)2

1−=I(ي طبق رابطه

1- Espin-echo 
2- Planck constant  
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مي1-23(  آيد.) به دست

)1-23(000 244
BhBhBhE

π
γ

π
γ

π
γ

=





−−=∆

متناظر است. در نتيجه با تاباندن1فركانس راديوييانرژي با انرژي پرتوهاي اختلاف اين

ميهسته، RF فركانس راديويي، پرتوهاي  شوند. ها از حالت پايه به حالت برانگيخته منتقل

و برانگيخته با استفاده از رابطهنسبت پروتون توزيع بولتزمني هاي موجود در دو حالت پايه

 شود.محاسبه مي

)1-24(






 ∆
=

Tk
E

N
N

B

j exp
0

تر، ها در حالت انرژي پايينتعداد پروتونN0ها در حالت انرژي بالاتر، تعداد پروتونNjكه در اين رابطه

kBو ثابت بولتزمنT.دماي مطلق است 

و دو بين اختلاف انرژي و برانگيخته كم است ميحالت پايه شود كه تفاوت همين امر سبب

و برانگيختهجمعيت اسپين تنها زماني RFكم باشد. فرآيند جذب پرتوهاي نيز ها در دو حالت پايه

>افتند كه اتفاق مي N0NJهميشه اين خطر وجود دارد كه فرآيند جذب سبب برابر شدنپسباشد

و به سمت عداد هستهت و در نتيجه طيف جذبي كاهش يافته و برانگيخته شود ها در دو حالت پايه

اصفر برود. اين حالت را حالت اسپين سير شده مي كههنامند. به منظور تراز از سيرشدگي لازم است

انرژي به دادن هاي برانگيخته با از دست تا هسته ها در نظر گرفته شودزمان آسايشي براي هسته

و اسپين-نوع فرآيند آسايش اسپين. دو حالت پايه برگردند هاي هستهآسايش اسپين براي-شبكه

 شود.برانگيخته به كار برده مي

1- Radio frequency (RF) 
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ي قسمتي از مجموعه NMRهاي جاذب در يك آزمايش : هستهشبكه-آسايش اسپينالف)

ميبزرگ اتم مي،دهدها هستند كه نمونه را تشكيل هاي مختلف شود. هستهاين مجموعه شبكه ناميده

و چرخشي دارند. در اين بين بعضي از حركت،ي شبكهدهنده تشكيل با ها شبكههاي ارتعاشي

ميمربوط به هسته با فركانس برابرفركانسي ميي برانگيخته ارتعاش دهد كه كنند. اين امر اجازه

و اسپين برانگيخته به حالت پايه برگردد. آسايش انرژي از اسپين برانگيخته به شبكه من تقل شود

 گرداند. به حالت تعادل بر ميt1شبكه سيستم را با ثابت زماني-اسپين

وي برهمكنش بين هستهاين آسايش به واسطهاسپين:-ب) آسايش اسپين هاي همسايه

و به يك تبادل دروني حالت هسته بين دو هسته منجر هاي كوانتوميي برانگيخته حاصل شده

و هستهي در حالت اسپين پايينيعني هسته؛شود مي ي برانگيخته به حالت انرژي تر برانگيخته شده

و برانگيخته به وجود گردد. هيچ تغيير خالصي در جمعيت نسبي هستهپايه برمي ها در دو حالت پايه

ط،دهديعني هيچ كاهشي در سيرشدگي اسپين روي نمي؛آيدنمي ي ول عمر متوسط يك هستهاما

ميبرانگيخته به حالت تعادلt2اسپين سيستم را با ثابت زماني-شود. آسايش اسپيني خاص، كوتاه

t2اند. در اكثر مواردردگبرمي < t111[ آيدبه دست مي[.

90ابتدا يك پالس در اين روش اكو است.- اسپين NMR، روشt2گيري اندازه ترين روشمهم

بهجهدر مي نمونه، ميدان مغناطيسي نسبت اين پالس سبب به وجود آمدن شود. توسط دستگاه اعمال

و در نتيجه كه با ميدان حاصل از اسپين هسته شودميدان مغناطيسي مي يك ها برهمكنش دارد

هاي مغناطيسي محلي كه ناشي از غير اثر توزيع اتفاقي ميداندراما.شودسيگنال خروجي حاصل مي

هم به تدريج، بردارهاي اسپيناستيكنواختي ميدان مغناطيسي اعمال شده  مي از  شوند تا جاييباز

با ايجاد يك پالس راديو فركانس شديد،τبعد از گذشت زمان كوتاه رسد. كه مقدار سيگنال به صفر مي

مي باز شده، بردارهاي اسپينيهمه درجه، 180 و به هم مييسيگنالدر نتيجه پيوندند شود ايجاد

و سپسمي ماكزيممبه2τاز زمان كه پس  ميمجدداً به سمت صفر رسد طيف حاصل. يابدكاهش
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مي برخوردار استشدت بالايي از چون  شود. به آن اكو گفته

(در به به طور خلاصه نشان داده شده است.سپين اكوا NMRمراحل)1-1شكل دست براي

مي 180هاي پالسτهاي زماني چندين بار در بازهt2آوردن  اكو-شوند تا يك سري اسپيندرجه تكرار

درجه، به طور نمايي با ثابت 180هاي هاي ناشي از پالسهاي مربوط به سيگنالحاصل شود. پيك

مي-زمانيِ مساوي با زمان آسايش اسپين .]11[ كنند اسپين افت

 اكو-اسپين NMR مراحل:)1-1( شكل

 NMRگيري ضريب خودنفوذي مايعات با استفاده از طيف سنجي اندازه-1-5-1

 اكو با ميدان ثابت-اسپين

و سپس توسط كار1اين روش در ابتدا توسط هان توسعه يافت.3و پورسل2پيشنهاد گرديد

يكدريافتند كه با به كارگيري گراديان ها آن و خطي مغناطيسي ميداني براي بررسي مدتو با ثابت

ي دار شده را با توجه به گشتاور مغناطيسي هستههاي نشانتوان نفوذ مولكولي مولكول، ميt2زمان 

و پورسل به آن دست يافتند عبارت رابطه محاسبه نمود. ها آن  از: استاي كه كار

1- Hahn 
2- Carr 
3- Purcell 
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)1-25(( )( )[ ]ττγτ
τ AADgTAA 2

2
0)2( 3

2exp2exp −



−=

2كه در آن τثانويه، زمان به ماكزيمم رسيدن سيگنالAي اكوميزان تحليل دامنه،A0ي اكوي دامنه

 DAA درجه، 180و90 هايپالسزمان بينτ مورد بررسي،ينسبت ژيرومغناطيسي هستهγاول،

KIgو ضريب خودنفوذي وIاست كه در آن= يك عامل درجه بنديKجريان سيم پيچ دستگاه

 شود.سنجيده ميgاست كه توسط آن مقدار 

است كه از آن به عنوانgنيازمند دانستن مقدار دقيق خودنفوذي با اين رابطه تعيين ضريب

بهبا استفاده از ماده شود. اين مهم معمولاًشيب ميدان مغناطيسي ياد مي  اي كه ضريب خودنفوذي آن

و با استفاده از مادهدقت محاسبه شده است انجام مي و كاملاً DAAوt2ي دومي كه شود  مشخص

ميمتفاوتي با ماده به علت استفاده از ميدان مغناطيسي شود. اين رابطهي مورد سنجش دارد، كنترل

و خطي،  مي معمولاًثابت .]13و12[كندنتايجي با خطاي بالا حاصل

 NMRگيري ضريب خودنفوذي مايعات با استفاده از طيف سنجي اندازه-1-5-2

 اكو با ميدان متناوب-اسپين

از،داردمايعات اي كه بيشترين كاربرد را در تعيين ضريب خودنفوذي معادله تكنيك با استفاده

ميميدان مغناطيسي متناوب  مطرح گرديد. تعيين ضريب1توسط تانرنخستين باركه آيدبه دست

(،خودنفوذي در اين تكنيك :گيرد) صورت ميIبا تغيير جريان سيم پيچ

)1-26(( ) ( ) ( )[ ]AADgTAA 3exp2exp 2

2
02

δγδτ
τ −∆−



−=

1- Tanner 
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شيب ميدان يك ضربان مدت زمانδدرجه، 180و90هاي پالسزمان بينτ در اين رابطه

و  KIgو شيب ميدان مغناطيسي ضربان زمان بين دو∆مغناطيسي نيز شيب ميدان مغناطيسي=

.]12[است 

سلهاناگيري ضريب خودنفوذي آلكبه منظور اندازه هايي با قابليت تحملي خطي مايع، از

و غيرمغناطيس استفاده  و از جنس آلياژهايي قوي از مايعينمونه.شده استفشار بالا در اتوكلاوهايي

و يا برليوم قرار داده  و فشار ثابت مورد بررسي قرارو شدهجنس آلياژهاي تيتانيوم گرفته در يك دما

از گرفتهدرجه مورد استفاده قرار 180و90يهابراي ايجاد پالس RFيك دستگاه. است و با استفاده

.]13و12[ شده استآلكان محاسبه هر ضريب خودنفوذي)30-1(ي رابطه

هاي هاي ضريب خودنفوذي آلكاننامه، از دادهسازي ضريب خودنفوذي در اين پايانبراي مدل

گيري شده، استفاده اكو با ميدان متناوب اندازه-اسپين NMRخطي مايعي كه با استفاده از روش 

است.گرديده

 



 فصل دوم

 بخش تئوري
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1كمومتريكس-2-1

و توسعهفرآيندبراي درك مكانيسم هايو زمينه مواد جديديهاي مختلف شيميايي، كشف

و شيمي، هنوز توانايي حل مسائل به طور كامل وجودعلم ديگر  ، حل دقيق مسائلبراي معمولاًندارد

ا استاي نياز به سيستم هاي بسيار پيچيده و صرف مستلزمهاآن جرايكه . استهاي بسيارهزينهوقت

ميهدرجهت حل اين مشكل، روش هدف كمومتريكس، توانند مفيد باشند.اي محاسباتي كمومتريكس

و استخراجهاي اندازهفرآيندبهبود بخشيدن  يگيري شدههاي اندازهاطلاعات مفيدتر از داده گيري

و شيميايي ابداع گرديد 1974در سال2عبارت كمومتريكس در ابتدا توسط اسوانت ولد.استفيزيكي

و ولد كه به عنوان3توسط كووالسكي (ICS)كسو پس از مدت كوتاهي، مجمع بين المللي كمومتري

. طبق تعريف مجمع بين المللي كمومتريكس،]14[ پيشگامان در اين حوزه بودند تأسيس گرديد

و رياضيات، بين اندازه گيريكمومتريكس علمي است كه با به كار هاي انجام شده بر روي گيريآمار

و يا  مي با خواص ماده شيميايي فرآينديك سيستم كسمطالعات كمومتريكند. ارتباط ايجاد

ميوسيعي از روشي محدوده ميهاي مختلف را كه  گيرد.توانند در شيمي به كار گرفته شوند در بر

 فعاليت-ساختاريا خاصيت-ساختاريرابطه-2-2

ها را به هاي مهم كاربرد كمومتريكس در مطالعاتي است كه خواص مولكوليكي از زمينه

ميهاآنهاي ساختاري ويژگي و خواص يك تركيب ناشي از دهد. از نظر شيمينسبت دانان فعاليت

ك اين هاي ساختاري آن است.ويژگي و (QSAR)4فعاليت-اري ارتباط ساختيفمطالعات به بررسي ،

مي (QSPR)5خاصيت-چنين بررسي كمي ارتباط ساختارهم  باشد. معروف

اي است كه بين رفتار فيزيكوشيميايي يك مولكول پيدا كردن رابطه QSPRهدف از مطالعات

 
1- Chemometrics 
2- Svante Wold 
3- B.Kowalski 
4- Quantitative structure-activity relationship 
5- Quantitative structure-property relationship 
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خواصي ارتباط هاي ساختاري آن وجود دارد. نتايج اين مطالعات علاوه بر شفاف سازي نحوهبا پارامتر

و ويژگيمولكول هاي جديد بر بيني رفتار مولكولبه پژوهشگران در پيش،هاآنهاي ساختماني ها

ميكولاساس رفتار مول اي هماهنگ هدف پيدا كردن رابطه QSARدر ولي كند.هاي مشابه كمك

، تا بتوان اين رابطه را براي ارزيابي هاي مولكول استميان فعاليت بيولوژيكي يا خاصيت مواد با ويژگي

 كار برد.فعاليت يا خاصيت تركيبات جديد به

 QSPRمراحل انجام-2-3

شامل چهار بخش اصلي است: انتخاب سري مولكولي، QSPR/QSARطور كلي مطالعات به

و انتخاب بهترين مدل، ارزيابي اعتبار مدلها، مدلكنندهتوصيفو انتخاب محاسبه هاي ساخته سازي

از شده.  شرح داده خواهد شد.به اختصار مراحل اين در ادامه هر يك

مو2-3-1  كوليلانتخاب سري

و انتخاب تعدادي مولكول است كه QSPR/QSARدر مطالعات مرحله اولين ، جمع آوري

ياهاآنخاصيت يا فعاليت مورد نظر به طور تجربي در دسترس باشد. لازم به ذكر است كه خاصيت

مجموعه علاوههب گيري شده باشد.فعاليت مورد نظر تركيبات انتخاب شده بايد در شرايط يكسان اندازه

م هاي مورد كنندهتوصيفساختاري داشته باشند تا تعداد تشابهورد مطالعه بايد تا حدودي تركيبات

هرنياز براي ايجاد يك مدل مناسب، كم شود.  چه اطلاعات تجربي قابل دسترس براي بديهي است كه

 طراحي مدل بيشتر باشد، مدل كارايي بهتري خواهد داشت.

و انتخاب-2-3-2 هاكنندهتوصيفمحاسبه

عدپارامترها كنندهتوصيف ميكه ويژگي دي هستندهاي كنند. هاي متفاوتي از مولكول را بيان
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گذارند. را در اختيار مي اطلاعات خاصي از مولكول،هاكنندهتوصيفيك از اين به عبارت ديگر، هر

چرا كه اگر از اهميت به سزايي برخوردار است. سازيدر مدلهاكنندهتوصيفو انتخاب محاسبه

و مدل مدل ياتي انتخاب شده مناسب نباشند، عملهاكنندهتوصيف سازي با مشكل مواجه شده

 مناسب به دست نخواهد آمد.

هاكنندهتوصيفيمحاسبه2-3-2-1

هاي مولكولي يا تئوري نقش اساسي در شيمي، علوم داروسازي، علوم زيست كنندهتوصيف

و كنترل كيفيت دا و مطالعات مسائل سلامتي ها امكان يافتن ارتباط كنندهتوصيف رند. اينمحيطي

و را ساختار بين پاسخ مورد نظر ميتركيبات هاي مولكولي بيان رياضي كنندهتوصيف. آورندفراهم

اند، به اعداد قابل اطلاعات شيميايي مولكولي را كه با يك بيان نمادين نمايش داده شدهو مولكول بوده 

ازيبراي محاسبهكنند. استفاده تبديل مي بهكنندهتوصيفبعضي ها نياز مختصات سه بعدي اتم ها

يعني پايدارترين وضعيت؛تركيبات بهينه شودمولكولي براي تحقق اين مهم بايد ساختمانكه است

 با حداقل انرژي تعيين گردد.هاآنساختاري 

هاكنندهكاهش تعداد توصيف-2-3-2-2

و به صورتكنندهتوصيفيمحاسبه،تا اين مرحله فرض صورت گرفته پيش ها توسط نرم افزار

و براي مدلهاكنندهتوصيفكه برخي از احتمال اين،بنابراين.است سازي مناسب نباشند وجود دارد

ميهاكنندهتوصيفرا حذف كرد.هاآنبايد  در يك يا چند دسته زير قرار شوند معمولاًيي كه حذف

 دارند:

از10هايي كه كمتر از كنندهتوصيف� % مقادير90% مقادير غير صفر دارند يا داراي بيش

 هستند.يكسان 
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(كنندهتوصيفهايي كه با كنندهتوصيف� ).r<9/0هاي ديگر همبستگي بالايي دارند

 هايي كه با متغير وابسته، همبستگي كمي دارند.كنندهتوصيف�

ولات نهايي را سادهنامناسب معاديهاكنندهتوصيف حذف از پيچيدگي محاسبات تر كرده

. كندجلوگيري مي

هابندي داده تقسيم-2-3-3

و سري1سري مرجعيبه دو دستههايا داده سري تركيبات اصولاً 2تست(آموزشي)

مي تستو سري3سري ارزيابيسري مرجع،ي(آزمايشي)، يا به سه دسته تقسيم بندي.شوندتقسيم

ميبه معمولاً و15ها در سري آموزش، % داده70شود كه صورتي انجام در15% در سري ارزيابي %

درهادادهاكثريت آموزشسري گيرند.قرار تستسري ميرا و گروهي است كه براي ساختبر  گيرد

بي به منظور ارزياو از اين سري باشدميهادادهشامل بقيه تستشود. سري مدل از آن استفاده مي

مي ساختههاي بيني مدلقدرت پيش سازي هايي براي مدلشود. در بعضي مواقع از روششده استفاده

آنشود كه استفاده مي براي ارزيابي شود بنابراين،ميسازي درگير به نحوي در مدل تستسري ها در

 سازي نداشته باشد. از گروه سومي استفاده شود كه هيچ دخالتي در مدل صحيح بهتر است

)PCA(4اصلييروش تحليل مؤلفهبههاتقسيم بندي داده-2-3-3-1

و بندي دادهتقسيم به منظور توان از روش تقسيممي تستها به سه سري آموزش، ارزيابي

بهاتصادفي استفاده نمود به اين ترتيب كه مولكول صورتهبر حسب مقدار عددي خاصيت مورد نظر،

 
1- Training set 
2- Test set 
3- Validation set 
4- Principal component analysis 
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ب،شونديا نزولي مرتب صعودي و تست به نسبتهاآنين سپس از سه سري آموزش، ارزيابي

لهابندي دادهدستهكهدنشوطوري انتخاب 15:15:70 د.حاظ آماري داراي توزيع نرمال باشاز

مياما براي تقسيم بندي دقيق روش بهره گرفت.،PCA،ي اصليتوان از روش تحليل مؤلفهتر

م مشاهدات مشابه بنديو دسته شاخص تركيب ابعاد كليه مشاهدات را براساس،صليايلفهؤتحليل

م.هددكاهش مي ها را در نظر ندگي دادهمقدار قابل توجهي از پراكو دومي اول لفهؤمعمولاً دو

م اين نمودار پراكندگي براساس،بنابراينو گيرند مي مي لفهؤدو هاي تحليل مؤلفهشود. روش رسم

برهيچ تابع توزيع چون اصلي  شودمحسوب نميآماري گيرد، روشاي مشاهدات در نظر نميي

كه،بنابراين و با ها به شكلي سادهدادهيتنها براي ارائه اصلييتحليل مؤلفه روش دانستن اين نكته تر

ارود ابعاد كمتر به كار مي .]17و16[ستحائز اهميت

هاكنندهانتخاب بهترين توصيف-2-3-4

و كارها كمتر باشد كنندهتوصيفدر مدل نهايي تعداد هرچه بيشتر مدل آمديسبب سادگي

اهميتاز سازيمدليمرحله آغازاز پيشها كنندهتوصيف تعداد كاهش دادنبنابراين،د.شومي

مي. براي اين منظبرخوردار استاي ويژه و غيرتوان از روشور تفاده نمود.اسگوناگوني خطي هاي خطي

كه در اين ) GA(2و روش غير خطي الگوريتم ژنتيك)SR(1ايروش خطي رگرسيون مرحله ادامهدر 

اپايان شدنشرح داده خواهندنامه مورد استفاده قرار گرفته .د

)SR(ايها توسط رگرسيون مرحلهكنندهانتخاب بهترين توصيف2-3-4-1

) MLR(3فاده از روش رگرسيون خطي چندگانهتاسسازي اوليه با اي مدلدر رگرسيون مرحله

 
1- Stepwise regression 
2- Genetic algorithm 
3- Multiple linear regression 
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و به ترتيب ضريبايصورت مرحلهها به كنندهاي توصيفرگرسيون مرحلهدر روش گيرد. انجام مي

و مدلهمبستگي كه با خاصيت مورد نظر دارند به مدل وارد شود. انجام مي MLRسازي به روش شده

پارامترهاي مدل،بههمبستگي متغيرهاي وارد شده در هر مرحله براي سنجش معنادار بودن ضريب 

ميمدل آماري  آننمعنادار باشاين پارامترهاو چنانچه گيرندمورد سنجش قرار در كنندهتوصيفد،

و در غير اين صورت حذف خواهد شد. به اين ترتيب كليه هاي ممكن ساختهي مدلمدل باقي مانده

و براي هر يك  آنشده بهتريني پارامترهاي آماري شود. از مقايسهميي آماري تعيين پارامترهاها از

و توصيفمدل  ككنندهمشخص شده روش رگرسيونبه منتخب هايكنندهه توصيفهاي بهترين مدل

مياي مرحله .شوندهستند، شناسايي

ضريب گيرندميمدنظر قراربهترين مدل انتخاب ترين پارامترهاي آماري كه براي مهماز جمله

3ميانگين مربعات خطاو FIT، پارامترFي آماره،)R2(2، ضريب تعيين)R(1همبستگي رگرسيون

)MSE(باشند. مي 

باشد، مقدار ضريب همبستگي رگرسيون برابر وارد شده يك متغير مستقل در مدل تنهاكه زماني

و متغير وابسته است.  در امابا ضريب همبستگي متغير مستقل در صورت وجود چندين متغير مستقل

و مجموع متغيرهاي مستقل معادلهRمدل، مقدار  ي، ضريب همبستگي چند متغيره بين متغير وابسته

تر خواهد بود. ضريب يك مدل به يك نزديكتر باشد، آن مدل مناسبRباشد. هر چه رگرسيون مي

م)1-2(يبراساس رابطهyوxهمبستگي دو متغير  .شوديتعريف

)2-1(
( )( )

( ) ( )22∑ ∑
∑

−−

−−
=

yyxx

yyxx
R

ii

ii

و نشان دهنده نسبت تغييراتيپارامتر ديگري كه براي بيان دقت خط رگرسيون برآورد شده

كهمي ضريب تعيين،متغير وابسته به متغير مستقل است مي2-2(يرابطهطبق باشد  شود.) محاسبه

