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ه

قدردانی و تشکر
 را آن وسعت تا ساخت ای قطره اندیشه، بیکران دریای در را کوچکش ی بنده که است خداوندی آن از ستایش سپاس نخستین

نشیند. تماشا به بزرگ آموزگارانی ناب های اندیشه ی دریچه از

 سرکار قدرم، عالی و ارجمند استاد از دانم می لازم ام، رسانده اتمام به را نامه پایان این تدوین متعال خداوند لطف با که اینک
نمایم. قدردانی و تشکر ننمودند، دریغ من بر عرصه این در کمکی هیچ از فروتنی، و خلق حسن با صدر، سعه مالک  در که کلانتر زهرا دکتر خانم

 یاری نامه پایان این انجام در مرا رهنمودهایشان و نظرات با که سرگلزایی دکتر آقای جناب گرانقدرم، استاد از فراوان تشکر با
نمودند.

دارم. را تشکر کمال بودند من همراه هایشان همدلی و ها محبت با مدت این در که وبمخ  دوستان تمامی از نیز پایان در



 و

دانشکده شیمی  شیمی فیزیکدانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته  منصوره متولیاینجانب 

دانسیته برای خاصیت -ارتباط کمی ساختار یمطالعهنامه شگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایاندان

دکتر و  زهرا کلانتردکتر تحت راهنمایی  ی وسیعی از دما و فشارها در محدوهبنهیدروکر

 شوم.متعهد می محسن سرگلزایی

.تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است

ده است.در استفاده از نتایج پژوهشهای محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد ش

 مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یاا امتیاازی در هایچ جاا ارا اه

نشده است.

  و یاا « دانشگاه شااهرود » کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با نام

«  University  of  Shahrood ».به چاپ خواهد رسید

 حقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از پایاان ناماه

رعایت می گردد.

وابط و اصاو در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا بافتهای آنها ( استفاده شاده اسات  ا

اخلاقی رعایت شده است.

 در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یاا اساتفاده شاده اسات

 .اصاااااااال رازداری ،  ااااااااوابط و اصااااااااو  اخاااااااالاق انسااااااااانی رعایاااااااات شااااااااده اساااااااات

.

تاریخ

امضای دانشجو 

 
 مالکیت نتایج و حق نشر

محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه های رایانه ای، نرم افزار ها و تجهیزات ساخته کلیه حقوق معنوی این اثر و 

 شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد. این مطلب باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.

ز نمی باشد.استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجا

تعهد نامه

Article I.

Article II.

Article III.

Article IV.

Article V.

Article VI.

Article VII.



ز

 چکیده

های آلیفاتیک اشاباع و ی هیدروکربننسیاتهبینی دابرای پیش QSPRی در این کار یک مطالعه

های آروماتیک ها و همچنین هیدروکربنها، سیکلوآلکنها، آلکنها، سیکلوآلکاناشباع شامل آلکانغیر

(، Tهای انتخاب شده دما )کنندهوسیعی از دما و فشار انجام شده است. اولین توصیف یدر محدوه

ها از روی کنندهها وابسته است. سایر توصیفزیرا دانسیته به آن ( بودندM( و جرم مولکولی )Pفشار )

ساختار شیمیایی ترکیبات با استفاده از دو رویکرد مختلف بدست آمدند. در رویکرد او ، بهترین 

  79گروه انتخاب شدند. پس از آنالیز ساختار شیمیایی ها بر مبنای روش سهمکنندهتوصیف

کننده گروه عاملی مفید پیدا شدند. در روش دوم، تعداد زیادی توصیف  15هیدروکربن مورد مطالعه، 

افزار دراگون از روی ساختار شیمیایی ترکیبات محاسبه کننده( به کمک نرمتوصیف 3224مولکولی )

های دراگون با روش الگوریتم ژنتیک بر مبنای کنندهگروه توصیف 22ای از شدند. سپس زیر مجموعه

کننده توصیف 11( به عنوان تکنیک انتخاب ویژگی انتخاب گردیدند. GA-PLSز ی )حداقل مربعات ج

های کنندهها بدست آمدند. توصیفکننده( به عنوان بهترین توصیفGAتوسط الگوریتم ژنتیک )

های ورودی برای ( به عنوان گرهM و T ،Pمتغیر ) 3انتخاب شده توسط دو روش انتخاب ویژگی و 

نوع شبکه عصبی مصنوعی با ترکیب  4عصبی مصنوعی مختلف استفاده شدند.  هایساختار شبکه

( و دو تابع انتقا  لگاریتم BR( و تنظیم بایزین )LMمارکوارت )-های آموزشی لونبرگالگوریتم

های طراحی شده شامل تعداد های مختلف شبکهسیگمو ید و تانژانت سیگمو ید طراحی شدند. پارامتر

سازی پارامترها برای رودی، لایه مخفی و تعداد دور تکرار بهینه گردیدند. پس از بهینهها در لایه ونرون

ها توسط ها، عملکرد مد کنندههای عصبی مصنوعی ایجاد شده با استفاده از دو نوع توصیفشبکه

( برای سری 2R( و  ریب تعیین )MSEتست خارجی مورد ارزیابی قرار گرفت. متوسط مربعات خطا )

و با استفاده از  9987/0و 556/9بهینه شده به ترتیب  GCM-ANNخارجی با استفاده از مد  تست 

ی دهد که شبکهبدست آمد. نتایج حاصل نشان می 9982/0و  1612/70بهینه شده  GA-ANNمد  

های کنندهمارکوارت و تابع انتقا  لگاریتم سیگمو ید و توصیف-عصبی با الگوریتم آموزشی لونبرگ



 ح

ی های ساختاری و دانسیتهکنندهی بین توصیفتواند به درستی رابطهگروه میاز روش سهمحاصل 

 سازی کند.های مورد نظر را شبیههیدروکربن

(، دانسیته ANN(، شبکه عصبی مصنوعی )QSPRخاصیت )-کلمات کلیدی: ارتباط کمی ساختار 

(.GA،  الگوریتم ژنتیک )(GCM) گروهسهم روشها، هیدروکربن



ط

 نتایج حاصل از این پایان نامه در دو مقاله تحت عناوین

Density prediction of aliphatic hydrocarbons using nonlinear group contribution 

method  

GA-ANN modeling for density prediction of hydrocarbons over a wide range of 

temperature and pressure  

.ارا ه گردید 1396در بیستمین کنفرانس شیمی فیزیک ایران در مرداد ماه   
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 مقدمه-1-1

 .ترود دانسیته اسکه برای توصیف یک مایع به کار میترمودینامیکی مهم  یکی از خواص

واحدهای  یی سیالات خالص در شرایط مختلف دما و فشار برای طراحی بهینهدانستن دانسیته

با  .ها انتقا  جرم و انتقا  گرما وجود دارد  روری استتی صنایع شیمیایی مختلف که در آنعملیا

الات ی سیبی دانسیتهگیری تجرهی سیالات خالص در صنایع شیمیایی، اندازوجود اهمیت دانسیته

های در این شرایط، استفاده از روش .]2و1[ باشدمیخالص در شرایط دما و فشار گوناگون مشکل 

  .ای برخوردار هستنداز اهمیت ویژه دانسیته بینیپیش

 

 دانسیته -2-1

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

های داده .نیز ممکن است استفاده شوند  g ml-1یا  g cm-3است، اما واحدهای   SI ، 3-kg mسیستم 

 هایداده برای مرجع هایکتاب در کلوین 15/298 دمای ودانسیته برای مواد مختلف در فشار یک بار 

 .]3[ است شده گزارش ترمودینامیکی

 

 هاهیدروکربنی بینی دانسیتههای پیشروش -1-3

برای  یخواص ترمودینامیکی سیالات خالص، ابزار مهم قدمه شرح داده شدطور که در مهمان

های تجربی دقیق هستند اما اگرچه داده .استطراحی مهندسی و آنالیز فرآیندهای شیمیایی 

های لذا باید از روش .بر استگیر و هزینهفشار کاری وقت ها در یک دامنه وسیع دما وگیری آناندازه

مهم ترین روش های پیش بینی دانسیته استفاده از معادلات حالت و  .نمود تفادهبینی اسپیش

 ک تو یح داده خواهد شد.ی باشد که در ادامه راجع به هر یم QSPRمطالعات 
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 ینی دانسیته به کمک معادلات حالتپیش ب -1-3-1

 .حالت استی سیالات خالص استفاده از معادلات بینی دانسیتههای پیشترین روشیکی از مهم 

با  .کندتابعی از دما و دانسیته بیان می ی ریا ی است که فشار را به صورتی حالت یک رابطهمعادله

توان سایر خواص ترمودینامیکی را بدست مشتق مناسب از آن می ی حالت و یکاستفاده از معادله

ها کی هیدروکربنمیودینابینی خواص ترمهای اخیر برای پیشحالتی که در سا ی معادله چهار .آورد

GCM-و  MLIR1معادلات حالت  داند و از کارایی بالایی برخوردارنبرحسب دما و فشار معرفی شده

GMA2 وSRK3  وPR4 ها تو یح داده خواهد آن طور مختصر راجع به هر کدام ازهدر ادامه ب .هستند

 .شد

 

 MLIR ی حالتمعادلهبا استفاده از  ترکیبات آلیبینی دانسیته پیش -1-1-3-1

برای سیالات چگا  زیر  1993ای است که در سا  قاعده 5(IRLی همدمای خطی )قاعده

به دست آمده و دارای  6(AEPPبحرانی و  فوق بحرانی براساس مفهوم متوسط پتانسیل جفت موثر )

)1(2کمیت  کند کهاین قاعده بیان می .مبنای نظری است vZ   2بر حسب  برای هر همدمای

  سیا  چگا  خطی است، که
v

1
 ی مولی سیا  استدانسیته. 

22)1( BAvZ                                                                                        (1-1) 

 :به صورت زیر آمده استنیز B و Aپارامترهای  وابستگی دمایی
                                                           
1-Modified Linear Isotherm Regularity (MLIR) 

2- Group Contribution Method-Goharshadi-Morsali-Abbaspour (GCM-GMA) 

3-Soave- Redlich- Kwong 

4-Peng-Rabinson 

5- Linear Isotherm Regularity (LIR) 

6- Average Effective Pair Potential (AEPP) 



4 

 

(1-2  )                                                                                               
RT

A
AA 2

1  

(1-3              )                                                                                   
RT

B
BB 2

1  

های کوچک در طبی با مولکو سیالات چگا  قطبی و غیرق، برای LIR حالت یرفتار خطی معادله

Bهای محدوده  و B2ΤΤ   دهد که نشان میB  وBΤ و دمای بویل  یبه ترتیب دانسیته

توانستند  گروهبا استفاده از روش سهم پارسافر و کلانتر 2003درسا   .]4[ باشندل سیا  میبوی

های بینی خواص ترمودینامیکی ترکیبات آلی بلند زنجیر و مخلوطرا برای پیش LIRی حالت معادله

وط فر ی از این معادله، هر ترکیب آلی را به صورت یک مخل یها برای ارا هآن .]5[کنند ها اصلاح آن

اند. سپس طبق تصادفی در مخلوط توزیع شدهکه  اش در نظر گرفتندتشکیل دهنده عاملی هایگروه

برای چنین مخلوط فر ی در نظر گرفتند  را عیناً LIRی حالت سیا  واندروالس، معادلهتک تقریب 

ها در سیستم )در اینجا علاوه بر دما به ترکیب گروه LIRی حالت اما در این حالت پارامترهای معادله

باشد،  𝜌ی مولی سیا  ، دانسیتهpو فشار  Tها، اگر دمای طو  زنجیر( نیز وابسته شد. طبق روش آن

های عاملی در مولکو  است. در این تعداد گروه nشود که می n𝜌ها در مخلوط ی کل گروهدانسیته

 آید:به شکل زیر در می LIRی صورت معادله

(1-4)                    24222222 11 


mmmm BnAn
n

Z
nBAn

RTn

p


















 

ها با به ازای یک گروه در سیا  مورد نظر هستند. سپس آن LIRپارامترهای  mBو  mAکه در آن 

 ،(6-1( و )5-1) هایبه صورت معادله Bو  Aتعریف دو پارامتر 

(1-5         )                                                                                            2nAA m 

(1-6         )                                                                                             4nBB m 
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ی همدمای خطی اصلاح شده را به صورت کلی زیر تعریف نمودند و آن را قاعده (1-7(ی معادله

(MLIR.نامیدند ) 

(1-7                )                                                                    221 BAv
n

Z









 

21طبق این معادله نمودار  v
n

Z








  2بر حسب  .برای هر همدمای ترکیب آلی چگا ، خطی است

های نوع او  و دوم و سوم، های خطی، الکلبرای تمامی ترکیبات آلی مورد مطالعه شامل آلکان

ی مشخص شده است که رفتار خطی معادله ]8-6[ها ها و استرهای کربوکسیلیک، آمینها، اسیدکتون

MLIR یمعادله سبت بهن LIR  بسیار بهتر بوده و حتی این رفتار خطی با افزایش طو  زنجیر حفظ

 .شودچنین و عی مشاهده نمی LIRی شود. این در حالیست که برای معادلهمی

 

-GCMبینی دانسیته سیالات خالص با استفاده از معادله حالت پیش -2-1-3-1

GMA 

ثر، مفهوم متوسط انرژی پتانسیل جفت مؤاساس گوهرشادی و همکارانش بر  2005درسا  

ارا ه ینامیکی سیالات چگا  بینی خواص ترمودرا برای پیش GMAتوانستند معادله حالت عمومی 

)12(3کند که، نمودار این معادله حالت بیان می .]9[ کنند mvZ   برحسب   برای هر همدمای سیا

 .ی مولی سیا  استدانسیته mv1ست که چگا  خطی ا

(1-8)                                                                                      BAvZ m  3)12( 

به ترتیب عرض از   Bو Aپذیری و حجم مولی بوده و به ترتیب فاکتور تراکم mvو  Zدر این رابطه 

 اند:از طریق روابط زیر به دما وابستهو شیب نمودار هستند که  مبدأ

(1-9                   )                                                              
R

TA

RT

A
AA

ln22 21
0  
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(1-10           )                                                                    
R

TB

RT

B
BB

ln22 21
0  

ی حالت معادلهاین  .ثابت هستند 2Bتا  0Bو  2Aتا  0Aهای ( کمیت10-1( و )9-1در روابط )

cی تواند در محدودهمی   وcTT  ی طیف وسیعی از سیالات قطبی، غیرقطبی و دانسیته

یته و دمای بحرانی ابه ترتیب دانس CTو  Cد که، ابینی کندروژنی را پیشاد هیالات دارای پیونسیا

  .]13-10[ سیا  هستند

که توسط  GMAگروه با معادله حالت رکیب روش سهمتوانست از ت 2011موسوی در سا  

ها را های آنی ترکیبات آلی مختلف و مخلوطگوهرشادی و همکارانش ارا ه شده بود، دانسیته

 . ]14[ بینی کندپیش

های متیل، متیلن و او نیز در این کار، هر یک از این ترکیبات را به عنوان یک مخلوط فر ی از گروه

را به صورت زیر به این  GMAی ها در نظر گرفت و سپس معادلهی آنشکیل دهندهیک گروه عاملی ت

 مخلوط فر ی تعمیم داد.

(1-11   )                                                                      433)1
2

( nBnAv
n

Z
mmm  

پارامترهای  mBو  mAو های کربنی تعداد گروه n، نامیده شده GMA-GCMکه  در این معادله

ی جدید، ی حالت به ازای یک گروه کربنی هستند. او توانست با استفاده از این معادلهمعادله

ها را به ترتیب با متوسط درصد خطای نسبی کمتر از های آنترکیبات آلی خالص و مخلوط یدانسیته

 ی کند.بینپیش %7/1و %  2/1
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حالت  یبینی دانسیته سیالات خالص با استفاده از معادلهپیش-3-1-3-1

 (SRK-EOS) وانگ-ردلیچ-سوآو

ارا ه شده در مقایسه با سایر معادلات حالت ساده، از دقت  1949در سا  که  SRK حالت معادله

 صورت زیر است: به SRKی حالت فرم کلی معادله .]15[ وردار استبیشتری برخ

(1-12  )                                                                                    
)(

)(

bvv

Ta

bv

RT
p





 

در رابطه فوق  .باشدثوابت قابل محاسبه می bو  aفشار و  Pدما و  Tحجم مولی،  vها، گاز ثابت Rکه 

 شوند:ز روابط زیر تعریف میا استفاده اب bو  a رایب 

)(42748.0
22

r
c

c T
p

TR
a  

c

c

p

RT
b 08664.0 

  25.0
1 )(11)( cr TTcT  

2
1 176.0574.1480.0  c 

در مقایسه با  خالصیالات جهت تخمین خواص ترمودینامیکی س SRKحالت  یصحت معادله

ی سریع خواص حاسبهاز این معادله برای م .قرار گرفته است تاییدهای تجربی مورد داده

ی مربوط به هادر طراحی و پیش بینی رفتار فیزیکی و خواص حجمی مایعات نامیکی سیالاتترمودی

 .شودنفت و گاز استفاده می
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-نگیبینی دانسیته سیالات خالص با استفاده از معادله حالت پپیش -4-1-3-1

  رابینسون

 ارا ه کردند: خود را 1ی دو پارامتری مکعبیفتهی توسعه یانگ و رابینسون با چند هدف معادلهپی 

 () 2شکلفاکتور  رامترها بر حسب خصوصیات بحرانی وی پامحاسبه-1

 ی بحرانییری و چگالی مایع در نزدیکی نقطهپذی فاکتور تراکممحاسبه-2

 ی همه خصوصیات سیالاتقابلیت کاربرد برای محاسبه-3

 صورت زیر است: به ]16[رابینسون -ی حالت پینگعادلهفرم کلی م

(1-13)                                                                           
]2[

)(
22 bvbv

Ta

bv

RT
p





 

 bو  aهای ارامترپ .باشندمعادله می هایثابت bو  aفشار و   p،دما  Tحجم مولی،  vثابت گازها،  Rکه 

 از: عبارتند

)().()( rc TTaTa  

c

c
c

p

TR
Ta

22

45724.0)(  

22 )]1)(26992.054226.137464.0(1[),( rr TT   

c

c

p

RT
b 0778.0 

 

                                                           
1- cubic 

2- Acentric factor  
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 QSPR مطالعاتبینی دانسیته از طریق پیش -2-3-1

های وابسته به نوع ماده در معادله است. تفاده از معادلات حالت وجود ثابتترین مشکل اسمهم

معادله نیز  های، ثابتهای تجربی وجود نداشته باشدای دادهای مادهگر براین بدان معنی است که ا

حل خوبی که در مورد نظر قابل استفاده نیست. راهوجود ندارد و در نتیجه معادله حالت برای ماده 

