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 (  مقدمه  1

  زمان بازداري(   1-1  

  زمان بازداری ،يکی از پارامترهای مهم در شناسايی ترکيبات مختلف از جمله ترکيبات آلی      

بدست می آيند.  اطلاعات حاصل از کروماتوگرافی گازیترکيبات می باشد که بطور معمول توسط 

ه سعی خواهد شد تا ژترکيبات آلی است.در اين پرور مهم برای شناسائی زمان بازداری يك پارامتر بسيا

با استفاده از روش های کمومتری مدلی ارائه شود که بتوان توسط آن پارامتر زمان بازداری را پيش 

 بينی نمود.

 ( مروري بر روش هاي کمومتريکس   1-2       

ديد، حفظ محيط زيست برای درك مکانيسم فرآيندهای مختلف شيميايی، کشف و توسعه مواد ج     

و زمينه های ديگر شيمی هنوز توانايی حل مسائل به طور کامل وجـــود ندارد و برای عملی کردن 

در گرو صرف هزينه های  انجام آنهابعضی از مسائل نياز به سيستم های بسيار پيچيده ای می باشد که 

باتی کمومتريکس می توانند بسيار و مطالعات گسترده است. در جهت حل اين مشکل، روشهای محاس

تحت عنوان کمومتريکس ياد می  ،مفيد باشند . تجزيه و تحليــل آماری و رياضی داده های شيميايی

[. به عبارتی کمومتريکس يك روش کارآمد برای خلاصه کردن اطلاعات مفيد از يك سری 1شود ]

بخشيدن فرآيندهای  داده مشخص و پيش بينی سری ديگر داده هاست. هدف کمومتريکس، بهبود

اندازه گيری و استخراج اطلاعات شيميايی مفيدتر از داده های اندازه گيری شده فيزيکی و شيميايی می 

به کار گرفته شد  1792[ در سال 3] 1[. کمومتريکس اولين بار توسط دانشمند سوئدی به نام ولد2باشد ]

 [.4توسعه داده شد ] 2و توسط کووالسکی

                                                 
1 – Wold       
2 – Kowalski 
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ی کمومتريکس بيان شده است که غالباًًً در متــن های تجزيه ای به کار می چندين تعريف برا 

 روند. يکی از جامع ترين تعاريف به صورت زير است:

کمومتريکس شاخه ای از شيمی است که از رياضی و آمار و منطق استفاده می کند برای  

ثر اطلاعات شيميايی قابل اينکه: الف( فرآيندهای تجربی بهينه را طراحی و انتخاب کند، ب( حداک

های  حصول را از تحليل اطلاعات شيميايی فراهم کند و پ( بتوان اطلاعات بيشتری در مورد سيستم

 [.5شيميايی بدست آورد ]

کمومتريکس مجموعه ای از يك سری قواعد شيميايی است که با استفاده از رياضی، آمار و  

سازی فرآيندها و آزمايشات و لات، بهينه کردن و مدکامپيوتر در عرصه های ارزيابی و تفسير اطلاع

استخراج حداکثر اطلاعات شيميايی از داده های تجربی به ما کمك می کند. به طور کلی می توان 

 گفت کمومتريکس، علم استفاده از کامپيوتر، رياضی و آمار در شيمی می باشد.

به سرعت توسعه پيدا کرده کمومتريکس به عنوان يك شاخه علمی جوان در دو دهه اخير  

است. اين رشد سريع مديون پيشرفت دستگاههای هوشمند و خــــودکار آزمايشگاهــــــی و همچنين 

امکان استفاده از کامپيوترهای قدرتمند و نرم افزارهای ساده است. بنابراين کمومتريکس به عنوان يك 

قرار گرفته است.  می تجزيه مورد استفادهوسيله در همه قسمتهای شيمی و به طور زيادی در زمينه شي

دان تجزيه به صورت فزاينده ای به استفاده از روشهای آماری و رياضی در کارهای امروزه يك شيمي

 [.6روزمره اش به کمومتريکس نياز پيدا می کند ]

امروزه کمومتريکس در شاخه های مختلف شيمی مورد استفاده قرار گرفته است که برخی از  

 عبارتند از: کنترل فرآيندها، تجزيه و تحليل و شناخت الگوها، پردازش علائم، بهينه کردن شرايطآنها 

. يکی از زمينه های مهم کاربرد کمومتريکس در مطالعاتی است که خواص مولکول هــــا را به [9]

اشی از دانان فعاليت ها و خواص يك ترکيب نی آنها نسبت می دهد. از نظر شيميويژگی های ساختار

ويژگی های ساختاری آن است. اين نوع از مطالعات به بررسی کمی ارتباط ساختمان با فعاليت، 

QSAR و همچنين بررسی کمی ارتباط ساختمان با ويژگی ،(QSPR) معروف می باشد. هدف از ،
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ی پيدا کردن رابطه ای است که بين رفتار فيزيکو شيميايی يك مولکول با پارامترها QSARمطالعات 

 ساختاری آن وجود دارد.

های  ها و ويژگی نتايج اين مطالعات علاوه بر شفاف سازی نحوه ارتباط بين خواص ملکول 

های مشابه  های جديد براساس رفتار مولکول ساختمانی آنها به پژوهشگران در پيش بينی رفتار مولکول

 استفاده قرار می گيرند روشکمك می کند. به مجموعه ابزارها و روشهايی که به اين منظور مورد 

های پارامتری گويند. در روش های پارامتری سعی می شود بين يك سری توصيف کننده های 

مولکولی با فعاليت يا خاصيت مورد نظر ارتباط منطقی برقرار نمايند. توصيف کننده های مولکولی که 

ی مختلف ساختاری مولکول را به به اين منظور استفاده می شوند، مقادير عددی می باشند که جنبه ها

های پارامتری در مطالعات  طور کمی نشان می دهند. مقاله های فراوانی در مورد استفاده از روش

QSAR :تا کنون منتشر شده اند. برخی از مقالات منتشر شده در اين زمينه به قرار زير است 

و همکارانش  1ی توسط گيلابرتخواص سمی برخی از ترکيبات با کروماتوگرافی مايسلپيش بينی  -

 [.8] 2001در سال 

 [.7همکارانش ]و   2مطالعه  يك سری از آنالوگ های فنوکسی تك استخلافی ارتو توسط فوماگالی -

الکلی  –در حلالهای آبی  مشتقات بنزوئيك اسيد مدلسازی و پيش بينی تحرك الکتروفورتيك -

 .[10کارانش ]و هم 3مختلف در الکتروفورز موئينه توسط فاطمی

 

 

 

 

 

 

 1. Gillabert       2.  Fumagalli  

 3. Fatemi  
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پيش بينی انديس بازداری يك سری از ترکيبات سمی در کروماتوگرافی گازی توسط گرکانی نژاد  -

 .[11و همکارانش ]

 روش هاي پارامتري ( 1-3       

و پيش بينی فعاليتهای روشهای پارامتری، مجموعه تکنيکهايی است که برای مدل سازی  

مولکولی مورد استفاده قرار می گيرند. با استفاده از اين روش ها می توان ارتباط منطقی بين فعاليت يا 

خاصيت موردنظر با تعدادی از توصيف کننده های مولکولـی برقرار نمود. توصيف کننده های 

 طور کمی بيان می کنند.  معمولاًًً از مولکولی، متغيرهای مستقلی هستند که ويژگی های  مولکول را به 

 روش رگرسيون خطی چندگانه جهت ايجاد اين روابط استفاده می شود.

در رگرسيون خطی چندگانه، ارتباط بين توصيف کننده ها به عنوان متغير مستقل و فعاليت يا  

ای به صورت يك متغير وابسته در قالب يك معادله رياضی طرح ريزی می شود. روش ه ويژگی

نرم افزارهای  آماری    آماری در مورد ارتباط بين متغيرهای وابسته و مستقل کاربرد وسيعی دارند و

متفاوتی  جهت  تسريع  و سهولت  انجام  عمليات  محاسباتی  مورد  استفاده  قرار می گيرند. بعد از 

ادلات خطی ارتباط معرفی متغيرهای مستقل و وابسته، براساس روش های رگرسيون خطی چندگانه، مع

 .[12دهنده بين اين دو متغير ايجاد می گردد. شکل کلی اين معادلات خطی به صورت زير می باشد ]

  

                     (1) 

مقادير عددی توصيف  ixمقدار ثابت )عرض از مبدا(،  0a، فعاليت يا ويژگی ،  y،که در اين معادله

 .می باشد تعداد توصيف کننده ها nضرايب رگرسيون و  an  تا 0aايب ضر ،کننده ها 

قابل ذکر است که متغيرهای مستقل براساس اصول علمی که انتظار می رود با متغير وابسته در 

 ترتيب زير می باشد: ارتباط باشند، انتخاب می شوند. مراحل کلی مدل سازی به روش پارامتری به

 انتخاب سری داده ها -1

 انتخاب و محاسبه توصيف کننده ها -2

 تجزيه و تحليل آماری توصيف کننده ها -3

 

nn xaxaxaay  ...22110
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 آناليز مدل های آماری و انتخاب مدل مناسب -4

 های انتخاب شده ارزيابی اعتبار مدل -5

 

 ( انتخاب سري داده ها 1-4      

اب يك سری مولکولی است که مقادير تجربی خاصيت اولين مرحله ، جمع آوری و انتخ 

موردنظر آنها در دسترس باشد.در صورت زياد بودن تعداد آنها، سری داده ها به سه قسمت سری 

تقسيم می شوند. عمليات مدل سازی بر روی سری  3و سری ارزيابی 2و سری آزمون 1آموزشی

ی شود. سری آزمون وسری ارزيابی  به نحوی ها را در بر می گيرد، انجام م آموزشی که اکثر مولکول

 د. لازم به ذکر است که مولکولنهای سری آموزشی باش د که نماينده جمعيت مولکولنانتخاب می شو

د. در واقع سری ارزيابی برای نهای سری ارزيابی در هيچ يك از مراحل مدل سازی شرکت ندار

داده ها بزرگتر و متنوع تر باشد مدل حاصل از  ارزيابی اعتبار مدلهای حاصله است. هر قدر که ســری

آن معتبرتر بوده و قدرت پيش بينی بالاتری خواهد داشت. البته لازم به يادآوری است که اين تقسيم 

تعداد ترکيبات در سری  اگر بندی برای زمانی است که تعداد ترکيبات در سری داده ها زياد باشند.