1- Correlation coefficient 
2- Determination coefficient 
3- Mean square error 
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)2-2(
SST
SSE

SST
SSRR −== 12

آني متغير وابستهبيني شده، بيانگر مجموع مربعات انحراف مقادير پيشSSR1كه از ميانگين مقادير

.است

)2-3(( )∑ =
−=

n

i i yySSR
1

2ˆ

.از ميانگين مقادير آن است، نشانگر مجموع مربعات انحراف مقادير واقعي متغير وابستهSST2و

)2-4(( )∑ =
−=

n

i i yySST
1

2

3SSEاززني .استبيني شده مقادير پيشمبين مجموع انحرافات مقادير واقعي متغير وابسته

)2-5(( )
2

1
ˆ∑ =

−=
n

i ii yySSE 

:توان نوشتبنابراين مي

)2-6(
( )
( )∑

∑
=

=

−

−
−= n

i i

n

i ii

yy

yy
R

1
2

1
2

2
ˆ

1

(طبق رابطه ii) اگر براي تمام نقاط6-2ي yy و برابر يك ميR2باشد، مقدار=ˆ شود

.شود، ضريب تعيين از يك كوچكتر شودكوچكترين انحراف از اين حالت باعث مي

و مقدار آن بيانگر ميزانFي آماره دار بودن كلي معني معيار ديگري براي ارزيابي مدل بوده

ازمقدار.مدل است  ) به ميانگين مربعاتMSR( نسبت ميانگين مربعات رگرسيون اين پارامتر

مي) MSE(هاباقيمانده  آيد.به دست

)2-7(
res

m

dfSSE
dfSSR

MSE
MSRF ==

pdfmها است(كنندهو برابر با تعداد توصيف آزادي مدليدرجه mdfكه در آن =.(resdf يدرجه

1- Sum square regression 
2- Sum square total 
3- Sum square error 
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و به صورت ها آزادي باقيمانده =−−1است pndfres مي  شود. تعريف

 هاي مختلف با تعداد متفاوت مدليبراي مقايسهمهم نيز يك پارامتر آماري FITپارامتر

و هر چه مقدار اين پارامتر براي يك مدل بيشتر باشد، آن مدل مناسب كنندهتوصيف  تر است.است

)2-8(( )
( )( )22

2

1
1
Rpn

pnRFIT
−+
−−

=

ازها مدلچند پارامتر ديگر براي ارزيابي )، ميانگين SEP(1بينيخطاي استاندار پيش:عبارتند

(ات)، ميانگين مربعREP(3بينيخطاي نسبي پيش)،MAE(2خطاي مطلق و MSEخطا ميانگين)

(MRE(4خطاي نسبي (9-2) كه طبق روابط مي13-2) تا .]18[ وندش) محاسبه
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iه

ميجهت ارزيابي مدل نيز)PRESS(5هامجموع مربع باقيماندهاز پارامتر اين شود. ها استفاده

مق مقدار .استشده بينيپيشر اديمقو واقعي اديربرابر مجموع مربعات تفاوت

)2-14(( )∑
=

−=
n

i
ii yyPRESS

1

2ˆ

1- Standard error of prediction  
2- Mean absolute error 
3- Relative error of prediction  
4- Mean relative error 
5- Predictive residual sum of squares 
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)، bias(1ميانگين انحراف عبارتند از: ها كاربرد دارندپارامتر مهم ديگر كه براي ارزيابي مدل سه

 ). اين مقادير به ترتيب از روابط DMax(3ماكزيمم انحرافو)AAD(2مطلق ميانگين درصد انحراف

تا2-15( مي)2-17()  شوند.محاسبه

)2-15(∑
=

−
=

n

i i

ii

y
yy

n
bias

1

ˆ100 

)2-16(|
ˆ

|100
1
∑
=

−
=

n

i i

ii

y
yy

n
AAD 

)2-17(|)
ˆ

|100(
i

ii
Max y

yy
MaxD

−
=

) (1-2در تمامي روابط و مقدار پيشŷiوyi)17-2) تا ي متغير بيني شدهبه ترتيب مقدار واقعي

وكنندهتعداد توصيفpام،iي وابسته .]19[ استهاي وارد شده به مدل تعداد دادهn هاي مدل

 ها توسط الگوريتم ژنتيككنندهانتخاب بهترين توصيف-2-3-4-2

هاي مدرن براي مسائل ترين الگوريتمالگوريتم ژنتيك را شايد بتوان يكي از شناخته

حسازي دانست. بهينه م هاي تكاملالت كلي، الگوريتم ژنتيك بر سيستمدر و قواعد وروثي تدريجي

آن استوار است ازباهاكه در حلي مجموعهاستفاده دريهاي بالقوهراه جمعيت مورد مطالعه، موجود

ميهاي آينده نسل ك. اين الگوريتم همانآيندبه وجود ه از نام آن پيداست، از توارث صفات والدين طور

ميتركيب كروموزوميبه فرزندان به وسيله گيرد. الگوريتم ژنتيك بر روي يك سري هاي والدين، ايده

ميهاي بهترهاي مسأله، به اميد به دست آوردن جوابجواب كند. اين، قانون بقاي بهترين را اعمال

مي فرآيند جدشود كه نسلباعث .]20[يد با شرايط مسأله سازگارتر باشندهاي

1- Average deviation 
2- Absolute average precent deviation 
3- Maximum deviation 
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 الف: الگوريتم ژنتيك-2-3-4-2

. اين الگوريتم داراي سه پيشنهاد گرديد 1989در سال1توسط گولبرگژنتيك الگوريتم

ژنتيك از اصول تكامل هايباشد. الگوريتممي4و جهش3، آميزش يا تركيب2عملگر اساسي انتخاب

و بهينهو يكي از شيوه اندطبيعي داروين گرفته شده سازي تصادفي هستند كه بر مبناي هاي جستجو

و به دليل ها سروكار داربا انبوهي از جوابالگوريتم ژنتيك اند. ريزي شدهاصول تكامل طبيعي پايه د

و همچنين مهاجرت بين زير جمعيتداشتن همين ها را كه خصوصيت، امكان اجراي موازي الگوريتم

ژ ميباعث تنوع مينتيكي .]20[ آوردشوند، فراهم

 عملگرهاي الگوريتم ژنتيك:ب-2-3-4-2

 است:به طور خلاصه الگوريتم ژنتيك از عملگرهاي زير تشكيل شده

 ژنتيك حل مسأله به روش الگوريتميترين مرحلهاين مرحله شايد مشكل:5الف) كد گذاري

پارامترها يا متغيرهاي مسأله كار كند، با شكل كدگذاري كه بر روي باشد. الگوريتم ژنتيك به جاي آن

ميسروكار دارد. يكي از روشهاآني شده باشد كه در آن هدف هاي كد كردن، كد كردن دو دويي

 ) است.2اي از اعداد باينري(در مبناي تبديل جواب مسأله به رشته

يعني تابعي كه قرار،تابع هدف تابع برازندگي را از اعمال تبديل مناسب بر روي:6ب) ارزيابي

مي،است بهينه شود ميبه دست كند كه آورند. اين تابع هر رشته را با يك مقدار عددي ارزيابي

جواب بالاتر باشد مقدار برازندگي جواب بيشترينمايد. هرچه كيفيت رشتهكيفيت آن را مشخص مي

و  خ آن براي توليد نسل بعدياحتمال مشاركت شده  واهد يافت.افزايش

1- Goldberg 
2- Selection 
3- Crossover 
4- Mutation  
5- Coding 
6- Fitness 
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ي است فرآيندج) تركيب: مهمترين عملگر در الگوريتم ژنتيك، عملگر تركيب است. تركيب

ميكه در آن نسل قديمي كروموزوم و تركيب ها اي از كروموزومشوند تا نسل تازهها با يكديگر مخلوط

اند، در اين قسمت شده هايي كه در قسمت انتخاب به عنوان والد در نظر گرفتهبه وجود بيايد. جفت

ميژن ميهايشان را با هم مبادله و اعضاي جديد به وجود آورند. تركيب در الگوريتم ژنتيك باعث كنند

مياز بين رفتن پراكندگي يا تنوع ژنتيكي جمعيت مي ژنشود زيرا اجازه هاي خوب يكديگر را دهد

 بيابند.

مييتولهاي ممكن ديگري را است كه جوابي جهش عملگرد) جهش: كند. در الگوريتمد

هر ژن آن با احتمال جهش، جهش،كه يك عضو در جمعيت جديد به وجود آمدژنتيك بعد از اين

تاژنييابد. در جهش ممكن است ژني از مجموعهمي در هاي جمعيت حذف شود يا ژني كه به حال

زيرا در اين صورت الگوريتمتداتفاق بيفجهش نبايد زياد . اما به آن اضافه شود جمعيت وجود نداشته

 تصادفي تبديل خواهد شد. ژنتيك به جستجوي كاملاً

كدگذاري است. در اين مرحله بعد از اينكه الگوريتم عكس عمل: رمزگشايي1ه: رمزگشايي

بهترين جواب را براي مسأله ارائه كرد لازم است عكس عمل كدگذاري يا همان رمزگشايي ژنتيك 

جوينسخه شود تا بتوانها اعمال روي جواب .اب را به وضوح در دست داشتواقعي

 نقاط قوت الگوريتم ژنتيك:ج-2-3-4-2

در. است موازي ژنتيك ذاتاً اين است كه الگوريتمژنتيك قوت الگوريتميمهمترين نقطه اين

مياكثر الگوريتمحالي است كه  و فقط هرد نظر را توانند فضاي مسأله مورهاي ديگر موازي نيستند در

درپسي شروع دارد الگوريتم ژنتيك چندين نقطه جستجو كنند. اما چونمعين در يك جهت لحظه 

 تواند فضاي مسأله را از چند جهت مختلف جستجو كند. يك لحظه مي

1- Decoding 
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هيچ اطلاعاتي در مورد مسائلي الگوريتم ژنتيك آن است كه اين الگوريتم ديگر قوتينقطه

دريتغييرات الگوريتم ژنتيك. است))1ساز نابينا ((ساعتو اصطلاحاً داردنكنند كه حل مي تصادفي

مي اوليههايحلراه و سپس از تابع برازش براي سنجش اين كه آيا تغييرات پيشرفتي آوردبه وجود

ميد كردهايجا ميآد. مزيت اين تكنيككناند يا نه، استفاده دهدن است كه به الگوريتم ژنتيك اجازه

 با ذهني باز شروع به حل مسائل كند.

 سازيمدل-2-3-5

ويكنندهي رياضي است كه بيانمدل در واقع يك رابطه (خاصيت) ارتباط بين متغير وابسته

ميهاكنندهتوصيفهاي مولكول يا ويژگي( هاي مستقلمتغير مي) توان با داشتن باشد. به كمك مدل

و غير كرد. روش بينيپيشمتغير وابسته را مقدار هاي مستقل، مقادير متغير خطي هاي مختلف خطي

هاي مهم خطي، رگرسيون خطي چندگانه از جمله روش شود.براي اين منظور به كار گرفته مي

)MLR(،2اصلييرگرسيون مؤلفه)PCR(3و رگرسيون كمترين مربعات جزئي)PLS(از.هستند

مي غيرخطيمطرح هاي روش بهنيز عصبييو شبكه)SVM(4هاي بردار پشتيبانماشين توان

.اشاره كرد)ANN(5مصنوعي

)MLR(رگرسيون خطي چندگانه-2-3-5-1

به طور وسيعي MLRسازي، روش هاي رگرسيون خطي چند متغيره براي مدلدر ميان روش

بيش از يك متغير مستقل در ورودي مدل گيرد. اين روش زماني كاربرد دارد كه مورد استفاده قرار مي

 
1- Blind watchmaker 
2- Principle Component Regression 
3- Partial Least Squares 
4- Support vector machines 
5- Artificial neural network 



34 

,x1رهاي مستقلمتغي بيناي خطي چند جملهياين روش يك معادلهدروجود داشته باشد. x2, …, xn

 شود:مي صورت زير ايجادبهyيوابستهو متغير

)2-18(exaxaxaay nn +++++= K22110

,a1كه در اين رابطه، از مقادير a2, …, anمي با .شودعنوان ضرايب رگرسيون ياد

 زيادتعداد متغيرهاي مستقل اگر، اما استو قابل تفسير سادهرگرسيون خطي چندگانه بسيار

را، كارايي باشدهاو قابل مقايسه با تعداد مولكول .]17[. خواهد داشتنلازم

)PCR(اصلييمؤلفه رگرسيون-2-3-5-2

هر كنندهتوصيفn،اگر در هر مجموعه داده تواند دارايمي كنندهتوصيفوجود داشته باشد،

و شهود فضاي چند بعدي دشوار است، روش چند بعد باشد. با توجه به اين ابعاد PCAكه اغلب درك

ميو تركيب بنديدسته كليه مشاهدات را براساس شاخصِ روشيايده هد.دمشاهدات مشابه كاهش

PCR و مؤلفه هاي اصلي است. اين روش شامل دو مرحله ايجاد يك مدل خطي بين متغير وابسته

و سپس برقراري PCAهاي اصلي به كمك روشي ماتريس متغيرهاي مستقل به مؤلفهاست: تجزيه

 با مستقلويدجد هايلفهؤم به اوليه متغيرهاي روش،نايبايك رگرسيون خطي براي ساخت مدل.

از خطي تركيبي يد،جد هايلفهؤمكه شونديم ديلتب مؤلفه دو هر براي صفر همبستگييبضرا

 نتيجهدر،شودمي استفادههاكنندهتوصيف تمامازهالفهؤم تشكيل در چون. هستند اوليه متغيرهاي

 از باعثو شده ارائه حاصل هايلفهؤميوسيله به تلفات كمترينباهلياويهاكنندهتوصيف اطلاعات

.]21[.شودنمي اصلي هايداده اطلاعاتي هايجنبه رفتن دست

به دست آوردن يكxازyفرض بر اين است كه بهترين راه براي تخمين MLRدر روش

مينيمم شود.yبيني است به صورتي كه خطاي حاصل از پيشxتركيب خطي از متغيرهاي موجود در 

(به صورت رابطهyوxدر اين روش ارتباط بين  مي19-2ي  شود.) بيان
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)2-19(xSy=

- در روش رگرسيون مؤلفه. ماتريسي است كه از ضرايب رگرسيون تشكيل شده استSدر اين رابطه

هايي است كه تركيب داراي ستونʹxشود. ماتريس جايگزين ميʹxبا ماتريسxهاي اصلي ماتريس

و تعداد سطرهاي آن برابر با تعداد رديفxهاي ماتريس خطي از ستون است.xهاي ماتريسهستند

ببه مؤلفه ي بدين ترتيب معادلهشود. نيز گفته مي1بردارهاي ويژهxدست آمده از ماتريسههاي

مي2-19(  گردد:) به شكل زير نوآرايي

)2-20(USy=

)2-21(- 1λ⋅⋅= VxU

را نامند.مي2را ماتريس اسكورUماتريس مختصات هر داده نسبت به بردارهاي ويژه، ماتريس اسكور

و هر ستون آن يكxيس اين ماتريس ابعادي برابر ماتر دهد.تشكيل مي ،PC،ي اصليمؤلفهدارد

است. اين بردارهاUهاي ماتريس تعداد سطرها برابر با تعداد ستون3يا لودينگVدر ماتريس.است

و حاصلهاي خاصي هستند از جمله اينداراي ويژگي ضرب كه بردارهاي اسكور دو به دو برهم عمودند

(اصطلاحاً اينداخلي آن نيز هستند). بردارهاي لودينگ طول واحد4بردارها اورتوگونال ها صفر است

و به عبارتي اورتو نرمال يي اصلي به كسينوس زاويهكننده در مؤلفه سهم هر توصيف هستند.5دارند

و محور مؤلفهبين محور توصيف اي بيني اصلي بستگي دارد. مقدار عددي كسينوس كه گسترهكننده

مي1و-1 ميكن+ اختيار  نيز يك ماتريس قطري تك مقدار�دهد. د، ماتريس لودينگ را تشكيل

.شوندناميده مي6است. در اين ماتريس تمام عناصر قطري غير صفر هستند. اين مقادير، مقادير ويژه

1- Eigen vector 
2- Score 
3- Loading 
4- Orthogonal  
5- Ortonormal  
6- Eigen value 
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 PCRسازي هاي اصلي در مدلدار بودن مؤلفه، وزنPCRبا MLRسازي تفاوت ديگر مدل

هر PCRسازي ها وزن يكسان دارند اما در مدلكنندهمي توصيفتما MLRسازي است. در مدل

و اثرگذاري آن در مدل، وزنمؤلفه ميي اصلي با توجه به ميزان اهميت ي شود. وزن هر مؤلفهدار

ميي مؤلفه با مقدار ويژه PCRسازي اصلي در مدل ي پس از محاسبه.]22[شودي اصلي سنجيده

و با جايگذاري مقادير مربوطه در معادله ها، ماتريسماتريس لودينگ و ماتريس اسكورها ي مقادير ويژه

مي PCRو از آنجا مدل حاصل از روش مدل)، ماتريس ضرايب2-20(  آيد.به دست

)PLS(رگرسيون كمترين مربعات جزئي-2-3-5-3

شد 1975براي اولين بار در سال PLSروش يك روش ساده اما PLS. توسط ولد معرفي

(كمترين مربعات جزئي متناوب غير1با استفاده از الگوريتمي به نام نيپالس جوابمؤثر براي تخمين 

.]5[ باشد.خطي) مي

PLS مشابه روشيPCR ها به شكل متفاوتي است با اين تفاوت كه در آن تجزيه ماتريس داده

درشودمي انجام اي از بردارهاي ماتريس اوليه به مجموعهيبه جاي شكستن جداگانه PLSروش،

و و اسكورهاي مربوطه بههاآنرگرسيون سپس ويژه در مقابل متغير وابسته، از اطلاعات متغير وابسته

مي فرآيندطور صحيحي در حين  و،رود. از اينشوشكستن ماتريس اوليه استفاده بردارهاي ويژه

نسبت به روش PLSدر حقيقت مزيت روش اند.تمتفاو PCRو PLS اسكورهاي محاسبه شده در

PCR .و تركيب كردن اطلاعات بيشتر در ساخت مدل است  به كار بردن

)2-22(PTx ⋅=

)2-23(QUy ⋅=

1- Non linear iterative partial least squares (NIPALS) 
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مينيز لودينگQوPوهستندyوxبه ترتيب اسكورهايUوTدر روابط فوق، اجزاء باشندها

 نامند.) ميLV(1را متغيرهاي پنهانTماتريس 

 آيد:ميي زير به دست نهايي رگرسيون، از رابطه مدل

)2-24(xBy=

مياست كه از رابطه PLSضرايب رگرسيون ماتريسBكه در آن .]21[ گرددي زير محاسبه

)2-25(( ) yTUxxTUxB T1TTT −
=

ميوزنyبر حسب ارتباط با ماتريس LVهر PLSسازي در مدل متغيرهايي يعني گردددار

م مييكه همبستگي بالايي با متغيرهاي جواب نشان آن كننددهند، وزن بيشتري پيدا ها در زيرا

با PLS. در رگرسيون]23[ خواهند بودترمؤثرمتغير وابسته پيشگويي  وزن هر متغير پنهان در مدل

مييمقدار واريانس يا تغييرات درصد واريانس يا شود، متناسب است. كه هر متغير پنهان شامل

آن متغير پنهانتغييرات هر  مشخص متغير پنهانبر اساس ميزان پراكندگي نقاط حول محور

% محاسبه شود، بدين98 درصد واريانس برابر متغير پنهانشود. براي مثال چنانچه براي اولين مي

را98 متغير پنهانمعني است كه خاصيت توصيف شده توسط اولين  % كل تغييرات مربوط به سيستم

و ساير  ميما% تغييرات باقي2مجموعاً متغيرهاي پنهانبه خود اختصاص داده  گيرند.نده را در بر

ميضرايب را به گونه، PLSروش ، بيشترين قدرت تفسير كند كه مدل حاصلاي تعيين

و،وتوضيح را دارا باشد بيني را پيش صحت، متغير وابسته بدين معنا كه مدل بتواند با بالاترين دقت

معمولاً بين حالتي كه در آن جواب شامل يك متغير تنهاست، با حالتي كه در آن جواب چند نمايد.

مي PLS2و حالت دوم PLS1 شود. حالت اولمتغيره است فرق گذاشته مي .]24و5[دشوناميده

1- Latent variable 
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 عصبي مصنوعييشبكه-2-3-5-4

و رابطه،در بسياري از كاربردهاي شيميايي توان به پاسخ را نميي بين متغيرهاي مستقل

هاي رگرسيون خطي قادر به خطي در نظر گرفت. در اين حالت روشيسادهيصورت يك رابطه

نيتوصيف مناسب رابطه و وابسته بهيستندبين متغيرهاي مستقل سازي هاي مدلهمين دليل روش.

بههاسازي دادهاي براي مدلبه طور گستردهعصبي مصنوعي،ينظير شبكهخطي غير كاري شيميايي

 روند. مي

 عصبي مصنوعييساختار شبكه الف:-2-3-5-4

ها هاي تجربي، دانش يا قانون نهفته در وراي دادههاي عصبي مصنوعي با پردازش دادهشبكه

ميرا به ساختار شبكه منتقل مي توانايي يادگيري شود. اصولاًكنند كه به اين عمل يادگيري گفته

ي عصبي مصنوعي، الگوريتمي براي پردازش شبكهمهمترين ويژگي يك سيستم هوشمند است. 