بینی های پیشدسته از روشاست. این  QSPRهای اخیر برای حل این مشکل ارا ه شده مطالعات سا 

این نوع مطالعات از اختار ماده و خواص فیزیکی شیمیایی آن ارتباط برقرار کنند. در توانند بین سمی

این های تئوری. در کنندهگروه و توصیفود: روش سهمشی ساختاری استفاده میکنندهدو نوع توصیف

توان اند نیز میه یا حتی سنتز نشدهگیری انجام نشدها اندازهصورت برای موادی که برای آن

 بینی نمود.ها را پیشها را محاسبه و خواص آنکنندهصیفتو

 

ها به کمک های خطی و سیکلو آلکانی آلکانیتهبینی دانسپیش -1-2-3-1

 شبکه عصبی موجک

، تعداد 5ی ورودی با تعداد لایهشعبانی و کلانتر یک مد  شبکه عصبی موجک  2009در سا  

های خطی و بینی دانسیته آلکانگروه برای پیشوش سهمبر مبنای ر 1و خروجی  8ی پنهان گره لایه

ت دانسیته این ترکیبات را با متوسط خطای نسبی کمتر از توانسارا ه نمودند که میها سیکلو آلکان

های متیل، متیلن و ا و فشار و سه متغیر )تعداد گروهبینی کند. در این مد  از دو متغیر دمپیش %1

 .]17[ سازی استفاده شده استهای مورد مطالعه جهت مد کو ولبر مبنای ساختار ممتین( 
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 ها به کمک شبکه عصبی مصنوعیبینی دانسیته هیدروکربنپیش -2-2-3-1

ی بینی دانسیتهه عصبی مصنوعی برای پیشک مد  شبکموسوی و همکارانش ی 2013در سا  

اند. ای ارا ه کردهتک حلقهروماتیک های آها و هیدروکربنانخطی ، سیکلو آلکهای خطی و غیرآلکان

ها و سه متغیر دما، فشار و جرم گروهاملی بر مبنای روش سهمگروه ع 9ها در این کار با شناسایی آن

ی پنهان ، تعداد گره لایه12ی ورودی با تعداد لایهمولی ترکیبات توانستند یک شبکه عصبی مصنوعی 

بینی شاپی 4/0سبی کمتر از %اوسط خطای نارا با متسیته اه کنند که داناارا  1و خروجی  21

 .]18[ کردمی

 هدف تحقیق -4-1

های خطی شامل آلکان هاهیدروکربنتری از ی طیف وسیعیبینی دانسیتهپیش نامهدر این پایان

 5ای از حلقه 2ای و ماتیک تک حلقهها و ترکیبات آرو، سیکلوآلکنهاها، آلکنو غیرخطی، سیکلوآلکان

و روش  ترکیبات های ساختاری اینکنندهکربن بر حسب دما و فشار با استفاده از توصیف 40ا ت

های ساختاری در این ترکیبات با کنندهی عصبی مصنوعی مورد مطالعه قرار گرفت. توصیفشبکه

های تئوری محاسبه شده بر مبنای ساختار مولکولی کنندهگروه و توصیفاستفاده از دو روش سهم

 کیبات استخراج شد.تر
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 فصل دوم

 کمومتریکس
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 کمومتریکس -1-2

که  1970در اوایل سا   1نام کمومتریکس اولین بار توسط دانشمند سو دی جوان، اسوانت ولد

که در آن زمان  2همکاری او با کووالسکی .شیمی فیزیک آلی فعالیت داشت، مطرح گردید یدر زمینه

المللی گذاری انجمن بینکرد منتهی به پایهص الگو در شیمی کار میهای تشخیروی روش

کس بیان شده است که  یکی چندین تعریف برای کمومتری .شد 1974در سا   )ICS(3کمومتریکس 

 ترین تعاریف به صورت زیر است:از جامع

ی د برانکو اصو  آمار و منطق استفاده می کمومتریکس یک زمینه از شیمی است که از ریا ی "

ه باسب را یی مناینکه )الف( فرآیندهای بهینه را طراحی و انتخاب کند، )ب( ماکزیمم اطلاعات شیمیا

ایی در شیمی هایج( اطلاعات بیشتری در مورد سیستموسیله آنالیز اطلاعات شیمیایی فراهم کند و )

 ".]19[اختیار قرار دهد 

دازش، گام پرها، هنشیمی و حجم بسیار زیاد دادهبا توجه به رشد سریع تجهیزات مورد استفاده در 

رف از ط .تذیر اسناپا، نیاز به کامپیوتر امری اجتنابهتفسیر اطلاعات و استخراج نتایج مفید از آن

ر ده یا داک بودیگر شیمیدانان، گاهی اوقات با موادی سر و کار دارند که بسیار گران، سمی و خطرن

 مار جهتهای ریا ی و آتوان از روشدر این موارد می .یستندمواردی به راحتی قابل دسترس ن

فوق مهمترین  توان گفت که مواردمی .[20]های مختلف استفاده نمود توصیف و توجیه نتایج آزمایش

 .های کمومتریکس نزد شیمیدانان استدلایل افزایش کاربرد روش

رباره اولین تحقیق د .میگرددرب 1997ان به سا  تحقیقاتی کمومتریکس در ایر یظهور زمینه

 .]21[منتشر شد  1998در ایران در سا   سکمومتریک

 

 

                                                           
1-Svante wold  

2-Kowalski 

3-International Chemometrics Society 
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 فعالیت-اصیت و ساختارخ-ارتباط کمی ساختار -2-2

 )QSAR( 1فعالیت-طه کمی ساختارراب -2-2-1

 اط کمیای ارتببطه با توسعهریکس در رااای کمومتاههای خاص روشردایکی از کارب

مام شامل تQSAR  .ای استهای تجزیهو ارزیابی دادهترکیبات دارویی  (QSAR)فعالیت ساختار

به  .کندط میهای ساختاری ترکیب مربوهای بیولوژیکی را به ویژگیهای آماری است که فعالیتروش

ا تلی دارد های مولکوای هماهنگ میان فعالیت و ویژگیسعی در پیدا کردن رابطه QSARعبارت دیگر 

 .واعد برای ارزیابی فعالیت ترکیبات جدید استفاده کندبتواند از این ق

 در پی پاسخ دادن به دو سوا  زیر است: QSARبه طور کلی 

 گذارد؟هایی از مولکو  روی فعالیت آن تاثیر می)الف( چه جنبه

 چه عواملی باید بهینه شوند؟مولکو  )ب( برای افزایش فعالیت 

رار اعالیت مورد استفاده قاررسی فارای بات که باسمد  ریا ی ا 2دلیل استفاده از کلمه کمی

 .]22[ گیردمی

 

 )QSPR( 3خاصیت-رابطه کمی ساختار -2-2-2

را به  هامولکو های مهم کاربرد کمومتریکس، مطالعاتی است که خواص ینهزم از یگردیکی 

های یژگیوز شیمیدانان خاصیت یک مولکو  ناشی ا ازنظر .دهدیمنسبت  هاآنهای ساختاری یژگیو

 .باشدیماین نوع از مطالعات به بررسی کمی ارتباط ساختار ا خاصیت معروف  .هاستآنساختاری 

ی است که بین رفتار فیزیکوشیمیایی یک مولکو  با ارابطهین مطالعات پیدا کردن از اهدف 

ا خواصی نظیر ب هامولکو ی بین ساختار ارابطهمانند یافتن  .ی ساختاری آن وجود داردپارامترها

ی ارتباط نحوهی ساز شفافعلاوه بر نتایج این مطالعات  .و ذوب، فشار بخار و غیره جوشی نقطه

                                                           
1-Quantitative Structure-Activity Relationship 

2-Quantitative 

3-Quantitative Structure-Property Relationship 
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بینی ها با خاصیت مورد نظر، به پژوهشگران در پیشهای ساختمانی آنیژگیوو  هامولکو خواص 

  .کندهای مشابه کمک میهای جدید بر اساس رفتار مولکو رفتار مولکو 

توان یمگیرند یمقرار  استفاده موردی ارتباط خطی ساختار خاصیت مطالعه منظور بهیی که هاروش از

، )PCA( 2ی اساسیهامؤلفه، تحلیل )OLS( 1های خطی مثل حداقل مربعات متداو به روش

، )PLS( 5و حداقل مربعات جز ی )PCR( 4، رگرسیون اجزای اصلی)MLR( 3رگرسیون خطی چندگانه

، ارتباط )SVM( 7و ماشین بردار پشتیبان )ANN( 6ی دیگری مانند شبکه عصبیهاروش .نموداشاره 

  .دهندغیر خطی میان ساختار و خواص ترکیبات را مورد مطالعه قرار می

 :]23[ شامل مراحل زیر است QSARو همچنین  QSPRی مطالعات طورکلبه

 هادادهفراهم کردن سری  -1

 هامولکو تار هندسی سازی ساخینهبهرسم و  -2

 هاکنندهیفتوصمحاسبه  -3

 های نامناسبکنندهیفتوصحذف  -4

 های آموزش، ارزیابی و تستیسربه  هادادهسری  بندییمتقس -5

 ها و انتخاب بهترین مد آنالیز آماری مد  -6

 شده انتخابی هامد ارزیابی اعتبار  -7

 بینی خاصیت مورد نظرپیش -8

  .تو یح داده خواهد شد QSPRسازی به هر یک از مراحل یک مد جع در ادامه را

 

 

                                                           
1-Ordinary Least Square  

2-Principle Component Analysis  

3-Multiple Linear Regression  

4-Principal Component Regression 

5-Partial Least Squares 

6-Artificial Neural Network 

7-Support Vector Machine 
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 QSPRسازی مراحل مدل -3-2

 هافراهم کردن سری داده -1-3-2

هاست که خاصیت مورد داده سری انتخاب و آوریجمع مرحله اولین QSPR مطالعه یک در

تر و وسیع هاداده هر چی سری .ها در شرایط عملی یکسانی به دست آمده باشدمطالعه برای آن

تر و معتبرتری بوده و محدود به یک گروه خاص از تر باشد، مد  به دست آمده مد  کلیمتنوع

توانند در آزمایشگاه تولید و یا از طریق مقادیر آوری شده میجمع هایداده .ترکیبات نخواهد بود

 .منتشر شده در مقالات استخراج شوند

 

 هاتار هندسی مولکولسازی ساخرسم و بهینه -2-3-2

اگر  .ی دقیق مولکولی استوار استهای هندسی برمبنای ساختار و هندسهکنندهیفتوصایجاد 

ها کنندهیفتوصبا حداقل انرژی نباشند مقادیر غیر صحیحی برای  یبندصورت صورتبه ساختارها

ستفاده از نرم افزارهای ها با ادر این مرحله، ساختار ترکیبات مربوط به سری داده .شودیمایجاد 

، AM1 ،PM3مکانیکی مختلف نظیر -های کوانتومتجاری در دسترس رسم شده و سپس توسط روش

MNDO گیرد مورد استفاده قرار می نرم افزاری که برای این منظور معمولاً .]24[شود بهینه می ....و

 .است Hyper Chemنرم افزار 

 

 وریهای تئکنندهی توصیفمحاسبه -3-3-2

ها های مختلف ساختاری و الکترونی مولکو ها پارامترهای عددی هستند که ویژگیکنندهتوصیف

ای از مولکو  کننده، بیانگر خصوصیت ویژهبه عبارت دیگر هر توصیف .دهندی نشان میرا به طور کم

 وه کلیها به دو گرکنندهاین توصیف .]25[ است که ممکن است بر خاصیت مورد نظر مؤثر باشد

 .ندشوبندی میتقسیم های تجربی و تئوریکنندهتوصیف

  از: ی مناسب عبارت استکنندههای یک توصیفبرخی از ویژگی 
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  ساده بودن 

   توانایی تفسیر ساختار مولکو 

  هاکنندهعدم همبستگی با سایر توصیف 

  های مختلف یک مولکو قابلیت تمایز بین ایزومر 

  های مولکولیی وسیعی از ساختارامنهقابلیت کاربرد برای د 

 های حاصل ازکنندهشوند: توصیفبندی میهای مولکولی به دو دسته اصلی تقسیمکنندهتوصیف

با  که تئوری هایکنندهپذیری و ممان دوقطبی( و توصیفهای تجربی )مانند قطبشگیریدازهان

شوند که باعث صرفه جویی در بی محاسبه میهای تجراستفاده از ساختار مولکو  و بدون نیاز به داده

اند، وقت، هزینه، مواد و تجهیزات خواهند شد و برای هر مولکو  واقعی یا فر ی که هنوز سنتز نشده

 15/5ی تئوری توسط نرم افزار دراگونکنندهتوصیف 3224در این تحقیق  .[62]باشند در دسترس می

ی متفاوت دسته 22بیان چگونگی خصوصیات مولکو  به  ها از نظرکنندهمحاسبه شد که این توصیف

 .ها آورده شده استکننده( نام این توصیف2-1، که در جدو  )شوندتقسیم می

 های نامناسبحذف توصیف کننده -4-3-2

هایی که اطلاعات کمتری در مورد تغییرات خواص شیمیایی و یا کنندهدر این مرحله باید توصیف

برای این منظور لازم است که از فرآیند کاهش متغیر  .ورد نظر دارند، حذف شوندبیولوژیکی مواد م

ها و همچنین همبستگی بالای برخی از آنها به یکدیگر، کنندهزیاد بودن تعداد توصیف .استفاده شود

هایی که برای تمام از این رو توصیف کننده .شودسازی میباعث طولانی و دشوار شدن فرایند مد 

همچنین  .شوندثابت و یا صفر داشته باشند حذف می ها، مقادیر ثابت، تقریباًو مولک

مقادیر یکسان دارند، مفید  %90مقادیر غیر صفر و یا بیش از  %10هایی که کمتر از کنندهتوصیف

های غیر مفید، ماتریس همبستگی از کنندهبرای حذف بقیه توصیف .شودنبوده و کنار گذاشته می

ها کنندهتوصیف %90شود. همبستگی بیش از ها تشکیل میکنندهبین توصیف Matlabافزار طریق نرم
                                                           
1-Dragon 
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کننده ای که ارتباطش با متغیر وابسته ی خطی بین آنهاست. دراین صورت توصیفبیانگر رابطه

 شود.اش کمتر باشد، حذف میتر بوده و  ریب همبستگیمشکل

 Dragon افزار نرم توسط شده محاسبه هایکنندهتوصیف انواع-(2-1) جدو 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1- Constitutional Descriptors 

2-Topological Descriptors 

3-  Walk and path Counts 

4- Connectivity Indices 

5- Information Indices 

6- 2D Autocorrelations 

7- Edge adjacency Indices 

8- Burden eigenvalues 

9- Topological charge indices 

10- Eigenvalue-based indices 

11- Randic molecular profiles 

12-Geometrical descriptors 

13- Radial Distribution Function descriptors 

14- 3D-MORSE descriptors 

15- Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors 

16- Geometery. Topology and Atom Weighted Assembly descriptors 

17- Functional group conts 

18- Atom-centred fragments 

19- Charge descriptors 

20- Molecular properties 

21- 2D binary fingerprints 

22- 2D frequency fingerprints 

 2های توپولوژیکنندهتوصیف 2 1های زیرساختاریکنندهتوصیف 1

 4های اتصا شاخص 4 3های مولکولیشمارنده 3

 6های دو بعدیخود ارتباطی 6 5 اطلاعاتی هایشاخص 5

 8خصوصیات بارگذاری 8 7 های مجاورت لبهشاخص 7

 10 مقادیر ویژههای مبتنی بر شاخص 10 9شاخص بار توپولوژیکی 9

 12هندسیهای کنندهیفتوص 12 11 های مولکولی راندیکپروفایل 11

 14سه بعدی مورس  هایکنندهتوصیف RDF 13 14هایکنندهتوصیف 13

 GETAWAY 16های کنندهتوصیف WHIM 15 16های کنندهتوصیف 15

 18اجزای میان اتمی 18  17های عاملیگروه 17

 20خصوصیات مولکولی 20 19توصیف کننده های باردار 19

 22کانس دو بعدیراثر ف 22 21اثر دو بعدی باینری 21
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 هابندی دادهتقسیم -5-3-2

ن زیر مجموعه، سری اولی .شوندها به سه زیر مجموعه تقسیم میقبل از ساختن مد ، سری داده

خطی های خطی و غیرن برای ساخت مد زآا ها را در برگرفته وباشدکه اکثریت دادهمی 1آموزش

های به دست آمده از سری آموزش است که مد  2سری ارزیابی ،دومین زیر مجموعه .شوداستفاده می

 3ی سوم سری تستزیر مجموعه .شودتوسط آن ارزیابی شده و به این ترتیب بهترین مد  انتخاب می

های ی مد لتی نداشته و از آن برای مقایسهسازی دخایا آزمایش نام دارد که در طو  فرآیند مد 

و یا روش  تقسیم بندی این سه زیر مجموعه معمولاً به صورت تصادفی .شودمتفاوت استفاده می

 .شوداستفاده می  )PCA( 4های اساسیلفهتحلیل مؤ

 

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -6-3-2

ها به میزان زیادی کاهش کنندهتوصیفهای کاهش متغیر، تعداد با به کار بردن روش اگر چه

هر چه در مد  نهایی تعداد  .ها برای ساخت یک مد  مناسب زیاد استیابد، اما هنوز تعداد آنمی

ها کنندهبنابراین باید به ترتیبی، بهترین توصیف .تر خواهد شدها کمتر باشد، مد  سادهکنندهتوصیف

ها، کنندهدو روش مرسوم برای انتخاب توصیف .انتخاب نمود های باقی مانده،کنندهرا از میان توصیف

چون در این  .است 5خطی الگوریتم ژنتیکو روش غیر )MLR(ای روش خطی رگرسیون مرحله

ها استفاده شده در ادامه به اختصار راجع به کنندهبرای انتخاب بهترین توصیف GAنامه از روش پایان

 .گردداین روش تو یحاتی ارا ه می

 

                                                           
1-Train 

2-Validation 

3-Test 

4- Principal Components Analysis 

5-Genetic algorithm 
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 ها توسط الگوریتم ژنتیککنندهانتخاب بهترین توصیف -1-6-3-2

 مقدمه -الف-1-6-3-2

وردار سی برخسازی از اهمیت بالایی در علوم مختلف مهندامروزه با پیشرفت سریع دانش، بهینه

ر مل عبوعسازی یکی از مفاهیمی است که به خوبی از پل ارتباطی بین تئوری و بهینه .شده است

 ز طبیعتاگرفته  سازی الهامالگوریتم ژنتیک یک روش بهینه .باشدای میدارای کاربرد گسترده کرده و

