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دانشیگاه صینیتی    شییمی دانشکده  شیمی تجزیهدانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته  الهه سلامتی اینجانب

 .اندیس بازداری برخی ترکیبات آلی بینی های کمومتریکس جهت پیش کاربرد روش نامه پایانشاهرود نویسنده 

 . شوم میمتیهد  و دکتر داوود شاهسونی گودرزیناصر دکتر  تحت راهنمائی

  است و از صحت و اصالت برخوردار است . شده انجامتوسط اینجانب  نامه پایانتحقیقات در این 

  استناد شده است . مورداستفادهمحققان دیگر به مرجع  یها پژوهشدر استفاده از نتایج 

  تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع میدر  ییا    نامه پایانمطالب مندرج در

 امتیازی در هیچ جا ارائه نشده است .

   بانیام و مقالات مستخرج  باشد میکلیه حقوق مینوی این اثر متیلق به دانشگاه صنیتی شاهرود 

بیه چیا    «  Shahrood  University  of  Technology» و یا « دانشگاه صنیتی شاهرود » 

 خواهد رسید .

  در  انید  بیوده تأثیرگیاار   نامیه  پاییان اصیلی   جینتاحقوق مینوی تمام افرادی که در به دست آمدن

 .گردد یمرعایت  نامه پایانمقالات مستخرج از 

  (  هیا  آن یجاهیا  ینی یچ، در مواردی که از موجود زنده ) ییا   نامه پایاندر کلیه مراحل انجام این

 است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است . شده استفاده

  در مواردی که به حوزه اطلاعیات شخصیی افیراد دسترسیی     نامه پایاندر کلیه مراحل انجام این ،

 است اصل رازداری ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .   شده استفادهیافته یا 
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 شده پایان نامه وجود داشته باشد . چا *متن این صفحه نیز باید در ابتدای نسخه های 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  ، و  افزارها نرم،  یا انهیرا یها مهبرناکلیه حقوق مینوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب

در . این مطلب باید به نحو مقتضی باشد یماست ( متیلق به دانشگاه صنیتی شاهرود  شده ساختهتجهیزات 

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود .

  باشد ینمبدون ذکر مرجع مجاز  نامه انیپااستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در. 
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 چکیده 

حیدود   بیضیا  تیا   0/0 25بسته به نوع منبع آن بین  ،میزان گوگرد موجود در نفت خام طورکلی به

 د. عیلاوه بیر  گوگرد به دو صورت میدنی و آلی در نفت خیام وجیود دار  درصد وزنی متغیر است.  89/7

هیا ییا   ، که سولفیدها و تیولشده شناسایی ترکیب آلی گوگرددار در نفت 200بیش از  گوگرد عنصری

 تیری  پیچییده بسییار   های مولکولها ها و دی بنزوتیوفن، تیوفنشود میها را شامل و تیوفن ها نامرکاپت

بیر ایین، ایین ترکیبیات     شیوند عیلاوه   های پایدار شناخته میکنندهدارند. این ترکیبات به عنوان آلوده

ماننید کرومیاتوگرافی گیازی بیرای جداسیازی و شناسیایی ایین        مختلفیی   های روشزا هستند. سرطان

است که اندیس بازداری را با استاندارها مقایسه کند. بنیابراین انیدیس بیازداری     پیشنهادشدهترکیبات 

توانید بیرای شناسیایی ترکیبیات هتروسییکل آروماتییک       باشد که میی شونده، پارامتر مهم مییک حل

گیر هستند. اما از این رو، برای غلبه  وقتو  پرهزینه ها روش طرف دیگر این اما از دار به کار رود.سولفور

های کمومتریکس برای پیش بینیی انیدیس بیازداری ایین ترکیبیات      توان از روشبر این مشکلات، می

را  PASHsتوان اندیس بیازداری ترکیبیات   کمومتریکس می های روش این از با استفادهاستفاده نمود. 

( و شیبکه  MARSمیار  ) و  (RF)هیای تصیادفی  جنگیل  هیای  روشنمود که با استفاده از  بینی پیش

. شده استاندیس بازداری این ترکیبات  بینی پیشبه  اقدام RF-ANNو  SR-ANN عصبی مصنوعی

انیدیس   بینیی  پییش توانایی خیوبی در   ذکرشدهدهد که استفاده از روش آماری نتایج حاصله نشان می

 RF-و  SR-ANNو  MARSو   RFحاصیل از روش   𝑅2بازداری تجربی ایین ترکیبیات دارنید کیه     

ANN باشد.می932/0و  958/0و  984/0و  946/0رتیب به ت 

 ،بازداری اندیسشبکه عصبی مصنوعی ، MARS ،جنگل تصادفی، کمومتریکس:کلمات کلیدی
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 1بازداری اندیس-1-1

برای شناسایی ترکیبیات  عنوان یک پارامتر  برای اولین بار به 1958در سال (RI) اندیس بازداری 

شیمیایی با استفاده از کروماتوگرافی میرفی شد. تییین این اندیس برای هیر ترکییب، از کرومیاتوگرام    

مربوط به مخلوط آن جسم و دو پارافین نرمال که زمان بازداری ترکیب موردنظر بین زمان بازداری آن 

شیوند.  عنوان استاندارد در نظر گرفته میی  ل بههای نرما مورد پارافین نپایر است. در ای دو باشد، امکان

ها در نظر گرفتیه میی   های آنها صد برابر تیداد کربنطبق قرارداد مقدار این اندیس برای این پارافین

باشید.  که مقداری ثابت بوده و مستقل از نیوع فیاز سیاکن، درجیه حیرارت و سیایر شیرایط میی         شوند

کند. اندیس بیازداری   شرایط ستون، مقدار این اندیس تغییر می که برای سایر ترکیبات با تغییر درحالی

بیه  𝑡�̀�𝑛 ،𝑡�̀�𝑎،𝑡�̀�𝑛+1 گردد که در این رابطیه   ( محاسبه می1-1) ماده مورد تجزیه با استفاده از میادله

تیر بیید از مجهیول، زمیان بیازداری ترکییب       هیدروکربن سنگین بازداری های زماناند از  ترتیب عبارت

 .]1[باشدهای نرمال میکربنتیداد  nو  تر از مجهولان بازداری ترکیب سبکمجهول، زم

(1-1)                                                     𝑅𝐼 = 𝑛 × 100 + 100
𝑙𝑜𝑔�̀�𝑅𝑎−𝑙𝑜𝑔 �̀�𝑅𝑛

𝑙𝑜𝑔�̀�𝑅𝑛+1−𝑙𝑜𝑔 �̀�𝑅𝑛
 

  

 ها معرفی ترکیبات گوگرددار و شناسایی و جداسازی آن-1-2

های  درصد انرژی از سوخت 85که  طوری ترین منبع انرژی بشر است به سوخت مهم پس از غاا

ت، اسی  ...طیورکلی آب، بیرق و   درصد از منابع دیگر کیه بیه   7ای و  درصد از انرژی هسته 8فسیلی، 

سینگ   درصید، زغیال   40گاز سه سوخت اصلی هستند که نفیت  سنگ، نفت و  شود. زغال تأمین می

بیر ایین    .]2[گییرد مصرف کل جهان را دربرمیی  از درصد 12یی حدود درصد و گاز طبی 24حدود 

 هاست.ترین این سوخت اسا ، نفت مهم

                                                           
1
 Retention index 
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باشیند کیه گیاهی     بسیاری از ترکیبات در نفت خام شامل عناصری غیر از هیدروژن و کربن نیز می

 های استخلافی متصل شده به سیاختمان هییدروکربن مشیاهده    گروه درون ساختمان حلقه و یا در

های هتروسییکل هسیتند، در مقابیل عمیده      شوند. ترکیبات آلی گوگرددار در نفت خام مولکول می

 ها هسیتند. اسییدهای آلیفاتییک سیرشیده    صیورت کربوکسییلیک اسیید    دار به یژنهای اکس مولکول

هیا نییز ممکین اسیت      نها و فوراو به مقدار ناچیزی از فنول ها ن آروماتیکفوتیهای نفتیک(، اسید)

هیا کیه مخلیوطی از سیاختمان      ها و آسفالت های بسیار بزرگ و سنگین رزین باشد. مولکول موجود

 آروماتیک و هتروسیکلیک هستند نیز وجود دارند.

  .]3[هاست سوخت طورکلی پس از کربن و هیدروژن گوگرد سومین عنصر فراوان در این نوع به

 میزان عناصر موجود در یک نمونه نفت خام -( 1-1جدول)

 درصد دهنده عنصر تشکیل

 83-87 کربن

 0-3 گوگرد

 0-5/0 اکسیژن

 11-14 هیدروژن

 1/0 نیتروژن

 0-2/0 عناصر فلزی

 

عنوان منبع انرژی موجب آلودگی محیطی با ترکیباتی با منشأ  های فسیلی بهسوختاستفاده از 

ها  های فسیلی محتوای گوگرد هستند که سوختن مستقیم آن سوختزیرا این  .غیر زیستی شده است

گوگرد تولیدی مسئول  اکسید .]4[دشو اکسید گوگرد به اتمسفر می از موجب آزادسازی مقدار زیادی
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های شیمیایی و کاهش لایه اوزون است علاوه ان اسیدی و غیرفیال شدن کاتالیستبار کیفیت بدهوا،

ای که مشکلاتی از  گونه. به ]5[شود ر افتادن سلامتی انسان میبر این اکسید گوگرد موجب به خط

آنالیز این ترکیبات در ماتریکسی . ]6[های قلبی را به همراه دارد قبیل سرطان دستگاه تنفسی، بیماری

های پیچیده وجود دارند که ها با غلظت پائینی در بافتهای مختلف، کار دشواری است، زیرا اکثر آن

 [.9]شودگیری این ترکیبات میا غلظتی چند برابر، باعث ایجاد مزاحمت در اندازهها بسایر گونه

گیری های اتمسفری مقدار قابل اندازههمچنین، آنالیز این ترکیبات در هوا پیچیده است زیرا اکسنده

دهند. چندین روش از جمله کروماتوگرافی گازی، اسپکتروفتومتری، این ترکیبات را کاهش می

گیری این ترکیبات وجود دارد که از بین این پلاروگرافی، کولومتری، پتانسیومتری، و.......برای اندازه

شود زیرا ها ترجیح داده میها کروماتوگرافی گازی با دتکتور انتخابی گوگرد، به سایر روشروش

ت زیادی همراه است ها با مشکلاانتخاب پایری و حد تشخیص بالایی دارد. اما استفاده از این تکنیک

 ها اشاره شده است:که در زیر به مهمترین آن

 استانداردهای بسیاری از این ترکیبات در دستر  نیست.-1

 ها در سیستم کروماتوگرافی وجود دارد.امکان جاب و از بین رفتن گونه-2

 در بافت پیچیده، به یک دتکتور حسا  و انتخاب پایر نیاز است.-3

 های تجربی است.مشکلات، یک روش تئوری جایگزین خوبی برای روش به دلیل وجود این

(، یک روش توانمند برای پیش بینی اندیس بازداری QSPRخاصیت)-مطالیه ارتباط کمی ساختار

 است.
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 1ای چند حلقه سولفوردار آروماتیکمعرفی ترکیبات هتروسیکل -1-3

یع آن، میا  شییمیایی اسیت کیه شیکل ظیاهری      یک ترکییب   𝐶4𝐻4𝑆شیمیاییبا فرمول   2تیوفن

تروسیکل آروماتیک است که شامل چهار اتم کربن و یک اتم گوگرد رنگ است. تیوفن یک ترکیب ه بی

 و Oهیای   جایگزین اتم Sها اتم باشند که در آنمی های تیوفن شامل فوران و پیرول باشد. آنالوگ می

NH مانده در بنزن کشف  جز باقی یک عنوان  به 1883در سال  3وسیلۀ ویکتور میرشده است. تیوفن به

باشد که به ترتیب دارای یک و  ن و دی بنزوتیوفن میفوتیها شامل بنزو  نفوتیشد. بیضی از انواع مهم 

ن فوتیی رنگ اسیت و بیویی مشیابه بنیزن دارد.      ن در دمای محیط مایع بیفوتیدو گروه بنزنی هستند. 

وماتییک  شده است ولی محاسبات تئوری نشان داده کیه مییزان آر   ناختهعنوان ترکیبی آروماتیک ش به

باشد و به خاطر همین مشهود میسهم جفت الکترون گوگرد در اوربیتال بودن آن از بنزن کمتر است. 

دهید.   ن است که این ترکیب خواصی متفاوت نسبت به تیو اتر از خود نشان میی فوتیخواص آروماتیک 

مثال این ترکیب توانایی آلکیل دار شدن توسط متیل یدید را ندارد. همچنیین اتیم گیوگرد در     عنوان به

ن در برابیر سولفوناسییون اسیا  جداسیازی     فوتیپایری بالای  این ترکیب واکنش ناپایر است. واکنش

ن در دمای محیط حدود فوتیجوش بنزن و  که تفاوت نقطه )ازآنجایی دهد. ن را تشکیل میفوتیبنزن از 

بنیابراین اضیافه کیردن     .باشد( ها از طریق تقطیر مشکل می باشد، جداسازی آن گراد می درجه سانتی 4

ن باعث تشکیل ترکیب محلیول  فوتین در فرآیند سولفوناسیون فوتیاسیدسولفوریک به مخلوط بنزن و 

شیود   ن جیایگزین میی  فوتیشود. در بیضی موارد حلقه بنزنی توسط  ن سولفونیک اسید میفوتیر آب د

توسیط رانیی    ای روی دهد. گوگردزدایی از این ترکیبیات  ملاحظه آنکه در خواص ترکیب تغییر قابل بی

صیل از  های حاپلیمرشود.  می 4 و 1باعث ایجاد مشتقاتی از بوتان با استخلاف در موقییت های  4نیکل

هیا در اثیر اکسیایش     نفوتیی شوند. پلی  ن نامیده میفوتیپلی  5 و 1های  ن در موقییتفوتیپیوند شدن 

                                                           
1
 Polycyclic aromatic sulfur heterocycles  

2
 Thiophen 

3
 Victor Meyer 

4
 Raney Nickel 
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هیا، ایین ترکیبیات از     نفوتیی با در نظر گرفتن پایداری بیالای   .گردند ئی دارای خاصیت رسانایی میجز

غیراشباع مانند اسیتیلن(  های  خصوص هیدروکربن هیدروکربن )بهو وبسیاری از ترکیبات حاوی گوگرد 

 سیولفور  هایبا میرفکتون دی-1،4 آیند. درروش سنتز کلاسیک این ترکیبات از واکنش به وجود می

توانند از طرییق واکینش تراکمیی اسیترها در      های خاص می نفوتیشوند.  تهیه می 𝑃4𝑆10کننده مانند 

های یک  ن و مشتقات آن میمولا  به همراه مواد نفتی در غلظتفوتیحضور گوگرد عنصری تهیه شوند. 

شییوند. انییواع ماییییات تیییوفنی در صیینیت میمییولا  توسییط فرآینیید هیییدرو  تییا سییه درصیید یافییت مییی

گردد. در ایین فرآینید میایع ییا گیاز از روی بسیتر کاتیالیزوری شیامل          دسولفوریزاسیون جداسازی می

هیا   نفوتیی شده و ترکیبات گیوگردی ازجملیه    روژن عبور دادهفشار هید مولیبدونیم دی سولفید و تحت

هیای زندهیی   . بسیاری از این ترکیبات اثرات مخربی روی ساختار و اعمال ارگانیسیم شوند جداسازی می

هیا وارد نماینید آب   توانند از طریق تنفس وارد بدن شده و صیدمات زییادی بیه شیش    ها میدارند. آن

ها وجود دارند نیز آلیوده  هایی که زباله و زوائد کارخانهدر نزدیکی مکان ها موجودرودخانه ها و دریاچه

ها به خون شده که برای کبید و  به این ترکیبات هستند. خوردن آب و غاای آلوده باعث وارد شدن آن

تواند این ترکیبات را جیاب بیدن نمیوده و باعیث ایجیاد      کلیه مضر هستند و تما  با خا  آلوده، می

 .[10]پوستی گرددهای سرطان

 ضرورت انجام تحقیق-1-4

تر شدن و سازگار بودن بیشتر تر شدن، دقیقهای زیادی در جهت آسانهای اخیر پیشرفتدر سال

ی هیا هنیوز محدودیتی   های آزمایشگاهی با محیط زیست صورت گرفته است. با این حال این روشروش

گیری همه ترکیبات، هزینه بالا و در دستر  نبیودن امکانیات میورد    هایی مانند عدم توانایی در اندازه

کیارگیری  ها مفید واقع شود. بیه تواند در رفع این محدودیتهای نظری میدارند. استفاده از روشنظر 

ی دارتیر سیاختن آزمایشی   بینی خواص مورد نظر، به هدفمند و جهتتواند علاوه بر پیشها میاین روش
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های درگییر کمیک   ها و مکانیسمطور توضیح پارامترهای موثر بر نتایج این آزمایشهای تجربی و همین

 کند.

اندیس بیازداری  بینی مدلی برای پیش QSPRهای کارگیری روشدر این تحقیق سیی شده با به

طراحی شیود. هنگیامی کیه رابطیه      (PASHs)ایدار چند حلقههتروسیکل آروماتیک سولفورترکیبات 

بینی این خواص برای ترکیباتی با ساختار مشابه وجود خواهد داشیت.  ، امکان پیشمیتبری بدست آمد

غییر خطیی نییز     خطیی و  ها بیه میدل  ای بین پاسخ سری دادهدر تحقیق حاضر تلاش شده تا مقایسه

 صورت پایرد.

 شده کارهای انجام مروری بر-1-5

برای ترکیبات گوگرددار را محاسبه نموده و  3، اندیس بازداری کواتس2و برانو 1میلر 2003در سال 

مقادیر پیش بینی شده با آمده از روش تجربی، مقایسه کردند. نتایج نشان داد  دست را با مقادیر به ها آن

 .]11[اند.بینی لگاریتمی مرسوم موافق بودهمقادیر بدست آمده با پیش

بینیی زمیان و    را بیرای پییش   5مدل رگرسیون خطی چندگانیه  و همکارانش، 4دیو 2004در سال 

توافق خوبی با مقادیر تجربی زمان و  آمده دست اندیس بازداری ترکیبات گوگرددار به کاربردند. نتایج به

 .]12[دهد اندیس بازداری نشان می

اند و  انجام داده PASHs ترکیب 80بروی  7و گروهش مطالیات کمومتریکس 6کن 2005در سال 

اسیتفاده کردنید،    9کننیده ورودی  سیازی تییداد توصییف    بیرای بهینیه   8از روش شبکه عصبی مصنوعی

                                                           
1
 miller 

2
 Bruno 

3
 kovats 

4
 Du  

5
 Multiple linear regression(MLR) 

6
 Can  

7
 Chemometrics 

8
 Artificial neural network 

9
 Input descriptors  
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دادند و  تحلیل قرار و  واردشده در مدل را نیز مورد تجزیههای کنندههمچنین میزان مشارکت توصیف 

مدل مورد ارزیابی مدل مناسبی برای پیش  .]13[مدل را مورد ارزیابی قراردادند 1روش متقاطعتوسط 

 بینی اندیس بازداری ترکیبات گزارش شد.

 

 

ترکیبات آلی مربوط بیه   846ای از برای مجموعهتوسط گرکانی نژاد و همکارانش  2004در سال 

ی سازی صورت گرفت. مدلی های استخراج شده از دراگون مدلکنندهشیمی تجزیه با استفاده از توصیف

 انجام شد. (MLRو مدل رگرسیون خطی چند گانه) 2 (PLSهای حداقل مربیات جزئی)روشسازی به 

در چهار آزمایش با مجموعه هیای آموزشیی و پییش     (SEP)انحراف مییار خطاهای پیش بینی شده 

واحید شیاخص نگهیداری     80ا حیدود  هی برای بهتیرین میدل   SEP بینی شده توزیع شده برآورد شد.

 [.14]است

ترکیب روغن  69بازداری بینی زمانرا برای پیش MLR، روش 2007و همکارانش در سال  3لیائو

در این روش برای  94/0[. ضریب همبستگی 15کار بردند]-ها بهضروری موجود در گونه خاصی از گل

 ها گزارش شده است.سری داده

ای آروماتیک چند حلقهجینگ هو و همکارانش اندیس بازداری را برای ترکیبات ، 2005در سال 

برای نشان  [.16]پیش بینی کردند 4 (QSPRنیتروژن با استفاده از ارتباط کمی ساختار خاصیت)

های ملکولی بر اندیس بازداری سه مدل خظی چند متغیره از سه گروه کنندهدادن تاثیر توصیف

علاوه بر این، هر یک از توصیف کننده های مولکولی در این مدل  .کننده ملکولی ساخته شدی توصیف

                                                           
1
 Leave One Out Cross Validation 

2
 Partial least square(PLS) 

3
 Liao 

4
 Quantitative structure property relationship 
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ها مورد بحث قرار گرفت. مدل آناندیس بازداری ها به خوبی در  رابطه بین ساختارهای مولکولی و

با یک، دو و سه توصیف  برای مدل ها R2با ضرایب تییین : نددیهای پیشنهادی به نتایج زیر رس

 بود. 0.9486و  0.9776، 0.9571کننده مولکولی به ترتیب 

ترکییب   43سازی شاخص بازداری را برای مدل GA-MLRریاحی و همکارانش روش  2008در سال 

و بیرای بقییه    977/0ترکییب،   35گزارش شده برای سری آموزش متشیکل از   𝑅2کار گرفتند. آلی به

 [.17بود] 978/0اند، ن سری تست در نظر گرفته شده ترکیبات که به عنوا

بینی شاخص را برای پیش 1، روش ماشین بردار پشتیبان2008ریاحی و همکارانش تحقیقاتی در سال 

های خطی مورد مقایسه قرار دادنید و آن را بیه عنیوان روش بهتیری     بازداری صد ترکیب آلی، با روش

 [.18گزارش کردند] MLRنسبت به 

محاسبه نمیوده   PASHs ترکیب 114و همکارانش اندیس بازداری را برای  2هیویینگ 2008 در سال

آمده از روش تجربیی مقایسیه کردنید و نتیایج نشیان داد روش تئیوری در        دست ها را با مقادیر به و آن

 .]19[ی این ترکیبات موفق عمل کرده استبینی اندیس بازدار پیش

پیش بینی و لکان آساختار متیل 207 اندیس بازداری را برای و همکارانش3ژنگ  2005 در سال    

، که یک روش انتخاب متغیر GAPLSروش . اندکننده توپولوژیکی محاسبه کردهتوصیف 127

-هفت توصیفاست، (PLS)، حداقل مقادیر جزئی و جزئی (GA)ترکیبی با الگوریتم های ژنتیک 

برای ساخت مدل  GAPLSکننده توپولوژیکی با استفاده از روش توصیف 127کننده توپولوژیکی از 

QSPR فیت رگرسیون بالا انتخاب شده است،با کی ( ضریب تییینR2 از )انحراف مییار 9999/0 ،

اعتبارسنجی مدل با استفاده از تکنیک  [.20]. خطای مدل مشابه خطای آزمایشی است88/2

                                                           
1
 Support vector machine)SVM) 

2
 Hui-Ying  

3
 Xiang, Zheng 
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اعتبارسنجی نشان می دهد که مدل ساخته شده با کیفیت اعتبارسنجی مجدد بررسی می شود. نتیجه 

 .بینی بالا قابل اعتماد و پایدار است پیش

ها با ها، سولفیدها و تیوفناپتانکگوگرد شامل مر ترکیباتو همکارانش  1هونگبین 2004در سال       

ها با آن اندیس بازداریو استفاده از کروماتوگرافی گازی با تشخیص انتشار اتمی شناسایی شدند. زمان 