ي عصبي انسان ساخته شده است. عنصر بيولوژيكي شبكه باشد كه با تقليد از سيستماطلاعات مي

ا ارتباطاتب1ساختار سيستم پردازش اطلاعات آن است كه از تعداد زيادي نرون كليدي اين شبكه

مي قوي داخلي كه هماهنگ با  است.كنند، تشكيل شدههم براي حل مسائل كار

و يك خروجي است. همانند يك نرون زيستي هر نرون مصنوعي شامل ورودي، جسم سلولي

ميي پردازشگر اصلي وزنهر ورودي قبل از ورود به هسته دار شده هاي وزنو سپس ورودي شوددار

م بر. شونديبا هم جمع زده علاوه بر اين نرون گذار است. در شبكه بسيار تأثيرآنتشاران وزن سيگنال

 هم برخوردار است. باياس در واقع يك سيگنال ورودي به نرون است.2عصبي از يك باياس

است باهم جمع اي اختصاص يافتههاي وارد شونده به جسم سلولي كه به هريك وزن ويژه سيگنال

 
1- Neuron 
2- Bias 
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و پس از ميسيگنالبه1عبور از تابع انتقالشده (شوند. هاي خروجي تبديل يك1-2شكل ) نمايي از

.]21[ دهدميعصبي مصنوعي نشانيشبكه

 مصنوعي عصبييشبكه يك از نمايي):1-2( شكل

و يا پيوند وزني وجود دارد:در شبكه  هاي عصبي چند نوع اتصال

ها تنها در از اين نوع است كه در آن سيگنال عصبيهايي شبكهبيشترين پيوندها:2پيشرو�

ميحاز ورودي به خروجي يك جهت  هاي يك لايه با بين نرون هيچ بازخورديكنند، ركت

ترين رايج.گذاردنميتأثيري بر همان لايه نيز خروجي هر لايه،وجود نداردهاي لايه قبل نرون

 هستند.ي پيشروهاي چند لايه با تغذيهها، شبكهشبكه

بههر هاينرونها از : داده3روپس� ازهاي لايهنرونلايه ميآن هاي قبل  شوند.بازخورانده

مينرونهاي هر لايه به عنوان ورودي نرونجانبي: خروجي�  شوند.هاي همان لايه استفاده

1- Transfer function 
2- Feed forward 
3- Feed back 
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 پيشرويهاي عصبي با تغذيهب: شبكه-2-3-5-4

ميسه لايه در اين شبكهمعمولاً و لايهيورودي، لايهيشود: لايهها ديده خروجييپنهان

بعديياول به تمام واحدهاي لايهياند. تمام واحدهاي لايهچيده شدههاها در اين لايهكه نرون

مييها را از لايه. شبكه تمام سيگنالاندمتصل شده و پس از عبور از لايهورودي دريافت ي پنهان كند

مي رساندهجي خرويبه واحدهاي لايه ها در ساختار عمومي اين شبكه. كندو خروجي شبكه را توليد

 ) نشان داده شده است.2-2( شكل

 پيشرويتغذيه با مصنوعي عصبييشبكه از نمايي):2-2شكل(

ج: آموزش شبكه عصبي مصنوعي-2-3-5-4

ميفرآيندمنظور از يادگيري يا آموزش، دري است كه موجب  شود سيستم بر اثر تغيير

و پيدا كردن وزن فرآيندهاي بيروني، پاسخي متناسب با آن ارائه دهد. به عبارت ديگر، محرك  ها

مي،ي عصبي مصنوعيهاي مناسب براي شبكهباياس سه روش براي اين منظور شود. آموزش ناميده

.د ساماندهيا خو2، يادگيري بدون نظارت1يادگيري تحت نظارت وجود دارد:

1- Supervised 
2- Unsupervised 
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و ارائه: يادگيري تحت نظارتالف) ي اين روش آموزش با تمركز روي يك موضوع خاص

ميمثال و مثال،گيرد. شبكههاي مختلفي از آن صورت و تحليل خواهد اطلاعات ورودي ها را تجزيه

هرگز ها را كه قبلاًكه پس از مدتي قادر خواهد بود يك نوع جديد از آن دسته مثالكرد به طوري

 نديده بود، شناسايي كند.

يدر اين يادگيري پارامترهاي شبكه: يادگيري بدون نظارت يا يادگيري خود ساماندهب)

و تنظيم مي شوند. به عبارتي تنها اطلاعات دريافتي شبكه را عصبي تنها توسط پاسخ سيستم اصلاح

از تابعي كه قرار است بياموزدايعصبي هيچ نمونهيبه شبكهو دهندبردارهاي ورودي تشكيل مي

 شود. داده نمي

مي تحت نظارت صورتهب با تغذيه پيشرو معمولاًهاي آموزش شبكه و در طي انجام شود

ميدوره ها، ترين الگوريتم آموزش اين شبكهرايجد.نگردي آموزش اوزان طبق قانون آموزش اصلاح

و تنظيمقانون آموزش انتشار معكوس است كه در آن  كردن اوزان با توجه به تفاوت خروجي واقعي

ميخروجي مورد نظر  . در اين روش ابتدا يك مقدار تصادفي به اوزان اختصاص داده گيردصورت

باهب اوزانمقدار خروجي با استفاده از اين سپس شود مي و خطا به كمك تفاوت آن دست آمده

ميهب واقعيخروجي  . آيد دست

و تنظيم-هاي لونبرگالگوريتم،هاي آموزشي تحت نظارتيتمترين الگوراز رايج ماركوات

شد 1994ماركوات در سال-الگوريتم آموزشي لونبرگ باشد.بايزين مي روش اين الگوريتممعرفي

ميهاآنكه شاخص عملكرد استهايي مناسبي براي آموزش شبكه باشد. حداقل متوسط مربعات خطا

و مؤثرترين روش آموزش شبكه اين روش تاكنون به عنوان هاي عصبي شناخته شده است. سريعترين

مسرعت همگرايي اين روش صدها برابر بيشتر از شيوه .]21[شابه استهاي استاندارد

و كاهش تابع ماركوات براي بهينه-ي مربوط به الگوريتم لوبنرگمعادله سازي پارامترهاي شبكه

 باشد:مي)26-2(ي خطا در هر مرحله طبق رابطه
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مXكه در آن (وزنرهايش پارامترهاي تنظيم پذيلفهؤبرداري است كه و باياسشبكه k. هستندها) ها

ضريب يادگيريµو ماتريس يكانيI، معرف ماتريس ژاكوبينJ،ي آموزشي مرحلهدهندهنشان

مي.استو عددي غير منفي ماركوات  شود:ماتريس ژاكوبين چنين تعريف
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اسماتريس ژاكوبين شامل مشتقات مرتبه اول خطاي يعني ت.شبكه نسبت به پارامترهاي شبكه

و ارتقاء عموميت شبكه، تن براي جلوگيري از آموزش بيش از حد شبكه يمظالگوريتم آموزشي

( شده است نهادبايزين پيش ) از طريق افزايش عبارات MSEكه در اين الگوريتم تابع عملكرد متداول

م و باياسربعات وزنميانگين  است. هاي شبكه اصلاح شدهها

)2-28(WD EEF αβ +=

و ميانگينEWوEDپارامترهاي تابع كارايي،βوαكه در آن به ترتيب ميانگين مربعات خطاها

ميمربعات وزن ميها  شوند:باشند كه به صورت زير تعريف
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،tiبيانگر خطاي مطلق،eiكه در اين روابط مقادير محاسبه شده براي پارامترyiمقادير تجربي

و   خطااتتركيبي از ميانگين مربع عملكرد،تابع باشد.ميهانمونهتعداديدهندهنشانNتجربيِ مدنظر

.]21[هاستو ميانگين مربع وزن
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هاارزيابي اعتبار مدل-2-3-6

 هاي زير را دارا باشد:تر است كه ويژگيتوان گفت مدلي مناسببه طور كلي مي

 ها كمتر باشد.تعداد متغيرهاي مستقل آن از ساير مدل•

 كه در مدل شركت دارند كم باشد. هاييكنندهضريب همبستگي بين توصيف•

 بيني بالايي داشته باشد.قدرت پيش•

 باشد. پارامترهاي آماري معتبري داشته•

و غير خطي در مدلپارامترهاي آماري كه بايستي جمله از مورد ارزيابي قرار بگيرد سازي خطي

. استمدل بيشتر بيني قدرت پيشتر باشد، است كه هرچه مقدار آن به يك نزديكR2 تعيينضريب 

ازميبه علاوه ( MAEو MSE،Dmax ،AAD ،bias ،PRESSپارامترهاي توان )1-4-3-2كه در بخش

 استفاده نمود. براي ارزيابي مدل نيز معرفي شدند

) CV(1ها، از روش ارزيابي تقاطعيها نسبت به سري دادهمدلبه منظور ارزيابي مستقل بودن

رواستفاده مي و با بقيه ها كنار گذاشته مي ش، هر بار تعداد معيني از مولكولشود. در اين شوند

ميها، مدلمولكول ،هاي كنار گذاشته شدهمولكولبراي مقدار متغير وابستهشود. سپس سازي انجام

آنپيش بيني مي ميشود. اين كار اي كه در ها، حداقل يكبار در دستهشود تا تمام مولكولقدر تكرار

هاي كنار گذاشته شده، اين روش به دو كند، قرار گيرند. بسته به تعداد مولكولشركت نمي سازيمدل

و حذف چندتاييLOO(2شيوه حذف يكتايي (3)LGO قابل انجام است. در شيوه (LOO يك هر بار

و مدل ها كنار گذاشتهمولكول از سري داده ميسازي با بقيه مولكولشده شها انجام يوه پذيرد. اما در

LGO ميهاي سري دادههر بار يك چندتايي از مولكول مانند LGOشود. بقيه مراحل ها كنار گذاشته

LOO .26و25[است[.

1- Cross validation 
2- Leave one out 
3- Leave group out 
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بيني مدل، از روش اعتبار سنجي بيروني استفاده توان براي ارزيابي قدرت پيشهمچنين مي

ميها از ابتدا كنار گذاشتي از دادهنمود. در اين روش قسم و در هيچيك از مراحل مدلشونته سازيد

و بهينهها استفاده نمياز اطلاعات اين داده هاي كنار گذاشته شده سازي مدل، دادهشود. پس از ساخت

و مقادير متغير وابستهبه مدل وارد مي آنشوند ميي مربوط به شود. با ها توسط مدل محاسبه

و مقادير محاسبه شده توسمقايسه ميي مقادير حقيقي راط مدل، بيني براي پيشتوان كارايي مدل

و هاي جديد مورد ارزيابي قرار داد. اين روش در مورد سنجش كارايي ساير روشداده هاي خطي

 سازي نيز كاربرد دارد.غيرخطي مدل

تصادفي نيز روشي براي ارزيابي اعتبار-Yيا به عبارتي آزمون1هاكردن دادهآزمون تصادفي

است كه هدف اين روش بررسي هر گونه ارتباطي عصبي مصنوعيبه دست آمده از روش شبكه مدل

بهستهاتصادفي بين داده ميداده،درست متغير وابستهجاي . در اين روش شود. اگري تصادفي داده

و دادهتفاوت چشمگيري بين نتايج حاصل از داده باشد وجود داشته هاي تجربيهاي تصادفي

و اعتبار كار استهندهد نشان .]27[ي صحت

1- Y- randomization test 



 فصل سوم

محاسباتبخش  
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هااآلك نفوذيسازي ضريب خودمدل-3-1 ي خطين

خطي روشدوازي خطيهاانسازي ضريب خودنفوذي آلكاين تحقيق براي مدلدر

و رگرسيون PCR( رگرسيون مؤلفه اصلي يشبكهروش غيرخطيو)PLS(كمترين مربعات جزئي)

و ارزيابي مدلسدر ادامه به بررسي مراحل طراحي، بهينه. استشدهعصبي مصنوعي استفاده هاي ازي

شده خواپرداختساخته شده  .هد

هاانتخاب سري داده-3-1-1

خطي مايع از متان آلكان17وط به ضريب خودنفوذي هاي مرببا توجه به هدف تحقيق، داده

در-n تا و فشار جمع آوري گرديد. وسييدامنههپتادكان ي نام تركيبات به همراه محدودهعي از دما

و همچنين تعداد نقطه داده و فشار (به طور خلاصهي مورد استفاده از هر تركيب دما )1-3در جدول

(پبه طور كامل هاي مربوط به اين تحقيق همچنين سري داده است. آورده شده )1-در جدول

 است.شده گزارش

و بهينه-3-1-2 هاسازي ساختار مولكولرسم

و بهينه سازي مولكول افزار اين نرماستفاده شد. Hyperchem7.0افزار ها از نرمبه منظور رسم

ميامكان رسم سه بعدي مولكول و اطلاعات فراواني نظير زواياي پيوندي، طول ها را فراهم آورد

و ... را در اختيار قرار مي بپيوندها، زواياي پيچشي افزاري توانايي نرميعلاوه اين بستههدهد.

ي هاي ساختاري بر مبناي هندسهكنندهي توصيف. محاسبهها را نيز داردمولكولساختمان سازي بهينه

و اگر ساختار مولكول ها به صورت صورتبندي با حداقل انرژي نباشد، دقيق مولكولي استوار است

بهكنندهمقادير غيرصحيحي براي اين توصيف ميها ها آيد. بنابراين، بايد ساختار هندسي مولكولدست
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و مختصاتي از ساختار تركي بهبهينه شود دست آيد كه در آن مختصات كارتزين، انرژي مولكولب

موجود در اينAM11ها با استفاده از روش نيمه تجربي در اين تحقيق ساختار مولكولحداقل باشد. 

ميهاي لايهدر اين روش فقط الكترون.شد افزاري بهينهبسته نرم  شوند.ي ظرفيت در محاسبات وارد

 همراه به آلكان هر براي سازيمدل در شده استفادهيداده تعدادو خودنفوذي ضريب فشاروادميمحدوده):1-3( جدول

هاآن از يك هر براي استفاده موردعمرج

 مرجع
تعداد نقطه داده استفاده

 سازيشده در مدل

ي فشاريگستره

)MPa(

ي دماييگستره

)K(
 نام تركيب

متان110-53/1160-3058/221]33و32و31و30و29و28[

اتان136-251/333-48200]30و29و28[

پروپان74200-25353-112]28[

]34[34200-2/442/416-193n-بوتان

پنتان-174n-1/05/497-90245]36و35[

هگزان-214n-1/0455-998/393]42و41و40و39و38و37و30و29[

هپتان-5/195n-1/0353-58245]42و39و37و36و35[

اكتان-11/248n-1/09/348-538/360]43و38و37و30[

نونان-293n-1/0353-55245]37و36[

دكان-264n-55/497-43240]37و34و30[

]36[55245-1/0353-293n-دكانآن

دودكان-2/298n-1/0443-1060]45و44و38و37[

]36[50245-1/0353-293n-دكانتري

تترادكان-293n-1/01/443-27200]46و44و37[

]36[52245-1/0353-293n-پنتاكان

هگزادكان-15/298n-1/0513-90600]48و47و45و42و38و37[

]36[44245-1/0353-303n-هپتادكان

1-Austian method 1 
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هاكنندهي توصيفمحاسبه-3-1-3

1افزار دراگونهاي ساختاري از نرمكنندهبه توصيفبه منظور تبديل ساختار سه بعدي مولكول

و اين نرم.شداستفاده1/2ي نسخه افزار توسط گروه كمومتريكس دانشگاه ميلانو طراحي شده است

ميرا كننده براي هر مولكول توصيف 1481يقابليت محاسبه فايل خروجي براي اين منظور باشد.دارا

و به نرم Hyperchemافزار نرم در كنندهتوصيف1481افزار دراگون برده شد دسته بندي18مولكولي

ب افزار الكتروني نيز توسط نرميكننده توصيف21،علاوههمختلف براي هر مولكول محاسبه گرديد.

Hyperchem و فشاروابستگي ضريب خودنفوذي . با توجه به به دست آمد و متغير تجربي دماد، به دما

و در مجموع براي هر مولكول كنندهتوصيفو فشار نيز به  1504هاي ساختاري اضافه شدند

.گرديدحاصل كننده توصيف

هاكنندهكاهش تعداد توصيف-3-1-4

، تعداد زياد وجود دارد QSPR/QSARهاي يكي از مشكلاتي كه در هنگام ساخت مدل

 در مقايسه با تعداد،تعداد تركيبات شيميايي مورد بررسي معمولاً. است متغيرهاي مستقل

كمكننده توصيف و هاي مستقل ميرا سازي هاي مدلروشاين امر بوده د.كن با محدوديت مواجه

ها كنندهو برخي ديگر با ساير توصيف هستند ها داراي مقادير ثابتكنندهبرخي از توصيفهمچنين

بابالايي دارندهمبستگي  وهاكنندهتوصيفاين يستي، لذا در براي اين منظور حذف شوند.شناسايي

90هايي كه كنندهو همچنين توصيف بودصفرهاآنهايي كه تمامي مقادير كنندهتوصيفي اول مرحله

.گرديدحذف بود،يكسانهاآن مقاديردرصد

تگي بالايي دارند همبس ها با يكديگر كننده كه برخي توصيف، با توجه به ايندر دومين مرحله

 
1- Dragon 



49 

و نيازي به حضور مابقي توصيف ساختدرهاآنو تنها وجود يكي از ها نيست، كنندهمدل كافي است

اي نوشته شده در برنامهد توسط اشتند9/0هايي كه با يكديگر همبستگي بالاتر از كنندهتوصيف

ي نگهياه كننده كه توصيف داشت توجه مرحله بايستيشدند. در اينو حذف مشخص Matlabافزار نرم

(در اينجا شدنداشته داضريب خودنفوذيد كه بيشترين همبستگي را با متغير وابسته . در پايان شتند)

 ها عبارتند از:كنندهاين توصيف باقي ماند.كننده توصيف29،مرحلهاين 

Xt, CIC5, JGI2, JGI3, JGI5, Qmean, PJI3, Mor12u, Mor25u, Mor18v, Mor20v, 

Mor26e, Mor08p, Mor16p, Mor30p, E1u, E1p, P2s, G2s, HATS0m, HATS2m, 

HATS4m, R2u_A, R3m, R6m, R8m, DipolY, T, P. 

 

 ها:داده سازيمقياس خود-3-1-5

 خود فرآيندها كنندههاي اضافي، بر روي ماتريس توصيفكنندهپس از حذف توصيف

(رابطه اساسبرهاكنندهمقادير توصيف مرحله ايندر.گرديدانجام1سازي مقياس  نحويبه)1-3ي

.باشند يك معيار انحرافو صفر ميانگينمقداريدارا كه مقياس شدند خود

)3-1(
σ
µ−

= i
i

X
Z

ميانگين هر�ي ورودي، دادهXi،دادهيشده مقياس خود دارمق معادلZi،در اين معادله

و توصيف مي كننده است.نيز مقدار انحراف استاندارد براي هر توصيفσكننده شود كه اين عمل باعث

شيدامنهكننده از توصيفهر تأثير  كننده، تأثير توصيفيك تغييراتيدامنهودهعددي آن جدا

.]49[ نكندكاذب بر روي ميزان اهميت آن ايجاد 

1-Autoscaling procedure 
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هابندي دادهدسته-3-1-6

ها بايد به سه گروه آموزش، هاي مناسب، دادهكنندهانتخاب توصيفياز شروع مرحله پيش

و تست  هاي اصلياز روش تحليل مؤلفههابندي دادهبراي دسته تقسيم گردند. در اين تحقيق ارزيابي

)PCA افزاري نرميدر بسته براي اين منظور تشريح شد، استفاده گرديد.2) كه در فصلSPSS1،در

هاي لفهؤمتاشدانتخاب Factorيگزينه بعدو Dimension Reductionيگزينه، Analyze سربرگ

ش اصلي مكه با توجه به اين.دنوساخته پراكندگيازمقدار قابل توجهي دوموي اول لفهؤمعمولاً دو

درهاداده ي دوم اول برحسب مؤلفهي لفهؤمتغييرات نمودار پراكندگي براساس لذا گيرند،ميبررا

(در.شدرسم بر اساس اين. است نشان داده شده PCAها بر روي نمودار ) پراكندگي داده1-3شكل

و سري ارزيابي نمودار نقطه داده هاي داخليو تست از دادههاي محيطي در سري آموزش قرار گرفت

داده در سري 104در سري آموزش، داده 602تعداد بدين ترتيب به طور تصادفي انتخاب شدند.

و  و-n داده مربوط به دو مولكول 107همچنين داده در سري تست قرار گرفتند.99ارزيابي  پنتان

n-شدند.نتخابا بيرونينونان به عنوان سري تست 

Statistical package for the social science-1
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 PCA نمودار رويبرهاداده پراكندگي):1-3(شكل
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هاكنندهانتخاب بهترين توصيف-3-1-7

در ها براي ساخت مدل انتخاب شوند. كنندهها، بايستي بهترين توصيفبندي دادهپس از دسته

الگوريتم ژنتيك براي انتخاب روش غيرخطيوايرگرسيون مرحله روش خطياين تحقيق از 

ا هايكننده توصيف .ستا در ادامه گزارش شده ستفاده شد كه نتايج حاصل از هر روشمناسب

)SR(ايها به روش رگرسيون مرحلهكنندهانتخاب بهترين توصيف-3-1-7-1

ايمرحله رگرسيونداده شد سپس SPSSافزار هاي سري آموزش به نرمدر اين مرحله داده

شدهاي پيشنهادي مدلوشدانجام و نوع توصيف ترتيببدين ند.ساخته  هاي پيشنهاديكنندهتعداد

كه.مشخص شدندهر مدل تعيين ضريب مقدار،كمتريكنندهتعداد توصيفكمتر، MSEمقدار مدلي

)R2(بيشتر، مقدارFIT و بيشترين آماره به عنوان بهترين دارا بودرا براي سري ارزيابيFي بزرگتر

بهكنندهو توصيفمدل  ايي انتخاب شده توسط رگرسيون مرحلههاكننده عنوان توصيف هاي آن

پارامترهايواي هاي انتخاب شده با استفاده از روش رگرسيون مرحلهكننده توصيف.شدند گزينش

(مربوط به هر مدلآماري   است. ) گزارش شده2-3، در جدول
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SR روش توسط شده ساخته هايمدل آماري پارامترهاييمقايسه):2-3( جدول

FIT FMSE R2مدلهاكنندهتوصيف

541/036/554105/0352/0Mor12u 1

251/190/1823262/0558/0Mor12u , T 2

668/187/1622998/0629/0Mor12u , T , P 3

809/127/3371949/0650/0Mor12u , T , P , R2u-A 4

945/107/2771447/0669/0Mor12u , T , P , R2u-A , CIC5 5

016/255/3771122/0680/0Mor12u , T , P , R2u-A , CIC5 , HATS0m 6

010/290/340 1235/0683/0Mor12u , T , P , R2u-A , CIC5 , HATS0m , 
Mor26e 7

010/287/310 1282/0687/0Mor12u , T , P , R2u-A , CIC5 , HATS0m , Mor26e , 
P2s 8

كه6پارامترهاي آماري به دست آمده مدل با توجه به ، به عنوان مدل بهينه انتخاب گرديد

(هر يك از آن1هاي وارد شده در آن به همراه اثر متوسطكنندهنام كامل توصيف )3-3ها در جدول

 گزارش شده است.