 استفاده می شود. 4ل از روش ارزيابی تقاطعیداده ها کم باشد، برای ارزيابی مد

 

 ( محاسبه توصيف کننده ها 1-5   

توصيف کننده ها  پارامترهای  عددی  هستند  که  ويژگی های متفاوتی  از مولکول  را  بيان   

می کنند. به عبارت ديگر، هر يك از اين توصيف کننده ها، اطلاعات خاصی از مولکول را در اختيار 

د. تعيين و انتخاب توصيف کننده ها از اهميت به سزايی برخوردار است. در صورتی که نمی گذار

توصيف کننده های انتخاب شده مناسب نباشند، عمل مدل سازی با مشکل مواجه شده و مدل مناسب 

                                                 
1 – Training set 
2 – Test set 
3 – Validation set 

4 – Cross- validation   
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به دست نخواهد آمد. بنابراين در انتخاب توصيف کننده ها بايد دقت کرد و توصيف کننده هايی می 

 نتخاب شوند که در ارتباط با ويژگی خاص مولکول باشند. بايست ا

توصيف کننده ها از نظر بيان چگونگی خصوصيات مولکول به دسته های متفاوتی تقسيم   می  

 شوند که معروف ترين آنها در اينجا آورده شده است:

 1توصيف کننده های توپولوژيکی -

 2توصيف کننده های هندسی -

 3کترونیتوصيف کننده های ال -

 4توصيف کننده های فيزيکوشيميايی -

 5توصيف کننده های الکتروتوپولوژيکی -

 

 الف ( توصيف کننده هاي توپولوژيکي-1-5     

اين توصيف کننده ها جزء ساده ترين نوع توصيف کننده ها می باشند و به ساختار فضايی  

حوه ارتباط اتم ها به يکديگر وابسته است. مولکول ارتباطی نداشته و تنها به نوع اتم، نوع پيوندها و ن

بنابراين اين پارامترها را بدون بهينه کردن ساختار ملکول می توان محاسبه نمود. تعداد اتمها، تعداد 

هايی از اين نوع توصيف  هالوژن ها، تعداد پيوندهای ساده يا دوگانــــه، انديس های ارتباطی مثال

ی توپولوژيکی را به چهار دسته فرعی تقسيم می کنند. اين چهار کننده ها هستند. توصيف کننده ها

گروه عبارتند از: توصيف کننده های جزء، انديس های توپولوژی، توصيف کننده های زيرساختاری و 

 توصيف کننده های محيطی.

 

 

                                                 
1 –  Topological Descriptors 
2 – Geometric Descriptors 
3 – Electronic Descriptors 
4 – Physico - chemical Descriptors 
5 – Electrotopological Descriptors 
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 ب ( توصيف کننده هاي جزء-1-5   

لکولی بوده و از نظر محاسبه اين گروه از توصيف کننده ها مشخص کننده اطلاعات ساده مو 

ساده ترين نوع توصيف کننده ها می باشند. مقدار توصيف کننده های فوق به سادگی از فرمول 

مولکولی ترکيب مورد نظر قابل محاسبه می باشد. اين نوع از توصيف کننده ها می توانند جرم 

را در مولکول نشان دهند.  حضور يا عدم حضور گروههای عاملی خاص و يا اتمهای معينی ،مولکولی 

 نام برخی از توصيف کننده های فوق آمده است. 1در جدول 

 

 

      نام برخی از توصيف کننده های جزء:  1جدول

 نشانه توصيف کننده ها
 MW جرم ملکولی

 NSB تعداد پيوندهای ساده

 NDB تعداد پيوندهای دوگانه

 NA تعداد اتمها

 NC تعداد اتمهای کربن

 

 پ ( انديس هاي توپولوژي-1-5      

اين انديس ها دسته ای از توصيف کننده های توپولوژيکی هستند که اطلاعاتی راجع به  

ساختمان، اندازه و ميزان شاخه ای شدن ملکول، نحوه اتصال اتم ها و نوع اتم های موجود در يك 

کننده ها ابتدا بايد ساختار مولکول در اختيار ما قرار می دهند. جهت محاسبه اين نوع از توصيف 

   رسم نمود. تئوری گراف شيميايی، شاخه ای از علم 1مولکول را به صورت يك گراف شيميايی

در ارتباط است. براساس اين تئوری يك گراف  نظریمی باشد که عموماًًً با شيمی  2رياضی -شيمی 

ی باشد. هر گراف از تعدادی نشان دهده مجموعه ای از عناصر يك گروه و نحوه ارتباط بين آنها م

                                                 
1 – Chemical Graph 
2 – Mathematical Chemistry 
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يك  ها خطوطی می باشند که راس ها را به هم متصل کرده اند. يالتشکيل شده است.  2يال و 1راس

دسته از گراف ها، گراف های مولکولی هستند. در اين گراف ها هر نقطه نشان دهنده يك اتم بوده و 

، 3. در اين نوع از گراف ها منظور از مسيرخطوط بين نقاط نيز نشان دهنده پيوند شيميايی بين اتم هاست

فاصله ای است که در طول آن هيچ نقطه ای دو بار تکرار نشود. معمولاًًً در گراف های مولکولی، اتم 

نام انواع توصيف کننده های توپولوژيکی که با استفاده از  2هيدروژن را نشان نمی دهند. در جدول 

 باشند آمده است.مفاهيم گراف مولکولی قابل محاسبه می 

 

 : نام برخی از توصيف کننده های توپولوژيکی 2جدول 

 نشانه نام انديس

 X انديس ارتباط ملکولی

 Z انديس هوزويا

 J انديس بالابان

 W عدد واينر

 انديس شولتز

 

V 

 H انديس هارای

  

 

 ث ( توصيف کننده هاي زيرساختاري-1-5     

در مورد وجود يا عدم وجـود گروههـای عـاملی خـاص يـا  اين توصيف کننده ها اطلاعاتی را 

 زيرساختارهای معين در مولکول فراهم  می سازند.اگر زيرساختار  مشخصی  در مولکول وجود داشته 

 

1. Vertex 

2. Edge 

3. Path 
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باشد، توصيف کننده مقداری معادل با تعداد دفعات تکرار آن زير ساختار در مولکول را خواهد داشت 

 ين صورت مقدار آن صفر خواهد شد.و در غير ا

 

 ج ( توصيف کننده هاي محيطي-1-5    

اين نوع توصيف کننده ها نحوه قرار گرفتن يك زيرساختار را در مولکول نشان می دهند.  

آنگاه يك شبه مولکول توسط اين  ،اگر يك زيرساختار خاص در مولکول وجود داشته باشد

مقدار توصيف کننده محيطی برای اين زيرساختار  .کيل می شودزيرساختار و اولين اتم مجاور آن تش

خاص برابر با انديس ارتباطی مولکول مسير درجه اول برای شبه مولکول حاصل می باشد. در صورتی 

که يك زيرساختار معين چندبار در مولکول تکرار شده باشد، مقدار متوسط انديس ارتباطی آنها درنظر 

 .[13گرفته می شود]

 

 چ ( توصيف کننده هاي هندسي-1-5        

توصيف کننده های هندسی نسبت به نوع توپولوژيك از اهميت بيشتری برخوردارند. يکی از  

خصوصيات بارز اين توصيف کننده ها، ارتباط آنها با ساختار سه بعدی مولکول ها می باشد. بنابراين 

بهينه  رين ساختار فضايی مولکول تعيين شود کهقبل از محاسبه اين توصيف کننده ها بايد پايــــــدارت

انجام می شود. حجم واندروالس، مساحت سايه،  کوانتومی مکانيك کردن مولکول توسط روش های

در اينجا فقط به اختصار نحوه محاسبه حجم از اين نوع توصيف کننده ها می باشند.  1فاکتور شکل

 .  واندروالس آمده است

 

 

 

                                                 

1– Shape factor 
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 حجم واندروالس ح (  محاسبه-1-5    

ارائه شد که  1توسط جرز 1786الگوريتم محاسبه حجم واندروالس ترکيبات شيميايی در سال  

در آن هر ملکول در درون يك مکعب مستطيل قرار می گيرد بطوری که هر يك از وجوه اين مکعب 

 zو yو x ت (. به عبارتی هر نقطه با مختصا1مستطيل با دانسيته ای مشخص شبکه بندی می شوند)شکل

نمايانگر يك مکعب به ابعاد عکس دانسيته موردنظر است. تعداد نقاطی از مکعب مستطيل که در داخل 

متناسب با حجم مولکول می باشد. بنابراين بايد تمامی نقاط موجود در  ،مولکول موردنظر گرفته اند

هستند يا در خارج آن. به نحوی که مشخص گردد آيا اين نقاط در داخل مولکول  ،شبکه بررسی شوند

برای رسيدن به اين هدف فاصله بين هر نقطه از شبکه و مرکز هر اتم محاسبه می شود. اگر اين فاصله 

کمتر يا مساوی با شعاع واندروالسی اتم مذکور باشد نقطه در درون مولکول قرار دارد و اصطلاحاًًً يك 

تلقی می شود. فاصله موردنظر با  off به حساب می آيد و در غير اين صورت نقطه مذکور onنقطه 

 ( محاسبه می شود:2استفاده از رابطه )

                (2) 

x  وy  وz  مختصــــات يك نقطه از شبکه وix  وiy  وiz مختصات مرکزi   امين اتم می باشد. در

د. برای اين محاسبه حجم، همپوشانی کره های سخت با شعاع واندروالس مربوطه بايد درنظر گرفته شو

منظور چنانچه فاصله نقطه ای از شبکه تا مرکز يك اتم کمتر يا مساوی با شعاع واندروالس بود ديگر 

فاصله اين نقطه تا مرکز ساير اتمها محاسبه نمی شوند. دقت محاسبه با دانسيته بکار رفته متناسب می 

 .[14تر خواهد بود ] باشد به طوری که هر چه دانسيته بيشتر باشد حجم محاسبه شده دقيق

 

 خ (  توصيف کننده هاي الکتروني-1-5

د و اطلاعات نها می باش توصيف کننده های الکترونی بيانگر خواص الکترونی مولکول 

 های الکترونی بين مولکولی و درون مولکولی ارائه می دهند.  اين نوع از  مفيـدی راجع به برهم کنش

 

  1- Jurs 

2222 )()()( iii zzyyxxd 
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 کی و شيميايی مولکول ها را شديداًًً تحت تاثير قرار می دهند. اهميت اينبرهم کنش ها خواص فيزي

 

 
 تصوير يك شبکه سه بعدی جهت محاسبه حجم:  1شکل

  

بيشتر می شود. با توجه به  ،های عمل کننده قطبی باشند به ويژه هنگامی که مولکول ها برهم کنش     

ترون تشکيل شده اند، بنابراين بسياری از رفتارهای اينکه مولکول ها از تعدادی الکترون، پروتون و نو

مولکول را می توان با توجه به تاثيرات متقابل الکتريکی درك و توجيه نمود. اندازه و قدرت نيروهای 

حاصل از برهم کنش های الکترونی، تابعی از بار جزئی اتم ها، نحوه توزيع بار در مولکول، فاصلــــــه 

تاور دوقطبی و قطبش پذيری مولکول ها می باشد. بنابراين دانستن مقادير فوق بين بارهای مخالف، گش

 برای يك مولکول می تواند در پيش بينی و توجيه رفتار آن در محيط مفيد باشد.

