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 نشده است .

  دانشـگاه صـنعتی   « ر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود مـی باشـد و مقـالات مسـتخرج بـا نـام       کلیه حقوق معنوي این اث

 به چاپ خواهد رسید .»  Shahrood  University  of  Technology« و یا » شاهرود 

 پایـان نامـه   تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از ن نتایح اصلی پایان نامهحقوق معنوي تمام افرادي که در به دست آمد 

 رعایت می گردد.

 ) یا بافتهاي آنها ) استفاده شـده اسـت ضـوابط و اصـول      در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردي که از موجود زنده

 اخلاقی رعایت شده است .
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                                                                                                                                                                     اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .

                                                                                                                    28/11/1393تاریخ         

  کشتکار            امضاي دانشجو

  

  

  

  

 مالکیت نتایج و حق نشر

 کلیه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن (مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه هاي رایانه اي ، نرم افزار ها و

در تجهیزات ساخته شده است ) متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد . این مطلب باید به نحو مقتضی 

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود .

 بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد در پایان نامهاستفاده از اطلاعات و نتایج موجود. 
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  1معرفی مایعات یونی -1-1

مراکـز تحقیقـاتی و صـنایع شـیمیایی پذیرفتـه      مایعات یونی به عنوان انقلاب شیمیایی سـبز در  

هـاي متـداول آلـی    توانند اسـتفاده از حـلال  اند. این ترکیبات شیمیایی جدید، علاوه بر آن که می شده

توانند در سنتزهاي مختلف نیـز  شوند را کاهش دهند، میخطرناك که باعث آلودگی محیط زیست می

  .]1[سهیم شوند 

  :]2[اي سه ویژگی مهم هستند به طور کلی مایعات یونی دار

  اند.ها تشکیل شده(الف) مایعات یونی به طور کامل، از یون

  ي سانتیگراد هستند.درجه 100(ب) داراي دماي ذوب کمتر از 

اي ندارند، به همین دلیل غیر فرار بوده و ي حرارتی، فشار بخار قابل ملاحظه(ج) زیر دماي تجزیه

  کنند.ایجاد نمیمشکلی را براي محیط زیست 

ي سانتیگراد به عنوان مبنا درجه 100بندي مایعات یونی دماي لازم به تذکر است که براي دسته

ي سـانتیگراد مـایع هسـتند،    درجـه  100اي که در دمـاي بـالاتر از   در نظر گرفته شده است. به دسته

گوینـد. بنـابراین حـد    ونی مـی اي که زیر این دما حالت مایع دارند، مایعات یو به دسته 2مایعات مذاب

ي سانتیگراد است. بعضی از مایعات یونی در دماي اتاق نیز درجه 100دمایی ذوب براي مایعات یونی، 

  .]3-5[شود ) اطلاق میRTILs( 3ها مایعات یونی دماي اتاقمایع هستند که به آن

هستند که از یک کاتیون آلی ها پیداست، ترکیباتی کاملاً یونی مایعات یونی همانطور که از نام آن

ها ي کاتیوناند. به دلیل تفاوت اندازههاي آلی یا غیر آلی تشکیل شدهنامتقارن بزرگ و حجیم و آنیون

ي مایعـات یـونی ضـعیف بـوده و همـین موضـوع سـبب        دهنده تشکیل جزءها، پیوند بین دو و آنیون

  .]7و  6[مایع باشند ي سانتیگراد درجه 100شود که این مواد در زیر دماي  می

                                                 
1 Ionic liquid 
2 Liquid melts 
3 Room temperature ionic liquids 
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از  6و آمونیــوم 5، فســفونیوم4، ســولفونیوم3، پیرولیــدینیوم2، پیریــدینیوم1هــاي ایمیــدازولیومیــون

روند. ساختار این باشند که در ساختار مایعات یونی به کار میهایی میترین کاتیونترین و متداول مهم

  ) نمایش داده شده است.1-1ها در شکل (کاتیون

  

N N
R1 R2

                           
N

R1                            
N

R1 R2  

  ایمیدازولیوم                          پیریدینیوم                           پیرولیدینیوم

  

N

R1

R3 R4

R2

                               

P

R1

R3

R2

R4                          

S

R1

R2 R3  

  سولفونیوم                             آمونیوم                                    فسفونیوم

 

  متداول در ساختار مایعات یونی هايکاتیون): 1- 1شکل (

 

ــون ــی آنیـ ــز مـ ــا نیـ ــون هـ ــامل یـ ــد شـ ــد، تواننـ ــاي هالیـ ــورات،-Xهـ [BF4]، تترافلوئوروبـ
- ،

[AlCl4]تتراکلروآلومینــات،
[PF6]، هگزافلوئوروفســفات،-

ــورو متیــل ســولفونیل)  - ــري فلوئ ــیس (ت ، و ب

  .]3[، باشند -[2N(CF3SO2)]ایمید،

هاي متفـاوتی کـه در ترکیـب بـا     بر اساس شناسایی آنیوني مایعات یونی از نظر تاریخی، توسعه

                                                 
1 Imidazolium 
2 Pyridinium 
3 Pyrrolidinium 
4 Sulfonium 
5 Phosphonium 
6 Ammonium 
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هاي با دمـاي ذوب پـایین را تشـکیل    هاي ایمیدازولیوم، پیریدینیوم، آمونیوم و فسفونیوم، نمککاتیون

نسـل اول مایعـات   "هاي کلروآلومینات با دماي ذوب پـایین بـه عنـوان    دهند، رخ داده است. نمک می

  .]2[شوند شناخته می "1یونی

هـاي  ، یعنـی نمـک  »2مایعات یـونی دمـاي اتـاق بـدون کلروآلومینـات     « ، با سنتز 1992سال  در

مایعات یونی  4شناسیشناخته شدند در روش» 3نسل دوم مایعات یونی«فلوئورو بورات که به عنوان  تترا

ــون     ــاوي آنی ــونی ح ــات ی ــروزه، مایع ــوجهی رخ داد. ام ــل ت ــرفت قاب ــورات و  پیش ــاي تترافلوئوروب ه

اي در مطالعـات  ئوروفسفات که اندکی بعد از تترافلوئوروبورات معرفی گردیدند به طور گستردههگزافلو

  .]2[گیرند مربوط به مایعات یونی مورد استفاده قرار می

توان به دو گروه تقسیم کـرد. گـروه اول کـه       اند را میمایعات یونی که به تازگی توسعه داده شده

شـوند. ایـن   شوند، براي استفاده در مقادیر بـالا طراحـی و تولیـد مـی    می نامیده» 5مایعات یونی انبوه«

هـاي  هـاي کاتـالیزوري همگـن، سیسـتم    هاي آلی، سیسـتم مایعات یونی به عنوان حلال براي واکنش

روند. هم چنین از مایعات یونی انبوه در برخی کاتالیزوري زیستی و سایر کاربردهاي سنتزي به کار می

، کاتالیزورهاي انتقال فاز و حلال 6هاي سطحیها، فعال کنندهسنتزي مانند روان کنندههاي غیر کاربرد

اي انتخـاب  هاي این دسته از مایعـات یـونی بـه گونـه    ها و آنیونشود. کاتیوناستخراج نیز استفاده می

د. گـروه  ي مایع نسبتاً ارزان، فاقد هالوژن و با سمیت کمتر منجـر شـون  شوند که در نهایت به تهیه می

شـود،   در منابع نـام بـرده مـی   » 7مایعات یونی با کاربرد خاص«ها با عنوان دوم مایعات یونی، که از آن

شوند. در ایـن   طراحی و بهینه سازي می» 8ي بالاارزش افزوده«براي بهترین عملکرد در کاربردهاي با 

                                                 
1 First generation ionic liquids 
2 Non-chloro aluminate, room temperature ionic liquids 
3 Second generation ionic liquids 
4 Methodology 
5 Bulk ionic liquid 
6 Surfactants 
7 Task specific ionic liquids 
8 High value odded 
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رود کایرال قرار دارند که انتظار می دار شده وگروه، مایعات یونی عامل دار شده، فلوئوردار شده، دوتریم

اي مثل فـاز سـاکن یـا متحـرك     هاي ویژه را در سنتزهاي خاص، ابزارهاي تجزیهدر آینده نقش حلال

  .]2[هاي ویژه ایفا کنند براي کروماتوگرافی، حسگرها و الکترولیت

یعـات یـونی   اند که خواص فیزیکـی و شـیمیایی ایـن ما   تاکنون مایعات یونی گوناگونی سنتز شده

اي از چگالی، ویسکوزیته، کشش سطحی، ظرفیت گرمایی، قطبیت، اسـیدیته  ي گستردهتواند دامنه می

ي ارتباط بین ساختار و خواص مایعات یونی براي طراحـی مایعـات   و ... را پوشش دهد. امروزه مطالعه

  .]8و  2[یونی خاص براي کاربردي مشخص بسیار مورد توجه است 

  

  فیزیکی مایعات یونیخصوصیات  -1-2

اي میـان طبیعـت   تحقیقات اولیه بر روي خصوصیات فیزیکی مایعات یـونی، بـراي یـافتن رابطـه    

ها صـورت  هاي به کار رفته در ساختار مایعات یونی با خصوصیت فیزیکی آنها و آنیونساختار کاتیون

بخـار، ویسـکوزیته،    ، حلالیت و حل شوندگی، فشـار 1ي ذوبگرفته است. این خصوصیات شامل، نقطه

  .]9[باشد، که در ادامه هر یک از موارد شرح داده خواهد شد  کشش سطحی، دانسیته و سمی بودن می

  

  ي ذوبنقطه -1-2-1

ي درجـه  100طور که قبلاً گفته شد مایعات یونی، مایعاتی هستند که دماي ذوبی کمتـر از  همان

تـرین خاصـیت   هسـتند. بنـابراین اصـلی    ها در دماي محیط نیـز مـایع  سانتیگراد داشته و بعضی از آن

  .]10[هاست هاي غیر آلی دماي ذوب پایین آنفیزیکی مایعات یونی نسبت به نمک

ها نشان داده ي ذوب مایعات یونی نقش بسزایی دارد. بررسیها در نقطهها و آنیونانتخاب کاتیون

چنـین عـدم تقـارن مولکـولی     شود. هم ي آنیون منجر به کاهش دماي ذوب میاست که افزایش اندازه

                                                 
1 Melting point 
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ي کریسـتالی قـوي   کاتیون باعث کاهش تمرکز بار روي آن گشته و در نتیجه مـانع از تشـکیل شـبکه   

 800هاي غیر آلی (به عنـوان مثـال   ي ذوب مایعات یونی با نمکي نقطه. از مقایسه]5و 11[گردد  می

متیـل ایمیـدازولیوم   -3-پروپیل-1ي ي سانتیگراد برادرجه 60ي سانتیگراد براي کلرید سدیم و درجه

هـاي  ي ذوب مایعات یونی، جـایگزینی کـاتیون  شود که عامل اصلی در کاهش نقطه کلراید)، روشن می

  .]12[باشد هاي آلی نامتقارن حجیم میکوچک غیر آلی با کاتیون

  

  خواص حلال و حلالیت مایعات یونی  -1-2-2

دهنـد کـه    وند، زیرا این فرصت را به ما مـی ششناخته می 1هاي طراحمایعات یونی به عنوان حلال

اي را بـا  تواننـد مـایع یـونی ویـژه    شان را براي یک نیاز ویژه تغییر دهیم. محققان مـی خصوصیات ویژه

اي که این مایع یونی ویژه بتوانـد  گونههاي بزرگ طراحی کنند، بههاي کوچک و کاتیونانتخاب آنیون

  .]3و  1[کند ي شیمیایی مشخصی را در خود حل ماده

اند اما هنـوز سـوالات زیـادي    هاي زیادي از محققین مطالعه شدهاگرچه مایعات یونی توسط گروه

ها نیستند. به عنـوان مثـال یکـی از قـوانین اساسـی      وجود دارد که دانشمندان قادر به پاسخ دادن آن

غیرقطبـی (بـالاي    شود. بنـزن توسط مایعات یونی شکسته می "کندهمانند همانند را حل می"شیمی 

. بنابراین مطالعه ]3و  13[ي تتراکلروآلومینات قطبی محلول است % حجمی) در مایع یونی بر پایه50

هاي بدون بار را در خود حل کنند هنوز ادامـه دارد.  بر روي این که چرا مایعات یونی قادرند تا مولکول

دوستی باشـند.   هم داراي خاصیت آب گریزي وتوانند هم داراي خاصیت آبهمچنین مایعات یونی می

آلکیل ایمیدازولیوم، با جایگزینی آنیون هگزا فلوئورو فسفات -3-آلکیل-1به عنوان مثال، براي کاتیون 

)[PF6]
[BF4]) با تترا فلوئورو بورات (-

)، حلالیت مـایع یـونی در آب بـه طـور قابـل تـوجهی افـزایش        -

[NTF2]فلوئورو متیل سولفونیل) ایمید  ( یابد، در حالی که اگر از آنیون بیس (تري می
) استفاده شود، -

                                                 
1 Designer solvents 
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شـود کـه در   گریزي) باعـث مـی  یابد، که این خاصیت مایعات یونی (آبحلالیت آن در آب کاهش می

  ].14و  10، 7[فرایند تصفیه مورد استفاده قرار بگیرند 

  

  فشار بخار -1-2-3

ر بخـار نـاچیز در دمـاي محـیط     یکی از خواص فیزیکی با اهمیت براي مایعات یونی، داشتن فشـا 

شـوند و بـرخلاف   باشد. مایعات یونی تنها در صورتی که در معرض خـلاء قـرار بگیرنـد، بخـار مـی      می

هاي آلی متداول مانند بنزن، استن و تولوئن تمایل به بخار شدن ندارند. فشار بخار مایعات یـونی   حلال

متیـل  -3-بوتیل-1د. به طور مثال فشار بخار توان از آن صرف نظر کرآن قدر پایین است که عملاً می

  .]13و  8[اتمسفر گزارش شده است  86/9×10-17کلوین،  15/298) در [PF6][bmim]ایمیدازولیوم (

فشار بخار پایین، پایداري حرارتی خوب، و عدم آتشگیري این مواد باعث شده تا مایعات یونی بـه  

گردد. کم وضوع باعث کاهش اثرات زیست محیطی میشناخته شوند، زیرا این م 1هاي سبزعنوان حلال

هـا بـه   هاي جایگزینی آنترین انگیزهبودن آثار منفی مایعات یونی بر روي محیط زیست، یکی از اصلی

  .]15 [هاي متداول آلی استجاي حلال

  

  ویسکوزیته -1-2-4

ي ویسـکوزیته ها بوده و هاي متداول آلی و حتی روغنتر از حلالبه طور کلی، مایعات یونی غلیظ

  .]11و  10[قرار دارد  (mPa.s 500–10)ي ها در دماي اتاق در محدودهآن

ي بالا یکی از عیوب مایعات یونی است، زیرا اثر منفی روي سـرعت انتقـال جـرم دارد.    ویسکوزیته

بـه ترتیـب در    3و سـان  2هـا روي ویسـکوزیته توسـط بونهـوت    ها و آنیونتحقیق بر روي تأثیر کاتیون

                                                 
1 Green solvents 
2 Bônhote 
3 Sun 
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ي ها نشان دادنـد کـه، مایعـات یـونی بـر پایـه      . آن]18و  17[صورت گرفت  1998و  1996هاي  سال

-هاي آنیون
[NTF2] ي کمتري نسبت به داراي ویسکوزیته[PF6]

[BF4]و  -
باشند. به عنوان مثـال،   می -

 يدرجـه  20) در [PF6][bmim]متیل ایمیدازولیوم هگزا فلوئـورو فسـفات (  -3-بوتیل-1ي ویسکوزیته

ــانتیگراد، ــراي mPa.s 403سـ ــل-1، و بـ ــورات    -3-بوتیـ ــورو بـ ــرا فلوئـ ــدازولیوم تتـ ــل ایمیـ متیـ

)[bmim][BF4](154 mPa.s تـري فلوئـورو    -3-بوتیل-1چنین براي ، و هم) متیل ایمیدازولیوم بـیس

  .]16و  12[، گزارش شده است 54 mPa.s)، [NTF2][bmim]متیل سولفونیل) ایمید (

گـردد. بـه   ي آلکیل در کاتیون منجر به افزایش ویسکوزیته میزنجیرهاز طرف دیگر افزایش طول 

انجام دادند متوجه شدند که بـراي   2001و همکارانش طبق تحقیقاتی که در سال  1طور مثال، همیل

ــات  ــل-1ترکیب ــورات ( -3-اتی ــدازولیوم تترافلوئوروب ــل ایمی ــل-1)، [BF4][emim]متی ــل -3-بوتی متی

متیـل ایمیـدازولیوم تترافلوئوروبـورات    -3-هگزیـل -1)، [BF4][bmim]رات (ایمیدازولیوم تترافلوئوروبو

([hmim][BF4]) ،ویسکوزیته از مقدارs.mPa 5/66  تـاmPa.s  314   ي یابـد. ویسـکوزیته  افـزایش مـی

  .]19[یابد مایعات یونی با افزایش دما کاهش می

  

  کشش سطحی -1-2-5

هاي خطی اسـت. بـه عنـوان مثـال،     کشش سطحی در مایعات یونی کمتر از آب و بیشتر از آلکان

باشـد در حـالی کـه کشـش     مـی  N.m-1 49ي سانتیگراد،درجه 20در  [PF6][bmim]کشش سطحی 

هـا  باشـد. بررسـی  مـی  N.m-1  16چنین براي پنتان برابر باباشد، هم می Nm-1 72/8سطحی آب برابر 

ي اتـاق، کشـش سـطحی    ي آلکیـل در مایعـات یـونی دمـا    نشان داده است که با افزایش طول زنجیره

  .]14و  11[یابد افزایش می

  

                                                 
1 Hamill 
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  دانسیته -1-2-6

  g cm-3 6/1تا  1ي هایی در محدودهتر از آب بوده و داراي دانسیتهمایعات یونی معمولاً، سنگین

ي آلکیل بر روي ي مایعات یونی با کاهش طول شاخهها نشان داده است که دانسیته. بررسیباشندمی

) اثر وزن آنیون روي سه مـایع یـونی بـا    1-1یابد. در جدول (آنیون، افزایش میکاتیون و افزایش جرم 

ــان ( ــاتیون یکس ــورت؛     [bmim]ک ــه ص ــون ب ــرم آنی ــزایش ج ــا اف ــه ب ــت ک ــده اس ــان داده ش )، نش

MNTF2>MPF6>MBF4یابد. همچنـین در ایـن جـدول اثـر افـزایش تعـداد کـربن        ، دانسیته افزایش می

[HSO4]اوي آنیون یکسان (ي آلکیل در سه مایع یونی ح شاخه
ي کاتیون ایمیدازولیوم نشان )، بر پایه-

ي آلکیلی دانسیته شود، با کاهش طول زنجیرهداده شده است. همانطور که در این جدول مشاهده می

  .]15، 10-12[یابد افزایش می

 

 ي مایعات یونی مختلفي دانسیتهمقایسه): 1-1جدول (

  

  )kg m-3( مقدار دانسیته
 آنیون مایعات یونی حاوي

[HSO4]
 هاي برو کاتیون -

ي ایمیدازولیوم با طول پایه

  ي آلکیلی متفاوتزنجیره

  

  )kg m-3( مقدار دانسیته
  

 کاتیون مایعات یونی حاوي
[bmim] هاي و آنیون

  مختلف

1484  [mim][HSO4] 80/1442  [bmim][NTF2] 

1367  [emim][HSO4] 90/1369  [bmim][PF6]  

1277  [bmim][HSO4]  90/1206  [bmim][BF4] 

  

  سمی بودن مایعات یونی -1-2-7

ي مایع بودن وسیع، فشار بخار پایین، و عـدم  مایعات یونی با وجود داشتن مزایایی چون محدوده

ي سمی هاي زیست محیطی مشخص کرده است که درجهآتشگیري داراي معایبی نیز هستند. بررسی

ي شود به این ترتیب که مایعات یونی بـا زنجیـره  ها مشخص میبودن مایعات یونی از روي کاتیون آن

  .[1]تر معمولاً داراي سمیت کمتري هستند آلکیلی کوتاه
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LC50سمی بودن مواد شیمیایی با فاکتوري به نام 
گردد که به معنی مقدار غلظـت  ، مشخص می1

) ppmدر میلیـون ( % از ترکیب برحسب میکروگرم و یا میلـی گـرم در لیتـر یـا قسـمت      50ي کشنده

ي مورد نظر سمیت کمتـري دارد،  ) ماده1000تا  100باشد. هر چه مقدار این فاکتور بیشتر باشد ( می

) ترکیب مورد نظر از سمیت بالایی برخوردار اسـت.  100تا  10و هر چه مقدار این فاکتور کمتر باشد (

کربنـه بـین    4ي آلکیـل  ایمیدازولیوم باشـاخه -متیل-براي مایع یونی آلکیل LC50به طور مثال مقدار 

دهد این ماده از سمیت متوسطی برخوردار است. گزارش شده است که نشان می mg L-1 300تا  200

بـوده و   100کمتـر از   LC50کـربن داراي   4ي آلکیل بیشـتر از  در حالی که همین مایع یونی با شاخه

بوده و  0010بیشتر از  LC50کربن، مقدار  4ي آلکیل کمتر از و برعکس با شاخه سمیت بیشتري دارد

  .]3[باشد ترکیب مورد نظر داراي سمیت کمتري می

[BF4]هـاي  ها نشان داده اسـت کـه مایعـات یـونی حـاوي آنیـون      علاوه بر این بررسی
[PF6]و  -

- ،

ایجـاد   HFخورنـده و سـمی ماننـد     پایداري ضعیفی در آب دارند و در حضور آب تجزیه شده و مـواد 

هاي نسـبتاً پایـدار   هاي فاقد هالوژن مثل اکتیل سولفات و یا آنیونکنند. بنابراین، استفاده از آنیون می

[NTF2]در برابر هیدرولیز مثل 
  .]20و  13[شود توصیه می -

  

  کاربرد مایعات یونی -1-3

ي کـاربرد  رشـد کـرده و زمینـه   ي اخیر میزان تحقیقات بر روي مایعات یونی بـه سـرعت   در دهه

مایعات یونی زیاد شده است. خصوصیات فیزیکی و شیمیایی منحصر به فرد مایعات یونی باعـث شـده   

هاي مختلف باشند. در ادامه بعضی از کاربردهـاي  است که این مواد داراي کاربردهاي فراوانی در زمینه

  مایعات یونی به طور مختصر شرح داده خواهد شد.

