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 تقدیم

 به پیشگاه پدر و مادرم 

هایشان پایه گزار رشد فکری من در  تمام مراحل ها و دلسوزیکه نگرانی

 تحصیلم گردید و تنها سرمایه حقیقی من دعای بی منتشان است.

 .من هدیه دادند به تمام دوستانم که اندیشیدن, اراده و تلاش را به و
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 ابراز تواضع و قدردانی

یده است بر خود اکنون که به یاری پروردگار این پایان نامه به اتمام رس

اساتید راهنما, آقایان دکتر حسین نیکوفرد و دکتر ناصر دانم از لازم می

اند و همچنین استاد مشاور گودرزی که همواره حامی و پشتیبان من بوده

دکتر زهرا کلانتر خاضعانه قدردانی نمایم.از تمام اساتید  سرکار خانم

سپاسگزارم. و در اقت شاگردی در محضرشان را داشتم گروه شیمی که لی

نهایت از تمام دوستانم که با تکیه بر دوستی و محبتشان توانستم این 

ها شیرپور, یامی, دشت بزرگی و پروژه را به پایان برسانم, به خصوص خانم

 کنم.زاد احمدی تشکر میآقای به
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نتيجه تحقيقات خودش مي باشد و در صورت استفاده از  دانشجو تأييد مي نمايد که مطالب مندرج دراين پـايان نامه

 نتايج ديگران مرجع آن را ذکر نموده است.

 

 

 

متعلق به ايان نامه ق موضوع اين پ، آزمايشات و نو آوري ناشي از تحقيوق مادي مترتب از  نتايج مطالعاتکليه حق

 دانشگاه صنعتي شاهرود مي باشد .
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 چکيده

ي وابستگي خواص مختلف براي مطالعه (QSPR)خاصيت  - ي ساختارامروزه ارتباط كمّ        

ون ييميايي تركيبات با ساختار مولكولي استفاده شده است. در بخش اول اين پروژه، از رگرسفيزيكوش

به عنوان  (ANN)ي عصبي مصنوعي به عنوان يك روش خطي و از شبكه (MLR)خطي چندگانه 

 ها به . سري دادهگرديدتركيب آلي استفاده  333بيني ثابت هنري پيش يروشي غير خطي برا

تقسيم شدند.  تركيب( 34تركيب( و ارزيابي بيروني ) 04) آزمونتركيب(،  363)هاي آموزش سري

ي مولكولي كنندهخور سه لايه پس انتشار خطا با استفاده از چهار توصيفي عصبي پيشيك شبكه

ي مدل خطي يلهبدست آمده به وس مشخصات آماري ، ايجاد گرديد.MLRبدست آمده در مدل 

كه نشان داد، درحالي آنرابيني توانايي پيش (آزمونبراي سري  2R  ،942/4=MSE=203/4)چندگانه 

 (. آزمونبراي سري  2R ، 432/4=MSE=283/4) باشدمي بهتراي تا اندازه ANNبيني توانايي پيش

  گانهاساس رگرسيون خطي چند الگوريتم ژنتيك برهاي در بخش دوم اين پروژه، روش       

(GA-MLR و )ي عصبي مصنوعيشبكهاساس  ك برالگوريتم ژنتي (GA-ANNبراي ايجاد مدل ) هاي

QSPR  هايكنندهتوصيفپليمر استفاده شدند. 900ها و ضريب شكست كنندهتوصيفميانMor15e ، 

R2e،R2p  و J3D هاي خطي و غير خطي به منظور براي تشكيل مدل الگوريتم ژنتيكي به وسيله

هاي آموزش، آزمون و ي سريميانگين مربعات خطامجذور  .بيني ضريب شكست انتخاب شدندپيش

، 232/4، (2R)و همچنين ضرايب تعيين  498/4، 433/4، 498/4به ترتيب،  ANNارزيابي براي مدل 

 هستند.  239/4و  889/4

 الگوريتم ژنتيك برضريب شكست، ، ي عصبي مصنوعيشبكه، ثابت هنري، QSPRهاي كليدي: واژه

 گانهچند اساس رگرسيون خطي
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 9قانون هنري -9-9

اد شيميايي را در يندهايي است كه انتقال موآب و هوا يكي از مهمترين فرآها بين توزيع گونه    

. باشدمي هاگونهخواص فيزيكي و شيميايي  آگاهي از مندبيني آن نيازپيش كند وطبيعت تعيين مي

ماندها و مطالعات پسي كاهش ت در آب است كه در محاسبهاص ترموديناميكي، حلالييكي از خو

هوا توسط قانون هنري  - مايع سيستم . رفتار توزيع اجزا درنقش ضروري داردهاي منابع آبي آلاينده

 ي حل شده درفشار جزئي بخار گونهكه در دماي ثابت  گر اين استيانب اين قانونگردد، توصيف مي

 لاي محلول رقيق ايده آل با كسر مولي آن گونه در محلول متناسب است:با

l

i i ip k x

     
يا
    

i
i l

i

p
k

x
            )9-9( 

lوفشار جزئي بخار  ipكه 

ix ي كسر مولي گونهi [9]باشددر محلول مي. 

ي را براي شود كه اطلاعات مفيدمي بيانبراي تركيبات  به عنوان ثابت قانون هنري ikثابت تناسب    

مايع ن فاز و تفكيك تعادلي يك ماده شيميايي را ميا دهدها در اختيار ما قرار ميارزيابي توزيع آلاينده

يل به تجمع در فاز تما ،اين ثابت كميايي با مقدار ماده شيميك كند. ي بيان ميطور كمّ هو گاز ب

در فاز گازي خواهد  تمايل به حضوربيشتر  ،ثابت بزرگ ربا مقدا يكه تركيبحاليدر محلول را دارد

هاي متنوعي از صنعت نفت، ها در فاز محلول در عرصهآگاهي از حلاليت هيدروكربن .[3]داشت

و  هاي تاسيسات توليدت طراحي و انتخاب رژيم لولهحاسبامهندسي شيمي و ژئوشيمي از قبيل م

 هاي فرار وو حذف آلاينده هاي زير زمينيجداسازي اسيد گاز در حفره، فرآوري، ذخيره گاز طبيعي

در آن جزئيات  قانون هنري وجود دارند كه ي براي تعيين ثابتزياد يهاباشد. روشنيمه فرار مهم مي

 به هنري قانون از ،پايين ا  نسبت فشارهاي در رقيق هايمحلول فقط. [3]دانبيان شده منابعتعدادي از 

 تركيب خود حلال با عموما  است، زياد بسيار آنها پذيريانحلال كه كنند. گازهاييمي پيروي خوبي

 و شده تركيب آن با شود،مي حل آب در وقتي كلريد هيدروژن گاز مثال به عنوان ،شوندمي

                                                           
9- Henry’s law 
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كلي تعيين طورهب .كنندنمي پيروي هنري قانون از هامحلول اين كه كندمي دتولي اسيد هيدروكلريك

 فقدان، تبعات اقتصادي آن هاي آزمايشگاهي پرهزينه وگيريثابت قانون هنري به علت اندازه

 كيبات با حلاليت پايين، آسان تربراي هاي پايين و بويژه هاي صحيح در غلظتگيرياندازه 

 . باشدنمي

 

 9-2- ضريب شکست9

 محيط مرجع در (يا صوتي)ضريب شكست يك محيط به صورت نسبت سرعت يك موج نوري         

 به عنوان مرجع سرعت نور در خلا از ا غالبدر متون علمي  كه شودبيان مي به سرعت نور در آن محيط

ماده سرعت آن با ورود نور به محيط  زيراتر از يك است اين ضريب هميشه بزرگ .استفاده شده است

در  هاكنشبرهم كه اينحالييابد درماده كاهش مي يهاي تشكيل دهندهبا اتم كنشبرهمبر اثر 

آن بسيار تاثير  شكست ضريببر  يك گونههاي ساختاري بنابراين ويژگي .محيط مرجع وجود ندارد

شود. گيري ميندازها 3رفراكتومتر بنام دستگاهي توسط تجربي روش بهاين خاصيت . گذار خواهد بود

كه به خواص مغناطيسي،  باشديپليمرها مبراي يك خاصيت نوري اصلي و اساسي  ،ضريب شكست

محيط تغيير  چگاليج ورودي و با تغيير فركانس مو ضريب. اين [0]شودالكتروني و نوري مربوط مي

 با اهميتاي نوري هلكولي پليمرها با تكنيكوميايي و مبراي مطالعه خواص فيزيكي، شيكند و مي

 هاشكل پليمر لكولي، انداره ووافزايش ضريب شكست در پراش نور براي تعيين جرم مهمچنين است. 