 های مولکولی تولید شده از ساختار مولکولی آنها مرتبط بود. بهترین مدل رگرسیونکنندهتوصیف

ها هایی که در این مدلی را نشان داد. توصیفی کنندهپارامتر توانایی پیش بینی خوب گانه خطی چند

ا را نشان می دهند که مربوط به دخیل هستند، خواص هندسی، توپولوژیکی و الکترونیکی مولکوله

، دو مدل )بنزوتیوفن و دیابنسوتیوفن(ترکیبات گوگرد  34تیامل بین حلال و فاز ثابت است. برای 

به دست آمد.  63/1و  61/0با خطاهای استاندارد به ترتیب اندیس بازداری و  بازداریدیگر برای زمان 

های کروماتوگرافی ناسایی قلهتواند برای شداری میاندیس بازیا  و بازداریچنین مدل هایی برای زمان 

با ترکیبات گوگرد از ساختار شناخته شده  اندیس بازداریها یا آن بازداریناشناخته با تطابق زمان 

 .[21]مولکولی زمانی که استانداردهای شیمیایی مربوطه در دستر  نیستند

هیای رییز   بیه نیام  با اسیتفاده از سیه روش اسیتخراج     ]22[و همکارانش یپاشا زانوس 2016در سال    

مقدار انیدیس   4و تقطیر با آب 3استخراج مایکروویو بدون حلال 2استخراج با فاز جامد در فضای فوقانی

و کردند ارزیابی  QSPR و مدل خود را توسطبینی کردند  ار پیشهای فرّ بازداری را برای ترکیب روغن

𝑅2) بیه بیالاترین ضیریب همبسیتگی    گانه از روش رگرسیون خطی چند  = F=104.4و  (0.952
و  5

 .دست پیدا کردند6پایین ترین خطای استاندارد

                                                           
1
 Du, Hongbin 

2
 headspace solid-phasemicroextraction (HS-SPME) 

3
solvent-free microwave extraction (SFME) 

4
 Hydrodistillation (HD) 

5
 Statistic Term 

6
 Standard error(SE) 
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و شیبکه عصیبی مصینوعی و     1هیای جنگیل تصیادفی    از روشهمکیاران  گودرزی و  2016در سال     

بینی اندیس بازداری تیدادی از ترکیبات آلی گیوگرددار اسیتفاده    رگرسیون خطی چندگانه برای پیش

بیالا بیا    𝑅2به دلییل   است  های دیگر برتر و ارجح ی از مدلکردند و نتایج نشان داد مدل جنگل تصادف

 1197بیا مقیدار    Fو  146/1ها با مقدار پائین نسبت به سایر روش 2و خطای پیش بینی 995/0مقدار 

 .]23[عمل کند بهترباعث شده این 

برای  (RF)بر اسا  روش جدید جنگل های تصادفی  گودرزی و دیگر همکارانش 2014در سال 

برخی از ترکیبات هیدروکربن آروماتیک چند حلقه ای  (RIs) نگهداری پیش بینی شاخص های

(PAH،)  تحقیق رابطهQSRR دادند کمی انجام .RIs  این ترکیبات با استفاده از توصیف های

نظری تولید شده از ساختار مولکولی آنها محاسبه شد. اثرات پارامترهای مهم موثر بر توانایی قدرت 

و تیداد متغیرهای تصادفی انتخاب شده برای تقسیم هر  (nt)مانند تیداد درختان  RF پیش بینی

 = m = 70 ،ntر گرفت. بهینه سازی این پارامترها نشان داد که در نقطه مورد بررسی قرا (m)گره 

با شبکه عصبی  RFمی تواند بهترین نتایج را بدست آورد. همچنین عملکرد مدل  RF، روش 460

مقایسه شد. نتایج بدست آمده  (MLR)و تکنیک های رگرسیون خطی چندگانه  (ANN)مصنوعی 

 .[55]است ANNو  MLRر سطح د RFنشان دهنده برتری نسبی روش 

 

 

 

 

                                                           
1
 Random forests 

2
 Relative Error Prediction 
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  QSPRمطالعات کمومتریکس و کاربرد آن در 
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 1کمومتریکس-2-1

تیریف شد. قبلا عباراتی  1970در اوایل  3و برو  کووالسکی 2عبارت کمومتریکس توسط اسوانت ولد

-طور اقتصاد میرفی شدههای علوم زیستی و همیننیز در زمینه 5و اکونومتریکس 4مانند بیومتریکس

های المللی کمومتریکس تاسیس شد. از آن زمان تا کنون پیشرفتاند. پس از آن بود که انجمن بین

های مختلف شیمی، به ویژه شیمی وجودآمده و اکنون کمومتریکس در شاخهزیادی در این زمان به

ها، تجزیه و تحلیل گیرد. برخی از کاربردهای آن عبارتند از: کنترل فرآیندیتجزیه مورد استفاده قرار م

 و شناخت الگوها، پردازش علائم، بهینه کردن شرایط.

های ریاضی و سازماندهی شیمیایی با استفاده از روش"یکی از تیاریفی که از کمومتریکس وجود دارد، 

فراهم نمودن -ای محاسباتی و آزمایشگاهی و )ب(طراحی و انتخاب بهترین فرآینده-آمار برای )الف(

 [.24باشد]می "های دردستر بیشترین اطلاعات شیمیایی با بررسی داده

های کمومتریکس را در مراحل مختلف رده بندی پیشرفت 1980در اوایل سال  7و هیرش 6هاوری

توسیه یافتند و در های ریاضی است که در آن تیدادی از روش 1970کردند. اولین مرحله قبل از 

گرفته شدند. در این محدوده زمانی، شیمیدانان کارهای مختلف ریاضی، علم رفتار و مهندسی بهزمینه

های آماری مانند میانگین، انحراف استاندارد ها، یینی محاسبات پارامترهای آنالیز دادهخود را به روش

طور ویژه روی همبستگی یقات خود را بهو حدود اطمینان محدود کرده بودند. هاوری و هیرش تحق

های ملکولی مربوط، متمرکز کردند. این اقدامات اولیه های شیمیایی و ویژگیتیداده زیادی از داده

را فراهم 8(QSAR)ت فیالی-ختارسا ی مهم کمومتریکس یینی ارتباط کمیهااسا  یکی از شاخه

قع شد، هنگامی که کمومتریکس توجه وا 1970دومین مرحله تکامل کمومتریکس در سال  کرد.
                                                           
1
 chemometrics 

2
 Svant Wold 

3
 Bruce R. Kowalaski 

4
 biometrics 

5
 Econometrics  

6
 Howery  

7
 Hirsch  

8
 Quantitative Structure- Activity Relationship(QSAR)  
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های های بیشتری برای آنالیز دادهخصوص شیمیدانان تجزیه را که به این ترتیب روششیمیدانان، به

دیدند، به خود روی خود میهای نوینی برای بدست آوردن اطلاعات پیشدردستر  و همچنین روش

 1هاوری و هیرش و سپس توسط براونجلب کرد. مرحله بیدی تکامل کمومتریکس که ابتدا توسط 

اکنون کمومتریکس ابزار قوی و کارآمد برای آغاز شد. هم 1980بینی شده بود از اوایل پیش

های آمریکا و شمار رفته و به عنوان یک زیر شاخه رشته شیمی در بسیاری از دانشگاهشیمیدانان به

ها در علوم کامپیوتر شود. پیشرفتمیهای چین و سایر کشورها تدریس اروپا و بیضی از دانشگاه

[. 25،26]فناوری اطلاعات آمار و ریاضی کاربردی عناصر جدیدی را در کمومتریکس میرفی کرده است

[. با رشد سریع 27گردد]برمی 1998ایران به سال  راولین مقاله منتشر شده در زمینه کمومتریکس د

ایرانی از کمومتریکس در تحقیقاتشان افزایش یافت. دانان تجزیهکمومتریکس در جهان، استفادۀ شیمی

گروه  8تشر و بیش از مقاله علمی توسط محققین کمومتریکس در ایران من 200حدود  2005تا سال 

نیز به عنوان یکی از باشند. انجمن کمومتریکس ایران ت میتحقیقاتی فیال در این زمینه مشغول فیالی

ی اخلی و بیندتاسیس شد و همچنین سمینارهای  2000ر سال ال انجمن شیمی ایران دهای فیشاخه

هایی که تاکنون بیشتر در ایران مورد گردد. زمینهالمللی در زمینۀ کمومتریکس در ایران برگزار می

/QSAR)اند مطالیاتتوجه قرار گرفته
2

(QSPR ،4و هوش مصنوعی 3رهکالیبراسیون چند متغی 

 .[28هستند]

 ( QSPR) تخاصی –مراحل مطالعه ارتباط کمی ساختار -2-2

برای بیان ارتباط ساختار ملکول با خاصیت مورد نظر باید مراحل زیر بیه ترتییب    QSPRدر مطالیات 

 طی شود . 

 ها فراهم کردن سری داده-1

                                                           
1
 Brown  

2
 Quantitative Structure- Property Relationship(QSPR)  

3
 Multivariate Calibration(MVC) 

4
 Artificial Intelligence(AI) 
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 رسم و بهینه کردن ساختار هندسی ترکیبات-2

 هامحاسبۀ توصیف کننده-3

 هاکننده انتخاب بهترین توصیف-4

 سازی مدل-5

 .]29[بینی مدل ارزیابی قدرت پیش-6     



 1تخاصی-ارتباط کمی ساختار-2-3

QSPR درواقیع بیا    باشد. بین ساختار و خواص مولکول می یراری ارتباط کمدر لغت به مینی برق

بیرای  شیود و سیپس از آن    شیده، ایین ارتبیاط برقیرار میی      صورت تجربی انجیام  استفاده ازآنچه قبلا  به

هیای اسیتاندارد ازلحیا      گردد. زمانی که نمونه بینی فیالیت یا خواص ترکیبات جدید استفاده می پیش

پرهزینه و ییا بیا خطیر همیراه باشیند. روش       پیچیده، گیر، ها وقت فیالیت در دستر  نباشند، آزمایش

QSPR  روش مناسبی برای حل مشکل خواهد بود. درروشQSPR واص فرض بر آن است که بین خ

شیمیایی و ساختار مولکولی ترکیبات، یک رابطه خطی یا غیرخطیی وجیود دارد و در همیین    -فیزیکی

ا از ترکیبیات ر  ای مجموعیه  ت/خاصیی راستا سیی بر آن دارد که با برقراری روابط ساده ریاضی، فیالیت

نید مییرف   هیای مولکیولی مناسیب کیه بتوا     کننیده  نماید. بدین منظور، ابتدا بایستی توصیف بینیپیش

هیایی نظییر رگرسییون خطیی      و سپس بیا اسیتفاده از الگیوریتم    شوند انتخابترکیبات مختلف باشند، 

تیرین مسیئله در    شیود. مهیم   مربوطیه سیاخته    QSPRهای عصبی مصنوعی، مدل  چندگانه و یا شبکه

 هایی است که بستگی بسیار زیادی به خاصییت/فیالیت  کننده انتخاب توصیف QSPRهای  توسیۀ مدل

های مولکولی صورت  کننده موردنظر داشته باشد و میمولا  این انتخاب باید از میان تیداد زیادی توصیف

 پایرد.
                                                           
1
 Quantitative structure-property relationship 
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 QSPR کار گرفته شده در یک فرآیندمراحل به کلی شمای-1-2شکل 

 

 ها فراهم کردن سری داده -2-3-1

هاسیت کیه مقیادیر     یابی به مدل مناسب، اولین مرحله انتخاب ییک دسیته از مولکیول    برای دست

در دستر  باشد. ...جوش و ها مانند زمان بازداری، نقطه یا شیمیایی آنتجربی یک خصوصیت فیزیکی 

گیری خاصیت موردنظر بیرای همیه ترکیبیات یکسیان باشید.       در این خصوص لازم است شرایط اندازه

دستر  برای طراحی مدل بیشیتر باشید بیدون تردیید      بدیهی است که هرچقدر اطلاعات تجربی قابل

قیالات  های مناسب از طرییق جسیتجو در م   سری داده فراهم کردنمدل کارایی بهتری خواهد داشت. 

 گیرد. صورت می

 سازی ساختار هندسی ترکیبات بهینه -2-3-2

ی های مفیدی که قادر به استخراج اطلاعات موجود در داده هستند، استفاده میکمومتریکس از روش

های ملکولی را به شود. شیمی محاسباتی ساختارکند. به این منظور از شیمی محاسباتی استفاده می

ها را با میادلات کوانتومی و فیزیک کلاسیک شبیه سازی میرفی و رفتار آنصورت پارامترهای عددی 

دهد که بتوانند از این طریق به اطلاعات ملکول از جمله نماید. این امر به دانشمندان امکان میمی

های اخیر ها و خواص الکترونیکی و اثرات حلال دست پیدا کنند. در سالساختار هندسی، انرژی

جمع آوری سری داده ها، رسم 

ساختارهای ملکولی و بهینه 

 کردن آنها

تولید توصیف کننده ها یا 

 متغیرهای مستقل
انتخاب بهترین 

 متغیّرهای مستقل

ساخت مدل مناسب برای 

 پیش بینی متغیّروابسته

 ارزیابی مدل
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توان به راحتی محاسبات ها میسباتی در بین شیمیدانان رواج یافته است. در این روشهای محاروش

های محاسباتی در را انجام داد، بدون اینکه از اصول اولیه و روش محاسبه آگاهی دقیق داشت. روش

1کار گرفته شده، روش شوند. روشی که در این تحقیق بهشیمی به چندین دسته تقسیم می
AM1 

هایی تجربی، که در برنامههای نیمهباشد. در روشمی 2تجربیهای محاسباتی نیمهاست که جز روش

 گیرد.اند، محاسبات براسا  مکانیک کوانتومی صورت میوارد شده Hyperchemنظیر 

Hyperchem سازی مولکولی است که تمام ابزارهای موردنیاز برای ترسیم  افزار قدرتمند مدل یک نرم

پایر در خود گردآوری کرده  بیدی مولکولی را در محیطی ساده و انیطاف تارهای دوبیدی و سهساخ

شود که توسط روش  افزار استفاده می ها از این نرم سازی ساختار هندسی مولکول برای بهینه است که

ریشه میانگین مربع گرادیان  تا Polak-Rabiereبا استفاده از الگوریتم  AM1نیمه تجربی 

های هندسی و هیبریدی، برمبنای ساختار و هندسه دقیق کننده. ایجاد توصیفانجام شد001/0

ادیر غیر باشند مقنبا حداقل انرژی  3بندی مولکولی استوار است و اگر ساختارها به شکل صورت

توان طول پیوند،  افزار می به کمک این نرم .]30[شود ها ایجاد میصحیحی برای این توصیف کننده

توان  افزار را می های حاصل از این نرم زاویۀ پیوندی و زوایای پیچشی را در مولکول تییین کرد. داده

 افزارها میرفی نمود. عنوان ورودی به سایر نرم به

 هاکنندهمحاسبۀ توصیف  -2-3-3

هایی هستند که به ساختار مولکول ارتبیاط دارنید و بیرای هیر مولکیولی       ها کمیتتوصیف کننده

ای از  گیر خصوصییت وییژه    بیان هر توصیف کننده دهند. درواقع مقادیر خاصی را به خود اختصاص می

اطلاعیات   باشد و هر توصیف کننیده  مولکول است که ممکن است بر فیالیت و خاصیت موردنظر مؤثر

صییف  محاسبۀ تو دهد. گاارد را در اختیار می سازی اثر می خاصی از مولکول را که بر کمیت مورد مدل

هیای   کننیده  افزار جهیت اسیتخراج توصییف    . از این نرمشودانجام می Dragonافزار  نرمتوسط ها کننده

                                                           
1
 Austin methods 

2
 Semi-empirical methods 

3
 Conformation  



19 
 

 22باشد که بیه   کننده می توصیف 3224قادر به محاسبۀ بیش از  Dragon شود، استفاده می مولکولی

شده است. علاوه دسته اصلی آورده  22نام این ( 1-2) شوند که در جدول بندی می دسته اصلی تقسیم

تیوان تییداد زییادی از     هیای عیاملی و شیمارش اجیزا میی      هیا و گیروه   تیرین نیوع اتیم    بر محاسبۀ ساده

 افزار محاسبه نمود. های توپولوژیکی و هندسی را نیز توسط این نرم کننده توصیف

 Dragonافزار  شده توسط نرم های محاسبهکننده انواع توصیف -(1-2)جدول 

2های توپولوژیکیکنندهتوصیف -2 1ای زیر ساختاریهکنندهتوصیف -1
 

3های مولکولی مور شمارنده -3
BCUTی هاکننده توصیف -4 

4
 

5های بارشاخص -5
 6های دوبیدیخود ارتباطی -6 

 8های آروماتیسیتهشاخص -8 7اربهای  کننده توصیف -7

 10های هندسیکنندهتوصیف -10 9کهای مولکولی راندیپروفایل -9

 12پراش الکترونی یبید سه کنندهتوصیف -12 11عملکرد توزیع شیاعی هایکنندهتوصیف -11

 

 

 

 

 

GETAWAYهای کنندهتوصیف -14 13ملکولی مقیا  وزنی هایکنندهتوصیف -13
14

 

15های عاملیگروه -15
 اجزای میان اتمی -16 

 خصوصیات مولکولی -18 16های تجربیکنندهتوصیف -17

 18اثرانگشت فرکانسی -20 17اتصال های شاخص-19

 20های مجاورت شاخص-22 19های اطلاعاتی شاخص-21

                                                           
1
 Substructural Descriptors 

2
 Topological Descriptors 

3
Morse Molecular Counts 

4
 BCUT Descriptors 

5
 Charge Indices 

6
 2D Autocorrelations 

7
 Charge Descriptors 

8
 Aromatic Indices 

9
 Rancid Molecular Profiles 

10
 Geometrical Descriptors 

11
 Radial Distribution Function Descriptors)RDF) 

12
 3D Molecule Representation of Structure Backed on Electron Diffraction Descriptors 

13
 Weighted Holistic Invariant Molecular Descriptors(WHIM) 

14
 Geometry, Topology and Atom Weights Assembly 

15
 Functional Groups 

16
 Empirical Descriptors 

17
 Connectivity indices 

18
 fingerprint Frequency  

19
 Information indices 

20
 Adge adjacency indices 
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 های مهمکنندهانتخاب توصیف -2-3-4

زیییرا  باشیید هییای مناسییب مییی  کننییده ، انتخییاب توصیییفQSPR تییرین مراحییل یکییی از مهییم

بهبیود نتیایج   کننید و تیأثیری در    سازی را طیولانی میی   های نامناسب کار برازش و مدل کننده توصیف

هییا دقییت لازم بییه عمییل آییید و  کننییده نخواهنیید داشییت. بییه اییین منظییور باییید در انتخییاب توصیییف 

 ترین ارتبیاط را بیه پیارامتر میوردنظر دارنید، انتخیاب شیوند        هایی که بیشترین و نزدیک کننده توصیف

هیای انتخیاب    هایی که بیشترین وابستگی را با خاصیت موردنظر دارنید(. ازجملیه روش  کنندهتوصیف)

 5و روش جیایگزینی  4الگیوریتم ژنتییک   ،3، سیهم گیروه  2گامبهگامتوان به رگرسیون  می 1کنندهتوصیف

SPSSافزار در نرم گامبهگامنامه از روش رگرسیون  اشاره کرد.که در این پایان
6
بیرای انتخیاب بهتیرین     

 شده است. استفاده هاکنندهتوصیف

 

 گامبهگامرگرسیون  -2-3-4-1

ی بسیتگی بیین ییک توصیفی    ایب همبستگی که مییاری برای سنجش همراین روش با محاسبۀ ض

اسیت. در ایین روش ابتیدا     1و  1-شود. مقدار ایین ضیریب بیین    ر پاسخ است، انجام میکننده و متغی

ت موردنظر( را دارد، وارد مدل شیده و  ای که بیشترین همبستگی با متغیر وابسته)خاصیهکنندتوصیف

ی های موجود در مدل بررسی شده و اگر هر کدام از آنکنندهی توصیفکنندۀ جدید، کلیهوصیفبا هر ت

ی کننیده جدیید، از میدل خیارج میی     ها سطح مینادار خود را از دست داده باشند، قبل از ورود توصیف

 .]31[شوند

                                                           
1
 descriptor 

2
 Step by Step regression (stepwise) 

3
 Group contribution 

4
 Genetic algorithm (GA) 

5
 Replacement method 

6
 Statistical Package for the social science (SPSS) 
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 ساخت مدل -2-3-5

مسیتقل   هیای کنندۀ رابطۀ بین متغیر وابسته و متغیر ریاضی است که بیان یک رابطۀمدل درواقع 

توان با داشتن مقادیر متغیرهای مستقل، متغیر وابسته را ارزیابی کرد. پیس   باشد و به کمک آن می می

هیای آمیاری مختلیف بیه جسیتجوی میدل        ها با استفاده از روش کننده ترین توصیف از انتخاب مناسب

هیای انتخیابی و پارامترهیای میورد      کننیده  شود که بتوانید ارتبیاط بیین توصییف     می مناسبی پرداخته

تیوان   های گوناگون خطیی و غیرخطیی میی    سازی از روش درستی بیان کند. برای مدل سازی را به مدل

 ،1حداقل مربیات جزئی ،(MLR)رگرسیون خطی چندگانه های آماری خطی شامل: استفاده کرد. روش

 های آماری غیرخطی شامل: شبکه عصبی مصینوعی  روشهای تصادفی و جنگلرگرسیون اجزا اصلی و 

(ANN) 2رهتطبیقی چند متغیاسپلاین رگرسیون  و (MARS) باشد. می 

 برای سیاخت میدل   MARSو  ANN غیرخطیهای و روش RFخطی   روش نامه از در این پایان

 شده است. استفاده

 

 عصبی مصنوعیای بر شبکه  مقدمه -2-4

هیای عصیبی بیولیوژیکی    که از سیسیتم یک الگوی پردازش اطلاعات است  شبکه عصبی مصنوعی

عنصر کلیدی این اییده، ایجیاد سیاختارهایی جدیید بیرای سیامانۀ پیردازش        گیرد. مانند مغز الهام می

 3نیرون پیوسیته بانیام    هیم  الییاده بیه   اطلاعات است. این سیستم از شمار زیادی عناصر پردازشیی فیوق  

ارتباطیات  ) هیا  4کنند و توسط سییناپس  هم هماهنگ عمل می شده که برای حل یک مسئله با تشکیل

هیا اگیر ییک سیلول آسییب ببینید بقییه         کنند. در این شبکه الکترومغناطیسی( اطلاعات را منتقل می

                                                           
1
 Partial least square (PLS) 

2
 Multivariate Adaptive Regression Spline (MARS) 

3
 neuron 

4
 synapse 
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هیا قیادر بیه     شیبکه توانند نبود آن را جبران کرده و نیز در بازسازی آن سهیم باشند. ایین   ها می سلول

هیا   گیرد، یینی با استفاده از مثال صورت تطبیقی صورت می ها به اند، یادگیری در این سیستم یادگیری

های جدید، سیستم پاسخ درسیتی   کند که در صورت دادن ورودی ای تغییر می گونه ها به وزن سیناپس

روجیی و پیردازش تشیکیل    طورکلی یک شبکه عصبی مصینوعی از سیه لاییۀ ورودی، خ    به تولید کند.