بهپارامتر اثر متوسط از جمله پارامترهايي است كه مي و نحوهوسيلهتوان يي آن مقدار

(كننده بر خاصيت مورد نظر را تخمين زد. اين مقدار از معادله اثرگذاري هر توصيف ) محاسبه2-3ي

 شود.مي

)3-2(
N

BX
t

n

i
ii∑

== 1

ضريبBiام،iكننده براي مولكول مقدار عددي توصيفXiه، كنندمتوسط توصيف اثرtكه در آن

 ها است.تعداد كل مولكولNوايمرحلهكننده در رگرسيون توصيف

1- Mean effect 
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SR روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف متوسط اثرو كامل نام گروه، نماد،):3-3( جدول

شمارهنمادگروهنام كاملاثر متوسط

820/213D-MORSE-signal 123D MORSE Mor12u 1

169/26Temperatureexperimental T2

339/12-Pressureexperimental P3

554/7R autocorrelation of  lag 2 GETAWAY R2u-A 4

294/7Complementary information ContentTopologycal CIC5 5

555/4Leverage- weighted utocorrelation of lag 0GETAWAY HATS0m6

) است كه هاي مدل ارائه شده كننده) ماتريس همبستگي بين توصيف4-3همچنين در جدول

 مشهود است.به خوبي ها عدم همبستگي بين آن

 SR روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف ميان همبستگي ماتريس):4-3( جدول

HATS0mCIC5R2u-APTMor12u

1Mor12u 

1655/0-T

1185/0110/0-P

1068/0-312/0-188/0R2u-A 

1478/0-140/0497/0710/0-CIC5 

1425/0-509/0-036/0-286/0-609/0HATS0m

هاي موجود اي براي مولكولهاي به دست آمده از روش رگرسيون مرحلهكنندهمقادير توصيف

(سري دادهدر   ) گزارش شده است.5-3ها در جدول
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SR روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف مقادير)5-3( جدول

كنندهنام توصيف

HATS0m CIC5 R2u-A Mor12u رديفنام مولكول

1متان016/00473/2162/0

2اتان018/0189/2069/2006/0

3پروپان-026/0774/1051/2247/0

025/0965/1014/2289/0-n-4بوتان

027/0736/1977/1397/0-n-5پنتان

025/0875/1003/2527/0-n-6هگزان

024/0718/1013/2574/0-n-7هپتان

022/0827/1030/2598/0-n-8اكتان

021/0707/1034/2660/0-n-9نونان

019/0797/1049/2697/0-n-10دكان

018/0858/1053/2792/0-n-11دكانآن

017/0987/1064/2873/0-n-12دودكان

016/0134/2067/2900/0-n-13دكانتري

015/0285/2076/2951/0-n-14تترادكان

015/0435/2078/2008/1-n-15پنتاكان

014/0580/2085/2052/1-n-16هگزادكان

013/0721/2087/2131/1-n-17هپتادكان

 ها با استفاده از الگوريتم ژنتيككنندهانتخاب بهترين توصيف-3-1-7-2

 M-fileها توسط روش الگوريتم ژنتيك، از يك كنندهبه منظور انتخاب بهترين توصيف

يك استفاده شد.1طراحي شده توسط ريكاردو لياردي هر الگوريتم ژنتيك براي ارزيابي عملكرد خود از

 
1-Rircardo Leardi 
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گيرد كه در اين برنامه روشي كه الگوريتم ژنتيك براي بررسي عملكرد روش رگرسيون دروني بهره مي

 به همراهي سري آموزشهاماتريس داده باشد. در ابتدامي PLSكند روش خود از آن استفاده مي

ببه عنوان ورودي متغير وابسته و سپس برنامهشرنامه داده به در اين برنامه به صورتد.يگرد اجراد

و تعداد كروموزوم1جهش درصد، احتمال50احتمال پيوند بهينه پيش فرض در نظر30هادرصد

شد 100گرفته شده است. در اين تحقيق برنامه براي  آن بار اجرا تنظيم  بار تكرار گرديد12و اجراي

(هاي تصادفي به حداقل برسد. كنندهتا احتمال انتخاب توصيف هاي كننده) توصيف6-3در جدول

 بار اجراي الگوريتم ژنتيك گزارش شده است.12منتخب براي 

 ژنتيك الگوريتم اجراي بار 12 براي منتخب هايكنندهتوصيف):6-3( جدول

اجراي برنامهشمارههاي منتخب توسط الگوريتم ژنتيككنندهتوصيف

T , P , PJI3 , E1p , Xt , G2s 1

T , P , PJI3 , Xt , E1p , G2s 2

T , P , E1p ,  PJI3 , G2s , Xt , Mor12u 3

T , P , PJI3 , E1p , Mor12u , G2s 4

T , P , PJI3 , Xt , Mor12u , G2s 5

T , P , PJI3 , E1p , G2s , Xt 6

T , P , PJI3 , E1p , G2s ,  Xt  7

T , P , PJI3 , E1p , Xt , G2s 8

T , P , E1p , Xt , PJI3 ,  G2s 9

T , P , PJI3 , E1p , Xt , G2s , Hats0m , R2u-A 10

T , P , PJI3 , Xt , E1p , G2s 11

T , P , PJI3 , E1p ,  Xt ,  G2s 12

(ي گزارش شدههاكنندهتوصيف از بين  بار6از كه بيش هاييكنندهتوصيف،)6-3در جدول

از،اند تكرار شده به روش شده انتخابهاي كنندهنام كامل توصيف. شدند) انتخاب درصد50(بيش



57 

هرالگوريتم ژنتيك ازو اثر متوسط (هاآنيك  ) گزارش شده است.7-3در جدول

 GA روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف متوسط اثرو كامل نام گروه، نماد،):7-3( جدول

شمارهنمادگروهنام كاملاثر متوسط

558/26TemperatureexperimentalT1

428/12-PressureexperimentalP2

208/18-3D Petijean shape indexgeometrical PJI3 3

410/19Total Structure Connectivity indexTopologycal Xt 4

891/15-1st component accessibility directional WHIM indexWHIM E1p 5

999/11-3st component symmetry directional WHIM indexWHIM G2s 6

) انتخاب شده به روش هاي كنندهماتريس همبستگي بين توصيفنيز)8-3در جدول

در اين جدول به خوبي عدم همبستگي بين است. مقادير موجوده شدهارائ الگوريتم ژنتيك

ميكننده توصيف  كنند.ها را تأييد

 GA روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف ميان همبستگي ماتريس):8-3( جدول

G2sE1pXtPJI3PT

1T

1185/0P

1040/0313/0PJI3 

1464/0-031/0-486/0-Xt 

1199/0136/0-072/0324/0E1p 

1354/0173/0643/0-072/0147/0G2s 
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بههاي كنندهمقادير توصيف هاي موجود در براي مولكول الگوريتم ژنتيكروش انتخاب شده

(،ها سري داده  ) گزارش شده است.9-3در جدول

 GA روش توسط شده انتخاب هايكنندهتوصيف مقادير)9-3( جدول

كنندهنام توصيف

G2s E1p Xt PJI3 رديفنام مولكول

1متان0215/00640/0

2اتان000/1675/0000/1435/0

3پروپان387/0428/0707/0986/0

000/1456/0500/0608/0n-4بوتان

301/0472/0354/0963/0n-5پنتان

000/1481/0250/0734/0n-6هگزان

263/0492/0177/0998/0n-7هپتان

000/1498/0125/0779/0n-8اكتان

240/0505/0088/0988/0n-9نونان

000/1508/0063/0825/0n-10دكان

224/0513/0044/0999/0n-11دكانآن

000/1516/0031/0847/0n-12دودكان

213/0519/0022/0994/0n-13دكانتري

000/1521/0016/0871/0n-14تترادكان

204/0523/0011/0999/0n-15پنتاكان

000/1525/0008/0884/0n-16هگزادكان

197/0527/0006/0997/0n-17هپتادكان
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 سازيمدل-3-1-8

ميكنندهپس از انتخاب بهترين توصيف 2سازي كه در فصل هاي مدلتوان با انواع روشها،

راذكر شد، مدل ك سازي (يخطي رگرسيون مؤلفههاي . در اين تحقيق از روشردآغاز ،)PCRاصلي

) (يخطي شبكهو روش غير)PLSرگرسيون كمترين مربعات جزئي ) براي ANNعصبي مصنوعي

 سازي استفاده شده است.مدل

 PCRسازي خطي با استفاده از روش مدل-3-1-8-1

هاي اصلي از تركيب خطي بايد مؤلفهي اول در مرحله PCRسازي با استفاده از روش در مدل

چندين الگوريتم ها،كنندههاي اصلي از توصيفمؤلفهيمحاسبهجهت ها ساخته شوند. كننده توصيف

و الگوريتم مقتجزيه متفاوت وجود دارد از جمله الگوريتم نيپالس . به دلايل 1SVDادير منفردي

هاي اصلي تر مؤلفهي دقيقاز جمله محاسبه نسبت به الگوريتم نيپالس، SVDهاي الگوريتم برتري

استفاده اصليهايي مؤلفهجهت محاسبه SVDدر اين تحقيق از الگوريتم،SVDتوسط الگوريتم 

.]22[ شده است

ي هاي باقيمانده از مرحلهكنندهكليه توصيف PLSو PCRسازي لازم به تذكر است كه در مدل

مي هاي اضافي، به مدلكنندهحذف توصيف و نيازي به اجراي روششونوارد بهترين هاي انتخابد

ها موجب از دست رفتن اطلاعات مفيدي كنندهكاهش دادن تعداد توصيف زيرانيست.هاكنندهتوصيف

توانايي PLSو PCRهاي الگوريتم هاي اصلي تأثيرگذار هستند. به علاوهشود كه در ساخت مؤلفهمي

و ورودسازي با اطلاعات مدل با انجام محاسبات برايهااين الگوريتمطور كليبهي زياد را دارا هستند

.اندطراحي شده ماتريس ورودي بزرگ

1- Singular value decomposition 
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در محيط نرم افزار1ي نوشته شده توسط ريچارد برتون، از برنامهPCRسازي به منظور مدل

2Matlab و سپس به تعداد هاي مربوط به سري آموزش به استفاده گرديد. در ابتدا داده برنامه داده شد

يابي به تعداد براي دستهاي اصلي ساخته شدند. كننده، مؤلفهتوصيف29يعني،هاكنندهتوصيف

باسازي اوليه انجام پذيرف هاي اصلي بهينه يك مدلمؤلفه يمؤلفهاولينت. بدين ترتيب كه ابتدا تنها

بسازي انجام گرفت مدل اصلي راي سري ارزيابي با استفاده از اولين مدل محاسبهو مقادير محاسباتي

مقشد.  مق اديرسپس و مقدار ميانگين مربعات خطا محاسبه اديرمحاسبه شده با حقيقي مقايسه شد

و دوم اصلييها سازي با مؤلفهي بعد مدلگرديد. در مرحله و به همان اول ، مقدار روش قبلانجام شد

با دوم ميانگين مربعات خطاي مدل ي اصلي ادامه مؤلفه29محاسبه شد. اين عمليات تا ساخت مدلي

) و در نهايت نمودار مقدار ميانگين مربعات خطا براي هاي اصلي) بر حسب تعداد مؤلفهMSEيافت

يا PCتعداديدهندهكمترين مقدار را دارد نشان MSEاي كه در آن رسم گرديد. نقطه سري ارزيابي

نم است.ي اصلي بهينه مؤلفه (اين .ستا) نشان داده شده2-3ودار در شكل

Number of PCs

0 5 10 15 20 25 30

M
SE

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4

 ارزيابي سري براي اصلي هايمؤلفه تعداد برحسب خطا مربعات ميانگين مقدار تغييرات نمودار:)2-3(شكل

1- Richard Breton 
2- Matrix laboratory 
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 در جدولمقدار ميانگين مربعات خطاي مربوط به هر مدل براي سري ارزيابي همچنين

 است.) به تفصيل گزارش شده3-10(

 PCR اوليه هايمدل براي ارزيابي سري خطاي مربعات ميانگين مقدار):10-3( جدول

 مدل987654321 10

5013/07501/00288/10235/10199/10638/10827/11315/11253/13065/1MSE 

 مدل 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

4196/04168/04163/04159/04157/04158/04154/04152/04071/04262/0MSE 

 مدل 21 22 23 24 25 26 27 28 29

4366/04353/04335/04306/04296/04268/04263/04235/04206/0MSE 

(با توجه به و جدول2-3شكل سازي انتخاب گرديد.ي اصلي براي مدلمؤلفه12)،3-10()

و PCبرنامه با تعدادي بعددر مرحله ش بهينه اجرا ي اصلي در ضريب هر مؤلفه.دمدل نهايي ساخته

(مدل نهايي طبق رابطه و20-2ي يي اصلي نيز طبق رابطهي مربوط به هر مؤلفهمقدار ويژه)

باي يك مؤلفهشرح داده شد مقدار ويژه2طور كه در فصل ) محاسبه گرديد. همان2-21( ي اصلي

به همراه در مدل بهينهي اصلي ضريب هر مؤلفهمتناظر است. PCRي اصلي در مدل وزن آن مؤلفه

آنيمقدار ويژه (مربوط به  گزارش شده است.)11-3در جدول
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 آن به مربوطيويژه مقدارو PCRيبهينه مدل درPC هر ضريب):11-3( جدول

PCيشمارهدر مدلPCضريبPCيمقدار ويژه

46510621/01

40091462/02

31520259/03

22761166/0-4

15481327/05

12561798/0-6

8790065/0-7

7600509/08

5317812/09

3466986/010

2114653/011

1070518/0-12

 PLSسازي خطي با استفاده از روش مدل-3-1-8-2

ي نوشته شده توسط ريچارد برتون در محيط برنامهاز،PLS روشجهت ساخت مدل به

بهتاهاي مربوط به سري آموزش به برنامه داده شد داده نخست استفاده گرديد. Matlab افزار نرم

ش) LV( متغيرهاي پنهانها، كنندهتعداد توصيف متغيرهاي پنهان تعداد يافتن جهت.ددنساخته

سازي مدلمتغير پنهان تنها با اولين نخست. انجام پذيرفت به شرح زير سازي اوليهيك مدل،بهينه

و بعد مقادير محاسباتي براي سري ارزيابي با استفاده از اولين مدل محاسبه شد. سپس گرفت صورت

و مقدار ميانگين مربعات خطا در. دست آمدبهمقادير محاسبه شده با مقادير حقيقي مقايسه شد

باي بعد مدلمرحله و دوم پنهان هايمتغيرسازي و به همان صورت اول ميانگين مقدار،انجام شد

بهمربعات  متغير پنهان29بايتا ساخت مدلسازي مدلمحاسبه شد. عمليات،دست آمدهخطاي مدل
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و (نمودار مقدار در نهايتادامه يافت  متغيرهاي پنهانبر حسب تعداد)MSEميانگين مربعات خطا

) كمترين مقدار را دارد MSEاي كه در آن رسم گرديد. نقطهي سري ارزيابيبرا)3-3مطابق با شكل

 بهينه است.پنهان هايمتغيرتعداد دهندهنشان

Number of LVs

0 5 10 15 20 25 30

M
SE

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

 PLS مدل پنهان متغيرهاي تعداد برحسب خطا مربعات ميانگين مقدار تغييرات نمودار)3-3(شكل

 مقدار ميانگين مربعات خطاي مربوط به هر مدل براي سري ارزيابي در جدول همچنين

( است.) به تفصيل گزارش شده3-12( (3-3با توجه به شكل و جدول ) تعداد متغيرهاي پنهان3-12)

ر متغي10بعد برنامه با تعداد متغيرهاي پنهان بهينه، يعنيي در نظر گرفته شد. در مرحله10بهينه 

و ماتريس ضرايب طبق رابطه و مدل نهايي ساخته شد (پنهان، اجرا طور ) به دست آمد. همان25-2ي

دار شان وزني مقدار واريانسوسيله، متغيرهاي پنهان بهPLSسازي تشريح شد در مدل2كه در فصل 

آن درصد شوند. ضريب هر متغير پنهان در مدل بهينه به همراهمي  در جدولواريانس مربوط به

 ) گزارش شده است.3-13(
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 PLS اوليه هايمدل براي ارزيابي سري خطاي مربعات ميانگين مقدار):12-3( جدول

 مدل987654321 10

6389/06457/06477/06486/06537/06559/06736/07316/08199/09750/0MSE

 مدل 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

6494/06474/06452/06449/06448/06453/06446/06447/06444/06447/0MSE

 مدل 21 22 23 24 25 26 27 28 29

6589/06578/06574/06570/06571/06548/06540/06526/06511/0MSE

 آن به مربوط واريانس درصدو PLSيبهينه مدل در پنهان متغير هر ضريب):13-3( جدول

 LVيشمارهدر مدلLVضريبواريانسدرصد

19/222972/01

41/83168/02

68/141491/03

47/151504/04

41/100988/05

72/110414/06

43/70538/07

39/10471/08

17/51236/09

12/30578/010
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 ANNسازي غيرخطي با استفاده از روش مدل-3-1-8-3

، ابتداي عصبي مصنوعيشبكهبا استفاده از روش غيرخطي براي ساخت مدل

و الگوريتم ژنتيكهاي رگرسيون مرحلهبه روش هاي انتخاب شده كننده توصيف به عنوان ورودي،اي

اي ها را به صورت مرحلهكنندهتوصيف،كه شبكهد. با توجه به ايندنش عصبي مصنوعي دادهيبه شبكه

اي ها در ماتريس ورودي شبكه، از اهميت ويژهكننده لذا ترتيب چيدمان توصيفكند، به مدل وارد مي

 مرتبدر ماتريس ورودي،ها بايستي برحسب ميزان اهميتكنندهبرخوردار است. در حقيقت توصيف

 ها، مرتب سازي برحسب ميزان همبستگي با متغير وابستهكنندهيك روش مرتب سازي توصيف شوند.

مي) CR(1بندي همبستگيبهاست كه به آن رت از SPSSدر نرم افزار براي اين منظور.شودگفته

ي متغيرها اعم از انتخاب شد. همه Bivariateي، گزينهCorrelateو زير منوي Analyzeمنوي

و و وابسته انتخاب شدند كننده با خاصيت مورد نظر يا همان ميزان همبستگي هر توصيفمستقل

،شتدارا با متغير وابسته اي كه بيشترين مقدار همبستگي كنندهو توصيفشدمتغير وابسته سنجيده 

ها نيز به همين ترتيب در ماتريس كنندهدر ستون اول ماتريس ورودي شبكه قرار گرفت. ساير توصيف

.]49و16[مرتب شدند ورودي شبكه 

ها به مدل كننده، توصيفبندي همبستگيرتبهها به روش كنندهتوصيف مرتب سازيپس از

و عمليات مدل كننده يك نرون ورودي به ازاي هر توصيفي عصبي در شبكه. گرديد آغازسازي وارد

و لايه ي ضريب خودنفوذي متناظر با كه نشان دهنده استخروجي نيز شامل يك نرونيوجود دارد

و باييهاي لايهما تعداد نرونا باشد.هر ورودي مي بهينه شود.دپنهان در ابتدا مشخص نيست

و نوع تابع آموزشد دورهاي آموزش،، تعداهاهمچنين تعداد ورودي جزء نيز نوع تابع انتقال

بهينه گردند. معيار براي پايان دادن آموزشدهستند كه بايي عصبي مؤثر بر آموزش شبكهپارامترهاي 

و بهينه شدن پارامترها كه طبق است زماني ها،و باياس ارتباطي مقادير اوزان شاملي شبكهشبكه

 
1- Correlation ranking 
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ميانگين،. در اين تحقيق تابع كاراييشودمقدار خطاي شبكه كمترين مقدار،تابع كارايي تعيين شده

)  باشد. ) ميMSEمربعات خطا

دوسدر مدل (-تابع آموزشي لونبرگازي از (trainlmماركوارت و بايزين (trainbr و دو تابع (

) (logsigانتقال لگاريتم سيگموئيدي و تانژانت سيگموئيدي (tansig بنابراين در هر گرديد) استفاده .

و دو تابع انتقال و چهار شبكه،قسمت از تركيب دو تابع آموزشي ي عصبي مصنوعي مختلف طراحي

ب ي عصبي سازي غيرخطي شبكهدر ادامه نتايج مدل.ندشدسازي طور جداگانه بهينهههر كدام

بهكننده توصيف مصنوعي را به طور جداگانه با استفاده از اي، رگرسيون مرحله هايروش هاي منتخب

. شودميو الگوريتم ژنتيك شرح داده 

هاي كنندهتوصيفسازي مدل شبكه عصبي مصنوعي با بهينه-3-1-8-3-1

 اي انتخابي به روش رگرسيون مرحله

(اي كه در جدوهاي انتخاب شده توسط روش رگرسيون مرحلهكنندهتوصيف ) نمايش3-3ل

(،CR بندي همبستگي،رتبهبه روش اند، داده شده )14-3به شبكه عصبي وارد شدند. در جدول

اي با متغير وابسته روش رگرسيون مرحلههاي انتخاب شده توسط كننده مقادير همبستگي توصيف

 گزارش شده است.

 نفوذي خود ضريب با SR روش به شده انتخاب هايكنندهتوصيف همبستگي ضريب مقادير:)14-3( جدول

R2u-AHATS0mPCIC5TMor12u

141/0256/0265/0-334/0-380/0536/0D
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و تعداد هاي سپس به منظور بهينه سازي تعداد ورودي شبكه، نوع تابع آموزش، نوع تابع انتقال

كهاز روش بهينهي پنهان، هاي لايهگره ممنتوم مقدار سازي همزمان استفاده گرديد به اين صورت

)µ(يهاي لايهگره، تعداد6تا2از هاي شبكهتعداد ورودي در نظر گرفته شد.001/0ثابت صورتبه

و تعداد10تا2ازپنهان و 100تا10دور آموزشي شبكه از گره و به ازايشدانتخاب10با گام دور

با توجهد.دنبهينه گرديوي عصبي طراحي شدهاين سه پارامتر، چهار شبكه هاي ممكنِتركيبيهمه

مورد اين پارامتر نيز همزمان با ساير پارامترها بر بهبود آموزش شبكه، تعداد دورهاي آموزش تأثيربه 

ي عنوان تابع انتقال لايهبه Purelineانتقال خطي لازم به تذكر است كه تابع بهينه سازي قرار گرفت. 