 توانند شرايط مورد نياز برايبه آساني ميبنابراين تركيبات پليمري  [.5]گيردمورد استفاده قرار مي

 [.6-8]دست آورندكاربردهاي گوناگون اپتيكي را ب

 ،پليمرها ضريب شكستو  تركيبات نون هنريثابت قابراي  تجربيهاي داده فاده ازاستبا         

در تاييد و  ابداع نمود كهو نرم افزاري  نظريزار اب مبتني براي بيني كنندههاي پيشروش توانمي

                                                           
9- Refractive index (RI) 

3- Refractometer 
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خواص تركيبات  ، در موردتجربيگيري از اطلاعات موجود بسيار كمك كرده و با بهره هايتقويت داده

 د.ديد اظهار نظر كننج

بنابراين يكي از اهداف و نبوده  ها كافيبراي شيميدانرياضيات و آمار آموزش  در اكثر مواقع        

براي يك هاي رياضياتي پيچيده اجرايي كردن روش 9هاي محاسباتي كمومتريكسروش ياوليه

هاي ربوط به استفاده از دادهمتريكس مآماري مباحث كمو -هاي رياضيروش علاوه برشيميدان است. 

 شود. به دليل پيشرفت سريع مي 3عيهاي هوش مصنوشيميايي، اسپكتروسكوپي و نيز روش

هاي هوشمند و خودكار آزمايشگاهي و همچنين امكان استفاده از كامپيوترهاي قدرتمند و نرم دستگاه

ني داشته است. يكي از زافزوكمومتريكس به عنوان يك دانش مستقل گسترش رو ،افزارهاي ساده

هاي ساختاري ويژگي ها را بهدر مطالعاتي است كه خواص مولكول هاي مهم كاربرد كمومتريكسزمينه

هاي ساختاري و خواص يك تركيب ناشي از ويژگي هاها فعاليتدهد. از نظر شيميدانآنها نسبت مي

ارتباط  يكمّوهمچنين بررسي  3اليتفع -ساختارارتباط  يكمّآن است. اين نوع از مطالعات به بررسي 

 بحث  نامهپايانكه در اين خاصيت  -ساختار يكمّپردازند. هدف از بررسي ارتباط مي 0خاصيت -ساختار

باشد. كول با پارامترهاي ساختاري آن مياي ميان خواص شيميايي يك مولگردد پيدا كردن رابطهمي

هاي توان به روشميها ترين آنروند كه از پركاربردميبراي برقراري اين رابطه بكار  هاي متنوعيروش

هاي اشاره كرد. مولفه 7و حداقل مربعات جزئي 6، رگرسيون اجزاي اصلي5رگرسيون خطي چندگانه

نيز در  99و منطق فازي 94هاي ژنتيك، الگوريتم2عصبي مصنوعي يشامل شبكه 8هوش محاسباتي

نتايج اين مطالعات علاوه شوند. تركيبات استفاده ميت خاصيخطي ميان ساختار و غير يايجاد رابطه

                                                           
9- Chemometrics                                                                    9- Artificial Neural Network (ANN) 

3- Artificial Intelligence (AI)                                                01- Genetic Algorithm (GA) 

3- Quantitative Structure -Activity Relationship (QSAR)     00- Fuzzy logic 

0- Quantitative Structure -Property Relationship (QSPR) 

5- Multiple Linear Regression (MLR) 

6- Principal Component Regression (PCR) 

7- Partial Least Square (PLS) 

8- Computational Intelligence (CI) 
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ها به پژوهشگران در هاي ساختاري آنها و ويژگيلكولوارتباط بين خواص م يبر شفاف سازي نحوه

 كند.هاي مشابه كمك ميهاي جديد براساس رفتار مولكولبيني رفتار مولكولپيش

 

 کارهاي انجام شدهمروري بر -9-8

ها در محلول قانون هنري متيل كتون ثابتوابستگي سازي مدلبراي  مدرسي 3448 در سال        

با استفاده از روش پس  استفاده نمود. شبكه عصبي مصنوعي به دما و غلظت ازآبي سولفات سديم 

هاي تمام سيستم 9شاخص انحراف ميانگين نسبي بهينه شد و 3-3-9انتشار ساختار شبكه به صورت 

بيني و قدرت پيش بودهها شامل دو سري مجزا سري دادهتر از يك درصد بود. مطالعه شده كم

براي سري  شاخص انحراف ميانگين نسبيبا  بدست آمدههاي شبكه عصبي عادي و شبكه عصبي روش

  .[2]تر را برگزيداي با معماري مناسبتوان شبكهمي اين شاخصنشان داده شد كه با  وها مقايسه داده

 3توسط پابلو هاي آليفاتيكهاي قانون هنري هيدروكربنساختار و ثابت يكمّ ي رابطه يالعهمط        

. با استفاده از الگوريتم روش گرفتجهت مقايسه با مطالعات قبلي انجام  3447و همكارانش در سال 

 و 226/4 5ضريب همبستگيبا  0 كنندهتوصيفبهترين مدل شامل هفت  ،تركيب 954روي  3جايگزيني

 .[94]بدست آمد 463/4 6 خطاي مربعاتميانگين  مجذور

بيني ثابت قانون هنري تعدادي براي پيش QSPRهاي و همكارانش از روش 7وي 3443در سال         

با  2آزمونتركيب و سري  353شامل  8ها به دو سري آموزشبات آلي استفاده كردند. سري دادهاز تركي

گانه مدلي بدست آمد كه شامل ده طالعه از رگرسيون خطي چندر اين متركيب تقسيم شدند. د 58

 9240برابر با  Fو آماره  337/4 خطاي مربعاتميانگين ، 224/4ضريب همبستگي كننده با توصيف

                                                           
9- Average Relative Deviation (ARD) 

3- Pablo  

3- Replacement method 

0- Descriptor  

5- Correlation coefficient 
6- Root Mean Square Errors (RMSE) 

7- Xiaojun Yao 

- Train set 
2- Test set 
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بهينه ي وارد شدند و شبكه 9ها به شبكه تابع پايه شعاعيكنندهي ايجاد مدل غير خطي توصيفبود. برا

به ترتيب براي سري  3367/4و 3245/4برابر  خطاي مربعاتميانگين و  94-97-9شده با ساختار 

 .[99]بدست آمد ،آزمونآموزش و 

تا كنون مطالعات كمي در مورد ضريب شكست پليمرها در حوزه كمومتريكس صورت گرفته          

بيني براي پيش QSPRهاي خطي و غير خطي وهمكارانش از مدل 3جي يو 3448است. در سال 

هاي محاسبه كنندهي خطي ميان توصيفپليمر استفاده كردند. براي ايجاد رابطه 934كست ضريب ش

بر روي سري  3اي با ارزيابي تقاطعيها از رگرسيون خطي چندگانه مرحلهشده و ضريب شكست پليمر

 230/4كننده با ضريب تعيين پنج توصيف داراي. بهترين مدل استفاده شدپليمر  944آموزشي شامل 

بدست آمد. روش استفاده شده براي يافتن  4960/4وخطاي استاندارد  06/332برابر با  F يمارهو آ

 BFGS0كه در اين مطالعه از الگوريتم شبه نيوتن عصبي مصنوعي بوده  يخطي، شبكه مدل غير

 4998/4و خطاي استاندارد  792/4 5نيضريب تعيداراي اين مدل  ازاستفاده شده است. نتايج حاصل 

 .[93]باشدمي

تابع  ينظريهبيني ضريب شكست وينيل پليمرها از براي پيش 3447وهمكارانش در سال  6يو            

هاي شيمي كوانتومي مونومرهاي اين دسته از پليمرها استفاده كنندهتوصيف يبراي محاسبه 7چگالي

 07زشي با راي سري آمواستفاده شد. بهترين مدل ب Gaussianكردند. در اين روش از نرم افزار 

 434/4و خطاي استاندارد  263/4كننده كوانتومي با ضريب همبستگي تركيب شامل چهار توصيف

 2q >5/4 بدست آمد كه از نظر آماري مقادير 243/4برابر با  2q ،با روش ارزيابي تقاطعي .باشدمي

 [.93]كندي خوب را بيان مينتيجه

                                                           
9- Radial Basis Function (RBF) 
3- Jie Xu 
3- Cross-validation 
0- Broyden–Fletcher–Goldfarb–Shanno 

5- Coefficient of determination 

6- Xinliang Yu 
7- Density Functional Theory (DFT) 
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بكار با  پليمرهاي خطي رايك سري از ضريب شكست  شهمكار و 9گارسيا 3443در سال           