نرون( است که عموما  با کلیۀ نرون های لایۀ دیگر ) های عصبی هر لایه شامل گروهی از سلول شود. می

 های هر لایه بیا سیایر  محدود کند ولی نرونها را گر اینکه کاربرد ارتباط بین نروندر ارتباط هستند، م

واحید پردازشیگر اطلاعیات اسیت کیه اسیا         تیرین  های همان لایه، ارتباطی ندارد. نرون کوچکنرون

هاست کیه بیا قیرار    از نرون ای دهد. یک شبکه عصبی مجموعه های عصبی را تشکیل می عملکرد شبکه

هیای مختلیف    هیا در لاییه  ارتباطات بین نرون های مختلف، میماری خاصی را بر مبنای گرفتن در لایه

شیبکۀ عصیبی کیه از    ی باشد، درنتیجیۀ ییک   تواند یک تابع ریاضی غیرخط دهند. نرون می تشکیل می

تواند یک سامانۀ کاملا  پیچیده و غیرخطی باشد. در شبکه  شود، نیز می تشکیل می هااجتماع این نرون

 .هیای متییدد اسیت   تار کلی شبکه، برآیند رفتار نرونکند و رف طور مستقل عمل می عصبی هر نرون به

 کنند. همکاری، یکدیگر را تصحیح میروند  ها در یک، نروندیگر عبارت به

 

 عملکرد نرون مصنوعی-2-4-1

کنید از اجیزا زییر     های ماقبل خود دریافت میرا از نرون 𝑃𝑗(𝑡) که ورودی jیک نرون با برچسب 

 شود: تشکیل می

 که به یک پارامتر گسسته زمان وابسته است. ساز یک فیال 

  یک آستانۀ  احتمالا𝜃
𝑗

 توسط تابع یادگیرنده تغییر کند.، ثابت است مگر آنکه 

 سازی  یک تابع فیالf   شیده   سیاز جدیید را در زمیان داده    کیه فییالt+1 از𝜃
𝑗
،𝑎𝑗(𝑡) ورودی ،

 آورد: میرا بدست  (1-2) رابطهو  کند حساب می 𝑃𝑗خالص
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  (2-1                                                         )𝑎𝑗(𝑡 + 1) = 𝑓 (𝑎𝑗(𝑡)) , (𝑃𝑗(𝑡), 𝜃
𝑗
) 

 کند ساز حساب می و یک تابع خروجی که خروجی را از فیال. 

(2-2                                                                           )𝑂𝑗(𝑡) = 𝑓𝑜𝑢𝑡 (𝑎𝑗(𝑡)) 

تابع خروجی اغلب تابع همانی است. نرون ورودی نرون ماقبل ندارد اما برای کل شبکه نقش رابط 

عنوان رابط خروجیی کیل شیبکه     طور مشابه نرون خروجی تالی ندارد و لاا به کند. به ایفا میورودی را 

 کند. ایفای نقش می

 

  یمصنوع یشبکه عصب-2-2شکل 



 نجایدر ا ها در مغز است.شبکه بزرگ نرون هیکه شب باشدمی یمصنوع یشبکه عصب یک (2-2)شکل

نرون  کی یاتصال از خروج کی شگرینما کانیاست و پ ینرون مصنوع کی شگرینما رهی  دارأ هر

 است گرینرون د یبه ورود یمصنوع
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 1تابع انتقال-2-4-2

یکدیگر جمع جبری شوند توسیط تیابع انتقیال بیه      ها با ها با توجه به اهمیت آن ورودی زمانی که

ایین  باشید کیه در    شوند. درواقع تابع انتقال یکی از اجیزای شیبکه عصیبی میی     نرون بیدی منتقل می

 اند از: شده عبارت سازی شبکه به کار گرفته نامه برای بهینه پایان

 2تابع انتقال لگاریتم سیگموئید (log sig) 

شود. این تابع انتقال مقادیر ورودی را در  استفاده می 3های پس انتشار از این تابع انتقال در شبکه

 نماید. تولید می 1 و 0+ دریافت کرده و خروجی بین ∞و -∞محدوده 

 4تابع انتقال تانژانت سیگموئید (tan sig) 

تولید  1و+ 1-+ دریافت کرده و خروجی بین ∞و ∞-این تابع انتقال مقادیر ورودی را در محدوده 

 نماید. می

                             

 

 توابع انتقال -3-2شکل 



                                                           
1
 Transfer function 

2
 Logarithm sigmoid transfer function 

3
 Back propagation  

4
 Hyperbolic tangent transfer function 
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 ساختارهای شبکه- 2-4-3

بنیدی   توان در دودستۀ کلیی طبقیه   ها، شبکه عصبی مصنوعی را میبر اسا  ساختار اتصال نرون

 کرد:

 1خور های پیش شبکه
 

 2های برگشتی شبکه 

جلیو پیردازش    هیا همیواره روبیه    هایی هستند که مسیر پاسیخ در آن  : شبکهخور های پیش شبکه

دهید کیه در    اجیازه میی   3ها به سیگنال گردد. در این نوع شبکه های لایه قبل بازنمیشود و به نرون می

طرفه عبور کند یینی از ورودی تا خروجی، بنابراین بازخوردی وجود ندارد بدین مینیی کیه    مسیر یک

 های قبلی ندارد. لایه تأثیری بر همان لایه و همچنین لایه خروجی هر

ها به دلیل وجود بازخورد در ساختار شبکه، حلقه به وجود  که در گراف آن: های برگشتی شبکه

هیا در  ، نیرون شوند خور که پرسپترون چندلایه نامیده می ی شبکه پیش ترین خانواده آید. در میمول می

طرفه است. اتصالات مختلف سیبب رفتارهیای متفیاوت     ها یک اتصال بین آن گیرند و هایی قرار می لایه

ن مینیی کیه از   خور استاتیک هستند، به ای های پیش توان گفت شبکه طورکلی می شود. به ها می شبکه

کنند نه یک دنبالیه از مقیدار خروجیی. ایین      شده تنها یک دسته مقدار خروجی تولید می ورودی داده

از طیرف   ،ها به یک ورودی مستقل از وضییت قبلی شبکه است ها بی حافظه هستند و پاسخ آن شبکه

 هیا  ی جدید به آنهای دینامیک هستند و زمانی که یک دنبالۀ ورود های برگشتی، سیستم دیگر شبکه

 شود. ها محاسبه میداده شود، خروجی نرون

                                                           
1
 Feed forward 

2
 Recurrent networks 

3
 Signal  
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 1خور با تکنیک پس انتشار های پیش آموزش شبکه-2-4-4

باشد. از بیردار ورودی و   شبکه پس انتشار نوعی شبکه عصبی چندلایه با تابع انتقال غیرخطی می

رابطه بین ورودی و خروجی هدف در راستای آموزش این نوع شبکه برای تقریب زدن یک تابع، یافتن 

لاییه سییگموئید و    ، ییک 2با دارا بیودن باییا    BP شود. یک شبکه ها استفاده می بندی ورودی و دسته

  BP.]32[لایه خروجی خطی، توانایی تخمین هر تابیی با تیداد نقاط ناپیوستگی محدود را داراست یک

های شبکه در جهت خلاف شییب تیابع    باشد که در آن وزن یک الگوریتم استاندارد با کاهش شیب می

های غیرخطی  در محاسبۀ شیب در شبکه BPکنند. لغت پس انتشار به رفتار شبکه  حرکت می 3کارایی

خور اسیت   های پیش چندلایه اشاره دارد. پس انتشار خطا یک روش متداول آموزش با ناظر برای شبکه

خروجی در یادگیری به الگوی آموزشی نیاز یینی برای به دست آوردن ارتباط بین متغیرهای ورودی و 

های آموزشی به شبکه ارائه شود. دو روش مختلف برای ارائۀ الگوهای آموزشی  بنابراین باید داده است؛

 سازی الگوریتم وجود دارد: و پیاده

 4گام به آموزش گام 

 5ای آموزش دسته 

کیه روش   شیوند درحیالی   روز می به ها بید از اعمال هر ورودی ها و بایا  گام وزن به در آموزش گام

هیا انجیام    روزرسیانی وزن  اعضای مجموعه آموزشی( عملیات بیه ) ها ای پس از اعمال تمام ورودی دسته

ها  شوند تا درنهایت وزن شده برای هر ورودی باهم جمع می های محاسبه صورت که شیب شود. بدین می

  .]33[روز شود ها از طریق آن به و بایا 

 :]34[شود میآموزش به کمک تکنیک پس انتشار بر طبق مراحل زیر انجام طورکلی  به

                                                           
1
 Back propagation  

2
 bias  

3
 Performance function  

4
 Incremental training  

5
 Batch training  
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 های خروجیهای ورودی به سمت نروناز نرون ها انتشار ورودی-1

 های تصادفی به هر یک از اتصالات اختصاص ماتریس وزن-2

 مقادیر هدف( و محاسبۀ خطای شبکه) های شبکه با مقادیر واقیی مقایسۀ خروجی-3

 ها های ورودی و اصلاح وزنهای خروجی به سمت نرونخطا از نرون پس انتشار-4

 شده ارزیابی عملکرد شبکه با توجه به تابع کارایی تییین-5

مجاز رسیده باشد یا مقدار تابع کارایی از  1شود که به حداکثر تکرار مراحل فوق تا زمانی تکرار می

دهید، ایین روش    در طی این تکنیک رخ میی  به دلیل فرآیندی که شده کمتر باشد. مقداری که تییین

های ارتباطی بین لایۀ خروجی و لایۀ پنهان و لایۀ ورودی  شود زیرا ابتدا وزن انتشار به عقب نامیده می

 گردند. اصلاح می

 

 2های تصادفی جنگل -2-5

های  هستند که شامل انبوهی از درخت 3مبنا-های درخت تصادفی یک روش مدرن از روش  جنگل

های تصیادفی در پیشیگویی   جنگلعلاوه بر عملکرد بسیار بالای  .]35[باشدمی 4ندی و رگرسیونیبرده

ر پاسخ های توضیحی را در پیشگویی متغیرا نیز دارند که میزان اهمیت متغیر پاسخ، این توانایی رمتغی

گوریتم های هر  نشده است که هر درخت با ال ای از درخت یک جنگل تصادفی مجموعهتییین کنند. 

                                                           
1
Epoch   

2
 Random forests 

3
 Tree-based 

4
 Classification and Regression trees 
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درخیت از ییک    Tالگوریتم ساخت ییک جنگیل تصیادفی بیا      آید. بدست می ]36[ 1های بازگشتیزاراف

 :صورت است متغیر بدین pمشاهده و  nمجموعه داده با 

 (i یک نمونه تصادفی با جایگااریn شود. تایی از مشاهدات انتخاب می 

 (ii رشید   هیای بازگشیتی،  زاراز الگیوریتم اف  بندی با استفاده شده یک درخت کلا  برای نمونه انتخاب

 .شود متغیر پیشگو انجام می pتایی از  mبر اسا  یک نمونه تصادفی  زارکند. در هر گره اف می

 (iiiبیدون  ترین اندازه خیود برسید    یابد تا درخت به بزرگ قدر ادامه می های بازگشتی آنزارالگوریتم اف

 که درخت هر  شود. آن

  (iv) مراحل (i) تا (iii) T های رایج  انتخاب. ]37[شود تا یک جنگل تصادفی ساخته شود بار تکرار می

قدر بزرگ اسیت   یک جنگل تصادفی آن .]38[هستند log Pو  m، √𝑝درخت و برای  T، 1000برای 

های  لاا نیازمند خلاصه کردن اطلاعات آن با استفاده از شاخص که تفسیر آن کار بسیار دشواری است،

بندی متغیرهیا   شاخصی برای رتبه VIست، ( اVI) 2ها اهمیت متغیر یکی از این شاخص کمی هستیم.

اهمییت   شاخص اهمیت های ترین شاخص میروف است. 3پاسخ هها در اثرگااری روی برحسب اهمیت آن

 باشد. می 5جایگشتی یتاهم شاخص و 4جینی

تصیادفی از تمیام   هیای   شاخص اهمیت جایگشتی: برای محاسبۀ ایین شیاخص، الگیوریتم جنگیل    

 𝑛1به حجم کند بلکه یک نمونه تصادفی با جایگااری مشاهدات نمونه برای ساخت درخت استفاده نمی

2𝑛)میمولا برابر   
به ( LS) 6شده نمونه آموزشی انتخابشود. به مشاهدات  ( از مشاهدات انتخاب می ⁄3

  OOBشیوند و از   ساخته می LSها با مشاهدات  شود. درخت می گفته  7نمونه خارج کیسهها  بقیۀ آن

                                                           
1
 Recurrent partitioning 

2
 Variable importance 

3
 Response surface 

4
 Gini importance index 

5
 Permataine importance mdex 

6
 Learning sample 

7
 Out of bag 
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شود. در هر درخت ابتدا اندازه ناخالصی روی مشاهدات  برای اندازی گیری ناخالصی درخت استفاده می

OOB شود، سپس مقادیر متغیر  محاسبه می𝑋𝑖  مشاهداتOOB شوند و  می 1جا طور تصادفی جابه به

 در هر درخت،  𝑋𝑖ود. اندازه اهمیت متغیرش محاسبه می جاشده مقادیر جابهاندازه ناخالصی درخت روی 

دو اندازه ناخالصی است و میانگین این مقادیر شاخص اهمیت جایگشتی است. انگیزه  بین این اختلاف

طور تصیادفی منجیر بیه     جا شدن مقادیر آن به باشد جابه متغیر مهم می  𝑋𝑖این روش این است که اگر

کلیه  شود. تغییری ایجاد نمی اگر متغیر تأثیرگااری نباشد،که  شود درحالی افزایش ناخالصی درخت می

 انجام شد. Matlabافزار  ها با استفاده از نرم تحلیل

 

 تصمیم() 2روش درخت رگرسیونی -2-5-1

اما ممکن  شود.ها در نظر گرفته مییک مدل واحد برای کل فضای دادهدر روش رگرسیون خطی 

 ، برقیراری ییک میدل واحید،    هیا فضیای داده  در نواحی مختلف است به دلیل تفاوت رفتار متغیر پاسخ

تر  های کوچک ها به بخش بندی فضای داده تقسیم لاا یک روش جایگزین، کارایی لازم را نداشته باشد.

سازی نمود. درروش درخیت رگرسییونی هیدف     طور موضیی مدل است تا بتوان رفتار متغیر پاسخ را به

بنیدی   ای تقسییم  گونیه  ، بیه بیدی pاز ابر مکیب  در هر ناحیه ضیحیاین است که مقادیر متغیرهای تو

را توسیط   هیا  که بتوان آن طوری تا حد ممکن همگون باشند به ناحیههای واقع در هر  د که دادهنشومی

توان به هیر شیکلی    فضای متغیرهای توضیحی را می زاراف ی کهطور به بینی نمود. ترین مدل پیش ساده

شیده بیه    قبول است که تمامی نواحی ساخته ی قابلزارتنها اف درروش درخت رگرسیونی،اما  انجام داد.

قبیول در فضیای    قبیول و غیرقابیل   قابل ای از افراز نمونه (4-2) شکل مربع یا مستطیل باشند. در شکل

 شده است. دومتغیره با روش درخت رگرسیونی نشان داده

                                                           
1
 Permute  

2
 Regression  tree 
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 قبول غیرقابل رازاف ب() قبول شکل قابل رازشکل )الف( اف-4-2شکل



گیااری درخیت    شده اسیت. دلییل نیام    نشان داده ، نوع دیگری از نمایش این افراز(5-2)در شکل 

ورودی نسبت داد که در آن هر مشاهده  یفضای متغیرها زارتوان به نمایش درختی اف رگرسیونی را می

 گیرد.  قرار می زاراز نقطه بالای نمودار درختی واردشده و دریکی از نواحی اف

 

 قبول قابل زارشده در اف نمودار درختی فضای افراز-5-2شکل



 الگوریتم تشکیل درخت رگرسیونی -2-5-2

گیریم. فرض کنید نمودار کننده را در نظر میبرای ساده کردن موضوع، ابتدا یک مسئله با دو توصیف

 ( باشد:6-2ها به صورت شکل)پراکندگی داده
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 رههای دومتغینمودار پراکندگی داده-(6-2شکل)



های ممکن (، برخی از افراز8-2( و )7-2های )های مختلفی وجود دارد. شکل، انتخاببرای اولین افراز

بندی، حاصل جمع مجموع دهند. برای انتخاب بهترین تقسیمکننده را نشان میدر راستای دو توصیف

 شود:ورت زیر محاسبه میدر دو قسمت ایجاد شده به ص (Aمربیات خطا )

A = ∑ (yi1 − y̅i1)2 + ∑ (yi2 − y̅i2)2m
i=1

n
i=1  (2-3                                            )  

های قرار گرفته در قسمت تیداد داده mهای قرار گرفته در قسمت اول و تیداد داده nدر این رابطه 

ر ، میانگین مقادیر متغیy̅iهای قرار گرفته در قسمت اول و دوم ر پاسخ دادهمتغی yi2و  yi1دوم، 

ینه شود. پس از ی است که در آن، مقدار عبارت فوق کمافراز بهینه افرازپاسخ در هر قسمت است. 

و به دست آمدن دو ناحیه مجزا، فرآیند فوق در هریک از نواحی تولید شده تکرار  انتخاب بهترین افراز

.شودمی



 

 𝒙𝟏ر سه افراز ممکن در راستای متغی-(7-2شکل)
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 𝒙𝟐ر متغی ممکن در راستای زارچهار اف -(8-2شکل)

 

کننده در نظر گرفته شده و های ممکن در راستای هر توصیفدر حالت چند متغیره باید تمام افراز

1( محاسبه شود. به عبارت دیگر، روش 3-2عبارت متناظر )
CART در هر مرحله افراز فضای توصیف-

در چه  ی افراز( به ازا3-2زمان جستجو کند که کمترین مقدار عبارت )ها باید همکنندهتوصیف

 .[39]شودراستایی و از کدام نقطه )گره( حاصل می

 

 اندازه درخت و هرس کردن -2-5-3

رشد کند. اگر تواند یک مطلب مهم در ساخت درخت رگرسیونی این است که هر درخت تا کجا می

ها در مراحل اولیه کنندهدرخت به اندازه کافی رشد نکند و یا به عبارت دیگر تفکیک فضای توصیف

متوقف شود، ممکن است مدل مناسبی ارائه نشود و اگر هم درخت بیش از حد رشد کند، احتمال رخ 

ر در ساختار مدل است وجود دارد. برای انتخاب اندازۀ درخت نیاز به یک پارامت 2دادن بیش برازشی

                                                           
1
 Classification and regression trees 

2
 Over fititing 
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طوری که این پارامتر مقدار بهینۀ اندازۀ درخت را به دست آورد. در هر مرحله از رشد درخت، مدل به

یابد. یک راه های دوم خطا کاهش میتر شده و مجموع توانحاصل از روش درخت رگرسیونی دقیق

دوم خطا باشد. بدین ترتیب  هایتواند براسا  میزان کاهش مجموع توانتوقف برای رشد درخت می

توان های دوم خطا دچار کاهش چندانی نشود، میکه اگر در یک مرحله از رشد درخت، مجموع توان

تواند های دوم خطا میاز رشد در خت در آن مرحله صرف نظر کرد. این میزان کاهش در مجموع توان

 .[39در اختیار کاربر باشد]



 الگوریتم جنگل تصادفی -2-5-4

ت درخت رگرسیونی است و متشکل از ترکیب های تصادفی وابسته به ماهیجنگل اسا  روش

کند و از برآیند یا . هر درخت یک مدل تولید می[40]باشدهای رگرسیونی میای از درختمجموعه

مدل نهایی به دست می آید. برخلاف روش درخت رگرسیونی، در این روش برای  ها،ترکیب این مدل

های آموزش با گیرند، زیرا انتخاب دادهها مورد استفاده قرار میدرخت، تنها بخشی از دادهساخت هر 

ها و ساخت کنندهفضای توصیف زارهای تصادفی برای افشود. همچنین در جنگلانجام می 1جایگااری

ی ستفاده میها اکنندهای از توصیفها، از زیر مجموعهکنندههر گره، به جای استفاده از تمام توصیف

𝑖 شود. فرض کنید = 1, … … . , 𝑁  و(𝑋𝑖 , 𝑌𝑖) های آموزش باشد که در آن ای از دادهمجموعه

𝑋𝑖 = (𝑥𝑖1, … … , 𝑥𝑖𝑀) برداری از ،M کننده و توصیف𝑌𝑖 هاست. اگر ر پاسخ متناظر آنمتغی

 درخت است:گر ساخت هر نشان داده شود، مراحل زیر بیان 𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒های مدل با تیداد کل درخت

شوند. های آموزش به روش جایگااری برای ساخت مدل انتخاب میتایی از داده Nیک نمونه -الف

های خارج از کیسه کنند، دادههای اصلی که در ساخت درخت شرکت نمیحدود یک سوم از داده

                                                           
1
 With replacement 
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(OOB) رخت ایفا های ارزیابی را برای آن دنام دارند که برای هر درخت متفاوت هستند و نقش داده

 کنند.می

ای از کننده که زیر مجموعهتوصیف mهای انتخاب شده در مرحله اول و انتخاب تصادفی داده-ب

-توصیف mکننده، فقط در بین ها است، جستجو برای یافتن بهترین توصیفکنندهتیداد کل توصیف

در این مرحله پیشنهاد  شود.ها به دو قسمت تقسیم میکنندهکننده ماکور انجام شده و فضای توصیف

𝑀توان این تیداد را برابر با بریمن این است که در مدل رگرسیونی می
3⁄ ،𝑀

2𝑀و یا  ⁄6
در نظر  ⁄3

 گرفت.

برای هریک از دو ناحیه تولید شده، با استفاده از همان نمونه آموزش انتخاب شده در مرحله )الف(، -ج

 شود.مجددا مرحله )ب( انجام می

شود که تیداد مشاهدات در تمامی تمامی نواحی افزار شده تا زمانی تکرار می مرحله )ج( برای-چ

در اختیار کاربر بوده و بیانگر حداقل تیداد مشاهدات موجود در  𝑛𝑟باشد. پارامتر  2𝑛𝑟نواحی کمتر از 

 است. 5هر ناحیه است. مقدار پیش فرض این پارامتر برای مسائل رگرسیون برابر با 

ی ها را به ناحیهکنندهام ساخته شده که فضای توصیفiگرسیونی مدل درخت ر-ح

𝑅𝑖1, 𝑅𝑖2, … … 𝑅𝑖𝑟 باشد:تقسیم کرده است، به صورت زیر می 

 

𝑓𝑖(𝑥) = ∑ �̂�𝑗𝐼𝑅𝑖𝑗
(𝑥)

𝑟𝑖
𝑗=1                                                                              (2-4)  

�̂�𝑗 که در آن، = �̅�𝑗  و𝐼𝑅𝑖𝑗
= {

1, 𝑥  ∈  𝑅𝑖𝑗  

0, 𝑥 ∉   𝑅𝑖𝑗
 باشد.می 
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توان گفت درخت رگرسیونی وجود دارد، می 𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒های تصادفی تیداد از آنجایی که در روش جنگل

( خواهیم داشت. اگر برای هر داده، مدل خروجی درخت 4-2مدل به صورت میادله) 𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒که تیداد 

i  ام را به صورت𝑓𝑖(𝑋)  گیری از مدل ر پاسخ برای این داده، با میانگیندهیم، برآورد متغینشان

 [:41آید]ها یینی از رابطه زیر بدست میخروجی تمام درخت

�̂�(𝑥) =
1

𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒
∑ 𝑓𝑖(𝑥)𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒

𝑖=1                                                                              (2-5)  

 

 

 الگوریتم کلی اینم -9-2شکل



نمایی کلی از الگوریتم جنگل تصادفی اسیت کیه ییک متید ییادگیری تجمییی بیرای         9-2شکل 

 بر اسا  ،Kهستند و خروجی  CARTونی یرگرسدرختان  های پایه، مدل بندی و رگرسیون است. رده

د هیایی بیر مبنیای م ی    ن یرأ بندی،ردهشود. در مورد  عدد درخت تییین می Bهای  ی گیری خروجیرأ

 شود. تییین می میانگین گیریها و در مورد رگرسیون بر اسا   خروجی

هیا همچیون    بکار گیری این استراتژی باعث عملکرد مناسب و کارا در مقایسه بیا دیگیر الگیوریتم   

شود. همچنیین ایین تکنییک بیه      آنالیزهای جداسازی، بردارهای پشتیبان و شبکه عصبی مصنوعی می
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( 2شیده )  انتخیاب  ها به تصادفمتغیر( تیداد متغیرهای قرارگرفته در زیرمجموعه 1تنظیم دو پارامتر )

حساسیت شدیدی نسبت به مقادیر این پارامترها  تیداد درختان مورداستفاده، نیاز دارد و علاوه بر آن،

 ندارد.