هاي طراحي شده، به حداقل رساندن سازي در هر يك از شبكهدر روند بهينه.شدخروجي انتخاب

مورد استفاده بهينه انتخاب متغيرهاي مربوط به سري ارزيابي، به عنوان معيار ميانگين مربعات خطا

روند تغييرات پارامترهاي شبكه در حين بهينه سازي بر حسب يك بردار مرجع قسمتي از قرار گرفت. 

تا4-3(هاي در شكل اي لازم به ذكر است كه بردار مرجع، شمارنده) نشان داده شده است.3-7()

تهاي ممكن از سه پارامتر تعداد توصيفاست كه تعداد تركيب و تعداد عداد نرون لايهكننده، ي پنهان

(ي پارامترهاي مربوط به هر شبكهمقادير بهينهدهد. دور آموزش را نشان مي )15-3نيز در جدول

 خلاصه شده است.
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 براي دهد،مي نشان بهتر مرجع بردار حسب بر را آن مقدار مينيمم كه ارزيابي سري MSE نمودارازايناحيه)ه(و ارزيابي

 SR روش منتخب هايكنندهتوصيف با بايزين تنظيم آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي تانژانت انتقال تابع با عصبي شبكه
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 SR روش منتخب هايكنندهتوصيف با ماركوارت-لونبرگ آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي تانژانت انتقال تابع با عصبي
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SR روش از حاصل هايكنندهتوصيف با شده طراحي هايشبكهيبهينه پارامترهايو توابع):15-3( جدول

 آموزشتابع تابع انتقال
تعداد توصيف
 كننده

تعداد نرون
ي پنهانلايه

تعداد دور
 آموزش

MSE 

57400082/0تنظيم بايزينلگاريتم سيگموئيد

44900069/0ماركوارت-لونبرگلگاريتم سيگموئيد

63500079/0تنظيم بايزينتانژانت سيگموئيد

54500080/0ماركوارت-لونبرگتانژانت سيگموئيد

و تابع انتقال لگاريتم ماركوارت-لونبرگحاصل از الگوريتم آموزشييبه نتايج، شبكهبا توجه

و گره در لايه4ي ورودي، كننده در لايهتوصيف4سيگموئيد با دور آموزشي كمترين90ي پنهان

ي بهينه حاصل از براي سري ارزيابي را داراست. اين شبكه به عنوان شبكه MSEمقدار 

تر دقيقيجهت محاسبهاي انتخاب گرديد. هاي انتخاب شده توسط رگرسيون مرحله كنندهفتوصي

ي پنهان،ي ورودي، تعداد نرون لايهتعداد نرون لايهي اي با مقادير بهينهدورهاي آموزش بهينه، شبكه

و تابع انتقال اما با تعداد دورهاي آموزش از بر2با گام 110تا60تابع آموزش رسي قرار گرفت. مورد

) ) گزارش شده است.16-3مقادير ميانگين مربعات خطا براي تعداد دورهاي آموزش متفاوت در جدول

( MSEنمودار تغييرات مقادير  است. ) نشان داده شده8-3برحسب تعداد دورهاي آموزش نيز در شكل

به عنوان تعداد دور براي سري ارزيابي، MSEمقدار كمترينبا76دور آموزشي با توجه به اين مقادير

 آموزش بهينه انتخاب گرديد.

 SR روش منتخب هايكنندهتوصيف با متفاوت آموزش دورهاي تعدادايبر ارزيابي سري MSE مقدار):16-3( جدول

دور آموزش72706866646260 7674

0065/00067/00071/00088/00116/00135/00156/00193/00240/0MSE 

دور آموزش 78 80 82 84 86 88 90 92 94

0071/00070/00069/00068/00067/00067/00067/00075/00072/0MSE 
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 SR روش منتخب هايكنندهتوصيف با آموزش دورهاي تعداد حسب بر ارزيابي سري MSE مقدار نمودار):8-3شكل(

ي بهينه، شبكهماركوارت- در الگوريتم آموزشي لونبرگ سازي مقدار پارامتر ممنتمجهت بهينه

(0005/0با گام1/0تا0005/0از�با مقدار ) كه ميانگين مربعات9-3اجرا گرديد. با توجه به شكل

مقدار به عنوان001/0دهد، مقدار خطا براي سري ارزيابي بر حسب تغييرات ممنتم را نشان مي

ي ممنتم انتخاب شد.بهينه
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 SR روش منتخب
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منتخب روش هاي كنندهعصبي ساخته شده با توصيفيي شبكهمقادير پارامترهاي بهينه

(رگرسيون مرحله  ) گزارش شده است.17-3اي در جدول

 SR روش منتخب هايكنندهتوصيف با عصبييشبكهيشده بهينه پارامترهاي مقاديرو توابع)17-3( جدول

 Train lmتابع آموزشي

 Logsigي پنهانتابع انتقال لايه

 Pure lineي خروجيتابع انتقال لايه

4ي پنهانلايهتعداد نرون

4تعداد متغيرهاي ورودي

76تعداد دورهاي آموزش

001/0پارامتر ممنتم

0065/0سري ارزيابيMSEمقدار

بايسازي مدل شبكهبهينه-3-1-8-3-2 هاي كنندهتوصيفعصبي مصنوعي

 الگوريتم ژنتيكانتخابي به روش 

مصبراي ساخت مدل شبكه ازني عصبي هاي انتخاب شده توسط كنندهتوصيفوعي با استفاده

3-8-1-3به ترتيبي كه در قسمت ها با متغير وابسته كنندههمبستگي توصيف،روش الگوريتم ژنتيك

(معرفي شده هايكنندهتوصيفو گرديدمحاسبه شرح داده شد، بندي رتبه، به روش)7-3در جدول

(ي عصبيبه شبكه، CR همبستگي، هاي كننده) مقادير همبستگي توصيف18-3وارد شدند. در جدول

 انتخاب شده توسط روش الگوريتم ژنتيك با متغير وابسته گزارش شده است.

 نفوذيخود ضريب با GA روش منتخب هايكنندهتوصيف همبستگي ضريب مقادير:)18-3( جدول

G2sE1pPTXtPJI3

057/0158/0-256/0-380/0400/0408/0-D
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و لايهي ورودي، لايهي عصبي سه لايه، شامل لايهنيز از شبكه در اين بخش يي مياني

ي بهينه، مانند قبل بايد پارامترهاي شبكه بهينه شوند. خروجي استفاده شد. براي طراحي يك شبكه

، تعداد كنندهتوصيف6تا2از تعداد متغير وروديو001/0ثابتµمقدارباايبر اين اساس شبكه

ازگره در لايه متفاوت از10تا2ي پنهان توسط10با گام ابتدايي 100تا10و تعداد دور آموزشي

و همچنين توابع انتقال لگاريت-دو الگوريتم آموزشي لونبرگ و تنظيم بايزين و ماركوارت م سيگموئيدي

شي مياني، آموزش داده شد. در تمامي مراحل بهينهدر لايه تانژانت سيگموئيدي ها، حداقل بكهسازي

ه هاي طراحي شده به ازاي هم شبكه است.بوده در سري ارزيابي مورد نظر MSEرساندن تابع عملكرد 

(ها در شكلسازي گرديد كه نتايج اين بررسيهاي ممكن از اين سه پارامتر بهينهتركيب تا10-3هاي (

 ) نشان داده شده است.3-13(
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 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با بايزين تنظيم آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي لگاريتم انتقال تابع با عصبي شبكه
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 شبكه براي دهد،مي نشان بهتر مرجع بردار حسببرراآن مقدار مينيمم كه ارزيابي سري MSE نمودارازايناحيه)ه(و

 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با ماركوارت-لونبرگ آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي لگاريتم انتقال تابع با عصبي
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 براي دهد،مي نشان بهتر مرجع بردار حسب بر را آن مقدار مينيمم كه ارزيابي سري MSE نمودارازايناحيه)ه(و ارزيابي

 GA روش منتخب هايكنندهيفتوص با بايزين تنظيم آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي تانژانت انتقال تابع با عصبي شبكه
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 شبكه براي دهد،مي نشان بهتر مرجع بردار حسب بر را آن مقدار مينيمم كه ارزيابي سري MSE نمودارازايناحيه)ه(و

 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با ماركوارت-لونبرگ آموزشي الگوريتمو سيگموئيدي تانژانت انتقال تابع با عصبي
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) تو19-3در جدول و پارامترهاي بهينه)  آورده شده است. GA-ANNهاي عصبي شبكهيابع

مي جدول موجود در ايننتايج تابع انتقال تنظيم بايزين،اي با الگوريتم آموزشي دهد كه شبكهنشان

دور آموزشي بهينهوي پنهان گره در لايه5،ي وروديدر لايه كنندهتوصيف4لگاريتم سيگموئيدي با 

با MSEكمترين مقدار 80 ب0072/0برابر در نتيجه اين شبكه دهد،ميدستهرا براي سري ارزيابي

ي بهينه انتخاب گرديد.به عنوان شبكه

 ژنتيك الگوريتم از حاصل هايكنندهتوصيف با شده طراحي هايشبكهيبهينه پارامترهايو توابع):19-3( جدول

 تابع آموزش تابع انتقال
تعداد توصيف
 كننده

تعداد نرون
ي پنهانلايه

تعداد دور
 آموزش

MSE 

45800072/0تنظيم بايزينلگاريتم سيگموئيد

56600079/0ماركوارت-لونبرگلگاريتم سيگموئيد

461000080/0تنظيم بايزينتانژانت سيگموئيد

59700088/0ماركوارت-لونبرگتانژانت سيگموئيد

ورودي،يتعداد نرون لايهياي با همان مقادير بهينهتر دور آموزش، شبكهبراي تعيين دقيق

و تابع انتقال اما با تعداد دورهاي تعداد لايه مورد بررسي2با گام 100تا60ي پنهان، تابع آموزش

(.قرار گرفت )20-3مقادير ميانگين مربعات خطا براي تعداد دورهاي آموزش متفاوت در جدول

( MSEگزارش شده است. نمودار تغييرات مقادير )14-3برحسب تعداد دورهاي آموزش نيز در شكل

بهMSE ،0066/0با مقدار74دور آموزشي اين مقادير طبقاست. نشان داده شده ترين به عنوان

ي بهينه انتخاب گرديد.در شبكهد دور آموزشمقدار براي تعدا
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 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با متفاوت آموزش دورهاي تعدادايبر ارزيابي سري MSE مقدار):20-3( جدول

دور آموزش706866646260 7472 76

0071/00066/00077/00079/00081/00083/00085/00088/00092/0MSE 

دور آموزش 78 80 82 84 86 88 90 92 94

0074/00074/00074/00074/00074/00074/00074/00072/00073/0MSE 

Epoch

50 60 70 80 90 100 110

M
SE

0.0060

0.0065

0.0070

0.0075

0.0080

0.0085

0.0090

0.0095

 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با آموزش دورهاي تعداد حسب بر ارزيابي سري MSE مقدار نمودار):14-3شكل(

در منظور راي اينب؛شدنيز بهينهµ، مقدار پارامتر GA-ANNي شبكه سازيبهينهيدر ادامه

، تابع تنظيم بايزني پنهان، الگوريتم آموزشي گره در لايه5متغير ورودي،4ي بهينه با ساختار شبكه

و دور آموزشي لگاريتمانتقال تغيير0005/0هاي با گام1/0تا0005/0ازµ، مقدار74سيگموئيدي

و آنگاه براي هر مورد كه خطا براي سري ارزيابي محاسبه گرديداتمقدار ميانگين مربع،داده شد

با MSEبا مقدارµبراي پارامتر005/0مقدار  انتخاب شد.µي به عنوان مقدار بهينه0066/0برابر

(حول نقطهµخطا بر حسباتنمودار مقدار ميانگين مربع ش)15-3ي بهينه در شكل  ده است. رسم
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 منتخب هايكنندهتوصيف با شبكه برايµ پارامتر حسب بر ارزيابي سري خطاياتمربع ميانگين نمودار):15-3(شكل

 GA روش

و مق  ضريب خودنفوذيبراي پيش بيني GA-ANNي شبكهيپارامترهاي بهينه شده دارتوابع

درهاناآلك (ي خطي،  ) ارائه شده است.21-3جدول

 GA روش منتخب هايكنندهتوصيف با عصبييشبكهيشده بهينه پارامترهاي مقاديرو توابع):21-3( جدول

 Train brتابع آموزشي

 Logsigي پنهانتابع انتقال لايه

 Pure lineي خروجيتابع انتقال لايه

5ي پنهانتعداد نرون لايه

4وروديتعداد متغيرهاي

74تعداد دورهاي آموزش

005/0پارامتر ممنتم

0066/0سري ارزيابيMSEمقدار
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و هاي ارزيابي مدل-3-1-9  بهينه شده غير خطيخطي

ازبهينه شده هاي مدل مرحلهاين در بهينه هايو مدل PLSو PCRهاي خطي روش حاصل

ازندارزيابي قرار گرفتموردي عصبي مصنوعي غيرخطي شبكهشده حاصل از روش  . براي اين منظور

و اعتبارسنجي بيروني براي ارزيابي نمودار برگشتي، نمودار خطاي باقيمانده پارامترهاي آماري، 

و از مدل و نمودار برگشتي، نمودار خطاي باقيماندهپارامترهاي آماري، هاي خطي ، اعتبارسنجي بيروني

يكاب در ارتباطاستفاده گرديد كه در ادامه غيرخطيهاي براي ارزيابي مدلتصافي-Yآزمون هر

 خواهد شد. اتي ارائهتوضيح

و غير خطي با استفاده از پارامترهاي آماريارزيابي مدل-3-1-9-1  هاي خطي

ها هستند. اي جهت ارزيابي مدلگفته شد، پارامترهاي آماري مقادير تعيين كنندهطور كه همان

ذكر است شايان هاي ساخته شده بهره گرفته شد.از اين مقادير براي ارزيابي مدلي اول لذا در مرحله

تبديل واقعي مقادير، به محاسبه شده بودخودمقياست ها كه به صوردست آمده توسط مدلمقادير به

درو از مقاديرهشد و واقعي شدجداول .ه استرسم نمودارهاي مربوطه استفاده

به پارامترهاي آماري)22-3( در جدول مدل4براي دروني تستو هاي ارزيابيسري مربوط

مق به طور مختصر آورده شده است. شدهبهينه  كه مقادير توان نتيجه گرفتميR2 اديربا مقايسه

باي عصبي مصنوعيغيرخطي شبكه حاصل از روشضريب خودنفوذييشده بينيپيش در مقايسه

ترند. به مقادير آزمايشگاهي ضريب خودنفوذي نزديك PLSو PCRهاي خطي مقادير حاصل از روش

شود كه مقادير ضريب خودنفوذي محاسبه شده با همچنين با توجه به پارامترهاي آماري مشاهده مي

سازي غير هاي مدلسازي خطي در مقايسه با مقادير محاسبه شده با روشهاي مدلاستفاده از روش

به خطي با خطاي بيشتري ميهمراه هستند. سازي، مدلتوان دريافت كه از ميان دو روش خطي علاوه
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ي كنندهبا خطاي كمتري همراه است. همچنين از مقايسه دو روش انتخاب توصيف PLSروش

و الگوريتم ژنتيك، توصيفرگرسيون مرحله هاي انتخاب شده توسط روش غيرخطي الگوريتم كننده اي

ضژنتيك براي پيش  اند.ريب خودنفوذي بهتر عمل نمودهبيني

 دروني تستو ارزيابي هايسري به مربوط آماري پارامترهاي):22-3جدول(

GA-ANNSR-ANNPLSPCR

 ارزيابي تست ارزيابي تست ارزيابي تست ارزيابي تست

MSE 0118/00094/00262/00268/03891/03937/04531/04004/0

R29979/09980/09960/09964/09361/09401/09324/09278/0

DMax 8639/06660/04186/11807/11206/20012/23831/20817/2

AAD 2272/19749/01936/27711/17849/45112/41101/57129/4

bias 8849/00861/0-7659/1-5921/1-2129/11025/12769/12191/1

PRESS 1702/19782/06004/27871/20618/396825/399806/418312/42

MAE 0834/00740/01324/01204/0476/0417/0501/0485/0

و هاي ارزيابي مدل-3-1-9-2  غير خطي با استفاده از نمودار برگشتيخطي

ميتبيني شده بر حسب مقادير در نمودار برگشتي مقادير پيش و با توجه به جربي رسم گردد

) ي نقاط در اطراف خط برگشت تعيين ) به دست آمده از نمودار، پراكندگR2مقدار ضريب تعيين

تر باشد به به دست آمده به يك نزديكR2است. هر چه مقدار0و1بينR2شود. تغييرات مقدار مي

وها وجود بين داده بيشتري اين معناست كه همبستگي  بيني شده به واقعيتنتايج پيش داشته

مينزديك  PCR ،PLS ،SR-ANN روش چهارباشند. نتايج حاصل از نمودارهاي برگشتي مربوط به تر

و سري تست در شكلببراي سري ارزياهاهريك از آنR2به همراه مقادير GA-ANNو  هايي
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)3-16) ،(3-17() ،3-18() ي نمودارهاي گزارش شدهR2مقدار.شده است نشان داده)19-3و

.است مقادير ضريب خودنفوذي بينيپيشها در مدل تواناييميزانيبرگشتي، معياري براي مقايسه
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R2=0.9324

الف)

R2=0.9278
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 دروني تستو(ب)سري ارزيابي سري(الف) براي GA-ANN روش از حاصل برگشتي نمودار):19-3شكل(

R2=0.9980

R2=0.9979
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و هاي ارزيابي مدل-3-1-9-3 خطي با استفاده از نمودار خطاي غيرخطي

 باقيمانده 

و خطاي باقيمانده به تفاوت مقادير پيش ميبيني شده و از رسم شودمقادير تجربي گفته

ميي باقيماندههانموداري از خطا اگر پراكندگي شود.برحسب مقادير تجربي نمودار باقيمانده حاصل

وي دهندهباشد، نشانيكنواخت اين نمودار صفرخطاي حول محورمقادير در  مناسب بودن مدل

.ستا في بودن خطاهادتصا

(شكل (20-3هاي ، PCR ،PLS روش چهارهاي مربوط به ماندهيباقخطاي ) نمودار23-3) تا

SR-ANN وGA-ANN ميببراي سري ارزيا و سري تست را نشان همان طور كه گفته شد دهند.ي

عدم وجود خطايي دهندهنشان،نمودارحول محور خطاي صفردراطنقاتفاقي پراكندگي 

نمودارهايي كه تمركز نقاط به سمت محور خطاي صفر در همچنين.است سازيمدلسيستماتيك در 

بيني شده به مقادير تجربي ضريب خودنفوذي نزديك بودن مقادير پيشاز نشان شود،مشاهده مي

 دارد.

ي، بازهPLSو PCRهاي شايان ذكر است كه در نمودارهاي خطاي باقيمانده مربوط به روش

و SR-ANNي مربوط به دو روش در نمودارهاي باقيماندهو5/1تا-5/1از خطاي باقيماندهتغييرات

GA-ANN در نظر گرفته شده است.6/0تا-6/0اين بازه بين 



90 

Dexp×109(m2s-1)

0 2 4 6 8 10 12 14 16

R
es

id
ua

lV
al

ue
s×

10
9

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5

Dexp×109(m2s-1)

0 2 4 6 8 10 12

R
es

id
ua

lV
al

ue
s×

10
9

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5

 دروني تست(ب)سريو ارزيابي سري(الف) براي PCR از حاصل باقيمانده خطاي نمودار):20-3(شكل

الف)

ب)
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 دروني تست(ب)سريو ارزيابي سري(الف) براي PLS از حاصل باقيمانده خطاي نمودار):21-3(شكل

الف)

ب)
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 دروني تست سري(ب)و ارزيابي سري(الف) براي SR-ANNاز حاصل باقيمانده خطاي نمودار):22-3شكل(

الف)

ب)
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 دروني تست سري(ب)و ارزيابي سري(الف) براي GA-ANN از حاصل باقيمانده خطاي نمودار):23-3شكل(

الف)

ب)
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و هاي ارزيابي مدل-3-1-9-4 اعتبارسنجي غير خطي با استفاده از خطي

 بيروني

و-nهاي مربوط به دو مولكول ها، دادهبندي دادهطور كه گفته شد در تقسيمهمان  پنتان

n-و اين داده سازيي مدلهانونان از سري داده ها در هيچيك از مراحل انتخاب جدا شده

و مدل توصيف  توسطبيني شده براي اين دو مولكول سازي نقشي نداشتند. مقادير پيشكننده

و اعتبار مدلايتعيين كنندههاي مختلف، معيار بسيار مدل ساخته شده جهت سنجش كارآمدي

خطنمودارهاي برگشتي شود. محسوب مي ، PCR ،PLS هايمربوط روشاي باقيماندهو نمودارهاي

SR-ANN وGA-ANN در شكل به ترتيب بيرونيتست براي سري) و)26-3(،)25-3()،24-3هاي

، PCRهاي روشتوسطي ضريب خودنفوذيمقادير محاسبه شدههمچنين.) آورده شده است3-27(

PLS ،SR-ANN وGA-ANN تست بيروني يعني دو مولكول براي سريn-و در-nپنتان نونان

(پ  اند.) با مقادير آزمايشگاهي مقايسه شده2-جدول
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 بيروني تست سري براي PCR روش از حاصل باقيمانده خطاي نمودارب)و برگشتي نمودار الف)):24-3شكل(

n-pentane 

n-nonane   
R2=0.9228

n-pentane 

n-nonane   

الف)

ب)
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 بيروني تست سري براي PLS روش از حاصل باقيمانده خطاي نمودارب)و برگشتي نمودار الف)):25-3شكل(

R2=0.9390
n-pentane 

n-nonane   

n-pentane 

n-nonane   

الف)

ب)
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 بيروني تست سري براي SR-ANN روش از حاصل باقيمانده خطاي نمودارب)و برگشتي نمودار الف)):26-3شكل(

n-pentane 

n-nonane   
R2=0.9941

n-pentane 

n-nonane   

الف)

ب)
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 بيروني تست سري براي GA-ANN روش از حاصل باقيمانده خطاي نمودارب)و برگشتي نمودار الف)):27-3شكل(

R2=0.9964
n-pentane 

n-nonane   

n-pentane 

n-nonane   

الف)

ب)
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 تصادفيYآزمون هاي غير خطي با استفاده از ارزيابي مدل-3-1-9-5

هايي دادهگسترهدر گيري،متغير وابسته يا همان خاصيت مورد اندازهمقادير در اين روش

هاي عصبي بهينه شده با استفاده از متغيرهايو شبكهبه صورت تصادفي تغيير داده شدند تجربي

و مقادير تصادفي، اجرا شدند. همبستگي متغيرهاي مستقل با متغير وابسته توسط سپس مستقل

و تست محاسبه ) براي سريR2(ضريب تعيين   مقادير پايين ضريب تعيين گرديد.هاي ارزيابي

)23-3( در جدول باشد.ميي عصبيدر مدل توسعه يافته توسط شبكه وابستگيعدمي دهنده نشان

و تست نتايج حاصل از تكرار اين آزمون  نشان داده شده است.براي دو سري ارزيابي

وSR-ANN مدل دو در تصادفيY آزمون از تستو ارزيابي سري براي آمده دستهبR2 مقادير):23-3جدول(

GA-ANN 
GA-ANNSR-ANNي تكرارشماره

R2 آزمون Test R2 Validation R2 Test R2 Validation 

1464/01142/03553/03328/01

2994/03002/01702/01925/02

1584/01951/03571/03159/03

1472/01631/01742/01998/04

0360/00681/01971/01406/05

1004/00972/01052/01551/06

0295/00813/00206/00582/07

1081/02093/00411/00660/08

1002/01817/03160/02264/09

0478/00263/02983/03313/010 
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ضريببا وارد شده در مدل هايكنندهبررسي ارتباط توصيف-3-1-10

 خودنفوذي

معرفي GA-ANNو SR-ANNيهاشبكه هاي تئوري منتخبكنندهدر اين بخش توصيف

و ارتباط آن ميشده ها عبارتند از: كنندهگيرد. اين توصيفها با ضريب خودنفوذي مورد بررسي قرار

Mor12u ،CIC5 ،PJI3 وXt.