قیم و ها، آن را به عنوان یک روش عددی، جستجوی مستبندیتوان در طبقهجاندار است و می

ستم، تر  سیسازی، شناسایی و کناین الگوریتم در مسا ل متنوعی نظیر بهینه .تصادفی معرفی کرد

ای هیستمهای عصبی مصنوعی و سپردازش تصویر و مسا ل ترکیبی، تعیین توپولوژی و آموزش شبکه

 .رودمبتنی بر تصمیم و قاعده به کار می

 

 لگوریتم ژنتیکا -ب-2-3-6-1

مسا ل  حل بهینه وبرای یافتن راه یک تکنیک جستجو در علم رایانه (GA)الگوریتم ژنتیک 

علم انی مبکه از های تکاملی هستند ژنتیک یکی از انواع الگوریتمهای الگوریتم .است جستجو

الگوریتم  .اندشناسی مانند وراثت، جهش، انتخاب ناگهانی، انتخاب طبیعی و ترکیب الهام گرفتهزیست

ابداع  1967ا  یابی شناخته شده، توسط جان هالند ددر سهای بهینهژنتیک که به عنوان یکی از روش

ورده است آدر کتابی که درباره الگوریتم ژنتیک منتشر کرد  1975روش را در سا  شد که او این 

برخی  خش بادر این ب .ساز وکار الگوریتم ژنتیک بر مبنای قوانین موجود در علم ژنتیک است .]27[

 مفاهیم و تعاریف ژنتیک آشنا خواهیم شد:

شود، لازم است ژنتیک پاسخ آن پیدا  : به منظور نمایش جواب یک مسئله که قرار است با الگوریتمژن
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گفته  2ای اصطلاحا ژن یا کروموزومبه این ساختار داده .انتخاب گرددمناسب  1ایتا یک ساختار داده

هر ژن مبین یک متغیر یا یک پارامتر است که تمامی اطلاعات لازم در مورد یک جواب را در  .شودمی

 .]28[خود دارد 

الگوریتم ژنتیکی، هر فرد تنها یک کروموزوم دارد و هر کروموزوم به  در : 4یا کروموزوم 3افراد 

مقادیر مختلف ها از ترکیب کروموزوم .باشدمعنای یک راه حل مسئله به صورت رمزی شده می

 .]29[ آیندن یک متغیر است( به وجود میهر ژن مبیها )متغیرها یا ژن

 یت گفتهرند جمعگیها که در کنار هم قرار میوزومای از کروم: در الگوریتم ژنتیک به مجموعهجمعیت

 .هاستادن آندی الگوریتم ژنتیک انجام پردازش بر روی این جمعیت به منظور بهبود وظیفه .شودمی

ه آن بآید که در هر بار اجرای الگوریتم ژنتیک بر روی یک جمعیت، جمعیت جدیدی به دست می

 .]29[ گویندنسل بعدی می

ای نمایش های مختلفی برسازی روشتاکنون در حل مسا ل بهینه: هااری کروموزومنمایش و کدگذ

ا باید هین روشم از اها( به کار برده شده است که انتخاب هر کداپارامترها و اطلاعات مسأله )کروموزوم

ز ا .یردسازی آن صورت پذبا توجه به نوع مسأله و فضای جستجوی مورد نیاز برای حل و بهینه

 .ای استها، کدگذاری رشتهکاربردترین روشپر

 .شودها )افراد( نسبت به یکدیگر با توجه به یک معیار سنجیده میبرتری کروموزوم :5تابع شایستگی

 .تابع شایستگی است ،این معیار

اید بت اولیه ها، جمعیی کدگذاری کروموزومگیری در مورد شیوهبعد از تصمیم: تعیین جمعیت اولیه

 .گیرداین مرحله معمولاً با انتخاب تصادفی مقادیر در محدوده مجاز صورت می .گردداتخاذ 

                                                           
1-Data Structure 

2-Chromosome  

3-Individuals 

4-Chromosome 

5- Fitness function 
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یر د که در زها وجود دارنهای مختلفی برای انتخاب کروموزوم: روشهاهای انتخاب کروموزومروش

 .شودها اشاره میبه معمولترین آن

بیشتری داشته  هر عنصری که عدد برازش )تناسب( در این روش :1انتخاب چرخ رولت -

 .باشد، شانس انتخاب بیشتری دارد

ترین عضو هر اجتماع انتخاب : در این روش مناسب2گراگرا یا ممتازانتخاب نخبه  -

 .شودمی

: در این روش به موازات افزایش متوسط عدد برازش جامعه، سنگینی 3انتخاب مقیاسی  -

 با مجموعه دارای عناصری که رودبه کار میاین روش وقتی  .شودانتخاب هم بیشتر می

 .های کوچکی آنها را از هم تفکیک کندباشد و فقط تفاوت عدد برازش بزرگ

انتخاب  ،مجموعه از صفات یک جامعه: روشی است که در آن یک زیر 4ایانتخاب مسابقه -

سرانجام فقط یک صفت از هر  تاکنند شوند و اعضای آن مجموعه با هم رقابت میمی

 .[30] ادغام، انتخاب شوندزیر گروه برای 

 

 ها و شرایط توقف الگوریتم ژنتیککنندهنتخاب توصیفی انحوه -ج-2-3-6-1

توانند چندین رشته را در یک ی هستند و به دلیل موازی بودن میمواز ذاتاًهای ژنتیک الگوریتم

مورد نظر  لهضای مسأتوانند فزی نیستند فقط میهایی که مواالگوریتم .ورد ارزیابی قرار دهندلحظه م

ی محلی باشد و حل پیدا شده یک جواب بهینهرا در یک جهت در یک لحظه جستجو کنند و اگر راه

ای از جواب اصلی باشد باید تمام کارهایی که تا به حا  انجام شده را کنار گذاشت و یا زیر مجموعه

قطه شروع موازی دارد، در یک لحظه از آنجایی که الگوریتم  ژنتیک چندین ن .دوباره از او  شروع کرد

ها ادامه اگر یکی به نتیجه نرسید سایر راه .له را از چند جهت مختلف جستجو کندتواند فضای مسأمی

های حلالگوریتم ژنتیک تغییرات تصادفی در راه .دهندیابند و منابع بیشتری در اختیار قرار میمی

                                                           
1- Roulette wheel 

2- Elitist 

3- Scalin 

4- Tournament 
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تغییرات تصادفی  این که آیا اینازش برای سنجش دهد سپس از تابع برکاندید شده را نشان می

 .کنداند یا نه استفاده میپیشرفتی در انتخاب ژن مناسب ایجاد کرده

 توان برای توقف روند تکرار الگوریتم ژنتیک استفاده نمود:از شرایط زیر می

 .درسمعینی ب ها به مقدارشود که تعداد نسلها: الگوریتم زمانی متوقف میتعداد نسل -1

انیه تعیین ثتوان این محدودیت را برحسب واحد می GAمحدودیت زمانی: در جعبه ابزار  -2

 .نمود

گی در شود که بهترین مقدار شایستمحدودیت شایستگی: الگوریتم زمانی متوقف می -3

 .جمعیت حا ر کوچکتر یا مساوی یک مقدار معین گردد

یتم ، الگورهیچ گونه پیشرفتی حاصل نشود ها به تعداد معینیرکود نسلی: اگر در نسل -4

 .گرددمی متوقف

 تی حاصلرکود زمانی: در صورتی که در تابع هدف برای زمان معینی هیچ گونه پیشرف-5 

 .گرددنشود، الگوریتم متوقف می

  .شودالگوریتم در صورتی که هر یک از شرایط فوق برآورده گردد متوقف می

 

 )GCM( 1گروها بر مبنای روش سهمهکنندهانتخاب توصیف -2-3-7

ای در به طور گستردهروش سهم گروه روشی ساده، کارآمد و در عین حا  معتبر است که 

بین خاصیت در واقع ارتباطی روش این  .رودبینی خواص فیزیکی و ترمودینامیکی مواد به کار میپیش

ها این است که آمدن روش سهم گروهمبنای به وجود  .دکنیشیمیایی آن برقرار میک ماده با ساختار 

های ساختاری و تعداد گروه وجود دارد اما علم و تکنولوژی در دنیایهزاران ترکیب شیمیایی اگر چه 

با این ایده، روش  .باشدمی اتترکیباین تعداد  ازاین ترکیبات، بسیار کمتر  یههمی سازندهعاملی 

های گروهسهم از توانا میرترمودینامیکی هر ماده  یا کند که خاصیت فیزیکیها فرض میگروهسهم

                                                           
1- Groupe Contribution Method  
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به این ترتیب یک روش عملی برای  .آورد به دست در خاصیت موردنظر، موجود در مولکو  آن ماده

 آید که این پارامترها،می ده برحسب تعداد کمتری پارامتر به دستبینی خواص تعداد زیادی ماپیش

 .کنندموردنظر مشخص می های ساختاری را در خاصیتسهم گروه

ه ب .اختیاری است یههر ماده، یک مقول یهدهندهای تشکیللازم به تو یح است که تعریف گروه

که ما  در حالی .های اصلی شناسایی شوندطور مثا  ممکن است یک نفر پیشنهاد کند که باید اتم

از طرف دیگر، تجربه  .وت استدانیم خواص کربن در الماس نسبت به کربن در گرافیت بسیار متفامی

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

ها مشابه کتون یهحداقل گروه کربونیل موجود در هم کربوکسیلیک اسیدها خواص متفاوتی دارد اما

یابد ها افزایش میت روش سهم گروهشود، صحها بیشتر تمایز بین گروه هر چهبدیهی است  .باشدمی

توان با انتخاب اما می .های مربوط به خودش باشدکه سرانجام هر ترکیب فقط شامل گروه تا جا ی

های کم، صحت خواص ها به روش سودمندی دست یافت که با وجود تعداد گروهصحیح گروه

 .]31[ قبو  باشد بینی شده قابلپیش

سازی خواص فیزیکی و شیمیایی مواد به کار ای برای مد ر گستردهکه به طو QSPRدر مطالعات 

های مولکولی کنندهتوصیف .شودهای مولکولی مرتبط میکنندهرود، خاصیت مورد نظر به توصیفمی

ی مولکو  و با ی خالص هستند که مستقیماً از روی ساختار بهینه شدههای عددی مادهصهمشخ

ترین عیب این روش، مسیر اما مهم .شوندافزارهای خاص محاسبه مینرمها و استفاده از الگوریتم

کننده از روی ساختار مولکولی و سپس انتخاب بهترین ی توصیفی محاسبهطولانی و پیچیده

به  .نیستندو راحت ، چندان ساده های حاصل از این مطالعات برای استفادهدر نتیجه مد  .هاستآن

ها برای انتخاب گروهاز روش ساده و کارآمد سهم استفاده اخیرهای همین دلیل در سا 

 هایدر این روش تعداد گروه .پیشنهاد شده است QSPRهای مناسب جهت مطالعات کنندهتوصیف

د و در صورتی که یکی شوهای آن ماده انتخاب میکنندهی هر ترکیب به عنوان توصیفدهندهتشکیل
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ی مرتبط با آن کنندهترکیبات مورد مطالعه وجود نداشته باشد توصیفدهنده در های تشکیلگروه از

 .شودگروه، صفر در نظر گرفته می

ینی بها در پیشی عصبی مصنوعی بر مبنای روش سهم گروهدر طی چند سا  اخیر از شبکه

، ] 33[ ات یونیی مایع، دانسیته]32[ها ی اشتعا  آلکانبینی نقطهخواص مختلفی از جمله برای پیش

یعات یونی ی ما، هدایت یونی و ویسکوزیته]34 [های بحرانی تعدادی از هیدروکربننقطه خصوصیات

 .استفاده شده است ]35[

 

 ساختن مدل -2-3-8

ی ریا ی رابطهمد ، یک  .رسدها، نوبت به ساخت مد  میکنندهپس از انتخاب بهترین توصیف

 بهها کنندهیفتوصمتغیر وابسته و  عنوان به نظر مورداصیت ی ارتباط بین خکنندهیانباست که 

یرهای مستقل، متغتوان با داشتن مقادیر یم شده ساختهبا کمک مد   .متغیر مستقل است عنوان

 .بینی کردیشپمتغیر وابسته را برای ترکیبات جدید 

گانه ندیرخطی مختلفی وجود دارد که رگرسیون خطی چغی خطی و هاروشی سازمد برای 

شین بردار پشتیبان و ما (ANN)ی عصبی مصنوعی ی شبکههاروشی خطی بوده و هاروشجزء 

(SVM) نامه از روش غیرخطی در این پایان .یرخطی هستندغی هاروش جملهز اANN برای 

خواهد  ح دادهدر ادامه این روش به اختصار شر .ی ترکیبات آلی استفاده شده استسازی دانسیتهمد 

 .شد

 

 شبکه عصبی مصنوعی -1-8-3-2

های عصبی مصنوعی از زمانی شروع شد که نگرش نوینی در مورد تحقیقات در مورد شبکه

ا به عنوان سیستم پردازش اطلاعات ب در این نگرش، مغز .ی عملکرد مغز انسان به وجود آمدنحوه
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هر کدام به هزاران نرون تشکیل شده که  1ساختار موازی از تعداد زیادی واحد محاسباتی به نام نرون

ها به محل ها کارکرد یکسانی دارند اما اندازه و شکل آناگرچه همه نرون .دیگر متصل هستند

ها از سه  بخش اساسی استقرارشان در سیستم عصبی بستگی دارد اما با وجود این تنوع ساختار، نرون

 .اندتشکیل شده

 لولیسبدنه ی سلو  یا جسم -1

 2دندریت-2

 3نآکسو-3

ها به عنوان مناطق دریافت دندریت .دهندعناصر ارتباطی نرون را تشکیل می دندریت و آکسون،

نامنظم بوده و هایی متشکل از فیبرهای سلولی هستند که دارای سطحی های الکتریکی، شبکهسیگنا 

نرون بوده ی هاها گیرندهدندریت .شودمی های دریافتی درختی نیز گفتهها شبکهبه همین علت به آن

ی سلو  انرژی لازم برای  بدنه .های الکتریکی به هسته سلو  استسیگنا   ها انتقا ی آنو وظیفه

عملیاتی که در اینجا صورت  .کندهای دریافتی عمل میرا فراهم آورده و بر روی سیگنا  نرون فعالیت

آکسون بر خلاف  .آستانه استی آن با یک سطح انجام یک عمل جمع ساده و مقایسه گیرد درواقعمی

ها از ها، بر عکس دندریتآکسون .های کمتری داردتری برخوردار بوده و شاخهدندریت از سطح صاف

آنها طو  بیشتری دارند و سیگنا   .های کمتری برخوردار هستندسطحی هموارتر و تعداد شاخه

محل اتصا  آکسون یک  .کنندقل میهای دیگر منتالکتروشیمیایی دریافتی از هسته سلو  را به نرون

های عصبی تنها به صورت یک طرفه پیام .گویندمی 4های دیگر را سیناپسهای سلو سلو  به دندریت

رسد، وقتی پیام به انتهای آکسون می .کنندها به بدنه سلو  و از آنجا به آکسون حرکت میاز دندریت

شود و پس از ا  دهنده نرونی از انتهای آکسون میی شیمیایی به نام انتقموجب آزاد شدن یک ماده

                                                           
1- Neuron 

2- Dendrit  

3- Axon  

4- Synapse 
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( ساختار کلی یک 1-2شکل ) .]36[ کندهای مجاور را فعا  میهای سلو ها، گیرندهنفوذ در سیناپس

 .دهدنرون زیستی را نشان می

 

 

 

 

 

 ساختار یک نرون زیستی -(2-1شکل)

زش ا پردابه با مغز، اطلاعات رافزاری است که با روشی مشاعصبی مصنوعی یک برنامه نرم شبکه

ی های دادههای دینامیکی هستند که با پردازش روای از سیستمهای عصبی جزء دستهشبکه .کندمی

ا هسیستم به همین دلیل به این .کنندها را کشف میتجربی، دانش یا قانون نهفته در ورای آن

لی را فرا های قوانین کددی یا مثا های عاساس محاسبات روی دادهشود زیرا برهوشمند گفته می

 .]37[ گیرندمی

 

 شبکه عصبی مصنوعی یچهختاری-2-8-3-2

ها سعی کردند سیستم لوزیستقرن نوزدهم به طور همزمان اما جداگانه از سویی نروفیزیو از

 یادگیری و تجزیه و تحلیل مغز را کشف کنند و از سوی دیگر ریا یدانان تلاش کردند تا مد  ریا ی

ها در کوششد. اولین و تحلیل عمومی مسا ل را دارا باشبسازند که قابلیت فراگیری و تجزیه 

روزه بلوک انجام شد که ام 2و والتر پیتز 1سازی با استفاده از یک مد  منطقی توسط مک کلوکشبیه

                                                           
1- McCulloch  

2- Walter Pits  
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ها رونهایی در مورد عملکرد نمد  فر یهاین اگر چه های مصنوعی است. اکثر شبکه یاصلی سازنده

. نه تنها ]38[ها نداد به آن را ر آن زمان اجازه کار بیشترهای تکنولوژی دکند اما محدودیتا ه میار

های عصبی تاثیر سازی شبکهها بلکه روانشناسان و مهندسان نیز در پیشرفت شبیهلوزیستنروفیزیو

 3 ردید. پرسپترون دارایمعرفی گ 2توسط فرانک روزنبلات 1ی پرسپترونشبکه 1958سا  داشتند. در 

تواند سیستم میاست. این شده میپیوند شناخته  یان لایهبه عنو وسط که یلایه به همراه یک لایه

د  خطی اعما  کند. سیستم دیگر م داده شده خروجی تصادفی متناظر رایاد بگیرد که به ورودی 

به وجود آمد که  4و تد هوف 3یدروتوسط برنارد و 1960باشد که در سا  تطبیقی نرون )آدالاین( می

ها، دوی این شبکه. هر ]39[های عصبی به کار گرفته شده در مسا ل واقعی بودند اولین شبکه

بندی الگوهایی بودند که به طور خطی و فقط قادر به طبقه رسپترون و آدالاین، محدودیت داشتندپ

توسط  1969چند لایه در سا   های تک لایه وها در سیستمدیتشدند. این محدومتمایز می

 1980تا  7091های هایی که در سا بی مورد بررسی قرار گرفت. پیشرفتدر کتا 6رتو پاپ 5مینسکی

ی هشتاد ایده به کارگیری دهههای عصبی بسیار مهم بود. در بدست آمد برای جلب توجه به شبکه

تولد دوباره شبکه  توان زمانرا می ی هشتاد قرن بیستمهای جدید مطرح شد. دهه ها در زمینهشبکه

 ران دو کار بسیار بزرگ صورت گرفت.دانست چرا که در این دو یعصبی

   شبکه های چند لایه و الگوریتم  7دفیزیکدان آمریکایی جان هاپفیل 1982در سا

ی ذخیره سازی اطلاعات یادگیری دارای بازخورد را معرفی کرد که از این شبکه ها برا

 . ]40[ شوداستفاده می

 

                                                           
1- Perseptron 

2- Frank Rosenblat 

3- Bernurd Widrow 

4- Ted Hoff  

5- Minsky 

6- Papert 
7- John Hopfield 
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   و از  الگوریتم پس انتشار را  مطرح کردند 2و جیمز مکلند 1دیوید راملهارت 1986در سا

 آن زمان تاکنون این  زمینه ی علمی روند رشد و پیشرفت را ادامه داده است. 