 

 های تصادفی تعیین اهمیت متغیرها درروش جنگل -2-5-5

را در میدل، تیییین    1اهمیت متغیرهیا توان میزان  امکانی وجود دارد که می RFدر ساختار روش 

 د.و در میدل نهیایی دارنید شناسیایی کیر     نموده و متغیرهایی که دارای نقش بیشتری در هیر درخیت   

ییک نمونیه بیا جایگیااری از      برای تشکیل هر درخت، اشاره شد، RFطور که در الگوریتم روش  همان

 𝑂𝑂𝐵هایی که در این نمونه حضور ندارند را  گیرد. همچنین داده های اصلی مورداستفاده قرار می داده

فرض کنید خطای  کند. های آزمایشی را برای ارزیابی آن درخت ایفا می نوعی نقش داده نامیدیم که به

.برای تییین اهمیت  داده شود نشان 𝐸𝑂𝑂𝐵𝑖با نماد  ام،𝑖در درخت 𝑂𝑂𝐵 های داده برای Y بینی پیش

پیارامتری اسیت کیه در اختییار      ،𝑛𝑝𝑒𝑟𝑚مرتبه)  𝑛𝑝𝑒𝑟𝑚طور تصادفی مقادیر این متغیر را به ام،𝑗متغیر

شود که مقدار این خطا  خطا، به ازای مجموعۀ جدید محاسبه می مجددا جا کرده و  باشد( جابه کاربر می

𝐸𝑂𝑂𝐵𝑖 با نماد
𝑗̃ میزان اهمییت متغییر   شود. نشان داده می𝑗   ام در میدل درخیت𝑖بیا  ام(𝑉𝐼𝑖(𝑥𝑗))   و

 شود: صورت زیر تیریف می به

(2-6                        )                                          𝑉𝐼𝑖(𝑥𝑗) = 𝐸𝑂𝑂𝐵𝑖
𝑗̃ − 𝐸𝑂𝑂𝐵𝑖     

 صورت زیر است: به (𝑉𝐼𝑖(𝑥𝑗)) مدل نهاییم در اjمیزان اهمیت متغیر  سرانجام،

(2-7                                                             )𝑉𝐼𝑖(𝑥𝑗) =
1

𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒
∑ (𝑉𝐼𝑖(𝑥𝑗))𝑛𝑡𝑟𝑒𝑒

𝑖=1    

                                                           
1
 Descriptor importance  
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بار  م را به تیداد بیشتر از یکاjجا نمودن تصادفی مقادیر متغیر  توان جابه برای دقت بیشتر می

𝐸𝑂𝑂𝐵𝑖 داد و در هر بار خطای برآورد را محاسبه نمود و سر انجام مقدار انجام
𝑗̃ میانگین صورت  را به

تنهایی قابل  ذکر است که اندازه اهمیت یک متغیر، به قابل. ]43،42[خطاهای حاصله در نظر گرفت 

 رود. میها در مدل به کار  بندی متغیرها بر اسا  اهمیت آن تفسیر نبوده و فقط برای رتبه

 

  مزیت روش جنگل تصادفی -2-5-6

زییادی دارد از کیارایی بیالایی     کننیده هایی کیه تییداد توصییف    در این روش در مجموعه داده-1

 شود. ها انتخاب میکنندهاز توصیف ای سازی تنها زیرمجموعه زیرا در هر مرحله از مدل برخوردار است.

 دهد. در این روش بیش برازشی رخ نمی-2

، نییاز بیه در نظیر گیرفتن     OOBهیای   به دلییل وجیود داده   ها، صورت کم بودن تیداد دادهدر -3

 عنوان سری ارزیابی وجود ندارد. ها به تیدادی از داده

     نیازمنید   های یادگیری ماشین، این روش توانایی انتخاب متغیر را داراست و برخلاف سایر روش-4

 [.44]روشی دیگر برای انتخاب متغیر نیست

 

(MARS)رهچند متغیتطبیقی  اسپلاینرگرسیون -2-6
  

کیه  میرفیی شید    1991در سیال   1فریدمنتوسط  رهرگرسیون اسپلاین تطبیقی چند متغیالگوی 

در این روش  .]45[ تیمیمی از رگرسیون خطی گام به گام یا شکل اصلاح شدۀ درخت رگرسیون است

 :کنندمدل رگرسیونی را مشخص می ،سوم به توابع مبناوتوابع زیر م

                                                           
1
 Friedman 
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(2-8                                                        )ℎ1(𝑥) = (𝑥 − 𝑡)+={
𝑥 − 𝑡        𝑥 > 𝑡
0               𝑥 ≤ 𝑡

 

(2-9                                                     ) ℎ2(𝑥) = (𝑡 − 𝑥)
+

= {
𝑡 − 𝑥        𝑥 < 𝑡

0               𝑥 ≥ 𝑡
 

در عمل یکی از  𝑡. گره به مینای بخش مثبت است "+"و نماد نامیده شده گره  tکه در آن ثابت 

. نامنید نیز میی  1زوج منیکس یافته و یاچوب هاکی را  ℎ2(𝑥)و  ℎ1(𝑥) توابعاست.  xر مشاهدات متغی

 . دهدنمودار این توابع را نشان می (10-2شکل )

 

  𝒉𝟐و  𝒉𝟏نمودار توابع مبنای -(10-2) شکل         

 

گیییریم کییه (( را تمییامی زوج توابییع میینیکس یافتییه در نظییر مییی  10-2)رابطییۀ ) Cمجموعییه 

{ 𝑥1, 𝑥2, 𝑥3 … … … . , 𝑥𝑛} ای مقادیر مشاهدهx .هستند 

 (2-10)............................................{.𝐶 = {(𝑥 − 𝑡)+, (𝑡 − 𝑥)+}       ∀ 𝑡 ∈ { 𝑥1, 𝑥2, 𝑥3 … . , 𝑥𝑛 

 ℎ𝑖( است که 11-2مطابق رابطۀ ) Yرۀ مار  برای برآورد ساختار کلی الگوی رگرسیون یک متغی

 است.  Cیکی از توابع مجموعه  

(2-11                        )                                Y=𝑓2𝑚(x) = 𝑏0 + ∑ 𝑏𝑖 
2𝑚
𝑖=1 ℎ𝑖(𝑥) 

                                                           
1
 Reflected pair  

ℎ1 ℎ2 

𝑡 𝑡 
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,𝑏0 ضرائب} 𝑏1, … … … . , 𝑏2𝑚 }روش . شیوند مربیات خطا بیرآورد میی   سازی مجموعبا کمینه

MARS  (پییرایش )اصیلاح الگیوی    2( ه به روش پیشیرو ( آرایش )ایجاد الگوی اولی1دارد سه مرحله

 . ]45[( گزینش )انتخاب الگوی بهینه(3اولیّه( و 

مربیات  مجموعها برازش وپایه بر داده اسا  توابعهای مختلفی در مراحل آرایش و پیرایش برالگو

شود. الگوی نهایی در مرحله گزینش و با کمتیرین مقیدار میییار اعتبیار متقابیل      گیری میاندازه 1خطا

𝐺𝐶𝑉𝑗،2تیمیم یافته = 𝑆𝑆𝐸𝑗 ÷ (1 −
𝑣𝑚𝑗

𝑛
تیداد توابیع   𝑚𝑗شود. ( انتخاب می J=1,2,…,2n-2، با،  (( 

 حجم نمونه است.  𝑛و پارامتر هموارسازی  𝑗 ،𝑣مجموع مربیات خطای الگوی  𝑗 ،𝑆𝑆𝐸𝑗 پایه در الگوی

 

2-6-1-MARS رهیک متغی 

های بید آن را بیه  بیان کرده، سپس در بخش Xر ورودی فقط با یک متغی ابتدا مدل مار  رادر 

هییای مشییاهده شییده را بییه صییورت  دهیییم. دراییین حالییت، دادهگانییه تیمیییم میییهییای چنییدورودی

((𝑋1,𝑌1), … . . (𝑋𝑛,𝑌𝑛))  که(𝑋𝑖,𝑌𝑖)  میرفi  گیریم.امین مشاهده است، در نظر می 

 رومرحله پیش 

 در ابتدا مدل در نظر گرفته شده فقط شامل عرض از مبدا است، یینی

𝑓1̂(x) = 𝛽.,̂          ( 2-12 ) 

�̅�که در آن  = 𝛽.̂  توابع پایهیک از زوج ست که کدامسوال این ا شود.نامیده می 1این مدل، مدل 

  شونداز زوج توابع پایه ساخته میهای ممکن که با هریک باید وارد مدل شوند، تمام مدل Cمجموعه 

، 2سپس برای ساختن مدل  گیریم ورا در نظر میمدل داریم.(  2Kزوج توابع پایه تیداد  K)به اندازه 

                                                           
1
 Sum of square error (SSE) 

2
 Generalized cross validation  
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ها سایر مدل نسبت بههای دوم خطا مقدار مجموع توان ینمدلی را که دارای کمتر ها،مدل این از بین

 .کنیم، انتخاب میاست

𝑓21(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�1(𝑋 − 𝑥1)+ + �̂�2(𝑥1 − 𝑋)+              (2-13)  

𝑓22(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�3(𝑋 − 𝑥2)+ + �̂�4(𝑥2 − 𝑋)+    (2-14)  

𝑓2𝑛(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�2𝑛−1(𝑋 − 𝑥𝑛)+ + �̂�2𝑛(𝑥𝑛 − 𝑋)+   (2-15)  

 عبارت است از :است لاا دومین مدل  SSEدارای کمترین مقدار  𝑓22 فرض کنید مدل

𝑓2(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�3(𝑋 − 𝑥2)+ + �̂�4(𝑥2 − 𝑋)+    (2-16)  

 نامید. 2به صورت زیر نمایش داد و آن را مدل  آن را توانتر میکه به صورت مختصر

𝑓2(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�3ℎ3(𝑋)+ + �̂�4ℎ4(𝑋)+.     (2-17)  

افزودن آن توابع، بزرگترین کاهش را در مقدار که  2را با افزودن سایر توابع پایه به مدل  3اکنون مدل 

های زیر انتخاب خواهد از بین مدل 3شود. بنابراین مدل های خطا دارد، ساخته میمجموع توان دوم

 شد.

𝑓31(𝑋) = 𝛽.̂ + �̂�1 ∗ ℎ3(𝑋) + �̂�2 ∗ ℎ4(𝑋) + �̂�3 ∗ ℎ1(𝑋) + �̂�4 ∗ ℎ2(𝑋). (2-18)  

𝑓31(𝑋) = ⋯ … … … … … … … … . . … … … + �̂�3 ∗ ℎ5(𝑋) + �̂�4 ∗ ℎ6(𝑋), (2-19)  

𝑓3(𝑛−1)(𝑋) = ⋯ … … … … … . … … … + �̂�3 ∗ ℎ2𝑛−1(𝑋) + �̂�4 ∗ ℎ2𝑛(𝑋) (2-20)  

در میادله  شود که بیشترین کاهشهای فوق انتخاب میهمانطور که گفته شد مدلی از بین مدل

موجود در مدل   𝛽داشته باشد. شایان ذکر است که در هر بار ساختن مدل جدید ضرایب ( 2-21)
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 k تا زمانی که دشوند. این فرآیندوم مجددا برآورد میهای جدید توسط مینیمم کردن مجموع توان

kیابد. توجه شود به مدل اضافه شود، ادامه می تابع پایه ≤ 2𝑛 شود.یا توسط کاربر مشخص می 

𝑆𝑆𝐸 = ∑ (𝑦𝑖−𝑓𝑛
𝑖=1 (𝑥𝑖))2        (2-21)  

 رومرحله پس 

سیاز ممکین   های میدل دادهرو، مدل تولید شده مدلی است که اگر چه برای در پایان مرحله پیش

های آزمون است. برای رفع این مشکل، روش مار  وارد برازش دادهاست مناسب باشد اما موجب بیش

ن به حاف ممکین هرییک از توابیع    شود. بنابراین اکنومی "حاف توابع پایه از مدل"مرحلۀ دوم یینی 

ای از میدل  شود. توابه پایهتوجه می تابع پایه است، 2(k-1که دارای یک عرض از مبدأ و دو )  𝑓𝑘مدل

های دوم خطا داشته باشد. ها کمترین افزایش را در مقدار مجموع توانحاف خواهند شد که حاف آن

 یابد.این فرآیند تا زمانی که همۀ توابع از مدل، به جز عرض از مبدأ حاف شوند، ادامه می

)در هر  شودمدل ساخته می 2k-2د، تیداد طور کامل انجام شوقتی که فرآیند حاف توابع پایه به

ها، مییار ها، نامزد برای مدل نهایی هستند. برای هرکدام از این مدلمرحله یک مدل( که هر یک از آن

بیرای   GCV شاخص مقدار 𝐺𝐶𝑉𝑙شود. اگر (، محاسبه میGCVاعتبار سنجی متقابل تیمیم یافته )

– 𝑙رو به ازای امین مدل در فرآیند پسl=1,….,2K-2 [.43]باشد داریم 

𝐺𝐶𝑉𝑙 =
𝑆𝑆𝐸𝑙

1−(
(𝑣𝑚𝑙+1)

𝑛
)
                 (2-22)  

 𝑣ام و 𝑙های دوم خطا در مدل به ترتیب تیداد توابع پایه و مجموع توان 𝑆𝑆𝐸𝑙و  𝑚𝑙که در آن 

که کاربر  سازیبه عنوان یک پارامتر هموار 𝑣توان گفت که جریمۀ هر تابع پایه است. در واقع می

نماید. های پیچیده و ساده را کنترل میمبادلۀ بین مدل 𝑣نماید. در حقیقت کند، عمل میتیریف می
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به عنوان مدل نهایی و برآورد مار  انتخاب  GCVمدل دارای کمترین مقدار  2k-2مدلی که در بین 

 شود. می

 

2-6-2-MARS رهدو متغی 

داشته باشد، مار  این توانایی را دارد که جز به توابع ر پیش بین وجود اگر بیش از یک متغی

  ].46[شان را در مدل لحا  کندر متقابلها یینی اثپایه، حاصلضرب آن

ℎ𝑚(𝑋) = ℎ𝑖(𝑋)(𝑋𝑗 − 𝑡)+, ℎ𝑚+1(𝑋) = ℎ𝑖(𝑋)(𝑡 − 𝑋𝑗)+   ( 2-23 ) 

𝑋𝑗)که در آن } − 𝑡)+, (𝑡 − 𝑋𝑗)+های منیکس شده از مجموعه { جفتC  به ازایJ=1,……,P 

ℎ𝑖(𝑋) 1باشند و می ≤ 𝑖 ≤ 𝑚 − اند. انتخاب ای هستند که از قبل در مدل وجود داشتهتوابع پایه 1

,ℎ𝑚+1(𝑋) جفت توابع پایه } ℎ𝑚(𝑋),هایی از توابع پایه { از طریق جستجوی حاصلضربℎ𝑖(𝑋)  از

منیکس های و جفت ℎ𝑖(𝑋)که شود، به طوریانجام می Cهای منیکس شده در مجموعه مدل و جفت

شوند، بیشترین را نداشته و وقتی به مدل اضافه می 𝑋𝑗یک در ساختارشان متغیر یکسان شده هیچ

 [.56]های دوم خطا داشته باشندکاهش را در مجموعه توان

 

 MARS های ساختگام-2-6-3

هیا و  های غیر خطی را بین ورودیه پاسخاست ک و ناپارامتریک مار  روش رگرسیون غیر خطی

-های چند قطیهالجملهای )کثیرهای خطی تکهای از قطیهوسیلۀ مجموعههای یک سیستم بهخروجی

هیای  رت در رابطه تابیی اساسیی بیین متغیی   فرضی ثاب کند.سازی میهای متفاوت مدلای( با گرادیان

یک ناحیه از شوند. گره انتهای ها گره نامیده مینقاط انتهایی این قطیه ورودی و خروجی لازم نیست.

ی شناخته شده به منتج ایهای تکهمنحنیکند. ها را مشخص میای دیگر از دادهها و ابتدای ناحیهداده
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هیای  ها و دیگر انحیراف ها، آستانهدهند و انحناای انیطاف پایری بیشتری به مدل میعنوان توابع پایه

ای ایجیاد  ای را با جستجو بیه روش مرحلیه  مار  توابع پایه گیرند.توابع خطی را در نظر میحاصل از 

هیای میار  بیه    رود. میدل ت گره به کیار میی  رسیون انطباقی برای انتخاب موقییکند. الگوریتم رگمی

های احتمالی را بیرای  بندد و گرهشوند، مرحله مقدم توابع را جمع میای ایجاد میهای دو مرحلهروش

کمتیرین   حیاف  برگیرنیده انجامد. مرحله دوم درش کامل مییابد که به مدلی با برازبهبود عملکرد می

هاست برای برازش مدل ابتیدا روش  آمده از دادهسازی مار  فرآیند پدیدهای حقیقی است. مدلجمله

شود کیه  مدل تنها با جفت پایه ایجاد می شود و سپسهای آموزشی انجام میمقدم روی دادهانتخابی 

 Mآورد که با توجه به مدل جیاری بیا توابیع پاییه     وزشی به وجود میبزرگترین کاهش را در خطای آم

شیود.  ها از رشتۀ حافی مؤخر پیروی میی شود. برای کاهش تیداد جملهجفت بیدی به مدل اضافه می

های غیر اصلی است، مسیر ایین  رل نزدیک به حد مطلوب با حاف متغیهدف این روش پیدا کردن مد

زند تا ت به مدل میبمدل با حاف توابع پایه همراه با کمترین سهم نسروش به این صورت است که از 

این توابع پایه حفظ شده در مدل بهینۀ نهایی از مجموعه تمیام توابیع   اینکه بهترین مدل را بیابد، بنابر

های مدل بیا  گیرد. زیر مجموعهشود که در مرحلۀ انتخابی مقدم مورد استفاده قرار میانتخاب می پایه

محاسیبه   که به لحا  محاسباتی کم هزینه اسیت (GCV)فاده از روش ارزیابی متقابل تیمیم یافته است

  [.47کند]آورد میها را نیز برداد گرهای مدل بلکه تینه تنها تیداد توابع پایه GCVشوند. می

 

 MARSهای تمزی-2-6-4

چیرا کیه در اصیل بیا بیرازش      تر است آمدمار  به لحا  محاسباتی در پیدا کردن مدل بهینه کار

هیای مشیخص   گانیه در فاصیله  جیدا هیای  سازد و مدل را با تقسیم به شیبهای قابل انیطافی میمدل

ر از طرییق روش جسیتجو   های گره برای هیر متغیی  ها و محلرد. متغیکنمیانتخاب ی های ورودرمتغی
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کند که میدل بهینیه   تضمین می رورو و پیشمرحله پس در شود همچنینسریع اما متمرکز تییین می

  تواند تشخیص داده شود.می

 مدلقدرت پیش بینی ارزیابی -2-7

 های آماریاستفاده از پارامتر-2-7-1

 هیای  نمونیه مدل مناسبی است کیه توانیایی پیشیگویی     ،آمده دست بهبرای اطمینان از اینکه مدل 

ی کمی  هیای  شاخصاین ارزیابی از طریق  باید مدل را ارزیابی کرد. مختلفی از یک جمییت را داراست،

برخیی از ایین    .گیرنید  میی قرار  موردسنجشتوسط مدل  شده ارائهت نتایج صحّ ها آن وسیلۀ بهاست که 

 از: اند عبارتی کم های شاخص

محاسیبۀ   راه برای بررسی میزان همبسیتگی دو ییا چنید متغییر،     ترین ساده:1ضریب همبستگی

مقدار  .شود میبا رابطۀ زیر تیریف  x,yضریب همبستگی دو متغیر  .هاست آنآماری ضریب همبستگی 

این است که ارتباط خطیی بیشیتری مییان     دهندۀ نشانآن  تر بزرگاست مقدار  1 و 1-این آماره بین 

 ی مستقل وجود دارد.متغیرهامتغیر وابسته و 

(2-24)                                                            𝑅 =
∑(𝑥𝑖−𝑥)̅̅ ̅(𝑦𝑖−𝑦)̅̅ ̅

√∑(𝑥𝑖−𝑥)̅̅ ̅2 ∑(𝑦𝑖−𝑦)̅̅ ̅2
 

برای بیان دقت خط رگرسیون برآورد شده است و مقدار آن بین صفر و  شاخصی:2ضریب تعیین

است یینی نسبتی از واریانس  مستقل وو مبین واریانس مشتر  بین متغیر وابسته  کند مییک تغییر 

و توسیط رابطیۀ زییر تیرییف      شود میآمده میین  حساب بهی مستقل متغیرهامتغیر وابسته که توسط 

 .شود می

(2-25)                                                                  𝑅2 =
𝑆𝑆𝑅

𝑆𝑆𝑇
  
                                                           
1
 Correlation coefficient  

2
 Coefficient of determination  
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متغییر وابسیته از    شیدۀ  بینیی  پییش در این رابطه بیانگر مجموع مربیات انحراف مقادیر  SSRکه  

 میانگین مقادیر آن است.

(2-26)                      𝑆𝑆𝑅 = ∑ ( ŷi – 𝑦)̅̅ ̅2𝑛
𝑖=1 

SST 
 بیانگر مجموع مربیات انحراف مقادیر واقیی متغیر وابسته از میانگین مقادیر آن است. 1

(2-27)                                   𝑆𝑆𝑇 = ∑ (𝑦𝑖 − 𝑦)̅̅ ̅2𝑛
𝑖=1 

در هیر   �̅�مقدار واقیی متغیر وابسیته و  𝑦𝑖متغیر وابسته، شدۀ بینی پیشمقدار  �̂�𝑖که در این روابط 

 نوشت: توان میبنابراین با توجه به روابط فوق  رابطه، میانگین مقادیر متغیر وابسته است.

(2-28)                                                                          𝑅2 =
∑ (�̂�𝑖−𝑛

𝑖=1  �̅�i )2

∑ ( yi –𝑦)̅̅ ̅2𝑛
𝑖=1

 

تمیام   یینی به ازای باشند، قرارگرفتهخط برازش شده  روی برطبق این رابطه اگر تمام مشاهدات 

𝑦𝑖 نقاط = ŷi باشد، مقدار𝑅2  کیه   شیود  میی انحرافی از این حالیت باعیث    هرگونهو  شود میبرابر یک

 شود. تر کوچکاز یک  𝑅2 مقدار 

2(SEP) بینی پیشخطای استاندارد 
: 

(2-29)                                                                                     SEP = √
∑ (𝑦𝑖−𝑛

𝑖=1  ŷi )2

𝑛
 

 3(:PRESS)بینیپیش ۀماند باقیمجموع مربعات 

(2-30)                                                                   PRESS = ∑ (𝑦𝑖 −𝑛
𝑖=1  ŷi )2 

 
                                                           
1
 Sum square of total  

2
 Standard error of prediction  

3
 Predictive residual   
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 1(:MSE) خطاهامیانگین مربع 

(2-31)                                                         MSE =
∑ (𝑦𝑖−𝑛

𝑖=1  ŷi )2

𝑛
 

2(MAE) مطلقمیانگین خطای 
: 

(2-32)                                                                                 MAE =
∑ |𝑦𝑖−ŷi|𝑛

𝑖=1

𝑛
 

3(MRE) نسبیمیانگین خطای 
: 

(2-33)                                                                                      MRE =
∑ |

𝑦𝑖−ŷi|

𝑦𝑖
|𝑛

𝑖=1

𝑛
 

 4(:REP) بینی پیشخطای نسبی 

(2-34)                                                 𝑅𝐸𝑃% =
100

�̅�
× √

∑ (𝑦𝑖−ŷi)2𝑛
𝑖=1

𝑛
 

 5:یافته تعدیلضریب تعیین 

(2-35)                                   Radj
2 = 1 −

𝑛−1

𝑛−𝑝−1
×

𝑆𝑆𝐸

𝑆𝑆𝑇
= 1 − (1 − 𝑅2)

𝑛−1

𝑛−𝑝−1
 

Fآمار 
بودن آماری در تحلیل رگرسییون سیاده و چنید     دار مینیآزمون  درواقعآزمون فیشر  یا :6

  (MSEمانیده ) به مییانگین مربییات بیاقی    7 (MSR) رگرسیونمتغیره است و برابر با نسبت میانگین 

 است.