 هندسي هايكنندهتوصيف-3-1-10-1

ميكنندهي توصيفها در دستهكنندهاين توصيف ي زيرا براي محاسبه گيرندهاي سه بعدي قرار

تري نسبت به ها اطلاعات جامعكنندهها نياز به ساختار سه بعدي مولكول است. اين توصيفآن

ميكنندهتوصيف دهند زيرا ساختار سه بعدي مولكول به خوبي موقعيت هاي توپولوژيكي در اختيار قرار

و ... را اتم ميها در فضا، نوع پيوندهاي اتمي، زواياي پيوندي در PJI3ي نندهك. توصيفدهدنشان

هاي كنندهكننده زير مجموعه اي از توصيف. اين توصيفداردقرار هاي سه بعديكنندهي توصيفدسته

وشيميايي-شود. شكل مولكولي به چندين عامل فيزيكيمولكولي محسوب مي1شكل  وابسته است

هاي نامند. شاخصمي2را آنيزومتريتحت تأثير اين عواملي انحراف مولكول از حالت كروي درجه

 كه عبارت شكل3ِجينمتفاوتي براي تعيين مقدار آنيزومتري وجود دارد از جمله شاخص شكل پتيت

(-گراف  شود. ) نيز ناميده ميI2تئوري

)3-10(10 2 ≤≤ I
R

RDI −
=2

و قطر توپولوژيكي هستند. كه توسط تئوري گرافDوRكه در آن به ترتيب شعاع توپولوژيكي

 
1-Shape 
2- Anisometry 
3- Petitjean 
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 شوند. مولكولي محاسبه مي

مياز رابطهI3عبارت شكل هندسي  آيد.ي مشابهي به دست

)3-11(
R

RDI G

GG −
=3

و قطر هندسي هستند كه به وسيلهGDوGR در اين رابطهكه ي فضايي محاسبهي هندسهشعاع

.]50[ شوند مي

) مقدار عددي اينهاي مولكولبا افزايش اندازه)9-3طبق اطلاعات گزارش شده در جدول

ميتوصيف و بيش افزايش ها مقدار ضريبي مولكوليابد. از طرف ديگر با افزايش اندازهكننده كم

، ارتباط معكوس است. اين DAAكننده با كميت يابد. بنابراين ارتباط اين توصيفخودنفوذي كاهش مي

قطامر بديهي به نظر مي و بار هندسي مولكول، نفوذ مولكولرسد زيرا با افزايش اندازه ها در يكديگر

 گردد.ممانعت فضايي روبرو مي

 Topologicalهاي كنندهتوصيف-3-1-10-2

هاي عمومي هستند كنندهتوصيفهاي جانمايي، كنندهتوصيفيا هاي توپولوژيكي كنندهتوصيف

ازو به طور مستقيم از ساختار مولكول محاسبه مي و مستقل ها هستند. اين صورتبندي مولكولشوند

بهكنندهتوصيف مي ها از گراف مولكولي ازدست و بياني آنو اندازه اي بودن مولكولشاخه آيند ي

 قرار دارند.هاي توپولوژيكي كنندهتوصيفيدر دسته Xtو CIC5يهاكنندههستند. توصيف

ماز انديس Xtي كنندهتوصيف  هاي ارتباط مولكوليانديسشود.يهاي ارتباط مولكولي محسوب

بايدهاكنندهي اين توصيفكه براي محاسبه هاي توپولوژيكي هستندكنندهترين توصيفجزء مطرح

اي يا انديس اين انديس، انديس شاخهساختار مولكول با استفاده از تئوري گراف شيميايي رسم شود. 
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 شود. اتصال نيز ناميده مي

را3-3(يبراي نخستين بار رابطه1رنديك ي اين انديس پيشنهاد نمود.براي محاسبه)

)3-3(( ) 2
11 −

∑ ⋅==
bb jiR XX δδ

، هنگام برخوردهاي بين در يك مولكولي دو سر پيوندهااتم2رأس درجاتδjوiδكه در اين معادله

ميمولكولي و را نشان ميزنجيرهدر اين مقدار دهد )شود. هر عبارتي مولكولي محاسبه ) 2
1−

⋅ ji δδ

و اتصال ناميده مي3يلبهبه تنهايي، پيوندهاي قبلي مولكول طول تواند براي مشخص كردنميشود

هاي در محاسبات مربوط به انديس ارتباط مولكولي براي سادگي محاسبات از اتم به كار برده شود.

 هيدروژن صرف نظر شده است.

هاي يك مولكول در هنگام برخوردهاي مولكولي، در توانايي برقراري پيوند موقعيت مكاني اتم

رتي براي بيان عبا1Xگذار است. انديس تأثيرها در محيطي بدون واسطه آن مولكول با ساير مولكول

 بين مولكولي است. هاي احتمالي در هنگام برخوردهايدر انجام واكنشمولكول سهم يك

)3-4(( ) ( )∑∑
= =′

−

′

−
⋅⋅⋅=

B

b

B

b
blkbjiX

1 1

2
1

2
11 δδδδ

و حضور كه دو سيگماي معادله بيانگر  رئوس هستند. درجاتي كليهتمامي پيوندهاي مولكولي

Xt كل هممحاسبهاز،يا انديس ارتباطي  هايهاي ارتباط براي تمامي اتمزمان تمامي انديسي

مي يك .]50[ شودمولكول حاصل

)3-5(
2

1

1

−

=








= ∏

A

i
iXt δ

1- Randic 
2- Vertex degrees 
3- Edge 
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طبق مقادير اين جدول ) گزارش شده است.9-3در جدول( Xtهاي خطي مقدار آلكانبراي

ميهرچه اندازه (ي مولكول بزرگتر يابد. از طرف ديگر ) كاهش ميXtشود انديس ارتباط مولكولي كل

ميي مولكولبا افزايش اندازه كننده با يابد. به اين ترتيب اين توصيفها ضريب خودنفوذي نيز كاهش

ارتباط مستقيم دارد. اين موضوع با اثر متوسط مثبت گزارش شده براي اين يب خودنفوذيضر

(توصيف يك مولكول كل توان گفت با افزايش انديس ارتباطمي) مطابقت دارد.7-3كننده در جدول

ميها براي تمايل مولكول و اين امر موجب نفوذ در يكديگر افزايش پيدا ضريب خودنفوذي افزايشكند

مقدار انديس ارتباط مولكولي براي مولكول متان برابر صفر است زيرا گردد. شايان ذكر است كه مي

يكمتان   اتم غير هيدروژني دارد. تنها

اتم هايهمسايههاي توپولوژيكي است كه به تقارن كنندهنيز از توصيف CIC5ي كنندهتوصيف

هاي كربن مشابهي كه از شكستن پيوندها به كننده با تعداد اتماين توصيفشود. مركزي مربوط مي

و عدد توصيفوجود مي ميي شكست پيوندكننده نيز مرتبهآيند، ارتباط دارد  سازدها را مشخص

(در براي سري مولكولي اين تحقيق CIC5روند تغييرات.]50[ در نشان داده شده است.)5-3جدول

هاي با تعداد كربن فرد است چون بيشتر از مولكول CIC5زوج مقدار عددي هاي با تعداد كربن مولكول

مياز وسط شكسته شود دو شاخه مولكولاگر هاي با تعداد اتم زوج در مولكول شودي يكسان تشكيل

كننده براي مقدار اين توصيفهمچنين هاي با تعداد اتم كربن فرد چنين ويژگي ندارند. اما مولكول

ي اين وجود ندارد. رابطهC-Cدر مولكول متان پيوند زيرابرابر صفر محاسبه شده است مولكول متان

كننده كننده نيز با ضريب خودنفوذي معكوس است زيرا با افزايش مقدار عددي اين توصيفتوصيف

 يابد.ضريب خودنفوذي كاهش مي
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3D- MORSE1هاي كنندهتوصيف-3-1-10-3

هاي نمايش سه بعدي ساختارهاي مولكولي كنندهجزء توصيف 3D- MORSEتوصيفگرهاي

ميبراساس پراش الكترون طبقه كه 3D-MORSEهاي كنندههدف توصيفشوند. بندي اين است

(. اين عمل توسط معادلهساختار سه بعدي مولكول را به يك كد ثابت تبديل كنند به6-3ي ) كه

د منظور فراهم آوردن منحني مي،ر مطالعات پراش الكتروني به كار رفتههاي نظري تفرق .گيردانجام

)3-6(( ) ∑
=

∑
=

==
N 1-i

2i ij ijsr

)ijsin(sr

jAiAA)I(s,AS,Mor

 

 j،rijوiهاي خاصيت اتمي اتمAiوAj شدت الكترون پراكنده شده،Iكه در اين رابطه

و تعداد اتمj،Nوiهايي بين اتم فاصله  نگر پراكندگي در جهات مختلف توسطبياSپارامتر ها

(از رابطهزاويه پراكندگي باشد.مي،اندرار گرفتهق rijكه در موقعيتهااي از اتممجموعه ب7-3ي ه)

 آيد.دست مي

)3-7(λ)2υ(sin4πS ⋅=

و زاويهυدر اين رابطه كه طول موج پرتو الكترون است. تمام روابط با فرضλي پراكندگي

آرايش 3D-MORSEيهاكنندهتوصيف با توجه به اينكه.اندشدهد، ارائهنها صلب باشاينكه مولكول

ميرا بدون آنكه به اندازههاسه بعدي در مولكول براي،كنندي مولكول ارتباط داشته باشند بيان

مياتمي ها با ساختار بسياري از مولكول ،  Mor12uيكنندهگيرند. توصيفمتفاوت مورد استفاده قرار

بهدار نمي هاي اين گروه وزنكنندهبر خلاف ساير توصيف و ميشود  گرددصورت بدون وزن محاسبه

]50[.

(همان با كاهش تقارن كنندهتوصيفمقدار اين ) گزارش شده است،4-3طور كه در جدول

 
1- 3D- Molecular representation of structure based on electron diffraction descriptors 
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مي ها كروي مولكول كه يابدبه شدت كاهش براي دو كننده مقدار عددي اين توصيفبه صورتي

و براي ساير  و اتان مثبت منفي است. اين روند با توجه به كاهش هاي خطيآلكانمولكول متان

ضريب تأثير مثبت كاملاً مطابقت دارد.ها، كاهش تقارن كروي مولكولذي در برابر خودنفو ضريب

) مي3-3گزارش شده در جدول  نمايد.) نيز اين امر را تأييد

 عصبييهاي منتخب شبكهكنندهبررسي ميزان مشاركت توصيف-3-1-11

ي اول به كنندهتوصيف هاي منتخب، ابتداكنندهي ميزان مشاركت توصيفبه منظور محاسبه

به همراه ي بهينه حذف گرديد. سپس مقدار متغير وابسته يعني ضريب از شبكهآن وزن مربوط

و شدهها براي هر يك از تركيبات سري ارزيابي محاسبه كنندهخودنفوذي، با استفاده از ساير توصيف

شدگيبراي سري ارزيابي محاسباتي اندازه MAEميانگين خطاي مطلق يا اين محاسبات براي. ري

. در نهايت درصد مشاركت عصبي بهينه انجام گرفتيهاي مربوط به شبكهكنندههريك از توصيف

(از رابطههاكنندهتوصيف  ) محاسبه گرديد:8-3ي

)3-8(
∑
=

∆

∆
= N

i
i

i
i

m

mC

1

100 

ميانگين خطايmi∆ام،iي حذف شدهيكنندهدرصد مشاركت توصيفCiكه در اين رابطه

وiي كنندهمطلق حاصل از سري ارزيابي در غياب توصيف  مدل استها در كنندهتعداد توصيفNام

اين نتايج ها تكرار شد.كنندهدرصد مشاركت ساير توصيفي براي محاسبهفوق مراحل.]18[

()28-3( هايشكلدر محاسبات  بر اساس نتايج حاصل از سهم.است شده نمايش داده)29-3و

ميكنندهمشاركت توصيف و فشار در هر دو شبكه بيشترين اثر مشاركت را دارا ها، توان دريافت كه دما

و فشار، در مي هاي تجربي نيز قابل دادهباشند. وابستگي بالاي ضريب خودنفوذي به دو پارامتر دما
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 مشاهده است.

 SR-ANN مدلدرهاكنندهتوصيف مشاركت درصد:)28-3( شكل

 GA-ANN مدلدرهاكنندهتوصيف مشاركت درصد:)29-3(شكل
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 گيرينتيجه-3-2

ر و غيرخطي جهتوشدر اين تحقيق از بيني ضريب خودنفوذي آلكان هاي پيش هاي خطي

ميبهره گرفته شد. خطي هايي كه با وجود برتري PLSو PCR هاي خطيدهند روش نتايج نشان

هاي سري دادهبيني ضريب خودنفوذي پيشدردارند اما MLRمانند خطي مشابه هاي نسبت به روش

شدمقادير پيش چراكه ين تحقيق، كارآمد نيستندا ه توسط اين دو مدل در مقايسه با مقادير بيني

با PLSنتايج حاصل از روش به طور كلي بالايي همراه هستند. اماخطايبا آزمايشگاهي در مقايسه

 با خطاي كمتري همراه است.،PCRروش 

كهي، روش شبكهبه كار برده شده در اين تحقيقروش غيرخطي عصبي مصنوعي است

بار ديگر توسطوايرگرسيون مرحلهبار توسط روش خطي هاي وارد شده به آن، يك كننده توصيف

 GA-ANNو SR-ANNي در هر دو شبكه گرچهد.نروش غيرخطي الگوريتم ژنتيك انتخاب شد

مقاديركهددهمي نتايج نشاناماندستهيكسانهاهاي انتخاب شده توسط شبكهكنندهتعداد توصيف

درترند. مقادير حقيقي نزديكبه GA-ANNي شبكهبيني شده توسط پيش مي پس توان نتيجه نهايت

هاي وارد شده به آن نيز با روش غيرخطي انتخاب كننده سازي غيرخطي كه توصيفمدلگرفت 

هر تعيينمقادير مربوط به ضريبي. اين واقعيت از مقايسهندا د، بهترين نتايج را حاصل نمودهنا شده

( مدل مي است) گردآوري شده22-3كه در جدول پارامترهاي آماريي . همچنين مقايسهشودنتيجه

در مقايسه با روش PLSو PCRهاي خطي بيني شده با استفاده از روشدهد كه مقادير پيشنشان مي

ي عصبي مصنوعي با خطاي بيشتري همراه هستند.غيرخطي شبكه

و فشار دارد. شبكهشد كه ضريب خود شرح داده در فصل يك ينفوذي وابستگي بالايي به دما

GA-ANN هاابيني ضريب خودنفوذي آلككه به عنوان كارآمدترين روش پيش ي خطي در اينن

شدتحقيق ميشناخته و فشار را بر ضريب خودنفوذي به درستي منعكس  سازد.، اهميت دما
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 نگريآينده-3-3

ازمي� ساير ضريب خودنفوذيبيني براي پيشي عصبي مصنوعيشبكه روش توان

ه نمود. نيز استفاد آلي سيالات

هاي روش نظيرها توان از ساير روشمي،مناسبهاي كنندهتوصيفبراي انتخاب�

) ، الگوريتم اجتماع2، الگوريتم جستجوي ممنوعGFA(1تخمين تابع ژنتيك

و انتخاب4هاسازي جمعيت ذرهبهينهالگوريتم،3مورچگان و اتحاد جداسازي داده

و نتايج را باCDFS(5خاصيت( از استفاده  مقايسه كرد. تحقيقاين نتايج حاصل

ميبراي مدل�  PC-GA-ANNو PC-SR-ANNتركيبي هايتوان از روشسازي

كننده مانند هاي انتخاب توصيفبا استفاده از روش براي اين منظور بايداستفاده نمود.

هاي اصلي ساخته شده توسط اي يا الگوريتم ژنتيك، بهترين مؤلفهرگرسيون مرحله

PCA ي شبكهمنتخب به هاي اصلي مؤلفه وارد نمودنبا سپسو نمودهرا شناسايي

و بهينهعصبي مصنوعي ميسازي مدل پرداخت، به طراحي  هايتوان از روش. همچنين

()، ماشينRBF6( شعاعييپايه تابع )، حداقل مربعات SVMهاي بردار پشتيبان

(ماشين عصبي سازگارو سيستم استنتاج فازيLS-SVM(7هاي بردار پشتيبان

)ANFIS(8سازي استفاده كرد.براي مدل 

1- Genetic function approximation 
2- Tabu search 
3- Ant colony optimization 
4- Honey-bee matikg optimization algorithm 
5- Combined data splitting-feature selection 
6- Radial basis function 
7- Least squares support vector machines 
8-Adaptive neuron-fuzzy inference system 
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 پيوست

 گيرياندازه فشارو دما همراه به خطي هايآلكان خودنفوذي ضريب به مربوط هايداده سريپ):-1(جدول