می، بیوشی عصبی مصنوعی در شیمی و علوم وابسته به آن مانند یهای شبکهپس از آن زمان کاربرد

ها خواهند  این شبکهنیز در آینده  و مسلماً ]41[شیمی و داروسازی رواج پیدا کرده است  مهندسی

 توانست به عنوان یک ابزار علمی برای حل مسا ل جدید آن زمان مطرح شوند.

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی -الف-2-8-3-2

 یک واحدنرون  .باشدی عصبی مصنوعی نرون میی یک شبکهدهندهترین جزء تشکیلمهم

رون از تعدادی نهر  .ای از نرون طبیعی استشی است که در حقیقت مد  ساده شدهپرداز-محاسباتی

کار هر  .شده استهای مربوط به ایجاد سیگنا  تحریک و تابع تحریک تشکیل ورودی، خروجی، وزن

ه و سپس مجموع دهی کردها را وزنهای مجاور خود بگیرد آنها را از نروننرون این است که ورودی

 بعد با اعما  تابع محرک روی سیگنا  تحریک، .به کند تا سیگنا  تحریک بدست بیایداسها را محآن

ک به کار رفته در توابع تحری .ها ارتباط دارد بفرستدهایی که با آنخروجی را محاسبه کرده و به نرون

مقاصد مختلف، توابع محرک توانند خطی و یا غیرخطی باشند، البته برای مصنوعی می یشبکه

 توانند مورد استفادهی عصبی میوابع محرک زیادی در ساختار شبکهتعداد ت .روندمتفاوتی به کار می

، تابع محرک 3ترین توابع محرک عبارتند از: تابع محرک خطیقرار گیرند که سه مورد از معروف

ش موازی سه نوع واحد پردازشگر های پردازدر سیستم .5و تابع محرک سیگمو ید 4ی حدیآستانه

های میانی یا ک وجود دارد که عبارتند از: واحدهای ورودی، واحدهای خروجی و واحدقابل تفکی

 .پنهان

                                                           
1- David Rummelhart 

2- James Mcland  

3- Linear Transfer Function  

4- Hard Limit Transfer Function  

5- Log-sigmoid Transfer Function  
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ر تیار سایکنند و در اخای ورودی دریافت میهها را از منبع دادهورودیواحدهای ورودی،  -

 .دهندها قرار مینرون

ت کن اسالبته مم .فرستندرا به خارج از سیستم می به شدهمقادیر محاس واحدهای خروجی، -

 .ها به سیستم پس خور شوندهای بعدی پردازش این خروجیبرای گام

رتباط شوند که با خارج از سیستم ابه واحدهایی اطلاق می واحدهای میانی یا پنهان، -

ر راام قیستاا در داخل ساههای آنروجیاگر ورودی و خاارت دیابه عب .ندقیمی ندارامست

 .]36[دارند 

 .( نشان داده شده است2-2ی عصبی مصنوعی در شکل )های یک شبکهواحد

 

 

 

 

 

 

 

 ساختار یک شبکه عصبی مصنوعی سه لایه-(2-2شکل)

 

 ها از نظر ارتباطات بین نرونیانواع شبکه -ب-2-8-3-2

درت قو به نوعی باشد عصبی از اهمیت بسیاری برخوردار می یارتباطات بین نرونی در یک شبکه

 رد:جود داها وبندی در شبکهاز نظر ارتباطات بین نرونی دو نوع تقسیم .کندشبکه را تعیین می
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 1خورهای پیششبکه-1

  2خورهای پسشبکه-2

ردازش ها، همواره رو به جلو پهایی هستند که مسیر پاسخ در آنشبکه خور،های پیششبکه

ز اهند تنها دازه میها اجها به سیگنا گردد. در این نوع شبکهز نمیهای لایه قبل باشود و به نرونمی

ه این ارد بیک مسیر یک طرفه عبور کنند، یعنی از ورودی تا خروجی. بنابراین بازخوردی وجود ند

 ه صورتصبی بعهایی ان نیز، پیامی بر همان لایه ندارد. در بدن انسمعنی که خروجی هر لایه تاثیر

 یک شبکهبدین ترتیب در یکنند: از دندریت به بدنه سلو  و سپس به آکسون. مییک طرفه حرکت 

 کنند و درهای بعدی حرکت مینرونی به لایه یها به تدریج از یک لایهخور، سیگنا عصبی پیش

  .رسندآخر یا خروجی شبکه می ینهایت به لایه

 

 خورای از یک شبکه پیشنمونه-(2-3شکل)

 

سیگنا   خور حداقل یکهای پسخور در آن است که در شبکهخور با پیشی پسهاشبکهتفاوت 

های قبل وجود دارد و اگر های همان لایه یا نرون های لایهیک نرون به همان نرون یا نرون برگشتی از

نرونی دارای فیدبک باشد بدین مفهوم است که خروجی نرون در لحظه حا  نه تنها به ورودی در آن 

های برگشتی بهتر کهی گذشته نیز بستگی دارد. شبر لحظهکه به مقدار خروجی خود نرون، دلحظه بل

                                                           
1- Feed Forward  

2- Feed Back  
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ا پویا هشبکهها را نشان دهند. این های زمانی و پویایی سیستمرفتار مربوط به ویژگی توانندمی

در این ها آن .تعاد  برسند یبه یک نقطهکه  ته در حا  تغییر است تا اینها پیوسهستند، و عیت آن

. ای پیدا شودمانند تا زمانی که ورودی تغییر کند و نیاز باشد تا تعاد  تازهو عیت تعاد  باقی می

هایی داشته باشند که های برگشتی، سیگنا توانند با استفاده از حلقهها میبنابراین این نوع از شبکه

  .]31[ در هر دو مسیر ورودی به خروجی و بالعکس حرکت کنند

 

 

 

 

 

 

 

 خور برگشتینمونه ای از شبکه پس-(2-4شکل)

 

 های آموزشروش-ج-2-3-8-2

ناظر مورد استفاده قرار  2و آموزش بدون 1های عصبی دو روش آموزش با ناظرموزش شبکهآبرای 

ظر نیز به شبکه از الگوهای ورودی خروجی های متنابه ازای هر دسته در یادگیری با ناظر،  .گیرندمی

گیرد که اختلاف خروجی شبکه به ازای موقعی صورت میشود و تغییر وزن ها تا  داده می نشان

های عصبی از این در اکثر شبکهدر حد خطای قابل قبولی باشد.  لگوهای آموزشی از خروجی واقعیا

. چنین شبکه ای به طور گسترده برای کارهای تشخیص الگو به کار شودنوع یادگیری استفاده می

  گرفته می شود.

                                                           
1- Supervised Learning  

2- Unsupervised Learning 
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ها فقط بر نوز که باشدده مینوع دیگری از یادگیری به نام یادگیری بدون ناظر یا خودسامان

شوند و خروجی مطلوب وجود ندارد تا با مقایسه خروجی شبکه با آن و ها اصلاح میاساس ورودی

 ها فقط بر اساس اطلاعات الگوهای ورودی به هنگامها اصلاح شود. وزنتعیین مقدار خطا وزن

یابی یا س راهبرد خوشهگوهای ورودی بر اساهای الاستخراج مشخصهاین روش، شوند. هدف می

 که خروجی یا ، بدون ایناستبا الگوی مشابه( هایی تشکیل گروه)ها بندی و تشخیص شباهتدسته

 ییوهش یهای متناظر با الگوهای ورودی از قبل مشخص باشد. این یادگیری معمولاً بر پایهکلاس

ده از خروجی حاصل ش یهای خود را بر پایهوزن ناظربدون  یگیرد. شبکهخوانی انجام میبرترین هم

نتیجه  دهد تا در برخورد بعدی پاسخ مناسبی را برای این ورودی داشته باشد. درورودی تغییر می

با تکنیک که  روش این استدف هبارت دیگر عبه گیرد چگونه به ورودی پاسخ بدهد. می شبکه یاد

 ظرناهای بدون این در شبکهازین را دارد برگزیده شود. بنابررونی که بیشترین تحریک آغنرون غالب ن

 .رون غالب یکی از مهمترین کارها استیافتن ن

شاخص عملکرد، معیاری  .سازی عملکرد شبکه، ابتدا باید یک شاخص عملکرد پیدا کردبرای بهینه

ی عکس دارد، یعنی هر چه عملکرد شبکه با عملکرد شبکه، رابطهبرای بیان عملکرد شبکه است و 

ها شتر الگوریتمشاخص عملکرد در بی .بهتر باشد، مقدار شاخص عملکرد کوچکتر خواهد بود و بالعکس

گویند، شاخص عملکرد را اصطلاحاً تابع هدف یا تابع خطا نیز می .است 1(MSE) متوسط مربعات خطا

پس از تعیین شاخص عملکرد، باید پارامترهای شبکه  .دن آن مورد نظر استیعنی تابعی که کمینه کر

 .[42]برای کاهش مقدار این شاخص عملکرد تنظیم گردد 

 .مارکوآت و تنظیم بایزین است-های آموزشی لونبرگ، الگوریتمهای آموزشیترین الگوریتماز رایج

ها حداقل د که شاخص عملکرد آنهایی هستنها روش مناسبی برای آموزش شبکهاین الگوریتم

های های آموزش شبکهترین و مؤثرترین روشها به عنوان سریعاین روش .متوسط مربعات خطا است

                                                           
1- Means Square Error 
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های استاندارد مشابه برابر بیشتر از شیوه ها صدسرعت همگرایی این روش .اندعصبی شناخته شده

 .]43[ازی عملکرد شبکه استفاده شده است سبهینه یق نیز از این دو الگوریتم برایدر این تحق .است

 

 شبکه عصبی مصنوعی مزایای-د-2-8-3-2

 ها، ورودی : یعنی توانایی تنظیم پارامترهای شبکه، به نحوی که با تغییرقابلیت یادگیری

ای که مجموعه نتیجه در هر زمینهدر  شبکه بتواند خود را با شرایط جدید وفق دهد.

کند )بدون توجه به نوع ورودی و خروجی( درآن زمینه کارآمد های آموزش را دریافت داده

 باشد.

 دهد و رفتار کلی شبکه، چون هر سلو  کار مخصوص به خود را انجام می :مقاوم بودن

های متعدد است، اگر چند سلو  به طور محلی خطا کنند، برآیند رفتارهای محلی سلو 

ماند. ها از این خطاها مصون میخروجی نهایی به خاطر درست عمل کردن اکثر نرون

کنند. دراین صورت شبکه توانایی تحمل ها خطای یکدیگر را تصحیح میبعبارت دیگر نرون

 خطا و مقاومت در مقابل اشتباه را دارد.

  های هر لایه به طور همزمان روی ورودیهای : سلو اطلاعات به صورت موازیپردازش

روجی را ورودی را پردازش کرده و خ بودن، جمعاً کنند و علیرغم مستقلآن لایه اثر می

ر بین چند پردازشگر تقسیم شده و سرعت پردازش بالا کا ،دهند. در نتیجهتحویل می

 رود.می

 بعد از آموزش شبکه با چند الگو، شبکه قادر است در مقابل یک ورودی قابلیت تعمیم :

بدین معنی که شبکه از آموخته  ید.تجربه نشده قرار بگیرد و خروجی مناسب آن را ارا ه نما

 .]44[های خود برای پاسخ دادن به مجهولات استفاده کند 
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 معایب شبکه عصبی مصنوعی -ه-2-8-3-2

یز یبی تبا وجود برتری هایی که شبکه عصبی مصنوعی نسبت به سیستم های مرسوم دارند، معا

 :داقل برسانند، از جملهدارند که پژوهشگران این رشته تلاش دارند که آن ها را به ح

 قواعد یا دستورات مشخصی برای طراحی شبکه جهت یک کاربرد اختیاری وجود ندارد. 

 ی پسئله در مورد مسا ل مدلسازی، صرفا نمیتوان با استفاده از ششبکه عصبی به فیزیک م

 عمولامآیند برد، بعبارتی دیگر مرتبط ساختن پارامترها یا ساختار شبکه به پارامترهای فر

 غیرممکن است.

 .دقت نتایج بستگی زیادی به اندازه مجموعه آموزش دارد 

 .آموزش شبکه ممکن است مشکل و یا حتی غیر ممکن باشد 

 .پیش بینی عملکرد آینده شبکه به سادگی امکان پذیر نیست 

 

 بینی مدلارزیابی قدرت پیش -9-3-2

 استفاده از پارامترهای آماری -الف-9-3-2

معیت ز یک جهای مختلفی ابینی نمونهیشاین که مد  به دست آمده توانایی پ برای اطمینان از

روابط  .گیردیمصورت  ی پارامترهای آماریاین ارزیابی با محاسبه .یابی کردرا داراست، باید مد  را ارز

 .اهد شدنامه، در ادامه تو یح داده خوآماری استفاده شده در این پایان ریا ی پارامترهای

به عنوان یک شاخص برای بیان دقت خط رگرسیون برآورده شده، به کار  :1(2Rتعیین )ضریب 

به عنوان مثا   .نسبت تغییرات متغیر وابسته نسبت به متغیر مستقل استی دهندهنشان رود ومی

                                                           
1- Determination Coefficient 
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2R  تواند توسط متغیر یر وابسته میدرصد تغییرات در متغ 60/96دهد می نشان 9660/0برابر

 ی ریا ی مربوط به  ریب تعیین به صورت زیر است:رابطه .مستقل تو یح داده شود

(2-1                   )                                                                   
SST

SSE
1

SST

SSR2 R 

ی متغیر بینی شدهمجموع مربعات انحراف مقادیر پیش ( بیانگر2-2) یطبق رابطه SSR1 که در آن

 وابسته از میانگین مقادیر آن است:

(2-2               )                                                                          



n

i

i yySSR
1

2)ˆ( 

ر واقعی متغیر وابسته از میانگین ( نشانگر مجموع مربعات انحراف مقادی3-2ی )رابطه طبق SST2و 

 مقادیر آن است:

(2-3              )                                                                           



n

i

i yySST
1

2)( 

در دو  ŷمقدار واقعی متغیر وابسته و  iyی متغیر وابسته، بینی شدهمقدار پیش iŷکه در این روابط 

مبین مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی  SSE3 همچنین .رابطه، میانگین مقادیر متغیر وابسته است

 شود:( تعریف می2-4ی )بینی شده برای آن است و طبق رابطهمتغیر وابسته از مقادیر پیش

(2-4       )                                                                                  



n

i

i yySSE
1

2)ˆ( 

 توان نوشت:بنابراین با توجه به رابطه فوق می

(2-5    )                                                                                 













n

i

i

n

i

ii

yy

yy

R

1

2

1

2

2

)(

)ˆ(

1 

                                                           
1- Sum Square Regression  

2- Sum Square Total  

3- Sum Square Error  
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تمام  ی به ازای( اگر تمام مشاهدات بر روی خط برازش شده قرار گرفته باشند، یعن5-2ی )ابطهطبق ر

iiنقاط  yy ˆ  2باشد، مقدارR شود که ث میعونه انحرافی از این حالت باشود و هر گبرابر یک می

 .از یک کوچکتر شود 2Rمقدار 

 .ها به صورت زیر استسایر پارامترهای آماری مورد استفاده و روابط مربوط به آن

 :(MSE)انگین مربع خطاها می

(2-6               )                                                                        
n

yy

MSE

n

i

i




 1

2)ˆ(

 

  :)PRESS(1مجموع مربع باقیمانده ها 

(2-7)                                                                                                



n

i

i yyPRESS
1

2)ˆ( 

 :)MAE(2میانگین خطای مطلق 

(2-8   )                                                                                      
n

yy

MAE

n

i

i




 1

|ˆ|

 

 :)MAPE(3متوسط مطلق درصد خطای نسبی 

(2-9             )                                                                    |
ˆ

|
100

1







n

i i

i

y

yy

n
MAPE 

 

 :)MPE(4 متوسط درصد خطای نسبی

(2-10 )                                                                                  





n

i i

i

y

yy

n
MPE

1

ˆ100
 

                                                           
1- Predictive Residual Sum of Square  

2- Mean Absolute Error 

3- Mean Absolute Percentage Error  

4- Mean  Percentage Error 
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 (𝐃𝐦𝐚𝐱)1 ماکزیمم مطلق درصد خطای نسبی

(2-11 )                                                                     |)
ˆ

|100(
i

i
Max

y

yy
MaxD


 

ی متغیر وابسته ینی شدهببه ترتیب مقدار واقعی و مقدارپیش ŷو  iy( نیز 11-2( تا )2-2در روابط )

 .های وارد شده به مد  استتعداد داده n و

 استفاده از نمودار برگشتی -ب-9-3-2

سم ی کمیت مورد نظر برحسب مقادیر تجربی ربینی شدهدر نمودار برگشتی مقادیر پیش

( به دست آمده از نمودار، پراکندگی نقاط اطراف خط برگشت 2Rشود و به کمک  ریب تعیین )می

ریب  هر چقد  .است 1تا  0ی تغییرات  ریب تعیین به دست آمده بین محدوده .شودتعیین می

ر برابر گر این مقداااما  .ترندبینی شده به مقادیر واقعی نزدیکپیشتر باشد، نتایج نزدیک 1تعیین به 

 .گونه همبستگی وجود نداردیچها هصفر باشد، بین داده

 

 استفاده از نمودارخطای باقیمانده -ج-9-3-2

اگر  .تربی اسبینی شده و مقادیر تجمنظور از عبارت خطای باقیمانده، اختلاف بین مقادیر پیش

لی و .طاستخی تصادفی بودن دهندهپراکندگی مقادیر در دو طرف نمودار صفر باشد، این امر نشان

اری دی جهتاط در این نمودار، در یه طرف خط صفر باشد، این بدان معناست که خطای نقاگر عمده

 .رخ داده است

 

 

 

                                                           
1- Maximum Absolute Percentage Error 
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 استفاده از سری تست خارجی -د-9-3-2

شود که بتواند خاصیت مورد نظر را بینی کننده وقتی مشخص میهای پیشاعتبار و اهمیت مد 

بدین منظور از ابتدای  .بینی کنندتند، پیشی آموزش موجود نیسهای جدید که در دستهبرای مولکو 

شود و در نهایت از مد  گذاشته می ها به عنوان سری تست خارجی کنارکار تعدادی از مولکو 