                                                           
1
Mean Square Error 

2
Mean Square Regression 

3
Mean relative error  

4
Relative error of Prediction Coefficient 

5
Adjusted determination coeffiction  

6
Statistic term  

7
Statistic term  
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(2-36)                                                                   F =
𝑀𝑆𝑅

𝑀𝑆𝐸
=

𝑆𝑆𝑅
𝑃⁄

𝑆𝑆𝐸
𝑛−𝑝−1⁄

 

1
FIT: ی مختلف با تیداد متفاوت توصیف های مدلیک مییار برای مقایسه  عنوان بهپارامتر نیز  این

 .رود میبه کار کننده 

(2-37)                                                                      𝐹𝐼𝑇 =
𝑅2(𝑛−𝑝−1)

(𝑛+𝑝2)×(1−𝑅2)
 

، هرچیه  هیای میدل اسیت   کنندهتیداد توصیف p وتیداد ترکیبات مربوط به مدل  nدر این روابط 

بالاتری داشیته باشید    FITای است و هر مدلی که به صورت مقایسه FIT)بیشتر باشد FITو  Fمقدار

 .]48،47[.بهتر است مدل مناسب تری است(

 ماندهاستفاده از نمودار خطای باقی -2-7-2

اگیر   و مقادیر تجربی اسیت.  شده بینی پیشاختلاف بین مقادیر  مانده،منظور از عبارت خطای باقی

ولی تصادفی بودن خطاست،  دهندۀ نشاناین امر  پراکندگی مقادیر در دو طرف خط صفر یکسان باشد،

 داری جهیت این بدان میناست که خطای  خط صفر باشند، طرف یکدر  اگر عمدۀ نقاط در این نمودار،

 است. داده رخ

 ارزیابی متقاطعاستفاده از روش  -2-7-3

 هیا دادهسیری   ازترکیب  یک بارکننده هر بینی پیش های مدلدر این روش هم برای تییین اعتبار 

برای سری ارزیابی یا سری آمیوزش بیا ترکیبیات     آمده دست بهو در شرایط بهینه  شود میکنار گااشته 

 2فیالیت/خاصییت  بینیی  پییش بیرای   آمیده  دسیت  بهسپس مدل  ،گیرد میصورت  سازی مدلمانده باقی

                                                           
1
 Fitness function  

2
 Activity/property  
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تکیرار   هیا  دادهو این فرآیند برای تمیام اعضیای سیری     شود میبه کار گرفته  شده گااشتهترکیب کنار 

 .گردد می

 1تصادفی-Yآزمون  -2-7-4

همبسیتگی   وقتی در میدلی،  است. شده طراحیمدل  تصادفیاین تکنیک برای مطالیۀ همبستگی 

در  هسیتند.  تصیادفی دارای همبسیتگی   تصادفی باشد، صورت بهمتغیرهای مستقل با متغیرهای پاسخ 

سیپس همبسیتگی    .شود میتصادفی تغییر داده  صورت به ها پاسخمقادیر پاسخ در محدودۀ  این آزمون،

 گیرد میقرار  موردبررسی آماری های شاخصمتغیرهای مستقل با متغیرهای پاسخ با استفاده از یکی از 

عیدم وجیود    بییانگر  هیای جدیید  و مدل اصلی هایمدل تفاوت قابل ملاحظه بین مقادیر ضریب تییین

 .]48[ کرداین فرآیند را چندین بار باید تکرار  است. هاتصادفی در مدل ارتباط

 

  

 

 

 











                                                           
1
 Y-randomization test 
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 فصل سوم

 خاصیت برروی-ی ساختارمطالعۀ ارتباط کم

آروماتیک  هتروسیکل تعدادی از ترکیبات

 با استفاده از ایچند حلقه دارسولفور

ANN و RF و MAR 
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 سولفور آروماتیک اندیس بازداری ترکیباتبینیجهت پیش سازیمدل-3-1

 دارای سولفورچند حلقه

، ای حلقیه  چندسولفور ترکیبات  برویخاصیت -مطالیه ارتباط کمی ساختار منظور بهدر این فصل 

 عنیوان بیه  ره اسپلاین تطبیقی چنید متغیی  و رگرسیون شبکه عصبی مصنوعی  تصادفی، های جنگلاز 

 هیای  میدل و توانیایی   شیده  استفادهاندیس بازداری این ترکیبات  بینی پیشبرای  سازی مدل های روش

بخش تجربی این تحقیق شیامل   طورکلی به .ه استاز هر سه روش مورد ارزیابی قرار گرفت آمده دست به

انتخیاب   ،مولکیولی هیای  کننیده محاسیبۀ توصییف   ،ها مولکولساختار  سازی بهینه ،ها دادهمیرفی سری 

و  سیازی  میدل و همچنیین   گیام بهرگرسیون گاممناسب با استفاده از روش  مولکولی هایکنندهتوصیف

 برتر است. های مدلارزیابی 

 های مورد استفادهنرم افزار-3-2

که هرییک بیه    سازی استفاده شده است مراحل مدل افزاری متنوعی در در این تحقیق از بسته نرم

 شوند. اختصار توضیح داده می

 Hyperchem افزار نرم-3-2-1

 گیرد.سازی اولیه ساختار ترکیبات شیمیایی مورد استفاده قرار میافزار جهت رسم و بهینهاین نرم

 و 3مولکیولی مکانییک   ،2یمه تجربیی ، ن1تواند با چهار روش آغازینساختار ترکیبات می ،افزاردر این نرم

 بیه سازی تا زمانی ادامه یافت که گرادییان انیرژی   بهینه ،سازی شود. در این پروژهبهینه 4تابع دانسیته

تیوان طیول پیونید، زاوییه پیونیدی و زواییای       به کمک این برنامه می د.یسرمول  بر یلوکالریک001/0

عنوان ورودی بیه سیایر   توان بهافزار را میهای حاصل از این نرمپیچشی را در مولکول تییین کرد. داده

                                                           
1
 Ab initio methods 

2
 Semi-empirical methods 

3
 Molecular mechanicse 

4
 Density functional theory(DFT) 
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هیا ازجملیه   کننیده  توان تیدادی از توصییف افزار میین به کمک این نرمها میرفی نمود. همچنافزارنرم

 پایری را محاسبه کرد.حجم مولی و قطبش

 Dragon افزار نرم -3-2-2

 Dragonزار فی ا. نیرم شیود  های مولکولی استفاده میی کننده افزار جهت استخراج توصیفاز این نرم

افزار قیادر بیه محاسیبه    این نرم. طراحی شده استمیلانو دانشگاه  و کمومتریکسQSPR توسط گروه 

شمارش اجزا  های عاملی وها و گروهترین نوع اتمعلاوه بر محاسبه ساده. باشدکننده می توصیف 3224

افیزار محاسیبه   هندسی را نیز توسط ایین نیرم   های توپولوژیکی وکننده توان تیداد زیادی از توصیفمی

 افزارهیای وسییله نیرم  هیای سیاختار مولکیولی ایجیاد شیده بیه      به فاییل  افزارنمود. برای اجرای این نرم

در  های میمولهای مولکولی با فرمتاکثر فایل باشد.نیاز میHyperchem مانند ،سازی مولکولی مدل

سازی سه بیدی  افزار باید بهینه افزار قابل قبول هستند. برای استفاده بهتر از محاسبات این نرماین نرم

افیزار  عنیوان ییک نیرم    بیه  Dragon ذکیر اسیت کیه   لازم بیه   .کیار رود هایشان بهها با هیدروژنتارساخ

QSPR/QSAR و هییچ  دهد های مولکولی را نمایش میکننده توصیف یینی فقط طراحی نشده است 

 که بیه  یک فایل خروجی کامل را Dragonل با این حا دهد.را انجام نمی QSPR/QSAR گونه آنالیز

کمیک آن بتیوان   تیا بیه   سیازد فراهم میی  آنالیز همبستگی قابل کاربرد است افزارتوسط هر نرم سادگی

 توان توسط آن حاف کرد.های خاصی را میا انجام داد و همبستگیر QSPR/QSARمطالیات 

 SPSS افزار نرم-3-2-3

SPSS تیرین  ومیعمی  توانایی تحلییل کلیی اطلاعیات را دارا بیوده و     است که آماریافزار یک نرم

توسیط جمییی از فیارل التحصییلان دانشیگاه       1970اولین نسخه آن در سال  .باشدمیافزار آماری  نرم

توسیط  افیزار  که شرکت سیازنده ایین نیرم    2009جولای  28استانفورد آمریکا ارائه شده است. پس از 
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IBM 1افزار با نامخریداری شد این نرم
PASW .منتشر گردید  SPSSافزارهایی اسیت کیه   ازجمله نرم

شیود. افیزون بیر     ای اسیتفاده میی  دهصورت بسییار گسیتر  های آماری در علوم اجتماعی، بهبرای تحلیل

افزار هستند. ازجمله های این نرمها نیز از ویژگیسازی دادهها و مستندهای آماری، مدیریت دادهتحلیل

 عبارتند از: SPSS افزار های نرمتوانایی

 هاها، جداول، آمارهآماری مانند گراف های*تهیه خلاصه

 *محاسبه انواع توابع ریاضی مانند قدر مطلق، تابع علامت، لگاریتم، توابع مثلثاتی

 *تهیه انواع جداول سفارشی مانند جداول فراوانی، فراوانی تجمیی، درصد فراوانی

 های گسسته و پیوستههای آماری شامل توزیع*انواع توزیع

 های آماریح*تهیه انواع طر

 *انجام آنالیز واریانس یک طرفه، دو طرفه، چند طرفه و آنالیز کوواریانس

 ها*محاسبه میانگین ساده برای داده

 های زمانیتحلیل سری و  های تجزیه*تکنیک

 های توصیفی*محاسبه انواع آماره

 های تصادفی و پیوسته*ایجاد داده

 *انجام رگرسیون تک متغیره و چند متغیره

2افزار  نرم -3-2-4
MATLAB 

کار  و محاسبات عددی سر برای کسانی که با که وتری استیکامپ ایبرنامه MATLABافزار نرم

 ،لئدانشیمندان بیه حیل مسیا     قادر ساختن مهندسین و افزارنرم نایهدف اولیه  دارند تهیه شده است.

هیای نیوعی   کاربرد. بود........  فورترن وهای شامل عملیات ماتریسی بدون نیاز به نوشتن برنامه در زبان

یکیی از   باشید. میی  آنالیز اطلاعیات  سازی و مدل، شبیه سازی، الگوریتم محاسباتی ،آن شامل ریاضیات

                                                           
1
 Predictive Analytics Software 

2
 Matrix Laboratory 
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 که مورد استقبال شیمیدانان قرارگرفته امکان استفاده از آن بیرای آنیالیز آمیاری و    های مهم آنکاربرد

هیای  عصبی مصنوعی ازجملیه کیاربرد  ی روش شبکهسازی به های شیمیایی است. مدلسازی داده مدل

-اطلاعات شیمیایی ترکیبات به مهم دیگر آن است که در تحقیق حاضر مورد استفاده قرارگرفته است.

بیا ورژن   MATLAB سیپس در محییط   . شیوند افزار ارائه میی عنوان ورودی به نرمصورت ماتریس به

ت شییمیایی ترکیبیات   سازی غیرخطی فیالیّ فرامین موجود امکان مدلها و استفاده از آرایه باو  2015

های کمومتریکس شامل آنالیز )رگرسیون( اجزای اصلی، روش کمتیرین  سایر روش .گرددمیپایرامکان

 افزار قابل اجرا است.و غیره نیز توسط این نرم مربیات جزئی، الگوریتم ژنتیک

 استفاده شده است. 12با ورژن  sigmaplotافزار از نرمبرای رسم نمودار سه بیدی در این تحقیق 

 Rافزار  نرم -3-2-5

R اکثیر   هاسیت و اسیبات آمیاری و علیم داده   افزاری بیرای مح نویسی و محیط نرمیک زبان برنامه

هیای  های زمانی، رگرسیون خطی و غیر خطی، آمون فرضهای آمار کاربردی مانند تحلیل سریزمینه

 Rو رایگان اسیت.   1یک نرم افزار متن باز Rدهد. خوشه بندی و ....را پوشش میکلاسیک، کدگااری، 

 [.49افزار قدرتمندی برای ایجاد اشکال گرافیکی و نمودارهاست]نرم

 ها دادهسری  -3-3

که باشد می ایچند حلقه ترکیب آروماتیک سولفور 152نتایج اندیس بازداری شامل  ها دادهسری 

( RIسیاختار و انیدیس بیازداری )    نیام،  .]51،50[اسیت  شده گزارشمکارانش و ه2توسط والتر ویلسون 

بیه   شایان ذکر است کیه انیدیس بیازداری    .است شده داده( نشان 1-3) جدولتجربی این ترکیبات در 

 شود.متغیر وابسته محسوب میعنوان خاصیت ترکیبات ذکر شده، 

 

                                                           
1
 Open source 

2
 Walter B . wilson  
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 هانام و اندیس بازداری سری داده-(1-3جدول)

RI شماره نام ساختار 

28/3 

S 

Dibenzothiophene 1 

84/2 

S

 

Naphtho[1,2-b]thiophene 2 

78/2 
S

 

Naphtho[2,1-b]thiophene 3 

91/2 

S

 

Naphtho[2,3-b]thiophene 4 

47/3 

S

 

Phenaleno[1,9-bc]thiophene 5 

92/3 

S

 

Anthra[1,2-b]thiophene 6 

76/3 

S

 

Anthra[2,1-b]thiophene 7 

90/3 

S

 

Anthra[2,3-b]thiophene 8 

00/4 
S

 

Benzo[b]54ikiped[1,2-b]thiophene 9 

13/4 

S

 

Benzo[b]54ikiped[2,1-b]thiophene 10 
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RI شماره نام ساختار 

05/4 

S 

Benzo[b]55ikiped[2,1-b]thiophene 11 

90/3 S

 

Phenanthro[1,2-b]thiophene 12 

70/3 

S

 

Phenanthro[2,1-b]thiophene 13 

70/3 

S 

Phenanthro[2, 3-b]thiophene 14 

66/3 
S

 

Phenanthro[3,2-b]thiophene 15 

73/3 

S

 

Phenanthro[3,4-b]thiophene 16 

86/3 

S

 

Phenanthro[4,3-b]thiophene 17 

88/3 

S

 

Phenanthro[9,10-b]thiophene 18 

63/4 

S

 

Benzo[1,2]phenaleno[3,4-bc]thiophene 19 
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RI شماره نام ساختار 

02/5 

S

 

Benzo[1,2]phenaleno[4,3-bc]thiophene 20 

47/4 

S

 

Benzo[4,5]phenaleno[1,9-bc]thiophene 21 

47/4 S

 

Benzo[4,5]phenaleno[9,1-bc]thiophene  22 

76/4 

S

 

Chryseno[4,5-bcd]thiophene 23 

59/4 S

 

Pyreno[1,2-b]thiophene 24 

43/4 

S 

Pyreno[2,1-b]thiophene 25 

54/4 

S

 

Pyreno[4,5-b]thiophene 26 

97/4 

S

 

Tetrapheno[1,12-bcd]thiophene 27 
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RI شماره نام ساختار 

60/4 S

 

Triphenyleno[4,5-bcd]thiophene 28 

37/5 

S

 

Anthra[1,2-b]benzo[d]thiophene 29 

99/4 
S

 

Anthra[2,1-b]benzo[d]thiophene 30 

06/5 

S 

Anthra[2,3-b]benzo[d]thiophene 31 

89/4 
S

 

Benzo[3,4]phenathro[1,2-b]thiophene 32 

22/5 

S

 

Benzo[b]phenathro[1,2-b]thiophene 33 

36/5 
S

 

Benzo[b]phenathro[2,1-b]thiophene 34 

51/4 

S

 

Benzo[b]phenathro[2,3-b]thiophene 35 
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RI شماره نام ساختار 

91/4 

S 

Benzo[b]phenathro[3,2-b]thiophene 36 

32/5 

S

 

Benzo[b]phenathro[3,4-b]thiophene 37 

91/4 
S

 

Benzo[b]phenathro[4,3-b]thiophene 38 

30/5 

S

 

Benzo[b]phenathro[9,10-b]thiophene 39 

40/5 

S

 

Dinaphtho[1,2:b-1,2-d]thiophene 40 

66/5 
S

 

Dinaphtho[1,2:b-2,1-d]thiophene 41 

47/5 

s

 

Dinaphtho[1,2:b-2,3-d]thiophene 42 

97/4 

S

 

Dinaphtho[2,1:b-1,2-d]thiophene 43 

99/4 

S

 

Dinaphtho[2,1:b-2,3-d]thiophene 44 
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RI شماره نام ساختار 

19/5 

S

 

Dinaphtho[2,3-b-2,3-d]thiophene 45 

76/4 
S

 

Triphenyleno[1,2-b]thiophene 46 

64/4 

S

 

Triphenyleno[2,1-b]thiophene 47 

51/4 
S

 

Triphenyleno[2,3-b]thiophene 48 

83/5 
S

 

Benzo[10,11]chryseno[4,5-

bcd]thiophene 
49 

57/5 

S

 

Benzo[4,5]triphenyleno[1,12-

bcd]thiophene 
50 

05/5 S

 

Peryleno[1,12-bcd]thiophene 51 

05/6 

S

 

Benzo[b]benzo[5,6]phenathro[1,2-

d]thiophene 
52 
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RI شماره نام ساختار 

33/6 
S

 

Benzo[b]benzo[5,6]phenathro[2,1-

d]thiophene 
53 

82/5 

S

 

Benzo[b]benzo[5,6]phenathro[2,3-

d]thiophene 
54 

14/5 

S

 

Benzo[b]benzo[5,6]phenathro[4,3-

d]thiophene 
55 

16/6 
S

 

Benzo[b]chryseno[1,2-d]thiophene 56 

70/5 

S

 

Benzo[b]chryseno[2,1-d]thiophene 57 

00/5 
S

 

Benzo[b]chryseno[2,3-d]thiophene 58 

89/5 
S

 

Benzo[b]chryseno[4,3-d]thiophene 59 

78/5 

S

 

Benzo[b]triphenyleno[1,2-d]thiophene 60 
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RI شماره نام ساختار 

27/6 S

 

Benzo[b]triphenyleno[2,1-d]thiophene 61 

19/6 

S

 

Naphtho[2,1-d]phenanthro[9,10-

d]thiophene 
62 

55/5 
S

 

Naphtho[2,1:3,4-d]phenanthro[1,2-

b]thiophene 
63 

41/6 S

 

Benzo[6,7]peryleno[1,12-

bcd]thiophene 
64 

25/6 

S 

Diacenaphtho[1,2-b:1,2-d]thiophene 65 

43/5 

S

 

N[218:345]PY12T 66 

70/6 

S

 

Benzo[b]benzo[5,6]chryseno[1,2-

d]thiophene 
67 
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RI شماره نام ساختار 

03/7 
S

 

Benzo[b]benzo[5,6]chryseno[2,1-

d]thiophene 
68 

43/6 

S

 

Benzo[b]benzo[5,6]chryseno[3,4-

d]thiophene 
69 

37/7 

S

 

Diphenanthro[9,10-b:9,10-d]thiophene 70 

54/3 

S

Me

 

1-Methyl Dibenzothiophene 71 

57/3 

S

Me

 

2-Methyl Dibenzothiophene 72 

64/3 

S

Me

 

3-Methyl Dibenzothiophene 73 

68/3 
S

Me 

4-Methyl Dibenzothiophene 74 

98/3 

S

Et

 

2-Ethyl Dibenzothiophene 75 

00/4 

S

Et

 

3-Ethyl Dibenzothiophene 76 
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RI شماره نام ساختار 

08/4 

S

Et 

4-Ethyl Dibenzothiophene 77 

01/4 

S

Me
Me

 

1,2-Dimethyl dibenzothiophene 78 

11/4 

S

Me

Me

 

1,3-Dimethyl dibenzothiophene 79 

16/4 

S

Me

Me 

1,4-Dimethyl dibenzothiophene 80 

16/4 

S

Me

Me 

1,6-Dimethyl dibenzothiophene 81 

10/4 

S

Me

Me

 

1,7-Dimethyl dibenzothiophene 82 

00/4 

S

Me

Me

 

1,8-Methyl Dibenzothiophene 83 

01/4 

S

Me

Me

 

2,3-Dimethyl dibenzothiophene 84 
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RI شماره نام ساختار 

17/4 

S

Me

Me 

2,4-Dimethyl dibenzothiophene 85 

17/4 

S

Me

Me 

2,6-Dimethyl dibenzothiophene 86 

12/4 

S

Me

Me

 

2,7-Dimethyl dibenzothiophene 87 

05/4 

S

Me
Me

 

2,8-Dimethyl dibenzothiophene 88 

10/4 
S

Me

Me 

3,4-Methyl Dibenzothiophene 89 

24/4 

S

Me

Me 

3,6-Dimethyl dibenzothiophene 90 

19/4 

S

Me
Me

 

3,7-Dimethyl dibenzothiophene 91 

25/4 

S

Me
Me 

4,6-Dimethyl dibenzothiophene 92 

66/4 

S

Me

Me
Me

 

1,3,7-Trimethyl dibenzothiophene 93 
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RI شماره نام ساختار 

71/4 

S

Me

Me

Me 

1,4,7-Trimethyl dibenzothiophene 94 

56/4 

S

Me

Me

Me

 

2,3,7-Trimethyl dibenzothiophene 95 

49/4 

S

Me

Me

Me

 

2,3,8-Trimethyl dibenzothiophene 96 

75/4 

S

Me

Me
Me 

2,4,6-Trimethyl dibenzothiophene 97 

73/4 

S

Me

Me

Me

 

2,4,7-Trimethyl dibenzothiophene 98 

65/4 

S

Me

Me

Me

 

2,4,8-Trimethyl dibenzothiophene 99 

66/4 

S

Me

Me
Me

 

3,4,7-Trimethyl dibenzothiophene 100 

59/3 

S

Me

 

2-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 101 

48/3 

S

Me 

4-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 102 



66 

RI شماره نام ساختار 

47/3 

S

Me 

5-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 103 

45/3 

S

Me 

6-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 104 

51/3 

S

Me 

7-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 105 

42/3 

S

Me

 

8-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 106 

02/4 

SMe

 

9-Methyl naphtha[1,2-b]thiophene 107 

30/3 S

Me

 

1-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 108 

39/3 S

Me

 

2-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 109 

38/3 
S

Me 

4-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 110 
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RI شماره نام ساختار 

33/3 

S

Me 

5-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 111 

29/3 

S

Me 

6-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 112 

34/3 
S

Me 

7-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 113 

27/3 
S

Me

 

8-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 114 

31/3 
S

Me

 