هر نوع توصيف کننده ای که بتواند به نحوی يکی از عوامـــــل موثر در برهم کنش های  

يف کننده های الکتـرونی قرار می گيرد. برای محاسبه اين توصيف الکترونی را بيان کند، در گروه توص

روش های  های اوربيتال ملکولی استفاده می شود. اين روشها کلاًًً به دو گروه کننده ها عموماًًً از روش

                            که امروزه  ينآغاز  های نظری [. در روش15تقسيم می شوند ] 1و نيمه تجربیين آغاز نظری

                                                 
1 – Semi- empirical 
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جهت محاسبه پارامترهای الکترونی ساختاری از حل دقيق معادله  ،نيز معـروفند ab initioروشهای  به

شرودينگر استفاده می کنند. روشن است که برای حل دقيق معادله شرودينگر ناگزير از حل تعداد 

از وقت کامپيوتر را می زيادی انتگرال پيچيده و دشوار هستيم. اين کار علاوه بر پيچيدگی، زمان زيادی 

انتگرال و معادله درجه بالا  610گيرد. به طور مثال برای حل تابع موج يك مولکول متوسط بايد بيش از 

های فوق مقاديری برابر يا نزديك به صفر دارند. مشخص است که  را حل نمود. البته بسياری از انتگرال

ها باشد بسيار مطلوب  جهت حذف اين انتگرالهای مناسب  چنانچه روشی قادر به استفاده از تقريب

ها باعث  بوده و باعث صرفه جويی در زمان لازم برای محاسبات خواهد شد. بعلاوه حذف اين انتگرال

 های بزرگتر را بررسی کرد. می شوند که بتوان مولکول

ستم های سي  تئوری های تقريب اوربيتال مولکولی اغلب از داده های تجربی مربوط به اتم ها و 

  مولکولی جهت تخمين کميت های قراردادی که پارامترهای محاسباتی محسوب می شوند، استفاده

می کنند. از اين رو به اين تکنيك ها، روشهای نيمه تجربی گفته می شود. يك روش نيمه تجربی در 

 صورتی موفق خواهد بود که حائز شرايط زير باشد:

کان ساده باشد تا به خوبی بر روی تمام توابع موجی اوربيتال روش مورد استفاده بايد حتی الام -

 مولکولی موجود عمل نمايد.

تقريب های اعمال شده نبايد نيروهای فيزيکی اوليه را که تعيين کننده ساختار مولکول هستند  -

 حذف کنند.

ول فرضيات کيفی تئوری مورد استفاده بايد بتواند به خوبی نتايج را تفسير نموده و برای رد يا قب -

 کارآيی داشته باشد.

تقريب مورد استفاده بايد به دور از هر گونه تعصب و پيش داوری باشد. همچنين برای محاسبه  -

 يك کميت نبايد از مباحث کيفی قراردادی که در حين محاسبه بدست می آيند استفاده شود.

سيستم     در п يوندی و الکترونهایتمام الکترونهای موثر در عوامل شيميايی مثل الکترونهای پ -

 های مزدوج مسطح بايد در تئوری منظور شوند.
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با وارد کردن تقريب ديفرانسيل همپوشانی صفر به  1765در سال  3و سگال 2، سانتری1پاپل

را توسط داده های تجربی جايگزين کردند. اين  (F) 4صورت منطقی، عناصر ماتريس و عملگر فوك

نسيل همپوشانی صفر را در سطوح مختلف بکار بردند و در نتيجه روش های نيمه محققين تقريب ديفرا

 [.16را ارائه کردند ] (MNDO)تجربی متفاوتی مثل صرف نظر کامل از ديفرانسيل همپوشانی 

[. تجربه 19را معرفی کردند ] MINDOدر ادامه روند فوق روش  6و تيل 5دوار 1799در سال  

در برخی از موارد با نواقصی همراه است. مهمترين نقص اين روش در  نشان داده است که اين روش

عدم توانايی آن در ايجاد پيوندهای هيدروژنی است که مانع از کاربرد آن در موارد بيولوژيکی شده 

گسترده   است که امروزه به نحوه  AM1های نيمه تجربی روش  [. يکی از جديدترين روش16است ]

 1785تفاده می شود. اين روش اولين بار توسط دوار و همکاران در سال ای توسط پژوهشگران اس

های دافعه الکترونی مشابه با روش  [. در اين روش انتگرال16معرفی شد ] MNDOجهت رفع نواقص 

MNDO  های دافعه الکترونی يك مرکزی از  الکترون فرموله شده و انتگرال -بوده، جاذبه هسته

يند. ساير پارامترهای مورد استفاده در اين روش از داده های تجربی بدست می آ 9مقادير اولری

استخراج می گردند. در واقع جهت پارامتری کردن توابع مورد استفاده از يك مجموعه بزرگ از 

متنوع تری باشد،  های مولکول ها استفاده می شود. هر چه اين مجموعه بزرگتر بوده و حاوی مولکول

نام برخی از توصيف کننده های الکترونی که قابل محاسبه   3 د بود. در جدولنتايج حاصل بهتر خواه

بدست آمده اند، نشان داده شده  MOPACمی باشد و با استفاده از بسته نرم افزاری  AM1به روش 

 است.

 

 

                                                 
1 – Pople 
2 – Santry 
3 – Segal 
4 – Fock 
5 – Dewar  
6 – Tiel 
7 – Oleri  ُ s Value 
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 MOPAC: نام برخی از توصيف کننده های الکترونی قابل محاسبه توسط  3جدول 

 نشانه نام توصيف کننده

 PCPA ار جزئی روی مثبت ترين اتمب

 PCNA بار جزئی روی منفی ترين اتم

 POL قطبش پذيری

 HF گرمای تشکيل

 TE انرژی الکترونی کل

 CCR هسته -انرژی دافعه هسته

 HOMO انرژی بالاترين تراز اشغال شده

 LUMO انرژی پايين ترين تراز اشغال نشده

 IONP پتانسيل يونيزاسيون

 EDNA لکترونی منفی ترين اتمدانسيته ا

 EDPA دانسيته الکترونی مثبت ترين اتم

 

 

 د ( توصيف کننده هاي فيزيکو شيميايي-1-5    

ترين توصيف کننده ها هستند و با برهم کنش های حياتی،  از جمله مهم اين توصيف کننده ها 

بعضی از خواص فيزيکی و همبستگی بالايی نشان می دهند. اين دسته از توصيف کننده ها بيانگر 

شيميايی مولکول ها می باشند که به ساختار مولکول وابستگی شديدی نشان می دهند. لگاريتم ضريب 

اکتانول، ويسکوزيته و ميزان حلاليت ترکيبات در آب از اين سری توصيف کننده ها می  -تقسيم آب 

 باشند.

      

 توصيف کننده ها(  تجزيه، تحليل و ارزيابي آماري  1-6         

 .تا اين مرحله انتخاب توصيف کننده ها براساس احتمالات و تشخيص نظری استوار است

بنابراين احتمال اينکه برخی از توصيف کننده ها برای مدل سازی مناسب نباشند وجود دارد و بايد آنها 

 ير را دارند:را حذف کرد. توصيف کننده هايی که حذف می شوند معمولاًًً يك يا چند ويژگی ز
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مقـادير يکسـان  %70مقادير غيرصفر دارند يـا دارای بـيش از  %10توصيف کننده هايی که کمتر از  -1

 باشند.

 (r>7/0توصيف کننده هايی که با توصيف کننده ديگر همبستگی بالايی دارند) -2

 است.توصيف کننده هايی که با متغير وابسته، همبستگی کمی دارند و محاسبه آنها مشکل  -3

با توجه بـه مـوارد فـوق، تعـدادی از توصـيف کننـده هـا حـذف مـی شـوند و از پيچيـدگی محاسـبات 

 جلوگيری می شود.

 

 (  آناليز مدل هاي آماري و انتخاب مدل مناسب 1-7    

در اين مرحله می توان با استفاده از روشهای آماری مختلف به جستجوی مدل پرداخت. مدل،  

ی است که بيان کننده رابطه بين متغير وابسته و مستقل می باشد و به کمك آن در واقع يك رابطه رياض

می توان با داشتن مقادير متغيرهای مستقل، متغيـر وابسـته را ارزيـابی کـرد. بـرای ايـن کـار چنـد روش 

 رگرسيون متفاوت وجود دارد.

رد مدل مـی شـوند. در در ايــــــن روش اجباراًًً همه متغيرهای مستقل وا روش ورود اجباري : - 1

اين روش اثرات مثبت و منفی متغيرهای مستقل بـرای ورود در مـدل ناديـده گرفتـه مـی شـود. بنـابراين 

 روش مطلوبی نيست.

در اين روش ابتدا متغيری که بيشترين همبستگی را با متغير وابسته  روش انتخاب جلورونده: - 2

روی مدل و  Fايجاد می شود. با انجام آزمون دارد وارد مدل می شود و ابتدا يك خط يك متغيره 

 Fمعنی دار بودن آزمون، آن متغير وارد شده در مدل باقی می ماند. بقيه متغيرهايی که بزرگترين آماره 

حاصل از متغيرهای  Fرا داشته و معنی دار باشد وارد مدل می شـوند. اين کار تا زمانی که ديگر آماره 

 د تکرار می شود و در نهايت، مدل نهايی بدست می آيد.خارج از مدل معنی دار بنامن

برای هر متغير موجود در مدل تعيين  Fدر اين روش ابتدا يك آماره  روش حذف عقب رونده: - 3

کلی و ضريب خطی بودن مدل، متغير حذف يا نگه داشته می  Fبا توجه به اثر متغير بر روی  .می شود
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ديگر متغيری قابل حذف نباشد تکرار می شود و نهايتاًًً مدل باقی شود. حذف شدن متغيرها تا زمانی که 

 به عنوان مدل مناسب انتخاب می شود. هماند

اين روش مشابه روش انتخاب جلوبرنده است، با اين  گرسيون چند مرحله اي:رروش  - 4

در اين  تفاوت که بر روی متغيرهای وارد شده به مدل در مرحله قبل، آزمون مجدد انجام می گيرد.