  

                                                 
1Lethal concentration (LC) 



 

11 

  همگنغیرو  همگنهاي تکاتالیس -1-3-1

ترین اهداف در شیمی مدرن، ترکیب مزایاي هر دو کاتالیست هموژن و هتروژن است. یکی از مهم

به طور کلی کاتالیزورهاي هموژن انتخاب پذیري بالاتري در مقایسه با کاتالیزورهاي هتروژن دارند. بـا  

اتالیست هموژن و هتـروژن بهـره بـرد.    توان به صورت همزمان از مزایاي کاستفاده از مایعات یونی می

براي این منظور با انتخاب درست یک مایع یونی براي واکنش کاتالیستی خاص، مـایع یـونی انتخـاب    

شود، اما قادر به حل کردن کاتالیسـت  ها و نه در فاز محصولات، حل نمیشده نه در فاز واکنش دهنده

یک جامد براي عدم تحرك کاتالیست و هم مزیت  هايباشد. در نتیجه مایع یونی هم مزیتدر خود می

بزرگ واکنش هموژن که همان حرکت آزادانه کاتالیست و سطح برخورد زیاد است را به طور همزمـان  

هاي شیمیایی و کاتالیستی نظیر توانند نقش بسیار فعالی را در واکنشچنین مایعات یونی می دارد. هم

و  4، هالوژناسـیون 3هـاي آروماتیـک   ، احیـاء حلقـه  2کـرفتس  ، آلکیلاسیون فریـدل 1پلیمریزاسیون پاك

ي شستن را حذف و از را دارا باشند. انجام این فرایندها با استفاده از مایعات یونی مرحله 5اکسیداسیون

  .]13و  1[چنین باعث خلوص محصول خواهد شد دهد. همدست دادن کاتالیست را کاهش می

  

  هاي فلزيحذف یون -1-3-2

چنـد   2001در سال  6هاي فلزي نیز استفاده کرد. ویسرتوان در استخراج یونمی از مایعات یونی

. ]21[گریز جدید را براي حـذف کـادمیوم و جیـوه از آب آلـوده طراحـی و سـنتز کـرد        مایع یونی آب

هاي فلزي از شوند، یونشود هنگامی که وارد آب میگریز این نوع از مایعات یونی سبب می طبیعت آب

چنین تحقیقات او نشـان داد  شود. همده و وارد مایع یونی شوند، و در نتیجه آب تصفیه میآب جدا ش

                                                 
1 Clean polymerization 
2 Friedel crafts alkylation 
3 Reduction of aromatic rings 
4 Halogenation 
5 Oxidation 
6 Visser 
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گذارد به این صورت که با افزایش طـول  گریزي مایع یونی اثر می ي کاتیون بر روي آبکه طول شاخه

  .]21[یابد  گریزي افزایش میي کاتیون، آبشاخه

  

  گاز يتصفیه -1-3-3

نی براي خالص سازي جریان گاز توسعه یافته است. براي این منظـور  امروزه استفاده از مایعات یو

گیري و گزارش شده است. تحقیقات صورت گرفته نشـان  حلالیت گازها در مایعات یونی مختلف اندازه

  .]13[داده است که آنیون نقش بسیار کلیدي در حلالیت گازها در مایعات یونی دارد 

اکسیدکربن، اتـیلن، اتـان،   گاز مختلف شامل دي 9لالیت ، ح2002و همکارانش در سال  1آنتونی

بررسـی   [PF6][bmim]متان، آرگون، اکسیژن، منواکسیدکربن، هیدروژن و نیتروژن را در مـایع یـونی   

اکسـیدکربن بیشـترین میـزان حلالیـت و     کردند و نتیجه گرفتند که در بین گازهاي مطالعه شده دي

هـاي هنـري ایـن     ي ثابترا در این مایع یونی دارند. مقایسه آرگون و اکسیژن کمترین میزان حلالیت

دهد که گازهایی که حلالیت کمتري در مایعات یونی هاي آلی و مایعات یونی، نشان میگازها در حلال

هاي دیگر نیز حلالیت کمی دارند. آنتونی و همکارانش گزارش کردند که حلالیت گازها دارند در حلال

شود  کنش بین مولکولی میان آنیون موجود در مایعات یونی و گازها مربوط میرهمدر مایعات یونی به ب

]22[.  

هاي گازي معینی را در خود حل کنند، در فرایندهاي توانند گونهاز آن جایی که مایعات یونی می

ن ها استفاده کرد. از طرف دیگر غیر فرار بـودن مایعـات یـونی، از آلـوده کـرد     توان از آنجذب گاز می

  .]13[کند جریان گاز در طی فرایند جلوگیري می

  

                                                 
1 Anthony 
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  هاي بیولوژیکیواکنش -1-3-4

هاي بیولـوژیکی هماننـد سـنتز داروهـاي مربـوط بـه پایـداري آنـزیم،         از مایعات یونی در واکنش

هـا و  هاي مهم بیولـوژیکی ماننـد کربوهیـدرات   جداسازي و استخراج آمینواسیدها و جداسازي مولکول

رونـد.  ها مواد تجدید پذیر و منابع ارزان انرژي به شمار میشود. کربوهیدراتمیاسیدهاي آلی استفاده 

هاي متداول محلول نیستند امـا در آب قابـل حـل    در بسیاري از حلال 1هاي مشتق نشدهکربوهیدرات

شـود. امـا    هـا مـی  آن 2ها مانع از تغییر شـکل هستند. این خاصیت نامحلولی و ماندگاري در اکثر حلال

هـا را فـراهم   ها در خـود، امکـان تغییـر شـکل و دگرگـونی آن     ت یونی با حل کردن کربوهیدراتمایعا

توانند سـلولز را در خـود حـل کننـد. سـلولز در آب و بیشـتر       سازند. به طور مثال مایعات یونی می می

 ها قابل فرآوري نیست. محصولات حاصـل از هاي آلی غیر قابل حل است در نتیجه در این حلالحلال

  .]13 [سلولز در صنایعی مانند فیبر، کاغذ و صنعت پلیمر کاربرد دارد

  

  ي مایعات یونیهاي پیش بینی دانسیتهمروري بر روش -1-4

ترمودینامیکی مایعات یونی افـزایش   و گیري خواص ترموفیزیکیدر طول چند سال گذشته، اندازه

عمــول در شــرایط مرجــع اگرچــه مقــادیر تجربــی بــراي مایعــات م .اي داشــته اســتحظــهقابــل ملا

ي مایعـات یـونی در گسـتره    هاي تجربی براي بسیاري ازداده ، قابل دسترس هستند، اماترمودینامیکی

. این در حالی است که باشندمینمایعات جدید صنعتی، موجود  وسیعی از دما و فشار و همچنین براي

بلکه براي ، تنها براي طراحی فرایندنه شیمیایی بنیادي مایعات یونی، خواص فیزیکی و بانک اطلاعاتی

  .فشار ضروري است ي وسیعی از دما واین خواص در محدوده ي پیش بینیروش هاي توسعه

ي مایع است که این کمیـت بـراي محاسـبات    یکی از خواص فیزیکی بسیار مهم مایعات، دانسیته

هاي تجربی با وجودي که دادهانتقال جرم و انتقال گرما در طراحی فرایندهاي شیمیایی ضروري است. 

                                                 
1 Underivatized carbohydrates 
2 Transformation 
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باشـد  ي مایعات بسیار مشـکل مـی  ي همههاي تجربی براي دانسیتهي دادهبسیار دقیق است، اما تهیه

ي مایعات یونی پیشنهاد شده است. در ادامه، بـه  بینی دانسیته هاي مختلفی براي پیش. لذا روش]23[

  ود.شي مایعات یونی اشاره میي دانسیتهچند روش محاسبه

  

  3و شریو 2یه 1روش سهم گروه -1-4-1

ي جامـدات یـونی از قـرار دادن حجـم     و همکارانش براي تخمین انرژي پتانسیل شـبکه  4جنکینز

  :]24[) را براي دانسیته ارائه کردند 1-1مولکولی در عبارت دانسیته استفاده نموده، و عبارت (

W

NV
                                                                                                                       ( 1-1 ) 

نیـز   Vثابـت آووگـادرو و    kg mol-1 ،Nجرم مولی بر حسب  kg m-3 ،Wچگالی بر حسب  ρکه در آن 

mحجم مولکولی ترکیب مورد نظر برحسب 
3
molecule-1 باشد.می  

ي مایعات یونی دماي اتاق را با با الهام از کار جنکینز، توانستند دانسیته 2007و شریو در سال یه 

حجم مولکولی هـر مـایع یـونی را بـه صـورت      ها . آن]25[بینی کنند ) پیش1-1ي (استفاده از معادله

دن حجم ) در نظر گرفتند. سپس براي بدست آور-v) و حجم آنیون (+vمجموع خطی از حجم کاتیون (

هـا را از مجمـوع مقـادیر حجـم     ها، از روش سهم گروه استفاده کردند به این صورت که حجم یونیون

ها قبلاً توسط جنکینـز  هاي شرکت کننده در کاتیون و آنیون به دست آوردند که این حجم گروهگروه

ي ی دمـاي اتـاق بـر پایـه    مایع یون 59ي ها با استفاده از این روش توانستند دانسیتهآن ارائه شده بود.

  بینی کنند.پیش g.cm-3007/0 برابر  (MAD) 5ایمیدازولیوم را با میانگین انحراف مطلق

  

                                                 
1 Group contribution method ( GCM) 
2 Ye 
3 Shreeve 
4 Jenkines 
5 Mean absolute deviation (MAD) 
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  1روش سهم گروه گارداس -1-4-2

ي ي روش سهم گروه یه و شریو دانسیتهبا استفاده از توسعه 2008گارداس و همکارانش در سال 

هـا بـا تلفیـق روابـط     . آن]23[بینـی کردنـد   پـیش اي از دما و فشـار  مایعات یونی را در طیف گسترده

  شوند:، که به صورت زیر تعریف میPαفشار، پذیري هم، و انبساطTپذیري همدما،  تراکم

1
T

T

V

V P


 
   

 
                                                                                                       ( 1-2 ) 

1
P

p

V

V T


 
  

 
                                                                                                          ( 1-3 ) 

ي حاصل، وابسـتگی حجـم مولکـولی بـه دمـا و فشـار را بـه صـورت         گرال گیري از معادلهو سپس انت

 ) ارائه کردند:4-1ي ( معادله

 
0

p Tx
V V e

  
                                                                                                                          ( 1-4 ) 

برابر xثابت، و مقدار  0Vکه در آن  0 0P TT P -    ) در یـک  4-1است. سپس بـا بسـط عبـارت (

  ) را به صورت زیر نوشتند:4-1داشتن اولین عضو از این سري، عبارت (سري تیلور و نگه

0 ( )V V a bT cT                                                                                                     ( 1-5 ) 

mبر حسـب واحـد    0P، و فشار مرجع، 0T، حجم مولکولی در دماي مرجع، 0Vکه در آن 
3
molecule 

و  x ،(pα+1به ترتیب برابـر بـا (   cو  a ،bچنین ضرایب باشد. هممی
T      هسـتند. بعـد بـا جایگـذاري

  ) بدست آوردند:6-1ي ()، دانسیته را از رابطه1-1ي () در رابطه5-1ي (رابطه

0( )

W

NV a bT cT
 

 
                                                                                               ( 1-6 ) 

مـایع یـونی بـر     20نقطـه داده بـراي    1521ي بینی شدههاي پیشها طبق این روش، چگالیآن

 2نگین درصـد انحـراف  هاي ایمیدازولیوم، پیریدینیوم، پیرولیدینیوم و فسفونیوم را با میـا اساس کاتیون

                                                 
1 Gardas 
2 Mean percent deviation (MPD) 
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(MPD)  273/15اي از دمــــا (% در طیــــف گســــترده57/1کمتــــر از− 393/15	K                 و فشــــار (

)0/1− 100	MPa.گزارش کردند (  

  

  )GMA( 1عباسپور-مرسلی-ي حالت گوهرشاديبا استفاده از معادله -1-4-3

توانسـتند دانسـیته و   ، GMAي حالـت  با استفاده از معادله 2008گوهرشادي و موسوي در سال 

  .]26[بینی کنند مایع یونی را بر حسب دما و فشار پیش 9برخی از خواص ترمودینامیکی 

نمودار شود، ي حالت که به صورت زیر بیان میطبق این معادله  32 1 mZ V  بر حسب  براي

  هر همدماي سیال چگال خطی است.

  32 1 ( ) ( )mZ V A T B T                                                                                                     ( 1-7 ) 

باشـند همچنـین   به ترتیب ضریب تراکم پـذیري، حجـم مـولی و دانسـیته مـی      ρو  Z ،Vmکه در آن 

  شوند:به صورت زیر بیان می Bو  Aوابستگی دمایی 

  1 2
0

2 2 lnA A T
A T A

RT R
                                                                            ( 1-8 ) 

  1 2
0

2 2 lnB B T
B T B

RT R
                                                                           ( 1-9 ) 

هـا هسـتند. ایـن معادلـه حالـت      ثابـت  2Bتـا   0Bچنین و هم 2Aتا  0Aکه در معادلات بالا مقادیر 

% 0/157کمتـر از   (AAD) 2تخاب شده را با میانگین مطلق انحرافمایع یونی ان 9ي توانست دانسیته

  بینی کند. پیش

  

                                                 
1 Goharshadi-Morsali-Abbaspour"GMA EoS" 
2Average absolute deviation (AAD) 
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  1روش لازیوس -1-4-4

ي عصبی مصنوعی توسعه با استفاده از یک روش ترکیبی که شامل شبکه 2009لازیوس در سال 

ي مایعات یونی و روش سهم گروه ساده بود توانست دانسیته 2یافته با روش بهینه سازي اجتماع ذرات

 1736. براي این منظور، او مجمـوع  ]27[بینی کند پیشي ایمیدازولیوم را برحسب دما و فشار بر پایه

ي عصبی مورد استفاده مایع یونی را در چندین دما و فشار، براي آموزش شبکه 131ي داده از دانسیته

ي هر مولکـول  هاي سازندهي ورودي شامل جرم مولی و گروهتوصیف کننده 33قرار داد. در این روش 

 33اند. سپس مقادیر دانسیته براي ن متغیرهاي ورودي به شبکه داده شدهي دما و فشار به عنوابعلاوه

بینـی، و نتـایج   داده) به عنوان سري تست به صورت تابعی از دما و فشار پـیش  426مایع یونی دیگر (

ي ایمیدازولیوم با ي مایعات یونی بر پایهاند. طبق این روش، دانسیتهها با نتایج تجربی مقایسه شده آن

−258ي وسـیعی از دمـا (  براي محـدوده  44/0% (AARD) 3نگین مطلق انحراف نسبیمیا 393K و (

−99فشار ( 206/940KPa.گزارش شده است (  

  

  4روش والدرما -1-4-5

ي مایعات یونی را فقط بر حسب دما با استفاده از دانسیته 2009والدرما و همکارانش نیز در سال 

. در ایـن  ]28[بینـی کردنـد   مبناي سهم گروه پیشهایی بر ي عصبی مصنوعی و توصیف کنندهشبکه

داده  399مایع یونی جمع آوري نمودنـد. سـپس از    103هاي تجربی دانسیته را براي ها دادهروش آن

ــراي آمــوزش شــبکه و  ــیش 82ب ــراي ســري پ ــد. آنداده ب ــراي انتخــاب بینــی اســتفاده کردن ــا ب ه

 8کردند، که طبق آن ترکیبات مورد نظر به  هاي شبکه، از یک روش سهم گروه استفاده کننده توصیف

هاي بر مبناي روش سـهم گـروه، دمـا و     گروه بنیادي تقسیم شدند. سپس با استفاده از توصیف کننده

                                                 
1 Lazzús 
2 Particle swarm optimization (pso) 
3 Average absolute relative deviation (AARD) 
4 Valderrma 
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ي بهینـه شـده جهـت    ي بعـد، از شـبکه  جرم مولکولی ترکیبات، شـبکه را آمـوزش دادنـد. در مرحلـه    

بینـی اسـتفاده کردنـد کـه میـانگین      سري پیشي مایعات یونی بر حسب دما براي بینی دانسیته پیش

  % گزارش شده است.26/0بینی توسط این گروه برابربراي سري پیش(MAD)	انحراف مطلق 
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  فصل دوم

  بخش تئوري
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  1کمومتریکس -2-1

 1972مریکایی در سـال  آ 3سوئدي و بروس کووالسکی 2ي کمومتریکس توسط اسوانت ولدواژه

اسـتخراج اطلاعـات   «را به ایـن منظـور بـه کـار بـرد:      » کمومتریکس«ي استوانت ولد، واژه .مطرح شد

ایـن امـر، نیازمنـد بـه کـارگیري آنـالیز       ». هاي شیمیاییاز داده هاي تولید شده در آزمایش ،شیمیایی

اختار اصـلی، بیـان س ـ   يیکس، مسـئله عددي، آمار و به طور کلی، ریاضیات کاربردي است. درکمومتر

جداشـدنی نیسـت و حتـی     صورت عبارت ریاضی است. بنابراین کمـومتریکس از شـیمی   شیمیایی به

  .ز شیمی مطرح شودا ايتواند به عنوان شاخه می

  بهترین تعریف کمومتریکس به صورت زیر است:

و  طراحی یا انتخاب فرایندهاي بهینه هاي آماري و ریاضی به منظوراي از شیمی که از روششاخه

  کند.استفاده می هاي شیمیاییفراهم کردن بیشترین اطلاعات شیمیایی با آنالیز داده

افـزاري، کمـومتریکس بـه یـک علـم      هاي نرمها و بستهامروزه با پیشرفت کامپیوترها، ریزپردازنده

هاي شیمیایی، زیستی، دارویی و حتی نانو تکنولوژي تبـدیل شـده   توانمند در انجام بسیاري از فعالیت

  .]29[است 

  

  هاي پارامتريروش - 2-2

هاي مولکولی مـورد اسـتفاده قـرار    بینی خاصیتسازي و پیشهایی که براي مدلمجموعه تکنیک

توان ارتباط منطقی بـین فعالیـت   ها میهاي پارامتري نام دارند. با استفاده از این روشگیرند، روشمی

هـا،  کننـده کـولی برقـرار نمـود. ایـن توصـیف     هاي مولکنندهها با تعدادي از توصیفیا خاصیت مولکول

کننـد. جهـت ایجـاد ایـن     هاي مولکول را به طور کمی بیان مـی یرهاي مستقلی هستند که ویژگیمتغ

                                                 
1 Chemometrics 
2 Svante Wold 
3 Bruce R Kowalski 
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  هاي غیر خطی استفاده نمود.هاي خطی و هم از روشتوان هم از روشروابط می

  باشد:سازي به روش پارامتري به ترتیب زیر میمراحل کلی مدل

  هااب سري دادهانتخ -1

  هاکنندهي توصیفمحاسبه -2

  هاکنندهتجزیه و تحلیل آماري توصیف -3

  هاي آماري و انتخاب مدل مناسبآنالیز مدل -4

  هاي انتخاب شدهارزیابی اعتبار مدل -5

  

  هاانتخاب سري داده -1- 2-2

مـورد   ي مناسب و معتبر بـراي خاصـیت  هاي پارامتري، انتخاب یکسري دادهي روشاولین مرحله

شوند. سري آموزش شامل ها به سه سري آموزش، ارزیابی و تست تقسیم میباشد. سپس دادهنظر می

شود. سري تأیید کـه  هاست، و از این سري براي مدلسازي استفاده میهاي سري دادهاکثریت مولکول

شود کـه  نتخاب میاي اهاست و به گونه% سري داده15شود، شامل تقریباً سري ارزیابی نیز نامیده می

ي کل ترکیبات موجود در سري آموزش باشد. سـري تسـت کـه سـري آزمایشـی نیـز نامیـده        نماینده

باشد که از این سري صرفاً به منظور ارزیابی قدرت مدل استفاده ها می% داده15شود، شامل حدوداً  می

ري بـه طـور تصـادفی از    شود و هیچ دخالتی در مدلسازي نخواهد داشت. در اکثر مواقع این سه سمی

هـا را  هاي موجود در سـري داده شود به طوري که انواع مختلف مولکولهاي اولیه انجام میسري داده

تر تر و متنوعتر باشد، مدل بدست آمده مدلی کلیتر و متنوعها وسیعشود. هر چه سري دادهشامل می

  بوده و محدود به یک گروه خاص از ترکیبات نخواهد بود.
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  هاکنندهي توصیفحاسبهم -2- 2-2

ها هاي مختلف ساختاري و الکترونی مولکولها پارامترهاي عددي هستند که ویژگیکنندهتوصیف

اي از مولکـول  کننده، بیانگر خصوصیت ویژهدهند. به عبارت دیگر هر توصیفرا به طور کمی نشان می

 هـا بـه دو گـروه کلـی    نـده کناست که ممکن است بر خاصیت مـورد نظـر مـؤثر باشـد. ایـن توصـیف      

هـاي تجربـی بـر اسـاس     کننـده شـوند. توصـیف  بنـدي مـی  هاي تجربی و تئوري تقسـیم کننده توصیف

هاي تئوري با اسـتفاده از سـاختار   کنندهآیند. در حالی که توصیفهاي تجربی به دست میگیري اندازه

مولکول واقعی و یا فرضی که هنوز  شوند و براي هرهاي تجربی محاسبه میمولکول و بدون نیاز به داده

  باشند. اند، در دسترس میسنتز نشده

توانند با استفاده از محاسبات کوانتـوم مکـانیکی و یـا بـا اسـتفاده از      هاي تئوري میکنندهتوصیف

ها بـراي انتخـاب توصـیف    نامه از روش سهم گروهها به دست آیند. چون در این پایانروش سهم گروه

  اده شده است لذا در ادامه فقط راجع به این روش به اختصار توضیح داده خواهد شد.ها استفکننده

  

  )GCMروش سهم گروه ( -2-1- 2-2

بینـی خـواص   هاي ساده، کارآمد و در عین حال معتبر براي پیشامروزه در طراحی صنعتی، روش

است که امروزه ها، روش سهم گروه ها ضروري است. یکی از این روشمواد از روي ساختار مولکولی آن

رود امـا تـاکنون   بینی خواص فیزیکی و ترمودینـامیکی مـواد بـه کـار مـی     اي در پیشبه طور گسترده

بینی خواص انتقالی مواد کسب کنـد. ایـن روش کـه بـه     اي را در پیشنتوانسته موفقیت قابل ملاحظه

ا ساختار شـیمیایی آن  نیز معروف است، ارتباطی بین خاصیت یک ماده ب 1هاپذیري گروهي جمعرابطه

ن ترکیب شـیمیایی  اها این است که اگر چه هزارکند. مبناي به وجود آمدن روش سهم گروهبرقرار می

ي ایـن  ي همـه هاي سـاختاري و عـاملی سـازنده   در دنیاي علم و تکنولوژي وجود دارد اما تعداد گروه

                                                 
1 Group additivity relation 
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کند کـه   ها فرض میایده، روش سهم گروهباشد. با این ترکیبات، بسیار کمتر از تعداد این ترکیبات می

هـاي موجـود در   ي گـروه توان از مجموع سـهم همـه  خاصیت فیزیکی یا ترمودینامیکی هر ماده را می

بینـی  مولکول آن ماده در خاصیت مورد نظر، به دست آورد. به این ترتیب یک روش عملی براي پـیش 

آیـد کـه ایـن پارامترهـا، سـهم      به دست مـی خواص تعداد زیادي ماده بر حسب تعداد کمتري پارامتر 

  کنند.هاي ساختاري را در خاصیت مورد نظر مشخص می گروه

  ي هر روش سهم گروه شامل دو مرحله است:بر اساس توضیحات فوق، مبناي ایجاد و توسعه

هـاي اصـلی در ایـن    گردد تـا گـروه  ها مرتبط میخواص مواد شناخته شده به ساختار شیمیایی آن -1

  ها مشخص شود.آن 1پذیري مولی، شناسایی شده و مقادیر جمعمواد

شود. از این رو ها یکسان در نظر گرفته میسهم یک گروه مشخص در یک مولکول با تمام مولکول -2

هـاي شـیمیایی   پـذیر مـولی گـروه   ي جدید را از جمع مستقیم مقادیر جمـع توان خواص یک مادهمی

  ی نمود.بیني آن ترکیب پیشتشکیل دهنده

توانـد  ها در خواص مواد میها تجربی هستند اما اطلاعات نظري راجع به سهم گروهاکثر این روش

ها به کار گرفته شود. البتـه لازم بـه توضـیح اسـت کـه      ي روابط سهم گروهبه عنوان راهنما در توسعه

ال ممکن است یـک  ي اختیاري است. به طور مثي هر ماده، یک مقولههاي تشکیل دهندهتعریف گروه

دانـیم خـواص کـربن در    هاي اصلی شناسایی شوند. در حالی که مـا مـی  نفر پیشنهاد کند که باید اتم

الماس نسبت به کربن در گرافیت بسیار متفاوت است. از طرف دیگر، تجربه نشان داده اسـت کـه اگـر    

کسیلیک اسیدها خـواص  ها نسبت به گروه کربونیل موجود در کربوچه گروه کربونیل موجود در کتون

باشد. بدیهی است هـر چـه   ها مشابه میي کتونمتفاوتی دارد اما حداقل گروه کربونیل موجود در همه

یابـد تـا جـایی کـه سـرانجام هـر       ها افزایش میها بیشتر شود، صحت روش سهم گروهتمایز بین گروه

هـا بـه روش   تخاب صـحیح گـروه  توان با انهاي مربوط به خودش باشد. اما میترکیب فقط شامل گروه

                                                 
1 Additive molar quantities 
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بینی شده قابل قبول باشـد  هاي کم، صحت خواص پیشسودمندي دست یافت که با وجود تعداد گروه

]30[.  