 3توپولوژيكيهاي انديسبا استفاده از در اين روش بررسي كردند.  3تئوري گرافهاي انديسبردن 

توپولوژيكي با ضريب همبستگي  يكننده، مدلي شامل ده توصيفهامونومر پليمر براي محاسبه شده

 [.90]بدست آمد 289/4

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

                                                           
9- Garcia 

3- Graph theoretical indices 

3- Topological indices 
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 کمومتريکس -2-9

هاي بالاي آنها، استفاده هاي شيميايي و از طرفي هزينهها و فرآيندبا توجه به گسترش سيستم        

هاي محاسباتي براي بهبود بخشيدن به فرآيندهاي اندازه گيري و استخراج اطلاعات شيميايي از روش

ميلادي از  74ي اي در دهههاي تجزيهتعدادي از گروه باشد.هاي موجود بسيار مفيد ميدادهبيشتر از 

 اند.كردهاستفاده  ،هاي كمومتريكس مشهور هستندهاي رياضياتي و آماري كه امروزه به روشروش

. با تاسيس [95]سوئدي معرفي شده است9توسط اسوانت ولد 9270كمومتريكس در سال         

، كمومتريكس به عنوان يك رشته علمي معرفي گرديد. 9270المللي كمومتريكس در سال من بينانج

 Chemometrics andو  Journal of Chemometrics (Wiley)اولين مجلات كمومتريكس با عنوان 

Intelligent Laboratory Systems (Elsevier)  شروع به كار كردند. تعريف فعلي از  9287از سال

هاي رياضي و آماري براي الف( انتخاب و اي از شيمي كه از روشريكس عبارت است از: شاخهكمومت

ي ها، ب( فراهم آوردن بيشترين اطلاعات شيميايي به وسيلهها و آزمايشترين روشطراحي مطلوب

 .[96]بردهاي شيميايي سود ميهاي شيميايي و پ( شناخت سيستمتجزيه و تحليل داده

ارتباط  يا وفعاليت  -ارتباط كميّ ساختارهاي كمومتريكس توسعه بردهاي عمومي روشكار        

ي ظهور وسيله هاي فراواني كه بههستند. دادهشيميايي هاي خاصيت يا ارزيابي داده -كمّي ساختار

هاي كمومتريكس نزد اي توليد شدند مهمترين دليل  براي افزايش كاربرد روشتجهيزات مدرن تجزيه

ي ميلادي دوره 84يهاي شخصي در اوايل دههميدانان گرديد. با در دسترس قرار گرفتن رايانهشي

هاي شيميايي آغاز گرديد. اولين مقاله در مبحث نويني براي كشف، پردازش و تفسير داده

كمومتريكس در ايران مربوط به كار جلالي هروي و گركاني نژاد از دانشگاه باهنر كرمان است كه با 

به چاپ  9223بيني انديس بازداري كروماتوگرافي گازي تعدادي از مشتقات بنزن در سال نوان پيشع

 .[97] است رسيده

 

                                                           
9- Svant Wold 
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 روند كليّ در كمومتريكس عبارتست از:

 هاي شناخته شدهها براي نمونهجمع آوري داده -9

 هاي عصبيهاي چند متغيري يا شبكهايجاد مدل رياضي بر اساس تكنيك -3

 رهاي مدل بر اساس قواعد يا اصول شيميتفسير پارامت -3

 هاي جديدكاربرد مدل براي نمونه -0

 

خاصيت -ساختار کميّارتباط  -2-9-9  

در شيمي آلي توسعه يافت و منجر به اين نتيجه  9ي دوم قرن نوزدهم نظريه ساختاريدر نيمه        

گاه مطالعات . هر"ري هستندخواص شيميايي، فيزيكي و بيولوژيكي تابعي از تغييرات ساختا"شد كه : 

ي مولكول انجام گيرد، به آن ارتباط شدهبه صورت ارتباط بين ساختار مولكولي و خواص مشاهده 

گويند، كه در واقع رابط بين خواص فيزيكوشيميايي و ساختار شيميايي خاصيت مي -كمّي ساختار

ها، ود اشتعالي هيدروكربنتركيبات است. بعضي از اين خواص شامل ضريب شكست پليمر، دماي خ

هاي اندازه گيري كشش سطحي مايعات، ثابت قانون هنري تركيبات آلي و غيره هستند. با توسعه روش

آوري شدند كه با استفاده از مطالعات كمومتريكس هاي زيادي جمعخواص فيزيكوشيميايي، داده

واص صورت گرفت. بيش از هاي كمّي بر اساس وابستگي ساختاري اين خها براي بسط مدلتلاش

به عنوان يك روش اصلي و مهم در تحقيقات شيميايي توسعه يافته است.  QSPRچهل سال است كه 

گوناگوني از جمله شيمي فيزيك آلي، شيمي معدني، اسپكتروسكوپي و شيمي محيط  هايرشته

اربرد وسيع اين . با وجود  ك[98]اندبيني خواص مختلف استفاده كردهزيست از اين روش جهت پيش

 ي آنها يكسان يا مشابه است.طوركلي قواعد اصلي و روش كار در همهروش، به

توان بر اساس پارامترهايي كه به صورت تجربي بدست آمده و يا از طريق را مي  QSPRهايمدل        

ات همبستگي طوركل اگر نتايج اين نوع مطالعاند، به زبان رياضي بيان نمود. بهتئوري محاسبه شده

                                                           
9- Structural theory 
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هاي ها و ويژگيارتباط بين خواص مولكول يسازي نحوهقابل قبولي را ارائه كند علاوه بر شفاف

هاي هاي جديد بر اساس رفتار مولكولبيني رفتار مولكولگران در پيشساختماني آنها، به پژوهش

در مدل  هاكنندهيفها وارد شدن تعداد كمي از توصاز مزاياي اين روش .[92كند]مشابه كمك مي

 كنند.است كه از لحاظ نظري مفهوم فيزيكي مشخصي را براي تركيبات يك سري بيان مي

 

 فعاليت -ساختار کميّارتباط  -2-9-2

 ي ميان ساختار شيميايي و خواص هاي بيولوژيكي و طراحي داروها بر رابطهشيمي مولكول        

وزيته، اسيديته، حلاليت، سميت، اتصال آنزيمي و نفوذ ي تركيبات از قبيل ويسكگيري شدهاندازه

شوند. براي هر سري از تركيبات وقتي اين خواص به فعاليت بيولوژيكي مرتبط غشايي متمركز مي

هاي كمومتريكس توسعه ارتباط [. يكي از كاربردهاي ويژه روش34گردد]باشند اين روابط پيچيده مي

هاي مشابه با تغيير كوچكي در اي است. مولكولهاي تجزيهدهفعاليت و ارزيابي دا -كمّي ساختار

هاي شيميايي كاملا  متفاوتي داشته باشند. اين نوع ارتباط بين ساختار توانند فعاليتساختارشان مي

 QSAR[. در واقع 39باشد]مي QSARمولكولي و تغيير در فعاليت شيميايي، در مركز توجه مطالعات 

هاي مولكولي، به منظور كاربرد ي هماهنگ ميان فعاليت شيميايي و ويژگيطهسعي در پيدا كردن راب

 [.33اين قواعد براي ارزيابي فعاليت تركيبات جديد دارد]

براين اساس است كه فعاليت يك تركيب به ساختار آن كه با خصوصيات  QSARنظريه         

در شيمي دارويي اكثر خصوصيات يك  الكتروني، آبگريزي و فضايي آن توصيف مي شود، بستگي دارد.