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

1 متان 190/51/2110

2 متان 120/58/2110

3 متان 780/41/9110

4 متان 630/49/9110

5 متان 180/48/20110

6 متان 820/32/33110

7 متان 480/37/46110

8 متان 950/24/61110

9 متان 910/26/65110

 10 متان 620/21/80110

 11 متان 100/115/1140

 12 متان 400/104/5140

 13 متان 860/81/18140

 14 متان 680/78/34140

 15 متان 480/63/56140

 16 متان 460/50/84140

 17 متان 400/58/84140

 18 متان 140 410/49/119

 19 متان 140 520/34/164

 20 متان 140 850/25/221

 21 متان 500/176/1160

 22 متان 800/152/7160

 23 متان 900/134/15160

 24 متان 500/128/26160

 25 متان 700/101/42160

 26 متان 030/98/61160
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

 27 متان 910/78/86160

 28 متان 160 590/61/118

 29 متان 160 620/57/156

 30 متان 160 580/48/204

 31 اتان 660/10/25136

 32 اتان 420/10/50136

 33 اتان 136 090/10/100

 34 اتان 136 870/00/150

 35 اتان 136 700/00/200

 36 اتان 480/20/25150

 37 اتان 060/20/50150

 38 اتان 150 600/10/100

 39 اتان 150 280/10/150

 40 اتان 150 030/10/200

 41 اتان 430/30/25168

 42 اتان 970/20/50168

 43 اتان 168 290/20/100

 44 اتان 168 870/10/150

 45 اتان 168 510/10/200

 46 اتان 270/40/25182

 47 اتان 700/30/50182

 48 اتان 182 940/20/100

 49 اتان 182 400/20/150

 50 اتان 182 020/20/200

 51 اتان 040/60/25202

 52 اتان 050/50/50202

 53 اتان 202 800/30/100

 54 اتان 202 270/30/150
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

 55 اتان 202 760/20/200

 56 اتان 890/70/25223

 57 اتان 860/60/50223

 58 تانا 223 310/50/100

 59 اتان 223 340/40/150

 60 اتان 223 750/30/200

 61 اتان 300/110/25251

 62 اتان 440/90/50251

 63 اتان 251 180/70/100

 64 اتان 251 940/50/150

 65 اتان 251 280/50/200

 66 اتان 600/140/25273

 67 اتان 800/110/50273

 68 اتان 273 910/80/100

 69 اتان 273 240/70/150

 70 اتان 273 270/60/200

 71 اتان 700/180/25294

 72 اتان 000/140/50294

 73 اتان 294 300/100/100

 74 اتان 294 570/80/150

 75 اتان 294 300/70/200

 76 اتان 200/150/502/303

 77 اتان 000/250/301/333

 78 اتان 000/210/401/333

 79 پروپان 249/00/25112

 80 پروپان 199/00/50112

 81 پروپان 112 144/00/100

 82 پروپان 112 102/00/150
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

 83 پروپان 345/00/25119

 84 پروپان 265/00/50119

 85 پروپان 119 193/00/100

 86 پروپان 119 137/00/150

 87 پروپان 119 101/00/200

 88 پروپان 425/00/25126

 89 پروپان 352/00/50126

 90 پروپان 126 252/00/100

 91 پروپان 126 178/00/150

 92 پروپان 126 134/00/200

 93 پروپان 598/00/25135

 94 پروپان 501/00/50135

 95 پروپان 135 364/00/100

 96 پروپان 135 270/00/150

 97 پروپان 135 200/00/200

 98 پروپان 752/00/25144

 99 پروپان 660/00/50144

 100 پروپان 144 484/00/100

 101 پروپان 144 367/00/150

 102 پروپان 144 275/00/200

 103 پروپان 020/10/25154

 104 پروپان 878/00/50154

 105 پروپان 154 660/00/100

 106 پروپان 154 499/00/150

 107 پروپان 154 394/00/200

 108 پروپان 336/10/25165

 109 پروپان 133/10/50165

 110 پروپان 165 851/00/100
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

 111 پروپان 165 663/00/150

 112 پروپان 165 517/00/200

 113 پروپان 000/20/25185

 114 پروپان 719/10/50185

 115 پروپان 185 304/10/100

 116 پروپان 185 044/10/150

 117 پروپان 185 849/00/200

 118 پروپان 790/20/25203

 119 پروپان 370/20/50203

 120 پروپان 203 821/10/100

 121 پروپان 203 452/10/150

 122 پروپان 203 186/10/200

 123 پروپان 677/30/25221

 124 پروپان 103/30/50221

 125 پروپان 221 389/20/100

 126 پروپان 221 924/10/150

 127 پروپان 221 585/10/200

 128 پروپان 133/50/25243

 129 پروپان 315/40/50243

 130 پروپان 243 305/30/100

 131 پروپان 243 687/20/150

 132 پروپان 243 232/20/200

 133 پروپان 329/70/25273

 134 پروپان 106/60/50273

 135 پروپان 273 644/40/100

 136 پروپان 273 769/30/150

 137 پروپان 273 152/30/200

 138 پروپان 095/90/25294
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

 139 پروپان 036/70/50294

 140 پروپان 294 650/50/100

 141 پروپان 294 575/40/150

 142 پروپان 294 832/30/200

 143 پروپان 310/120/25323

 144 پروپان 992/90/50323

 145 پروپان 323 411/70/100

 146 پروپان 323 078/60/150

 147 پروپان 323 121/50/200

 148 پروپان 710/150/25353

 149 پروپان 290/120/50353

 150 پروپان 353 069/90/100

 151 پروپان 353 273/70/150

 152 پروپان 353 107/60/200

860/10/5193 n-153 بوتان 

500/10/50193 n-154 بوتان 

140/10/100 193 n-155 بوتان 

990/00/150 193 n-156 بوتان 

817/00/200 193 n-157 بوتان 

110/30/5217 n-158 بوتان 

260/20/50217 n-159 بوتان 

810/10/100 217 n-160 بوتان 

570/10/150 217 n-161 بوتان 

360/10/200 222 n-162 بوتان 

750/40/5251 n-163 بوتان 

560/30/50251 n-164 بوتان 

930/20/100 251 n-165 بوتان 

460/20/150 251 n-166 بوتان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

010/20/200 251 n-167 بوتان 

610/70/5295 n-168 بوتان 

840/50/50295 n-169 بوتان 

700/40/100 295 n-170 بوتان 

000/40/150 295 n-171 بوتان 

450/30/200 295 n-172 بوتان 

600/79/8314 n-173 بوتان 

800/100/5332 n-174 بوتان 

080/80/50332 n-175 بوتان 

550/60/100 332 n-176 بوتان 

350/50/150 332 n-177 بوتان 

330/50/200 363 n-178 بوتان 

000/200/5382 n-179 بوتان 

000/120/50382 n-180 بوتان 

860/80/100 382 n-181 بوتان 

580/70/150 382 n-182 بوتان 

000/252/4398 n-183 بوتان 

200/154/15406 n-184 بوتان 

800/79/101 407 n-185 بوتان 

600/126/39416 n-186 بوتان 

682/00/5174 n-187 پنتان 

467/00/50174 n-188 پنتان 

326/00/100 174 n-189 پنتان 

223/00/150 174 n-190 پنتان 

162/00/200 174 n-191 پنتان 

120/10/5193 n-192 پنتان 

806/00/50193 n-193 پنتان 

567/00/100 193 n-194 پنتان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

415/00/150 193 n-195 پنتان 

312/00/200 195 n-196 پنتان 

820/10/5217 n-197 پنتان 

330/10/50217 n-198 پنتان 

000/10/100 217 n-199 پنتان 

776/00/150 217 n-200 پنتان 

539/00/200 217 n-201 پنتان 

900/20/5252 n-202 پنتان 

350/20/50252 n-203 پنتان 

750/10/100 252 n-204 پنتان 

300/10/150 252 n-205 پنتان 

050/10/200 252 n-206 پنتان 

070/50/5293 n-207 پنتان 

360/40/20293 n-208 پنتان 

760/30/50293 n-209 پنتان 

740/20/100 293 n-210 پنتان 

000/20/150 293 n-211 پنتان 

730/10/200 293 n-212 پنتان 

160/51/0293 n-213 پنتان 

450/46/19293 n-214 پنتان 

820/32/39293 n-215 پنتان 

370/38/58293 n-216 پنتان 

010/34/78293 n-217 پنتان 

740/21/98293 n-218 پنتان 

390/20/128 293 n-219 پنتان 

120/20/157 293 n-220 پنتان 

860/10/186 293 n-221 پنتان 

650/10/216 293 n-222 پنتان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

510/10/245 293 n-223 پنتان 

360/56/19313 n-224 پنتان 

640/42/39313 n-225 پنتان 

100/48/58313 n-226 پنتان 

700/34/78313 n-227 پنتان 

320/31/98313 n-228 پنتان 

910/20/128 313 n-229 پنتان 

580/20/157 313 n-230 پنتان 

280/20/186 313 n-231 پنتان 

040/20/216 313 n-232 پنتان 

830/10/245 313 n-233 پنتان 

030/66/19323 n-234 پنتان 

120/52/39323 n-235 پنتان 

530/48/58323 n-236 پنتان 

100/44/78323 n-237 پنتان 

700/31/98323 n-238 پنتان 

210/30/128 323 n-239 پنتان 

860/20/157 323 n-240 پنتان 

550/20/186 323 n-241 پنتان 

280/20/216 323 n-242 پنتان 

050/20/245 323 n-243 پنتان 

750/66/19333 n-244 پنتان 

660/52/39333 n-245 پنتان 

010/58/58333 n-246 پنتان 

500/44/78333 n-247 پنتان 

090/41/98333 n-248 پنتان 

580/30/128 333 n-249 پنتان 

180/30/157 333 n-250 پنتان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

810/20/186 333 n-251 پنتان 

520/20/216 333 n-252 پنتان 

270/20/245 333 n-253 پنتان 

300/86/19353 n-254 پنتان 

700/62/39353 n-255 پنتان 

800/58/58353 n-256 پنتان 

200/54/78353 n-257 پنتان 

720/41/98353 n-258 پنتان 

140/40/128 353 n-259 پنتان 

700/30/157 353 n-260 پنتان 

330/30/186 353 n-261 پنتان 

020/30/216 353 n-262 پنتان 

740/20/245 353 n-263 پنتان 

780/90/5355 n-264 پنتان 

180/60/50355 n-265 پنتان 

750/40/100 355 n-266 پنتان 

030/40/150 355 n-267 پنتان 

260/30/200 355 n-268 پنتان 

800/280/5450 n-269 پنتان 

200/160/20450 n-270 پنتان 

200/120/50450 n-271 پنتان 

400/80/100 450 n-272 پنتان 

950/60/150 450 n-273 پنتان 

770/50/200 450 n-274 پنتان 

500/134/635/497 n-275 پنتان 

100/60/240 5/497 n-276 پنتان 

150/10/5214 n-277 هگزان 

740/00/50214 n-278 هگزان 



119 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

499/00/100 214 n-279 هگزان 

368/00/150 214 n-280 هگزان 

272/00/200 214 n-281 هگزان 

320/11/015/223 n-282 هگزان 

880/07/4815/223 n-283 هگزان 

860/04/5115/223 n-284 هگزان 

610/07/100 15/223 n-285 هگزان 

430/04/150 15/223 n-286 هگزان 

310/05/200 15/223 n-287 هگزان 

220/09/252 15/223 n-288 هگزان 

170/03/292 15/223 n-289 هگزان 

800/10/5240 n-290 هگزان 

250/10/50240 n-291 هگزان 

870/00/100 240 n-292 هگزان 

666/00/150 240 n-293 هگزان 

960/10/20243 n-294 هگزان 

509/00/200 243 n-295 هگزان 

080/21/015/248 n-296 هگزان 

680/18/2515/248 n-297 هگزان 

370/17/5515/248 n-298 هگزان 

020/18/100 15/248 n-299 هگزان 

760/04/154 15/248 n-300 هگزان 

590/05/197 15/248 n-301 هگزان 

440/03/250 15/248 n-302 هگزان 

350/09/292 15/248 n-303 هگزان 

340/00/305 15/248 n-304 هگزان 

330/00/308 15/248 n-305 هگزان 

260/06/350 15/248 n-306 هگزان 



120 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

216/02/391 15/248 n-307 هگزان 

760/20/5271 n-308 هگزان 

430/20/20271 n-309 هگزان 

990/10/50271 n-310 هگزان 

570/10/100 271 n-311 هگزان 

190/10/150 271 n-312 هگزان 

960/21/015/273 n-313 هگزان 

470/20/2515/273 n-314 هگزان 

490/22/2515/273 n-315 هگزان 

510/18/9915/273 n-316 هگزان 

140/13/152 15/273 n-317 هگزان 

910/07/198 15/273 n-318 هگزان 

710/06/248 15/273 n-319 هگزان 

700/05/249 15/273 n-320 هگزان 

560/08/302 15/273 n-321 هگزان 

470/00/344 15/273 n-322 هگزان 

380/08/393 15/273 n-323 هگزان 

210/41/015/298 n-324 هگزان 

320/36/2715/298 n-325 هگزان 

850/20/5015/298 n-326 هگزان 

080/24/101 15/298 n-327 هگزان 

050/23/105 15/298 n-328 هگزان 

660/10/153 15/298 n-329 هگزان 

320/11/200 15/298 n-330 هگزان 

070/15/249 15/298 n-331 هگزان 

800/98/290 15/298 n-332 هگزان 

900/88/295 15/298 n-333 هگزان 

600/81/299 15/298 n-334 هگزان 



121 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

000/75/353 15/298 n-335 هگزان 

230/41/02/298 n-336 هگزان 

870/30/102/298 n-337 هگزان 

520/30/202/298 n-338 هگزان 

260/30/302/298 n-339 هگزان 

010/30/402/298 n-340 هگزان 

800/20/502/298 n-341 هگزان 

590/20/602/298 n-342 هگزان 

400/30/302/303 n-343 هگزان 

200/30/402/303 n-344 هگزان 

800/20/502/303 n-345 هگزان 

830/40/50/313 n-346 هگزان 

370/30/500/313 n-347 هگزان 

450/20/100 0/313 n-348 هگزان 

880/10/150 0/313 n-349 هگزان 

570/10/200 0/313 n-350 هگزان 

500/40/300/333 n-351 هگزان 

200/40/400/333 n-352 هگزان 

100/40/500/333 n-353 هگزان 

970/51/015/333 n-354 هگزان 

850/49/2115/333 n-355 هگزان 

190/40/4215/333 n-356 هگزان 

560/38/6915/333 n-357 هگزان 

090/31/9915/333 n-358 هگزان 

020/33/9915/333 n-359 هگزان 

430/23/148 15/333 n-360 هگزان 

910/19/203 15/333 n-361 هگزان 

620/10/249 15/333 n-362 هگزان 



122 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

350/12/296 15/333 n-363 هگزان 

140/16/347 15/333 n-364 هگزان 

960/04/392 15/333 n-365 هگزان 

480/20/200 0/359 n-366 هگزان 

230/80/50/370 n-367 هگزان 

430/50/500/370 n-368 هگزان 

590/40/100 0/370 n-369 هگزان 

360/30/150 0/370 n-370 هگزان 

600/140/50/443 n-371 هگزان 

690/80/500/443 n-372 هگزان 

950/60/100 0/443 n-373 هگزان 

330/50/150 0/443 n-374 هگزان 

750/40/200 0/455 n-375 هگزان 

397/01/05/195 n-376 هپتان 

460/11/00/250 n-377 هپتان 

040/31/07/299 n-378 هپتان 

850/21/00/293 n-379 هپتان 

450/26/190/293 n-380 هپتان 

110/22/390/293 n-381 هپتان 

840/18/580/293 n-382 هپتان 

620/14/780/293 n-383 هپتان 

430/11/980/293 n-384 هپتان 

200/10/128 0/293 n-385 هپتان 

030/10/157 0/293 n-386 هپتان 

880/00/186 0/293 n-387 هپتان 

770/00/216 0/293 n-388 هپتان 

670/00/245 0/293 n-389 هپتان 

650/31/00/313 n-390 هپتان 



123 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

100/36/190/313 n-391 هپتان 

650/22/390/313 n-392 هپتان 

310/28/580/313 n-393 هپتان 

050/24/780/313 n-394 هپتان 

830/11/980/313 n-395 هپتان 

550/10/128 0/313 n-396 هپتان 

340/10/157 0/313 n-397 هپتان 

170/10/186 0/313 n-398 هپتان 

020/10/216 0/313 n-399 هپتان 

890/00/245 0/313 n-400 هپتان 

100/41/00/323 n-401 هپتان 

470/36/190/323 n-402 هپتان 

980/22/390/323 n-403 هپتان 

600/28/580/323 n-404 هپتان 

300/24/780/323 n-405 هپتان 

040/21/980/323 n-406 هپتان 

750/10/128 0/323 n-407 هپتان 

520/10/157 0/323 n-408 هپتان 

340/10/186 0/323 n-409 هپتان 

190/10/216 0/323 n-410 هپتان 

070/10/245 0/323 n-411 هپتان 

610/41/00/333 n-412 هپتان 

820/36/190/333 n-413 هپتان 

270/32/390/333 n-414 هپتان 

530/28/580/333 n-415 هپتان 

350/24/780/333 n-416 هپتان 

260/21/980/333 n-417 هپتان 

940/10/128 0/333 n-418 هپتان 



124 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

700/10/157 0/333 n-419 هپتان 

500/10/186 0/333 n-420 هپتان 

330/10/216 0/333 n-421 هپتان 

180/10/245 0/333 n-422 هپتان 

600/51/00/353 n-423 هپتان 

620/46/190/353 n-424 هپتان 

950/32/390/353 n-425 هپتان 

450/38/580/353 n-426 هپتان 

050/34/780/353 n-427 هپتان 

750/21/980/353 n-428 هپتان 

380/20/128 0/353 n-429 هپتان 

080/20/157 0/353 n-430 هپتان 

850/10/186 0/353 n-431 هپتان 

660/10/216 0/353 n-432 هپتان 

510/10/245 0/353 n-433 هپتان 

360/21/02/298 n-434 اكتان 

080/20/102/298 n-435 اكتان 

890/10/202/298 n-436 اكتان 

730/10/302/298 n-437 اكتان 

620/10/402/298 n-438 اكتان 

490/10/502/298 n-439 اكتان 

380/10/602/298 n-440 اكتان 

900/10/303/303 n-441 اكتان 

750/10/403/303 n-442 اكتان 

670/10/503/303 n-443 اكتان 

800/20/300/333 n-444 اكتان 

600/20/400/333 n-445 اكتان 

400/20/500/333 n-446 اكتان 



125 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

985/01/025/248 n-447 اكتان 

978/01/011/248 n-448 اكتان 

758/08/2715/248 n-449 اكتان 

644/02/5014/248 n-450 اكتان 

509/04/7613/248 n-451 اكتان 

424/07/9923/248 n-452 اكتان 

327/04/124 10/248 n-453 اكتان 

680/11/043/273 n-454 اكتان 

680/11/098/272 n-455 اكتان 

330/10/259/273 n-456 اكتان 

088/11/508/273 n-457 اكتان 

896/03/757/273 n-458 اكتان 

748/08/997/273 n-459 اكتان 

537/05/147 9/273 n-460 اكتان 

519/05/150 94/272 n-461 اكتان 

086/21/067/287 n-462 اكتان 

347/21/067/298 n-463 اكتان 

336/21/015/298 n-464 اكتان 

942/14/2515/298 n-465 اكتان 

621/17/4915/298 n-466 اكتان 

355/12/7415/298 n-467 اكتان 

159/14/9915/298 n-468 اكتان 

867/05/148 15/298 n-469 اكتان 

661/06/197 15/298 n-470 اكتان 

511/00/246 15/298 n-471 اكتان 

408/01/293 15/298 n-472 اكتان 

286/08/360 15/298 n-473 اكتان 

315/31/07/325 n-474 اكتان 



126 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

210/31/015/323 n-475 اكتان 

520/26/2413/323 n-476 اكتان 

080/26/5219/323 n-477 اكتان 

810/13/7613/323 n-478 اكتان 

559/12/102 13/323 n-479 اكتان 

172/10/150 17/323 n-480 اكتان 

965/00/198 16/323 n-481 اكتان 

741/08/244 06/323 n-482 اكتان 

260/41/014/348 n-483 اكتان 

300/207/7615/348 n-484 اكتان 

980/110/103 9/348 n-485 اكتان 

568/17/144 9/348 n-486 اكتان 

700/11/00/293 n-487 نونان 

400/16/190/293 n-488 نونان 

170/12/390/293 n-489 نونان 

000/18/580/293 n-490 نونان 

860/04/780/293 n-491 نونان 

750/01/980/293 n-492 نونان 

620/00/128 0/293 n-493 نونان 

512/00/157 0/293 n-494 نونان 

435/00/186 0/293 n-495 نونان 

370/00/216 0/293 n-496 نونان 

320/00/245 0/293 n-497 نونان 

220/21/00/313 n-498 نونان 

830/16/190/313 n-499 نونان 

550/12/390/313 n-500 نونان 

330/18/580/313 n-501 نونان 

160/14/780/313 n-502 نونان 



127 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

020/11/980/313 n-503 نونان 

860/00/128 0/313 n-504 نونان 

730/00/157 0/313 n-505 نونان 

620/00/186 0/313 n-506 نونان 

530/00/216 0/313 n-507 نونان 

460/00/245 0/313 n-508 نونان 

530/21/00/323 n-509 نونان 

120/26/190/323 n-510 نونان 

800/12/390/323 n-511 نونان 

550/18/580/323 n-512 نونان 

360/14/780/323 n-513 نونان 

190/11/980/323 n-514 نونان 

000/10/128 0/323 n-515 نونان 

850/00/157 0/323 n-516 نونان 

730/00/186 0/323 n-517 نونان 

640/00/216 0/323 n-518 نونان 

560/00/245 0/323 n-519 نونان 

900/21/00/333 n-520 نونان 

420/26/190/333 n-521 نونان 

050/22/390/333 n-522 نونان 

770/18/580/333 n-523 نونان 

540/14/780/333 n-524 نونان 

360/11/980/333 n-525 نونان 

140/10/128 0/333 n-526 نونان 

970/00/157 0/333 n-527 نونان 

840/00/186 0/333 n-528 نونان 

740/00/216 0/333 n-529 نونان 

650/00/245 0/333 n-530 نونان 



128 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

550/31/00/353 n-531 نونان 

050/36/190/353 n-532 نونان 

630/22/390/353 n-533 نونان 

290/28/580/353 n-534 نونان 

000/24/780/353 n-535 نونان 

770/11/980/353 n-536 نونان 

490/10/128 0/353 n-537 نونان 

270/10/157 0/353 n-538 نونان 

100/10/186 0/353 n-539 نونان 

980/00/216 0/353 n-540 نونان 

880/00/245 0/353 n-541 نونان 

686/00/50/264 n-542ندكا 

436/00/500/264 n-543 دكان 

345/00/750/264 n-544 دكان 

273/00/100 0/264 n-545 دكان 

030/10/50/286 n-546 دكان 

677/00/500/286 n-547 دكان 

456/00/100 0/286 n-548 دكان 

303/00/150 0/286 n-549 دكان 

219/00/200 0/286 n-550 دكان 

235/10/102/298 n-551 دكان 

130/10/202/298 n-552 دكان 

020/10/302/298 n-553 دكان 

949/00/402/298 n-554 دكان 

861/00/502/298 n-555 دكان 

812/00/602/298 n-556 دكان 

100/10/303/303 n-557 دكان 

030/10/403/303 n-558 دكان 



129 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

950/00/503/303 n-559 دكان 

600/10/50/314 n-560 دكان 

130/10/500/314 n-561 دكان 

779/00/100 0/314 n-562 دكان 

596/00/150 0/314 n-563 دكان 

406/00/200 0/314 n-564 دكان 

720/10/300/333 n-565 دكان 

570/10/400/333 n-566 دكان 

450/10/500/333 n-567 دكان 

500/20/50/348 n-568 دكان 

800/10/500/348 n-569 دكان 

250/10/100 0/348 n-570 دكان 

960/00/150 0/348 n-571 دكان 

785/00/200 0/348 n-572 دكان 

940/30/50/392 n-573 دكان 

780/20/500/392 n-574 دكان 

070/20/100 0/392 n-575 دكان 

560/10/150 0/392 n-576 دكان 

220/10/200 0/392 n-577 دكان 

240/60/50/448 n-578 دكان 

200/40/500/448 n-579 دكان 

140/30/100 0/448 n-580 دكان 

460/20/150 0/448 n-581 دكان 