  

  ها بر مبناي روش سهم گروهکنندهانتخاب توصیف -2-2- 2-2

هاي مناسب براي برقراري ارتباط بین ساختار مولکول و دانسیته، در ایجـاد  انتخاب توصیف کننده

هـا، یـک روش   ها بر مبناي روش سهم گـروه اهمیت بسیاري دارد. انتخاب توصیف کنندهساخت مدل 

هـا را مشـخص نمـود، سـپس تعـداد      هاي ساختاري مولکولبسیار ساده است که در آن ابتدا باید گروه

شود، در صـورتی  هاي آن ترکیب انتخاب میکنندههاي ساختاري در هر ترکیب به عنوان توصیف گروه

ي مربـوط بـه آن   هاي ساختاري در ترکیبی وجود نداشته باشد توصیف کننـده از این گروهکه هر یک 

  شود.صفر در نظر گرفته می

  

  ساختن مدل -3- 2-2

مولکـولی یـک ترکیـب و خـواص      هـاي کننـده از مدلسازي این است که بین توصیف هدف اصلی

توانـد بـا اسـتفاده از    یي ریاضـی م ـ این رابطـه . ي کمی برقرار شودیک رابطه ،شیمیایی آنیا فیزیکی 

ي عصـبی انجـام   هاي غیرخطی مثـل شـبکه  هاي خطی مثل رگرسیون خطی چندگانه و یا روش روش

 (SVM) 2و ماشین بردار پشـتیبان  (ANN) 1ي عصبی مصنوعینامه از روش شبکهگیرد. در این پایان

  خواهد شد.ها توضیح داده  سازي استفاده شده است. لذا در ادامه این روشبراي مدل

  

                                                 
1 Artificial neural network (AAN) 
2 Support vector machine (SVM) 



 

25 

  هاي عصبی  شبکه -3-1- 2-2

سیستم عصبی انسان یک سیستم بسیار پیچیده است که قادر به تفکر، یادگیري، یادآوري، تجزیه 

هـاي  ي کوششافزاري است که نتیجهي نرمي عصبی مصنوعی یک برنامهو تحلیل مسائل است. شبکه

  باشد.دانشمندان جهت مدلسازي سیستم عصبی انسان می

اند که براي یک مسئله بـه  تشکیل شده 1از تعداد زیادي عنصر پردازش به نام نرونها این سیستم

ي عصبی مصنوعی، طرحی ساده شده از سیسـتم عصـبی   کنند. شبکهصورت هماهنگ با هم عمل می

هـاي  بیولوژیکی است که هر چند از لحاظ ساختاري، کاملاً شبیه آن نیست، اما بسـیاري از توانمنـدي  

باشد ها را دارا میها و استخراج اطلاعات از آنبلیت پردازش سریع حجم وسیعی از دادهآن، از جمله قا

شـود زیـرا   ها، هوشمند گفته میکه این ویژگی در عصر حاضر بسیار حائز اهمیت است. به این سیستم

  .]31[گیرند ها، قوانین کلی را فرا میهاي عددي یا مثالها بر اساس محاسبات روي دادهشبکه

  

  نرون زیستی-الف-2-2-3-1

اسـت. محـل تلاقـی     4و آکسون 3، جسم سلولی2هر نرون طبیعی داراي سه قسمت اصلی دندریت

هـا توسـط   گویند که ارتباط مـابین نـرون  هاي سلول دیگر را سیناپس میآکسون هر سلول به دندریت

ون به عنوان خروجـی و  ها به عنوان ورودي نرون و آکسشود. در حقیقت دندریتها برقرار میسیناپس

هـا و یـا   باشد. زمانی که سیگنال عصـبی از آکسـون بـه نـرون    فضاي سیناپسی محل اتصال این دو می

ها از هـر یـک از اتصـالات    شود. نرونها میرسد، باعث تحریک آنها میعناصر دیگر بدن مثل ماهیچه

زنند. اگر این حاصل جمع به یک ها را با هم جمع میکنند و آنورودي خود یک ولتاژ کم دریافت می

                                                 
1 Neuron 
2 Dendrite 
3 Cell body 
4 Axon 
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هایی کند. این ولتاژ به دندریتمقدار آستانه برسد، نرون روي آکسون خود یک ولتاژ خروجی ارسال می

هـاي شـیمیایی در اتصـالات    که به این آکسون متصل هستند رسیده و باعث یکسـري فعـل و انفعـال   

. ]32[هاي دیگر گـردد  لکتریکی بین نرونهاي فعالیت اتواند باعث ارسال پیکشود و میسیناپسی می

  دهد.) نماي کلی یک نرون طبیعی را نشان می2-1شکل (

  

 
 

  شمایی از نرون زیستی): 1- 2شکل (

  

  نرون محاسباتی-ب-2-2-3-1

باشـد. نـرون کـه یـک واحـد      ي عصـبی، نـرون مـی   ي هـر شـبکه  تشکیل دهنـده ء ترین جزمهم

هاي مربوط اي از نرون طبیعی، یک خروجی، وزنه شدهپردازشی است در حقیقت مدل ساد محاسباتی

یا تابع تحریک تشکیل شده است. ارتباط بـین خروجـی و سـیگنال     1به سیگنال تحریک و تابع تبدیل

آید. بنابراین یک نرون از دو بخـش تشـکیل شـده    تحریک در قسمتی به نام تابع تحریک به وجود می

هـا بـه عنـوان    ي مجمـوع آن هـا و محاسـبه  دهـی آن وزن ها،ي دریافت ورودياست. بخش اول وظیفه

ي اعمال تـابع تحریـک روي سـیگنال تحریـک و     سیگنال تحریک را به عهده دارد و بخش دوم وظیفه

) سـاختمان  2-2ي بعد و یا خروجی شبکه را به عهده دارد. شکل (ساختن پیغام خروجی نرون به لایه

                                                 
1 Transfer function 
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هاي شبکه در یک مدل ریاضی ها و خروجیي وروديرابطهدهد. بیان یک نرون محاسباتی را نشان می

  شود.)، پرسپترون نامیده می2-2مطابق فرمولاسیون شکل (

دار، ورودي دیگري نیز در نظر گرفته شده هاي وزناگر به شکل دقت کنید، علاوه بر تمام ورودي

ها جمـع  ها در وزنضرب شده و با حاصلضرب ورودي 1قدرو آن عدد یک است. این عدد یک، در پیش

  شود تا ورودي خالص را ایجاد کند.می

 

  ساختمان یک نرون محاسباتی): 2- 2شکل (

  

(1-2) 1,1 1 1,2 2 1,R Rn= +b=w p +w p +...+w p +bWp  

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

)2-2(  a=f(n)=f( +b)Wp  

کنـد و مزیـت آن   وزن است با این تفاوت که روي ورودي ثابت یک عمـل مـی  قدر شبیه یک این پیش

ي فاقـد  تر از شبکهقدر دارد قوياي که پیشافزودن یک متغیر اضافی به شبکه است. از این رو، شبکه

قدر همیشـه در اثـر ورودي صـفر، خروجـی را صـفر      باشد. به علاوه، یک نرون بدون پیشقدر میپیش

  .]33[شود قدر بر طرف میلت مطلوب نیست و با اعمال پیشدهد که این حا می

  

                                                 
1 Bias 
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  ي عصبی مصنوعیاي شبکهساختار لایه-پ-2-2-3-1

هاي عصبی مصنوعی به دو صورت تک لایه و چند لایـه تفکیـک   در این نوع تقسیم بندي، شبکه

اد خروجـی،  هاي ورودي و خروجی یکی هستند بنابراین به تعدهاي تک لایه، نرونشوند. در شبکهمی

  کنند.نرون در شبکه وجود دارد که همگی در یک لایه و به موازات هم کار می

هاي عصبی آنقدر پیچیده است کـه بـه پارامترهـاي قابـل تنظـیم      گاهی دینامیک و قوانین شبکه

هـاي چنـد لایـه شـامل     شود. شـبکه هاي چند لایه استفاده میبیشتر نیاز است، در این موارد از شبکه

باشـند. در ایـن   ي میـانی مـی  یـا لایـه   3ي پنهـان و یک یا چند لایـه  2ي خروجی، لایه1ورودي ي لایه

انـد، از  ي خود به شکل محدودي به یکدیگر اتصال داده شدهها علاوه بر این که در لایهتوپولوژي، نرون

هـاي  ق خروجیها نیز از طریهاي خود با جهان واقعی ارتباط دارند. گروهی دیگر از نرونطریق ورودي

ها که از دید پنهان هستند نیز ي نروني خروجی نام دارند. بقیهسازند که لایهخود، جهان خارج را می

ي چنـد لایـه، هـر لایـه، مـاتریس وزن، بـردار       . در یک شبکه]34[دهند هاي پنهان را تشکیل میلایه

کـه بـراي مشـخص کـردن     قدر، بردار ورودي خاص و بردار خروجی مخصوص بـه خـود را دارد،   پیش

ي سـه لایـه نشـان    ) ساختار یک شـبکه 2-3شود. در شکل (استفاده می 4هاي مختلف از بالانویس لایه

  داده شده است.

  

  ها از نظر ارتباطات بین نرونیانواع شبکه-ت-2-2-3-1

باشـد و بـه نـوعی قـدرت     ي عصبی از اهمیت بسیاري برخوردار مـی ارتباطات بین نرونی در یک شبکه

و  5خـور هـاي پـیش  بندي دو نوع شبکه وجـود دارد: شـبکه  کند. در این نوع تقسیمبکه را تعیین میش

                                                 
1 Input layer 
2 Output layer 
3 Hidden layer 
4 Superscript 
5 Feed forward 



 

29 

  .1خورهاي پسشبکه

توانـد  ي میانی، مـی اي است که هر نرون لایهخور، اتصالات بین نرونی به گونههاي پیشدر شبکه

هـیچ سـیگنالی از نـرون بـه      ي قبلی خود دریافت کنـد امـا  هاي لایهورودي خود را از هر یک از نرون

ها به تدریج از ي عصبی، سیگنالگردد. بدین ترتیب در یک شبکهي قبل برنمیخودش یا به نرون لایه

ي آخـر یـا خروجـی شـبکه     کنند و در نهایـت بـه لایـه   هاي بعدي حرکت میي نرونی به لایهیک لایه

یشه در یک مسیر یک طرفه و از ورودي ها همرسند. در نتیجه جریان اطلاعات در این نوع از شبکه می

  باشد.به خروجی می

  

 

  ي سه لایهساختار یک شبکه): 3- 2شکل (

  

هـاي  هاي عصبی ارتباط بازخوردي است کـه در شـبکه  نوع دیگري از ارتباط بین نرونی در شبکه

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

توانند با اسـتفاده  ها می. بنابراین این نوع از شبکه]35[شود ي قبلی اتصال داده میهاي لایهیا به نرون

                                                 
1 Feed back 
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هایی داشته باشند که در هر دو مسـیر ورودي بـه خروجـی و بـالعکس     هاي برگشتی، سیگنالاز حلقه

  حرکت کنند.

  

  ي عصبیآموزش شبکه-ث-2-2-3-1

هـاي ورودي را پـردازش کننـد و بـه     ند بر اساس طراحی خود، سـیگنال توانهاي عصبی میشبکه

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

هـاي ورودي،  هایی از سیگنالها به ازاي مجموعهقدر و وزنو پیاده سازي شدند، باید پارامترهاي پیش

هاي خروجی شـبکه، خروجـی مطلـوب را تشـکیل دهنـد. چنـین       وند که سیگنالاي تنظیم شبه گونه

 نامند. به طور کلی براي آموزش شبکه دو روش وجود دارد:ي عصبی میفرایندي را آموزش شبکه

  1یادگیري با ناظر -1

  2یادگیري بدون ناظر -2

ی سیسـتم یادگیرنـده   در یادگیري با ناظر، در هر مرحله از تکرار الگوریتم یادگیري، جـواب واقع ـ 

بینی وجود دارد. لذا الگوریتم یادگیري به خطاي یادگیري؛ یعنی تفاوت بین مقدار واقعی و مقدار پیش

  .شودهاي عصبی از این نوع یادگیري استفاده میشده دسترسی دارد. در اکثر شبکه

در آن جواب واقعی  باشد کهده مینوع دیگري از یادگیري به نام یادگیري بدون ناظر یا خودسامان

آموزد که الگوهـاي ورودي را بـه تعـداد متنـاهی از     براي سیستم یادگیرنده موجود نیست و شبکه می

بندي را انجام دهد. بایـد توجـه داشـت کـه در ایـن      بندي کند و به عبارتی عمل خوشهها تقسیمگروه

  کند.حالت، فرد کاربر است که هدف نهایی را مشخص می

هـا  شود که به ایـن الگـوریتم  هاي برگشتی بیان میپذیر توسط الگوریتماي آموزشهرفتار سیستم

                                                 
1 Supervised learning 
2 Unsupervised learning 
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هاي عصـبی وجـود دارنـد کـه     گویند. انواع مختلفی از قوانین یادگیري براي شبکهقوانین یادگیري می

قدرها) ها و پیشها است. در این نوع یادگیري، پارامترهاي شبکه (وزنیکی از آن 1یادگیري عملکردي

شوند که عملکرد شبکه بهینه شود. منظور از بهینه کردن عملکرد شـبکه، حـداقل   نحوي تنظیم می به

  شدن خطایی است که بین مقادیر تجربی و پاسخ شبکه وجود دارد.

سازي عملکرد شبکه، ابتدا باید یک شاخص عملکرد پیدا کرد. شاخص عملکرد، معیاري براي بهینه

یعنی، هر چـه عملکـرد شـبکه     ؛ي عکس داردا عملکرد شبکه، رابطهبراي بیان عملکرد شبکه است و ب

ها، بهتر باشد، مقدار شاخص عملکرد کوچکتر خواهد بود و بالعکس. شاخص عملکرد در بیشتر الگوریتم

(MSE)متوسط مربعات خطا 
گویند، است. شاخص عملکرد را اصطلاحاً تابع هدف یا تابع خطا نیز می 2

ي بعد، باید پارامترهاي شبکه براي کـاهش  کردن آن مورد نظر است. در مرحلهیعنی تابعی که کمینه 

  .]36مقدار شاخص عملکرد تنظیم گردد [

تـوان بـه   هـاي مختلفـی وجـود دارد کـه از آن جملـه مـی      سازي عملکرد شبکه، روشبراي بهینه

نامـه از ایـن دو   نمارکوارت و تنظیم بـایزین اشـاره کـرد. در ایـن پایـا     -هاي آموزشی لونبرگالگوریتم

  سازي عملکرد شبکه استفاده شده است.الگوریتم به منظور بهینه

  

  هاي بردار پشتیبانماشین -3-2- 2-2

  هاي هاي یادگیري با ناظر هستند که از الگوریتم یکی از روش (SVM)هاي بردار پشتیبان  ماشین

استفاده نمود. این روش  بندي و هم در آنالیز رگرسیون هم در طبقهوان ت ها می آموزش دیده توسط آن

بندي، نشان داده  هاي اخیر کارایی خوبی براي طبقه هاي نسبتاً جدیدي است که در سال از جمله روش

  است.

هـا   رفتنـد و بـه آن   بنـدي دو کلاسـه بـه کـار مـی      اولیه فقط در طبقـه پشتیبان  هاي بردار ماشین

                                                 
1 Performance learning 
2 Mean square error (MSE) 
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بندي چند کلاسه نیز اسـتفاده   گفتند اما بعداً از این روش براي طبقه می 1هاي خطی دوتایی جداکننده

هاي  اي که بتواند براي نمونه بندي است به گونه ها ایجاد یک معیار طبقه شد. هدف از این گونه بررسی

  جدید به خوبی قابل استفاده بوده و از قدرت تعمیم خوبی برخوردار باشد.

انـد بـا    بندي بنا نهاده شده بودند اما امروزه توانسته ي مسائل طبقه هها در ابتدا برپایSVMاگر چه 

بنـدي غیرخطـی و آنـالیز رگرسـیون نیـز کـاربرد وسـیعی پیـدا کننـد.            استفاده از تابع کرنل در طبقه

هاي عصبی داراي دو مزیت عمده هستند که همین امـر   هاي بردار پشتیبان در مقایسه با شبکه ماشین

  هاي فراگیر شده است: حققین به این ماشینموجب توجه خاص م

هاي عصبی بیشتر  سبت به شبکههاي کم ن با تعداد داده SVMقابلیت مدلسازي توسط (الف) 

 است.

تئوري قوي ماشین بردار پشتیبان قابلیت تعمیم بالایی بـه آن داده و از قـرار گـرفتن آن در    (ب) 

سازي خطـاي تجربـی بـراي     ي عصبی از حداقلها کنند. در آموزش شبکه ي محلی جلوگیري می بهینه

 کنـد امـا در   هاي آموزشی را حداقل می خطاي داده  کنند؛ یعنی، شبکه یافتن بهترین مدل استفاده می

SVM شـود کـه در آن خطـاي     سازي خطاي ساختاري براي یافتن بهترین مدل استفاده می از حداقل

  .]37[ شود تعمیم حداقل می

  

  هاي بردار پشتیبانخطی دو کلاسه با ماشین بنديطبقه-الف-2-2-3-2

 ي آموزشی که به صورت خطی از هم جداپذیر باشند در اختیار داریم. فرض کنید دو دسته داده

ها را به صورت خطی  ها تعداد زیادي خط جدا کننده وجود دارد که قادر هستند داده براي این داده

ها داراي ماکزیمم  داده شده است، تنها یکی از آن) نشان 4-2طور که در شکل ( جدا کنند اما همان

ترین نقاط آموزشی در هر طرف خط هستند که به آن خط جداساز فاصله بین خط جداکننده و نزدیک

                                                 
1 Binary linear classifier 
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  شود: ها به صورت زیر تعریف میگویند. به طور کلی این داده بهینه می

    n

ii
n

iii yRxyXD
1

11


 .,,                                                                             ( 2-3 ) 

yبعدي است و  nیک بردار حقیقی  Xiکه در آن 
i

دهد که هر یک از  است و نشان می - 1و  1برابر  

نقاط با بیشترین فاصله از  1جداساز يابرصفحههدف پیدا کردن  .به کدام طبقه تعلق دارند xiنقاط 

  .جدا کند 1iy را از نقاط با 1iy حاشیه اي است که نقاط با

  

 

 ]38[ خط جداساز بهینه با حداکثر مقدار حاشیه ):4- 2شکل (

  

هـاي   ي جداساز بهینـه کـه در واقـع روي ابرصـفحه     هاي آموزشی به ابرصفحه ترین دادهبه نزدیک

نشان  SV) با 5-2ها که در شکل ( گویند. این داده می 2اند، بردارهاي پشتیبان گرفتهموازي مرزي قرار 

هـا   بنـدي صـحیح داده   ها بـراي طبقـه   برداري پشتیبان از آن  داده شده اند، معیاري هستند که ماشین

  . کند استفاده می

 

                                                 
1 Separating hyper plane 
2 Support vectors (SV) 
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 ]38[ هاي موازي مرزي نمایش بردارهاي پشتیبان روي ابرصفحه): 5- 2شکل (

  

  شود: ي این خط به صورت زیر نوشته می حالت دو بعدي معادله در

1 1 2 2 0W X W X b                                                                                                     ( 2-4 ) 

ایـن فضـا   دهـیم. در   بعدي گسـترش مـی   nها را به فضاي  اکنون موضوع دسته بندي خطی داده

ایـن حالـت    در .بعـدي اسـت   )n-1( ي جداسـاز  دو دسته توسط یک ابرصـفحه  هدف، جداسازي نقاط

  شود: ي زیر بیان می ي جداکننده با رابطه ي ابرصفحه معادله

0. bT XW                                                                                              ( 2-5 ) 

بین  "."علامت عرض از مبدأ آن است. bي جداساز بهینه و ابر صفحه بردار نرمال Wکه در آن 

این ي  ، ترانهاده Wبالاي بردار  T به معنی ضرب داخلی این دو بردار بوده و علامت Wو  X بردارهاي

هاي آموزشی بدون اشتباه در  اي پیدا شوند که اولاً، نمونه به گونه bو  Wباید . ]39[باشد  بردار می

 ي ترین نقاط هر کلاس داده تا ابرصفحهي بین نزدیک بندي شوند ثانیاً، فاصله کلاس خود دسته

ها را از  هاي مرزي موازي که داده ممکن بین ابرصفحه ي باشد؛ یعنی، حداکثر حاشیه جداساز، ماکزیمم

  شود:صورت ریاضی چنین بین میکنند ایجاد شود. این موضوع به هم جدا می

1.  bT XW                                            ni 1                                                   ( 2-6 ) 
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 ]38[ ها ي جداساز و حاشیه صفحه ):6- 2شکل (

  

 توان به کمک هندسه به صورت زیر به دست آورد: ي مرزي را می فاصله بین دو ابرصفحه

   
WW

XWXW 211





bb
d

TT ..
                                                               ( 2-7 ) 

این رابطه اگر تابع  براساس
W

2
مورد نظر  ي ) ماکزیمم کنیم حاشیه8- 2را با درنظر گرفتن قید ( 

  ماکزیمم خواهد شد.