های موجود در سری تست خارجی که بینی خاصیت مورد نظر مولکو منتخب بهینه شده، جهت پیش

  .شوداند، استفاده میسازی استفاده نشدهدر مد 
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بینی آن و همچنین مراحل ی سیالات خالص و اهمیت پیشمطالبی راجع به دانسیته در دو فصل قبل

گروه و الگوریتم ژنتیک به های سهمدر این تحقیق، از روش .سازی معرفی شدندهای مد روش و

خطی سازی غیرعصبی مصنوعی جهت مد ی کننده و از روش شبکههای انتخاب توصیفعنوان روش

همچنین  .استفاده گردید طیف وسیعی از ترکیبات هیدروکربنی خالصی بینی دانسیتهبرای پیش

ی این فصل آنچه در ادامه .های مختلف مورد ارزیابی قرار گرفتهای به دست آمده با روشتوانایی مد 

 .هاستی ارزیابی آنها و همچنین شیوهسازی مد آید چگونگی مراحل طراحی و بهینهمی

 

 هاانتخاب سری داده-1-3

ترکیب  79ی مربوط به نقطه داده 6083ها، ی هیدروکربنبینی دانسیتهبه منظور پیش

 سیکلو دار،شاخه های خطی و، آلکنهاانآلکسیکلو دار، شاخه های خطی وشامل آلکان هیدروکربنی

نام این ترکیبات  .آوری گردیدی وسیعی از دما و فشار جمعمحدودهها و ترکیبات آروماتیک در آلکن

ی دما، فشار، تعداد نقاط مورد استفاده برای هر ترکیب و مرجع مربوط به هر یک از به همراه محدوده

 .( گزارش شده است3-1ها در جدو  )آن
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استفاده برای هر ترکیب به همراه مرجع مورد  ی دما و فشار و تعداد نقاط موردام ترکیبات، محدودهن -(3-1جدو  )

 هااستفاده برای هر یک از آن

 مرجع
تعداد 

 نقاط
)kg.m( 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 

شماره 

 ترکیب

45 19 2/744- 2/603 6/256- 5/21 15/323- 15/303 n-Pentane 1 

46 31 9/785- 5/580 564- 1/0 15/373- 15/298 n-Hexane 2 

47 19 2/797- 7/668 1/271- 1/0 65/310- 15//298 n-Heptane 3 

48 28 3/838- 1/657 467- 1/0 14/348- 03/298 n-Octane 4 

47 515 3/887- 5/512 800-0 15/423- 15/303 n-Nonane 5 

48 49 5/713- 5/647 70- 1/0 15/398- 15/283 n-Decane 6 

47 76 5/823- 1/504 500-0 15/573- 15/303 n-Undecane 7 

49 44 6/748- 3/630 94/160- 1/0 15/473- 15/298 n-Dodecane 8 

47 77 3/835- 4/502 500-0 15/573- 15/303 n-Tridecane 9 

50 59 9/809- 3/746 140- 1/0 1/433- 15/293 n-Tetradecane 10 

51 142 9/794- 705 55/149- 1/0 15/383- 15/293 n-Pentadecane 11 

46 27 2/822- 6/718 5/450- 1/0 15/373- 15/298 n-Hexadecane 12 

51 124 9/702- 716 55/149- 1/0 15/373- 15/303 n-Heptadecane 13 

52 111 5/806- 6/720 55/149- 1/0 15/383- 15/303 n-Octadecane 14 

52 107 6/809- 8/724 55/149- 1/0 15/383- 15/313 n-Nonadecane 15 

47 55 6/858- 6/583 0-500 15/573- 15/373 n-Eicosane 16 

53 87 6/823- 1/735 55/149- 1/0 15/403- 15/353 n-Octacosane 17 

47 55 4/873- 625 0-500 15/573- 15/373 n-Triacontane 18 
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 (3-1)-ادامه جدو 

 مرجع
تعداد 

 نقاط
)kg.m( 3 p (MPa)∆ T (K)∆ ام ترکیبن 

شماره 

 ترکیب

53 64 5/833- 1/746 3/151- 1/0 15/403- 15/363 n-Hexatriacontane 19 

47 44 6/893- 6/647 500-0 15/573- 15/423 n-Tetracontane 20 

54 36 1/672- 6/485 30-3/0 400-200 Isobutane 21 

55 55 6/564- 6/484 1/31- 5/0 15/388- 15/343 Neopentane 22 

56 186 1/809- 3/707 300- 1/0 9/259- 4/201 2-Methylbutane 23 

57 48 1/615- 1/479 5/31- 3/0 15/548- 15/373 2,3-Dimethylbutane 24 

58 139 6/709- 8/592 150- 1/0 15/373- 15/293 2-Methylpentane 25 

58 144 7/738- 6/620 150- 1/0 15/373- 15/293 2,3-Dimethylpentane 26 

58 144 3/740- 9/691 150- 1/0 15/373- 15/293 2,2,4-Trimethylpentane 27 

59 109 5/745- 9/703 5/19- 1/0 15/333- 15/283 Cyclopentane 28 

59 95 2/749- 1/720 5/19- 1/0 15/333- 15/283 Methylecyclopentane 29 

59 40 2/777- 3/795 5/19- 1/0 15/333- 15/283 Cyclohexane 30 

59 91 1/786- 734 5/19- 1/0 15/333- 15/283 Methylcyclohexane 31 

60 24 778- 692 7/9- 4/0 9/440- 1/327 Ethylcyclohexane 32 

60 21 784- 715 7/9- 4/0 2/461- 2/325 
Cis-1,2-

Dimethylcyclohexane 
33 

61 29 872- 699 7/275- 14 8/523- 45/324 Cyclooctane 34 

62 42 6/844- 797 100- 1/0 15/353- 15/293 Heptylcyclohexane 35 

63 128 2/873- 9/813 150- 1/0 15/383- 15/303 Pentadecylcyclohexane 36 
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 (3-1)-ادامه جدو 

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 

شماره 

ترکی

 ب

63 95 36/850- 9/785 150- 1/0 15/383- 15/323 Nonadecylcyclohexane 37 

64 26 2/611- 1/466 260-60 350- 300 Ethylene 38 

65 310 3/532- 51/461 9/39- 6/0 24/508- 24/273 1-Butene 39 

65 279 5/621- 462 9/39- 6/0 24/508- 24/273 Isobutene 40 

65 346 4/659- 11/504 9/39- 6/0 24/523- 24/273 Cis-2-butene 41 

65 328 9//615- 3/464 9/39- 6/0 25/518- 24/273 Trans-2-butene 42 

66 51 2/623- 9/463 5/31- 5/0 15/498- 15/353 1-Pentene 43 

67 52 4/793- 4/575 15/245- 0 15/471- 15/298 1-Hexene 44 

67 56 8/800- 5/578 15/245- 0 15/373- 15/298 1-Heptene 45 

68 37 8/815- 6/646 21/229- 1/0 15/433- 15/303 1-Octene 46 

69 210 763- 5/677 100- 1/0 15/433- 15/303 1-Tetradecene 47 

70 154 809- 9/770 100- 1/0 2/323- 15/298 1-Hexadecene 48 

71 4 2/772- 3/749 1/0 2/323- 15/298 Cis-hexa-1,3,5-triene 49 

71 4 1/701- 9/675 1/0 2/323- 15/298 Trans-hexa-1,3-diene 50 

71 4 692- 8/667 1/0 2/323- 15/298 Trans-hexa-1,4-diene 51 

71 4 4/689- 6/663 1/0 2/323- 15/298 
Trans-trans-hexa-2,4-

diene 
52 

71 4 9/700- 4/687 1/0 2/323- 15/298 Trans-hexa-1,5-diene 53 

71 4 5/814- 7/790 1/0 2/323- 15/298 Cyclohexa-1-ene 54 
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 (3-1)-دامه جدو ا

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

71 4 7/837- 9/810 1/0 2/323- 15/298 Cyclohexa-1,3-diene 55 

71 4 7/849- 8/824 1/0 2/323- 15/298 Cyclohexa-1,4-diene 56 

72 34 936- 847 260- 1/0 15/373- 85/298 Benzene 57 

73 48 4/916- 1/765 70- 1/0 15/398- 15/283 Toluene 58 

74 36 8/865- 1/837 100-1/0 15/373- 15/318 o-xylene 59 

48 49 3/938- 9/838 4/196- 1/0 15/473- 15/298 m-xylene 60 

75 82 4/820- 1/790 6/49- 4/0 15/448- 15/323 p-xylene 61 

76 36 7/861- 4/835 40-1 15/353- 15/293 Ethylbenzene 62 

77 19 4/843- 7/826 9/4- 1/0 15/333- 15/318 Propylbenzene 63 

77 21 1/834- 1/826 9/4- 1/0 15/333- 15/318 Isopropylbenzene 64 

76 36 858- 7/828 1-40 15/353- 15/293 Butylbenzene 65 

76 36 8/871- 3/816 1-40 15/353- 15/293 Hexylbenzene 66 

78 21 4/975- 1/910 30- 1/0 15/413- 15/333 Diphenylmethane 67 

62 42 9/884- 7/812 100- 1/0 15/353- 15/293 Heptylbenzene 68 

76 36 6/865- 1/813 1-40 15/353- 15/293 Octylbenzene 69 

76 12 2/863- 4/814 1-40 15/353- 15/293 Nonylbenzene 70 

79 56 7/865- 814 65- 1/0 15/353- 15/293 1-Phenyldecane 71 

79 56 6/854- 5/842 65- 1/0 15/353- 15/293 1-Phenylundecane 72 

 

 

 

 

 



45 

 

 (3-1)- ادامه جدو

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 P (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

80 85 2/906-9/840 150- 1/0 15/353- 15/293 1-Phenyltridecane 73 

80 88 8/910- 1/842 150- 1/0 15/353- 15/303 1-Phenylpentadecane 74 

81 78 5/897- 9/840 150- 1/0 15/353- 15/303 1-Phenylheptadecane 75 

81 56 6/878- 3/827 150- 1/0 15/353- 15/303 1-Phenyloctadecane 76 

82 10 5/985- 760 9/39- 9/20 7/728- 71/378 Naphthalene 77 

48 40 1023- 1/925 1/200- 1/0 15/448- 15/298 Tetraline 78 

48 57 1068- 962 1/200- 1/0 15/473- 15/298 1-Methylnaphthalene 79 

 

 سازی شبکه عصبی مدل-2-3

  گروهمشبکه عصبی مصنوعی با استفاده از روش سه سازیمدل-1-2-3

با استفاده از  های خالصهیدروکربنهای کنندهی توصیفمحاسبه-1-1-2-3

 گروهروش سهم

های گروه، ابتدا باید گروهها با استفاده از روش سهمهای هیدروکربنکنندهی توصیفبرای محاسبه

این  گروه عاملی در 15ترکیبات این پس از آنالیز ساختار  .ساختاری ترکیبات را مشخص نمود

 .( گزارش شده است3-2در جدو  ) شدند کهترکیبات شناسایی 
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 گروهطبق روش سهمه نامهای مورد مطالعه در این پایانبنهای عاملی موجود در هیدروکرگروه-(3-2جدو )

 # شناسه گروه تو یحات

 ( نوع او  انتهایی )متیل(3spکربن )
3CH  1 

 ( نوع دوم3spکربن ) 2CH  2 

\CH ( نوع سوم3spکربن )
/  3 

/ ( نوع چهارم3spکربن )
\

\
/ C 4 

2CH® ( نوع دوم داخل حلقه اشباع3spکربن )  5 

\® ( نوع سوم داخل حلقه اشباع3spکربن )
/ CH  6 

2CH او  انتهایی( نوع 2spکربن )  7 

 CH 8 ( نوع دوم2spکربن )

/ ( نوع سوم2spکربن )
\C  9 

CH® ( نوع دوم داخل حلقه2spکربن )  10 

ArCH)( کربن حلقه بنزنی استخلاف نشده   11 

ArCR)( استخلاف شدهکربن حلقه بنزنی    12 

2)2( کربن مشترک بین دو حلقه آروماتیک ArCR  13 

Cis فرم سیس  14 

Trans فرم ترانس  15 

 

دما،   مطالعه سه متغیرها مورد گروه برای هیدروکربنهای سهمکنندهتوصیف شناساییپس از 

های کنندههای مربوط به توصیفسپس داده .ها ا افه شدندکنندهمولی نیز به این توصیففشار و جرم

 .ی عصبی مصنوعی شدندسازی وارد شبکهبرای مد  CR1 سازیبندی و مرتبوه پس از دستهگرسهم

 SPSSافزار ط نرمتوس (دانسیته) متغیر وابستهها با کنندههمبستگی توصیف CRسازی در روش مرتب

                                                           
1- Correlation Ranking  



47

در ماتریس همبستگی درقدرمطلق مقادیر  کاهشبه ترتیب ها کنندهتوصیفبعد  .شودمیمحاسبه 

ای که بیشترین مقدار همبستگی با متغیر وابسته را دارد زودتر از کنندهتوصیف .شوندمیورودی مرتب 

های بعدی س از آن در ستونها پکنندهو سایر توصیف شودمیها به شبکه وارد کنندهسایر توصیف

لازم به ذکر است که به دلیل وابستگی دانسیته به دما، فشار و  .گیرندقرار میماتریس ورودی شبکه 

گیرند و سایر سوم ماتریس ورودی قرار می تا های او جرم مولی این سه متغیر به ترتیب در ستون

های بعدی در ستون همبستگییر قدر مطلق مقادکاهش گروه به ترتیب های سهمکنندهتوصیف

گروه با دانسیته در های حاصل از روش سهمکنندهمقادیر همبستگی توصیف .گیرندماتریس قرار می

 .( ارا ه شده است3-3جدو )

گروه با دانسیتههای روش سهمکنندهمقادیرهمبستگی توصیف-(3-3جدو )

CH2CH®\
/ CH®2CH/

\
\
/ CCH\

/ 2CH
3CH

ف 
صی
تو

ده
نن
ک

253/0- 105/0- 144/0 191/0 569/0- 294/0-405/0 050/0

با 
ی 
تگ
بس
هم

ته
سی
دان
ار 
قد
م

TransCis)2(2 ArCR)(ArCR )(ArCH ®CH
/
\C

ف 
صی
تو

ده
نن
ک

333/0- 329/0- 277/0 429/0 517/0 034/0 109/0-

با 
ی 
تگ
بس
هم

ته
سی
دان
ار 
قد
م

اهدسته بندی داده-2-1-2-3

هیدروکربن  79آوری شده از مراجع مختلف برای جمع هنقطه داد 6083ابتدا از مرحله، در این 

و مابقی نقطه  ندنقطه( کنار گذاشته شد 473تست خارجی )سری مولکو  به عنوان  10مختلف 
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داخلی  نقطه( و تست 1149) نقطه(، ارزیابی 3420) ی آموزشبه طور تصادفی به سه دسته هاداده

 .تقسیم بندی شدند نقطه( 1041)

 

های حاصل از کنندهسازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل-3-1-2-3

  GCM-ANNروش سهم گروه

متغیر دما، فشار و  سه گروه به دست آمدند به همراهای که از روش سهمتوصیف کننده 15

ی ز دانسیتهخروجی شبکه نی .ورودی به شبکه عصبی داده شدند جرم مولی به عنوانی توصیف کننده

( lmمارکوارت )-برای آموزش شبکه، دو الگوریتم آموزشی لورنبرگ .دهدها را نشان میمتناظر ورودی

( و tan sig(، و برای انتخاب تابع انتقا  مناسب، دو تابع انتقا  تانژانت سیگمو ید )brو تنظیم بایزین )

ز ترکیب این دو الگوریتم و دو تابع انتقا ، ( مورد استفاده قرار گرفتند که اlog sigلگاریتم سیگمو ید )

ی های لایهها باید تعداد نروندر هر یک از این شبکه .احی گردیدچهارنوع شبکه عصبی مختلف طر

ی هریک از این پارامترها زمانی است که زشی بهینه گردند که مقدار بهینهپنهان و تعداد دور آمو

این دو  سازیبرای  بهینه .ی کمترین مقدار باشدبی دارا( برای سری ارزیاMSEمیانگین مربع خطا )

با  27تا  9پنهان از  یه این صورت که تعداد گره در لایهزمان استفاده شد بپارامتر از روش تغییر هم

ی ترکیبات به ازای همه .در نظر گرفته شدند 10با گام  500تا  60دور آموزشی از  دو تعدا 1گام 

نتایج بخشی از  .های طراحی شده به طور جداگانه آموزش داده شدندا، شبکههممکن از این پارامتر

در هر یک از  .( ارا ه شده است3-7( تا )3-4)در جداو   ،حو  مقدار بهینه حاصل از این محاسبات

سری های بینی دادهپیشبرای  MSEی دارای کمترین مقدار ی طراحی شده، شبکهچهار شبکه

 .ی بهینه انتخاب گردیدکهارزیابی، به عنوان شب
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با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع  GCM-ANNی سری ارزیابی برای شبکه MSEمقادیر  -(3-4جدو  )

 انتقا  لگاریتم سیگمو ید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

 ی پنهانتعداد گره لایه

20 19 18 17 16 15 14 13 # 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

975/11 930/9 641/9 704/9 070/13 656/13 281/10 869/11 200 

702/11 768/9 237/9 648/9 907/12 323/13 207/10 8066/11 210 

010/11 629/9 015/9 597/9 788/12 992/12 141/10 580/11 220 

422/10 576/9 043/9 555/9 695/12 687/12 080/10 420/11 230 

974/9 583/9 590/9 518/9 629/12 438/12 020/10 384/11 240 

880/9 638/9 340/9 389/9 589/12 240/12 976/9 345/11 250 

795/9 695/9 011/10 153/9 492/12 058/12 960/9 311/11 260 

726/9 756/9 057/10 997/8 360/12 942/11 990/9 245/11 270 

674/9 781/9 070/10 884/8 318/12 872/11 062/10 060/11 280 

628/9 778/9 128/10 823/8 264/12 818/11 360/10 868/10 290 

560/9 761/9 104/10 866/8 200/12 769/11 249/10 719/10 300 

677/9 739/9 010/10 871/8 461/11 721/11 198/10 541/10 310 

805/9 719/9 019/10 887/8 053/11 677/11 176/10 296/10 320 

849/9 699/9 322/10 049/9 716/10 636/11 140/10 070/10 330 

850/9 661/9 292/10 424/9 724/10 602/11 210/10 952/9 340 

853/9 527/9 231/10 630/9 698/10 580/11 326/10 884/9 350 
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با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع  GCM-ANNی سری ارزیابی برای شبکه MSEمقادیر  -(3-5جدو  )