كنش به ميل تركيبي پذيرنده ي مشخص و شدت و ميزان اين برهمكنش با يك پذيرندهدارو به برهم

كنش را فراهم گيري كميّ برهمهاي مولكولي كه امكان اندازهكنندهوابسته است، بنابراين تنها توصيف

 د.قابل استفاده هستن  QSARكنند، در مطالعات مي
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فعاليت را مطرح كرد. او  -ي كمي ساختارمفهوم رابطه 9260براي اولين بار در سال  9هانش        

هاي بيولوژيك اين مولكولي در تركيبات دارويي با ويژگي 3هاي كميّكنندهنشان داد كه توصيف

اي براي دههاي ساكنندهتركيبات ارتباط تنگاتنگي دارند. او و دانشمندان پس از وي، از توصيف

فضايي و  هاي الكتروني، هندسي،توصيف سـاختار تركيبات استفاده كردند كه توانايي توصيـف ويژگي

هاي رگرسيون خطي چندگانه در از روش 3گريزي تركيبات دارويي را داشتند. هانش و فوجيتاآب

 [.33استفاده كردند] QSARمطالعات 

بتدا بايد مقادير خاصيت و فعاليت شيميايي بدست آيند ا QSARو  QSPRبراي انجام مطالعات         

ي بعد هاي مناسب از طريق تجربي يا محاسبه به كمك كامپيوتر توليد شوند. مرحلهكنندهو توصيف

سازي هايي كه براي مدلتكنيكدستيابي به ارتباط رياضي بين ساختار و خاصيت يا فعاليت است. به 

گويند. مي 0هاي پارامتريگيرند، روشولكولي مورد استفاده قرار ميبيني فعاليت يا خاصيت  مو پيش

 ها رگرسيون خطي چندگانه، آناليز اجزاي اصلي و حداقل مربعات جزئي ترين اين تكنيكمعمول

هاي مورد استفاده بوده و كنندهباشند. معمولا  انتخاب نوع روش محاسبه تحت تأثير نوع توصيفمي

گيرد، روش رگرسيون خطي چندگانه است. با اين حال اين مورد استفاده قرار مي تكينيكي كه معمولا  

 هاكنندهتعداد توصيف هاي مورد بررسي بيشتر ازتواند بكار رود كه تعداد مولكولروش تنها زماني مي

 بوده و متغيرها با هم همبستگي زيادي نداشته باشند.  

شود. اين شش مرحله شش مرحله دنبال مي خاصيت تركيباتبراي برقراري رابطه بين ساختار و        

 عبارتند از:

 ها آوري سري دادهجمع -9

   تركيباتساختار هندسي  ترسيم -3

 ها كنندهي توصيفمحاسبه -3

                                                           
9- Hansch 
3- Quantitative descriptors 
3- Fujita 
0- Parametric methods 



11 
 

 براي ورود به مدل انتخاب متغير هايها با روشكنندهانتخاب بهترين توصيف -0

 سازيمدل -5

 اعتبارسنجي مدل -6

 

 انه رگرسيون خطي چندگ -2-9-8

حل يك  در آن از و ي رگرسيون يا تنازل را مطرحايده 9براي اولين بار، فرانسيس گالتون        

ي يك متغير مجهول بيني ميزان رابطه[. از رگرسيون براي پيش30وراثتي استفاده كرد] يمسأله

 شود.)متغير وابسته( با يك متغير معلوم )متغير مستقل( استفاده مي

 طوري آن ماهيت و شودمي مشخص محقق توسط آن مقدار كه است متغيري مستقل متغير        

 مستقل متغير آهنگ با وابسته متغير مقدار طرفي داد. از طور مستقل تغييربه راآن توانكه مي است

 وابسته متغير براي مقدار چند يا يك مستقل، متغير از مقدار هر ازاي به كه طوريكند بهمي تغيير

 دارد. وجود

 ي اين نوع رگرسيون به اين صورت است:معادله

(3-9)               ie+ nX n+ · · · + b2 X 2+ b 1X 1+ b0 Y = b  

  ieو  اندضرايب متغيرهاي مستقل ibهاي عددي( و مقادير كنندهها متغيرهاي مستقل )توصيف iXكه 

ي رگرسيون ي بدست آوردن معادلهبرا شود.مقدار خطاي رگرسيون است كه باقيمانده ناميده مي

بيني شده براي متغير وابسته از هاي مقادير پيشخطي چندگانه لازم است مجموع مربعات انحراف

مقادير واقعي آن به كمترين مقدار ممكن برسد. به عبارت ديگر بايد مقدار 
2

ie  در اين معادله به

كمترين حد ممكن كاهش يابد. مقدار 
2

ie شود:( تعريف مي3-3ي )طبق رابطه 

(3-3)                      22 )ˆ( yye ii   

 

                                                           
9- Francis Galton 
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ي معادلهي ي آن به وسيلهشدهمقدار محاسبه ŷي متغير وابسته و شده مقدار مشاهده iyكه در آن 

رسيون خطي ساده براي محاسبه ضرايب، از روش حداقل رگرسيون است. در اين جا نيز همانند رگ

آوردن ترين ابزار براي بدست معمول 9مربعات شود. بي ترديد روش حداقلمربعات استفاده مي مجموع

ي خطي بين متغيرهاي مستقل و وابسته در كمومتريكس است. اصولا  براي رسم يك خط معادله

توان از ي مربوط به آن كافي است. اين مقادير را ميعادلهدر م عرض از مبدا شيب و دانستن مقادير

 آورد: دستگاه معادلات نرمال بدست

(3-3)               










  

 

2
iiii

ii

xxyx

xny




 

كردن باشد. با جايگزينعرض از مبدا مي βشيب و  αگر تعداد مقادير مشخص تجربي، بيان nكه 

 آيند.عرض از مبدا بدست مي معادلات مقادير شيب ومقادير تجربي متغيرهاي مستقل و وابسته در 

آيد داراي بهترين معادله براي مرتبط كردن متغيرهاي مستقل خطي كه با اين روش بدست مي        

شوند. ويژگي چنين خطي ي مشاهدات تجربي بر روي اين خط واقع نميو وابسته است، هر چند همه

( از اين خط، همواره كمتر از iyشده ) ي نقاط مشاهدهاين است كه مجموع مربعات انحراف عمود

 ( از هر خط مفروض ديگر است.iyمجموع مربعات انحراف عمودي نقاط مشاهده شده )

توان از مدل حاصل از رگرسيون خطي اند را ميپارامترهاي آماري كه در ادامه بيان شده        

 كنند.چندگانه بدست آورد كه دقت و صحت مدل را بيان مي

دهد. بيني شده از متغيرهاي مستقل را نشان مي: ضريب همبستگي بين مقدار تجربي و پيشR آماره 

ي اين مسئله است كه ارتباط تر آن نشان دهندهمتغير است. مقدار بزرگ 4-9مقدار اين آماره بين 

 خطي بيشتري ميان متغير وابسته و متغيرهاي مستقل وجود دارد.

فصل مشترک دو زير  2Rواريانس مشترک بين متغيرهاي وابسته و مستقل است. : مبين  2R آماره

گويند، چون نسبتي از كند و به آن ضريب تعيين نيز ميمجموعه را به صورت مقداري بيان مي

                                                           
9- Least squares method 
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[ كه به اين 36كند]واريانس متغير وابسته را كه توسط متغيرهاي مستقل به حساب آمده معين مي

 شود:صورت محاسبه مي

(3-0)                          2 SSR

SSR SSE 
R 


 

2ˆSSE ( )iy y  

2ˆSSR ( )y y  

ي متغير وابسته از ميانگين مقادير آن بيني شدهگر مجموع مربعات انحراف مقادير پيشبيان SSRكه 

بيني شده غير وابسته از مقادير پيشگر مجموع مربعات انحراف مقادير واقعي متنشان SSEاست و 

 بود. تر خواهد تر باشد، مدل صحيحبراي آن است. هر چه مقدار اين شاخص بزرگ

يا آزمون فيشر، آزمون معنادار بودن آماري در تحليل رگرسيون ساده و چند متغيره  F: آزمون F آماره 

( 5-3ي )[ و از رابطه35ياشد]نس ميهاي معنادار بودن آماري در تحليل واريااست كه مشابه آزمون

 آيد:بدست مي

(3-5)                      
( 2)SSR

SSE 

n
F


 

 باشد.ها ميتعداد نمونه nكه 

از تقسيم مقدار  tباشد. مقدار ي رگرسيون مي: آزمون معناداري هر متغير وابسته در معادله t آماره

آيد. اين مقدار براي كليه متغيرهاي موجود ندارد آن بدست ميضريب هر متغير مستقل بر خطاي استا

 [.36شود]ي رگرسيون و خارج از آن محاسبه ميدر معادله

باشد. مقادير ضريب همبستگي : معياري از ارتباط خطي بين متغيرها مي9ضريب همبستگي پيرسون

 (( و قدر مطلق-يا عكس ) + متغير هستند كه علامت آن جهت ارتباط خطي )مستقيم )+(9تا  -9بين 

 [.37دهد]آن بزرگي اين همبستگي را نشان مي

 

                                                           
9- Pearson correlation 
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 هاانتخاب سري داده -2-9-4

ها كه مقادير تجربي خاصيت مورد بررسي براي آنها اي از مولكولسازي يافتن مجموعهدر مدل        

هاي تواند دادها ميهسازيگيرد. زماني مدلدر شرايط يكساني بدست آمده باشد، در اولويت قرار مي