محاسبه می شود و متغير با کوچکترين آماره  Fروش در هر مرحله برای متغير وارد شده در مدل، آماره 

F [ 18بدون معنی حذف می شود و مدل مناسب بدست می آيد.] 

 

 (  ارزيابي مدل بدست آمده 1-8       

ری پارامترها را برای اطمينان از اينکه مدل بدست آمده، مدلی مناسب می باشد بايد يك س 

 تر است که دارای ويژگی های زير باشد: درنظر بگيريم، به طور کلی می توان گفت مدلی مناسب

 تعداد متغيرهای مستقل آن از ساير مدل های ديگر کمتر باشد. -

 محاسبه متغيرهای مستقل آن ساده تر از ساير مدل ها باشد. -

آن ها بايد به روش تجربی اندازه گيری شود در  حتـــی الامکان توصيف کننده هايی که مقدار -

 مدل وارد نشده باشد.

 ضريب همبستگی بين توصيف کننده هايی که در مدل شرکت دارد کم باشد. -

 خطای استاندارد آن کم باشد. -

 بزرگ بوده و ضريب همبستگی آن به يك نزديك باشد. Fآماره  -

 قدرت پيش بينی بالايی داشته باشد. -

 ( نرم افزارهاي مورد استفاده در اين نوع پژوهش ها 1-9     

در اين بخش مختصراًًً به شرح بسته نرم افزارهايی که در اين پروژه مورد استفاده قرار گرفته اند پرداخته 

 می شود.
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 Hyperchemالف ( بسته نرم افزاري  -1-9   

حه نمايشگر کامپيوتر رسم مــی با اين نرم افزار، ابتدا شکل مولکول به طور تقريبی بر روی صف

، ساختار مولکول بهينه می شود. با استفاده از اين کوانتومی  گردد، سپس توسط روش های  مکانيك

نرم افزار می توان اطلاعات فراوانی نظير زوايای پيوندی، طول پيوندها، زوايای پيچشی و ... را به دست 

يبات پيچيده را دارد و در کتابخانه آن کتار کلاسترها و ترآورد. اين بسته نرم افزاری، قابليت ترسيم ساخ

 ساختار اسيدهای آمينه و نوکلئيك اسيدها موجود است.

 

 MOPACب (  بسته نرم افزاري  -1-9    

MOPAC  يك نرم افزار اوربيتال ملکولی نيمه تجربی برای مطالعه ساختارهای مولکولی و

که شامل زوايای پيچشی  Hyperchemبا استفاده از خروجی واکنش های شيميايی است. اين نرم افزار 

و زوايای پيوندی و طول پيوندها است محاسبات را انجام می دهد. از نتايج حاصل از چنين محاسباتی 

 -می توان اطلاعاتی از قبيل گرمای تشکيل، پتانسيل يونيزاسيون، انرژی الکترونی، انرژی دافعه هسته 

بسياری از فاکتورهای ديگر را در مورد مولکول ها بدست آورد. با وجود  هسته، گشتاور دو قطبی و

اينکه اين برنامه براساس مفاهيم تئوری کوانتومی و مفاهيم ترموديناميك عمل کرده و از محاسبات 

داده های ورودی    پيشرفته رياضی کمك می گيرد، کاربران نيازی به دانستن عميق مفاهيم فوق ندارند.

ين برنامه در حــد ممکن ساده هستند تا جايی که می توان به راحتی توجه خود را به ساير و خروجی ا

 [.17جنبه های شيميايی مسئله معطوف کرد ]

 

 SPSS/PCپ (  بسته نرم افزاري  -1-9    

اين بسته نــــــرم افزاری، توانايی تحليل کلی اطلاعات را داراست و عمومی ترين نرم افزار 

امروزه آمار، مجموعه ای از مفاهيم و روش هايی است که در هر زمينــــــه پژوهشی،  آماری است.

برای گردآوری و تعبير اطلاعات مربوط به آن و انجام نتيجه گيری ها، در شرايطی که عدم قطعيت 
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برای  دارای توانايی بسيار بالايی است. در اينجا از اين نرم افزار، SPSS/PCوجود دارد به کار می رود. 

 ارزيابی و اعتبار مدل استفاده شده است. و بدست آوردن بهترين مدل، حذف متغيرهای با همبستگی بالا

 

 Dragonت( نرم افزار  -1-9      

دراگون نرم افزاری است که با استفاده از يك فايل ورودی، يك سری از توصيف کننده های 

کند. فايل ورودی نرم افزار دراگون می تواند مولکولی را که محاسبه آنها مشکل است، محاسبه می 

باشد. اين نرم افزار توسط گروه کمومتريکس دانشگاه  Hyperchemمربوط به نرم افزار  (hin.*)فايل 

اتم  150توصيف کننده برای هر ملکول که کمتر از  1479ميلانو طراحی شده است و قابليت محاسبه 

 [.20داشته باشد را دارا است]

 

 

 شبکه عصبي مصنوعي(  1-11  

های شگفت انگيز مغز در يك سيستم مصنوعی )سيستم ديناميکی ساخته  پياده سازی ويژگی 

بشر( هميشه وسوسه انگيز و مطلوب بوده است. محققينی که طی سالها در اين زمينه فعاليت کرده اند 

چه بيشتر اين اصل بوده است بسيارند ليکن نتيجه اين تلاشها، صرف نظر از يافته های ارزشمند، باور هر 

که مغز بشر دست نيافتنی است. با تاکيد بر اين نکته که گذشته از متافيزيك، دور از دسترس بودن ايده 

آل هوش طبيعی را می توان با عدم کفايت دانش موجود بشر از فيزيولوژی عصبی پذيرفت، بايد اذعان 

های بيشتر و  خود سبب انگيزش پژوهشداشت که عالی بودن هدف و کافی نبودن دانش موجود، 

هايی در قالب شبکه  بيشتر در اين زمينه بوده و خواهد بود، همچنان که امروزه شاهد بروز چنين فعاليت

 های عصبی مصنوعی هستيم.
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 هاي بيولوژيکي انگيزه الف( -1-11      

نوان يك سيستم تحقيقات و علاقه مندی به شبکه های عصبی از زمانی شروع شد که مغز به ع 

ديناميکی با ساختار موازی و پردازشگرهای کاملاًًً مغاير با پردازشگرهای متداول شناخته شد. نگرش 

نوين در مورد کارکرد مغز نتيجه تفکراتی بود که در اوايل قرن بيستم توسط رامون سگال در مورد 

شکل گرفت. در اين بخش، ساختار مغز به عنوان اجتماعی از اجزای محاسباتی کوچك به نام نرون 

ها، کارکرد و ساختار مغز را که انگيزه ای جهت  هدف آن است که بطور مختصر آن دسته از ويژگی

 توسعه شبکه های عصبی مصنوعی به حساب می آيند، تشريح شوند.

نرون به هم مرتبط با  1110مغز به عنوان يك سيستم پردازش اطلاعات با ساختار موازی، از  

های عصبی هستند.  ا ساده ترين واحد ساختاری سيستمنرون هارتباط تشکيل شده است.  6110تعداد 

ها را از يك  ها هستند کــــــه اطلاعات و پيام هايی که عصب ناميده می شوند اجتماعی از نرون بافت

 قسمت بدن به قسمت ديگر منتقل می کنند. 

ترين کارهای روزمره انسان از قبيل پلك  ميليونها نرون در بدن انسان وجود دارند. حتی ساده 

ها در مغز و باقی در نخاع  ها ميسر است. بيشترين تعداد نرون زدن تنها از همکاری همه جانبه اين نرون

ها کارکرد يکسانی دارند، ولی اندازه و  های عصبی جانبی تمرکز يافته اند. گرچه همه نرون و سيستم

ها از  در سيستم عصبی دارد. با وجود اين همه تنوع، بيشتر نرون شکل آنها بستگی به محل استقرارشان

 سه قسمت اساسی تشکيل شده اند:

 های حفاظتی ديگر می باشد.( بدنه سلول )که شامل هسته و قسمت -

 دندريت -

 آکسون -
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ساختمان سلول عصبی را نشان می  2 که دو قسمت آخر عناصر ارتباطی نرون را تشکيل می دهند. شکل

 دهد.

 

 نواحی اصلی يك سلول عصبی بيولوژيك : 2شکل 

 

های الکتريکی شبکه هايی تشکيل شده از فيبرهای سلولی  دندريت ها به عنوان مناطق دريافت سيگنال

هستند که دارای سطح نامنظم و شاخه های انشعابی بی شمار می باشند، به همين علت آنها را شبکه های 

های الکتريکی را به هسته سلول منتقل می کنند. بدنه  ها سيگنال تدريافتی درخت گونه گويند. دندري

های دريافتی عمل می کند که با  سلول، انرژی لازم را برای فعاليت نرون فراهم کرده و بر روی سيگنال

ها  . آکسون برخلاف دندريت]21[يك عمل ساده جمع و مقايسه با يك سطح آستانه انجام می شود 

عداد شاخه های کمتر( برخوردار می باشد. آکسون طول بيشتری داشته و سيگنال از سطحی هموارتر )ت

های ديگر منتقل می کند. محل تلاقی يك آکسون از  الکتروشيميايی دريافتی از هسته سلول را به نرون

های سلول ديگر را سيناپس می گويند. سيناپس ها واحد ساختاری کوچك  يك سلول به دندريت



 21 

ارتباط بين نرونها را برقرار می سازند. سيناپسها انواع مختلفی دارند که يکی از  هستند که 1تابعی

 های شيميايی است. مهمترين آنها، سيناپس

ها به بدنه سلول و  از دندريت ،پيامهای عصبی تنها به صورت يك طرفه حرکت می کنند 

بی تنها از نوع الکتريکی های عص سپس به آکسون. سالها محققان بيولوژی فکر می کردند که سيگنال

های عصبی همچنان نامشکوف بود، تا اين که محققان با دستيابی به  می باشند. جزئيات فعاليت

های يك سلول عصبی منفرد را اندازه بگيرند. نتيجه اين بود که اين  تکنولوژی معاصر توانستند پاسخ

 ند.های عصبی توسط يك فرآيند الکتروشيميايی به انجام می رس پالس

 

 تشابهات و انتظارات ب(-1-11

ها در مورد شبکه عصبی مصنوعی،  با توجه به مقدمات فوق، می توان گفت که با تمام اغراق

اين شبکه ها اصلاًًً سعی در حفظ پيچيدگی مغز ندارند. اکنون موضوع ياد شده را تحت دو عنوان 

 تشابهات و انتظارات مورد بررسی قرار می دهيم.