   تانژانت سیگمو ید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوتانتقا

 ی پنهانتعداد گره لایه

20 19 18 17 16 15 14 13 # 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

118/9 956/8 295/10 388/12 255/33 815/14 516/7 622/11 200 

004/9 700/8 121/10 315/12 488/32 684/14 386/7 549/11 210 

259/9 596/8 964/9 243/12 400/31 821/13 310/7 465/11 220 

329/9 416/8 791/9 924/11 374/30 44/13 261/7 381/11 230 

450/9 328/8 605/9 564/11 867/29 124/12 234/7 287/11 240 

556/9 321/8 444/9 301/11 508/29 765/10 223/7 157/11 250 

594/9 320/8 308/9 100/11 395/29 696/10 224/7 978/10 260 

594/9 318/8 183/9 025/11 390/29 543/10 231/7 761/10 270 

596/9 300/8 052/9 587/10 291/29 458/10 239/7 528/10 280 

615/9 214/8 903/8 458/10 354/29 454/10 250/7 890/9 290 

644/9 208/8 746/8 008/10 287/28 867/10 266/7 588/8 300 

676/9 076/8 600/8 684/9 998/27 053/11 301/7 760/8 310 

708/9 257/8 462/8 587/9 961/27 084/11 330/7 160/10 320 

742/9 289/8 340/8 390/9 839/27 114/11 332/7 962/11 330 

779/9 491/8 234/8 220/9 037/27 138/11 334/7 963/11 340 

820/9 507/8 158/8 103/9 730/26 122/11 347/7 966/11 350 
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مارکوارت و -با الگوریتم آموزشی لونبرگ GCM-ANNی سری ارزیابی برای شبکه MSEمقادیر  -(3-6جدو  )

 تابع انتقا  لگاریتم سیگمو ید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

 ی پنهانتعداد گره لایه

20 19 18 17 16 15 14 13 # 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

643/9 788/12 096/14 080/10 577/8 284/12 190/10 302/11 200 

633/9 566/12 536/12 036/10 514/8 060/12 951/9 006/11 210 

624/9 337/12 119/11 883/9 517/8 582/11 735/9 790/10 220 

616/9 116/12 245/10 674/9 607/8 130/11 573/9 602/10 230 

471/9 913/11 017/10 491/9 718/8 865/10 494/9 370/10 240 

336/9 462/11 024/10 400/9 893/8 752/10 470/9 210/10 250 

203/9 659/10 080/10 403/9 937/8 676/10 476/9 090/10 260 

123/9 487/10 119/10 574/9 955/8 570/10 500/9 028/10 270 

122/9 511/10 135/10 751/9 965/8 405/10 511/9 012/10 280 

102/9 662/9 133/10 006/10 985/8 232/10 532/9 006/10 290 

199/9 474/9 108/10 189/10 018/9 088/10 565/9 981/9 300 

338/9 354/9 053/10 432/10 054/9 950/9 595/9 931/9 310 

506/9 312/9 988/9 730/10 086/9 902/9 644/9 870/9 320 

757/9 387/9 918/9 937/10 111/9 942/9 817/9 823/9 330 

993/9 551/9 826/9 082/11 131/9 980/9 888/9 810/9 340 

134/10 786/9 734/9 189/11 147/9 060/10 889/9 820/9 350 
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مارکوارت و -با الگوریتم آموزشی لونبرگ GCM-ANNی سری ارزیابی برای شبکه MSEمقادیر  -(3-7جدو  )

 اد گره و دور آموزشی متفاوتتابع انتقا  تانژانت سیگمو ید با تعد

 

 

 

 ی پنهانتعداد گره لایه

20 19 18 17 16 15 14 13 # 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

415/11 011/15 802/11 989/7 388/9 746/14 655/9 926/23 200 

279/11 026/14 857/11 753/7 983/8 653/14 647/9 730/23 210 

167/11 011/13 912/11 656/7 440/8 176/14 618/9 477/23 220 

159/11 329/12 940/11 651/7 375/8 98/13 576/9 264/23 230 

139/10 867/11 940/11 592/7 355/8 671/13 529/9 100/23 240 

079/10 492/11 925/11 505/7 313/8 192/13 486/9 940/22 250 

172/10 210/11 906/11 418/7 274/8 847/12 449/9 802/22 260 

176/10 047/11 889/11 387/7 241/8 597/12 251/9 676/22 270 

226/10 621/10 872/11 301/7 190/8 399/12 897/8 577/22 280 

365/10 419/10 853/11 270/7 162/8 211/12 874/8 492/22 290 

560/10 962/9 718/11 441/7 145/8 193/12 855/8 413/22 300 

687/10 210/9 949/10 606/7 128/8 211/12 838/8 338/22 310 

741/10 119/9 615/10 716/7 141/8 216/12 607/8 254/22 320 

747/10 980/8 578/10 808/7 168/8 218/12 355/8 086/22 330 

748/10 076/9 702/10 892/7 181/8 218/12 224/8 875/21 340 

748/10 129/9 700/10 986/7 185/8 218/12 137/8 339/21 350 
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های روش سهم کنندهبا توصیف های عصبی مختلفبرای شبکه و مقادیر پارامترهای بهینه شده توابع

( ارا ه 3-8در جدو  ) ترکیبات هیدروکربنی خالص  یبینی دانسیته( برای پیشGCM-ANNگروه )

 .شده است

 

 GCM-ANNهای ی شبکهتوابع و مقادیر بهینه -(3-8جدو  )

 آموزشی تابع تابع انتقا 
تعداد توصیف 

 کننده

نرون  تعداد

 ی پنهانلایه 

تعداد دور 

 آموزش
MSE 

 823/8 290 17 18 تنظیم بایزین لگاریتم سیگمو ید

 223/7 250 14 18 رتمارکوا-لونبرگ لگاریتم سیگموئید

 514/8 210 16 18 تنظیم بایزین تانژانت سیگمو ید

 270/7 290 17 18 رتمارکوا-لونبرگ تانژانت سیگمو ید

 

مارکوارت و تابع -ی با الگوریتم آموزشی لونبرگ( شبکه3-8نتایج موجود در جدو  ) ا توجه بهب

ی به عنوان شبکه 250و دور آموزشی  ی پنهانلایهنرون در  14تعداد  تم سیگمو یدی باانتقا  لگاری

ی بهینه، مقدار، با استفاده از شبکهی بعد برای تعیین مقدار بهینه در مرحله .بهینه انتخاب گردید

 حداقل مربعات خطا،  مقدار تغییر داده شده و بر اساس 0005/0با گام  1/0تا  0005/0ازMSE ،

حو    نمودار مقدار میانگین مربعات خطا بر حسب .به دست آمد ، 0990/0پارامتر یمقدار بهینه

-GCMی های بهینه شدهتوابع و مقادیر پارامتر .شده است( رسم 3-1ی بهینه نیز در شکل )نقطه

ANN ( ارا ه شده است3-9ها، در جدو  )ی هیدروکربنبینی دانسیتهبرای پیش. 
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 و  نقطه بهینه برای سری ارزیابیحدار میانگین مربعات خطا بر حسب نمو -(1-3شکل )

 

ها بر ی هیدروکربنبینی دانسیتهبرای پیش  بهینه شده GCM-ANN یشبکه توابع و مقادیر پارامترهای -(3-9جدو  )

 حسب دما و فشار 

 موزشتابع آ
Train lm 

 تابع انتقا  لایه پنهان
Log sig 

 تابع انتقا  لایه خروجی
Pure line 

 14 پنهانتعداد نرون لایه 

 18 تعداد متغیر های ورودی

 250 تعداد دور های آموزش

 µ 0990/0پارامتر 

 8240/6 سری ارزیابی MSEمقدار 

 

  شدهبهینه  GCM-ANNارزیابی شبکه -4-1-2-3

، از دو روش نمودار برگشتی و نمودار خطای بهینه شده GCM-ANNی برای ارزیابی شبکه

ی بینی شده( آمده است مقادیر پیش2-3نمودار برگشتی که در شکل ) در .باقیمانده استفاده گردید

پراکندگی که  2Rمقدار  ریب تعیین ها در این نمودار رسم گردیده بر حسب مقادیر تجربی دانسیته

مشاهده  هاشکلاین که در همانطور  دهد نیز آمده است.مینشان را  نقاط در اطراف خط برگشت



55 

 

 ، بدست آمده برای دو سری ارزیابی و سری تست داخلی نزدیک به یک2Rود،  ریب تعیین،شمی

روش با مقادیر بینی شده توسط این ی پیشبین مقادیر دانسیتهعالی که این مو وع بر توافق است 

پراکندگی متقارن که  ( آمده است3-2نمودار خطای باقیمانده نیز در شکل ) .دلالت داردتجربی 

 دارد.ها نشان از عدم وجود خطای سیستماتیک در دادهها در این شکلها حو  خطای صفر داده
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
e x p

 (k g  m
-3

)

4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0 1 0 0 0 1 1 0 0 1 2 0 0


c

a
l (

k
g

 m
-
3
)

4 0 0

5 0 0

6 0 0

7 0 0

8 0 0

9 0 0

1 0 0 0

1 1 0 0

1 2 0 0

R
2
=  0 9 9 9 8

( لا ف  )

 


e x p

 (  k g  m
-3

)

4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0 1 0 0 0 1 1 0 0


c

a
l (

 k
g

 m
-
3

)

4 0 0

5 0 0

6 0 0

7 0 0

8 0 0

9 0 0

1 0 0 0

1 1 0 0

R
2

=  0 .9 9 9 8

ب)  )

 

 ها بر حسب مقادیر تجربی برایدروکربنی هیی دانسیتهبینی شدهنمودار برگشتی مقادیر پیش -(3-2شکل )

 داخلی )الف( سری ارزیابی و )ب( سری تست

الف()  

 )ب(

R2=0.9998 

R2=0.9998 
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
e x p

 (  k g  m
-3

)

4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0 1 0 0 0 1 1 0 0 1 2 0 0


e

x
p
 -


c
a

l(
 k

g
 m

-
3
)

-1 0

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

1 0

( لا ف  )

 


e x p

 (  k g  m
-3

)

4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0 1 0 0 0 1 1 0 0


e

x
p

 -
 

c
a

l
(
 k

g
 m

-
3

)

-1 0

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

1 0

ب) )

 
 

 های هیدروکربننده بر حسب مقادیر تجربی دانسیتهنمودار خطای باقیما -(3-3شکل )

 داخلی ست)الف( سری ارزیابی و )ب( سری ت

 

الف()  

 

 )ب(
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های کنندهسازی شبکه عصبی مصنوعی با استفاده از توصیفمدل -2-2-3

 تئوری

 هاکنندهها و محاسبه توصیفسازی ساختار مولکولرسم و بهینه -1-2-2-3

 AM1با استفاده از روش نیمه تجربی  بعد وافزار هایپرکم رسم ها با استفاده از نرمابتدا ساختار مولکو 

استخراج کننده برای هر مولکو  توصیف 19له در این مرح .دی ترکیبات بهینه شدساختار سه بع

شد و برای  افزار دراگون دادهها به عنوان ورودی به نرمی مولکو ساختار بهینه شدهدر ادامه  .گردید

 .کننده تئوری به دست آمدتوصیف 3224هر مولکو  

کننده آنجا که این تعداد توصیف از .است ردیف 3243شامل ها توصیف کنندهماتریس نهایی بنابراین 

ها بود تا از کنندهسازی بسیار زیاد است، باید به دنبا  روشی جهت کاهش تعداد توصیفبرای مد 

روش مورد استفاده  .گیر و بیهوده جلوگیری شده و از پیچیدگی کار پرهیز شودانجام محاسبات وقت

دارند ، دانسیتهیعنی  ی که بیشترین ارتباط را با متغیر وابسته ،هایکنندهباید قادر باشد تا توصیف

هایی که برای کنندهبه همین منظور، ابتدا توصیف .ها را حذف نمایدکنندهانتخاب کرده و سایر توصیف

نوشته  یی برنامهسپس به وسیله . ثابت داشتند، حذف شدندتقریباً ها، مقادیر ثابت و یا کو تمام مول

داشتند، نیز حذف  9/0هایی که همبستگی بزرگتر از کنندهتوصیف MATLABافزار نرمشده در 

 .ی تئوری باقی ماندندکنندهتوصیف 3243کننده از مجموع توصیف 118در پایان این مرحله  .گردید

کننده جرم مولی نیز به ماتریس ورودی ا افه تغیر تجربی دما، فشار و یک توصیفدر این مرحله دو م

  .ندشد

برای ساخت مد  های باقیمانده کنندهها از بین توصیفکنندهتخاب بهترین توصیفهدف بعدی ان

های مناسب کنندهلگوریتم ژنتیک برای انتخاب توصیفخطی اغیرنامه از روش در این پایان .است

 .استفاده شد که در ادامه در مورد آن تو یح داده خواهد شد
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 ها به روش الگوریتم ژنتیککنندهتوصیفانتخاب بهترین  -2-2-2-3

ده باقی مانده به همراه سه کننتوصیف 118ی الگوریتم ژنتیک، تمام به منظور اجرای برنامه

استفاده  M-fileامه برن .کننده دما، فشار و جرم مولی به عنوان ورودی به این برنامه داده شدندتوصیف

، 5/0دارای مقادیر پیش فرض احتما  ترکیب  MATLABی نرم افزاری شده در این تحقیق در بسته

بار تکرار  16این برنامه  .باشدمی 500و با تکرار  30ی جمعیتی برابر ، اندازه01/0احتما  جهش 

هایی که بیش از کنندهتوصیف .تصادفی به حداقل برسدهای کنندهگردید تا احتما  انتخاب توصیف

 .( نشان داده شده اند3-10در جدو  ) تعداد دفعات تکرارهمراه  بهاند در این الگوریتم تکرار شده 50%

همچنین ماتریس همبستگی بین این  .آورده شده است( 3-11)ها نیز در جدو  طبقه و نام کامل آن

ها را کننده( ارا ه شده که این ماتریس عدم همبستگی بین توصیف3-12ها در جدو )کنندهتوصیف

 .دهدنشان می

 بار اجرا 16ها در روش انتخابی الگوریتم ژنتیک پس از کنندهتعداد دفعات تکرار توصیف -(3-10جدو  )

X0Av SHP2 RTm PW4 R1m Ms mass pressure temperature 
توصیف 

 کننده

تعداد  16 16 16 14 16 16 15 14 14

 تکرار

HF AMW G2s SAG GGI3 R7u PW3 
توصیف 

 کننده

 تعداد 13 16 16 16 16 16 16

 تکرار
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 های تئوری انتخابی توسط الگوریتم ژنتیککنندهطبقه و نام کامل توصیف -(3-11جدو )

 شماره نشان طبقه نام کامل
R autocorrelation of lag 1 / weighted 

by atomic masses 
GETAWAY descriptors R1m 1 

Path/walk 4-Randic shape index Topological descriptors PW4 2 

Mean electrotopological state Constitutional descriptors Ms 3 

R total index / weighted by atomic 

masses 
GETAWAY descriptors RTm 4 

Average shape profile index of order 2 Randic molecular profiles SHP2 5 

Average valance connectivity index 

chi-0 
Connectivity indices X0Av 6 

Path/walk 3-Randic shape index Topological descriptors PW3 7 

R autocorrelation of lag 7 / unweighted GETAWAY descriptors R7u 8 

Topological charge index of order 3 Topological charge indices GGI3 9 

Surface Area (Approx) Electronic descriptors SAG 10 

symmetry directional  rd component2

WHIM index / weighted by atomic 

electrotopological states 

WHIM descriptors G2s 11 

Average Molecular weight Constitutional descriptors AMW 12 

Heat of formation Electronic descriptors HF 13 
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 های انتخابی الگوریتم ژنتیککنندههمبستگی بین توصیف -(3-12و  )جد

HF AMW G2s SAG GGI3 R7u PW3 X0Av SHP2 RTm PW4 R1m Ms  

            1 Ms 

           1 123/0 R1m 

          1 233/0 707/0- PW4 

         1 031/0 852/0 393/0 RTm 

        1 295/0 651/0- 028/0 560/0 SHP2 

       1 609/0 360/0- 697/0- 482/0- 146/0 X0Av 

      1 573/0- 469/0- 118/0 757/0 500/0 618/0- PW3 

     1 451/0 547/0- 274/0- 205/0 603/0 297/0 242/0- R7u 

    1 289/0 449/0 216/0- 097/0- 114/0 563/0 184/0 239/0- GGI3 

   1 230/0- 432/0- 135/0- 537/0 160/0 392/0- 374/0- 221/0- 061/0- SAG 

  1 019/0 250/0- 236/0- 258/0- 067/0 140/0 283/0- 201/0- 420/0- 181/0 G2s 

 1 044/0 623/0- 343/0 466/0 377/0 803/0- 167/0- 555/0 409/0 517/0 221/0 AMW 

1 116/0 112/0 118/0- 652/0- 136/0 083/0 258/0- 117/0- 106/0 035/0- 125/0 002/0- HF 
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الگوریتم  هایکنندهسازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفبهینه -3-2-2-3

 ژنتیک

در این مرحله  .سه لایه است ایعی مورد مطالعه در این بخش، شبکهشبکه عصبی مصنو

( و trainbr( و تنظیم بایزین )trainlmمارکوات )-دو الگوریتم آموزشی متفاوت لونبرگهایی با شبکه

احی شدند و سپس در هر ( طرtansig( و تانژانت سیگمو ید )logsigدو تابع انتقا  لگاریتم سیگمو ید )

هایی با  برای این منظور شبکه .سازی گردیدندهای شبکه بهینههای طراحی شده پارامتریک از شبکه

تا  6ی پنهان از داد گره لایه، تع1کننده با گام توصیف 16تا  4های از ثابت و تعداد ورودی µمقدار 

در نظر گرفته شدند و به ازای همه  10با گام  600تا  60و تعداد دور آموزشی از  1با گام  24

سازی عصبی مصنوعی طراحی شده، بهینه یهای ممکن از این سه پارامتر، چهار شبکهترکیب

که در  GAاب شده توسط روش های انتخکنندهتوصیفنیز لازم به ذکر است که در اینجا  .گردیدند

 عصبی وارد ی، به شبکهCRبندی همبستگی، اند، به روش رتبه( نمایش داده شده3-10جدو  )

با  GAهای تئوری انتخاب شده توسط روش کننده( مقادیر همبستگی توصیف3-13جدو  )در  .شدند

 .دانسیته، گزارش شده استیعنی متغیر وابسته، 

 

 با دانسیته GAهای تئوری انتخابی با روش کنندهبستگی توصیفمقادیر هم -(3-13دو )ج

GGI3 R7u PW3 X0Av SHP2 RTm PW4 R1m Ms 
توصیف 

 کننده

مقدار  -612/0 271/0 838/0 081/0 -531/0 -588/0 706/0 574/0 480/0

 همبستگی

 
HF AMW G2s SAG 

توصیف 

 کننده

019/0  405/0  275/0-  340/0- مقدار  

 همبستگی
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ارش ( گز3-14طراحی شده در جدو  ) GA-ANNهای های بهینه شده هر یک از شبکهر پارامترمقدا

ای با میان چهار شبکه بهینه شده، شبکه ه ازدهد کشده است. نتایج موجود در این جدو  نشان می

 12ودی، ور یکننده در لایهتوصیف 11ا  لگاریتم سیگمو ید با مارکوارت و تابع انتق-لونبرگ  الگوریتم

و به عنوان شبکه ، کمترین میانگین مربع خطا را داشته  510پنهان و دور آموزشی  یگره در لایه

 کننده انتخاب شده توسط شبکه عبارتند از دما، فشار، جرم مولی،توصیف 11شود. بهینه انتخاب می

PW4 ،R7u ،Ms ،X0Av ،PW3 ،SHP2 ،GGI3 ،AMW. 