هاي مورد استفاده تقريبا  مشابه يا گروهي از مشتقات بيني كند كه مولكولمورد نظر را به خوبي پيش

ها به سه مجموعه هاي بدست آمده سري دادههاي ارزيابي مدليك تركيب باشند. در يكي از روش

 شوند. اين بيني تقسيم مييا پيش 9مجزا به صورت: سري آموزشي، سري آزمون و سري ارزيابي

هاي مشابه به يكديگر در يك مجموعه قرار شود تا مولكولبندي به صورت تصادفي انجام ميدسته

ها باشد. مدل بدست آمده از سري آموزشي با سري آزمون ي تمام دادهنگيرند و هر مجموعه نماينده

 ها بزرگتر باشد قدرت ه سري دادهگردد. البته هر چبيني، ارزيابي ميبهينه شده و با سري پيش

ها كم باشد، براي ارزيابي تعداد تركيبات سري داده بيني مدل و اعتبار آن بيشتر خواهد شد. اگرپيش

 شود.استفاده مي  3مدل از روش ارزيابي تقاطعي

 

 هاکنندهانتخاب توصيف -2-9-5

هاي ساختاري يا الكتروني مولكول ويژگي توانبا توسعه كمومتريكس و علوم رايانه به راحتي مي        

اند، در زمان مشهور شده مولكولي هايكنندهپارامترهاي عددي كه به توصيفطور كميّ به وسيله را به

 هايي كه براي يافتن بسيار كوتاه بدست آورد. همانطور كه گفته شد به مجموعه ابزارها و روش

ل با پارامترهاي ساختاري )مشخصات ساختاري( آن بكار اي ميان رفتار فيزيكوشيميايي مولكورابطه

مولكولي و فعاليت مورد  هايكنندهتوصيفها بين گوييم. در اين روشهاي پارامتري ميرود، روشمي

 كننده بينيكنيم، كه اين ارتباط منطقي منجر به ارائه مدل پيشنظر ارتباط منطقي برقرار مي

شده در اين مدل بايد داراي پيچيدگي زيادي نبوده و از يكديگر وارد  هايكنندهتوصيفشود. مي

                                                           
9- Validation set 

3- Cross-validation 
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 هاكنندهتوصيفهاي مختلفي از مستقل باشند و از طرفي قادر به تفسير ساختار تركيبات باشند. گروه

 كنند.هاي خاصي از تركيبات را بررسي و توصيف مياند كه هر كدام جنبهتاكنون معرفي شده

شوند هاي متفاوتي تقسيم ميز نظر بيان چگونگي خصوصيات مولكول به دستها هاكنندهتوصيف       

 .ترين آنها در اينجا آورده شده استكه تعدادي از مهم

 

 9هاي توپولوژيکيکنندهتوصيف -2-9-5-9

باشند و به ساختار فضايي مولكول مي هاكنندهتوصيفترين نوع جزء ساده هاكنندهتوصيفاين         

ها به يكديگر وابسته است. بنابراين ي نداشته و تنها به نوع اتم، نوع پيوندها و نحوه ارتباط اتمارتباط

هاي ها، تعداد اتمتوان محاسبه نمود. تعداد اتماين پارامترها را بدون بهينه كردن ساختار مولكول مي

 هاكنندهتوصيفاز اين نوع هايي هاي ارتباطي مثالهالوژن، تعداد پيوندهاي ساده يا دوگانه و انديس

هاي شوند كه عبارتند از: انديستوپولوژيكي به چهار دسته فرعي تقسيم ميي هاكنندهتوصيفهستند. 

 5محيطيي هاكنندهتوصيفو  0زيرساختاريي هاكنندهتوصيف، 3جزئيي هاكنندهتوصيف، 3توپولوژي

[39-38]. 

 

 6هاي هندسيکنندهتوصيف -2-9-5-2

هندسي نسبت به نوع توپولوژيك از اهميت بيشتري برخوردارند. يكي از ي هانندهكتوصيف   

باشد. بنابراين قبل ها مي، ارتباط آنها با ساختار سه بعدي مولكولهاكنندهتوصيفخصوصيات بارز اين 

ن بايد پايدارترين ساختار فضايي مولكول تعيين شود كه بهينه كرد هاكنندهتوصيفي اين از محاسبه

                                                           
9- Topological descriptors 
3- Topological indices 
3- Partial descriptors 

0- Substructure descriptors 
5- Environmental descriptors 

6- Geometric descriptors 
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شود. حجم واندروالس، مساحت مولكول هاي مكانيك كوانتومي انجام ميساختار مولكول توسط روش

 باشند.مي هاكنندهتوصيفاز اين نوع  ي فاصله هندسي متوسطدرجهو 

 

 9هاي الکترونيکنندهتوصيف -2-9-5-8

د و اطلاعات مفيدي نشباها ميگر خواص الكتروني مولكولالكتروني بياني هاكنندهتوصيف        

ها كنشدهند. اين نوع برهمهاي الكتروني بين مولكولي و درون مولكولي ارائه ميكنشراجع به برهم

 هاكنشدهند. اهميت اين برهمها را شديدا ً  تحت تاثير قرار ميخواص فيزيكي و شيميايي مولكول

ها از شود. با توجه به اينكه مولكولميبيشتر  ،كننده قطبي باشندهاي عملكه مولكولبويژه هنگامي

توان با اند، بنابراين بسياري از رفتارهاي مولكول را ميتعدادي الكترون، پروتون و نوترون تشكيل شده

هاي كنشي نيروهاي حاصل از برهمتوجه به تاثيرات متقابل الكتريكي درک و توجيه نمود. اندازه

ي توزيع بار در مولكول، فاصله بين بارهاي مخالف، گشتاور ، نحوههاالكتروني، تابعي از بار جزئي اتم

كه بتواند به نحوي يكي از  ايكنندههر نوع توصيفباشند. ها ميپذيري مولكولدوقطبي و قطبش

 الكتروني قرار ي هاكنندهالكتروني را بيان كند، در گروه توصيف هايكنشبرهمعوامل موثر در 

 گيرد.مي

 

 3هاي فيزيکوشيمياييکنندهتوصيف -2-9-5-4

فعل و انفعالات بوده و با عوامل موثر در ها كنندهتوصيفترين از جمله مهمها كنندهتوصيفاين        

گر بعضي از خواص بيانها كنندهتوصيفدهند. اين دسته از ، همبستگي بالايي نشان ميزيستي

ختار مولكول بستگي دارند. ميزان حلاليت تركيبات باشند كه به ساها ميفيزيكي و شيميايي مولكول

 باشند.ميها كنندهتوصيفاكتانول و ويسكوزيته از اين سري  -لگاريتم ضريب تقسيم آب در آب،

                                                           
9- Electronic descriptors 

3- Physico-chemical descriptors 
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 هاکنندهتجزيه و تحليل آماري توصيف-2-9-6   

تمام آنها براي شود بسيار زياد است و كه توسط نرم افزار محاسبه ميهايي كنندهتوصيفتعداد         

كنند، به ها را بيان نميها مناسب نبوده و حتي ويژگي يا خاصيتي از مولكولي مولكولتوصيف همه

انتخاب آنها كه با متغير وابسته همبستگي بيشتري دارند از بين ساير هايي كنندهتوصيفهمين دليل 

سازي تاثير مثبتي ندارند موارد شوند. بنابراين براي كاهش و حذف متغيرهاي مستقلي كه در  مدلمي

 كنيم:زير را اعمال مي

 شوند.مقادير آنها يكسان باشد حذف مي %24كه بيش از هايي كنندهتوصيف 

  كه با  ايكنندهدارند توصيف 2/4كه با يكديگر همبستگي بالاي هايي كنندهتوصيفاز بين

 شود. متغير وابسته همبستگي كمتري دارد، حذف مي

 شوند.كه محاسبه و تفسير آنها مشكل است حذف ميهايي كنندهتوصيف 

 

 هاي آماري و انتخاب مدل مناسبآناليز مدل -2-9-7

شود و براي وارد برد تشكيل ميهاي آماري كه از قواعد رياضي بهره مييك مدل بر اساس روش        

ي بين متغير رابطهمناسب  9يركردن متغيرهاي آن از ابزاري بايد استفاده شود كه با انتخاب متغ

انتخاب متغير عبارتند از: رگرسيون  هايتعدادي از تكنيك وابسته و مستقل را به خوبي بيان كند.