 

 تشابهات پ( -1-11   

های محاسباتی خيلی ساده ای  بلوکهای ساختاری در هر دو شبکه مصنوعی و بيولوژيکی، دستگاه -1

 های مصنوعی از سادگی بيشتری برخوردار می باشند. هستند و علاوه بر اين، نرون

 ها، عملکرد شبکه را تعيين می کند. های بين نرون ارتباط -2

ای مصنوعی، بسيار کندتر هستند )يك ميليون بار(، اما ه های بيولوژيکی از نرون گرچه نرون

عملکرد مغز، خيلی سريعتر از عملکرد يك کامپيوتر معمولی است. علت اين پديده، بيشتر به خاطر 

                                                 
1 – Functional 
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ها معمولاًًً به طور همزمان کار می  ساختار کاملاًًً موازی نرونها می باشند و اين يعنی اين که همه نرون

 . شبکه های عصبی مصنوعی نيز دارای ساختار موازی هستند.]22[کنند و پاسخ می دهند 

 

 انتظارات ب( -1-10  

 شبکه های عصبی مصنوعی با وجود اينکه با سيستم عصبی طبيعی قابل مقايسه نيستند ويژگی

هايی دارند که آنها را در بعضی از کاربردها مانند تفکيك الگو، رباتيك، کنتــرل و به طور کلی در هر 

 ها به شرح زير هستند: نياز به يادگيری خطی يا غيرخطی باشد، ممتاز می نمايند. اين ويژگی جا که

 قابليت يادگيری -

 پراکندگی اطلاعات -

 1قابليت تعميم -

 پردازش موازی -

 مقاوم بودن )قابليت تحمل خطا( -

 سازي سيستم هاي عصبي مدل -4-3

عصبی کوشش های زيادی برای ايجاد  های پس از روشن شدن ساختار و نحوه اتصال سلول 

يك  2، مك کالوچ1743های عصبی صورت گرفت. در سال  يك مدل رياضی با عملکرد مشابه سلول

رياضی برای بهينه سازی  مدلبرای نخستين بار يك  3عصب شناس و يك رياضی دان به نام پيتز

وده و امروزه به نام خود آنها . اين مدل کاملاًًً ساده ب]23[عملکرد يك سلول عصبی پيشنهاد کردند 

معروف است. آن ها در بررسی های خود يك تابع منطقی را به طور دلخواه جهت نشان دادن حد 

آستانه نرون های رياضی خود پيشنهاد کردند که خاصيت همه يا هيچ دانست اما نتوانستند راهی برای 

                                                 
1 – Generalization 
2 – Mcculloch 
3 – Pitz 
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الگوی يادگيری موثری برای  1هب 1747آموزش سلولهای عصبی پيشنهادی ارائه دهند. در سال 

معروف است  2آموزش سلول های عصبی بهينه سازی شده ارائه داد که امروزه به الگوی آموزشی هبيان

. اين الگو راه حل عملی را جهت آموزش سلول های عصبی مصنوعی و شبکه های حاصل از آنها ]24[

هينه سازی شده به عنوان اجزاء اصلی های عصبی ب در پيش روی محققين قرار دارد. به اين ترتيب سلول

 سازنده شبکه های عصبی مصنوعی مورد استفاده قرار گرفت.

 
 3عنصر پردازش پ( -1-11

عنصر پردازش در شبکه های عصبی مصنوعی نقش مشابه سلول عصبی را در سيستم های  

ـر پردازش عصبی موجودات زنده دارد. در واقع واحد اصلی سازنده شبکه های عصبی مصنوعی عنصـ

، می باشد. ijxورودی  xيك عنصر پردازش را نشان می دهد. هر عنصر پردازش دارای   3نام داد. شکل 

داشته باشد و نشان دهنده سيگنال ورودی به عنصر پردازش  nو  1می تواند مقداری بين  iزيرنويس 

نشان می دهند و  ijWقبل از ورود به عنصر پردازش وزن می گيرد. وزن را با  ijxاست. هر ورودی 

مقدار آن متناظر با قدرت اتصالات سيناپسی است. هر وزن در ورودی مربوط به خودش ضرب می 

های درونی  و يك حد آستانه است. جمع سيگنال 4شود. هر عنصر پردازش دارای يك ترم باياس

ابع انتقال نيز عنصر پردازش بايد از يك حد آستانه تجاوز کند تا سيگنال خروجی ايجاد شود. يك ت

است. از اين سيگنال خروجی می توان به عنوان ورودی برای  iOمسئول ايجاد سيگنال های خروجی، 

ساير عناصر پردازش استفاده کرد. معمولاًًً به هر عنصر پردازش که جزئی از يك شبکه با تعداد زيادی 

                                                 
1 – Hebb 
2 – Hebbian 
3 – Processing element 
4 – Bias 
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به صورت  iنصر پردازش می گويند. معادله رياضی مربوط به عملکرد ع 1عناصر پردازش است، گره

 زير نوشته می شود:

                                      (4-1) 

نشان دهنده ورودی هايی است که به عنصر پردازش موردنظر  jنشان دهنده نرون موردنظر و i انديس 

 نيز نشان دهنده تابع انتقال مورد استفاده است. ifده است. ش وارد

 

               عنصر پردازشنمای کلی يك  : 3شکل 

 

 2توابع انتقالت( -1-11

می تواند خطی يا غيرخطی باشد. يك تابع انتقال براساس نياز خاص حل يك f  تابع انتقال 

انتخاب می شود. در عمل تعداد  ،مساله، مساله ای که قرار است به وسيله شبکه عصبی حل شود

 گيرند. توابع انتقال بايد دو شرط اصلی داشته باشند: محدودی از توابع انتقال مورد استفاده قرار می

 مقدار تابع بايد در محدوده مشخصی تعريف شده باشد. -1

 مقدار تابع بايد به صورت يکنواختی افزايش يابد. -2

                                                 
1 – Node 
2 – Transfer function  

 



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 آورده شده است. 4چند مورد تابع انتقال در شکل 

 

 ANNچند مورد از توابع انتقال موجود در  : 4شکل 

 

استفاده می شود. چون اين توابع دارای محدوده معينی  1اغلب موراد از توابع انتقال سيگموئيدیدر 

مشتق آنها به سادگی قابل محاسبه بوده و غيرخطی می باشند. خروجی اين توابع همواره بين  هستند،

 صفر و يك است.

 

 شبکه ها ج( -1-11

داد خروجی ها و نحوه ارتباط اين ساختار توپولوژی يك شبکه توسط تعداد ورودی ها، تع 

 متغيرها با هم مشخص می شود. ساختار يك شبکه استاندارد به عناصــر پردازش )نرون( شبکه و گروه

 های مختلفی که تحت عنوان لايه از آنها ياد می شود تقسيم می شوند.

          ردوا ijWمتغير ورودی با وزن  mعنصر پردازش موجود در يك لايه تعداد  nبه کليه  

می شـــود و پس از عبور از تابع انتقال به سمت لايه بعدی هدايت می شود. اين عمل را می توان به 

 صورت معادلات رياضی زير نشان داد:

 

                                                 
1 – Sigmodal 
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                                    (4-2) 

                                    (4-3) 

 

امين گره در لايه قبلی jخروجی  joutه در لايه موردنظر بوده و امين گرiخروجی  ioutدر توابع فوق 

است. همچنانکه قبلاًًً ذکر شد تابع انتقال مورد استفاده عموماًًً از نوع سيگموئيدی بوده و به صورت زير 

 نشان می دهيم:

                                    (4-4) 

 

مقدار آن بزرگتر باشد تغييرات تابع سيگموئيدی آهسته معروف بوده و هر چه  1به بهره Gدر رابطه فوق 

 تر خواهد بود.

متغير ورودی ممکن است متغيرهای ورودی اوليه و يا خروجــی نرون  mلازم به ذکر است که 

های لايه قبلی باشد که به عنوان ورودی برای لايه بعدی محسوب می شود. تعداد نرون های موجود در 

ها در هر شبکه بستگی به کاربرد ويژه شبکه عصبی طراحی شده دارد. معمولاًًً لايه هر لايه و تعداد لايه 

داده هـای    ای که اطلاعات ورودی به آنها داده مـی شـود تحـت عنـوان لايـه ورودی و لايـه ای کـه 

خروجی از آن دريافت می شود تحت عنوان لايه خروجی ناميده می شود و به لايه های ديگـر موجـود 

و جهـت حرکـت سـيگنال هـا همـواره از  ]25[و لايه، لايه يا لايه های پنهانی گفته می شـود بين اين د

 .( 5) شکل  سمت لايه ورودی به سوی لايه خروجی است

 

                                                 
1 – Gain 
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 شمايی از يك شبکه عصبی مصنوعی :  5شکل 

 

 انواع شبکه -4-3-4

زی، پيش برای مدل سا  (GRNN)2و شبکه عصبی رگرسيون عمومی  1(BP)شبکه پس انتشار  

روش بسيار ساده برگشت پذير غيرخطی چند منظوره ای  BPبينی و رده بندی کاملاًًً مناسب اند. شبکه 

است که خطا را  به حداقل  می رساند.  به طور  نظری هر تابع چند بعدی را با اين شبکه می توان حل 

ه نمايش دهد و قادر است هر کرد. اين شبکه می تواند مجموعه داده های پيچيده را به طور بسيار فشرد

نوع مسئلـــه ای را به دقت اداره کند. پژوهشگران بسياری در توسعه اين مدل کمك نموده اند و در 

 .]26[حال حاضر اين روش کاربرد فراوانی دارد، به همين منظور به شرح اين روش اکتفا می کنيم 

 

                                                 
1 – Back-Propagation 
2 – General Regression Neural Network 
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 (BP)شبکه پس انتشار  چ( —1-11

خروجی و دست کم يك لايه پنهان است. شبکه با محاسبه خطا ميان  متشکل از ورودی، BPشبکه 

ش             به هر يك از گره ها در شبکه، آموزا خروجی مطلوب و واقعی و پس فرستادن اطلاعات خط

می بيند. خطای پس انتشار يافته برای انجام يادگيری در هر گروه به کار برده می شود. شمايی از يك 

آورده شده است. فرآيند تغيير وزن های رابط تا دست يابی به نتيجه  6 در شکل شبکه پس انتشار

        ،مطلوب، يادگيری يا انطباق خوانده می شود. چندين قاعده يادگيری وجود دارد. بين اين قواعد

م پر کاربردترين آن ها يادگيری دلتا و قاعده نزول گراديان می باشد.قاعده دلتا بر مبنای تفکر تنظي

مداوم وزن ها و باياس شبکه، در جهت کاهش اختلاف خروجی شبکه با مقدار واقعی استوار است و 

 قاعده نزول گراديان اين جهت را نشان می دهد.