 

 GA-ANNی شبکه ای بهینهتوابع و پارامتره -(3-14جدو )

 تابع آموزشی تابع انتقا 
تعداد توصیف 

 کننده

نرون  تعداد

 ی پنهانلایه 

تعداد دور 

 آموزش
MSE 

 540/49 560 18 10 تنظیم بایزین لگاریتم سیگمو ید

 500/48 510 12 11 مارکوارت-لونبرگ لگاریتم سیگموئید

 302/50 130 19 10 تنظیم بایزین تانژانت سیگمو ید

 830/48 150 15 10 مارکوارت-لونبرگ تانژانت سیگمو ید

 

 

د که بدین منظور، در نیز بایستی بهینه شو بهینه کردن شبکه مورد بررسی، پارامتر  یدر ادامه

-ی لونبرگی پنهان، الگوریتم آموزشلایهگره در 12متغیر ورودی،  11ی بهینه با ساختار شبکه

با  1/0تا  0005/0از  ، مقدار 510لگاریتم سیگمو یدی و دور آموزشی  ت، تابع انتقا  مارکوار

تغییر داده شد و آنگاه برای هر مورد مقدار میانگین مربع خطا برای سری ارزیابی  0005/0های گام

انتخاب شد.  ی ر بهینهمقدا به عنوان 100/0مقدار  براساس نتایج محاسباتمحاسبه و ثبت گردید 

  م شده است.رس (4-3حو  نقطه بهینه در شکل ) نمودار مقدار میانگین مربعات خطا بر حسب 
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µ

0 .0 0 4 0 .0 0 6 0 .0 0 8 0 .0 1 0 0 .0 1 2 0 .0 1 4

M
S

E

4 6

4 8

5 0

5 2

5 4

5 6

5 8

6 0

6 2

 

حو   ابی بر حسب پارامتر سری ارزیبینی دانسیته پیشخطای حاصل از  اتنمودار میانگین مربع -(4-3شکل)

 ی بهینهنقطه

 

های منتخب کنندهبا استفاده از توصیف ی عصبیی شبکهتوابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده

 ( گزارش شده است.3-15( در جدو  )GA-ANNالگوریتم ژنتیک )

 

 GAهای تئوری انتخابی کنندهاستفاده از توصیف ی عصبی باتوابع و پارامترهای بهینه شده شبکه -(3-15جدو )

 Train lm موزشتابع آ

 Log sig تابع انتقا  لایه پنهان

 Pure line تابع انتقا  لایه خروجی

 12 تعداد نرون لایه پنهان

 11 تعداد متغیر های ورودی

 510 تعداد دور های آموزش

 µ 010/0پارامتر 

 425/48 سری ارزیابی MSEمقدار 
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 GA-ANNی ی بهینه شدهارزیابی شبکه-4-2-2-3

، نمودارهای برگشتی و خطای باقیمانده برای دو سری GA-ANNی ی بهینه شدهارزیابی شبکهبرای 

 اند.( نشان داده شده3-6( و )3-5های )ی رسم شدند. این نمودارها در شکلارزیابی و تست داخل
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 ها بر حسب مقادیر تجربیی هیدروکربنی دانسیتهبینی شدهنمودار برگشتی مقادیر پیش -(3-5شکل)

 )الف( سری ارزیابی و )ب( سری تست داخلیبرای  

 

 

الف()  

 

 )ب(
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 دانسیته ها بر حسب مقادیر تجربیی هیدروکربندانسیتهبینی برای پیشنمودار خطای باقیمانده -(3-6شکل)

 )الف( سری ارزیابی و )ب( سری تست داخلیبرای  

 

 

الف()  

 

 )ب(
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سری تست برای  های غیرخطی بهینه شدهبینی مدلارزیابی قدرت پیش -3-3

 خارجی

های عصبی مصنوعی که با آمده از شبکهدست های به ینی مد بدر این مرحله قدرت پیش

اند، مورد ارزیابی قرار گرفته است. سازی شدهکننده، طراحی و بهینههای متفاوت انتخاب توصیفروش

استفاده ( 3-16در جدو  )های آماری گشتی و خطای باقیمانده و پارامتربرای این منظور از نمودار بر

 GA-ANNو  GCM-ANNی های بهینه شدهبرگشتی مد  هاینمودار( 3-7) در شکل شده است.

دو  دهد که اگر چه هرها نشان میاند. نتایج موجود در این شکلبرای سری تست خارجی رسم شده

بالاتر و  بینی سری تست خارجی از کاراییبرای پیش GCM-ANNروش کارایی خوبی دارند اما مد  

ی حاصل از دو روش فوق در مانده( که خطای باقی3-8) مو وع در شکلن بهتری برخوردار است. ای

شود. مقدار خطای باقیمانده در مد  مقابل مقدار تجربی دانسیته رسم شده است، بهتر نمایان می

GCM-ANN   کمتر از مقدار خطای باقیمانده در مدGA-ANN .بهینه شده است 
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ربی برای سری تست بینی شده دانسیته بر حسب مقادیر تجبرگشتی مقادیر پیش هاینمودار -(3-7شکل)

 GA-ANN و )ب(  GCM-ANNی )الف( های بهینه شدهخارجی برای مد 

 

 

(ب)  

 )الف(
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ربی برای سری بینی شده دانسیته بر حسب مقادیر تجده مقادیر پیشخطای باقیمان هاینمودار -(3-8شکل)

 GA-ANN و )ب(  GCM-ANNی )الف( های بهینه شدهتست خارجی برای مد 
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 مترهای آماریاپارارزیابی -4-3

ند. این مقادیر برای های بهینه شده هستای برای ارزیابی مد کنندهپارامترهای آماری مقادیر تعیین

محاسبه شده که نتایج  GA-ANNو  GCM-ANNخطی های غیری بهینه شده با روشهامد ارزیابی 

در دو ( نشان داده شده است. اگر به اعداد جدو  برای سری تست 3-16این محاسبات در جدو  )

 ANN-GAبیشتر از روش  ANN-GCMبرای مد    2Rبینید مقدار مد  بهینه شده دقت کنید می

 GA-ANNهای کمتر از روش MSEمثل  GCM-ANNمترهای آماری روش است همچنین سایر پارا

سیالات  یبینی دانسیتهگروه برای پیشتوان نتیجه گرفت روش سهماست. با توجه به این مقادیر می

گروه یک روش ساده و قابل دسترس است و نیاز به کارآمدتری است. از طرفی روش سهم خالص روش

 ها ندارد.کنندهفسبه توصیانرم افزارهای متعدد برای مح
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 برای دو سری ارزیابی و تست GA-ANNو  GCM-ANNی های بهینه شدهپارامترهای آماری مد  -(3-16جدو )

GA-ANN GCM-ANN پارامتر آماری سری داده 

9997/0 

9997/0 

9982/0 

9998/0 

9998/0 

9987/0 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

2R 

325/48 

721/65 

  1612/70 

824/6 

190/7 

5560/9 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

MSE 

97/2209 

11/3186 

302/5467 

25/280 

8844/433 

09/3525 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

PRESS 

13946/1 

370096/1 

887793/2 

306893/0 

353071/0 

315427/2 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

MAE 

005917/0 

016609/0 

0896/0- 

004238/0 

010732/0 

02474/0- 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

MPE 

160943/0 

293098/0 

386396/0 

039585/0 

035733/0 

310542/0 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی

MAPE 

62527/0 

7912/0 

074681/2 

428571/0 

529639/0 

255815/1 

 ارزیابی

 داخلی تست

 تست خارجی
maxD 
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با  GA-ANNهای انتخاب شده در مدل اط توصیف کنندهبررسی ارتب-5-3

 ی ترکیباتدانسیته

-GAهای تئوری انتخاب شده در مد  کنندهت به طور خلاصه ارتباط بین توصیفدر این قسم

ANN  .ها شامل کنندهاین توصیفو دانسیته سیالات خالص مورد بررسی قرار خواهد گرفتPW4 ،

R7u ،Ms ،X0Av ،PW3 ،SHP2 ،GGI3 ،AMW. 

 X0Avی کنندهتوصیف -1-5-3

X0Av ای از ها دستههای ارتباط مولکولی است. این اندیسای از گروه اندیسکنندهتوصیف

شدن  ایاخهشهای توپولوژیکی هستند که اطلاعاتی در مورد ساختمان، اندازه و میزان کنندهتوصیف

ند. جهت دهار مییک مولکو  را در اختیار قر های موجود درها و نوع اتمی اتصا  اتممولکو ، نحوه

 ایی رسمراف شیمیگها ابتدا باید ساختار مولکو  را با استفاده از تئوری کنندهی این توصیفمحاسبه

 نمود.

توسط  1976ارا ه شدند و سپس در سا   1975در سا   1وسیله راندیکها اولین بار بهاین اندیس

  :( قابل محاسبه هستند1-3ی )ها با رابطهکنندهاصلاح گردیدند. این توصیف 2ها 

(3-1)                                                                                  
2

1

1

1

1

1





















sN

i

m

k
v
k

vm


 

   

vکه در این رابطه 
kاتم  3، درجه رأس ظرفیتkی زیر طهام در گراف مولکولی است و به شکل راب

 شود:تعریف می

(3-2        )                                                                                
 
 1




v
k

k
V
Kv

k
ZZ

hZ
  

 

                                                           
1- Randic 

2- Hall 

3- Valence vertex degree  
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k ،vعدد اتمی اتم  Zکه در آن 
kZ اتم  ی ظرفیتهای لایهتعداد الکترونk  وkh های تعداد اتم

( چگونگی ارتباط این 3-17در جدو  ). ]83[ است k غیر هیدروژنی تصل به اتمهیدروژن م

به عنوان مثا  آورده شده است. بررسی  ثابتترکیب مختلف در دما و فشار  6کننده با دانسیته فتوصی

 کاهش می یابد. X0Avکننده توصیفدهد که با افزایش دانسیته مقدار کننده نشان میاثر این توصیف

 

 در تعدادی از ترکیبات X0Avکننده هایی از مقدار توصیفمثا -(3-17)جدو 

Density 

)
3-kg m( 

محاسبه  مقدار

توصیف شده

 X0Av کننده

p (MPa) T (K) نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

655 805/0 

1/0 15/298 

n-Hexane 1 

6/679 791/0 n-Heptane 2 

7/698 780/0 n-Octane 3 

2/727 766/0 n-Decane 4 

746 756/0 n-Dodecane 5 

762 749/0 n-Tetradecane 6 

 

 Constitutionalهای کنندهتوصیف -3-5-2

باشند، های استفاده شده میکنندهترین توصیفترین و معمو ها سادهکنندهاین گروه از توصیف

ها، کنند. تعداد اتمکه خصوصیات مولکو  را بدون داشتن اطلاعات زیادی در مورد آن منعکس می

نسبی یک نوع اتم خاص در مولکو ، تعداد پیوندهای ساده، دوگانه،  تعداد پیوندها، تعداد مطلق و

ها و وزن مولکولی های آنها بر اساس تعداد اتمها، تعداد حلقهگانه، و آروماتیک، تعداد حلقهسه

و  Msی کنندهها، توصیفکنندهتوصیف اینجمله از  باشد.های ساختاری میکنندهترین توصیفمتداو 

AMW باشدمی. 

 زیر قابل محاسبه است: یبا رابطه AMWتوصیف کننده 
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(3-3        )                                                                            nATMWAMW / 

 ها در ترکیب است.تعداد اتم nATوزن مولکولی و MWکه در این رابطه 

 :شودی زیر محاسبه مینیز طبق رابطه Msکننده توصیف

(3-4      )                                                                                    nSKSMs i / 

 iSمقدار  های غیرهیدروژنی در ترکیب است.تعداد اتم nSKو  1حالت الکتروتوپولوژیکی iS آنکه در 

 :عبارتست از

(3-5   )                                                                                           
iii IIS  

 آیند:ز روابط زیر به دست میا iIو  2، مقدار حالت ذاتی اتمiIکه در این رابطه 

(3-6)                                                                                            
h

hZ
I

v

i







1
 

(3-7)                                                                                    2/)( ijjii rIII 

های اوربیتا  سیگما و تعداد الکترون ی ظرفیت اتم،های لایهتعداد الکترون vZدر روابط بالا،
ijr 

 .]84[درگراف مولکولی است  jو  iفاصله دو اتم 

 ار معینما و فشدها در   از سری دادهکننده با دانسیته برای چند مولکوارتباط بین این دو توصیفو 

منفی  ثرادارای  Msکننده توصیفکنید گزارش شده است. همانطور که مشاهده می( 3-18در جدو  )

 AMWنده توصیف کن یابد و برعکسکننده دانسیته کاهش میبا افزایش مقدار این توصیف است یعنی

 .ابدیکننده دانسیته نیز افزایش میو با افزایش مقدار این توصیف بودهدارای اثر مثبت 

 

 

 

 

                                                           
1- Electrotopological state 

2- Intrinsic state values 
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 باتدر تعدادی از ترکی Msو  AMWهای کنندههایی از مقدار توصیفمثا -(3-18جدو )

Density 

)
3-kg m( 

 مقدار

 شده محاسبه

 کنندهتوصیف

AMW 

 مقدار

محاسبه 

توصیف شده

  Ms کننده

p (MPa) T (K) نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

7/558 36/4 64/1 

1/0 15/313 

n-Heptane 1 

02/702 48/4 61/1 n-Dodecane 2 

52/754 52/4 57/1 n-Pentadecane 3 

38/768 55/4 56/1 n-Octadecane 4 

02/772 56/4 55/1 n-Nonadecane 5 

 

 GETAWAY1هایکنندهتوصیف -3-5-3

اند با به راحتی قابل محاسبه ها در یک مولکو ها که با توجه به مختصات فضایی اتمکنندهاین توصیف

های هندسی و توپولوژیکی ویژگی یکنندهشوند و بیانتعریف می 2ماتریس قدرت نفوذاز استفاده 

 شود:( با رابطه زیر بیان میMIM) 3ها هستند. ماتریس قدرت نفوذ یا ماتریس تاثیر مولکو مولکو 

(3-8                    )                                                                TT MMMMH .)..( 1

 

ست که یک ماتریس نفوذ مولکولی ا Hو  به معنای ماتریس ترانهاده Tماتریس مختصات اتمی،  Mکه 

ها نام دارند که هریک لوریج Hهاست. عناصر قطری ماتریس نیز تعداد اتم Aبوده که  AAماتریس 

زرگتری وریج بلهای سطحی اعداد بع اتمیجاد شکل کلی یک مولکو  است. بالتیانگر اثر یک اتم در اب

های  ه مولکوتری نسبت بهای کروی اعداد لوریج پایینهای مرکزی دارند. همچنین مولکو نسبت اتم

  .کشیده دارند

                                                           
1- Geometrical, Topology and atom Weighted assemply  

Leverage Matrix -2 

Molecular Influence Matrix -3 
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های کنندهتوصیف شوند.تقسیم می Rو  Hی به دو زیر مجموعه GETAWATهای کنندهتوصیف

GETAWAY-H ی ای که با افزایش اندازه اتم و فاصلهگونهبه اندازه و شکل مولکو  وابسته بوده به

هستند  R-GETAWAYهای کنندهیابد.گروه دیگر توصیفاتم از مرکز مولکو ، مقدار آنها افزایش می

 شوند.به صورت زیر تعریف می 1نفوذ-که براساس ماتریس فاصله

(3-9)                                                             ji                         















ij

ijii

ij
r

hh
R

.
 

س نیز صفر ی آن دو است. عناصر قطری این ماتریفاصله ijr و jو  iدو اتم  هایلوریج jjhو  iihکه 

  .]83[ هستند

ر عاتی نظیی اطلاها حساس بوده و در برگیرندهاختار سه بعدی مولکو ها به سکنندهاین توصیف

 باشد.ها در مولکو  میی توزیع اتمشکل، اندازه، تقارن مولکو  و نحوه

 ر معین بهی شش ترکیب در دما و فشاکننده با دانسیته( چگونگی ارتباط این توصیف3-19جدو  )

ین امقدار  دهد که با افزایشکننده نشان میتوصیف عنوان مثا  آورده شده است. بررسی اثر این

 یابد.کننده مقدار دانسیته کاهش میتوصیف

 

 

 

 

 

                                                           
1- Influence Distance Matrix 
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 در تعدادی از ترکیبات R7u کنندههایی از مقادیر توصیفمثا  -(3-19جدو )

Density 

(kg m-3
) 

مقدار 

شده محاسبه

 کنندهتوصیف

R7u 

p (MPa) T (K) نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

7/668  300/0  

1/0  15/313  

n-Heptane 1 

4/727  016/0  n-Dodecane 2 

749 014/0  n-Tetradecane 3 

5/754  013/0  n-Pentadecane 4 

2/764  012/0  n-Heptadecane 5 

4/772  011/0  n-Nonadecane 6 

 

 توپولوژیکیهای کنندهتوصیف-4-5-3

ت که در آن فعالی (QSPR)خاصیت -ختارهای توپولوژیکی در توسعه کمی روابط ساشاخصاز 

گردد. ها ارتباط دارد استفاده میبا ساختار شیمیایی آن هابیولوژیکی یا سایر خواص مولکو 

، نوع شوند و تنها به نوع اتمهای مولکولی محاسبه میهای توپولوژیکی از روی گرافکنندهتوصیف

ها و شکل مشخص کردن زنجیرهستند. برای ها به یکدیگر وابسته هپیوندها و نحوه ارتباط اتم

ی های مولکولبر اساس نظریه گراف که به گراف های توپولوژیکیکنندهاز توصیفهای جانبی زنجیره

دار شده وزن (Cاتم کربنگردد. هر رأس زنجیره بجز ریشه )دار شده معروف هستند استفاده میوزن

هر مسیر ام قرار دارند. وزن i( و رأس پایانی Cدار شده بین کربن ریشه )وزن های کوتاهو تمام مسیر

شود. علاوه بر این اگر بیش از یک مسیر تعیین می های اتمهای اتمی همهی مجموع وزنبه  وسیله

شود. انتخاب می رین مقدار وزن رأس استتود داشته باشد مسیری که دارای کمکوتاه بین دو رأس وج
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کند به ام متصل میiی انتهایی ه رأس ریشه را به هر رشتهبه وسیله مسیری کipاحتمالیمقدار 

 شود:صورت زیر محاسبه می

(3-10)                                                                                  1
11 )( 

 iip   

که   هایی که در مرحله قبل شمارش تم در مسیر بدون در نظر گرفتن آنهای هر اتعداد پیوند

 شدند.