 و غيره. 3، روش بايزين 3خطي چندگانه، الگوريتم ژنتيك

براي انتخاب متغير در روش رگرسيون خطي چندگانه چندين روش رگرسيون مختلف وجود         

 كه عبارتند از:دارد 

 

                                                           
9- Variable selection (VS) 
3- Genetic algorithm 

3- Bayesian 
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 :9روش ورود اجباري -2-9-7-9

ها در يك كنندهروش ورود اجباري روشي براي انتخاب متغيرهاست كه طي آن تمام توصيف

شوند. از آنجا كه در اين روش اثرات مثبت و منفي متغيرهاي مستقل براي ورود مرحله وارد مدل مي

 شوند روش مطلوبي نيست.در مدل ناديده گرفته مي

 

 :3روش انتخاب جلوبرنده -2-9-7-2

اي براي انتخاب متغيرها است كه طي آن متغيرها يكي پس از ديگري وارد مدل تكنيكي مرحله

شود داراي بالاترين همبستگي مثبت يا شوند. اولين متغير كه به منظور ورود به مدل انتخاب ميمي

تغيري وجود نداشته باشد كه داراي شرط منفي با متغير وابسته است. اين روند تا زماني كه ديگر م

 ورود باشد، ادامه دارد.

 

 :3روش عقب برنده -2-9-7-8

ها وارد معادله شده و سپس متغير با كوچكترين همبستگي كنندهدر اين تكنيك تمام توصيف        

اقيمانده شود. پس از اينكه اولين متغير حذف شد، از بين متغيرهاي بجزئي با متغير وابسته حذف مي

 ترين همبستگي را با متغير وابسته دارد براي حذف در نظر گرفته در معادله متغيري كه كوچك

 شود. اين فرآيند زماني كه ديگر متغير پيرو شرط فرآيند موجود نباشد، متوقف خواهد شد.مي

 

 :0روش مرحله اي -2-9-7-4

شود و محاسبه مي Fي در مدل آماره در اين روش در هر مرحله براي متغيرهاي وارد شده        

 آيد.بدون معنا حذف شده و مدل مناسب بدست مي  Fيترين آمارهمتغير با كوچك
                                                           
9- Enter 
3- Forward selection 
3- Backward 
0- Stepwise 
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  :9روش حذفي -2-9-7-5

  .[33شوند]ها به صورت بلوكي حذف ميكنندهدر اين تكنيك در هر مرحله توصيف        

 

 نرم افزارهاي مورد نياز -2-9-3

سازي بكار هاي نرم افزاري متنوعي را براي انجام تمام مراحل مدلريكس بستهدانش كمومت        

 شوند.هاي نرم افزاري استفاده شده در اين پروژه معرفي ميگرفته است. در ادامه به اختصار بسته

 

 Hyperchem  ي نرم افزاريبسته -2-9-3-9

 خواص فيزيكي حاسبات كوانتومي و ديگرم يترين نرم افزارهاي شيمي در زمينهيكي از معروف        

 سازي است كه به ما اجازه سازي و شبيهاين بسته، يك نرم افزار مدلهاي شيميايي است. مولكول

طور تقريبي بر ي شيميايي را با رايانه انجام دهيم. ابتدا شكل مولكول بهدهد محاسبات پيچيدهمي

هاي مكانيك كوانتومي، ساختار مولكول وسط روشگردد، سپس تروي صفحه نمايشگر رايانه رسم مي

تجربي مختلفي هاي نيمهاستفاده شد. روش 3تجربيهاي نيمهروششود. در اين پروژه از بهينه مي

نظر كردن از برخي ، صرف(CNDO) 3هاي همپوشاني جزئيكردن كامل از انتگرال نظرمانند صرف

 5نظر كردن دو اتمي از انتگرال همپوشاني، صرف(OIND) 0هاهاي همپوشاني در الكترونانتگرال

(MNDO) [روش 33ارائه شده است .]AM  همان روشMNDO  باشد كه روي شده مياصلاح

بگيرد. در اين روش تواند در نظر دهد ولي پيوند هيدروژني را نميهاي قطبي نتايج خوبي ميمولكول

گيريم و محاسبات روي ميركزي در نظر ي مهاي داخلي را به شكل يك هستههسته و لايه

توان اطلاعات فراواني نظير زواياي پيوندي، از اين نرم افزار مي گردد.هاي ظرفيت انجام ميالكترون

                                                           
9- Remove 
3- Semi-empirical methods 

3- Complete neglected of differential overlap 
0- Intermediate neglected of differential overlap 

5- Modified neglected of diatomic overlap 
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يبات كطول پيوندها و زواياي پيچشي را بدست آورد. اين بسته نرم افزاري، قابليت ترسيم ساختار تر

 .[30]ختار نوكلئيك اسيدها و اسيدهاي آمينه موجود استي آن ساپيچيده را دارد و در كتابخانه

 

 Dragon    نرم افزار -2-9-3-2

مربوط به نرم افزار  (hin.*)نرم افزاري است كه با استفاده از يك فايل ورودي با پسوند         

Hyperchem ،98 3449كند. اين بسته در سال هاي مولكولي را محاسبه ميكنندهسري از توصيف  

 9089و قابليت محاسبه  [35]توسط گروه كمومتريكس دانشگاه ميلانو طراحي و عرضه شده است

از ها كنندهتوصيفتعدادي از  اتم داشته باشد را دارد. 954كننده براي هر مولكول كه كمتر از توصيف

ز به صورت و... ني 3، مقدار ويژه الكتروني3ي والانس براي تركيبات پليمري، مجموع درجهMDF9قبيل 

 اند.تجربي بدست آمده

 

   SPSS ي نرم افزاريبسته -2-9-3-8

سهولت و  عينكه در  ها تدوين شده استبه منظور تجزيه و تحليل داده ي نرم افزاري،اين بسته        

آيد. هاي اجتماعي و رفتاري بشمار مييكي از قدرتمندترين ابزارها براي تحليل آماري داده سادگي،

ترين به يكي از رايج را  SPSSري آسان، سادگي استفاده و قدرت بالا در انجام محاسبات پيچيده، يادگي

در اين پروژه از اين نموده است.  هاي نرم افزاري مورد استفاده در تجزيه و تحليل آماري مبدلبسته

رزيابي و اعتبار ا و نرم افزار، براي بدست آوردن بهترين مدل خطي، حذف متغيرهاي با همبستگي بالا

 .[33]مدل استفاده شده است

 

 

                                                           
9- Molecular Descriptors Family 

3- Sum of valence degrees (SVDe) 

3- Electronic Eigenvalue (EEVA) 
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 MATLAB R2008a ي نرم افزاريبسته -2-9-3-4

 دارند كار و سر جبرخطي بويژه و عددي محاسبات با كه كساني براي MATLAB9 افزار  نرم        

 ملشا مسائل حل به دانشمندان و مهندسين ساختن قادر اين نرم افزاري اوليه هدف است. شده تهيه

 و 3فورترن  همچون متداول نويسي برنامه هايزبان در برنامه نوشتن به نياز بدون عمليات ماتريسي

 در كهطوريبه است، شده افزوده افزار نرم اين به بيشتري بسيار هايقابليت زمان گذشت با بود.  3سي

مهندسي  محاسبات انجام و نويسي برنامه ها،داده ترسيم براي قدرت پر ابزاري بهMatlab حال حاضر 

هاي كاربردي افزوده شده براي راه شامل يك سري از برنامه Matlab است. شده تبديل پژوهشي و

كه به كاربران اجازه يادگيري و بكار بردن  شودناميده مي 0جعبه ابزارهاي مخصوص است كه حل

جعبه دهند. كاربرد ه ميتوسع مسائل ويژهرا براي حل  آنمحيط  دهد وهاي خاص را ميتكنولوژي

منطق فازي،  ژنتيك، الگوريتم هاي عصبي،ها، كنترل سيستم، شبكهها شامل پردازش سيگنالابزار

 .[36]شودديگر ميمسائل متنوع  و حركت امواج

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

                                                           
9- MATrix LABoratory 
3- FORTRAN 
3- C 

0- Toolbox 
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 مقدمه -8-9

واب بهينه جيافتن  ها وراي جستجوي فضاي جوابني بافراو هاي كلاسيك متنوع والگوريتم        

 هاي متنوع وانتخاب، سازي خاصبهينهمساله براي حل يك  ند.اگرفتهمورد استفاده قرار  طراحي و

سنتي موجود  ي كلاسيك وهاروشكه هيچ يك از  چرا متفاوت زيادي در روش حل آن وجود دارد

 اين  يعني اينكه هر كدام از باشند.مقاوم نمي مسألهنسبت به نوع  ،سازيبراي حل مسائل بهينه