طبق قاعده نزول گراديان تغيير وزن ها و باياس شبکه در طی هر چرخه آموزش با مشتق اول خطای  

نشان می دهند که از رابطه ا خط مربعبه صورت ميانگين  متناسب است. خطای شبکه را معمولاًًً شبکه

 :زير محاسبه می شود

                                           (4-5) 

 امينjمقدار خروجی  واقعی  kjtامين گره و jمقدار مطلوب  kjyامين لايه، kخطای   kEدر اين رابطه، 

 دله زير محاسبه می شود:گره است که طبق قاعده نزول گراديان به صورت معا

(4-6)                                              
 

را نشان می دهد که منفی گراديان تابع خطای مثبت به  jو   i تغيير وزن بين عناصر ijkwکه در اينجا

کاهش يابد. اين تغيير وزن ها است و نشان دهنده حرکت به سوی جهتی است که تابع خطا همواره 

تغيير وزن باعث می شود که در هر معادله، جهت تغيير وزن ها به سمت خطای کمتر باشد. به عبارت 

ديگر، اين معادله نشان دهنده چگونگی تصحيح وزن ها به روش نزول گراديان در جهت خطای کمتر 





n

j

kjkjk ytE
1

2)(
2

1

jikji wEkw  /
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رابطه زير قابل محاسبه می باشد.طبق اين الگوريتم،تغيير وزن های شبکه در طی هر چرخه آموزشی از 

 است:

(4-9)                                              
 

،1سرعت آموزش در اين رابطه،
jk  خطای گرهj  در لايهn  وkjy  خروجی نرونj  1در لايه-n          

previousمعروف است و  2به ممنتوم می باشد. در معادله فوق

jiw  ميزان تغيير وزن در چرخه آموزشی

، ثابتی است که کنترل کننده ميزان تغيير در وزن ها، در هر مرحله مرحله قبل است. سرعت يادگيری،

شود که شبکه به سرعت به حالت بهينه برسد، ولی مقادير  باعث می است. انتخاب مقادير نسبتاًًً بزرگ

 7/0و  1/0بين  بسيار بزرگ آن باعث نوسان تابع خطا در اطراف نقطه بهينه می شود. معمولاًًً مقادير

درنظر گرفته می شود. نحوه محاسبه خطای گره،
jk  و لايه خروجی متفاوت برای گره های لايه پنهان

 است. اين مقدار برای گره های لايه خروجی از رابطه زير قابل محاسبه است:

 

(4-8                                                                      )  

 

 

 

مقدار واقعی کميت موردنظر است. چون مقدار خروجی برای  kjtخروجی گره و  kjyدر معادله فوق، 

 برای محاسبه ترم خطا استفاده می شود. 7-4گره های لايه پنهان مشخص نيست، لذا از معادله 

(4-7)                                         

 

jkدر اين معادله، ترم خطای )( 1  نشان دهنده ميزان خطا در لايه بعد از لايه پنهان مورد نظر است

 .]98و 99[

 

                                                 
1 – Learning rate 
2 – Momentum 

previous

jijij

new
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 شمايی از يك شبکه پس انتشار : 6شکل 

 

 ي مصنوعيويژگي هاي شبکه عصب ح( -1-11

از نظــــــر کلی شبکه های عصبی مصنوعی شبکه هايی سازش پذيرند که می توانند پس از 

 خروجی های  مطلوبی را  توليد کنند.  از  نظر رياضی،  شبکه های  فوق  يك  سيستم  آموزش ، 
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       انند بصورت تعدادی از معادلات نشان داده شوند. اين شبکه ها قادر بهديناميکی بوده که می تو

 جمع آوری، پردازش و ذخيره اطلاعات می باشند.

 ويژگی های مهم شبکه های عصبی مصنوعی عبارتند از:

تطبيق پذيری: الگوريتم قوی آموزش و قواعد خود سازماندهی توانايی سازگاری با تغييرات محيط  -1

 اين شبکه ها می دهد.را به 

پردازش غيرخطی : توانايی انجام محاسبات غيرخطی و مصونيت آن از اغتشاش، شبکه های فوق را  -2

به کانديدای مناسبی برای بررسی مسائل مربوط به شناخت الگوها و پيش بينی کميت ها تبديل کرده 

 است.

داد زيادی عناصر پردازش و ارتباط پردازش موازی: معماری خاص اين شبکه ها در استفاده از تع -3

گسترده بين آن ها، شبکه های فوق را به خوبی برای پردازش موازی و ذخيره غيرمجتمع داده ها مناسب 

 می کند.

 

 مزايا و معايب شبکه هاي عصبي مصنوعي خ( -1-11

 برخی از مزايای شبکه های عصبی مصنوعی به قرار زير می باشد:

 غيرخطی توانايی انجام محاسبات -

 توانايی شناسايی و دسته بندی الگوها -  

 تطبيق پذيری بسيار بالا -  

 غيرپارامتری بودن -  

 عموميت داشتن -  
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 عدم وابستگی به مدلی خاص -

 غيرالگوريتمی بودن -

 توانايی انجام محاسبات سنگين به صورت موازی -

 اده می شودتوانايی يادگيری و آموزش از طريق مثالهايی که به آن د -

 عدم تاثيرپذيری از اغتشاشات -

 معايب عمده شبکه های عصبی مصنوعی نيز به صورت زير می باشد:

 سرعت آهسته آموزش -

 مشکلات موجود در توجيه و تفسير نتايج پيش بينی شده توسط آن -

 آموزش اضافی -

 وابستگی بالای شبکه به نوع داده های سری آموزشی -

 ر نقطه بهينه محلیمشکل قرار گرفتن د -

 

 کاربرد شبکه هاي عصبي مصنوعي د(-1-11

تعداد کاربردهای شبکه عصبی مصنوعی در زمينه های مختلف و برای حل مسائل مختلف در 

. به طور کلی می توان ورودی های شبکه عصبی را به ]27-31[شيمی به سرعت در حال رشد است 

 پنج دسته تقسيم کرد.

  .]33و 32[يين ارتباط بين ساختار و طيف طيف ها برای تع -1     

 .]34-86[توالی اسيدهای آمينه برای تعيين ساختار دوم پروتئين ها  -2     

      مجموعه ای از حسگرهای مختلف برای تشخيص عملکرد توليد در طول کنترل فرآيند  -3   

 .]38و 39[
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.آناليزهای چند عنصری -4  

.[ 04و 73  ] QSAR مطالعات -5  

اربردهای ديگر شبکه های عصبی مصنوعی می توان به موارد زير اشاره نمود:از ک  

، سيگنالهايی که از الکترودهای يون گزين برای تعيين ]42و41[پيش بينی واکنش پذيری شيميايی  

 .]44[ Xو طيف سنجی فلوئورسانس اشعه  ]43[غلظت يونهای مختلف بدست می آيند 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ( بخش تجربي2

 

 ( روش ها 2-1          

 ( سري داده ها 1-1 -2          

، گرفته شده است.  نام  45گونه از ترکيبات مختلف آلی از مرجع  74داده های زمان بازداری    

، نشان داده شده است. بـرای مـدل سـازی، 4زمان بازداری آنها در جدول مقدار عددی اين ترکيبات و 
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ورد مطالعه به عنوان پارامتر مورد بحث انتخاب شدند. در مرحله دوم ابتدا زمان بازداری ترکيبات آلی م

رسم  و بهينـه گرديدنـد. روش    .hyper chemساختار تمام گونه های مورد نظر با استفاده از نرم افزار  

AM1   .برای بهينه نمودن ساختار اين ترکيبات بکار رفته است 

 

 

 

 ری ترکيبات مورد مطالعهنام، فرمول مولکولی و زمان بازدا -4جدول

Retention 

time (mine) 

Molecular formula Identification Compound 

number 

11.004 
810HC Naphthalene 1 

13.548 
1011HC 2-Methylnaphthalene 2 

13.910 
1011HC 1-Methylnaphthalene 3 

15.410 
1012HC Biphenyl 4 

16.822 
812HC Acenaphthylene 5 

17.470 
1012HC Acenaphthene 6 

18.191 OHC 812 Dibenzofuran 9 

19.488 
1013HC Fluorene 8 

21.643 
1214HC 2-Methylfluorene 7 

21.759 
1214HC 1-Methylfluorene 10 

22.126 
1014HC 9-Methylenefluorene 11 

22.568 SHC 812 Dibenzothiophene 12 

23.056 
1014HC Phenanthrene 13 

23.214 
1014HC Anthracene 14 
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23.498 SHC 812 Naphtha  b3,2thiophene  15 

24.069 NHC 912 Carbazole 16 

24.206 
1215HC 1H-Idene,1-phenyl 19 

24.536 
1215HC 1H-Idene,2-phenyl 18 

25.003 
1215HC 3-Methylphenanthrene 17 

25.090 
1215HC 2-Methylphenanthrene 20 

25.240 
1215HC 2-Methylanthrecene 21 

25.407 
1215HC 4-/9-Methylphenanthrene 22 

25.490 
1215HC 1-Methylphenanthrene 23 

25.841 NHC 1113 2-Methylcarbazole 24 

25.940 NHC 1113 Methylcarbazole 25 

27.433 
1216HC Phenylnaphthaleneisomer 26 

27.704 
1016HC Fluoranthene 29 

28.033 
1016HC Acephenan thrylene 28 

28.175 SHC 814  bcd5,4thiophene  

phenanthro 

27 

28.475 
1016HC Pyrene 30 

28.584 OHC 1016  31 

28.801 OHC 1016  32 

28.850 
1417HC Phenyl methyl naphthalene 33 

29.017 
1418HC P-Terphenyl 34 

29.038 OHC 1016 Benzo 35 

29.476 
1217HC 2-Methyl fluoranthene 36 
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29.551 NHC 914 Benzo-4h defcarbazole 39 