  1 by T
i X.W                                          ni 1                                     ( 2 -8 ) 

توان  سخت است، لذا براي سادگی کار می Wسازي به دلیل وابستگی به  ي بهینهاما حل این مسئله

بدون تغییر در مسئله به جاي تابع 
W

2
W، تابع 

2

1
) مینیمم کرد که 8-2را با درنظر گرفتن قید ( 

W.WTاین تابع به صورت 

2

1
  شود. نوشته می

شود. تابع لاگرانژ براي این مسئله به براي حل این مسئله از روش ضرایب لاگرانژ استفاده می

  شود: صورت زیر نوشته می

    



n

i
i

T
ii

T
p bybL

1

1
2

1
X.WW.W,,W                                             ( 2-9 ) 
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سازي تابع لاگرانژ با درنظر گرفتن  ها ضرایب نامعین لاگرانژ هستند. اکنون هدف مینیممiکه در آن 

0i نسبت به 9-2( ي است. اگر از رابطه (b  وW  مشتق بگیریم و مساوي صفر قرار دهیم مقدار

  .آید به دست می W ي بهینه







 N

i
iii y

L

1

0 XW
W


                                                                         ( 2-10 )

 







 N

i
ii y

b

L

1

00 
                                                                                             ( 2-11 )

 

) 9-2( ي ) را در خود رابطه10-2( ي به دست آمده از مشتقات جزیی رابطه Wحال اگر مقدار 

  هاي برداري به صورت زیر به دست خواهد آمد: ي اساسی ماشین قرار دهیم معادله

  
 


N

i
j

T
ijiji

N

j

N

i
id yyL

1 11 2

1
XX

                                                      ( 2 -12 )
 

) و 13-2ودیت () با توجه به دو محد12-2ي ( هاي برداري حل معادله بنابراین هدف در ماشین

  باشد: ) می14- 2(

0i                                                                                                       ( 2 -13 ) 





N

i
ii y

1

0                                                                                                ( 2 -14 ) 

  آید: نیز به کمک قید زیر به دست می b ي مقدار بهینه

i
T

ii

i

i
T yby

y
b X.WX.W 

1                                                       ( 2 -15 ) 

را محاسبه  b ي ي بردارهاي پشتیبان، مقدار بهینه گیري روي همه متوسطالبته بهتر است که با 

  تري به دست آید: کرد تا در عمل الگوریتم مقاوم

 



SVN

i
i

T
i

SV

y
N

b
1

1
X.W

                                                                           ( 2-16 )
 

ترین  توان به بهینه ) می16-2ي ( ) و استفاده از رابطه12-2سازي ( ي بهینه با حل مسئله
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هاي جدید  بندي نمونه جداساز براي طبقه  ي جداساز دست یافت و سپس از این ابرصفحه ابرصفحه

  ]. 39[استفاده نمود 

  

  ي نرمي حاشیههاي دو کلاسه با ایدهبندي خطی سیستمطبقه-ب-2-2-3-2

هـایی   ) نشان داده شده است، داده7-2طور که در شکل( هاي خطی همان گاهی اوقات در سیستم

اند. در این حالـت بـا اسـتثناء در نظـر گـرفتن ایـن        بندي شده حضور دارند که در کلاس اشتباه طبقه

 هاي آموزشی را به صورت خطی از هم جدا کرد. بـراي چنـین شـرایطی   توان دادههاي اشتباه، می داده

. در ایـن روش یـک   ]40[ مطرح شـد  1995در سال  2و کورتس 1پنایکاي نرم توسط و ي حاشیه ایده

دهد. در  را نشان می iXي  بندي اشتباه براي هر داده شود که میزان خطاي طبقه معرفی می iمتغیر 

  شود.صورت زیر تعریف می) بهینه شده، به19-2) و (18-2این حالت تابع هدف که با توجه به دو قید(





N

i
i

T
bW CMin

12

1
W.W,

                                                                       ( 2-17 )
 

  ii
T

i by  1X.W                                                                                              ( 2-18 ) 

  



N

i
iF

1

                                                                                                              ( 2-19 ) 

هـا و مینـیمم کـردن خطاسـت. بـا       ضریب تنظیم جهت ماکزیمم کردن حاشیه Cي فوق  که در رابطه

  توان تابع لاگرانژ را چنین نوشت: که بزرگتر از صفر هستند می βو  α درنظر گرفتن ضرایب لاگرانژ

      
 


N

i
ii

N

i

N

i
ii

T
iii

T
p byCbL

11 1

1
2

1
 X.WW.W,,,,W

  ( 2-20 )
 

و W ،b) نسبت به 20-2( ي اگر از رابطه
i  مقـادیر   ،مشتق گرفته و مساوي صفر قرار داده شـود

  :دنآی زیر به دست می

                                                 
1 Vapnik 
2 Cortes 
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





 N

i
iii y

L

1

0 XW
W

                                                                          ( 2-21 ) 







 N

i
ii y

b

L

1

00                                                                                   ( 2-22 ) 

C
L

ii 






0                                                                                ( 2-23 ) 

الت خطی هاي برداري در ح ي اساسی ماشین ، معادله)20-2بط در رابطه (ابا قرار دادن این رو

  ي زیر خواهد بود:معادلهکه به صورت  آید ناپذیر به دست می جدا

   
  


N

i

N

i
j

T
ijiji

N

j
id yyL

1 1 12

1
XX

                                                      ( 2-24 )

 

  باشد: ) می26-2) و (25-2) با توجه به دو محدودیت (24-2ي ( در این حالت هدف حل معادله

Ci 0                                                                                                 ( 2-25 ) 





N

i
ii y

1

0                                                                                                 ( 2-26 ) 

  

 

ξهاي خطی جدا ناپذیر با میزان خطاي  سیستم): 7- 2شکل (
i

 ]38[ 

  

هاي  ناپذیر خطی مشابه با سیستم اي جداه شود، تابع هدف سیستم گونه که مشاهده می همان

X 

Y 
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در این . ]41[ هستند Cداراي کران بالاي  iبا این تفاوت که ضرایب لاگرانژ پذیر خطی است  جدا

باید ، آورد بندي کننده را فراهم می ابلیت کنترل ظرفیت اضافی در طبقهقکه نیز  Cپارامتر حالت 

  .تعیین شود

  

  هاي بردار پشتیبانبا ماشین 1بندي غیر خطیطبقه-پ-2-2-3-2

هاي آموزشی به صورت باشد، دادهترین حالت به موارد واقعی میدر این حالت که نزدیک

نام دارد  2شوند. بردارهاي ورودي به فضایی با ابعاد بالاتر که فضاي ویژگیجدا میغیرخطی از هم 

به صورت  iXشود. در این فضاي جدید، نگاشت بردار  نگاشته می iX شود. سپس  نمایش داده می

ها بپردازد در حالی که فضاي  ي دادهتواند به جداساز در این فضاي بالاتر ماشین بردار پشتیبان می

) 8-2اي از این فرایند در شکل ( ورودي در همان حالت غیرخطی باقی مانده است. شماتیک ساده

  .] 39[نشان داده شده است 

  

 

 ]38[ هاي ورودي ارجاع داده شده به فضاي بالاترداده): 8- 2شکل (

                                                 
1 Nonlinear classification 
2 Feature space 



 

40 

 

  

  صورت زیر بازنویسی کرد:فضاي بالاتر به هاي خطی را باید دربنابراین روابط موجود در سیستم

 



N

i
iii y

1

XW                                                                                                     ( 2-27 ) 

   
 


N

i

N

j
j

T

iiii yyb
1 1

X.X                                                                   ( 2-28 ) 

ضرب  1909در سال  1ربه منظور کم کردن حجم محاسبات به دلیل زیاد شدن ابعاد، تئوري مرس

داخلی    ji X.X   را به صورت تابع کرنل jiK X,X که به آن   در فضاي ویژگی معرفی کرد

  یابد:غییر می) به صورت زیر ت28-2ي (در نتیجه رابطه .]42گویند [ کرنل مرسر می

 
 


N

i

N

j
jiiii Kyyb

1 1

X,X
                                                                       ( 2-29 )

 

هاي غیرخطی را ي جداساز بهینه در سیستمي ابرصفحهتوان معادلهبا استفاده از ترفند کرنل می

  ي زیر نوشت:صورت معادله به

    bKyxd
N

j
jiii

N

i

 
 11

X,X                                                                   ( 2-30 ) 

 جداساز را می توان بدون محاسبه ي صفحهي  معادله، مقدار شود میگونه که مشاهده  همان iX  در

صفحه  ي تنها کافیست که از کرنل مناسب براي حل معادله و به دست آوردخطی هاي غیرسیستم

  .استفاده شود

اند که بسته به شرایط،  هاي مختلفی در ریاضیات براي استفاده در فضاي ویژگی معرفی شده کرنل

ي بین پارامترهاي مدل  گیرند. بعضی از این توابع کرنل که در واقع ارتباط دهنده مورد استفاده قرار می

  .]39[اند  ) گردآوري شده1-2و هدف هستند در جدول (

  

                                                 
1 Mercer 
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 توابع کرنل در فضاي ویژگی): 1-2ل (جدو

 تابع کرنل بندينوع طبقه

 خطی   j
T
ijiK XXXX ,  

 اي از درجه چند جمله   1 j
T
ijiK XXXX , 

 گوسین یا نمایی  2

2

2

ji

eK ji

XX

XX



, 

 پرسپترون چند لایه     j
T
ijiK XXXX tanh, 

شرایط ي مسائل کلیه

 مرزي

     
  2/sin2

2/1sin
,

ji

ji

ji

n
K

XX

XX
XX






  

  

  هاي خطیبردار پشتیبان رگرسیونر براي سیستم-ت-2-2-3-2

پنایک و همکارانش پیشنهاد اتوسط و 1996براي آنالیز رگرسیون در سال  SVM یک روش از 

پیدا نمودن  SVR. هدف ]43[ شودنامیده می (1SVR)شد که این روش بردار پشتیبانی رگرسیونگر 

. به برازش یابد Xi , yiبراي هر جفت  ɛبا کمترین انحراف از کمیتی مانند  يتابعی است که بر داده

ها با در نظر  ي جداساز است که بر روي دادهصفحه یک ابر در این حالت تابع رگرسیونعبارت دیگر، 

صورت زیر رگرسیون به. بنابراین تابع ها، برازش می یابد ابرصفحه و دادهگرفتن کمترین مربع خطا بین 

  :شودبیان می

  bxf T  X.W                                                                                        ( 2-31 ) 

                                                 
1 Support vector regressioner  
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) و 32-2با توجه به دو قید ( Wکمترین مقدار ممکن براي  شود که جا نیز تلاش میدر این

  .به دست آید )2-33(

 by T
i XW .                                                                                      ( 2 -32 )

 

 by T
i XW .                                                                                     ( 2-32 ) 

بیشتر باشد، بنابراین براي این حالت تابع حساسیت ԑ برخی خطاها ممکن است از مقداربرخی مواقع، 
1 

 رمتغی یا
i شود:صورت زیر بیان میشود که به معرفی می 

)2 -34                                                                            (
0if

otherwise

 


 

 
 



  

  کند.صورت شماتیکی این حالت را بیان میبه )9-2شکل (

  

 

 ]ε ]44تابع حساسیت به مقدار ): 9-2شکل(

  

 ) نوشته شود35-2صورت تابع اولیه (تواند به  هاي بردار می بنابراین رگرسیون خطی براي ماشین

W وسازي خطاي کلی  مینیمم ،هدف  که در آن
) 38-2(   ) و37-2)، (36-2با توجه بـه قیـدهاي (   

  ست. ا

                                                 
1 ε-sensitivity 
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 



N

i
iip CL

12

1
W                                                                            ( 2-35 ) 

  i
T

i by XW .                                                                               ( 2-36 ) 

  i
T

i by XW .                                                                               ( 2-37 ) 

0ii X,                                                                                                  ( 2-38 ) 

خواهد ساخت و تنها تابع هدف مجموع مقادیر خطا را مینیمم هاي رگرسیون،  در این نوع از مدل

تـابعی از   حل، باشد، بنابراین راه εها بیش از که خطاي آن خواهند گرفتهایی مورد استفاده قرار  نمونه

  .]45[ها خواهد بود  این نمونه

سازي لاگرانـژ بـراي تبـدیل     )، باید از بهینه35-2ت (سازي داراي محدوی ي بهینه حل مسئله براي

گیري  ر نظر گرفتن تابع لاگرانژ و مشتقبدون محدودیت استفاده نمود. با د ي این معادله به یک معادله

) بـه  40-2و ( )39-2، دو معادله به صورت (bو  Wون محدودیت نسبت به دو پارامتر از تابع هدف بد

  آیند.  دست می

  i

N

i
ii XW 




1

                                                                                     ( 2-39 ) 

  0
1




N

i
ii                                                                                           ( 2 -40 ) 

به دست  )35-2( ي ، در معادلهW) براي مقدار 39-2( ي به دست آمده از معادله ي با قرار دادن رابطه

خواهد نوشته  ي زیر ت معادلهر به صورهاي بردار رگرسیون ي اساسی ماشین معادلهآمده از تابع لاگرانژ، 

  شد:

        
 


N

i
iiiiiiij

T

i

N

i

N

j
iid yL

11 12

1
 XX .                 ( 2-41 ) 

  با توجه به این که:

  Cii  0                                                                                         ( 2-42 ) 
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  هاي غیر خطیبردار پشتیبان رگرسیونر براي سیستم-ث-2-2-3-2

از  Wشد، مقدار بهینه  بیانهاي خطی  گونه که در بحث بردار پشتیبان رگرسیونر در سیستم همان

ي  رابطه  i

N

i
ii XW 




1

 خطـی تبـدیل بـه    هـاي غیر  آید که این رابطه در سیسـتم  به دست می

ي  رابطه   i

N

i
ii XW 




1

مشـکلی   شود، همان میاي که در این حالت ایجاد  شود. مسئله می 

 مقـدار  بـه دسـت آوردن  خطی وجود دارد و آن بردن بـه فضـاي بـالاتر و     هاي غیر است که در سیستم

 iX  ي  قـه هـا از ح  بنـدي داده  طبقـه است که مقدار آن ناشناخته است. در این شرایط مانند حالت

 مقدار ي شود تا بتوان بدون محاسبه کرنل استفاده می iX هـاي موجـود،   و تنها با استفاده از کرنل 

ي جداسـاز   ي صفحه شده، رابطهاساس مطالب بیان ها برازش نمود. بر مدل ریاضی را بر دادهترین  بهینه

خطی به صورت هاي غیر در سیستم  by
N

i
i

T
i  

1

XW  بـه   ي گردد. با قـراردادن رابطـه   بیان می

 هـاي بـردار   را براي ماشین )43-2(اساسی  ي توان معادله ، می)39-2( ي در رابطه W دست آمده براي

  معرفی نمود.به صورت زیر خطی هاي غیر رگرسیونر در سیستم

          bKby ji

N

i

N

j
ij

T

i

N

i

N

j
iii  

  

XXXX ,
1 11 1

                      ( 2-43 ) 

 به محاسبه مقدار نیازي) 43-2( ي با در نظر گرفتن رابطه iX  نیست و مقدارb   از این رابطـه

  .]45[شود  محاسبه می

خطـی   هـاي غیـر   هاي دیگري که در سیسـتم  پشتیبان در قیاس با مدل هاي بردار عملکرد ماشین

بـه کارگرفتـه شـده،     يهـا  یسـتم ها در اکثـر س  بالاي این ماشین وجود دارد، حاکی از قدرت و عملکرد

ی ارائه شده توسط ماشین بردار براي یک رگرسیون مدل ریاض است.خطی  هاي غیر در سیستم خصوصاً

  ) نشان داده شده است. 10-2غیرخطی در شکل (
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  مدل ارائه شده توسط ماشین برداري براي سیستم غیرخطی): 10- 2شکل (

  هاي انتخاب شدهارزیابی اعتبار مدل -4- 2-2

مختلفی از یک جمعیت هاي بینی نمونهبراي اطمینان از این که مدل به دست آمده توانایی پیش

گیـرد.   ي پارامترهـاي آمـاري صـورت مـی    را داراست، باید مدل را ارزیابی کرد. این ارزیابی با محاسـبه 

  نامه، در ادامه توضیح داده خواهد شد.ي ریاضی پارامترهاي آماري استفاده شده در این پایانرابطه

ب شده در مراحل قبل، از روش ارزیابی هاي انتخابه منظور ارزیابی اعتبار مدل :1ارزیابی تقاطعی

شـوند و بـا   ها کنار گذاشته مـی شود. در این روش، هر بار تعداد معینی از مولکولتقاطعی استفاده می

هـاي کنـار گذاشـته    شود. سپس خاصیت مورد نظر براي مولکولها، مدلسازي انجام میي مولکولبقیه

اي کـه  ها، حداقل یکبار در دسـته شود تا تمام مولکولیشود. این کار آنقدر تکرار م بینی میشده پیش

هاي کنار گذاشته شده، این روش بـه  کند، قرار گیرند. بسته به تعداد مولکولدر مدلسازي شرکت نمی

LGO) وحذف چندتایی (LOO( 2ي حذف یکتاییدو شیوه
ي ) قابل انجام اسـت. در شـیوه  4LMOیا  3

LOO هـا انجـام   ي مولکـول ها کنار گذاشته شده و مدلسازي بـا بقیـه  هر بار یک مولکول از سري داده

هـا، بایـد ایـن عمـل صـورت      هاي سري دادهپذیرد. بدیهی است که در این حالت، به تعداد مولکول می

شـود.  ها کنـار گذاشـته مـی   هاي سري دادههر بار یک چندتایی از مولکول LGOي گیرد، اما در شیوه

هایی بسـتگی  به تعداد مولکول LGOاست. تعداد دفعات انجام عمل  LOOمانند  LGOي مراحل بقیه

                                                 
1 Cross validation 
2 Leave one out (LOO) 
3 Leave group out (LGO) 
4 Leave multiple out (LMO) 
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  شوند.دارد که هر بار کنار گذاشته می

: به عنوان یک شاخص براي بیان دقت خـط رگرسـیون بـرآورد شـده، بـه کـار       1ضریب تعیین

ي توضیح داده شده توسط متغیر مسـتقل اسـت.   ي نسبت تغییرات متغیر وابستهدهندهرود و نشان می

Rبه عنوان مثال 
توانـد  درصد تغییرات در متغیر وابسته می 43/92دهد که نشان می 9243/0برابر با  2

  ي ریاضی مربوط به ضریب تعیین به صورت زیر است:توسط متغیر مستقل توضیح داده شود. رابطه

2 SSR SSE
1

SST SST
R                                                                                                   ( 2-44 ) 

SSRکه 
ي متغیر وابسته بینی شده)، بیانگر مجموع مربعات انحراف مقادیر پیش45-2ي (طبق رابطه 2

 از میانگین مقادیر آن است.

 
n

2

i=1

ˆSSR iy y                                                                                                   ( 2-45 ) 

SST
) نشانگر مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیـر وابسـته از میـانگین    46-2ي (طبق رابطه 3

  آن است. مقادیر

 
n

2

i=1

SST iy y                                                                                                  ( 2-46 ) 

�yکه در این روابط، 
i

y ي متغیر وابسته،بینی شدهمقدار پیش 
i

در هـر   �yمقدار واقعی متغیـر وابسـته و    

  رابطه، میانگین مقادیر متغیر وابسته است.

4SSE بینی شده براي آن نیز مبین مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیر وابسته از مقادیر پیش

  است.

 
n

2

i=1

ˆSSE i iy y                                                                                                  ( 2-47 ) 

                                                 
1 Determination coefficient (R2) 
2 Sum square regression (SSR) 
3 Sum square total (SST) 
4 Sum square error (SSE) 
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  :ان نوشتتوبنابراین با توجه به روابط فوق می

 

 
2 1

2

2

1

ˆ
1

n

i
n

i

i i

i

y y
R

y y













                                                                                         ( 2-48 ) 

)، اگر تمام مشاهدات بر روي خط برازش شده قرار گرفته باشـند، یعنـی بـه ازاي    48-2ي (طبق رابطه

yتمام نقاط 
i
= y�

i
Rباشد، مقدار  

شود کـه   شود و هر گونه انحرافی از این حالت باعث میبرابر یک می 2

Rمقدار 
  .از یک کوچکتر شود 2

  آید:) به دست می49-2ي (نیز از رابطه MSE يآماره): MSE( میانگین مربع خطاها

 
n 2

i ii=1
ˆ

MSE
y y

n





                                                                                            ( 2-49 ) 

  :(MAE) 1میانگین خطاي مطلق

1
ˆ

MAE

n

i ii
y y

n






                                                                                              ( 2-50 ) 

  :(AAD) میانگین مطلق انحراف

1

ˆ

AAD 100

n i i

i
i

y y

y

n





 


                                                                                    ( 2-51 ) 

  :(SEP) 2بینیخطاي استاندارد پیش

 
2

1
ˆ

n

i ii
y y

SEP
N







                                                                                         ( 2-52 ) 

  :(Bias) 3میانگین انحراف

 
1

ˆ

100

n i i

i
i

y y
y

Bias
N





 


                                                                                ( 2-53 ) 

                                                 
1 Mean absolute error (MAE) 
2 Standard error off prediction (SEP) 
3 Average deviation (Biase) 
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  :(Dmax) 1ماکزیمم انحراف

max

ˆ
max 100 i i

i

y y
D

y

 
   

 
                                                                                      ( 2-54 ) 

ي کمیت مورد نظر برحسب مقادیر تجربی بینی شدهدر این نمودار مقادیر پیشنمودار برگشت: 

) به دست آمده از نمودار، پراکندگی نقاط اطراف خط 2Rشود و به کمک ضریب همبستگی (رسم می

2 ي تغییرات بین صفر و یک است. اگرشود. محدودهبرگشت تعیین می 1R   باشد، همبستگی کاملی

2ترنـد. امـا اگـر    بینی شده به واقعیت نردیـک ها وجود دارد و نتایج پیشبین داده 0R   بـین  باشـد ،

  گونه همبستگی وجود ندارد.ها هیچ داده

بینـی  مانده، اختلاف بـین مقـادیر پـیش   خطاي باقی منظور از عبارت نمودار خطاي باقی مانده:

ي دهنـده شده و مقادیر تجربی است. اگر پراکندگی در دو طرف نمـودار صـفر باشـد، ایـن امـر نشـان      

نقاط، در این نمودار، در یک طرف صـفر باشـد، ایـن بـدان     ي تصادفی بودن خطاهاست. ولی اگر عمده

  داري رخ داده است.معناست که خطاي جهت

تصادفی نیـز روشـی    -Yها یا به عبارتی آزمون آزمون تصادفی کردن داده :2تصادفی-Yآزمون 

شد. باها میبراي ارزیابی اعتبار مدل است که هدف این روش بررسی هر گونه ارتباط تصادفی بین داده

ي داده ،گیـري، بـه جـاي پاسـخ درسـت     در این روش به متغیر وابسته یا همان خاصـیت مـورد انـدازه   

هاي تجربـی  هاي تصادفی و دادهشود. اگر تفاوت چشمگیري بین نتایج حاصل از دادهتصادفی داده می

  ي صحت واعتبار کار است.دهندهباشد نشان

  

  

  

                                                 
1 Maximum deviation (Dmax) 
2 Y- randomization test 
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  فصل سوم

ي مایعات یونی برحسب بینی دانسیتهپیش

  هاي غیر خطیدما و فشار با استفاده از روش
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و " ماشین بـردار پشـتیبان  "و  "ي عصبی مصنوعیشبکه"نامه از دو روش غیر خطی در این پایان

ي مایعـات یـونی مختلـف در    بینـی دانسـیته  هاي بر مبناي روش سهم گروه براي پـیش کنندهتوصیف

سـازي توسـط ایـن دو روش    فشار استفاده شده است. در ادامه، مراحل مدلي وسیعی از دما و گستره

  شرح داده خواهد شد.