 درساير مسائل دچار مشكل  كنند ومسائل خاص جواب خوبي پيدا مي از براي يك نوعها روش

مشكل  يك راه حل جديد براي آن ايجاد كنيم. شود بايدجديد مطرح مي مسألهيك  وقتيو  باشندمي

با يك  ر مورد مسائلي كه كاملا تعريف شده وسنتي اين است كه فقط د ي كلاسيك وهاروشديگر 

بنابراين در تعداد زيادي از مسائل دنياي حقيقي  توانند بكار روند ومي اندعبارت رياضي توصيف شده

 .را بكار بردها روشتوان اين معادلات رياضي آن را در دست نداريم نمي و مسألهكه تعريف كامل 

 9ي دقيقهاروشاز اينرو  كنند ومي ضمينيافتن جواب دقيق را ت، ي سنتي موجودهاروشاكثر         

ارجحيت  3ي تقريبيهاروشهنگام مواجه شدن با مسائل دنياي حقيقي، استفاده از اما  شوندناميده مي

از تكنيك جستجوي محلي ، باشندمي ي تقريبيهاروشي سنتي كه از نوع هاروشدارد. آن دسته از 

تخمين  ييك خطر عمده .را نام برد 3ي گراديانيهاروشتوان جمله ميآن ازكه كنند استفاده مي

در واقع در تكنيك جستجوي محلي يك راه حل  است. 0دچار شدن در نقطه بهينه محلي، زدن

كه يك راه حل جديد در همسايگي راه حل ، با راه حل تغيير يافته خود درتكرارهاي متوالي، موجود

جايگزين آن ، باشدراه حل موجود  بهتر ازراه حل تغيير يافته  اگر شود وباشد مقايسه ميموجود مي

شود ولي اين محلي بيشتر مي بهينهاز  ارامكان فر همسايگي را بزرگ انتخاب كنيم يبازهاگر  شود.مي

 شود كه غيرقابل قبول خواهد بود.كار باعث كند شدن الگوريتم مي

                                                           
9- Exact methods 

3- Approximate methods  
3- Gradient 

0- Local optimization 
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ي هاروشاند كه بوجود آمده 9ي تجربي مدرنها، روشسنتي يهاروشبراي غلبه بر مشكلات         

مزيت  باشد.مي 3ييافتن بهينه كلّ  تمركز عمده آنها در فرار از نقطه بهينه محلي و باشند وتقريبي مي

دهند بلكه ها تنها براي يك نوع خاص مسائل جواب خوبي نمياين است كه اين الگوريتم هاروشاين 

 و 3ي مبتني بر جمعيتهاروشي ي مدرن به دو گروه كلّهاروش باشند.مي هظورهاي همه منالگوريتم

يك جمعيت ، ي مبتني بر جمعيتهاروشدر  شوند.تقسيم مي 0ي مبتني بر يك جواب واحدهاروش

 يديگر سعي در يافتن نقطهيكبا همكاري  د،باشيك از اعضاي آن يك جواب بالقوه مساله مي كه هر

كند شروع مي نقطه  يك  الگوريتم از ، يك جواب واحد ي مبتني برهاروشكه در اليبهينه دارند در ح

 خود را به سمت نقطهجايگزين شدن با نقاط تغيير يافته خود،  در صورت لزوم با مقايسه و نقطه اين و

  .بردبهينه مي

 

 ژنتيك الگوريتم -8-2

به حساب  غيرالگوريتمي مصنوعي هوش يهاوشر جزء را ژنتيك الگوريتم بايد آن، نام رغمعلي        

 همواره به خاص مسأله يك در و اندمشخص الگوريتم داراي آماري كه معمول يهاروش برخلاف آورد.

الگوريتم ژنتيك  رسد.نمي جواب يك به همواره ژنتيك الگوريتم شوند،مي منتهي مشخص جواب يك

 يهاروشبطوركلي  .دانست مسأله يك مختلف هايحل راه ميان در وجو جست براي روشي توانمي را

 يهاروشو  6شمارشي يهاروش ،5ديفرانسيل حساب بر مبتني يهاروش دسته سه به وجو جست

 [.37آيد]مي حساب به تصادفي يهاروش از ژنتيكي الگوريتم روش شوند.مي بندي تقسيم 7تصادفي

 

                                                           
9- Modern heuristics methods 
3- Global optimization 

3- Population based methods 
0- Single solution methods 

5- Differential calculus 
6- Numerical  
7- Stochastic  
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 ژنتيك الگوريتم طبيعي الگوي -8-2-9

زنده در طبيعت  ي تكامل موجوداتنظريه است، شده الگوبرداري آن از ژنتيك لگوريتما آنچه        

مطرح  را هم تكامل 3همچون لامارک ديگري افراد داروين از قبل كرد. مطرح را آن 9داروين كه است

را  كسي آن داروين قبل از تا كه است 3طبيعي داروين انتخاب تئوري مميز وجه اما ،كرده بودند

او دست  تكامل شد، نظريه كشف هاژن ماهيت كه داروين از پس هاسال هرچند، نداده بود. توضيح

 علم در تغيير غير قابل اصل يك به صورت داروين همواره طبيعي انتخاب گشت، اما تغييراتي خوش

 .ماند باقي شناسي زيست

تأثير  محيطي و تيكيژن منشأ دو از آنها طبيعي زنده، خواص موجودات انواع از نظر صرف       

با  طرح اين كنشبرهم رسد.مي ارث به آنها والدين يا والد از زنده موجودات هايژن طرح پذيرد.مي

براي  لازم رمز ژن هر طوركلي،به باشد.مي جانداران خصوصيات كننده تعيين محيطي هايپارامتر

يا  ساختاري خاص ويژگي يك ايجاد موجب نيز پروتئين هر كند.مي فراهم را پروتئين يك ساخت

كرد  ادعا توانمي زنده، موجودات در وراثت ماهيت گرفتن درنظر با گردد.مي در جانداران عملكردي

ژني  هر است. آن هايژن از هركدام بودن مضر يا مفيد كننده تعيين زنده موجود هر زيست كه محيط

كاهش  را سازگاري اين كه ژني هر و دمفي شود اطراف محيط با جاندار 0سازگاري زيادشدن كه موجب

يك  در مفيد هايژن شودمي باعث محيط كه است اين طبيعي انتخاب مفهوم است. دهد، مضر

ماهيت  كشف از پس گردد. حذف زمان مرور به مضر هايژن و شده حفظ ازموجودات جمعيت

داده  نسبت ژنتيكي هايعملگر از تعدادي به طبيعي انتخاب انجام نحوه هاي جانداران،ژن مولكولي

 دارند. مختلف انواع هركدام كه 6پيوند و 5جهش از عبارتند اين عملگرها ترينمهم شد.

                                                           
9- Darwin 

3- Lamark 

3- Natural selection 

0- Fitness 
5- Mutation 

6- Crossover 
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حمل  جانداران هاينسل طول در را آنها كه هستند هاژن از بزرگي هايآرايه 9هاكروموزوم        

هر كروموزوم  از جفت يك داراي شود(مي گفته 3ديپلوييد آنها به پيشرفته )كه جانداران اكثر كنند.مي

ژن  نامند. دومي 3همولوگ را هاكروموزوم اين است. رسيده ارث به والد يك از كدام هر كه هستند

حالت مختلف  دو ايجاد توانايي بالقوه به صورت دارند، قرار همولوگ كروموزوم دو روي بر كه متناظري

موي  ديگري رنگ و روشن موي رنگ تواندمي يكي مثلا  دارند. را موجود صفات از يكي براي يكسان يا

شده  نهايي ايجاد صفت ژن، نوع به بسته دارند. نام ژن 0هايآلل مختلف حالات اين كند. ايجاد تيره را

گيري بعضي شكل در البته است. آن متناظر ژن دو روي بر موجود آلل دو اثر از برآيندي درفرد،

اي در قطعه حذف يا و افزايش تغيير، باعث تصادفي صورت به جهش .است اثرگذار نيز صفات، محيط

ژن  در عملكرد تغييراتي موجب ساختاري تغيير اين شود.مي زنده موجود (DNA)ژنتيكي  ماده از

زنده  از موجودات جمعيت يك در جديد هايآلل توليد باعث جهش .گرددمي قطعه آن در موجود

خود  اثر و رسدارث مي به بعدي نسل به شود، ايجاد جاندار هاي زايشيسلول در جهش اگر گردد.مي

همولوگ  دو كروموزوم در مساوي طول با و متناظر قطعاتي جابجايي باعث پيوند .سازدمي نمايان را

حالت  اين كه به شودمي ها ايجادكروموزوم در هاآلل از تركيب جديدي اين ترتيب، به شود.مي