090/20/200 0/448 n-582 دكان 

100/54/635/497 n-583 دكان 

600/20/240 5/497 n-584 دكان 

980/01/00/293 n-585 دكانآن 

780/06/190/293 n-586 آن دكان 



130 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

650/02/390/293 n-587 آن دكان 

552/08/580/293 n-588 آن دكان 

465/04/780/293 n-589 آن دكان 

420/01/980/293 n-590 آن دكان 

333/00/128 0/293 n-591 آن دكان 

270/00/157 0/293 n-592 آن دكان 

218/00/186 0/293 n-593 آن دكان 

182/00/216 0/293 n-594 آن دكان 

152/00/245 0/293 n-595 آن دكان 

380/11/00/313 n-596 آن دكان 

110/16/190/313 n-597 آن دكان 

920/02/390/313 n-598 آن دكان 

790/08/580/313 n-599 آن دكان 

680/04/780/313 n-600 آن دكان 

600/01/980/313 n-601 آن دكان 

485/00/128 0/313 n-602 آن دكان 

400/00/157 0/313 n-603 آن دكان 

340/00/186 0/313 n-604 آن دكان 

280/00/216 0/313 n-605 آن دكان 

228/00/245 0/313 n-606 آن دكان 

600/11/00/323 n-607 آن دكان 

270/16/190/323 n-608 آن دكان 

080/12/390/323 n-609 آن دكان 

920/08/580/323 n-610 آن دكان 

795/04/780/323 n-611 آن دكان 

700/01/980/323 n-612 آن دكان 

502/00/128 0/323 n-613 آن دكان 

480/00/157 0/323 n-614 آن دكان 



131 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

400/00/186 0/323 n-615 آن دكان 

340/00/216 0/323 n-616 آن دكان 

290/00/245 0/323 n-617 آن دكان 

860/11/00/333 n-618 آن دكان 

500/16/190/333 n-619 آن دكان 

250/12/390/333 n-620 آن دكان 

080/18/580/333 n-621 آن دكان 

935/04/780/333 n-622 آن دكان 

820/01/980/333 n-623 آن دكان 

675/00/128 0/333 n-624 آن دكان 

570/00/157 0/333 n-625 آن دكان 

490/00/186 0/333 n-626 آن دكان 

412/00/216 0/333 n-627 آن دكان 

365/00/245 0/333 n-628 آن دكان 

420/21/00/353 n-629 آن دكان 

950/16/190/353 n-630 آن دكان 

650/12/390/353 n-631 آن دكان 

410/18/580/353 n-632 آن دكان 

230/14/780/353 n-633 آن دكان 

080/11/980/353 n-634 آن دكان 

885/00/128 0/353 n-635 آن دكان 

770/00/157 0/353 n-636 آن دكان 

660/00/186 0/353 n-637 آن دكان 

575/00/216 0/353 n-638 آن دكان 

505/00/245 0/353 n-639 آن دكان 

845/01/02/298 n-640 دكاندو 

754/00/102/298 n-641 دو دكان 

668/00/202/298 n-642 دو دكان 



132 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

624/00/302/298 n-643 دو دكان 

553/00/402/298 n-644 دو دكان 

510/00/502/298 n-645 دو دكان 

474/00/602/298 n-646 دو دكان 

960/04/10/304 n-647 دو دكان 

610/24/10/373 n-648 دو دكان 

230/54/10/443 n-649 دكاندو 

610/01/00/293 n-650 تري دكان 

500/06/190/293 n-651 تري دكان 

412/02/390/293 n-652 تري دكان 

342/08/580/293 n-653 تري دكان 

285/04/780/293 n-654 تري دكان 

235/01/980/293 n-655 تري دكان 

900/01/00/313 n-656 تري دكان 

732/06/190/313 n-657 تري دكان 

610/02/390/313 n-658 تري دكان 

515/08/580/313 n-659 تري دكان 

440/04/780/313 n-660 تري دكان 

375/01/980/313 n-661 تري دكان 

304/00/128 0/313 n-662 تري دكان 

248/00/157 0/313 n-663 تري دكان 

205/00/186 0/313 n-664 تري دكان 

172/00/216 0/313 n-665 تري دكان 

140/00/245 0/313 n-666 تري دكان 

070/11/00/323 n-667 تري دكان 

876/06/190/323 n-668 تري دكان 

735/02/390/323 n-669 تري دكان 

624/08/580/323 n-670 تري دكان 



133 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره مولكول نام)Cºدما

535/04/780/323 n-671 تري دكان 

460/01/980/323 n-672 تري دكان 

372/00/128 0/323 n-673 تري دكان 

306/00/157 0/323 n-674 تري دكان 

255/00/186 0/323 n-675 تري دكان 

215/00/216 0/323 n-676 تري دكان 

182/00/245 0/323 n-677 تري دكان 

280/11/00/333 n-678 تري دكان 

040/16/190/333 n-679 تري دكان 

860/02/390/333 n-680 تري دكان 

732/08/580/333 n-681 تري دكان 

634/04/780/333 n-682 تري دكان 

552/01/980/333 n-683 تري دكان 

452/00/128 0/333 n-684 تري دكان 

375/00/157 0/333 n-685 تري دكان 

315/00/186 0/333 n-686 تري دكان 

268/00/216 0/333 n-687 تري دكان 

230/00/245 0/333 n-688 تري دكان 

700/11/00/353 n-689 تري دكان 

400/16/190/353 n-690 تري دكان 

190/12/390/353 n-691 تري دكان 

990/08/580/353 n-692 تري دكان 

856/04/780/353 n-693 تري دكان 

760/01/980/353 n-694 تري دكان 

628/00/128 0/353 n-695 تري دكان 

524/00/157 0/353 n-696 تري دكان 

444/00/186 0/353 n-697 تري دكان 

382/00/216 0/353 n-698 تري دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

336/00/245 0/353 n-699 تري دكان 

471/01/00/293 n-700 دكان ترات 

278/00/500/293 n-701 تترا دكان 

270/00/500/293 n-702 تترا دكان 

729/01/00/311 n-703 تترا دكان 

488/00/501/311 n-704 تترا دكان 

290/00/100 1/311 n-705 تترا دكان 

909/01/00/324 n-706 تترا دكان 

548/00/501/324 n-707 تترا دكان 

369/00/100 1/324 n-708 تترا دكان 

264/00/150 1/324 n-709 تترا دكان 

231/00/200 0/324 n-710 تترا دكان 

461/11/00/355 n-711 تترا دكان 

960/00/501/355 n-712 تترا دكان 

669/00/100 1/355 n-713 دكانتترا 

484/00/150 1/355 n-714 تترا دكان 

360/00/200 1/355 n-715 تترا دكان 

260/21/00/390 n-716 تترا دكان 

401/10/500/390 n-717 تترا دكان 

400/10/501/390 n-718 تترا دكان 

004/10/100 1/390 n-719 تترا دكان 

776/00/150 1/390 n-720 تترا دكان 

570/00/200 1/390 n-721 تترا دكان 

394/31/00/443 n-722 تترا دكان 

174/20/501/443 n-723 تترا دكان 

552/10/100 1/443 n-724 تترا دكان 

230/10/150 1/443 n-725 تترا دكان 

012/10/200 1/443 n-726 تترا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

 شماره نام مولكول)Cº( دما)Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(

400/01/00/293 n-727 پنتا دكان 

313/06/190/293 n-728 پنتا دكان 

264/02/390/293 n-729 پنتا دكان 

610/01/00/313 n-730 پنتا دكان 

493/06/190/313 n-731 پنتا دكان 

408/02/390/313 n-732 پنتا دكان 

344/08/580/313 n-733 پنتا دكان 

292/04/780/313 n-734 پنتا دكان 

250/01/980/313 n-735 پنتا دكان 

215/00/118 0/313 n-736 پنتا دكان 

186/00/137 0/313 n-737 پنتا دكان 

162/00/157 0/313 n-738 پنتا دكان 

140/00/177 0/313 n-739 پنتا دكان 

122/00/196 0/313 n-740 پنتا دكان 

735/01/00/323 n-741 پنتا دكان 

600/06/190/323 n-742 پنتا دكان 

500/02/390/323 n-743 پنتا دكان 

422/08/580/323 n-744 پنتا دكان 

360/04/780/323 n-745 پنتا دكان 

309/01/980/323 n-746 پنتا دكان 

267/00/118 0/323 n-747 پنتا دكان 

232/00/137 0/323 n-748 دكان پنتا 

202/00/157 0/323 n-749 پنتا دكان 

177/00/177 0/323 n-750 پنتا دكان 

155/00/196 0/323 n-751 پنتا دكان 

137/00/216 0/323 n-752 پنتا دكان 

875/01/00/333 n-753 پنتا دكان 

707/06/190/333 n-754 پنتا دكان 



136 

پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

590/02/390/333 n-755 پنتا دكان 

500/08/580/333 n-756 پنتا دكان 

430/04/780/333 n-757 پنتا دكان 

372/01/980/333 n-758 پنتا دكان 

325/00/118 0/333 n-759 پنتا دكان 

285/00/137 0/333 n-760 پنتا دكان 

252/00/157 0/333 n-761 پنتا دكان 

224/00/177 0/333 n-762 پنتا دكان 

200/00/196 0/333 n-763 پنتا دكان 

179/00/216 0/333 n-764 پنتا دكان 

154/00/245 0/333 n-765 پنتا دكان 

190/11/00/353 n-766 پنتا دكان 

020/16/190/353 n-767 پنتا دكان 

855/02/390/353 n-768 پنتا دكان 

725/08/580/353 n-769 پنتا دكان 

622/04/780/353 n-770 پنتا دكان 

538/01/980/353 n-771 پنتا دكان 

470/00/118 0/353 n-772 پنتا دكان 

413/00/137 0/353 n-773 پنتا دكان 

366/00/157 0/353 n-774 پنتا دكان 

325/00/177 0/353 n-775 پنتا دكان 

294/00/196 0/353 n-776 پنتا دكان 

266/00/216 0/353 n-777 پنتا دكان 

234/00/245 0/353 n-778 پنتا دكان 

378/01/015/298 n-779 هگزا دكان 

380/01/030/298 n-780 هگزا دكان 

331/09/932/298 n-781 هگزا دكان 

306/08/1833/298 n-782 هگزا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

275/03/2733/298 n-783 هگزا دكان 

388/01/02/298 n-784 هگزا دكان 

500/01/05/313 n-785 هگزا دكان 

380/00/255/313 n-786 هگزا دكان 

300/00/505/313 n-787 هگزا دكان 

200/00/100 5/313 n-788 هگزا دكان 

680/04/10/323 n-789 هگزا دكان 

632/01/015/323 n-790 هگزا دكان 

500/04/2315/323 n-791 هگزا دكان 

392/07/4815/323 n-792 هگزا دكان 

382/09/5015/323 n-793 هگزا دكان 

311/02/7715/323 n-794 هگزا دكان 

252/06/9915/323 n-795 هگزا دكان 

221/03/119 15/323 n-796 هگزا دكان 

189/07/141 91/322 n-797 هگزا دكان 

820/01/05/340 n-798 هگزا دكان 

640/00/255/340 n-799 هگزا دكان 

510/00/505/340 n-800 هگزا دكان 

340/00/100 5/340 n-801 هگزا دكان 

250/00/150 5/340 n-802 هگزا دكان 

190/00/200 5/340 n-803 هگزا دكان 

150/00/250 5/340 n-804 هگزا دكان 

000/11/015/348 n-805 هگزا دكان 

787/02/2515/348 n-806 هگزا دكان 

610/07/5215/348 n-807 هگزا دكان 

512/09/7415/348 n-808 هگزا دكان 

422/07/9915/348 n-809 هگزا دكان 

430/04/100 15/348 n-810 هگزا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

313/03/148 15/348 n-811 هگزا دكان 

227/00/199 15/348 n-812 هگزا دكان 

173/08/245 15/348 n-813 هگزا دكان 

142/02/279 15/348 n-814 هگزا دكان 

430/14/10/371 n-815 هگزا دكان 

300/11/05/371 n-816 هگزا دكان 

000/10/255/371 n-817 هگزا دكان 

810/00/505/371 n-818 هگزا دكان 

560/00/100 5/371 n-819 هگزا دكان 

410/00/150 5/371 n-820 هگزا دكان 

310/00/200 5/371 n-821 هگزا دكان 

250/00/250 5/371 n-822 هگزا دكان 

200/00/300 5/371 n-823 هگزا دكان 

170/00/350 5/371 n-824 هگزا دكان 

950/11/05/404 n-825 هگزا دكان 

520/10/255/404 n-826 هگزا دكان 

230/10/505/404 n-827 هگزا دكان 

850/00/100 5/404 n-828 هگزا دكان 

630/00/150 5/404 n-829 هگزا دكان 

490/00/200 5/404 n-830 هگزا دكان 

390/00/250 5/404 n-831 هگزا دكان 

320/00/300 5/404 n-832 هگزا دكان 

270/00/350 5/404 n-833 هگزا دكان 

220/00/400 5/404 n-834 هگزا دكان 

190/00/450 5/404 n-835 هگزا دكان 

160/00/500 5/404 n-836 هگزا دكان 

140/00/550 5/404 n-837 هگزا دكان 

130/00/600 5/404 n-838 هگزا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

230/34/10/443 n-839 هگزا دكان 

000/31/00/444 n-840 هگزا دكان 

350/20/250/444 n-841 هگزا دكان 

950/10/500/444 n-842 دكانهگزا 

420/10/100 0/444 n-843 هگزا دكان 

070/10/150 0/444 n-844 هگزا دكان 

840/00/200 0/444 n-845 هگزا دكان 

670/00/250 0/444 n-846 هگزا دكان 

550/00/300 0/444 n-847 هگزا دكان 

460/00/350 0/444 n-848 هگزا دكان 

390/00/400 0/444 n-849 هگزا دكان 

330/00/450 0/444 n-850 هگزا دكان 

280/00/500 0/444 n-851 هگزا دكان 

250/00/550 0/444 n-852 هگزا دكان 

220/00/600 0/444 n-853 هگزا دكان 

900/31/05/472 n-854 هگزا دكان 

100/30/255/472 n-855 هگزا دكان 

550/20/505/472 n-856 هگزا دكان 

850/10/100 5/472 n-857 هگزا دكان 

400/10/150 5/472 n-858 هگزا دكان 

100/10/200 5/472 n-859 هگزا دكان 

900/00/250 5/472 n-860 هگزا دكان 

740/00/300 5/472 n-861 هگزا دكان 

620/00/350 5/472 n-862 هگزا دكان 

530/00/400 5/472 n-863 هگزا دكان 

460/00/450 5/472 n-864 هگزا دكان 

400/00/500 5/472 n-865 هگزا دكان 

350/00/550 5/472 n-866 هگزا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

310/00/600 5/472 n-867 هگزا دكان 

760/54/10/513 n-868 هگزا دكان 

360/01/00/303 n-869 دكانهپتا 

279/06/190/303 n-870 هپتا دكان 

228/02/390/303 n-871 هپتا دكان 

425/01/00/313 n-872 هپتا دكان 

342/06/190/313 n-873 هپتا دكان 

288/02/390/313 n-874 هپتا دكان 

241/08/580/313 n-875 هپتا دكان 

205/04/780/313 n-876 هپتا دكان 

177/01/980/313 n-877 هپتا دكان 

522/01/00/323 n-878 هپتا دكان 

435/06/190/323 n-879 هپتا دكان 

359/02/390/323 n-880 هپتا دكان 

300/08/580/323 n-881 هپتا دكان 

252/04/780/323 n-882 هپتا دكان 

215/01/980/323 n-883 هپتا دكان 

185/00/118 0/323 n-884 دكانهپتا 

160/00/137 0/323 n-885 هپتا دكان 

142/00/157 0/323 n-886 هپتا دكان 

640/01/00/333 n-887 هپتا دكان 

522/06/190/333 n-888 هپتا دكان 

435/02/390/333 n-889 هپتا دكان 

367/08/580/333 n-890 هپتا دكان 

311/04/780/333 n-891 هپتا دكان 

266/01/980/333 n-892 هپتا دكان 

228/00/118 0/333 n-893 هپتا دكان 

198/00/137 0/333 n-894 هپتا دكان 
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پ)-1(جدوليادامه

()Mpaفشار()×9-10ضريب خودنفوذي(  شماره نام مولكول)Cºدما

173/00/157 0/333 n-895 هپتا دكان 

152/00/177 0/333 n-896 هپتا دكان 

135/00/196 0/333 n-897 هپتا دكان 

122/00/216 0/333 n-898 هپتا دكان 

106/00/245 0/333 n-899 هپتا دكان 

920/01/00/353 n-900 هپتا دكان 

766/06/190/353 n-901 هپتا دكان 

628/02/390/353 n-902 هپتا دكان 

527/08/580/353 n-903 هپتا دكان 

450/04/780/353 n-904 هپتا دكان 

387/01/980/353 n-905 هپتا دكان 

335/00/118 0/353 n-906 هپتا دكان 

293/00/137 0/353 n-907 هپتا دكان 

258/00/157 0/353 n-908 هپتا دكان 

228/00/177 0/353 n-909 هپتا دكان 

203/00/196 0/353 n-910 هپتا دكان 

183/00/216 0/353 n-911 هپتا دكان 

157/00/245 0/353 n-912 هپتا دكان 
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 بيروني تست سري تركيبات براي خودنفوذي ضريبيشده بينيپيش مقاديرو تجربي مقاديريمقايسهپ):-2(جدول

GA-ANN SR-ANN PLS PCR مقادير تجربي n-پنتان 

695/1761/1728/1574/1700/11

376/1395/1520/1366/1400/12

161/1210/1311/1156/1170/13

002/1991/0102/1947/0000/14

808/0848/0893/0738/0860/05

744/0754/0683/0528/0750/06

660/0644/0364/0208/0620/07

588/0509/0590/0101/0512/08

431/0435/0623/0535/0435/09

372/0375/0401/0641/0370/010 

309/0389/0190/0518/0320/011 

234/2184/2477/2323/2220/212 

871/1857/1269/2115/2830/113 

509/1576/1060/2905/1550/114 

306/1331/1851/1696/1330/115 

123/1183/1642/1487/1160/116 

982/0009/1022/1277/1020/117 

842/0832/0113/1957/0860/018 

756/0711/0804/0648/0730/019 

678/0618/0495/0338/0620/020 

604/0528/0489/0680/0530/021 

536/0451/0501/0569/0460/022 

509/2423/2851/2697/2530/223 

142/2159/2643/2489/2120/224 

828/1787/1434/2280/2800/125 

509/1523/1225/2070/2550/126 

379/1359/1421/1861/1360/127 

162/1186/1129/1651/1190/128 
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پ)-2(جدوليادامه

GA-ANN SR-ANN PLS PCR مقادير تجربي n-پنتان 

949/0990/0912/0332/1000/129 

853/0831/0178/1022/1850/030 

767/0729/0869/0713/0730/031 

686/0639/0549/0392/0640/032 

612/0557/0240/0460/0560/033 

942/2902/2226/3072/3900/234 

426/2384/2509/2864/2420/235 

080/2144/2056/2654/2050/236 

754/1938/1845/1445/2770/137 

516/1569/1654/1236/2540/138 

300/1357/1290/1026/2360/139 

170/1170/1096/1706/1140/140 

963/0969/0553/1397/1970/041 

867/0794/0244/1087/1840/042 

776/0924/0924/0767/0740/043 

695/0818/0615/0458/0650/044 

509/3511/3510/3602/3550/345 

086/3094/3950/2613/3050/346 

667/2595/2600/2403/3630/247 

300/2344/2410/2194/3290/248 

033/2123/2106/2985/2000/249 

743/1925/1748/1775/2770/150 

475/1483/1408/1456/2490/151 

237/1266/1300/1146/2270/152 

114/1258/1034/1836/1100/153 

997/0095/1003/1516/1980/054 

895/0963/0811/0207/1880/055 
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پ)-2(جدوليادامه

GA-ANN SR-ANN PLS PCR مقادير تجربي n-نونان 

387/0448/0346/0317/0400/01

348/0396/0389/0408/0313/02

247/0262/0312/0314/0264/03

645/0637/0407/0446/0610/04

520/0550/0199/0238/0493/05

375/0492/0502/0028/0408/06

387/0451/0456/0767/0344/07

228/0301/0276/0243/0292/08

248/0257/0312/0268/0250/09

221/0218/0189/0289/0215/010 

120/0184/0227/0109/0-186/011 

093/0163/0192/0129/0-162/012 

111/0139/0147/0-144/0-140/013 

133/0123/0168/0-164/0-122/014 

719/0744/0782/0820/0735/015 

643/0636/0574/0612/0600/016 

468/0563/0365/0403/0500/017 

362/0512/0156/0193/0422/018 

291/0474/0412/0395/0360/019 

237/0299/0516/0318/0309/020 

194/0270/0409/0315/0267/021 

159/0239/0068/0-064/0-232/022 

126/0207/0089/0-085/0-202/023 

098/0179/0110/0-106/0-177/024 

073/0156/0130/0-127/0-155/025 

050/0137/0152/0-148/0-137/026 

899/0862/0156/1195/1875/027 

796/0730/0948/0987/0707/028 
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پ)-2(جدوليادامه

GA-ANN SR-ANN PLS PCR مقادير تجربي n-نونان 

587/0640/0739/0777/0590/029 

460/0577/0530/0568/0500/030 

374/0530/0321/0359/0430/031 

308/0493/0111/0149/0372/032 

255/0463/0289/0317/0325/033 

211/0290/0030/0-027/0-285/034 

171/0248/0052/0-048/0-252/035 

136/0227/0073/0-069/0-224/036 

106/0209/0093/0-090/0-200/037 

078/0181/0114/0-110/0-179/038 

042/0157/0145/0-142/0-154/039 

154/1138/1121/1944/1190/140 

024/1947/0119/1736/1020/141 

914/0815/0909/0526/1855/042 

737/0722/0279/1317/1725/043 

615/0654/0070/1108/1622/044 

522/0600/0860/0898/0538/045 

443/0557/0648/0685/0470/046 

379/0522/0446/0482/0413/047 

318/0492/0232/0269/0366/048 

263/0466/0019/0055/0325/049 

216/0301/0319/0325/0294/050 

256/0263/0040/0-039/0-266/051 

221/0230/0071/0-067/0-234/052 
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Abstract 

In this research, studies on Quantitative Structure-Property Relationship (QSPR) 

has been applied by using linear and nonlinear modeling in order to predict the self-

diffusion coefficient for linear alkanes. The self-diffusion coefficient of cases were 

classified by the use of principal component analysis (PCA) into four categories; 

training, validation, test and external test. Descriptors of molecular structure was 

calculated. The linear modeling started after removing the additional descriptors and 

adding two parameters: temperature and pressure. Two methods, principal component 

regression (PCR) and partial least squares regression (PLS), were used for linear 

modeling which in both principal components has been made first and then optimum 

number of principal components has been calculated. Afterward modeling started by 

optimized principal components and the final models were applied in order to case 

prediction related to external test set. The Mean squared error (MSE) related to external 

test set for PCR and PLS models were obtained respectively 0.6129 and 0.5327. 

Two methods, stepwise regression (SR) and genetic algorithm (GA), were used 

for separating optimum descriptors in nonlinear modeling. Optimum descriptors entered 

the neural network and modeling was done for both methods in those descriptors have 

been chosen. After training  and optimization, built networks were used for predicting 

related cases to external testing series. The MSE for the external test set in SR-ANN 

and GNN models was 0.0379 and 0.0219, respectively. These results indicate the 

superiority of nonlinear methods in describing selection phase and modeling stage. 

Keywords: Quantitative structure –property relationship(QSPR), Principal Component 

Regression(PCR), Partial Least Squares, artificial neural network(ANN), Self-

diffusion(D), Stepwise regression (SR), Genetic algorithm (GA)  
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