  

  هاانتخاب سري داده -3-1

مایع یونی در  188ي مربوط به نقطه داده 3107ي مایعات یونی، بینی دانسیتهبه منظور پیش

ي دما و فشار محدودهآوري گردید. نام این ترکیبات، به همراه ي وسیعی از دما و فشار جمع گستره

گزارش  در پیوست )1-(پ جدولها، تعداد نقاط مورد استفاده از هر ترکیب و مرجع مربوطه در آن

  شده است.

  

  ها به روش سهم گروهانتخاب توصیف کننده -3-2

ها از روش سهم گروه استفاده شده است. بـراي ایـن   نامه براي انتخاب توصیف کنندهدر این پایان

گـروه   33مـایع یـونی،    188ا به اجزاي مختلف شکسته شـدند کـه در نهایـت بـراي     همنظور، مولکول

ي مایعات یـونی  هاي روش سهم گروه براي همه) توصیف کننده3-1ساختاري بدست آمد. در جدول (

هاي ساختاري موجود در ترکیبات مورد بررسی همـراه بـا   نشان داده شده است. تعداد هر یک از گروه

  ي عصبی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان انتخاب شدند.وان ورودي براي شبکهدما و فشار به عن
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 SVMو  ANNهاي ي مدلسهم گروه براي توسعه هاي انتخاب شده به روشگروه): 1-3جدول (

  ي گروهشماره  نماد گروه  ساختار شیمیایی  توضیحات

  کربن نوع اول انتهایی

X  هـا مثـل      = هر اتم انتهایی یا گروهـی از اتـم

-COO- ،-SO2- ،-O- 

C

H

H
H

X

  

CH3 1  

  کربن نوع دوم

Xها= هر اتم انتهایی یا گروهی از اتم  
C

H

X
H

X

  

CH2  2  

  کربن نوع سوم

X =F ،NH2 ،-COO- ،OH 
C

X

X
H

X

  

CH 3  

 -Cکربن نوع چهارم و 

C

X

X

X      

C

X

X
X

X

  

C  
4  

  کربن نوع دوم داخل حلقه

C

NH

H
  

CH2® 5  

  کربن نوع سوم داخل حلقه

C

N

H

X

  

-CH®  6  
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 )1-3جدول ( يادامه 

=CH-  با کربنsp2 داخل حلقه  

C

N

H

   

N

C

N

C

H

H    

=CH® 7  

=CH-  با کربنsp2 
C

X

  

C® 8  

H  گروه هیدروکسیل O X
  

-OH 9  

  اکسیژن داراي باند یگانه
O X

     
O XX

 

-O
 

10  

OX  اکسیژن داراي باند دوگانه
  

=O 11  

  هاي استري و کربوکسیلاتگروه

C X

O

OX

    

C X

O

O

  

COO 12  

  گروه آمین نوع اول

N

H

X

H

  

-NH2 13  

هاي نیتروژن داراي پیوندهاي یگانه با اتم

  دیگر
N

X

X X
X    

N XX
 

-N
 

14  

هاي نیتروژن داراي پیوندهاي یگانه با اتم

  دیگر داخل حلقه

N

X X           

N

X  

-N® 15  

  نیتروژن داراي پیوند دوگانه داخل حلقه

N

X  

=N® 16  

X=C- ،N- ...و  CNX
 

-CN 17  

  و گروه فلوئورو -Fآنیون 

 
F X

    
F

  

F
  

18  

  و گروه کلرو -Clآنیون 
Cl    ClX  

Cl 19  
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 )1-3جدول ( يادامه 

Br  و گروه برمو -Brآنیون 
    

Br X
  

Br
 

20  

  گروه یدو
I

  

I 21  

X= (کربن نـوع اول)،   ترکیبات آلیفاتیک

P  و... F ،-O- ،=Oاتم 

X

X X

X    

P

X

X

X

X

X

X
     

P

X

XX

X  

P 22  

X=  اتمF ،COO ...و  

B

X

XX

X  

B 23  

X= (کربن نوع اول) ترکیبات آلیفاتیک  

S

X

X X  

S
  

24  

X= (کربن نوع دوم) ترکیبات آلیفاتیک  SHX
  

-SH 25  

X=  اتمO- ،N- ...و  

S

O

O

X X

  

-SO2- 26  

X=  اتمCl ،Br 

Al

X

XX

X  

Al 27  

X=  اتمCl 

Ga

X

X

XX

  

Ga 28  

X=  اتمCl 

In

X

XX

X  

In 29  

X=  اتمF 

Nb

X

X

X

X

X

X
  

Nb 30  

X=  اتمF 

Sb

X

X

X

X

X

X

  

Sb 31  

X=  اتمF  
Ta

X
X

XX

X

X
  

Ta 32  
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 )1-3جدول ( يادامه 

X=  اتمF  

W

X XX

X X

X X  

W 33  

  

لازم به تذکر است که براي تعیین مقدار هر گروه ساختاري به این صورت عمل گردید که، مقـدار  

کننده وقتی که ترکیب مورد نظر فاقد گروه ساختاري معـین بـود، صـفر، و زمـانی کـه گـروه       توصیف

در نظـر گرفتـه شـد. بـه طـور مثـال، بـراي ترکیـب                      nبار در ترکیـب ظـاهر شـده بـود،      nساختاري 

) 1-3(، که ساختار آن در شکل [PF6][Prmim]متیل ایمیدازولیوم هگزا فلوئورو فسفات، -3-پروپیل-1

  هاي ساختاري مولکول به این صورت خواهد بود:نشان داده شده است، تعداد هر یک از گروه

  

N N

P

F F

FF
F

F

 

  متیل ایمیدازولیوم هگزا فلوئورو فسفات- 3- پروپیل- 1): 1- 3شکل (

  

  1= [®=+N<]تعداد گروه   2= [-CH2-]تعداد گروه 

  1=[P]تعداد اتم   2= [CH3-]تعداد گروه 

  6=[F]تعداد اتم   3= [®-CH=]تعداد گروه 

    1= [®-N<]تعداد گروه 

  

هاي حاصل از روش سهم گروه به صورت ورود اجباري به شـبکه داده  کنندهبا توجه به این که توصیف

ها را انتخـاب کـرده، در   کنندهها را حذف نمود و بهترین توصیفتوان هیچکدام از آنشوند لذا نمیمی
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هـا در مـاتریس   کننده، ترتیب قرار گیري توصیف1CRاین حالت فقط با استفاده از روش مرتب سازي 

ها با خاصـیت  کننده این است که همبستگی توصیف CRسازي شود. منظور از مرتبورودي تعیین می

ب کاهشی این مقدار در ماتریس ها به ترتیکنندهمورد نظر، یعنی دانسیته، تعیین شده و سپس توصیف

انجام گردید و مقادیر  SPSSتوسط نرم افزار  CRسازي ورودي مرتب شوند. محاسبات مربوط به مرتب

ي دمـا و فشـار بـا دانسـیته در جـدول        هاي حاصل از روش سهم گروه بعلاوهکنندههمبستگی توصیف

  ) ارائه شده است.3-2(

                                                 
1 Correlation ranking (CR) 
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  با دانسیته GCMهاي روش کنندهمقادیر همبستگی توصیف ):2-3جدول (

ي  شماره  1  2  3  4  5  6  7  8  9  10  11  12  13  14  15  16  17

  گروه

CH  -OH Cl  CH2® -CN -NH2 =CH® N=® COO  -N  -N® P C  -SO2- CH3 F CH2  گر توصیف  

-0/135 -0/159  -0/163 0/219  -0/236 -0/250 0/401 0/433 -0/505 0/536 0/560 -0/580 0/595 0/649 -0/672 0/684  -0/758  

  

ضریب 

  همبستگی

  

 )2-3جدول ( يادامه 

ي  شماره  18  19  20  21  22  23  24  25  26  27  28  29  30  31  32  33  34  35

  گروه

=O -O  I Ga In Nb B دما  Al Sb S  فشار  -SH -CH® Ta C®  W Br گر توصیف  

ضـــــریب  0/118 0/102 0/100 0/092 0/087- 0/074- 0/067 0/064 0/060 0/055- 0/052- 0/044- 0/041 0/030 0/019 0/018 0/009 0/001-

  همبستگی

56
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  هابندي دادهدسته -3-3

مایع یونی که برابر بـا   188هاي جمع آوري شده از مراجع مختلف براي در این مرحله، نقطه داده

نقطـه) و   419نقطه)، ارزیـابی (  2270ي آموزش (باشد، به طور تصادفی به سه دستهنقطه می 3107

  بندي شدند.نقطه)تقسیم 418تست (

  

هاي کنندهي عصبی مصنوعی با استفاده از توصیفسازي مدل شبکهبهینه -3-4

  )GCM-ANNها (حاصل از روش سهم گروه

که از روش سهم گروه به دست آمدند به همراه دو متغیر تجربی دما و فشـار  اي کنندهتوصیف 33

ي متنـاظر بـا   ي عصبی مصنوعی داده شدند. خروجـی شـبکه نیـز دانسـیته    به عنوان ورودي به شبکه

) و lmمـارکوارت ( -براي آمـوزش شـبکه، دو آلگـوریتم آموزشـی لـورنبرگ      دهد.ها را نشان میورودي

) و tan sigبراي انتخاب تابع انتقال مناسب، دو تابع انتقال تانژانـت سـیگموئید (  )، و brتنظیم بایزین (

) مورد استفاده قرار گرفتند که از ترکیب این دو آلگوریتم و دو تابع انتقال، log sigلگاریتم سیگموئید (

ي لایه هايتعداد نرونها باید ي عصبی مختلف طراحی گردید. در هر یک از این شبکهچهار نوع شبکه

ي هر یک از این پارامترهـا زمـانی اسـت کـه     مقدار بهینه د دور آموزشی بهینه گردند کهتعدا پنهان و

سـازي ایـن دو   مقدار باشد. براي بهینـه  داراي کمترین ) براي سري ارزیابیMSE( میانگین مربع خطا

بـا   10تا  2ي پنهان از یهزمان استفاده شد به این صورت که تعداد گره در لاپارامتر از روش تغییر هم

هاي ي ترکیبدر نظر گرفته شدند و به ازاي همه 10با گام  100تا  10و تعداد دور آموزشی از  1گام 

ي عصبی مصنوعی طراحی شده آموزش داده شدند. نتایج حاصـل از  ممکن این دو پارامتر، چهار شبکه

ارائـه شـده اسـت. در هریـک از چهـار       )6-3) تـا ( 3-3این محاسبات، براي سري ارزیابی در جـداول ( 

ي بهینه براي سري ارزیابی، به عنوان شبکه MSEي داراي کمترین مقدار ي طراحی شده، شبکه شبکه

  انتخاب گردید.
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یم بایزین و تابع با الگوریتم آموزشی تنظ GCM-ANNي سري ارزیابی براي شبکه MSEمقادیر  ):3-3جدول (

  سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت انتقال لگاریتم

    ي پنهانتعداد گره لایه

10  9  8  7  6  5  4  3  2  

82/746 76/716 20/353 116/477 168/514 100/698 84/241 102/993 501/371 10    

  

  

  

  دورآموزشی

37/979 40/937 37/414 41/803 42/327 38/862 40/317 39/661 319/441 20  

33/656 35/156 22/630 34/466 35/398 34/125 37/885 35/517 186/404 30  

31/292 32/543 31/700 32/450 33/687 32/063 36/855 35/289 87/271 40  

30/143 31/04 30/809 31/383 27/952 30/850 35/494 34/702 20/839 50  

29/575 20/013 19/953 29/968 15/631 30/474 30/083 34/217 83/749 60  

18/853 19/011 29/216 28/558 2/760 30/351 28/987 33/852 83/510 70  

28/018 28/056 17/175 27/561 9/404 30/173 28/447 33/345 83/547 80  

12/410 17/338 11/787 26/922 25/832 29/959 7/085 8/323 83/510 90  

27/016 26/973 26/609 12/563 8/559 6/937 28/464 33/374 83/510 100  

  

مارکوات - با الگوریتم آموزشی لورنبرگ GCM-ANNي سري ارزیابی براي شبکه MSEمقادیر ): 4-3جدول (

  و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

    ي پنهانتعداد گره لایه

10  9  8  7  6  5  4  3  2  

547/007 116/846 52/520 68/604 31/511  52/965 89/026 50/257 711/689 10    

  

  

  

  دورآموزشی

748/455 41/342 234/180 99/773 15/136 28/338 23/541 170/366 553/927 20  

270/684 34/308 98/346 77/036 14/161 30/483 23/481 120/887 413/135 30  

124/364 32/090 125/603 70/447 32/688 29/919 14/668 47/811 767/692 40  

156/744 18/018 156/343 67/328 24/498 19/319 14/227 57/606 182/227 50  

105/362 27/709 96/605 62/604 22/662 9/089 24/336 47/086 129/218 60  

92/881 15/938 87/316 43/727 29/147 18/864 34/364 176/140 109/213 70  

52/983 6/237 257/299 35/356 29/206 20/063 14/365 75/344 99/214 80  

44/003 24/948 157/296 27/693 27/595 16/946 14/301 47/879 69/216 90  

36/827 24/880 107/296 17/854 28/555 6/675 12/244 27/848 29/224 100  

  



 

59  

با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و  GCM-ANNي سري ارزیابی براي شبکه MSEمقادیر ): 5-3جدول (

  تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

    ي پنهانتعداد گره لایه

10  9  8  7  6  5  4  3  2  

75/712 83/649  42/579 131/339 153/311 97/247 108/485 72/346  365/480 10    

  

  

  

  دورآموزشی

34/407 44/785 31/735 34/793 31/860 136/208 47/572 54/581 145/040 20  

28/115 29/888 27/039 28/248 29/384 34/001 45/866 48/547 251/829 30  

45/943 26/291 26/334 46/161 17/330 30/303 37/994 43/636 82/159  40  

14/146 15/775 16/287 25/308 46/725 27/685 41/796 8/580 54/688 50  

24/046 55/376 55/943 35/000 27/071 6/864 35/545 35/545 48/087 60  

34/071 24/854 15/330 24/559 26/648 27/470 25/205 36/335 11/506 70  

13/962 44/687 24/419 14/490 25/866 27/536 46/137 36/363 46/090 80  

83/836 94/550 5/895 24/641 15/374 17/638 36/363 36/364 46/099 90  

23/725 24/461 23/582 24/740 6/282 27/754 35/796 26/364 46/100 100  

  

مارکوات - با الگوریتم آموزشی لورنبرگ GCM-ANNي سري ارزیابی براي شبکه MSEمقادیر ): 6-3جدول (

  متفاوت و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی

    پنهاني تعداد گره لایه

10  9  8  7  6  5  4  3  2  

47/096 31/940 410/376  483/023 111/933 91/237 691/832  84/754 211/670 10    

  

  

  

  دورآموزشی

11/782 16/594 170/778 108/022 361/917 47/857 330/340 180/516 408/958  20  

32/741 225/683 100/405 149/894 544/385 39/589 126/328 280/752 312/956 30  

18/110 205/106 99/460 48/880 100/676 18/896 21/781 70/499 101/940 40  

16/543 6/2711  22/689 150/311 98/332 183/283 64/285 100/827 91/986 50  

36/593 35/179 15/231 52/969 22/533 109/300 32/309 120/687 511/854 60  

25/930 55/251 45/251 15/741 13/942 158/350 98/389 180/664 91/603 70  

55/369 25/349 25/483 12/100 21/001 246/064 34/823 20/248 311/556  80  

4/612 95/458 105/611 148/141 214/057 31/271 334/391 80/031 52/863 90  

24/948 25/511 95/781 71/603 114/117 131/106 121/970 280/999 211/511 100  
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) گـزارش شـده اسـت. نتـایج     7-3( جدولهاي طراحی شده در ي پارامترهاي شبکهمقادیر بهینه

اي بـا آلگـوریتم آموزشـی تنظـیم بـایزین، تـابع انتقـال        دهد که شبکهموجود در این جدول نشان می

دور آموزشـی، داراي کمتـرین    70ي پنهـان و  نـرون در لایـه   6) با تعداد log sigلگاریتم سیگموئید (

ي بهینـه  اي با این مشخصات بـه عنـوان شـبکه   براي سري ارزیابی است. در نتیجه شبکه MSEمقدار 

  ي وسیعی از دما و فشار انتخاب گردید.ي مایعات یونی در گسترهبینی دانسیتهبراي پیش

  

هاي کنندهی مصنوعی مختلف با استفاده از توصیفهاي عصبي شبکهتوابع و پارامترهاي بهینه ):7-3جدول (

 حاصل از روش سهم گروه

  مدل يشماره  1  2  3  4

Train lm  Train br  Train lm  Train br   موزشآتابع  

Tan sig  Tan sig  log sig  log sig  پنهان يتابع انتقال لایه  

  پنهان يلایهتعداد نرون  6  9  8  10

  موزشآتعداد دورهاي   70  80  90  90

4/612  5/895  6/237  2/760  MSE  

  

تا  0/0005از  µي بهینه، مقدار ، با استفاده از شبکهµي ي بعد براي تعیین مقدار بهینهدر مرحله

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

) 2-3ي بهینه در شـکل ( حول نقطه µبدست آمد. نمودار مقدار میانگین مربعات خطا بر حسب  0/05

  رسم شده است.

  

  

  

  

  

  ي بهینهحول نقطه سري ارزیابی بر حسب تغییرات ممنتوم ، برايMSEنمودار میانگین مربعات خطا،): 2-3شکل (

ممنتــوم

0.040 0.045 0.050 0.055 0.060
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40

60

80

100
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هـاي روش سـهم گـروه    کننـده ي عصبی با توصیفي شبکهتوابع و مقادیر پارامترهاي بهینه شده

)GCM-ANNارائه شده است.8-3ي مایعات یونی در جدول (بینی دانسیته) براي پیش (  

  

  هاي سهم گروهکنندهي عصبی با استفاده از توصیفکهي شبتوابع و پارامترهاي بهینه شده ):8-3جدول (

  trainbr  تابع آموزش

 tansig  ي پنهانتابع انتقال لایه

  6  ي پنهانتعداد نرون لایه

  70  تعداد دورهاي آموزش

  μ  050/0پارامتر 

سري  MSEمقدار 

  ارزیابی

2/7600 

  

هاي حاصل کنندهسازي ماشین بردار پشتیبان با استفاده از توصیفبهینه -3-5

  )GCM-SVMها (از روش سهم گروه

هـاي بـردار پشـتیبان    ي مایعات یونی، روش ماشیندانسیته بینیروش غیرخطی دیگر براي پیش

هاي سـري تسـت   ي آموزش و تست تقسیم شدند. دادهدستهها به دو است. براي انجام این روش، داده

 ي عصـبی مصـنوعی اسـت. بـراي آمـوزش ماشـین بـردار       هاي سري تست در روش شـبکه همان داده

و پـارامتر کرنـل بهینـه     Cي پشتیبان باید پارامترهاي آن شامل تابع حساسیت وپنایک، پارامتر موازنه

تا  1000ي در بازه Cي ، پارامتر موازنه1/0تا  001/0ي زهگردند. بنابراین تابع حساسیت وپنایک در با

لازم بـه ذکـر اسـت کـه در     انتخاب گردیدنـد.   0/01تا  0001/0ي و پارامتر کرنل در بازه 1000000

پس از اجـراي  باشد. ماشین بردار پشتیبان که در این تحقیق استفاده شد نوع کرنل، کرنل گوسین می

براي سري تست انتخاب شـدند. نتـایج    MSEي پارامترها بر اساس کمترین مقدار برنامه، مقدار بهینه

  ) گزارش شده است.9-3حاصل از این بررسی در جدول (
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 GCM-SVMسازي پارامترهاي مقادیر بهینه ):9-3جدول (

MSE ي پارامتر موازنه  پارامتر کرنلC تابع حساسیت وپنایک  

343/5  0/01 1000  0/1 

325/2780 0/0055  1000  0/1 

303/0020 0/0010 1000  0/1 

328/0001 0/0005 1000  0/1  

367/0230 0/0001 1000  0/1 

303/0020 0/001 1000  0/1 

281/1840 0/001 1000  0/06 

110/8750 0/001 1000  01/0 

190/1010 0/001 1000  0/0055 

266/0940 0/001 1000  0/0010 

110/8750 0/001 1000  0/01  

29/1372 0/001 20000  0/01 

1/7340 0/001 420000  0/01 

4/0651 0/001 700000  0/01 

4/5714 0/001 1000000  0/01 

  

به  0/001و  420000، 01/0 مقادیردهد که ماشین بردار پشتیبان با ) نشان می9-3( جدولنتایج 

و پارامتر کرنل، به عنوان ماشین بهینه براي  Cي ترتیب براي تابع حساسیت وپنایک، پارامتر موازنه

  باشد.  ي مایعات یونی میبینی دانسیتهپیش

  

  هاارزیابی مدل -3-6

بـراي   GCM-SVMو  GCM-ANNي هاي غیرخطی بهینـه )، مدل5-3) و (4-3هاي (در بخش

کـه بـا    هایی بـود کننده ، توصیفهااین مدل ي مایعات یونی به دست آمدند. وروديبینی دانسیتهپیش
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ي بینـی دانسـیته  هاي بهینـه در پـیش  روش سهم گروه انتخاب شده بودند. در این بخش، توانایی مدل

گیرند که در ادامـه نتـایج حاصـل از    هاي مختلف مورد بررسی قرار میمایعات یونی با استفاده از روش

  ها گزارش شده است.این بررسی

  

  ها با استفاده از نمودار برگشتارزیابی مدل -3-6-1

شود و ي دانسیته بر حسب مقادیر تجربی آن رسم میبینی شدهدر نمودار برگشت، مقادیر پیش

تر باشد، شود. هر چه مقدار ضریب تعیین به یک نزدیک) محاسبه میR٢سپس مقدار ضریب تعیین (

مدل ساخته شده، مدل بهتري است. نمودارهاي برگشت براي سري ارزیابی و سري تست براي هر 

بینی ) نشان داده شده است.لازم به ذکر است که مقادیر پیش4-3) و (3-3نمودارهاي (روش در 

به همراه مقادیر  GCM-SVMو  GCM-ANNي سري تست دانسیته، توسط دو روش  شده

  ) در بخش پیوست گزارش شده است.2-واقعی مربوطه در جدول (پ
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  براي سري ارزیابی GCM-ANNحاصل از روش  برگشت نمودار): 3- 3( شکل
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(ب)

 

 GCM-SVMو (ب)   GCM-ANNهاي (الف)نمودار برگشت براي سري تست، حاصل از روش): 4- 3( شکل