29.601 
1418HC Terphenyl 38 

29.909 
1217HC Benzo  afluorine 37 

30.164 
1217HC 4-methylpyrene 40 

30.235 
1217HC 2- Methylpyrene  41 

30.660 
1217HC 1- Methylpyrene 42 

32.220 SHC 1016 thiophene naphtha  

Benzo  b d1,2 

43 

32.380 
1018HC  ghifluoranthene Benzo 44 

32.420 
1218HC Benzo cphenanthrene 45 

32.540 SHC 1016 naphtho  

Benzo  b d2,1thiophene 

46 

32.640 
1419HC  aMethylbenzo anthracene  49 

32.853 SHC 1016 naphtho  

Benzo   b d3,2thiophene 

48 

33.225 
1218HC Benzo   athracene  47 

3.395 
1218HC Chrysene/triphenylene 50 

33.632 
1420HC 1,1-Binaphthalene 51 

33.775 
1420HC 2,2- Binaphthalene 52 

33.866 SHC 1217 Methyl 

benzonaphthothiophene 

53 

33.949 
1420HC 9-phenylanthracene 54 

34.020 
1419HC Methylchrysene 55 

34.192 NHC 1116 Benzocarbazole 56 

34.212 SHC 1217 Methylbenzo thiophene 59 
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naphtha  b d3,2 

34.274 
1419HC  aMethylbenz anthracene 58 

34.779 
1419HC  aMethyl benz anthracene -3 57 

34.904 
1419HC Methylbenz anthracene -/8-6

 a 

60 

35.245 
1420HC 2,2-Binaphthalene 61 

35.466 
1420HC 2-phenylphenanthrene 62 

37.155 
1220HC Benzo  bfluorancene 63 

37.217 
1220HC Benzo  kfluorancene  64 

37.442 
1220HC Benzo  afluorancene  65 

37.510 
1220HC  eBenz acephenanthrylene 66 

37.926 
1220HC Benzo  epyrene 69 

38.147 
1220HC Benzo  apyrene  68 

38.358 
1220HC Perylene 67 

38.446 
1422HC Phenyl pyrene 90 

38.910 
1422HC Dibenzophenanthrene 91 

40.411 SHC 1220 Dinaphthothiophene 92 

40.523 
1422HC Benzo  btriphenylene 93 

40.786 
1422HC 1-phenyl pyrene 94 

40.960 
1222HC Indeno 

 cd3,2,1luorancenef 

95 

41.230 
1222HC  cdef3,2,1,7Indeno pyrene 96 

 41.530 
1222HC Indeno  cd3,2,1pyrene  99 

41.603 
1422HC  ahDibenz anthracene  98 
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41.670 
1422HC Pentaphene 97 

41.857 
1422HC Benzo  bchysene 80 

41.955 
1422HC Picene  81 

42.108 
1222HC Benzo  ghiperylene 82 

42.480 
1222HC  mnodef ,Dibenzo chrysene 83 

44.813 
1424HC  eb,Dibenzo fluoranthene   84 

45.130 
1424HC  k2,1Naphtho  

fluoranthene  

85 

45.359 
1424HC  kb,Dibenzo fluoranthene   86 

45.455 
1424HC  ea,Dibenzo fluoranthene  

isomer 

89 

45.690 
1424HC  k3,2Naphtho  

fluoranthene  

88 

46.055 
1424HC Naphtho  e3,2pyrene 87 

46.393 
1424HC Dibenzo  ea,pyrene  70 

46.493 
1424HC  a1,2Naphtho pyrene/di  

  le,benzo pyrene   

71 

46.689 
1424HC Naphtho  a3,2epyren 72 

46.793 
1424HC Dibenzo  ia,pyrene 73 

47.014 
1424HC Dibenzo  ha,pyrene 74 

 

 

آوردن مـدل  )کـه بـه ايـن برای محاسبه پارامترهای موثر بر زمان بازداری و استفاده از آنها در بدسـت  

می گويند( از چند نرم افـزار و برنامـه اسـتفاده شـده اسـت کـه   descriptorپارامترها توصيف کننده يا 
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بطور خلاصه به شرح آنها خواهيم  پرداخت. از اين پارامترهای مولکولی بـرای بدسـت آوردن بهتـرين 

کننـده هـای الکترونـی ، هندسـی و  استفاده شده است، که شامل توصـيف زمان بازداری  QSPRمدل  

 توپولوژيکی می باشد. 

 اولين توصيف کننده ای کـه در مـدل حضـور دارد قطـبش پـذيری متوسـط اسـت، کـه يـك

، در خـلاء قـرار مـی  oEتوصيف کننده الکترونی است. وقتی يك مولکول در يـك ميـدان الکتريکـی 

 ه زير تعريف می شود:می شود که با رابط اگيرد، يك ممان دوقطبی در مولکول الق

o= α . E INDµ 

که ثابت تناسب اين معادله را قطبش پذيری می نامند. ممکن اسـت کـه ايـن قطـبش پـذيری اسـکالر را 

، در نظـر بگيرنـد. بطـور Aαو قطـبش پـذيری اتمـی    Eαبصورت مجموع دو قطبش پـذيری الکترونـی 

قا شده کافی نمی باشد، بنـابراين يـك قطبش پذيری ال، برای توصيف αمعمول ، قطبش پذيری اسکالر  

بردار قطبش پذيری برای بهتر نشان دادن قطبش پذيری القـا شـده و نمـايش  قطـبش پـذيری مولکـولی 

 استفاده شده است، که اين يك کميت اسکالر نبوده بلکه يك پارامتر برداری است.

روی مولکـول اسـت کـه دومين توصيف کننده ای که در مدل وارد شده است معکوس بار نسبی مثبت 

توصيف کننده الکترونی است و مقدار آن بر روی ميزان و چگونگی برهم کنش مولکول با  اين نيز يك

حضـور   MLRسومين توصيف کننده موثر بر زمان بازداری که در مـدل  فاز ثابت تاثير گذار می باشد.

 می باشد .  ( RDF060eاتمی )تابع توزيع شعاعی وزن دار شده توسط الکترونگاتيوی ساندرسون دارد 

 

 

 

 

 

 بدست آمده  MLR: مشخصات مدل  5جدول 
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Mean effect Coefficient Notation Descriptor 

38.644 0.183 ( ± 0.005) DIP Average polarizability 

-2.511 -0.149( ± 0.006 ) RRPCG Reverse relative positive charge  

-1.049 -0.005 ( ± 0.001 ) RMor22e Reversed 3D-MoRSE – signal 

22/weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 

- 0.691 ( ± 0.002) - constant 

 

ذکر اين نکته ارزشمند است کـه بـر خـلاف مـدل رگرسـيون مرسـوم، در اينجـا روش اعتبـار 

ارزيـابی  . در ايـن آنـاليز، از روش(  برای ارزيابی مـدل اسـتفاده مـی شـود cross validationتقاطعی )

ام  nترکيب ساخته شده و سپس ترکيـب   n-1به اين ترتيب که يك مدل با  تقاطعی استفاده شده است،

را پيش بينی می کنيم. هر ترکيب از مدل خارج شده و سپس با مدل حاصله از ساير ترکيبات پيش بينی 

) خطـای پـيش بينـی    valPRESSعی( و عبارت  ) ضريب همبستگی ارزيابی تقاط  2qشده است. مقدار 

 مجموع مربعات ( مدل بدست آمده نيز از معادلات زير بدست می آيند :    

                 (9      )=   val PRESS              


n

i 1

)                i( yi  ─  ŷ 

                (8            )/   val=  1 ─ [  PRESS  2q


n

i 1

) ]    2) i( (yi  ─  ŷ 

نيـز مقـدار   iŷام و  iزمان بازداری تجربی برای ترکيـب   yiتعداد ترکيبات در سری آموزشی ،  nکه     

محاسـبه   PRESSنيـز   valPRESSاسـت.  iزمان بازداری پيش بينی توسط مدل بدون حضـور ترکيـب 

  PRESSو   2qيبات سری آموزشی وارد مدل شده باشند. مقدار محاسبه شده  شده است وقتی تمام ترک

باشد، که اين اعداد به نوعی بيـانگر ميـزان اعتبـار مـدل بدسـت ی م 54691/0و  736/0به ترتيب برابر با 

 آمده می باشند.

ده اسـت. برای پيش بينی زمان بـازداری ترکيبـات اسـتفاده شـ  MLRدر مطالعه انجام شده، تکنيك      

بين زمـان بـازداری و  یتوانسته است يك ارتباط نسبتا خوب MLRنتايج بدست آمده نشان می دهند که، 
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قادر به فـراهم  QSARخواص مولکولی برقرار نمايد. بنابراين، توصيف کننده های حاضر در مدل های 

، هندســی و خــواص الکترونــی  ه بــا خــواص مولکــولی) هماننــدکــردن اطلاعــاتی قابــل توجــه در رابطــ

می باشند، که اين خواص می توانند در فرايند های فيزيکوشيميايی موثر بر زمان بازداری  (توپولوژيکی

 اين ترکيبات مشارکت داشته باشند.  