 

مقادیر احتمالی محاسبه شده مربوط به هر پیوند از رأس  مولکو  هیستیدین و گراف مولکولی آن.-(9-3شکل)
C 

pipالی محاسبه شده مقدار با استفاده از مقادیر احتم  شود:به صورت زیر محاسبه می,

(3-11                )                                                                         
k

kipi wpp , 

pipکه  ها در ی وزن اتمدهندهنشان w وام iیی های بین اتم ریشه و رأس انتهامجموع تمام رأس,

 مسیر است.

( 3-20های توپولوژیکی هستند. جدو  )کنندهجزو توصیف GGI3و  PW3 ،PW4های کنندهتوصیف

. دهدنشان می ی چند ترکیب در دما و فشار معینها با دانسیتهکنندهچگونگی ارتباط این توصیف

مقدار دانسیته  هاکنندهکه با افزایش مقدار این توصیفد ده( نشان می3-20مقادیر موجود در جدو  )

 یابد.می افزایش
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 در تعدادی از ترکیبات GGI3و  PW3 ،PW4 کنندههایی از مقادیر توصیفمثا  -(3-20جدو )

Density 

)
3-kg m( 

 مقدار

 شده محاسبه

توصیف

 کننده

GGI3 

 مقدار

 شده محاسبه

توصیف

 PW4 کننده

 مقدار

محاسبه 

 شده

توصیف

 کننده

PW3  

p (MPa) T (K) نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

7/558 125/0 097/0 219/0 

1/0 15/313 

n-Heptane 1 

02/702 126/0 109/0 232/0 n-Dodecane 2 

52/754 127/0 112/0 236/0 n-Pentadecane 3 

38/768 129/0 114/0 238/0 n-Octadecane 4 

02/772 129/0 115/0 239/0 n-Nonadecane 5 

 

ی عصبی های منتخب شبکهکنندهبررسی میزان مشارکت توصیف -6-3

 مصنوعی

به صورت زیر  GA-ANNی ی بهینهتوسط شبکههای انتخاب شده کنندهمیزان مشارکت توصیف

 تعیین شد:

 شبکه بهینه حذف شد. ی مورد نظر ازکنندهابتدا وزن مربوط به توصیف -1

از ترکیبات سری  مانده برای هر یکهای باقیکنندهبسته با استفاده از توصیفتغیر وامقدار م -2

 بینی گردید.ارزیابی پیش

ی کنندهدز غیاب توصیف( حاصل از ترکیبات سری ارزیابی MAEمیانگین خطای مطلق ) -3

 محاسبه شد.مورد نظر 

 .ها نیز تکرار گردیدکنندهبرای دیگر توصیف 3ا ت 1مراحل  -4

 :( محاسبه شد3-12کننده توسط رابطه )در نهایت درصد مشارکت هر توصیف -5      
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(3-12)                                                                                      









N

i

i

i

m

m
iC

1

100 

ها در کنندهتعداد توصیف  Nم، اiی حذف شده کنندهدرصد مشارکت توصیف iCدر این رابطه 

ام را نشان iی کنندهصل از سری ارزیابی در غیاب توصیفمیانگین خطای مطلق حا imمد  و 

ی بهینه های منتخب در شبکهکنندهشرح داده شده درصد مشارکت توصیف دهد. طبق روشمی

 ( نشان داده شده است.3-10شکل )، محاسبه شد که به صورت نموداری در GA-ANNی شده

 

 GA-ANNها در مد  کنندهدرصد مشارکت توصیف-(3-10شکل)

ی دما و فشار بیشتر کنندهشود درصد مشارکت دو توصیفهمانطور که در این شکل مشاهده می

های تئوری و جرم کل است که به خوبی وابستگی شدید دانسیته به دما و فشار را کنندهاز توصیف

 دهد.می نشان
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 گیرینتیجه-7-3

ای ها در صنایع شیمیایی وابسته به استخراج و پالایش نفت کاربرد گستردهخواص حجمی هیدروکربن

ی این ترکیبات در دما و فشارهای بالا برای مطالعات مهندسی نفت و دارد. همچنین دانستن دانسیته

گیری دانسیته به صورت تجربی به صرف همخازن زیرزمینی از  روریات است. از آن جایی که انداز

بینی از اهمیت زیادی های پیشهای زیادی همراه است لذا استفاده از روشهزینه، زمان و پیچیدگی

ها در ی طیف وسیعی از هیدروکربنبینی دانسیتهنامه پیشبرخوردار است. به همین دلیل در این پایان

ی سازی شبکهقرار گرفت. برای این منظور از روش مد  ی وسیعی از دما و فشار مورد بررسیگستره

ها استفاده ی هیدروکربنبینی دانسیتهعصبی مصنوعی به عنوان روشی قدرتمند و کارآمد برای پیش

های کنندههای مناسب در این تحقیق با استفاده از دو روش به دست آمدند: توصیفکنندهشد. توصیف

 (GA) های تئوری که با استفاده از الگوریتم ژنتیککنندهتوصیفو  (GCM) هاگروهبرمبنای سهم

 یهای بهینه( برای مد 3-16ی پارامترهای آماری موجود در جدو  )انتخاب شده بودند. با مقایسه

GCM-ANN و GA-ANN  سازیمشخص شد که، روش مد GCM-ANN نتایج بهتری را نسبت به 

GA-ANN کیبات ارا ه میبینی دانسیته این تربرای پیش( دهد. میانگین مربعات خطاMSE و )

و  556/9به ترتیب  GCM-ANNی ( برای مد  بهینه شدهMPEمتوسط درصد خطای نسبی )

بدست آمدند.  -0896/0و  1612/70به ترتیب  GA-ANNی و برای مد  بهینه شده -02474/0

های ارزیابی و اهای باقیامانده سریی خطبررسی نمودارهای خطای باقیمانده نیز نشان داد که گساتره

و در مد  حاصل از  Kg m 3 -3و  Kg m 3 -3ترتیب گروه به تست در مد  حاصل از روش ساهم

گروه کند روش سهماست که این نیز تایید می Kg m 5 -3و  Kg m 4 -3به ترتیب  GAروش 

ها به کنندهه روش انتخاب توصیفنسبت به الگوریتم ژنتیک عملکرد بهتری دارد. با توجه به این ک

ی افزار خاصی ندارد این مو وع اهمیت مد  بهینهگروه بسیار ساده بوده و نیاز به نرمکمک روش سهم

GCM-ANN بینی کند. همچنین نتایج حاصل از بررسی عملکرد این مد  در پیشرا دو چندان می
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در این   GA-ANNو  GCM-ANN شدههای بهینه ی چند هیدروکربن انتخابی توسط مد دانسیته

 ]18[ها ی هیدروکربنبینی دانسیتهتحقیق با مد  ارا ه شده توسط موسوی و همکارانش برای پیش

نشان داد که مد  ارا ه شده در این تحقیق متوسط درصد خطای نسبی کمتری داشته و از توانایی 

 .ها برخوردار استی هیدروکربنبالاتری در پیش بینی دانسیته
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  نگریآینده -8-3

ها یا خواص بینی سایر خواص ترمودینامیکی هیدروکربنتوان برای پیشاز روش ارا ه شده می

 ها نیز استفاده نمود.انتقالی آن

های غیرخطی دیگر مثل توان به جای استفاده از روش شکبه عصبی مصنوعی از روشهچنین می

 سازی استفاده نمود و نتایج را با این کار مقایسه کرد.ی مد ( براSVMماشین بردار پشتیبان )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



85 

 

 منابع

[1] Yen, L. C. and Woods, S. S. (1966) ‘A generalized equation for computer 

calculation of liquid densities’, American Institute of Chemical Engineers, Vol. 12, pp. 

95-97, 1966.  

[2] Chueh, P. L. and Prausnitz, J. M. (1967) ‘VLE at high pressure: Calculation of 

partial molar volumes in nonpolar liquid mixtures’, American Institute of Chemical 

Engineers, Vol. 13, pp. 1099-1104, 1967. 

 1375 ویرایش ششم، ، عیسی یاوری مترجم ، ‘1کتاب شیمی عمومی ’ ،(1983، )چ مورتیمر ]3[

 نشر علوم دانشگاهی تهران.

[4] Parsafar, G. and Mason, E. A. (1993) ‘Linear isotherms for dense fluids: a new 

regularity’, The Journal of Physical Chemistry, 97(35), pp. 9048–9053.  

[5] Parsafar, G. and Kalantar, Z. (2003) ‘Extension of Linear Isotherm Regularity to 

Long Chain Alkanes’, Iranian Journal of Chemistry and Chemical Engineering, 22(2), 

pp. 1–8. 

[6] Parsafar, G. A. and Kalantar, Z. (2005) ‘Extension of linear isotherm regularity to 

long chain primary, secondary and tertiary alcohols, ketones and 1-carboxylic acids by 

group contribution method’, Fluid Phase Equilibria, 234(1–2), pp. 11–21. 

[7] Kalantar, Z., Nikoofard, H. and Javadi, F. (2013) ‘Extension of LIR Equation of 

State to Alkylamines Using Group Contribution Method’, ISRN Physical Chemistry, 2, 

pp. 1-9.  

جمی استرها با استفاده بینی خواص حپیش"نامه کارشناسی ارشد: (، پایان1390فر آ، )مرتضوی  ]8[

 شیمی، دانشگاه شاهرود. ، دانشکده"گروهو روش سهم MLIRی حالت از معادله

[9] Goharshadi, E. K., Morsali, A. and Abbaspour, M. (2005) ‘New regularities and an 

equation of state for liquids’, Fluid Phase Equilibria, 230(1–2), pp. 170–175. 

[10] Goharshadi, E. K. and Moosavi, F. (2005) ‘Prediction of thermodynamic properties 

of some hydrofluoroether refrigerants using a new equation of state’, Fluid Phase 

Equilibria, 238(1), pp. 112–119.  



86 

 

[11] Goharshadi, E. K. and Berenji, A. R. (2006) ‘A new equation of state for predicting 

the thermodynamic properties of liquid alkali metals’, Journal of Nuclear Materials, 

348(1–2), pp. 40–44. 

[12] Goharshadi, E. K. and Abareshi, M. (2008) ‘Prediction of volumetric and 

thermodynamic properties of two aromatic-alcohol mixtures using GMA equation of 

state’, Fluid Phase Equilibria, 268(1–2), pp. 61–67.  

[13] Goharshadi, E. K. and Moosavi, M. (2006) ‘Application of a new equation of state 

to liquid refrigerant mixtures’, Thermochimica Acta, 447(1), pp. 64–68.  

[14] Moosavi, M. (2011) ‘Extension of GCM-GMA equation to long chain primary, 

secondary and tertiary alcohols, primary and secondary amines, and ketones using 

group contribution method’, Fluid Phase Equilibria. Elsevier B.V., 310(1–2), pp. 63–

73.  

[15] Soave, G. (1972) ‘Equilibrium constants from a modified Redlich-Kwong equation 

of state’, Chemical Engineering Science, 27(6), pp. 1197–1203. 

[16] Twu, C. H., Coon, J. E. and Cunningham, J. R. (1995) ‘A new generalized alpha 

function for a cubic equation of state Part 1. Peng-Robinson equation’, Fluid Phase 

Equilibria, 105(1), pp. 49–59. 

سازی شبکه عصبی موجک با استفاده از مد "نامه کارشناسی ارشد: (، پایان1388شعبانی س، ) ]17[

ی وسیعی از دما و ها در محدودهها و سیکلو آلکانها برای پیش بینی دانسیته ی آلکانوهگرروش سهم

 ، دانشکده شیمی، دانشگاه شاهرود."فشار

[18] Moosavi, M. and Soltani, N. (2013) ‘Prediction of hydrocarbon densities using an 

artificial neural network-group contribution method up to high temperatures and 

pressures’, Thermochimica Acta. Elsevier B.V., 556, pp. 89–96. 

-5مطالعه اثر بازدارنگی مشتقات  "ارشد: نامه کارشناسی(، پایان1388پایین محلی ح، ) ]19[

های با استفاده از روش Cپریدارینون بر روی ویروس هپاتیت نوع -(2H) 3-هیدروکسی

 شیمی، دانشگاه صنعتی شریف. ، دانشکده"کمومتریکس



87 

 

[20] Manssnat, D. L., Vandeginste, B. G., Deming, S. N. and Kaufman, L. (1998) 

‘Chemometrics, A Text Book’ Elsevier, Amesterdom. 

هل سبز و سیاه با های شناسایی ترکیبات اسانس"ارشد: سینامه کارشنا، پایان(1390کریمی م، ) ]21[

با  Taxusهای تفکیک منحنی و تعیین کمی و گونه تلفیق شده با روش GC-MSهای استفاده از روش

 ، دانشکده "نیهای تفکیک منحمایع سریع و تلفیق آن با روشافی استفاده از تکنیک کروماتوگر

 شیمی، دانشگاه صنعتی شریف.

( TRسازی کامپیوتری زمان بازداری )مد "ارشد: نامه کارشناسی(، پایان1382کیانی آ، ) ]22[

 شیمی، دانشگاه صنعتی شریف. ، دانشکده"های کمومتریکسیبات آلی فرار با استفاده از روشترک

ها به سازی تمایل اتصا  بنزودیازپینمد "ارشد، نامه کارشناسی(، پایان1387محسنی ب، ) ]23[

ی عصبی های الگوریتم ژنتیکی و شبکهبا استفاده از تکنیک QSPRبه روش  A-گیرنده گابا

 ، دانشکده علوم، دانشگاه شهید باهنر کرمان."مصنوعی

سازی کمومتریکس اثرات مهارکنندگی مد "ارشد، نامه کارشناسی(، پایان1385کریمی س، ) ]24[

مشتقات هارمان بعنوان ترکیبات  د ایدز با استفاده از روش هیبریدی آنالیز اجزای اصلی، رگرسیون 

 شیمی، دانشگاه صنعتی شریف. ، دانشکده"عصبی مصنوعی یخطی چندگانه و شبکه

[25] www.iasbs .ac.ir/chemistry/chemometrics/…/8th/qsar_introduction. 

[26] Arab Chamjangali, M. (2009) ‘Modelling of cytotoxicity data (CC50) of anti-HIV 

1-[5-chlorophenyl) sulfonyl]-1H-pyrrole derivatives using calculated molecular 

descriptors and levenberg-marquardt artificial neural network’, Chemical Biology and 

Drug Design, 73(4), pp. 456–465. 

[27] Holland, J. H. (1975) ‘Adoptation in natural and artificial systems ’ University of 

mishigan press. 

[28] Zhuo, L., Zheng, J., Li, X., Wang, F., Ai, B., Qian, J. (2008) ‘A genetic algorithm 

based wrapper feature selection method for classification of hyperspectral images using 



88 

 

support vector machine’, Proceedings of SPIE - The International Society for Optical 

Engineering, 7147, p. 71471J–71471J–9. 

[29] Melanie M. (1999), “An introduction to genetic algorithms”, Vol. 3, Cambridge, 

Massachusetts London, England, pp. 1-144. 

بازداری ترکیبات آلی، دارویی و  QSPRبینی و مطالعه پیش"نامه دکتری: (، پایان1388باهر ا، ) ]30[

 شیمی، دانشگاه مازندران. ، دانشکده"ها با استفاده از رگرسیون بردارهای پشتیبانیندهآلا

بینی خواص ترمودینامیکی و انتقا  سیالات آلی پیش"نامه دکتری: (، پایان1385)کلانتر ز،  ]31[

می، دانشگاه اشی کدها، دانش"بی موجکای عصها و شبکهگروهمافاده از روش سهاچگا  با است

 صنعتی اصفهان.

[32] Pan, Y., Jiang, J. and Wang, Z. (2007) ‘Quantitative structure-property relationship 

studies for predicting flash points of alkanes using group bond contribution method with 

back-propagation neural network’, Journal of Hazardous Materials, 147(1–2), pp. 424–

430.  
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Abstract 

In the present work, a QSPR study was performed to predict the density of saturated and 

unsaturated aliphatic hydrocarbons containing linear and branched alkanes, 

cycloalkanes, alkenes and cycloalkenes as well as aromatic hydrocarbons  over a wide 

range of temperatures and pressures. The first selected descriptors were temperature (T), 

pressure (p) and molecular mass (M) because the density is related to them. The other 

descriptors have been obtained from chemical structure of compounds using two 

different approaches. In the first approach, the best descriptors were selected based on 

group contribution method. After analyzing the chemical structures of 79 studied 

hydrocarbons, There were found 15 useful functional groups. In the second method, a 

large number of molecular descriptors (3224 descriptors) were calculated using Dragon 

sofrware from chemical structure of compounds. Then, a subset of calculated 

descriptors was selected from 22 classes of Dragon descriptors with a genetic algorithm 

based on partial least aquare (GA-PLS) method as a feature selection technique. Only 

11 descriptors were obtained by genetic algorithm (GA) as the most feasible descriptors. 

The selected descriptors with two feature selection methods and 3 variable (T, P and M) 

were used as input nodes for constructing different artificial neural networks. 4 feed-

forward artificial neural networks were designed by combination of Levenberg-

Marquardt (LM) and Bayesian regularized (BR) algorithms with two transfer function: 

logarithm-sigmoid and tangent-sigmoid. Different parameters for designed networks 

such as number of neurons in input and hidden layers and the number of iteration 

(epoch) were optimized. After optimization of parameters for generated artificial neural 

networks using two types of descriptors, the performance of the models was 

investigated by the external test set. The mean square error (MSE) and determination 

coefficient (R2) for the external test set using optimized GCM-ANN model are 9.556 and 

0.9987, and usimg optimized GA-ANN model are 70.1612 and 0.9982 respectively. The 

result showed that the Levenberg-Marquardt artificial neural network with logarithm-

sigmoid transfer function and GCM based descriptors, may be simulated the 

relationship between the structural descriptors and density of the desired molecules 

accurately. 

Keywords: quantitative structure–property relationship (QSPR), artificial neural 

network (ANN), hydrocarbons, density, group contribution method (GCM), Genetic 

algorithm (GA). 
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