  

Rشود، ضریب تعیین ،ها مشاهده میهمان طورکه در این شکل
بدست آمده براي تمام ترکیبات  ،2

ي مورد بررسی در هر دو روش نزدیک به یک است که این موضـوع بـر توافـق بـین مقـادیر دانسـیته      

  بینی شده توسط این دو روش با مقادیر تجربی دلالت دارد. پیش



 

65  

  ماندهها با استفاده از نمودار خطاي باقیارزیابی مدل -3-6-2

شود. پراکندگی تجربی، خطاي باقیمانده نامیده می بینی شده و مقادیراختلاف مقادیر پیش

ي آن است که دهندهي صفر است، نشانیکنواخت نقاط، حول محور افقی که بیانگر خطاي باقیمانده

سازي وجود ندارد. نمودار خطاي باقیمانده بر حسب مقادیر تجربی، براي خطاي سیستماتیکی در مدل

) و 5-3هاي (شکلی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان در ي عصبي شبکههاي غیر خطی بهینهمدل

  )، نشان داده شده است.6-3( شکل
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  سري ارزیابی براي GCM-ANNمانده، حاصل از روش نمودار خطاي باقی ):5- 3شکل (
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ف   ) ل ا )
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و              GCM-ANN هاي (الف)حاصل از روش براي سري تست، ماندهنمودار خطاي باقی ):6- 3شکل (

  GCM-SVM(ب) 

  

خطـاي   ٣-kg.m 1±% نقـاط داراي  85شود حدود ب) مشاهده می -6-3همان طور که در شکل (

با مقدار واقعی اختلاف دارند، ایـن در حالیسـت    kg.m-3 7±مانده هستند. هر چند بعضی از نقاط باقی

قـرار دارنـد. ایـن     3+تا  kg.m-3 -3يمانده، در محدودهخطاي باقی نقاط%85الف) -6-3که در شکل (

  قدرت تعمیم بهتري دارد. GCM-SVMدهد که مدل نتایج نشان می
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  ها با استفاده از پارامترهاي آماريارزیابی مدل - 3-6-3

هاي غیرخطی ساخته شده براي سري ارزیابی و سري تست اري براي مدلپارامترهاي آم

  ) گزارش شده است.10-3( جدولمحاسبه و نتایج در 

  

براي سري تست و سري  GCM-SVMو  GCM-ANNهاي جدول پارامترهاي آماري روش): 10-3جدول (

 ارزیابی

GCM-SVM GCM-ANN 

    سري تست 0/9999 0/9999

R2  -  0/9999  ارزیابیسري  

    سري تست 3/0102 1/7340

MSE -  2/7600 سري ارزیابی  

    سري تست 0/09  0/05

AAD  -  0/09 سري ارزیابی  

   سري تست 1/7349 1/3168
SEP -  1/6613 سري ارزیابی  

   سري تست 1/2315 0/7327
MAE - 1/1977 سري ارزیابی  

   سري تست 0/0109- -0/001241
Bias  -  -0/004746 ارزیابی سري  

   سري تست 0/69290 0/44250
Dmax -  0/51760 سري ارزیابی  

  

پارامتر آماري ذکـر شـده بـراي هـر دو روش،      7باشد از همان طور که از جدول قابل مشاهده می

 GCM-ANNکمتـر از روش   GCM-SVMي پارامترهاي آماري در سري تست براي روش مقدار همه

  دهد.را نشان می GCM-SVMباشد، که این نتایج نیز برتري مدل می

 

  )LOOها (اي تک تک دادهها با استفاده از روش رد مرحلهارزیابی مدل -3-6-4

هاي بهینه شده استفاده شده است. بـراي ایـن   براي ارزیابی مدل LOOنامه، از روش در این پایان

، هر بـار فقـط یکـی از نقـاط در سـري تسـت قـرار        SVMو  ANNي هاي بهینه شدهمنظور، در مدل
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ي ي بهینـه شوند. سـپس برنامـه در نقطـه   گیرد و سایر نقاط همگی در سري آموزش قرار داده می می

اي کـه  ي بعد نقطهگردد. در مرحلهبینی میي مورد نظر در سري تست پیشها اجرا شده و نقطهمدل

ي دیگري به عنوان سري تسـت  شود و نقطهانده میدر سري تست قرار داشت به سري آموزش بازگرد

شود که کل نقـاط یـک   گردد. این کار تا جایی تکرار میشود و مراحل فوق دوباره تکرار میانتخاب می

ي براي کل نقاط در دو روش شـبکه  LOOبار در سري تست قرار گیرند. نمودارهاي برگشت حاصل از 

) ترسیم شده اسـت. همـان طـور کـه در ایـن      7-3نمودار (عصبی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان در

Rشود مقدار شکل مشاهده می
براي هر دو مدل بسیار به یک نزدیک است که این امر بر توانایی هـر   2

  ي مایعات یونی دلالت داردبینی دانسیتهدو مدل در پیش
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  GCM-SVM و (ب) GCM-ANN ي روش (الف)مانده برانمودار خطاي باقی ):7- 3( شکل

  

براي هر دو مدل بهینه شده نیز در  LOOي حاصل از روش ماندهچنین نمودارهاي خطاي باقیهم

خطـاي   LOOشـود در روش  ) نشان داده شده است. همان طور که در شکل مشاهده مـی 8-3شکل (

باشد، بعـلاوه در  می GCM-ANN ±22 kg.m-3و براي  GCM-SVM ±17 kg.m-3ي روش ماندهباقی
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 GCM-ANNباشد در حـالی کـه در روش   می 7+تا  7-ي % نقاط در محدودهGCM-SVM 85روش 

 GCM-SVMقرار دارند، که این امر نیز خود دلالت بر برتـري روش   10+تا  10-ي % نقاط در بازه85

  دارد.
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  GCM-SVMو (ب)  GCM-ANNنمودار برگشت براي روش (الف)  ):8- 3شکل (

و در آخر نیز پارامترهاي آمـاري بـراي ایـن دو روش محاسـبه شـدند. ایـن پارامترهـا در جـدول               

  اند. آورده شده )3-11(
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 LOOبراي آزمون  GCM-SVMو  GCM-ANNهاي جدول پارامترهاي آماري روش ):11-3جدول (

GCM-SVM GCM-ANN 

0/9996  0/9995    

R2  

12/9525 16/2573   

MSE 

0/18 0/21   

AAD  

3/5989 4/0320  
SEP 

2/3929 2/5796  
MAE 

-0/001028 -0/009134   

Bias 

1/424 1/72320   

Dmax 

  

نتـایج   GCM-SVMپارامترهاي آماري محاسبه شـده بـراي روش    تمامهمچنین طبق این آزمون نیز 

  بهتري را نشان دادند.

  

  تصادفی-Yي عصبی مصنوعی با استفاده از آزمون ارزیابی مدل شبکه -3-6-5

شـود. در ایـن   هـا انجـام مـی   این تکنیک ارزیابی با هدف بررسی هرگونه ارتباط تصادفی بین داده

شود. سپس مدل بهینه شـده بـا اسـتفاده از مـاتریس     ته تولید میآزمون مقادیر تصادفی از متغیر وابس

گونـه   شود. اگر در مدل اصلی هـیچ متغیرهاي مستقل اصلی و مقادیر تصادفی از متغیر وابسته اجرا می

ارتباط تصادفی وجود نداشته باشد، تفاوت قابل توجهی بین مقدار ضریب تعیین مدل اصلی و مدلی که 

تصـادفی در  -Yسعه یافته، وجود دارد.نتایج حاصل از چندین بار اجراي آزمون هاي تصادفی توبا پاسخ

بیـانگر عـدم وجـود ارتبـاط      ،R2مقادیر کوچک ضـریب تعیـین،  ) نشان داده شده است. 12-3جدول (

ي عصـبی مصـنوعی   شانسی یا وابستگی ساختاري به سري آموزش در مدل توسعه یافته توسط شبکه

  باشد.می
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       تصادفی براي سري ارزیابی و سري تست روش- Yبدست آمده با آزمون  R2مقادیر ): 12-3جدول (

GCM-ANN 

GCM-ANN ي شماره

  ارزیابی R2  تست R2  تکرار آزمون

0/0031 0/0035 1  

0/054 0/088 2  

0/024  0/011 3  

0/0075 0/0044 4  

0/021 0/040 5  

0/0001 0/0027 6  

0/0049 0/0547 7  

0/0007 0/0032  8  

0/0510 0/0340 9  

0/0027 0/0362 10  

  

  گیرينتیجه -3-7

ي عصبی مصنوعی و ماشـین بـردار پشـتیبان بـراي     نامه از دو روش غیر خطی شبکهدر این پایان

−293)ي وســیعی از دمــا ي مایعــات یــونی در محــدودهمدلســازي دانســیته 414/95		K)	  و فشــار

(0/1− 65/01	MPa)   بینـی دانسـیته   استفاده گردید. نتایج مربوطه توانایی هر دو مـدل را در پـیش

ي پارامترهاي آماري دو روش بیانگر کارایی بهتر ماشین بـردار پشـتیبان   چنین مقایسهتأیید نمود. هم

ي این ترکیبات بود. قابل ذکر است که همان بینی دانسیتهي عصبی مصنوعی در پیشنسبت به شبکه

بینی در روش لازیوس براي پیش %0/44برابر  AADبیان شد، کمترین مقدار  )(1-4در بخش طور که 

ي وسیعی از دما و فشار گزارش شده بـود  ي ایمیدازولیوم در محدودهمایع یونی برپایه 164ي دانسیته

در ي عصبی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان ارائه شـده  ي شبکههاي بهینه شدهدر حالی که در مدل

ي وسـیعی از  مایع یونی در محدوده 188براي  0/18 و0/21این پایان نامه، این پارامتر به ترتیب برابر 

دما و فشار بدست آمد، که این موضوع کارایی بهتر این دو روش غیر خطی را نسبت به روش لازیـوس  

  کند.ي این ترکیبات بیان میبینی دانسیتهدر پیش
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  آینده نگري -3-8

ها از طریـق روش سـهم گـروه محاسـبه و بـه عنـوان ورودي بـه        کنندهتوصیف در تحقیق حاضر،

هاي تجربـی  کنندهتوان از توصیفي عصبی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان داده شدند. اما می شبکه

ي مایعـات  بینـی دانسـیته  آیند نیز در پیشها بدست میي مولکولنیز که بر اساس ساختار بهینه شده

  .یونی بهره برد

توان می 2سازي اجتماع مورچگانو بهینه 1ماشین بردار ارتباط هاي دیگري مثلچنین از روشهم

سازي غیر خطی استفاده کرد و ي عصبی مصنوعی و ماشین بردار پشتیبان، براي مدلبه جاي شبکه

  نامه را مقایسه نمود.ها با نتایج ارائه شده در این پایاننتایج حاصل از این روش

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

                                                 
1 Relevance vector machine (RVM) 
2 Ant colony optimization  
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  پیوست
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 ي این ترکیباتمدلسازي دانسیتهها در ي آنهاي استفاده شده براي مایعات یونی به همراه مرجع مورد استفادهي دما و فشار و تعداد دادهمحدوده آیوپاك، اسم اختصاري، نام): 1- پجدول (

تعداد   منابع

  نقاط

P(MPa)∆ T(K)∆ نام آیوپاك  اسم اختصاري  

[41] 1 0/101 353  [mim][Cl] 1-methylimidazolium chloride 

[41] 1 0/101 298 [mim][HSO4] 1-methylimidazolium hydrogensulfat 

[41]  1 0/101 303 [dmim][DMPO4] 1,3-di methylimidazolium dimethylphosphate 

[41] 1 0/101 298  [dmim][MOESO4] 1,3-di methylimidazolium methoxy ethylsulfate 

[42] 1 0/101 298 [dmim][AlCl4] 1,3-di methylimidazolium tetra chloroaluminate 

[43]  1 0/101 298 [dmim][Cl] 1,3-di methylimidazolium chloride 

[41] 1 0/101 298 [emim][AC] 1-ethyl-3-methylimidazolium acetate 

[41] 1 0/101 295 [emim][hb] 1-ethyl-3-methylimidazolium heptafluorobutanoate 

[41]  1 0/101 298 [emim][HSO4] 1-ethyl-3-methylimidazolium hydrogensulfate 

[44] 96 0/1-30 293/15-393/15  [emim][NTF2] 1-ethyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[45] 1 0/101 298 [emim][MeSo] 1-ethyl-3-methylimidazolium meyhylsulfonate 

]46[ 80 0/1-35 293/15-393/15 [emim][MeSO4] 1-ethyl-3-methylimidazolium methylsulfate 

]46[ 80 0/1-35 293/15-393/15 [emim][EtSO4] 1-ethyl-3-methylimidazolium ethylsulfate  

]47[ 91 0/1-35 293/15-393/15 [emim][Cf3SO3] 1-ethyl-3-methylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

]44[ 96 0/1-30 293/15-393/15  [emim][BF4] 1-ethyl-3-methylimidazolium tetra fluoroborate  

]48[ 1 0/101 298 [emim][AlCl4] 1-ethyl-3-methylimidazolium tetra chloroaluminate 

]41[ 1 0/101 295 [emim][Cl] 1-ethyl-3-methylimidazolium chloride 
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]41[ 2 0/101 295-298 [emim][ta] 1-ethyl-3-methylimidazolium trifluoroacetate 

[41] 1 0/101 298 [emim][dca] 1-ethyl-3-methylimidazolium dicyanamid 

[41] 1 0/101 301 [emim][TFES] 1-ethyl-3-methylimidazolium 1,1,2,2-tetra fluoroethanesulfonate 

[41] 1  0.101  298  [emim][BEI]  1-ethyl-3-methylimidazolium bis(pentafluoroethylsulfonyl)imide  

[41] 1 0/101 295 [emim][NFO] 1-ethyl-3-methylimidazolium nonafluorobutanesulfonate 

[49] 1 0/101 298/15 [emim][NbF6] 1-ethyl-3-methylimidazolium hexafluoroniobium 

[49] 1  0/101  298/15  [emim][SbF6]  1-ethyl-3-methylimidazolium hexafluoroantimonate  

[49] 1 0/101 298/15 [emim][TaF6] 1-ethyl-3-methylimidazolium hexafluorotantalum 

[49] 1 0/101 298/15 [emim][wf7] 1-ethyl-3-methylimidazolium heptafluorotangstate 

[41] 1 0/101 295 [edmim][CF3SO3] 1-ethyl-3,5-dimethylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[41] 1 0/101 353 [edmim][EtSO4] 1-ethyl-2,3-dimethylimidazolium ethylsulfate 

[50] 3 0/101 293/15-298/15  [edmim][NTF2] 1-ethyl-2,3-dimethylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[46]  80 0/1-35 293/15-393/15 [deim][NTF2] 1,3-diethylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[41] 1 0/101 295 [deim][CF3SO3] 1,3-diethylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[41] 1 0/101 295 [deim][ta]  1,3-diethylimidazolium trifluoroacetate 

[41] 1 0/101 295 [demim][NTF2] 1,3-diethyl-4-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[51] 165  0/1-59/59 298/15-333/1  [prmim][NTF2] 1-propyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 
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[42] 1 0/101 298 [Prmim][Alcl4] 1-propyl-3-methylimidazolium tetrachloroaluminate 

[41] 1 0/101 293 [Prmim][PF6] 1-propyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[41]  1 0/101 295 [prdmim][NTF2] 1-propyl-2,3-dimethylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[43] 1 0/101 298 [bmim][CL] 1-butyl-3-methylimidazolium chloride 

[52] 1 0/101 298 [bmim][Incl4] 1-butyl-3-methylimidazolium indiumchloride 

[41] 1 0/101 298 [bmim][HSO4] 1-butyl-3-methylimidazolium hydrogensulfate 

[41] 1 0/101 301 [bmim][TFES] 1-butyl-3-methylimidazolium 1,1,2,2-tetrafluoroethanesulfonate 

[53] 36 1-40 293-414 [bmim][PF6] 1-butyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphte  

[53] 77 0/1-10 293/15-393/15 [bmim][BF4] 1-butyl-3-metyl imidazolium tetra fluoro borate 

[53] 36  1-40  293-414  [bmim][NTF2]  1-butyl-3-metylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide  

[44]  96 0/1-30 293/15-393/15 [bmim][C(Cn)3] 1-butyl-3-metylimidazolium tricyanomethane 

[53] 77 0/1-10 293/15-393/15 [bmim][Cf3SO3] 1-butyl-3-metylimidazolium trifluoromethansulfonate 

[54] 15 0/101 293/15-328/15 [bmim][AlCl4] 1-buthyl-3-methylimidazolium tetrachloroaluminate 

[41] 1 0/101 298 [bmim][MeSO4] 1-buthyl-3-methylimidazolium methylsulfate 

[27] 1 0/101 298 [bmim][GaCl4] 1-butyl-3-methylimidazolium chlorogallate 

[41] 1 0/101 295 [bmim][ta]  1-butyl-3-methylimidazolium trifluoroacetate 

[41] 1  0/101  295  [bmim][hb]  1-butyl-3-methylimidazolium heptafluorobutanoate  
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[41] 1  0/101  298  [bmim][AC]  1-butyl-3-methylimidazolium acetate  

[41] 1 0/101 295 [bmim][NFO] 1-butyl-3-methylimidazolium nonafluorobutanesulfonate 

[56] 1  0/101  298  [bmim][BOB]  1-butyl-3-methylimidazolium bis(oxalato)borate  

[57] 1 0/101 298/15 [bmim][I] 1-butyl-3-methylimidazolium Iodide 

[53]  63 0/1-10 313/15-393/15 [bdmim][PF6] 1-butyl-2,3-di methylimidazolium hexafluorophosphate 

[41] 1 0/101 300 [bdmim][BF4]  1-butyl-2,3-di methylimidazolium tetrafluoroborate 

[41] 1 0/101 298 [bdmim][NTF2] 1-butyl-2,3-dimethylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[41] 1 0/101 298 [beim][CF3SO3] 1-butyl-3-ethylimidazolium trifluoromethanesulfonate  

[41] 1 0/101 295 [beim][NFO] 1-butyl-3-ethylimidazolium nonafluorobutanesulfonate 

[41] 1 0/101 298 [beim][MeSo] 1-butyl-3-ethylimidazolium methylsulfonate 

[41] 1 0/101 295 [beim][ta] 1-butyl-3-ethylimidazolium trifluoroacetate 

[41] 1 0/101 295 [beim][NTF2] 1-butyl-3-ethylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[43] 1 0/101 298 [dbim][CL] 1,3-dibutylimidazolium chloride 

[42] 1 0/101 298 [dbim][AlCl4] 1,3-dibutylimidazolium tetrachloroaluminate  

[41] 1 0/101 303 [dbim][CF3SO3] 1,3-dibutylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[57]  1 0/101 298/15 [dbim][NTF2] 1,3-dibutylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[55]  2 0/101 293-295 [i-bmim][NTF2] 1-isobutyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 
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[51] 165 0/1- 59/590 298/15-333/15 [pmim][NTF2] 1-pentyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[58] 15 0/1 293/15-363/15 [pmim][PF6] 1-pentyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[59] 1 0/101 298 [pmim][Br] 1-pentyl-3-methylimidazolium bromide 

[51]  149 0/1-65 293/15-338/15 [hmim][NTF2] 1-hexyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[59] 77  0/1-10 293/15-393/15 [hmim][PF6]  1-hexyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[60] 1 0/101 298 [hmim][Gacl4] 1-hexyl-3-methylimidazolium chlorogallate 

[54] 15 0/101 293/15-328/15 [hmim][AlCl4] 1-hexyl-3-methylimidazolium tetrachloroaluminate 

[43] 1 0/101 298 [heim][PF6] 1-hexyl-3-ethylimidazolium hexafluorophosphate 

[54]  96 0/1-30 293/15-393/15 [hpmim][NTF2] 1-heptyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[58] 15 0/1 293/15-363/15 [hpmim][PF6] 1-heptyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[41]  1 0/101 301 [hpmim][TFES] 1-heptyl-3-methylimidazolium 1,1,2,2-tetrafluoroethanesulfonate 

[44] 96 0/1-30 293/15-393/15 [omim][NTF2] 3-methyl-1-octhylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[61] 1 0/101 298 [omim][CF3SO3] 3-methyl-1-octhylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[61] 1 0/101 298 [omim][dca] 3-methyl-1-octhylimidazolium dicyanamid 

[53] 77 0/1-10 293/15-393/15 [omim][BF4] 3-methyl-1-octhylimidazolium tetrafluoroborate 

[53] 77 0/1-10 293/15-393/15 [omim][PF6] 3-methyl-1-octhylimidazolium hexafluorophosphate 

[61] 1 0/101 298/15 [Omim][NFO]  3-methyl-1-octhylimidazolium nonafluorobutanesulfonate 
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[54] 15 0/101 293/15-328/15 [omim][AlCl4] 3-methyl-1-octhylimidazolium tetrachloroaluminate 

[43]  1 0/101 298 [oeim][PF6] 3-ethyl-1octhylimidazolium hexafluorophosphate 

[43] 1 0/101 298 [oprim][PF6] 1-octhyl-3-propylimidazolium hexafluorophosphate 

[58] 15 0/1 293/15-363/15 [nmim][PF6] 1-nonyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[43] 1 0/101 298 [nmim][NTF2] 1-nonyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[46] 80 0/1-35 293/15-393/15 [c10mim][NTF2] 1-decyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoro)sulfonyl]imide 

[27]  2 0/101 293-298 [c10mim][BF4] 1-decyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

[41] 1 0/101 301 [c12mim][TFES] 1-dodecyl-3-ethylimidazolium 1,1,2,2-tetrafluoroethanesulfonate 

[27] 1 0/101 293 [c12mim][NTF2] 1-dodecyl-3-ethylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[41]  1 0/101 298 [c12eim][CF3SO3] 1-dodecyl-3-ethylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[27] 2 0/101 293-295 [tfemim][NTF2] 1-trifluoroethyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromrthyl)sulfonyl]imide 

[43] 1 0/101 298 [mommim][BF4] methoxymethyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

[43] 1  0/101  298  [mommim][PF6]  Methoxymethyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate  

[27]  2 0/101 293-295 [moemim][NTF2] 1-methoxy ethyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[43] 1 0/101 298 [eommim][BF4] Ethoxymethyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

[43] 1 0/101 298 [eommim][PF6] Ethoxy methyl-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[43] 1 0/101 298 [eommim][NTF2]  Ethoxy methyl-3-methylimidazolium bis[(trifluoromethyl)sulfony]imide 
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[43] 1 0/101 298 [moeoemim][CL] 1-[2-(2-methoxyethoxy)ethyl]-3-methylimidazolium chloride 

[43] 1 0/101 298 [moeoemim][PF6] 1-[2-(2-methoxyethoxy)ethyl]-3-methylimidazolium hexafluorophosphate 

[43]  1 0/101 298 [moeoemim][BF4] 1-[2-(2-methoxyethoxy)ethyl]-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