نسبتا ايده آلـی مـی باشـد کـه  می باشد و مدل  R = 0.980لازم بذکر است که مدل حاصله دارای       

) ضريب رگرسيون ( مدل بوده و همچنـين ايجـاد يـك رابطـه غيـر  Rدار ادامه اين پروژه برای بهبود مق

 می باشد که در حال انجام است ( ANNعصبی مصنوعی) هخطی از طريق روش شبک

 

 

 جدول   :

 

 

Rmor22e Rrpcg Dip Compound name 

24.39 12.82 193.96 Naphthalene 

7.69 13.89 203.30 2-Methylnaphthalene 

4.67 13.89 199.21 1-Methylnaphthalene 

-58.82 11.76 199.88 Biphenyl 

-11.49 3.98 214.33 Acenaphthylene 

-11.49 3.98 179.68 Acenaphthene 

-58.82 11.76 209.00 Dibenzofuran 

-11.49 3.97 204.32 Fluorene 

4.26 11.90 210.43 2-Methylfluorene 

15.63 11.90 202.95 1-Methylfluorene 

-11.49 3.98 236.27 9-Methylenefluorene 

4.26 13.89 239.11 Dibenzothiophene 

58.82 4.07 219.43 phenanthrene 

71.43 13.89 223.70 Anthracene 

-22.22 13.70 232.56  thiophene  b3,2  Naphtha 

-11.49 3.97 235.77 Carbazole 

-10.87 3.94 231.08 1H-Idene,1-phenyl 

-10.87 3.92 237.83 1H-Idene,2-phenyl 
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-11.49 3.97 231.85 3-Methylphenanthrene 

4.27 13.89 239.14 2-Methylphenanthrene 

-11.49 3.98 225.01 2-Methylanthrecene 

10.87 13.89 228.45 4-/9-Methylphenanthrene 

-11.49 3.98 219.14 1-Methylphenanthrene 

-11.49 3.98 241.44 2-Methylcarbazole 

-11.49 3.95 247.09 Methylcarbazole 

-11.49 3.98 241.26 Phenylnaphthaleneisomer 

-11.49 4.00 199.13 Fluoranthene 

-35.71 13.70 253.92 Acephenan thrylene 

-11.49 4.00 255.49  bcd5,4  thiophene phenanthro 

-11.49 3.98 247.85 Pyrene 

4.05 8.00 89.30  

-11.49 3.98 248.05  

-11.49 3.98 262.37 Phenyl methyl naphthalene 

3.76 13.89 272.85 P-Terphenyl 

18.18 13.70 267.23 Benzo 

-11.49 3.94 272.20 2-Methyl fluoranthene 

8.55 8.93 100.03 carbazole  def 4h-Benzo 

12.20 8.93 99.23 Terphenyl 

27.03 9.90 108.74 fluorine  a  Benzo 

-7.69 7.46 108.01 4-methylpyrene 

-28.57 8.77 105.68 2- Methylpyrene  

-6.99 7.87 113.66 1- Methylpyrene 

-19.61 9.52 116.50 thiophene  naphtha  d1,2  b  

Benzo 

-4.63 10.42 128.11  ghi fluoranthene Benzo 

-4.08 10.42 125.82 phenanthrene  c Benzo 

-11.76 10.53 124.06 naphtho  thiophene  d2,1  b  

Benzo 

-11.36 3.42 125.98  a  Methylbenzo anthracene 

7.19 10.00 131.57 naphtho  thiophene  d3,2  b  

Benzo  

3.52 9.90 139.70 thracene  a  Benzo  

-111.11 3.58 132.77 Chrysene/triphenylene 

-11.49 5.59 119.70 1,1-Binaphthalene 

-9.71 11.11 134.94 2,2- Binaphthalene 
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-6.41 10.75 145.20 Methyl benzonaphthothiophene 

-90.91 10.87 142.72 9-phenylanthracene 

-142.86 10.87 143.11 Methylchrysene 

5.26 10.75 151.55 Benzocarbazole 

-9.43 10.87 141.77 Methylbenzo thiophene  d3,2  b  

naphtha 

21.28 10.87 142.26 Methylbenz anthracene  a  

-4.98 6.10 131.26 3-Methyl benz anthracene  a  

-5.52 6.02 129.64 6-/8-Methylbenz anthracene  a  

-10.87 9.80 152.34 2,2-Binaphthalene 

142.86 10.75 149.12 2-phenylphenanthrene 

-5.26 3.58 148.09 fluorancene  b  Benzo 

3.11 10.00 156.35 fluorancene  k  Benzo 

90.91 9.62 163.31 fluorancene  a  Benzo 

-10.53 9.62 160.16 Benz acephenanthrylene  e  

-10.53 13.33 156.87 pyrene  e  Benzo 

-30.30 13.89 179.09 pyrene  a  Benzo 

-13.33 9.52 157.19 Perylene 

-3.83 10.75 163.10 Phenyl pyrene 

-2.08 5.78 140.82 Dibenzophenanthrene 

-1.75 13.89 159.56 Dinaphthothiophene 

-10.99 9.80 152.34 triphenylene  b  Benzo 

58.82 10.87 166.51 1-phenyl pyrene 

9.62 10.87 167.77 Indeno fluorancene  cd3,2,1  

25.64 10.87 168.10 Indeno pyrene  cdef3,2,1,7  

-32.26 3.82 172.32 pyrene  cd3,2,1  Indeno 

-1.78 9.80 170.68  ah  Dibenz anthracene 

5.10 11.90 184.07 Pentaphene 

-5.78 3.79 170.70 chysene  b  Benzo 

10.53 12.82 194.40 Picene  

50.00 4.22 177.18 perylene  ghi  Benzo 

5.10 11.90 184.03 Dibenzo chrysene  mnodef ,  

6.21 11.90 178.87  eb,  Dibenzo fluoranthene  
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4.05 12.99 188.79  k2,1  Naphtho fluoranthene  

125.00 13.70 192.00  kb,  Dibenzo fluoranthene  

-3.58 6.25 195.00  ea,  Dibenzo fluoranthene isomer 

-2.65 13.89 198.68  k3,2  Naphtho fluoranthene  

14.08 12.66 190.51 pyrene  e3,2  Naphtho 

-250.00 6.62 163.41 pyrene  ea,  Dibenzo 

-6.06 4.52 189.75  a1,2  Naphtho pyrene/di benzo 

pyrene   le,   

8.26 12.82 194.46 pyrene  a3,2  Naphtho 

-10.87 3.91 205.40 pyrene  ia,  Dibenzo 

24.39 12.82 193.96 pyrene  ha,  Dibenzo 

 

 

 

 

 مقايسه مقادير  جدول   :

 

 

 

 

 

Calculated 

ANN Retention 

time 

Calculated 

MLR Retention 

time 

Exp. 

Retention 

time (mine) 

 

Compound name 

13.148  11.004 Naphthalene 

15.057  13.548 2-Methylnaphthalene 

14.814  13.910 1-Methylnaphthalene 

16.303  15.410 Biphenyl 

18.072  16.822 Acenaphthylene 
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17.192  17.470 Acenaphthene 

19.161  18.191 Dibenzofuran 

19.280  19.488 Fluorene 

21.368  21.643 2-Methylfluorene 

20.805  21.759 1-Methylfluorene 

20.525  22.126 9-Methylenefluorene 

24.883  22.568 Dibenzothiophene 

22.099  23.056 phenanthrene 

24.161  23.214 Anthracene 

25.319  23.498  thiophene  b3,2  Naphtha 

22.272  24.069 Carbazole 

22.864  24.206 1H-Idene,1-phenyl 

25.369  24.536 1H-Idene,2-phenyl 

25.997  25.003 3-Methylphenanthrene 

26.197  25.090 2-Methylphenanthrene 

26.583  25.240 2-Methylanthrecene 

24.583  25.407 4-/9-Methylphenanthrene 

23.980  25.490 1-Methylphenanthrene 

24.557  25.841 2-Methylcarbazole 

24.246  25.940 Methylcarbazole 

27.58  27.433 Phenylnaphthaleneisomer 

27.473  27.704 Fluoranthene 

24.618  28.033 Acephenan thrylene 

28.444  28.175  bcd5,4  thiophene phenanthro 

28.011  28.475 Pyrene 

28.923  28.584  

29.277  28.801  

26.965  28.850 Phenyl methyl naphthalene 

31.870  29.017 P-Terphenyl 

28.712  29.038 Benzo 

29.445  29.476 2-Methyl fluoranthene 

26.803  29.551 carbazole  def 4h-Benzo 

27.142  29.601 Terphenyl 
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27.475  29.909 fluorine  a  Benzo 

28.973  30.164 4-methylpyrene 

30.136  30.235 2- Methylpyrene  

29.862  30.660 1- Methylpyrene 

32.872  32.220 thiophene  naphtha  d1,2  b  

Benzo 

31.276  32.380  ghi fluoranthene Benzo 

33.453  32.420 phenanthrene  c Benzo 

32.560  32.540 naphtho  thiophene  d2,1  b  

Benzo 

35.203  32.640  a  Methylbenzo anthracene 

33.573  32.853 naphtho  thiophene  d3,2  b  

Benzo  

33.444  33.225 thracene  a  Benzo  

32.338  3.395 Chrysene/triphenylene 

34.122  33.632 1,1-Binaphthalene 

31.760  33.775 2,2- Binaphthalene 

35.493  33.866 Methyl benzonaphthothiophene 

35.842  33.949 9-phenylanthracene 

34.394  34.020 Methylchrysene 

32.059  34.192 Benzocarbazole 

35.582  34.212 Methylbenzo thiophene  d3,2  b  

naphtha 

35.257  34.274 Methylbenz anthracene  a  

38.517  34.779 3-Methyl benz anthracene  a  

34.83474  34.904 6-/8-Methylbenz anthracene  a  

36.64212  35.245 2,2-Binaphthalene 

35.87171  35.466 2-phenylphenanthrene 

36.4748  37.155 fluorancene  b  Benzo 

39.80468  37.217 fluorancene  k  Benzo 

34.12227  37.442 fluorancene  a  Benzo 

37.59558  37.510 Benz acephenanthrylene  e  
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38.31871  37.926 pyrene  e  Benzo 

37.79204  38.147 pyrene  a  Benzo 

36.7026  38.358 Perylene 

42.64907  38.446 Phenyl pyrene 

41.4311  38.910 Dibenzophenanthrene 

40.43411  40.411 Dinaphthothiophene 

39.10979  40.523 triphenylene  b  Benzo 

40.64637  40.786 1-phenyl pyrene 

42.59463  40.960 Indeno fluorancene  cd3,2,1  

42.0439  41.230 Indeno pyrene  cdef3,2,1,7  

42.85338   41.530 pyrene  cd3,2,1  Indeno 

42.12587  41.603  ah  Dibenz anthracene 

41.43385  41.670 Pentaphene 

41.26065  41.857 chysene  b  Benzo 

40.49476  41.955 Picene  

40.47751  42.108 perylene  ghi  Benzo 

43.23805  42.480 Dibenzo chrysene  mnodef ,  

43.85911  44.813  eb,  Dibenzo fluoranthene  

43.21804  45.130  k2,1  Naphtho fluoranthene  

37.47954  45.359  kb,  Dibenzo fluoranthene  

43.33135  45.455  ea,  Dibenzo fluoranthene isomer 

44.68612  45.690  k3,2  Naphtho fluoranthene  

          43.9275  46.055 pyrene  e3,2  Naphtho 

         43.948  46.393 pyrene  ea,  Dibenzo 

         45.331  46.493  a1,2  Naphtho pyrene/di benzo 

pyrene   le,   

         45.288  46.689 pyrene  a3,2  Naphtho 

         44.425  46.793 pyrene  ia,  Dibenzo 

         46.177  47.014 pyrene  ha,  Dibenzo 
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y = 0.9816x + 0.5388

R2 = 0.9676
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