9-Methyl naphtha[2,1-b]thiophene 115 

00/4 

S 

Benzo[b]naphtha[1,2-d]thiophene 116 

23/4 

S

Me

 

1-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
117 

44/4 

S

Me

 

2-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
118 
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RI شماره نام ساختار 

54/4 

S

Me

 

3-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
119 

52/4 

S

Me

 

4-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
1120 

56/4 

S Me 

5-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
121 

68/4 
S

Me 

6-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
122 

70/4 

SMe 

8-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
123 

64/4 

S

Me

 

9-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
124 

49/4 

S

Me

 

10-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
125 

37/4 

S

Me

 

11-Methyl Benzo[b]naphtha[1,2-

d]thiophene 
126 

13/4 
S

 

Benzo[b]naphtha[2,1-d]thiophene 127 
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RI شماره نام ساختار 

77/4 
S

Me

 

1-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
128 

79/4 
S

Me

 

3-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
129 

75/4 
S

Me

 

4-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
130 

68/4 
S

Me

 

5-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
131 

74/4 
S

Me 

6-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
132 

74/4 
S

Me 

7-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
133 

75/4 
S

Me 

8-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
134 

82/4 
S

Me 

9-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
135 
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RI شماره نام ساختار 

84/4 
S

Me

 

10-Methyl Benzo[b]naphtha[2,1-

d]thiophene 
136 

05/4 

S 

Benzo[b]naphtha[2,3-d]thiophene 137 

48/4 

S

Me

 

1-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
138 

75/4 

S

Me

 

2-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
139 

63/4 

S

Me

 

3-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
140 

71/4 

S Me 

4-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
141 

58/4 
S

Me 

6-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
142 

49/4 
S

Me 

7-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
143 

62/4 

S
Me 

8-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
144 

59/4 

S

Me

 

9-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
145 

44/4 

S

Me

 

10-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
146 
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RI شماره نام ساختار 

51/4 

S

Me

 

11-Methyl Benzo[b]naphtha[2,3-

d]thiophene 
147 

79/5 S

Me

 

1-Methyl Tetrapheno[1,12-

bcd]thiophene 
148 

67/5 
S

Me

 

3-Methyl Tetrapheno[1,12-

bcd]thiophene 
149 

60/5 

S

Me 

5-Methyl Tetrapheno[1,12-

bcd]thiophene 
150 

58/5 

S

Me 

7-Methyl Tetrapheno[1,12-

bcd]thiophene 
151 

28/5 

S

Me

 

9-Methyl Tetrapheno[1,12-

bcd]thiophene 
152 

 

 هاکنندهۀ توصیفها و محاسبمولکولهندسی  ساختار سازی بهینه-3-4

 AM1رسم و بیا روش نیمیه تجربیی     Hyperchem افزار نرمبا استفاده از  ها مولکولابتدا ساختار 

سیپس   بیر میول بهینیه شید.     کیلوکالری 001/0برای رسیدن جار میانگین مربیات گرادیان انرژی به 

 محاسبه شد. شده بهینهبا استفاده از این ساختارهای کننده توصیف Dragon، 3224 افزار نرم وسیلۀ به

 شود.ها استفاده شد که به آن اشاره میکنندهگام برای انتخاب بهترین توصیفبهگامو روش رگرسیون 
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 گامبهبه روش رگرسیون گام ها کننده توصیفانتخاب بهترین -3-4-1

ها کنندهکننده باعث پیچیدگی محاسبات شده و تیدادی از توصیفبا توجه به اینکه تیداد زیاد توصیف

 با نوعی کاهش یابد. به همین منظورها باید به کنندههستند، تیداد توصیفحاوی اطلاعات یکسانی 

-داشتند حاف شدند و توصیف 9/0که همبستگی بالای  هاییکنندهی توصیف correlationاستفاده از 

ها مقادیر ثابت یا تقریبا ثابت داشتند، حاف شدند و در نهایت از که برای تمام ملکول هاییکننده

و با اجرای  SPSSافزار کننده باقی ماند. با به کارگیری نرمتوصیف 192کننده، ی توصیف 3224

، و اندیس بازداری به های مستقلرعنوان متغیکننده یاد شده به توصیف 192ای برای رگرسیون مرحله

( 2-3ها در جدول)بندی آنکننده انتخاب شدند که نام و طبقهتوصیف 10ر وابسته، تیداد عنوان متغی

-ها را ارائه میکننده( ماتریس همبستگی بین این توصیف3-3نشان داده شده است. همچنین جدول)

 ها همبستگی میناداری وجود ندارد.کنندهدهد که بین این توصیفدهد، نتایج این جدول نشان می

 گامبهگامشده با روش رگرسیون  انتخاب هایکنندهتوصیف-(2-3جدول)
.NO Symbol Class Meaning 

1 X3v Connectivity indices Valance connectivity index chi-3 

2 PCWTe Charge descriptors Partial charge weighted topological electronic descriptor 

3 F04CS 2D-frequency fingerprints Frequency of c-s at topological distance 04 

4 RDF115e RDF 

Radial Distribution Function -11.5/ weighted by aromatic 

Sanderson electronegativities 

5 Mor19m 3D-MoRSE descriptors 3D-MoRSE-Signal 19/ weighted by aromatic masses 

6 PW3 Topological descriptors Path/walk3-Randic shape index 

7 H6m GETAWAY descriptors H autocorrolation of lag 6/ weighted by aromatic masses 

8 R6u GETAWAY descriptors R autocorrolation of lag 6/unweighted 

9 R2m GETAWAY descriptors R autocorrolation of lag 2/ weighted by aromatic masses 

10 Mor29m 3D-MoRSE descriptors 3D-MoRSE-Signal 29/ weighted by aromatic masses 



73 
 

 گامبهگامشده توسط روش رگرسیون  های انتخابکنندهتوصیف همبستگیماتریس -(3-3جدول)

 x3v PCWTe F04CS Mor19m PW3 H6m RDF115e R6u R2m 

Mor

29

m 

x3v 1          

PCWTe 575/0 1         

F04CS 499/0 374/0 1        

Mor19m 389/0 57/0 335/0 1       

PW3 706/0 099/0 447/0 569/0 1      

H6m 542/0- 429/0 184/0 037/0 216/0 1     

RDF115e 621/0 470/0 237/0 083/0 226/0 752/0 1    

R6u 229/0 017/0- 134/0- 334/0- 132/0- 184/0- 140/0- 1   

R2m 335/0- 541/0- 501/0- 261/0- 197/0- 303/0- 275/0- 264/0 1  

Mor29m 103/0- 025/0- 013/0 41/0 169/0- 174/0- 235/0 01/0- 276/0- 1 

 سازی پارامتر های مؤثر بر روش جنگل تصادفی سازی و بهینه مدل -3-5

کار برای انجام این  ابتدا باید پارامترهای مؤثر بهینه شوند. های تصادفی، سازی توسط جنگل برای مدل

 مقادیرترکیب( تقسیم شدند.  30) ترکیب( و سری آزمون 122) ابتدا ترکیبات به دو سری آموزش

 وابسته متغیر عنوان به بازداری اندیس مقادیر و مستقل متغیر عنوان به کننده توصیف 192 به مربوط

(، تیداد ntree) سازی تیداد درختان برای بهینه نیز OOBهای سری  داده. دندمنسوب ش

مانده در هر گره  ( و تیداد مشاهدات باقیMtry) مرحله افرازشده در هر  های انتخاب هکنند توصیف

(Node Size در نظر گرفته شدند. برای بهینه نمودن، تیداد درخت از )با گام ده، تیداد  500تا  10

مشاهدات  تیدادو  دهبا گام  192تا  1( از Mtry) شده در هر مرحله افراز های انتخابکنندهتوصیف

 OOBتغییر داده شد و در هر مرحله مقدار خطای مربوط به مجموعه  5تا  1مانده در هر گره از  باقی

های وارد شده در کنندهتیداد توصیفو تیداد درختان سازی پارامترهای  محاسبه گردید. نتایج بهینه
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 mtryدهد که با بالا رفتن نشان می شکل( آمده است. 1-3) در شکلدر گره بهینه  رازهرمرحله اف

و با  که در قسمت آبی رنگ قابل مشهود است شودخطا کمتر شده تا جایی که مقدار خطا ثابت می

برای  همچنینرسد. می بع ماکسیمم مقدار خودخطا بیشتر شده به طوری که  mtryپائین آمدن 

-دارد، نشان می OOBا برای ر MSE( چندین حالت که کمترین 4-3جدول ) های وارد شدهمتغیر

 دهد.
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 Ntree و Mtry متفاوت مقادیردر  OOB خطای تغییرات نمودار-(1-3شکل)

 ها متناظر با آن ntree و Mtryهمراه با  MSEکمترین مقادیر -(4-3) جدول
MSE Of OOB Node Size Mtry ntree 

0163/0 1 111 170 

0162/0 2 111 170 

0169/0 3 91 150 

0175/0 4 171 110 

0187/0 5 141 190 

 

، کننیده ورودی توصیف 192با  های تصادفیجنگل سازیمدل و بر اسا  (4-3به جدول) با توجه

شیود در  و همانطور که میدست آمد هب =2Nodesizeو  =111𝑀𝑡𝑟𝑦و  =170𝑁𝑡𝑟𝑒𝑒 شرایط بهینه

هیای  میدل  تواند بیا رو میهای پیشه ارزیابیاین مدل با توجه بمینیمم است.  MSEمقدار این حالت 

 برتر در رقابت باشد.
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 ها با روش جنگل تصادفیکنندهتعیین اهمیت نسبی توصیف -3-6

عنیوان ییک    روش جنگل تصادفی علاوه بر اینکه بیه  طور که در بخش قبل توضیح داده شد، همان

پیس از   کاربرده شیود.  عنوان یک روش انتخاب متغیر نیز به تواند به می رود، سازی به کار می روش مدل

بیا وارد کیردن   های تصادفی،  های تصادفی و بهینه کردن پارامترهای مؤثر بر جنگل ساخت مدل جنگل

کننده ورودی در جنگل تصادفی طبق شرایط بهینه منتخیب کیه   به عنوان توصیف کنندهتوصیف 192

ی کنندههای ورودی محاسبه گردید. این توصیفکنندهنسبی توصیفت میاه بدست آمد 5-3در بخش 

بیه بیید مقیدار     10کننده از توصیف( 2-3با توجه به شکل )چیده شدند.  اهمیتهای ورودی براسا  

کننده اول تیا دهیم انتخیاب    از توصیف هاآنترین شود به همین خاطر پراهمیتاهمیت نسبی ثابت می

 .دنشیو میی انتخیاب   کننده برتر به عنوان ورودی شیبکه عصیبی  توصیف 10 و به همین منظور شودمی

 شیود  طور که مشاهده می همان دهد. را نمایش می کنندهتوصیف 10( میزان اهمیت نسبی 3-3) شکل

دارای بیالاترین   X3v کننیده و توصییف  هستند ت نسبی بالاییها دارای اهمیکنندهی بسیاری از توصیف

همراه با مقدار اهمیت  کننده مورد نظرتوصیف 10 .ها استکنندهنسبت به سایر توصیف اهمیت نسبی

-کنندههمچنین ماتریس همبستگی این توصیف اند. شده ( نشان داده5-3ها در جدول ) و نوع طبقۀ آن

 باشد.ها میدار بین آندهنده عدم همبستگی مینی( آمده است که نشان6-3ها در جدول)

 

 کننده توصیف 192نمودار اهمیت نسبی -(2-3شکل)
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 ها کنندهت نسبی توصیفمیزان اهمینمودار -(3-3شکل)



های انتخاب شده توسط جنگل تصادفیکنندهتوصیف-(5-3جدول)  

.NO Symbol class Meaning Importance 
Relative 

Importance 

1 X3v Connectivity indices Valance connectivity index chi-3 67/24 1 

2 BELm2 Burden eigen values 
Lowest eigenvalue n.2 of Burden 

matrix/weighted by atomic masses 
62/8 349/0  

3 Neoplastic80 Molecular properties 
Ghose-viswanadhan-wendoloski 

antineoplastic-like- index at 80% 
560/5 225/0  

4 GGI3 

Topological charge 

indices 
Topological charge index of order 3 047/3 123/0  

5 BELm4 Burden eigen values 
highest eigenvalue n.1 of Burden 

matrix/weighted by atomic masses 
954/2 119/0  

6 RDF060v RDF 

Radial Distribution Function -6.0/ 

weighted by aromatic van der waals 

volumes 

13/2 0864/0  

7 GVWAI80 Molecular properties 
Ghose-viswanadhan-wendoloski drug-

like- index at 80% 
671/1 0677/0  

8 BEHm1 Burden eigen values 
highest eigenvalue n.1 of Burden 

matrix/weighted by atomic masses 
518/1 0615/0  

9 infective80 Molecular properties 
Ghose-viswanadhan-wendoloski antiin 

fective-like index at 80% 
233/1 0499/0  

10 Qmean Charge descriptors Mean absolute charge 224/1 0496/0  
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 اهکنندههمبستگی توصیف ماتریکس-(6-3جدول)

 X3v BELm2 Neoplastic80 GGI3 BELm4 RDF060v GVWAI80 BEHm1 infective80 Qmean 

X3v 1          

BELm2 775/0  1         

Neoplastic80 591/0-  764/0-  1        

GGI3 834/0  766/0  707/0-  1       

BELm4 848/0  643/0  513/0-  782/0  1      

RDF060v 818/0  731/0  560/0-  762/0  765/0  1     

GVWAI80 743/0-  568/0-  294/0  558/0-  652/0-  627/0-  1    

BEHm1 745/0  853/0  767/0-  808/0  534/0  748/0  449/0-  1   

infective80 675/0-  682/0-  597/0  658/0-  640/0-  616/0-  492/0  623/0-  1  

Qmean 763/0-  843/0-  818/0  793/0-  659/0-  660/0-  450/0  824/0-  702/0  1 

 

 تصادفی های جنگلارزیابی مدل  -3-5-1

 سری آزمون های دادهبا استفاده از   مدلارزیابی  -3-5-1-1

ی را که های مولکولت خاصیگردد که مدل حاصله بتواند وقتی مشخص می بینی پیشاهمیت مدل 

انیدیس   بینیی  پییش بیرای   میدل منتخیب،   منظیور  بدینکند.  بینی پیش اند نرفتهار به ک سازی مدلدر 

 های مدلحاصل از ارزیابی  بینی پیشنتایج  (7-3) جدول .شدهای سری آزمون به کاربردهداده بازداری

دهد. نتایج بیانگر ایین اسیت کیه    را نشان می های سری آزمون( با استفاده از دادهRF) تصادفیجنگل 

در مقابیل   شیده  بینیی  پییش ( نمیودار مقیادیر   4-3) شکل د.بینی کمی دارارائه شده خطای پیشمدل 

نتایج بیانگر این است که مدل ارائیه شیده    .دهد میهای سری آزمون نشان مقادیر تجربی را برای داده

، برتیری قابیل   کننیده ورودی توصییف  192بینی کمی دارند. ضریب تییین بالای مدل بیا  خطای پیش

 دهد.های سری آزمون نشان میوط به دادهبینی اندیس بازداری مربدر پیش ی مدل راملاحظه
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 آزمون های دادها استفاده از بجنگل تصادفی   مدل( نتایج حاصل از ارزیابی 7-3) جدول

 شماره ترکیب مقدار تجربی شده بینی پیشمقدار  درصد خطا

41/16 23/3  78/2 3 

33/4- 74/3  92/3 6 

22/3 12/4 4 9 

39/1- 84/3 9/3 12 

85/2 76/3 66/3 15 

57/3- 74/3 88/3 18 

65/1 54/4 47/4 21 

84/0- 55/4 59/4 24 

38/2- 85/4 97/4 27 

75/0 02/5 99/4 30 

45/0 08/5 06/5 31 

34/0- 87/4 89/4 32 

31/3- 04/5 22/5 33 

45/13 11/5 51/4 35 

49/3 08/5 91/4 36 

46/2- 52/5 66/5 41 

24/6- 22/5 57/5 50 

82/0 48/6 43/6 69 

86/0 71/3 68/3 74 

64/0- 14/4 17/4 85 

10/2 58/4 49/4 96 

46/2- 63/4 75/4 97 

12/0- 58/3 59/3 101 

92/0 41/3 38/3 110 

20/1 57/4 52/4 120 

54/0- 79/4 82/4 130 

29/0 64/4 63/4 140 

78/2 61/4 49/4 143 

50/0- 59/4 62/4 144 

05/2- 48/5 6/5 150 





 های سری آزمون برای داده RF مدل مقابل مقادیر تجربی توسطبینی شده در  تغییرات مقادیر پیشنمودار-(4-3) شکل

R² = 0.9465 
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 ماندهقیبا استفاده از نمودار خطای با ارزیابی مدل -3-5-1-2

 هیا  دادهتوزییع متقیارن    .شود میمانده نامیده و مقادیر تجربی، باقی شده بینی پیشاختلاف مقادیر 

 مانده باقیخطای صفر( حاکی از عدم وجود خطای سیستماتیک است. نمودار خطای ) افقیحول محور 

 است. شده دادهنشان  (5-3در شکل ) ذکرشده های مدلبرای  مقادیر تجربی، برحسب

 

جنگل  توسط روشهای سری آزمون  داده با استفاده ازمانده برحسب مقادیر تجربی  خطای باقینمودار  -(5-3)شکل 

 تصادفی



توسط  شده انتخاب های کننده توصیفبا  شبکه عصبی مصنوعی سازی مدل-3-6

  (SR-ANN)گامبهگامروش رگرسیون 

ی ورودی و متغیرهیا  عنیوان  بیه  گیام بیه گیام باروش رگرسیون  شده انتخاب کننده توصیف 10ابتدا 

سینجیده شیود.    ها آندر نظر گرفته شد تا پاسخ شبکه با وابسته متغیر  عنوان به ها آنخاصیت متناظر 

تییداد   آمیوزش،  تیابع تابع انتقال،  مؤثرپارامترهای  بهترین مدل با کمترین خطا،آوردن  دست بهبرای 

بهینیه   زمیان  هیم  طور بهآموزشی  های دور تیداد و پنهاندر لایۀ  ها گرهتیداد  متغیرهای ورودی شبکه،

 .گرفته شددر نظر ( MAE) خطای مطلق میانگینتابع کارایی شبکه نیز . شدند

( و ترکییب  30) آزمیون به سه بخش سری  ها دادهسری  پارامترهای شبکه، سازی بهینهدر فرآیند 

سیری ارزییابی بیرای محاسیبۀ      ترکیب( تقسیم شدند. 92) آموزشترکیب( و سری  30) ارزیابیسری 

 2از  ورودی بابرای این منظور هر شبکه  .شبکه استفاده شد های بایا کردن اوزان و  روز بهگرادیان و 
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و تنظییم   1مارکوات-و با دو الگوریتم آموزشی لونبرگ کننده ورودیبه عنوان توصیفبا گام یک  10 تا

و بیا گیام ییک     10تا  2و دو تابع انتقال لگاریتم سیگموئید و تانژانت سیگموئید و تیداد گره از  2بایزن

 فیوق،  سازی بهینه درروند آموزش داده شد. زمان هم طور به، 5با گام  50تا  5از آموزش  دورهایتیداد 

ایین پارامترهیا در    سازی بهینهنتیجه  .تخاب شدمییار ان عنوان بهسری ارزیابی  میانگین مربیات حداقل

  است. شده گردآوری( 8-3) جدول

 شبکۀ عصبی مصنوعی بهینهتوابع و پارامترهای -(8-3) جدول

 R تیداد دوره آموزش MSE کننده تیداد توصیف تابع آموزش انتقالتابع  تیداد گره 

984/0  6 مارکوات-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 7 0231/0 10 

986/0  6 مارکوات-لونبرگ سیگموئید-تانژانت 8 0219/0 15 

987/0  7 تنظیم بایزن سیگموئید-لگاریتم 4 025/0 15 

986/0  6 تنظیم بایزن سیگموئید-تانزانت 4 0226/0 25 

 

 6 تانژانیت سییگموئید،  مارکوات و تابع انتقال -الگوریتم آموزشی لونبرگ ،آمده دست بهبه نتایج  توجه با

  .دهد میرا نشان  MSEکمترین  15با تیداد دور آموزشی  پنهاندر لایۀ  گره 8 وورودی  کنندۀ توصیف

 در نظر گرفته شد. سازی مدلبنابراین این شبکه برای 

 

 شده ساختار شبکه عصبی بهینه-3-6-1

 ( مشخصات شبکه بهینه به دست آمده نشان داده شده است.9-3در جدول )

 (SR-ANN)مشخصات شبکه بهینه -(9-3جدول)

 مارکوات-لونبرگ تابع آموزش 

 تانژانت سیگموئید تابع انتقال لایه پنهان

 Purelin تابع انتقال لایه خروجی 

 8 تیداد گره 

 6 کننده ورودی تیداد توصیف

 15 دور آموزشیتیداد 

 MSE 219/0پارامتر 

                                                           
1
 Levenberg-Marquart 

2
 bayesinregularization 
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 SR-ANNشبکه عصبی مصنوعی  ارزیابی مدل -3-6-2

 ارزیابیسری  های دادهاز  استفاده با  مدلارزیابی -3-6-2-1

 سیازی  بهینیه میییار   آمیوزش داده شید.   سری آمیوزش،  مولکول 92شبکه عصبی با  بدین منظور،

نتایج حاصل از شبکه عصبی مصنوعی  .است برای سری ارزیابی خطای مطلق میانگینکمترین  شبکه،

در  ارزییابی برحسب مقادیر تجربی برای سیری   شده بینی پیش( و ترسیمی از مقادیر 10-3) جدولدر 

( آورده شده است. درصد خطای مشاهده شده و ضریب تیییین بیه دسیت آمیده نشیان از      6-3) شکل

 .مدل به دست آمده دارد برتری

 (SR-ANN)ارزیابی سری هایدادهنتایج حاصل از مدل شبکه عصبی مصنوعی برای -(10-3) جدول

 شماره ترکیب مقدار واقیی شده بینی مقدار پیش درصد خطا

91/3 95/2 84/2 2 

58/0- 44/3 47/3 5 

06/4- 74/3 9/3 8 

25/2 14/4 05/4 11 

84/1 76/3 7/3 14 

16/7 13/4 86/3 17 

81/9- 52/4 02/5 20 

02/5 99/4 76/4 23 

97/0- 49/4 54/4 26 

42/1- 29/5 37/5 29 

46/0- 33/5 36/5 34 

36/0 33/5 32/5 37 

19/4- 70/4 91/4 38 

12/1- 33/5 40/5 40 

43/0- 44/5 47/5 42 

33/2 10/5 99/4 44 

71/4 28/5 05/5 51 

80/1- 21/6 33/6 53 

49/3 40/6 19/6 62 

98/0- 49/5 55/5 63 

59/3 66/3 54/3 71 

03/0- 5/3 57/3 72 
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38/0- 14/4 16/4 80 

29/0 20/4 19/4 91 

½- 54/4 65/4 99 

46/0 46/3 45/3 104 

73/0- 36/3 39/3 109 

98/1- 54/4 64/4 124 

070/0 75/4 75/4 130 

29/1- 51/5 58/5 151 

 

 

-ANN روشتوسط  ارزیابی سری هایدادهمقادیر تجربی برای  برحسبشده  بینی پیشنمودار مقادیر -(6-3) شکل
SR 



 آزمونسری های داده با استفاده از ارزیابی مدل -3-6-2-2

 30شبکه به وسیلۀ  بینی پیشقدرت  ،ارزیابیبید از انتخاب شبکه عصبی بهینه با استفاده از سری 

( نشیان  11-3نتیایج حاصیل در جیدول )    قرار گرفیت.  بررسی موردقرار دارند  آزمون داده که در سری

 آزمیون شده برحسب مقادیر تجربی برای سری  بینی مقادیر پیش (7-3همچنین شکل ) است. شده داده