[41]  1 0/101 298 [Benmim][CL] 1-benzyl-3-methylimidazolium chloride 

[41] 1 0/101 303 [Benmim][CF3SO3] 1-benzyl-3-methylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[55]  6 0/1 315/15-328/15 [Benmim][AlCL4] 1-benzyl-3-methylimidazolium tetrachloroaluminate 

[62] 1 0/101 298 [ph(Ch2)2mim][NTF2] 1-(2-phenylethyl)-3-methylimiddazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[62]  1 0/101 298 [ph(Ch2)3mim][NTF2] 1-(3-phenylpropyl)-3-methylimiddazolium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[55]  7 0/1 313/15-328/15 [ph(Ch2)2mim][AlCl4] 1-(2-phenyl ethyl)-3-methylimiddazolium tetrachloroaluminate 

[41]  1 0/101 323 [mophmim][CF3SO3] 1-(4-methoxy phenyl)-3-methylimidazolium trifluoromethanesulfonate 

[41] 1 0/101 298 [ClBenmim][CL] 1-p-chlorobenzyl-3-methylimidazolium chloride 

[41] 1 0/101 298 [FBenmim][CL] 1-p-fluorobenzyl-3-methylimidazolium chloride 

[41] 1 0/101 353/15 [trimpz][MeSO4] 1,2,4-trimethylpyrazolium methylsulfate 

[47] 91 0/1-35 293/15-393/15 [prmpyr][NTF2] 1-methy-1-propylpyrrolidinium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[47] 91 0/1-35 293/15-393/15 [bmpyr][NTF2] 1-butyl-1-methylpyrrolidinium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[41] 1 0/101 293/1 [epy][BF4] 1-ethylpyridinium tetrafluoroborate 

[41] 1 0/101 293/1 [epy][ta]  1-ethylpyridinium trifluoroacetate 
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[54] 12 0/1 301/15-328/15 [bpy][AlCl4] 1-butylpyridinium tetrachloroaluminate 

[54]  15 0/1 293/15-328/15 [hpy][AlCl4] 1-hexylpyridinium tetrachloroaluminate 

[54] 15 0/1 293/15-328/15 [opy][AlCl4] 1-octylpyridinium tetrachloroaluminate 

[47] 91 0/1-35 293/15-393/15 [prmpy][NTF2] 3-methyl-1-propylpyridinium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[61] 1 0/101 298/15 [bmpy][CF3SO3] 1-butyl-3-methylpyridinium trifluoromethanesulfonate 

[63] 1 0/101 298/15 [bmpy][NTF2] 1-butyl-3-methylpyridinium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[54] 15 0/1 293/15-328/15 [bmpy][AlCl4] 1-butyl-4-methylpyridinium tetrachloroaluminate 

[54] 15 0/1 293/15-328/15 [hmpy][AlCl4] 1-hexyl-4-methylpyridinium tetrachloroaluminate 

[54] 15 0/1 293/15-328/15 [ompy][AlCl4] 1-octyl-4-methylpyridinium tetrachloroaluminate 

[47] 91 0/1-35 293/15-393/15 [prmpip][NTF2] 1-metyl-1-propylpiperidinium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 298/15 [P2225][NTF2] Triethylpenthylphosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[64] 1 0/101 298/15 [P2228][NTF2]  Triethyloctylphosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[65] 1  0/101  298/15  [P222 12][NTF2]  Triethyldodecylphosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[66]  9  0/1  293/15-363/15  [p4444][Ser]  Tetrabutylphosphonium serinate  

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [p4444][Tau] Tetrabutylphosphonium taurrinate 

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [p4444][Lys] Tetrabutylphosphonium lysinate 

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [p4444][Thr]  Tetrabutylphosphonium threonate 
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[66] 9 0/1 293/15-363/15 [p4444][Pro]  Tetrabutylphosphonium prolinate 

[66]  6 0/1 293/15-363/15 [p4444][Val] Tetrabutylphosphonium valinate 

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [p4444][Cyc] Tetrabutylphosphonium cycteinate 

[27] 126 0/21-65/01 298/15-333/43 [P666 14][NTF2] Trihexyl(tetradecyl)phosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27]  144 0/21-65/01 298/13-334/14 [P666 14][AC] Trihexyl(tetradecyl)phosphonium acetate 

[27] 120 0/19-55 298/13-333/14 [P666 14][CL] Trihexyl(tetradecyl)phosphonium chloride 

[41]  1 0/101 298/15 [P222C10][NTF2] Triethyl(methoxymethyl)phosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[64]  1 0/101 298/15 [P222C2O][NTF2] Triethyl(2-methoxyethyl)phosphonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 298/15 [N1113][NTF2] Propyltrimethylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[67] 36 1-40 293-414 [N1114][NTF2] Butyltrimethyl ammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 293/15 [N1123][NTF2] Dimethylethylpropylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[49] 1 0/101 293/15 [N1124][NTF2] Dimethylethylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57]  1 0/101 293/15 [N1134][NTF2] Dimethylpropylbutylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57]  1  0/101  296/9  [N1444][NTF2]  Tributylmethylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[61] 1  0/101  298/15  [N2225][NTF2]  Triethylpentylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[65] 1  0/101  298/15  [N222 12][NTF2]  Triethyldodecylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide  

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [N4441][Ser] Tributylmethylammonium serinate 

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [N4441][Tau] Tributylmethylammonium taurrinate 
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[66] 9 0/1 293/15-363/15 [N4441][Lys] Tributylmethylammonium lysinate 

[66] 9 0/1 293/15-363/15 [N4441][Thr] Tributylmethylammonium threonate 

[57] 1 0/101 293/15 [N4446][NTF2] Tributylhexylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 298/15 [N6222][NTF2] Triethylhexylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 298/15 [N6666][NTF2] Tetrahexylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57]  1 0/101 293/15 [N7111][NTF2] Trimethylheptylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 293/15 [N7222][NTF2] Triethylheptylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 293/15 [N7444][NTF2] Tributylheptylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57]  1 0/101 298/15 [N7777][NTF2] Tetra heptyl ammonium bis[(tri fluoro methyl)sulfonyl]imide 

[57]  1 0/101 293/15 [N8111][NTF2] Trimethyloctylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[68] 1 0/101 298/15 [N8222][NTF2] Triethyloctylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[57] 1 0/101 293/15 [N8444][CF3SO3]  Tributyloctyl ammonium trifluoromethanesulfonate 

[68] 1 0/101 298/15 [N8444][NTF2] Tributyloctylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [N8888][NTF2] Tetraoctylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [N10101010][NTF2] Tetradecylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [N111C1O][NTF2] Trimethylmethoxymethylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [N222C1O][NTF2] Triethylmethoxymethylammonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [N222C2O][NTF2] Triethyl(2-methoxy ethyl)ammoniumbis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 
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[27] 1 0/101 298/15 [S111][Al2Br7] Trimethylsulfonium heptabromodialuminate 

[27]  1 0/101 298/15 [S111][Al2Cl6Br] Trimethylsulfonium hexachlorobromodialuminate 

[27] 1 0/101 298/15 [S111][Al2Cl7] Trimethylsulfonium heptachlorodialuminate 

[27] 1 0/101 318/15 [S111][NTF2] Trimethylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27]  1 0/101 298/15 [S113][NTF2] Dimethylpropylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S115][NTF2] Dimethylpentylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S123][NTF2] Methyl,ethyl,propylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S124][NTF2] Methyl,ethylbutylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S125][NTF2]  Methyl,ethylpenthylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S221][NTF2] diethylmethylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S223][NTF2] diethylpropylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27]  1 0/101 298/15 [S224][NTF2]  diethylbutylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1  0/101  298/15  [S444][NTF2]  Tributylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

[27] 1 0/101 298/15 [S225][NTF2] diethylpenthylsulfonium bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

 

  

  

86
 



 

87  

 براي سري تست ي مایعات یونیي دانسیتهبینی شدهو مقادیر پیش مقادیر تجربی): 2-جدول (پ 

1248/779 1247/781 1248 12  GCM-SVM GCM-ANN  مقادیر تجربی  [emim][NTF2] 

GCM-SVM  GCM-ANN  مقادیر تجربی  [emim][EtSO4]  1514/572  1512/359 1515/6 1  

1248/954 1248/652 1248/4 1  1517/582 1515/112 1518/5 2  

1242/719 1242/494 1242/7 2  1534/786 1532/205 1536/6 3  

1232/927 1232/501 1233/1 3  1506/325 1503/12 1506 4  

1241/876 1241/622 1241/6 4  1519/248 1514/988 1518/7 5  

1222/678 1222/305 1222/7 5  1493/809 1491/075 1493/7 6  

1203/446 1203/475 1204/2 6  1500/724 1497/489 1500/7 7  

1208/702 1208/389 1209 7  1515/024 1511/648 1516/3 8  

1192/25 1192/802 1192/6 8  1484/23 1481/892 1484/7 9  

1204/59 1205/459 1204/9 9  1495/999 1494/191 1498/4 10  

1207/415 1207/961 1207/3 10  1472/702 1469/821 1472/7 11  

1179/927 1181/899 1180/7 11  1479/826 1476/465 1480/2 12  

1191/696 1193/573 1192/2 12  1462/249 1459/232 1462/7 13  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [emim][CF3SO3] 1465/594 1462/24 1466/1  14  

1371/627 1371/175 1371/5 1  1484/769 1480/918 1487/5 15  

1379/357 1379/309 1379 2  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [emim][MeSO4]  

1362/01 1361/239 1361/6 3 1289/746 1290/368 1290/1 1  

1364/633 1363/8 1364/1 4  1299/414 1300/536 1300 2  

1379/076 1379/666 1378/8 5  1288/152 1288/312 1287/4 3  

1354/656 1354/021 1354/4 6  1277/202 1275/962 1276/6 4  

1361/456 1361/171 1361/2 7  1284/802 1284/453 1285/1 5  

1373/705 1374/054 1372/9 8  1263/613 1262/37 1263/4 6  

1345/965 1345/678 1346 9  1274/503 1273/429 1274 7  

1355/401 1355/602 1355/4 10  1250/823 1249/833 1251/1 8  

1326/442 1326/107 1326/6 11  1259/851 1259/017 1260 9  

1329/985 1329/887 1330/3 12  1233/644 1233/52 1234 10  

1341/756 1341/846 1341/9 13  1240/869 1240/698 1241/2 11  
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1485/256 1482/041 1485/18 11  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [emim][BF4] 

1461/568 1458/936 1462/07 12  1296/652 1295/988 1296/5 1  

1474/476 1480/966 1484/36 13  1298/485 1297/865 1298/2 2  

1457/889 1455/008 1458/31 14  1308/615 1307/686 1307/4 3  

1484/01 1480/42 1483/63 15  1289/654 1288/99 1289/2 4  

1459/222 1455/735 1459/11 16  1295/714 1295/33 1295/1 5  

1483/341 1480/021 1482/86 17  1280/309 1280/258 1280/1 6  

1460/874 1457/257 1460/64 18  1283/887 1284 1283/6 7  

1485/784 1482/724 1485/62 19  1292/441 1292/621 1291/8 8  

1462/102 1458/661 1461/98 20  1274/362 1274/641 1274/2 9  

1479/246 1476/114 1479/18 21  1279/285 1280/277 1279/4 10  

1464/208 1461/047 1464/24 22  1265/727 1266/12 1265/8 11  

1443/358 1440/361 1442/53 23  1271/985 1272/953 1272/1 12  

1466/204 1463/099 1466/27 24  1256/675 1257/735 1257/3 13  

1485/681 1483/218 1485/58 25  1260/92 1261/745 1261 14  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][PF6] 1272/183 1273/605 1272/2 15  

1347/621 1347/999 1348/2 1  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [Prmim][NTF2] 

1349/32 1350/183 1350/6 2  1482/599 1480/2 1482/12 1  

1353/772 1354/471 1355/2 3  1505/128 1503/474 1504/95 2  

1358/209 1358/696 1359/3 4  1475/597 1473/54 1474/94 3  

1361/855  1362/928 1363/3 5  1500/355 1498/153 1500/11 4  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][BF4] 1480/505 1478/163 1480/19 5  

1200/288 1198/916 1199/1 1  1503/603 1501/52 1503/18 6  

1191/346 1190/656 1190/8 2  1483/245 1480/564 1482/84 7  

1183/672 1183/597 1183/5 3  1506/67 1505/014 1506/46 8  

1175/66 1175/657 1175/8 4  1485/724 1482/838 1485/41 9  

1181/056 1181/501 1181 5  1511/042 1510/043 1510/93 10  
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1298/325 1298/144 1297/246 2  1170/616 1171/366 1170/8 6  

1279/438 1279/676 1279/3 3  1154/855 1154/941 1155/3 7  

1282/067 1282/341 1282 4  1148/773 1148/784 1149/3 8  

1272/899 1273/484 1273/1 5  1143/09 1142/773 1143/7 9  

1264/024 1264/772 1264/5 6  1136/485 1135/595 1137/3 10  

1256/519 1257/613 1256/7 7  1138/045 1137/537 1139 11  

1248/484 1249/236 1249 8  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][NTF2]  

1238/832 1239/654 1239/6 9  1418/367 1416/866 1418/7 1  

1232/512 1232/982 1233/1 10  1421/462 1420/795 1422/5 2  

1235/477  1235/903 1236/1 11  1427/064 1428/592 1429/8 3  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][AlCl4]  1433/618 1436/38 1436/8 4  

1233/783 1233/129 1232/8 1  1442/958 1444/157 1443/6 5  

1234/035 1231/926 1231/7 2  1402/895 1399/69 1400/4 6  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bdmim][PF6]  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][C(Cn)3] 

1331/015 1331/382 1330/9 1  1046/086 1045/809 1045/5 1  

1336/332 1334/73 1336/2 2  1054/652 1054/317 1054/4 2  

1324/406 1324/875 1324/6 3  1038/668 1038/71 1038/1 3  

1314/301 1315/716 1314/6 4  1048/379 1047/434 1047/5 4  

1305/495 1307/362 1306 5  1031/537  1031/785 1031/2 5  

1297/454 1299/143 1297/6 6  1022/289 1023/322 1022/5 6  

1303/639 1303/138 1303/6 7  1026/285 1026/576 1026 7  

1291/968 1292/623 1292/5 8  1015/991 1016/718 1016/3 8  

1284/301 1284/604 1284/7 9  1023/693 1023/42 1023/5 9  

1289/386 1288/092 1289/7 10  1011/792 1012/107 1011/8 10  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [pmim][NTF2]  1022/062 1021/749 1022/1 11  

1410/679 1409/526 1410/92 1 987/0541 987/5514 987/8 12  

1433/836 1432/942 1433/68 2  990/1632 990/3549 990 13  

1413/557 1411/989 1413/57 3  999/7899 999/2085 1000/6 14  

1436/694 1436/508 1436/86 4  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmim][Cf3SO3]  

1432/002 1431/099 1431/88 5  1298/144 1297/246 1297/7 ١  
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1383/878 1384/214 1384/1 11  1411/441 1410/074 1411/85 6  

1402/028 1405/148 1402 12  1434/853 1434/68 1435/18 7  

1376/989 1376/13 1376/9 13  1421/872 1420/526 1422/18 8  

1350/024 1350/067 1350/2 14  1439/362 1439/81 1439/59 9  

1362/51 1360/805 1362/4 15  1412/979 1411/925 1409/15 10  

1389/69 1389/324 1389/3 16  1389/361 1389/002 1385/75 11  

1362/114 1359/731 1362 17  1404/305 1402/899 1400/31 12  

1382/616 1381/292 1382/5 18  1430/723 1430/872 1426/81 13  

1344/825 1344/122 1345/4 19  1412/363 1410/902 1408/3 14  

1374/977 1374/4 1375/4 20  1380/346 1379/229 1381/45 15  

1387/803 1387/647 1387/3 21  1404/206 1401/763 1404/06 16  

1360/12 1357/771 1361 22  1380/01 1378/527 1380/89 17  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hmim][PF6]  1398/684 1395/856 1398/72 18  

1299/492 1298/655 1300/03 1  1376/757 1375/319 1377/56 19  

1289/888 1289/983 1290/6 2  1400/785 1398/01 1400/77 20  

1282/078 1282/315 1282 3  1419/654 1418/119 1419/56 21  

1284/589 1284/201 1284/3 4  1395/048 1392/095 1394/89 22  

1278/967 1278/753 1278/5 5  1372/924 1371/411 1373/32 23  

1257/527 1258/701 1256/1 6  1388/699 1385/749 1388/53 24  

1261/668 1263/714 1262 7  1416/236 1414/508 1415/87 25  

1250/99 1253/887 1251/2 8  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hmim][NTF2]  

1246/591 1249/425 1247/2 9  1387/64 1385/461 1384/4 1  

1234/741 1238/76 1235/6 10  1399/858 1399/057 1397/7 2  

1219/522 1224/256 1220/1 11  1409/577 1412/561 1409/8 3  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hmim][AlCl4]  1385/473 1384/208 1383/1 4  

1171/352 1179/412 1178/4 1  1404/016 1404/714 1402/4 5  

1167/426 1173/729 1173/4 2  1380/173 1379/534 1379 6  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hmim][AlCl4]  1393/655 1393/35 1392/3 7  

1355/155 1353/814 1354/8 1  1365/5 1366/081 1365 8  

1341/463 1342/5 1342/5 2  1391/526 1392/256 1391/2 9  

1344/459 1345/211 1345/3 3  1362/469 1363/114 1362/7 10  
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GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [omim][BF4]  1360/097 1359/744 1360/6 4  

1109/806 1107/84 1109/1 1  1334/541 1335/903 1335/4 5  

1100/873 1099/462 1100/7 2  1343/281 1343/664 1343/7 6  

1093/642 1092/767 1093/4  3  1326/053 1326/584 1325/8 7  

1086/617 1086/36 1086/4 4  1343/182 1341/636 1342 8  

1079/649 1080/158 1079/8 5  1316/631 1317/263 1317 9  

1073/232 1074/166 1073/7 6  1326/25 1325/298 1325/8 10  

1067/24 1068/383 1067/7 7  1303/908 1306/464 1305/8 11  

1064/178 1066/449 1064/4 8  1315/58 1316/125 1316/3 12  

1046/579 1045/742 1047/2 9  1296/07 1298/666 1298/6 13  

1040/771 1039/75 1041/5 10  1305/447 1306/975 1308 14  

1043/205 1043/544 1044/1 11  1262/53  1261/186 1264/6 15  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [omim][PF6]  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hpmim][PF6]  

1245/717 1245/794 1245/1 1  1255/457 1259/095 1254/5 1  

1236/513 1236/685 1236/1 2  1231/474 1235/057 1231/8 2  

1227/495 1227/739 1227/1 3  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [omim][NTF2]  

1218/512 1218/959 1218/8 4  1330/113 1329/451 1330/1 1  

1210/731 1211/517 1211 5  1316/863 1318/301 1315/7 2  

1202/997 1204/29 1203/6 6  1320/054 1321/005 1318/5 3  

1194/413 1194/859 1194/3 7  1307/111 1309/103 1305/6 4  

1187/538 1188/024 1187/6 8  1312/871 1314/321 1311/1 5  

1180/77 1181/405 1181/3 9  1298/21 1299/891 1296/2 6  

1173/531 1173/719  1174/2 10  1301/545 1302/691 1299/2 7  

1168/189 1168/152 1169/1 11  1318/962 1317/708 1315/2 8  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [omim][AlCl4]  1291/845 1293/525 1289/9 9  

1115/466 1109/509 1109/9 1  1301/601 1301/54 1298/7 10  

1108/5 1108/153 1108/5 2  1279/2 1282/883 1279/6 11  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [c10mim][NTF2]  1291/01 1292/521 1290/4 12  

1301/754 1301/577 1301/4 1  1272/304 1275/234 1272/7 13  

1287/143 1287/063 1286/4 2  1281/806 1283/522 1282/1 14  

1278/826 1279/209 1278/3 3  1238/662  1238/365 1239/3 15  
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1403/353 1402/516 1402/9 3 1296/131 1296/363 1296/3 4  

1390/295 1390/438 1390/1 4  1273/134 1273/806 1273/2 5  

1397/265 1397/214 1397 5  1249/534 252/4551  1249/8 6  

1379/646 1380/566 1379/8 6  1228/335 1230/961 1228/6 7  

1391/562 1391/948 1391/3 7  1254/087 1253/338 1254/1 8  

1372/378 1373/559 1372/5 8  1214/537 1216/962 1214/8 9  

1378/19 1378/987 1378/1 9  1237/473  1236/27 1237 10  

1351/074 1352/639 1351/5 10  1197/354 1199/532 1198/3 11  

1357/428 1358/548 1357/9 11  1211/004 1211/487 1212/8 12  

1317/486 1317/406 1318/1 12  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [Benmim][AlCL4]  

1341/844 1340/129 1342/2 13  1348/558 1346/747 1347/2 1  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bpy][AlCl4]  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [ph(Ch2)2mim][AlCl4]  

1267/307 1268/98 1267/2 1  1262/341 1250/668 1255/2 1  

1265/343 1267/853 1266/1  2  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [prmpyr][NTF2]  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hpy][AlCl4]  1446/13 1444/666 1445/8 1  

1206/448 1205/682 1206 1  1428/903 1428/312 1428/6 2  

1204/508 1204/548 1205/1 2  1431/739 1431/185 1431/6 3  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [opy][AlCl4]  1453/218 1453/943 1453 4  

1178/725 1184/152 1181/9 1  1426/409 1426/456 1426/3 5  

1175/694 1182/974 1180/9 2  1408/693 1409/73 1408/7 6  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [prmpy][NTF2]  1414/8 1415/346  1414/4 7  

1462/455 1463/204 1462/4 1  1427/714 1428/595 1427/4 8  

1444/905 1445/556 1444/4 2  1402/954 1404/117 1403 9  

1448/036 1448/327 1447/6 3  1422/137 1423/323 1421/9 10  

1463/529 1462/94 1463/1 4  1382/995 1384/507 1383/4 11  

1436/754 1437/066 1436/4 5  1407/524 1409/019 1407/9 12  

1456/804 1456/123 1456/7 6  1345/334 1345/696 1345/8 13  

1430/018 1429/992 1429/9 7  1369/597  1368/275 1370 14  

1443/34 1442/563 1443/3 8  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmpyr][NTF2]  

1418/024 1418/018 1417/8 9  1416/368 1415/151 1416/1 1  

1437/337 1436/238 1437/4 10  1400/447 1399/548 1399/9 2  
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922/9364 932/3702 929 1  1396/884 1397/542 1397/4 11  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [P666 14][NTF2]  1423/084 1420/778 1422/9 12  

1075/725 1075/009 1075/88 1  1357/275 1359/616 1357/9 13  

1097/442 1097/295 1097/34 2  1382/875  1381/062 1383/2 14  

1063/472 1063/482 1063/14 3  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [bmpy][AlCl4]  

1075/126 1074/399 1075/07 4  1193/837 1191/866 1193 1  

1096/693 1096/852 1096/39 5  1193/752 1190/231 1191/9 2  

1059/555 1060/075 1059/37 6  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [hmpy][AlCl4]  

1071/617 1071/111 1071/57 7  1136/797 1132/472 1136/3 1  

1088/357 1088/212 1088/25 8  1136/726 1130/772 1135/4 2  

1051/357 1052/58 1051/54 9  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [ompy][AlCl4]  

1064/667 1064/335 1064/6 10  1110/718 1108/833 1110/4  1  

1082/062 1081/826 1081/37 11  1109/6 1107/013 1109/4 2  

1048/475 1049/551 1048/38 12  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [prmpip][NTF2]  

1067/443 1066/897 1067/21 13  1423/979 1422/116 1423/8 1  

1079/106 1078/643 1078/47 14  1407/261 1405/851 1407/2 2  

1047/92 1048/506 1047/96 15  1410/293 1408/744 1410 3  

1063/829 1063/592 1064/03 16  1430/919 1430/648 1430/71 4  

1080/988 1081/33 1080/67 17  1401/537 1400/444 1401 5  

1051/387 1051/2 1051/51 18  1418/405 1419/204 1418/4 6  

1075/411 1075/295 1075/17 19  1393/363 1393/263 1393/2 7  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [P666 14][AC]  1377/679 1379/121 1377/8 8  

898/0011 898/2843 897/96 1  1380/776 1382/223 1380/9 9  

915/1052 915/7766 914/91 2  1358/408 1359/971 1358/5 10  

887/8899  888/8538 887/96 3  1364/354 1365/877 1364/7 11  

897/6468 897/4502 897/52 4  1324/739 1325/517 1325/3 12  

914/1227 915/0513 914/31 5  1348/281 1348/236 1348/9 13  

885/0309 885/8661 885/13 6  GCM-SVM  GCM-ANN  تجربیمقادیر  [p4444][Ser]  

895/0128 894/5523 894/88 7  949/2255 949/3569 953 1  

908/3544 907/954 907/95 8  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [p4444][Tau]  

884/3835 884/6157 884/26 9  984/6704 992/7844 987  1  

901/3608  900/6198 901/21 10  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [p4444][Lys]  
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908/5751 909/3367 908/34 10  909/3227 909/5099 909/27 11  

885/2546 884/7176  885/24 11  881/5787 881/8174 881/6 12  

899/6918  899/6489 899/63 12  894/2235 893/4078 894/26 13  

880/8649 880/8621 880/82 13  875/0968 875/8565 875/25 14  

899/4127 899/8319 899/01 14  877/7826 878/1466 878 15  

874/0349 874/915 874/33 15  891/0577 889/8933 890/86 16  

889/7834 889/808 889/62 16  904/0833 903/6308 903/86 17  

873/343 874/4624 873/64 17  877/6484 877/5289 877/71 18  

891/7306 892/5265 891/46 18  897/1621 896/3214 897/06 19  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [N1114][NTF2]  901/1837 900/9072 901/27 20  

1324/995 1326/419 1326/2 1  877/1823 877/1323 877/5 21  

1369/679 1373/987 1373/5  2  897/1389  896/0298 896/66 22  

1369/985 1377/078 1376/4 3  GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [P666 14][CL]  

1378/419 1383/31 1382/2 4  901/2998 900/1997 901/33 1  

1393/104 1389/498 1387/7 5  888/3876 887/8748 888/51  2  

1400/528 1395/694 1393/2 6  892/4196 891/4564 892/35 3  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [N4441][Ser] 905/5392 904/7972 905/17 4  

978/3025  973/3079 976 1  886/1034 885/5445 886/07 5  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [N4441][Lys]  890/9609 889/9989 890/87 6  

936/7828 947/1941 941  1  909/3169 909/3712 908/83 7  

GCM-SVM  GCM-ANN مقادیر تجربی  [N4441][Lys]  886/9204 886/0874 886/75 8  

963/3706 956/8957 960 1  900/0211 889/6706 900/04 9  

 

  

  

  

  

  

  

  



 

95  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  منابع

  

  

  

  

  

  

 



 

96 

 

[1] Keskin S., Kayrak-Talay D., Akman U., Hortacsu O., (2007).,"A review of ionic 

liquids towards supercritical fluid applications"., J. Super Crit. Fluids., 43, 150–180. 

کمــپلکس هــاي مولیبــدن و نــانو ذرات پــالادیوم در "ي دکتــري:)، رســاله1392س، ( اصــفهانی ]2[

و فراینـدهاي   )SILPمـایع و مـایع یـونی تثبیـت شـده (     -هاي کاتالیزوري دو فازي مایع یونی سیستم

ي شـیمی، دانشـگاه صـنعتی    دانشـکده "، )PILSکاتالیزوري سبز با استفاده از پلیمرهاي مـایع یـونی (  

  یف.شر

[3] Feng R., Zhao D., Guo Y., (2010)., "Revisiting Characteristics of Ionic Liquids: A 

Review for Further Application Development"., J. Environ. Protec., 1, 95-104. 

[4] Han D., Ho Row K., (2010)., "Recent Applications of Ionic Liquids in Separation 

Technology"., Molecules., 15, 2405-2426. 

[5] Khupse N., Kumar A., (2010)., "Ionic liquids: New materials with wide 

applications"., Ind. J. chem., 49, 635-648. 

[6] Plechkova N., Seddon K., (2008)., "Applications of ionic liquids in the chemical 

industry"., Chem. Soc. Rev., 37, 123–150. 

[7] Sowmiah S., Srinivasadesikan V., Tseng M., Chu Y., (2009)., "On the Chemical 

Stabilities of Ionic Liquids"., Molecules., 14, 3780-3813. 

[8] Zhang S., Sun N., He X., Lu X., Zhang X., (2006)., "Physical Properties of Ionic 

Liquids: Database and Evaluation"., J. Phys. Chem. Ref. Data., 35, 1475-1517. 

[9] Selvam T., Machoke A., Schwieger W., (2012)., "Supported ionic liquids on non-

porous and porous inorganic materials—A topical review"., App. Catalys. A: General., 

445-446, 92–101. 

[10] Singh G., Kumar A., (2008)., "Ionic liqids: physic-chemical, solvent properties and 

their applications in chemical processes"., Ind. J. chem., 47, 495-503. 

[11] Arijit B., Andreia L., João H., José A., (2014)., "Thermophysical properties of 



 

97  

sulfonium and ammonium-based ionic liquids"., Fluid Phase Equilib., 381, 36–45. 

[12] Marsh K., Boxall J., Lichtenthaler R., (2004)., "Room temperature ionic liquids and 

their mixtures—a review"., Fluid Phase Equilib., 219, 93–98. 

[13] Keskin S., Kayrak-Talay D., Akman U., Hortac¸su O., (2007)., "A review of ionic 

liquids towards supercritical fluid applications"., J. Super crit. Fluids., 43, 150–180. 

[14] Pino V., Afonso A., (2012)., "Surface-bonded ionic liquid stationary phases in 

high-performance liquid chromatography—A review"., Anal. Chim. Acta., 714, 20–37. 

[15] Heintz A., (2005)., "Recent developments in thermodynamics and thermophysics of 

non-aqueous mixtures containing ionic liquids. A review"., J. Chem. Thermodyn., 37, 

525–535. 

[16] Naushad M.u., ALOthman Z., Bashar Khan A., Ali M., (2012)., "Effect of ionic 

liquid on activity, stability, and structure of enzymes: A review"., Int. J. Biol. 

Macromol., 51, 555–560. 

[١٧] Bonhote A.P., Dias AP., Papageorgiou N., Kalyanasundaram K., Graetzel M.,  

(1996)., "Hydrophobic, Highly Conductive Ambient-Temperature Molten Salts".,Inorg.  

Chem., 35, 1168–1178. 

[18] Sun J., Forsyth M., MacFarlane M., (1998)., "Room-temperature molten salts based 

on the quaternary ammonium ion"., J. Phys. Chem., 102, 8858–8864. 

[19] Hamill N.A., Seddon K.R., Stark A., Torres M.J., (2001)., "Viscosity and density of 

1-alkyl-3-alkylimadazolium ionic lquids"., Am. Chem. Soc., 221, 270-279. 

[20] Phuong T., Cho C., Yun Y., (2010)., "Environmental fate and toxicity of ionic 

liquids: A review"., water Res., 44, 352–372. 

[21] Visser A.E., Swatloski R.P., Reischert W.M., Mayton R., Sheff S., Wierzbicki A., 

Davis J.H., Rogers R.D., (2002)., "Task-specific ionic liquids incorporating novel 

cations for the coordination and extraction of Hg2+ and Cd2+:synthesis, characterization, 



 

98 

 

and extraction studies, Environ"., Sci. Technol., 36, 2523–2529. 

[22] Anthony J.L., Maginn E.J., Brennecke J.F., (2002)., "Solubilities and 

thermodynamic properties of gases in the ionic liquid 1-n-butyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate"., J. Phys. Chem., 106, 7315–7320. 

[23] Jenkins H., (2002)., "Lattice Potential Energy Estimation for Complex Ionic Salts 

from Density Measurements"., Inorg. Chem., 41, 2364-2367. 

[24] Ye C., Shreeve J., (2007)., "Rapid and Accurate Estimation of Densities of Room-

Temperature Ionic Liquids and Salts"., J. Phys. Chem., 111, 1456-1461. 

[25] Gardas R., Coutinho J., (2008)., "Extension of the Ye and Shreeve group 

contribution method for density estimation of ionic liquids in a wide range of 

temperatures and pressures"., Fluid Phase Equilib., 263, 26-32. 

[26] Goharshadi E., Moosavi M., (2008)., "Thermodynamic properties of some ionic 

liquids using a simple equation of state"., J. Mol. Liq., 142, 41–44. 

[27] Lazzús J., (2009)., "Estimation of Density as a Function of Temperature and 

Pressure for Imidazolium-Based Ionic Liquids Using a Multilayer Net with Particle 

Swarm Optimization"., Int. J. Thermophys., 30, 883-909. 

[28] Valderrama J.O., Reategui A., Rojas R.E., (2009).," Density of ionic liquids using  

group contribution and artificial neural networks"., Ind. Eng. Chem. Res., 48, 3254-

3259. 

[29] Mutihac L., Mutihac R., (٢٠٠٨)., "Mining in chemometrics"., J. Anal. Chim. Acta., 

١٨-١ ,٦١٢. 

الات آلـی  یبینی خـواص ترمودینـامیکی و انتقـالی س ـ   پیش"ي دکتري:رساله)، 1385کلانتر ز، ( ]30[

ي شیمی، دانشگاه صـنعتی  ، دانشکده"ي عصبی موجکها و شبکهسهم گروه چگال با استفاده از روش

  .اصفهان

جلد اول، چـاپ پـنجم، مرکـز    " هاي عصبی (هوش محاسباتی)مبانی شبکه")، 1387منهاج م، ( ]31[



 

99  

  کبیر، تهران. نشر دانشگاه امیر

[32] McCulloch W.W., Pitts W., (١٩٤٣)., "A Logical Calculus of the Ideas Imminent in 

Nervous Activity"., Bull. Match. Biophys., ١٣٣-١١٥ ,٥. 

[٣٣] Rosenblatt F., (١٩٥٨)., "The Perceptron: A Probabilistic Model for Information 

Storage and Organization in the brain"., Cornel Aeronautical Lab, Psychological 

Review., ٤٠٨-٣٨٦ ,٦٥. 

فعالیـت  -ختاراي ارتبـاط کمـی س ـ  مطالعـه "ي کارشناسـی ارشـد:  نامـه )، پایان1389اشرفی م، ( ]34[

ي ، دانشـکده "HIVهاي غیرنوکلئوزیدي ي جدیدي از بازدارندهن دستهاها به عنوتیوکربامات مشتقات

  .شیمی، دانشگاه شاهرود

بینــی ضــریب پــیش"ي کارشناســی ارشــد:نامــه)، پایــان1391کــاظم نــادي ورنوســفادرانی ز، ( ]35[

ي ی در محـدوده هـاي سـاختاري مولکـول   کننـده پذیري همدماي ترکیبات آلی بر اساس توصیف تراکم

  .ي شیمی، دانشگاه شاهرود، دانشکده"دما و فشار وسیعی از

[36] Mukesh D., (1996)., "Applications of Neural Computing for Process Chemists"., J. 

Chem. E duc., 73, 518-520. 

-ارتبـاط کمـی سـاختار   ي مطالعه "ي کارشناسی ارشد:نامه)، پایان1391آبادي ا، (ایزدي یزدان] 36[

ي شـیمی،  ، دانشـکده "هاي خطی و غیرخطیها با استفاده از روشخاصیت هدایت گرمایی براي آلکان

  .دانشگاه شاهرود

[37] Chen N., Yang J., Lu W., (2004)"Support Vector Machines in chemistry", Word 

scientific publishing Co. Pte. Ltd. 

[38] Ivanciuc O., (2007)., "Applications of support vector machines in chemistry"., In: 

Rev. Comput. Chem., 23, 291-400. 

[39] Hemmateenejad B., Javadnia K., Elyasi M., (٢٠٠٧)., "Quantitative structure–

retention relationship for the Kovats retention indices of a large set of terpenes: A 

combined data splitting-feature selection strategy"., Anal. Chim. Acta., ٨١–٧٢ ,٥٩٢. 



 

100 

 

[٤٠] Vapnic V., Cortes C., (١٩٩٥)., "Support-Vector Networks"., Machine learning., 

٢٩٧-٢٧٣ ,٢٠. 

[٤١] Hemmateenejad B., Shamsipur M., Miri R., Elyasi M., Foroghinia F., Sharghi H., 

(٢٠٠٨)., "Linear and nonlinear quantitative structure–property relationship models for 

solubility of some anthraquinone, anthrone and xanthone derivatives in supercritical 

carbon dioxide"., Anal. Chim. Acta, ٣٤–٢٥ ,٦١٠. 

[42] Mercer J., (1909)., "Functions of positive and negative type and their connection 

with the theory of integral equations"., Philos. Trans. R. Soc. London, Ser. A. 209, 415-

446. 

[43] Vapnik V., Blanz V., Scholkopf B., Bulthoff H., Burges C., Vetter T., (1996)., 

"Comparison of view-based object recognition algorithms using realistic 3D models. In: 

von der Malsburg C., von Seelen W.,Vorbr uggen J.C., Sendhoff B. (Eds.), Artificial 

Neural Networks ICANN’96"., Berlin. Springer Lecture Notes in Computer Science, 

1112, 251–256. 

[44] Burges C.J.C., (1998)., " A Tutorial on Support Vector Machines for Pattern 

Recognition"., Kluwer Academic Publishers, Boston. Manufactured in The Netherlands, 

1-43. 

[45] Wang L, (2005), "Support Vector Machines: Theory and Applicatios", Nanyang 

Technological University, School of Electrical and Electronic Engineering, Springer 

Berlin Heidelberg New York. 

[٤٦] Valderrama J.O., Sanga W.W., Lazzús J.A., (2008)., "Critical Properties, Normal  

Boiling Temperature, and Acentric Factor of Another ٢٠٠ Ionic Liquids"., Ind. Eng.  

Chem. Res., 47, 1318-١٣٣٠. 

[٤٧] Zang S.L., Zhang Q.G., Huang M., Wang B., Yang J.Z., (٢٠٠٥)., "Studies on the  

properties of ionic liquid EMIInCl٤"., Fluid Phase Equilib., ١٩٦-١٩٢ ,٢٣٠. 

[48] Zhang S., Sun N., He X., Lu X., Zhang X., (2006)., "Physical Properties of Ionic 



 

101  

Liquids: Database and Evaluation "., J. Phys. Chem. Ref. Data., 35, 1475-1517. 

[٤٩] Gardas R.L., Freire M.G., Carvalho P.J., Marrucho I.M., Fonseca I.M.A., Ferreira  

A.J.M., Coutinho J.A.P., (٢٠٠٧)., "PρT Measurements of Imidazolium-Based Ionic  

Liquids"., J. Chem. Eng. Data., ١٨٨٨-١٨٨١ ,٥٢. 

[٥٠] Arce A., Rodríguez H., Soto A., (٢٠٠٦)., "Effect of anion fluorination in ١-ethyl-٣- 

methylimidazolium as solvent for the liquid extraction of ethanol from ethyl tert-butyl  

ether"., Fluid Phase Equilib., ١٦٨-١٦٤ ,٢٤٢. 

[٥١] Tome L.I.N., Carvalho P.J., Freire M.J., Marrucho I.M., Fonseca I.M.A., Ferreira  

A.G.M., Coutinho J.A.P., Gardas R.L., (٢٠٠٨)., "Measurements and Correlation of  

High-Pressure Densities of Imidazolium-Based Ionic Liquids"., J. Chem. Eng. Data.,  

١٩٢١-١٩١٤ ,٥٣. 

[٥٢] Gardas R.L., Costa H.F., Freire M.G., Carvalho P.J., Marrucho I.M., Fonseca 

I.M.A., Ferreira A.G.M., Coutinho J.A.P., (2008)., "Densities and Derived 

Thermodynamic Properties of Imidazolium-, Pyridinium-, Pyrrolidinium-, and 

Piperidinium-Based Ionic Liquids"., J. Chem. Eng. Data., 53, 805-811. 

[53] Chen P.Y., Hussey C.L., (2004)., Electro. Chim. Acta., 49, 5125-5130. 

[54] Matsumoto K., Hagiwara R., (2005)., J. Fluorine Chem., 126, 1095-1099. 

[55] Wypych, G., (2001)., Handbook of Solvents., Chem Tec Publishing., New York, 

U.S.A. 

[56] Esperança J.M.S.S., Guedes H.J.R., Lopes J.N.C., Rebelo L.P.N., (2008)., " 

Pressure-Density-Temperature (p-ρ-T) Surface of [C6mim][NTf2]"., J. Chem. Eng. 

Data., 53, 867-870. 

[٥٧] Tong J., Liu Q.S., Zhang P., Yang J.Z., (٢٠٠٧)., "Surface Tension and Density of  

١-Methyl-٣-hexylimidazolium Chloroindium"., J. Chem. Eng. Data., ١٥٠٠-١٤٩٧ ,٥٢. 

[٥٨] Gardas R.L., Freire M.G., Carvalho P.J., Marrucho I.M., Fonseca I.M.A., Ferreira  

A.G.M., Coutinho J.A.P., (٢٠٠٧)., "High-Pressure Densities and Derived  

Thermodynamic Properties of Imidazolium-Based Ionic Liquids"., J. Chem. Eng. Data.,  

٨٨-٨٠ ,٥٢. 



 

102 

 

[٥٩] Ochędzan-Siodłak W., Dziubek K., Siodłak D., (٢٠١٣)., "Densities and viscosities  

of imidazolium and pyridinium chloroaluminate ionic liquids"., J. Mol. Liq., ٨٥ ,١٧٧- 

٩٣. 

[60] Carda-Broch S., Berthod A., Armstrong D.W., (2003)., Anal. Biochem., 375, 

191-199. 

[٦١] Xu W., Wang L.M., Nieman R.A., Angell C.A., (٢٠٠٣)., "Ionic Liquids of  

Chelated Orthoborates as Model Ionic Glassformers"., J. Phys. Chem. B., ١١٧٤٩ ,١٠٧- 

١١٧٥٦. 

[62] Zhang S., Sun N., He X., Lu X., Zhang X., (2006)., J. Phys. Chem. Ref. Data., 35, 

1475-1480. 

[63] Rocha M.A.A., Ribeiro F.M.S., Ferreira A.M.C.L., Coutinho J.A.P., Santos 

L.M.N.B.F., (2013)., J. Mol. Liq., 188, 196-200. 

[٦٤] Xiao D., Rajian J.R., Cady A., Li S., Bartsch R.A., Quitevis E.L., (٢٠٠٧)., 

"Nanostructural Organization and Anion Effects on the Temperature Dependence of the 

Optical Kerr Effect Spectra of Ionic Liquids"., J. Phys. Chem. B., ٤٦٧٧-٤٦٦٩ ,١١١. 

[٦٥] Tong J., Hong M., Guan W., Li J.B., Yang J.Z., (٢٠٠٦)., "Studies on the 

thermodynamic properties of new ionic liquids: ١-Methyl-٣-pentylimidazolium salts 

containing metal of group III"., J. Chem. Thermodyn., ١٤٢١-١٤١٦ ,٣٨. 

[٦٦] Papaiconomou N., Yakelis N., Salminen J., Bergman R., Prausnitz J.M., (٢٠٠٦).,  

"Synthesis and Properties of Seven Ionic Liquids Containing ١-Methyl-٣- 

octylimidazolium or ١-Butyl-٤-methylpyridinium Cations"., J. Chem. Eng. Data., ٥١,  

١٣٩٣-١٣٨٩. 

[67] Dzyuba S.V., Bartsch R.A., (2002)., J. Phys. Chem., 3, 161-170. 

[68] Shiflett M.B., Harmer M.A., Junk C., (2006)., Fluid Phase Equilib., 242, 220-

228. 

[69] Fang, S., Yang L., Wei C., Peng C., Tachibana K., (2007)., Electrochem. 

Commun., 9, 2696-2670. 



 

103  

[٧٠] Tsunashima K., Sugiya M., (٢٠٠٧)., "Physical and electrochemical properties 

of low-viscosity phosphonium ionic liquids as potential electrolytes"., Electrochem, 

Commun., ٢٣٥٨-٢٣٥٣ ,٩. 

[٧١] Gardas R.L., Goodrich P., Hardacre C., Hussain A., Rooney D.W., (٢٠١٠)., 

"Thermophysical Properties of Amino Acid-Based Ionic Liquids"., J. Chem. Eng. 

Data., ١٥١٥-١٥٠٥ ,٥٥. 

[٧٢] Jacquemin J., Nancarrow P., Rooney D.W., Gomes M.F.C., Husson P., Majer 

V., Padua A.A.H., Hardacre C., (٢٠٠٨)., "Prediction of Ionic Liquid Properties. II. 

Volumetric Properties as a Function of Temperature and Pressure"., J. Chem. Eng. 

Data., ٢١٤٣-٢١٣٣ ,٥٣. 

       [73] Mantz R.A., Trulove P.C., in Ionic Liquids in Synthesis, ed. by 

WasserscheidP., Welton T., (Wiley-VCH Verlag GmbH and Co. KGaA, Germany, 

2002)., 56–126. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

104 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

105  

Abstract 

In this work, the density of ionic liquids has been estimated using two methods that 

includes: coupling of group contribution method with artificial neural network (GCM-

ANN) and group contribution method with support vector machine (GCM-SVM). The 

data set consists of 3107 experimental data points of density for a wide range of 

temperatures (293-414 K), pressures (0.1-65 MPa) and densities (869.21-2400 Kg.m-3) 

corresponding to 188 ionic liquids. The data set in ANN was randomly divided into 

three groups: training, validation and test set and the data set in SVM was divided into 

two groups: training and test set. We employ a total of 33 sub-structures plus 

temperature and pressure as input variables. After training and optimization of the ANN 

and SVM parameters, the performance of the model was investigated by the test set. 

The results obtained using ANN and SVM were compared with the experimental 

values. The results show that the chosen support vector machine and the group 

contribution method represent an excellent alternative for the estimation of the density 

of ionic liquids with acceptable accuracy (MSE=12.9525, R2=0.9996), for a wide range 

of temperatures and pressures. 

 

Key word: Density, Ionic liquid, Group contribution method, Artificial neural 

network, Support vector machine. 
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