است و مقیدار   840/0با توجه به میانگین خطای بدست آمده که که مقدار آن میادل  .است نشان داده

بیشتر بیوده  های سری آزمون به دادههای سری ارزیابی نسبت برای داده SR-ANN درضریب تییین 

 لاتری دارد.است و ضریب تییین با 103/0میانگین خطای ارزیابی همچنین  که انتظار نیز همین است

 

 

R² = 0.9714 

2.6

4.6

6.6

2.6 5.6

ی 
ین
 ب
ش

پی
ر 

دی
قا
م

 

 مقادیر تجربی



83 
 

 (SR-ANN)آزمون سری هایداده نتایج حاصل از مدل شبکه عصبی مصنوعی برای-(11-3) جدول

 

 شماره ترکیب مقدار تجربی بینی شده مقدار پیش درصد خطا

41/4 90/2 78/2 3 

040/0 92/3 92/3 6 

280/1 051/4 4 9 

07/1 93/3 9/3 12 

53/2 75/3 66/3 15 

19/3 00/4 88/3 18 

48/1- 40/4 47/4 21 

37/4- 38/4 59/4 24 

02/3 12/5 97/4 27 

11/1 04/5 99/4 30 

85/0 10/5 06/5 31 

62/5- 61/4 89/4 32 

60/1- 13/5 22/5 33 

72/13 12/5 51/4 35 

74/3 09/5 91/4 36 

52/2- 51/5 66/5 41 

68/0- 53/5 57/5 50 

68/1- 32/6 43/6 69 

23/2 76/3 68/3 74 

407/0 18/4 17/4 85 

86/0 53/4 49/4 96 

16/0-        74/4 75/4 97 

45/0- 57/3 59/3 101 

18/2- 30/3 38/3 110 

20/0 52/4 52/4 120 

84/0 86/4 82/4 130 

61/0- 60/4 63/4 140 

76/1 56/4 49/4 143 

25/2- 51/4 62/4 144 

63/3- 39/5 6/5 150 
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توسط  آزمون سری هایداده بینی شدۀ اندیس بازداری برحسب مقادیر تجربی برای نمودار مقادیر پیش-(7-3) شکل

 ANN-SRروش 



 ماندهتوسط نمودار خطای باقی SR-ANN زیابی مدلار -3-6-2-3

آزمون و  هایمقادیر تجربی سری برحسبخطای باقی مانده  هاینمودار( 9-3)و ( 8-3) هایشکل

توزیع متقارن داده ها حول محور افقی حاکی از عیدم   .دهد میرا نشان  SR-ANN  مدلبرای ارزیابی 

 .وجود خطای سیستماتیک است

 

 (SR-ANN)آزمونهای  مانده برحسب مقادیر تجربی برای دادهخطای باقی نمودار-(8-3) شکل



 (SR-ANN)سری ارزیابیهای  مانده برحسب مقادیر تجربی برای دادهخطای باقی نمودار -(9-3) شکل



R² = 0.9582 
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  توسط روش ارزیابی متقاطع SR-ANN ارزیابی مدل -3-6-2-4

کنیار گااشیته شید و در     آزمیون  هایدادهعنوان  بهترکیب 152از یک ترکیب  در این روش هر بار

سیپس   .سازی صیورت گرفیت   مانده مدل باقی اتترکیب برای سری آموزش با آمده دست شرایط بهینه به

شده به کیار گرفتیه شید و ایین      بینی اندیس بازداری ترکیب کنار گااشته آمده برای پیش دست مدل به

 شده است. ( ارائه12-3) روش در جدولنتایج حاصل از این  تک ترکیبات تکرار گردید. فرآیند برای تک

اهده همچنین ضریب همبستگی مشی  کند.ی مدل طراحی شده را بیان میتیمیم پایری بالانتایج این 

ی (، بیر نزدیکی  10-3)بیازداری و مقیادیر تجربیی در شیکل     اندیس یشده بین مقادیر پیش بینی شده

ها دلالت دارد. درصد خطاهای مشیاهده  نسبت به مقادیر تجربی آن بینی شده توسط مدلمقادیر پیش

دهید میدل میورد نظیر     باشد که نشیان میی  درصد می 15ای زیر شده برای ترکیبات سولفور چندحلقه

مانیده برحسیب مقیدار     ( مقادیر بیاقی 11-3) همچنین در شکل صحت خوب و قابل قبولی را داراست،

رن پراکنیدگی نقیاط در دو طیرف    شده است که تقا متجربی اندیس بازداری ترکیبات موردبحث ترسی

طبق تکنیک ارزیابی  دهد. محور افقی عدم وجود خطای سیستماتیک را برای بیشتر ترکیبات نشان می

 میرفی شود. مناسبتواند به عنوان یک مدل متقاطع این مدل می

 با استفاده از ارزیابی متقاطع ANN-SRنتایج حاصل از ارزیابی مدل -(12-3) جدول

بینی مقدارپیش درصدخطا بینی مقدارپیش درصدخطا .NO مقدارتجربی   .NO مقدارتجربی 

87/2- 04/4 16/4  81 58/0- 26/3  28/3  1 
78/2 21/4 ¼ 82 46/8 08/3  84/2  2 
40/0- 98/3 4 83 65/4 91/2  78/2  3 
27/1 06/4 01/4  84 19/3 00/3  91/2  4 
35/1 22/4 17/4  85 11/2 54/3  47/3  5 
25/0- 15/4 17/4  86 62/2- 81/3  92/3  6 
65/1 18/4 12/4  87 62/0 78/3  76/3  7 
48/0 06/4 05/4  88 71/1- 83/3  9/3  8 
21/2 19/4 ¼ 89 0 00/4  4 9 
39/1 29/4 24/4  90 76/3 28/4  13/4  10 
28/1- 13/4 19/4  91 07/1- 00/4  05/4  11 
59/0- 22/4 25/4  92 12/1 94/3  9/3  12 
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22/0- 64/4 66/4  93 71/3 83/3 7/3  13 
84/1- 62/4 71/4  94 26/3 82/3 7/3  14 
12/0- 55/4 56/4  95 33/0 67/3 66/3  15 
25/1 54/4 49/4  96 74/1- 66/3 73/3  16 
94/1- 65/4 75/4  97 57/2 95/3 86/3  17 
51/1- 66/4 73/4  98 52/1 93/3 88/3  18 
88/4- 42/4 65/4  99 82/4 85/4 63/4  19 
06/1 71/4 66/4  100 32/10- 50/4 02/5  20 
62/0 61/3 59/3  101 035/0 47/4 47/4  21 
75/0- 45/3 48/3  102 541/0 44/4 47/4  22 
81/0 49/3 47/3  103 10/5 00/5 76/4  23 
15/1 48/3 45/3  104 66/0- 55/4 59/4  24 
22/2- 37/3 45/3  105 007/0- 42/4 43/4  25 
22/1 46/3 42/3  106 82/1 62/4 54/4  26 
99/5- 77/3 02/4  107 09/4 17/5 97/4  27 
00/2- 23/3 3/3  108 13/4 79/4 6/4  28 
06/2- 32/3 39/3  109 90/1- 26/5 37/5  29 
060/0 38/3 38/3  110 50/0 01/5 99/4  30 
59/2- 24/3 33/3  111 19/0- 05/5 06/5  31 
420/0 30/3 29/3  112 64/3- 71/4 89/4  32 
54/3- 22/3 34/3  113 96/2- 06/5 22/5  33 
34/1- 22/3 27/3  114 04/5- 08/5 36/5  34 
50/4- 16/3 31/3  115 17/4 69/4 51/4  35 
49/0- 98/3 4 116 45/4 12/5 91/4  36 
31/5 45/4 23/4  117 36/2- 19/5 32/5  37 
86/2 56/4 44/4  118 37/1 97/4 91/4  38 
68/0 57/4 54/4  119 72/1- 20/5 3/5  39 
71/0- 48/4 52/4  120 93/3- 18/5 4/5  40 
300/0- 54/4 56/4  121 45/3- 46/5 66/5  41 
65/3- 51/4 68/4  122 028/0- 47/5 47/5  42 
51/2- 58/4 7/4  123 18/2 07/5 97/4  43 
60/1- 56/4 64/4  124 85/4 23/5 99/4  44 
21/1 54/4 49/4  125 80/0 23/5 19/5  45 
96/2 49/4 37/4  126 53/4 97/4 76/4  46 
45/3 27/4 13/4  127 39/0- 62/4 64/4  47 
79/0- 73/4 77/4  128 90/6 82/4 51/4  48 
04/3- 64/4 79/4  129 17/6- 46/5 83/5  49 
66/1- 67/4 75/4  130 65/2- 42/5 57/5  50 
03/1 72/4 68/4  131 69/11 64/5 05/5  51 
51/0- 71/4 74/4  132 70/5- 70/5 05/6  52 
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72/0 77/4 74/4  133 41/5- 98/5 33/6  53 
25/0 76/4 75/4  134 15/2 94/5 82/5  54 
12/1 87/4 82/4  135 15/14 86/5 14/5  55 
28/1- 77/4 84/4  136 45/6- 76/5 16/6  56 
07/1- 00/4 05/4  137 24/8 17/6 7/5  57 
39/2 58/4 48/4  138 44/13 67/5 5 58 
14/4- 55/4 75/4  139 08/4- 64/5 89/5  59 
44/1 69/4 63/4  140 18/5 07/6 78/5  60 
64/1 78/4 71/4  141 46/2- 11/6 27/6  61 
07/3 72/4 58/4  142 105/0 19/6 19/6  62 
34/4 68/4 49/4  143 36/5 84/5 55/5  63 
75/1- 53/4 62/4  144 96/9- 77/5 41/6  64 
59/1- 51/4 59/4  145 11/1- 18/6 25/6  65 
06/2 53/4 44/4  146 51/11 05/6 43/5  66 
86/1 59/4 51/4  147 60/1- 59/6 7/6  67 
78/2- 62/5 79/5  148 64/7- 49/6 03/7  68 
76/4- 39/5 67/5  149 40/2- 27/6 43/6  69 
16/2 72/5 6/5  150 71/1 49/7 37/7  70 
31/3 76/5 58/5  151 38/0 55/3 54/3  71 
41/3 46/5 28/5  152 042/0 57/3 57/3  72 

    06/1- 60/3 64/3  73 

    06/4 82/3 68/3  74 

    48/0 94/3 93/3  75 

    86/0 03/4 4 76 

    84/1- 00/4 08/4  77 

    11/0- 00/4 01/4  78 

    22/3- 97/3 11/4  79 

    02/2-   07/4 16/4  80 

 



R² = 0.951 
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به روش ارزیابی  SR-ANNبینی شده بر حسب مقادیر تجربی برای ارزیابی مدل نمودار مقادیر پیش-(10-3شکل)

 هامتقاطع برای کل داده



به روش ارزیابی  SR-ANNبر حسب مقادیر تجربی برای ارزیابی مدل  ماندهباقینمودار مقادیر -(11-3شکل)

 هامتقاطع برای کل داده



شده  های انتخاب کننده سازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیف مدل -3-7

 RF (RF-ANN)توسط روش 

های منتخب روش کنندهاز شبکه عصبی با یک لایه پنهان و لایه خروجی و توصیف ،در این بخش

های تصادفی استفاده گردید. برای یافتن مقادیر بهینه پارامترهای موثر بر کارایی شبکه، تیداد جنگل

(train lm)مارکوات -و با دو الگوریتم آموزشی لونبرگ 10تا  2ها از ورودی
 و تنظیم بایزن 

(trainbr) ا( نتقال لگاریتم سیگموئیدlogsig( و تانژانت سیگموئید )tansig و تیداد گره از )10تا  2 

مرحله، تنظیمات مختلفی برای همه  در این داده شد. 5با گام  50تا  5و تیداد دور آموزش از 

دست آمدن بهبا  و به عنوان مییار انتخاب شد و خطای مطلق میانگین پارامترها در نظر گرفته شد

( بهترین 13-3محاسبه گردید. جدول ) خطا میانگین مربیات مقدار کمترینتنظیمات مدل بهینه 

ی توصیف 6دهد، که در آن شبکه عصبی با های به دست آمده در حین بهینه سازی را نمایش میشبکه

مارکوات و تابع -، تابع آموزشی لونبرگ10نرون در لایه پنهان، تیداد دورهای آموزش  7کننده ورودی، 

ای با این ها داراست و لاا شبکهرا نسبت به سایر شبکه MSEانتقال تانژانت سیگموئید، کمترین 

 سازی اندیس بازداری ترکیبات در نظر گرفته شود.مدل تواند به عنوان شبکه بهینه برایساختار می
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 شبکۀ عصبی مصنوعی توابع و پارامترهای بهینه-(13-3) جدول

R MSE  تیداد توصیف کننده تابع آموزش  تابع انتقال تیداد گره  نیداد دور آموزش 

 5 مارکوات-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 6 5 0406/0 980/0

 6 مارکوات-لونبرگ سیگموئید-تانژانت 7 10 0349/0 976/0

 5 تنظیم بایزن سیگموئید-تانژانت 9 20 0405/0 976/0

 5 تنظیم بایزن سیگموئید-لگاریتم 9 30 0372/0 977/0

 

 ساختار شبکه عصبی بهینه شده-3-7-1

( 14-3با توجه به نتایج به دست آمده در مرحله قبل، مشخصات شبکه عصبی مصنوعی در جدول )

 داده شده است.نشان 

 (RF-ANN)مشخصات شبکه بهینه -(14-3جدول)

 مارکوات-لونبرگ تابع آموزش 

 تانژانت سیگموئید تابع انتقال لایه پنهان

 Purelin تابع انتقال لایه خروجی 

 7 تیداد گره 

 6 کننده ورودی تیداد توصیف

 10 تیداد دور آموزشی

 MSE 349/0پارامتر 

 

 RFهای کنندهبا توصیف شبکه عصبی مصنوعی  ارزیابی مدل -3-7-2

 های سری ارزیابی استفاده از داده با  ارزیابی مدل-3-7-2-1

با  در پیش بینی اندیس بازداری RF-ANN بینی حاصل از ارزیابی مدلپیش( نتایج 15-3جدول )

بینی شده در مقابل ( نیز نمودار تغییرات مقادیر پیش12-3های سری ارزیابی و شکل )استفاده از داده

های انجام براسا  مشاهدات و ارزیابی دهد.های سری ارزیابی نشان میمقادیر تجربی را برای داده
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های سری ارزیابی دارای ضریب تییین بالاتر برای داده SR-ANNتوان استناد کرد که روش شده می

 رتر است.و بنابراین مدل ب است RF-ANNدرصد خطای کمتری به نسبت  میانگین و

 (RF-ANN)های سری ارزیابیداده با استفاده ازنتایج حاصل از مدل شبکه عصبی مصنوعی -(15-3) جدول

 شماره ترکیب مقدار واقیی شده بینی مقدار پیش درصد خطا

816/8 090/3 84/2 2 

245/4- 322/3 47/3 5 

276/4- 733/3 9/3 8 

089/6 296/4 05/4 11 

291/0 710/3 7/3 14 

053/3- 742/3 86/3 17 

144/8- 611/4 02/5 20 

798/4 988/4 76/4 23 

485/3- 381/4 54/4 26 

059/3- 205/5 37/5 29 

904/1- 257/5 36/5 34 

030/2- 211/5 32/5 37 

846/1 000/5 91/4 38 

256/3 575/5 40/5 40 

315/0- 452/5 47/5 42 

102/9 444/5 99/4 44 

484/9 528/5 05/5 51 

210/7- 873/5 33/6 53 

123/2 321/6 19/6 62 

011/5 828/5 55/5 63 

158/3 651/3 54/3 71 

593/4 733/3 57/3 72 

628/0- 133/4 16/4 80 

926/1- 109/4 19/4 91 

914/7- 281/4 65/4 99 

072/1 487/3 45/3 104 

792/0- 363/3 39/3 109 

485/1- 571/4 64/4 124 

127/0- 743/4 75/4 130 

990/3- 357/5 58/5 151 
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 ANN-RFهای ارزیابی توسط روش بینی شده برحسب مقادیر تجربی برای داده نمودار مقادیر پیش-(12-3) شکل

 

 های سری آزمون استفاده از داده با  ارزیابی مدل-3-7-2-2

اند حضور نداشته سازیهایی که در مدلبینی اندیس بازداری دادهمدل با پیش اعتبار و اهمیت

های انتخاب شده توسط کنندهتوصیف اسا های انتخاب شده برشود. بدین منظور مدلمشخص می

RF سازی استفاده نشدهکه در فرآیند مدلسری آزمون ترکیب  30بینی اندیس بازداری جهت پیش-

بازداری این ترکیبات اند، به کار گرفته شد و با استفاده از شبکه عصبی بهینه شده مقادیر اندیس 

در پیش بینی  شبکه عصبی مصنوعی نتایج حاصل از ارزیابی مدل (16-3بینی شد. جدول )پیش

بینی اندیس بازداری دهد. خطای کم در پیشهای سری آزمون را نشان میداده اندیس بازداری

ییرات مقادیر ( نمودار تغ13-3دهد. شکل)بینی مدل را نشان می ترکیبات مورد بررسی، قدرت پیش

-SRبرتری مدل  دهد.های سری آزمون نشان میبینی شده در مقابل مقادیر تجربی را برای دادهپیش

ANN نسبت به مدل RF-ANN مشهود است. 

 (RF-ANNهای سری آزمون)داده ااستفاده ازمدل شبکه عصبی مصنوعی ب ارزیابی نتایج حاصل از-(16-3) جدول

R² = 0.9356 
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 مقادیر تجربی

 شماره ترکیب مقدار تجربی شدهبینی  مقدار پیش درصد خطا

324/1- 743/2 78/2 3 

189/4- 755/3 92/3 6 

300/7 292/4 4 9 

908/3- 747/3 9/3 12 
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های داده از سریبا استفاده اندیس بازداری برحسب مقادیر تجربی  یبینی شده نمودار مقادیر پیش-(13-3) شکل

 ANN-RFآزمون توسط روش 

 

R² = 0.9327 
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 مقادیر تجربی

529/2 752/3 66/3 15 

042/3- 761/3 88/3 18 

099/2 563/4 47/4 21 

215/4- 396/4 59/4 24 

085/1 023/5 97/4 27 

618/1 070/5 99/4 30 

025/1 111/5 06/5 31 

152/2 995/4 89/4 32 

819/1- 125/5 22/5 33 

380/13 113/5 51/4 35 

321/4 122/5 91/4 36 

648/2- 510/5 66/5 41 

353/7- 160/5 57/5 50 

567/2 595/6 43/6 69 

351/0 692/3 68/3 74 

375/1- 112/4 17/4 85 

104/5- 260/4 49/4 96 

341/6- 448/4 75/4 97 

303/5- 399/3 59/3 101 

442/2- 297/3 38/3 110 

094/3 659/4 52/4 120 

787/2- 685/4 82/4 130 

101/1- 579/4 63/4 140 

795/2 615/4 49/4 143 

007/2- 527/4 62/4 144 

640/5- 284/5 6/5 150 



93 
 

 ماندهارزیابی مدل توسط نمودار خطای باقی -3-7-2-3

 هایسری برای مانده بر حسب مقادیر تجربی،خطای باقی های( نمودار15-3( و )14-3) هایشکل

حاکی از ها حول محور افقی دهد. توزیع متقارن دادهنشان می RF-ANN در مدلزیابی را رآزمون و ا

 .شودمشاهده می عدم وجود خطای سیستماتیک است.

 

 

 (RF-ANN)آزمون  سری های مانده برحسب مقادیر تجربی برای دادهنمودار خطای باقی_(14-3) شکل

 



 (RF-ANN)ارزیابی  سری های مانده برحسب مقادیر تجربی برای دادهنمودار خطای باقی_(15-3) شکل



  توسط روش ارزیابی متقاطع RF-ANN ارزیابی مدل -3-7-2-4

به کار رفته است، تکنیک ارزیابی  ANNشده توسط  هئاکه برای ارزیابی مدل ارهایی از دیگر روش

شده است. این  هئا( ار16-3( و شکل )17-3باشد که نتایج حاصل از این روش در جدول )متقاطع می

کار به اما در مقایسه با ارزیابی متقاطع کند،ی مدل طراحی شده را بیان مینتایج تیمیم پایری بالا
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( 17-3در شکل ) تری را داراست.درصد خطا بیشتر و ضریب تییین پایین SR-ANN گرفته شده در

تجربی مورد بررسی ترسیم شده است که تمرکز نقاط به سمت  مقادیرمانده بر حسب مقادیر باقی

 .وجود خطای سیستماتیک در مدل است دهنده عدممحور صفر، نشان

 با استفاده از ارزیابی متقاطع ANN-RFنتایج حاصل از ارزیابی مدل -(17-3) جدول
بینی مقدارپیش درصدخطا بینی مقدارپیش درصدخطا .NO مقدارتجربی   .NO مقدارتجربی 

805/1  235/4  16/4  81 510/12  690/3  28/3  1 

435/3  240/4  ¼ 82 762/9  117/3  84/2  2 

482/4  179/4  4 83 279/6-  605/2  78/2  3 

380/4  185/4  01/4  84 170/6-  730/2  91/2  4 

536/1-  105/4  17/4  85 348/2-  388/3  47/3  5 

243/1-  118/4  17/4  86 697/0-  892/3  92/3  6 

364/2-  022/4  12/4  87 419/5  963/3  76/3  7 

501/0  070/4  05/4  88 641/2-  796/3  9/3  8 

065/5  307/4  ¼ 89 965/4  198/4  4 9 

375/3-  096/4  24/4  90 907/6  415/4  13/4  10 

550/3-  041/4  19/4  91 893/3  207/4  05/4  11 

975/0  291/4  25/4  92 743/2-  792/3  9/3  12 

138/6-  373/4  66/4  93 519/2  793/3  7/3  13 

893/5-  432/4  71/4  94 443/1  753/3  7/3  14 

395/3-  405/4  56/4  95 404/6  894/3  66/3  15 

109/4-  305/4  49/4  96 515/1  876/3  73/3  16 

792/2-  617/4  75/4  97 162/3-  737/3  86/3  17 

576/4-  513/4  73/4  98 795/3-  732/3  88/3  18 

225/7-  313/4  65/4  99 841/0  668/4  63/4  19 

578/4-  446/4  66/4  100 625/6-  687/4  02/5  20 

289/4-  435/3  59/3  101 637/3  632/4  47/4  21 

510/0-  462/3  48/3  102 756/3  637/4  47/4  22 

596/1  525/3  47/3  103 981/4  997/4  76/4  23 

560/3  572/3  45/3  104 523/2-  474/4  59/4  24 

0275/0-  449/3  45/3  105 397/2  536/4  43/4  25 

009/3-  317/3  42/3  106 0614/0-  537/4  54/4  26 

323/14-  444/3  02/4  107 889/0  014/5  97/4  27 

676/4  454/3  3/3  108 238/1-  543/4  6/4  28 

647/0-  368/3  39/3  109 186/3-  198/5  37/5  29 

224/1-  338/3  38/3  110 524/2  115/5  99/4  30 

397/1-  283/3  33/3  111 812/0  101/5  06/5  31 

083/5  457/3  29/3  112 827/2-  751/4  89/4  32 
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131/0-  335/3  34/3  113 038/2-  113/5  22/5  33 

423/0-  256/3  27/3  114 939/2-  202/5  36/5  34 

550/6  526/3  31/3  115 697/14  172/5  51/4  35 

977/4  199/4  4 116 319/4  122/5  91/4  36 

272/10  664/4  23/4  117 218/2-  201/5  32/5  37 

437/0-  420/4  44/4  118 789/4  145/5  91/4  38 

535/1-  470/4  54/4  119 856/1-  201/5  3/5  39 

586/1  591/4  52/4  120 994/0-  346/5  4/5  40 

834/2  689/4  56/4  121 044/4-  431/5  66/5  41 

717/1-  599/4  68/4  122 570/3-  274/5  47/5  42 

605/0  728/4  7/4  123 268/0-  956/4  97/4  43 

590/2-  519/4  64/4  124 947/6  336/5  99/4  44 

318/2  594/4  49/4  125 129/0  196/5  19/5  45 

963/5  630/4  37/4  126 554/1-  685/4  76/4  46 

999/5  377/4  13/4  127 547/0-  614/4  64/4  47 

5/0-  746/4  77/4  128 948/2  642/4  51/4  48 

503/5-  526/4  79/4  129 610/9-  269/5  83/5  49 

554/0-  723/4  75/4  130 166/7-  170/5  57/5  50 

234/0  690/4  68/4  131 348/9  522/5  05/5  51 

683/1-  660/4  74/4  132 239/2-  914/5  05/6  52 

301/0  725/4  74/4  133 621/6-  910/5  33/6  53 

020/2-  654/4  75/4  134 381/3-  623/5  82/5  54 

437/3-  654/4  82/4  135 174/14  868/5  14/5  55 

915/0-  795/4  84/4  136 606/2-  999/5  16/6  56 

893/3  207/4  05/4  137 662/6  079/6  7/5  57 

447/3  634/4  48/4  138 699/20  034/6  5 58 

647/3-  576/4  75/4  139 167/1  958/5  89/5  59 

706/0-  597/4  63/4  140 156/0  789/5  78/5  60 

732/0  744/4  71/4  141 803/6-  843/5  27/6  61 

689/2  703/4  58/4  142 600/1-  090/6  19/6  62 

390/3  642/4  49/4  143 139/4-  320/5  55/5  63 

338/4-  419/4  62/4  144 231/13-  561/5  41/6  64 

643/4-  376/4  59/4  145 072/13  067/7  25/6  65 

495/4  639/4  44/4  146 410/8  886/5  43/5  66 

308/5  749/4  51/4  147 192/3-  486/6  7/6  67 

894/8-  278/5  79/5  148 523/4-  711/6  03/7  68 

923/4-  390/5  67/5  149 177/2  570/6  43/6  69 

099/5-  314/5  6/5  150 381/20-  867/5  37/7  70 

912/4-  305/5  58/5  151 679/2  634/3  54/3  71 

587/0-  248/5  28/5  152 767/3  704/3  57/3  72 
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    827/1-  573/3  64/3  73 

    627/1-  620/3  68/3  74 

    273/0-  919/3  93/3  75 

    150/1-  953/3  4 76 

    274/3-  946/3  08/4  77 

    607/5  234/4  01/4  78 

    091/4  278/4  11/4  79 

    208/1-  109/4  16/4  80 

 



به روش ارزیابی  RF-ANNبینی شده بر حسب مقادیر تجربی برای ارزیابی مدل نمودار مقادیر پیش-(16-3شکل)

 هامتقاطع برای کل داده



به روش ارزیابی متقاطع  RF-ANNمانده بر حسب مقادیر تجربی برای ارزیابی مدل نمودار مقادیر باقی-(17-3شکل)

 هابرای کل داده



 ارائه شده با استفاده از پارامترهای آماری های مدلمقایسۀ  -3-8

ها مدلای برای ارزیابی ترهای آماری مقادیر تییین کنندهپارام همانطور که در مباحث قبل بیان شد،

ی پارامتر آماری عنوان شده جهت ارزیابی توانایی پیشگویی مدل هفت (19-3) جدولمطابق  هستند.

توجه به شد. با بردهبه کار جنگل تصادفیو  RF-ANNو  SR-ANN هایهای ساخته شده به روش

R² = 0.8998 
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بزرگتر و خطای استاندارد کوچکتر سری آزمون و تییین  (، ضرایب19-3نتایج موجود در جدول )

 بینی اندیس بازداری نشان می، برتری روش شبکه عصبی مصنوعی در پیشSR-ANNارزایابی برای 

 . اند شده محاسبه6-3-2در بخش شده دادهاین پارامترها طبق روابط توضیح  دهد.

 ارزیابی و آزمون هایدادهمحاسبۀ پارامترهای آماری برای -(19-3) جدول

 R2 PRESS MSE SEP MAE REP% MRE F FIT پارامترآماری

SR-ANN 

971/0 سری ارزیابی  657/0  0219/0  148/0  104/0  218/3  267/2  

680/651  40/7  
958/0 سری تست  724/0  0241/0  155/0  1034/0  423/3  285/2  

RF-ANN 

935/0 سری ارزیابی  497/1  049/0  223/0  176/0  856/4  807/3  
875/224  40/4  

932/0 سری تست  218/1  0406/0  201/0  160/0  441/4  497/3  

RF 946/0 سری تست  939/0  0313/0  177/0  117/0  899/3  751/2  322/361  02/7  

 

 تصادفی-Yارزیابی مدل با استفاده از  -3-9

شود. در ها انجام میاین تکنیک ارزیابی مدل با هدف بررسی هر گونه ارتباط تصادفی بین داده

این آزمون مقادیر تصادفی از متغیر وابسته تولید گردید. اگر مدل اصلی هیچگونه ارتباط تصادفی 

های پاسخ با QSPRبین مقدار ضریب تییین مدل اصلی و مدل نداشته باشند، تفاوت قابل توجهی 

رای سری تصادفی ب-Yتصادفی توسیه یافته وجود دارد. نتایج حاصل از چندین بار اجرای آزمون 

های سری ارزیابی و آزمون  تصادفی برای داده-Yنیز آزمون و  SR-ANNروش  در آزمون و ارزیابی

آورده شده است. مقادیر کوچک ( 21-3( و )20-3های )به ترتیب در جدولRF-ANN روش در 

شبکه ل توسیه یافته توسط ( بیانگر عدم وجود ارتباط یا وابستگی ساختاری در مدR²ضریب تییین )

کوچکتر است و تاییدی بر بهتر  R²مقادیر  SR-ANNشود در روش که مشاهده میهمانطور باشد، می

 باشد.می RF-ANNنسبت به  بودن این روش
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 (SR-ANN)در روش  تصادفی-Y اجرابار  10بید از  آزمونارزیابی و  سری هایدادهبرای  𝑅2مقادیر -(20-3) جدول

 تکرار آزمونسری  ارزیابیسری 

0383/0 0064/0 1 

0743/0 0055/0 2 

0016/0 0683/0 3 

0191/0 0077/0 4 

00002/0 0117/0 5 

0281/0 0007/0 6 

0002/0 0025/0 7 

0399/0 0053/0 8 

0584/0 0016/0 9 

031/0 0155/0 10 


 (RF-ANN)در روش  تصادفی-Y اجرابار  10ارزیابی و آزمون بید از  سری هایبرای داده 𝑅2مقادیر -(21-3) جدول

 تکرار آزمونسری  ارزیابیسری 

0330/0 0014/0 1 

00006/0 0056/0 2 

0221/0 122/0 3 

0062/0 0720/0 4 

138/0 0320/0 5 

0008/0 0066/0 6 

0529/0 0421/0 7 

0278/0 00127/0 8 

0229/0 00032/0 9 

0609/0 0201/0 10 

 

3-10-MARS 

ی ابتدا کل داده کارمار  ابتدا باید پارامترهای موثر بهینه شوند، برای انجام اینسازی توسط برای مدل

و مقادیر مربوط  اندترکیب( تقسیم بندی شده 122ترکیب( و سری آموزش ) 30ها به دو سری آزمون)

کننده به عنوان متغیر مستقل و مقادیر اندیس بازداری به عنوان متغیر وابسته منسوب توصیف 192به 

برای برازش مدل مار ، همانطور که ذکر شد، پارامتری کلیدی این روش یینیی تییداد توابیع     شدند.

( به 18-3نتایج جدول ) 50تا  5از  nkباید بهینه شود. با در نظر گرفتن  nkیینی رو پایه در گام پیش

 nkم بیا  همگا R-Square و MSEمقادیر  nkبا تغییر  ،(18-3با توجه به جدول ) دست آمده است.

هیا  تغیییری در آن  nkکنند، در ابتدا این تغییر قابل محسو  اسیت امیا بیا افیزایش بیشیتر      تغییر می
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((. به همین ترتیب میدل بهینیه   18-3شوند )با توجه به شکل )شود تا جایی که ثابت میاحسا  نمی

مقدار اعتبیار  و کمترین  (R-squareکه دارای بیشترین مقدار ضریب تییین) ی استمدل انتخاب شده

شود. این مدل براسیا  اینکیه ییک میدل بهینیه در      حاصل می =25nk( با تنظیمات GCVسنجی)

هیای آمیوزش ایجیاد    را بیرای داده  𝑅2شود بالاترین باشد، مشاهده می ساز میهای مدلمجموعه داده

آزمیون بیا مقیدار ضیریب تیییین       سری هایبرای داده شود، اماکرده و به عنوان مدل برتر شناخته می

بینی شده با مقدار واقیی تطابق زیادی ندارند روش ( که مقدار پیش19-3و با توجه به شکل ) 914/0

MARS های آزمون ایجاد نکرده است.برازش خوبی برای داده 

 nkتلف های آزمون و آموزش براسا  مقادیر مخبرای داد R-square ،GCV ،RSS ،MSE مقادیر-(18-3) جدول

Testset Training set 

MSE R-squre GCV MSE R-squre nk 

0541/0 930/0 0509/0 0452/0 940/0 5 

0425/0 944/0 0345/0 0266/0 964/0 10 

0569/0 918/0 0266/0 0175/0 976/0 15 

0651/0 906/0 0223/0 0135/0 982/0 20 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 25 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 30 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 35 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 40 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 45 

0587/0 914/0 0219/0 0117/0 984/0 50 

nk
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 (nk)پایهرحسبتوابعبمیانگینخطاینمودار-(18-3)شکل
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 رو به صورت زیر است:پسو  رومدل نهایی مار  بید از طی مراحل پیش

Y=4.78+0.53h(X3V-3.93)-0.82h(PJI3-0.79)-0.045h(4.87-LBW)-0.157h(LBW-

4.87)+0.28h(0.822-AROM)-13.94h(AROM-0.822)-0.24h(4.169-RDF040V)-0.076h(RDF040V-

4.16)-0.12h(1.554-RDF115e)-0.58h(RDF11e-1.55)-2.66h(0.029-Mor19m)-0.46h(Mor19m-

0.029)+3.3h(0.154-Mor11p)-0.14h(15.06-PCWTe)-0.11h(4-F04CS)+0.14h(F04CS-4) 

 که در آن 

ℎ(𝑢) = 𝑢+ = {
𝑢                   اگر 𝑢 > 0

 در غیر اینصورت              0
 

 وسیله نمودارهای مقادیر پیش ( به20-3( و )19-3های )توان در شکلرا می MARSعملکرد مدل 

انجام  هابرازش بهتری را به داده MARSتوان گفت مدل که می شده در مقابل مقادیر پاسخ دید.بینی

 داده است

 

 سری آزمون هایداده مار  برای روش توسطبرازش داده شده  مقادیر نمودار مقادیر پاسخ در مقابل-(19-3شکل)
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 سری آموزش هایداده مار  برایروش توسط برازش داده شده  مقادیر نمودار مقادیر پاسخ در مقابل-(20-3شکل)



توسط  شده انتخاب های کننده توصیفبا مجموع  سازی مدلنتیجه گیری  -3-11

 گامبهگامرگرسیون 

تواند امکان پایر است. این فاکتور زمانی می 𝑅2های مختلف به کمک فاکتور ارزیابی عملکرد مدل

بینی شده محاسبه ها را تییین نماید که بین مقادیر مشاهده شده و مقادیر پیشارزش رجحانی مدل

 داریین مینیدهد. بیشترین ضریب تیها را نشان میمزیت نسبی مدل 𝑅2شوند. توجه به مقادیر 

و  MARSها به ترتیب نماید بنابراین، ارزش رجحانی روشروش را میرفی می و کارآمدترین بهترین

SR-ANN  وRF و RF-ANN انتخاب 938/0، 944/0 ،971/0، 984/0با میزان ضرائب تییین 

ارتباط بین  (19-3( و )18-3و) (12-3) و (11-3( و )6-3( و )5-3( و )3-3های )گردد. شکلمی

گانه تحقیق براسا  ضریب تییین را نشان چهارهای بینی در مدلمقادیر مشاهده شده و مقادیر پیش

بینی بیشتر و منطبق بر نتایج مشاهده شده ها هرچه نتایج پیشدهد. در مقایسه کارایی این مدلمی

بدست آمده برای این مدل  MSEنین مقدار و همچ تری برخورددار استباشد مدل از کارایی مطلوب

 با میزانRF-ANN و RF و SR-ANNو  MARSها به ترتیب روشها به این شرح است. 

 گردد. می انتخاب 0406/0 ،0241/0،0313/0 ،0117/0 میانگین مربیات خطا
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 منتخب و خاصیت مورد نظر های کننده توصیفبررسی ارتباط بین  -3-12

کننده که به عنوان توصیف MARSهای وارد شده در مدل کنندهتوصیف بیضی از بخشدر این 

اجمالی روی اثرات این  بررسیبه  که ،آورده شده است شودنیز محسوب می SR-ANNورودی در 

بیانگر  هاکنندهاز این توصیف هرکدام .پرداخته شده استها بر خاصیت ترکیبات مورد مطالیه متغیر

 باشند.و سه بیدی ترکیبات مورد بررسی میخصوصیت دو بیدی، هندسی 

 2D frequency finger printsهای کننده توصیف-3-12-1

فرکیانس کیه بیه     اثرانگشت کننده توصیف .کند میهارا بررسی  مولکولاندازه  ها کننده توصیفاین 

مسیتقیم   طیور  بهرا  ها اتماندازه  می پردازد، ها اتمبررسی مجموع فرکانس دو اتم در فاصله هندسی آن 

را در فاصیله ای   S-Cکه فرکیانس   F04CS اثرانگشت های کننده توصیفاز میان  که ،کند میبررسی 

 .]52[میدهدهندسی نشان 

 Topologicalهای  هتوصیف کنند-3-12-2

ها هر نقطه نشان دهندۀ در این گراف .باشد می مولکولبر اسا  نمایش گراف  کننده توصیفاین 

 . میمولا در گرافباشد می ها اتمیک اتم بوده و خطوط بین نقاط نیز نشان دهندۀ پیوند شیمیایی بین 

 اندازه، ساختمان، اطلاعاتی راجع به کننده توصیف. این دهد میاتم هیدروژن را نشان ن مولکولیهای 

در اختیار ما  مولکولی موجود در یک ها اتمو نوع  ها اتمنحوۀ اتصال  شاخه دار شدن، تقارن، شکل،

امکان پایر  مولکولبه سادگی از روی ساختمان دو بیدی  کننده توصیفمحاسبۀ این  .دهند میقرار 

 .[53است] PW3 ها کننده توصیفاز میان این  .باشد می

 3D MORSE های هتوصیف کنند -3-12-3

 که. دهند میتفرق الکترون نشان  بر اسا را  مولکولبیدی  3ساختار  کننده توصیفاین 

 .[53شود]را شامل می Mor29m وMor19m ها کننده توصیف
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 RDF 1 های کننده توصیف -3-12-4

را بیه احتمیال ییافتن     اتیم  Nتیابع توزییع شییاعی ییک ترکییب شیامل        توانید  میی  کننده توصیفاین 

بیه دلییل    هیا  کننیده  توصییف اهمییت ایین    .ارتبیاط دهید   rیک اتیم درییک حجیم کیروی بیا شییاع       

 ،RDF115e یهیا  کننیده  توصییف از مییان ایین    .باشید  میی هیا   مولکیول در  هیا  اتیم اختلاف در توزیع 

 .[53]دیده شده است

 Charge های هکنند توصیف -3-12-5

های بین مواد از نظر ماهیّت، الکتروستاتیکی یا کووالانسی با توجه به تئوری کلاسیک، برهم کنش

های الکتروستاتیک است. کنشالکتریکی در ملکول به عنوان نیروی پیش برندۀ برهم ربااست. تغییرات 

باشد. علامت منفی آن در مدل، می، شاخص دو قطبی محلی PCWTe کنندهاز جملۀ این توصیف

دهد و به عنوان یک های الکتروستاتیک بین بازدارنده و ملکول هدف را نشان میکنشاهمیت برهم

 .]54[رودهای الکتروستاتیک به کار میکنشگیری میزان این برهماندازهشاخص برای 

 GATAWAY 2 های کننده توصیف -3-12-6

ها در یک ملکول به راحتی قابل محاسبه هستند. ها با توجه به مختصات فضایی اتمکنندهاین توصیف

های هندسی و کنندۀ ویژگیبیانشوند و تیریف می  3براسا  ماتریس قدرت نفوذها کنندهاین توصیف

تقسیم  Rو  Hبه دو زیر مجموعۀ  GATAWAYهای کنندهها هستند. توصیفتوپولوژیک ملکول

 شوند. می

 شود.با رابطۀ زیر بیان می  4 (MIMماتریس نفوذ یا ماتریس تاثیر ملکول )

                                                           
1
 Radial distribution function 

2
 Geometry, Topology, and Atom-weights Assembly 

3
 Leverage matrix 

4
 Molecular influence matrix 
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𝐻 = 𝑀. (𝑀𝑇 . 𝑀)−1. 𝑀𝑇  (1-3رابطه)  

ییک   Hماتریس قدرت نفوذ است.  Hو   1ماتریس ترانهادهبه مینای  Tماتریس مختصات اتمی،  Mکه 

ها نام دارند که هر لوریج Hهاست. عناصر قطری ماتریس تیداد اتم Aاست که  A*Aماتریس متقارن 

 فاصله به صورت زیر تیریف می شود-یک بیانگر ماتریس تاثیر

𝑖𝑗[𝑅](2-3رابطه) = [
√ℎ𝑖𝑖.ℎ𝑗𝑗

𝑟𝑖𝑗
]𝑖𝑗  𝑖 ≠ 𝑗                                                                      

 ℎ𝑖𝑖 قطری این ماتریس صفر است. سه فاصله آن دو است. عناصر  𝑟𝑖𝑗و  jو  iهای دو اتم لوریج ℎ𝑗𝑗 و 

در این  uسازی به کار گرفته شده است. از این کلا  در مدل H6mو  R2mو  R6uکننده توصیف

 .]54[اندها محاسبه نشدهها با ویژگی خاصی از اتمدهندۀ آن است که آنها نشانکنندهتوصیف

 

 connectivity indicesهای کنندهتوصیف-3-12-7

X3v ای از ها دستههای ارتباط مولکولی است. این اندیسای از گروه اندیسکنندهتوصیف

ای شدن مورد ساختمان، اندازه و میزان شاخههای توپولوژیکی هستند که اطلاعاتی در کننده توصیف

دهند. جهت های موجود در یک مولکول را در اختیار قرار میها و نوع اتمی اتصال اتممولکول، نحوه

ها ابتدا باید ساختار مولکول را با استفاده از تئوری گراف شیمیایی رسم کنندهی این توصیفمحاسبه

 نمود.

توسط  1976ارائه شدند و سپس در سال  1975در سال  2وسیله راندیکهها اولین بار باین اندیس

 ( قابل محاسبه هستند: 3-3ی )ها با رابطهکنندهاصلاح گردیدند. این توصیف 3هال

                                                           
1
 Transpose  

1
- Randic 

2
- Hall 
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vکه در این رابطه 
kاتم  1، درجه رأ  ظرفیتkی زیر ام در گراف مولکولی است و به شکل رابطه

 شود: تیریف می

(3-4)                                                                    
 1
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k ،vعدد اتمی اتم  Zکه در آن 
kZ ی ظرفیت اتم های لایهتیداد الکترونk  وhk های تیداد اتم

 است. kغیر هیدروژنی  هیدروژن متصل به اتم

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
3
- Valence vertex degree  
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 نتیجه گیری:-3-13

 از وسییی دسته اندیس بازداری بینی پیش جهت خاصیت-ساختار کمی ارتباط مطالیه شده ارائه کار در

 با را ارتباط بیشترین که آنها ترین مناسب و ایجاد یهای کننده توصیف ابتدا شد. در انجام آلی ترکیبات

 هایی از جملهبه روش و گردیدند انتخاب گامبهرگرسیون گام روش کمک به داشتند اندیس بازداری

 دارای شده ایجاد شد. مدل ایجاد مناسب مدل جنگل تصادفی و شبکه عصبی مصنوعی و مار 

 هندسی، توپولوژیکی، جمله از گوناگون های دسته از ها هکنند توصیف این که باشد می کنندهتوصیف

اندیس  بینی پیش قدرت که شد ایجاد مدلی ها کننده توصیف این از استفاده با .باشند می ....و ساختاری

 ارزیابی جمله از مختلف هایروش از استفاده با هامدل اینبیضی از داشت.  را مشابه ترکیبات بازداری

 شده ارائه های مدل که داد نشان مختلف آماری پارامترهای گرفت و همچنین قرار ارزیابی مورد متقاطع

 جهت توان می روش این از ضمن در .قرارگیرد ترکیبات سایر اندیس بازداری بینی پیش جهت تواند می

 .نمود استفاده فیزیکوشیمیایی خواص سایر بینی پیش و سازی مدل
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 آینده نگری:

  ند توان میتوسیه یافته  و غیر خطی خطی های مدلدهد که تحقیق نتایج نشان میدر این

انیدیس  نظیر ) خاصییت میورد    بینیی  پییش و  سیازی  میدل موفق برای  های روش عنوان به

 مورد مطالیه به کار روند. یبات( ترکبازداری

 ییا سیایر خیواص    انیدیس بیازداری   بینیی توان برای پیشهای تصادفی را میروش جنگل 

 استفاده نمود اند شدهکه هنوز سنتز ن دیگر ترکیبات

 کننده عنوان روش انتخاب توصیفگام که در این تحقیق بهبهعلاوه بر روش رگرسیون گام

های انتخاب متغییر ماننید اجتمیاع مورچگیان و     توان از سایر روشاستفاده شده است می

 ریزی پیاپی استفاده کرد.و طرح CDFSراهبرد 

 های خطی دیگر مانند حداقل مربییات جزئیی و آنیالیز اجیزای اصیلی را      ز روشتوان امی

 دست آمده را باهم مقایسه کرد.های تصادفی کرد و نتایج بههای جنگلجایگزین روش
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Abstract  

Generally, the amount of sulfur in crude oil, depending on its source, varies from 0.25 

to about 7.89 of Weight percent. Generally sulfur is observed both organic and 

inorganic forms in crude oil. In addition to elemental sulfur more than 200 sulfur 

organic compounds are identified in the oil, which contains sulfides, Thiols or 

mercaptans, thiophene, which theophany, and di-benzoate molecules are much more 

complex. These compounds are known as persistent contaminants. In addition, these 

compounds are carcinogenic. Various methods, such as gas chromatography, have been 

proposed to segregate and identify these compounds, which inhibition index compares 

with standards. Therefore, the inhibition index of a soluble is an important parameter 

that can be used to identify sulfur heterocyclic aromatic compounds. But on the other 

hand, these methods are costly and time-consuming. By applying chemo metrics 

methods, prediction of inhibitory index of compounds is plausible (PASHs) and by 

using random forest methods (RF) and MARS methods and the artificial neural network 

SR-ANN and RF-ANN we predicted the inhibitory effect of these compounds. The 

results indicate that the use of the mentioned statistical method has a good potential to 

predict the empirical inhibitory index of these compounds, which R
2
 results from RF 

and MARS and SR-ANN and RF-ANN methods are 0/944and 0/984, 0/971and 0/932 

respectively.  

Keywords: Chemometrics, Random forest, MARS, Artificial Neural Network, 

Inhibition Indices (index), Aromatic heterocyclic sulfur compounds 
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