مجموع،  شوند. درمي توليد طريق همين به هم جديد هايآلل ضيبع گويند. همچنين 5نوتركيبي

رخ  هاي زايشيسلول در پيوند گردد.مي زنده موجودات هايويژگي تنوع در ازدياد موجب پيوند

را  پيوند هايي از( نمونه9-3شكل ) رسد.مي ارث به بعد نسل به آن حاصل از هايكروموزوم و دهدمي

 .دهدشان مين فرضي هايدر كروموزوم

 

                                                           
9- Chromosome 
3- Diploid 

3- Homolog 
0- Alleles 

5- Recombination  
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 شود.مي نوتركيب هايايجادكروموزوم و كروموزوم دو بينDNA از  ايقطعه شدن جابجا باعث پيوند -(9-3)شكل

 

سازگاري جاندار  در تغيير باعث كند،مي تغيير پيوند و جهش عملگرهاي بوسيله ژن يك وقتي        

براي  نيز آن توانايي شود، بيشتر محيط اب جاندار سازگاري اگر شود.مي اطراف محيط با بعد نسل

به  بعدي هاينسل به جديد آلل صورت، اين در يابد.مي افزايش نسل توليد نهايت در و بهتر زندگي

با  را جاندار سازگاري جديد ژن اگر طرفي از يابد.مي افزايش جمعيت در آن تعداد و رسدارث مي

ژن  ترتيب اين به و دهدمي كاهش مثل توليد و دگيزن براي را فرد توانايي كند، كم محيط اطراف

طوركلي به گاهي رسيده، و يا حداقل به جمعيت در آن تعداد تدريج به و شودمي كمتر تكثير جديد

شكل  را داروين طبيعي انتخاب نظريه اساس محيط، با سازگارتر هايژن انتخاب .گرددمي حذف

در  را ژنتيكي هايتوالي طبيعي، انتخاب رويكرد با زنده هايگونه گفت روند تكامل توانمي دهد.مي

 [.38كند]مي بهينه اطراف محيط با براي سازگاري متوالي، هاينسل طول

 

 ژنتيك الگوريتم اساس و تاريخچه -8-2-2

پيشرفت علم ژنتيك در قرن بيستم از نظر سرعت و قدرت عمل تنها با تكامل علومي مانند         

هاي بوجود سازترين الگوريتمتوان اذعان داشت يكي از زمينهامپيوتر قابل رقابت بود. ميالكترونيك و ك

 باشد.آمده در قرن بيستم الگوريتم ژنتيك مي

Homologous 

chromosome 

Recombinant 

chromosomes 
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رياضي  مسائل حل در را جانداران تكامل از الگوبرداري ايده دانشمندان ميلادي، 9264 دهه در        

كتابي  9275 سال در كرده و عملي ايده را اين توانست 9هلند جان دهه، اين اواخر در كردند. مطرح

كتاب معروف خود را درباره  9282در سال  3سپس گلدبرگ .[32كرد] منتشر ژنتيك الگوريتم درباره

الگوريتم  3جان كوزا 9223. در سال [04]هاي ژنتيك به رشته تحرير در آورديابي با الگوريتمبهينه

برنامه نويسي »ايي براي انجام كارهاي خاص بكار برد و روش خود را هژنتيك را براي توليد برنامه

 ناميد.       0«ژنتيك

اين  از توانمي اساسي كاربرد اين اساس بر است. سازيبهينه ژنتيك، الگوريتم اساسي كاربرد       

 استفاده كرد: زير موارد در روش

 خودكار ريزي برنامه -9

عصبي  يشبكه مانند مصنوعي هوش ديگر هايروش و تيصنع هايماشين مندشهو آموزش -3

 مصنوعي.

 اقتصادي هايشاخص سازيبهينه -3

 سازي شدهشبيه جانوران ايمني سيستم تحليل -0

 هااكوسيستم در مؤثر پارامترهاي تحليل -5

 هاپروتئين جمله از پيچيده هايمولكول ساختار سازيبهينه -6

 است.  تصور قابل ژنتيكي الگوريتم براي ديگر كاربردهاي بسياري چنينهم

و  تكامل روند سازيمدل براي دهد.مي شكل را ژنتيك الگوريتم تفكر اساس طبيعي انتخاب       

مدل  يك در را كرديم اشاره آن به كه ژنتيكي مفاهيم از هركدام ژنتيك، الگوريتم در طبيعي انتخاب

فرد  و هر است مسأله براي راه حل يك حاوي روموزومك هر ژنتيك الگوريتم مدل كنيم. درپياده مي

حل مسأله را  راه از جزئي ژن هر و هاستژن از ايرشته كروموزوم هر است. كروموزوم يك داراي نيز

                                                           
9- John Holand 
3- Goldberg 
3- John Koza 
0- Genetic programming 
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سازي ساختار بهينه مسأله يك در مثلا   دارد. بحث مورد مسأله به بستگي هاژن ماهيت كند.مي بيان

در  و جواب از رقم يك ژن هر معادله، يك حل در سيد است.آمينوا يك نام ژن هر پروتئين،

دو  متغير يك ژن هر مصنوعي، عصبي يشبكه مانند ديگر مدل يك در دخيل سازي پارامترهايبهينه

هاي است. حالت مسأله حل در پارامتر يك دخالت عدم يا دخالت يدهنده كه نشان است حالته

 [.09نامند]مي ژن آن هايآلل را دبگير خود به تواندمي ژن يك كه مختلفي

 

 مباني الگوريتم ژنتيك  -8-2-8

شود. الگوريتم با يك حل هر مسأله با الگوريتم ژنتيك يك فرآيند پويا يا تكاملي را شامل مي        

شود. آغاز مي 9شوند( به نام جمعيتها نشان داده ميي كروموزومها )كه بوسيلهمجموعه از جواب

روند. هدف اين است كه ز يك جمعيت گرفته شده و براي ايجاد جمعيت جديدي بكار ميها اجواب

 هايي كه براي ايجاد جواب 3جمعيت جديد از جمعيت پيشين بهتر باشد، از اينرو معيار انتخاب

آنها خواهد بود و به عبارتي هرچه شايستگي  0شوند شايستگي( انتخاب مي3هاي جديد )فرزندانجواب

بيشتر باشد، شانس بيشتري براي توليد نسل دارد. اين امر تا زماني كه شرايط خاصي )به  يك جواب

 شود. ها يا بهبود بهترين جواب( حكمفرما گردد تكرار ميعنوان مثال تعداد جمعيت

 

 مراحل کلي الگوريتم ژنتيك  -8-2-4

 براي مسأله(.هايي حدسي كروموزومي )جواب nآغاز: توليد جمعيت اتفاقي  -9         

 در جمعيت. xمتناظر با هر كروموزوم  f(x)شايستگي: محاسبه شايستگي  -3         

                                                           
9- Population 

3- Selection 
3- Offspring 
0- Fitness 
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جمعيت جديد: ايجاد يك جمعيت جديد بوسيله تكرار مراحل زير تا هنگامي كه جمعيت  -3         

 جديد كامل گردد:

به شايستگي آنها )هر چه انتخاب: انتخاب دو كروموزوم والدين از جمعيت با توجه  -الف          

 شايستگي بالاتر باشد شانس انتخاب بالاتر خواهد بود(.

براي تشكيل فرزندان )اگر از روش پيوند  9پيوند: پيوند والدين با يك احتمال )نرخ( پيوند -ب          

 استفاده نكنيم فرزندان دقيقا  شبيه والدين خواهند شد(.

ها در ، از طريق تغيير مقدار ژن3د با يك احتمال )نرخ( جهشجهش: تغيير فرزندان جدي -ج        

 كروموزوم.

 پذيرش: قرار دادن فرزندان جديد در يك جمعيت جديد. -د          

 جايگزيني: بكار بردن جمعيت تازه ايجاد شده براي سيكل بعدي اجراي الگوريتم. -0         

د برنامه متوقف شده و بهترين جواب موجود در آزمايش: اگر شرايط انتهايي بدست آي -5         

 كند.جمعيت را معرفي مي

 .3بازگشت: بازگشت به مرحله  -6         

توانند دانيم اين روند بسيار كليّ است. پارامترها و شرايط بسياري هستند كه ميهمانطور كه مي        

 هاي متفاوتي در مسائل مختلف بكار روند.به شيوه

براي اين كار  3ها را ساخت و چه نوع رمزبنديولين سوال اين است كه چگونه بايد كروموزوما        

 يعني پيوند و جهش را تعريف كرد. GAانتخاب گردد. سپس بايد دو پارامتر اساسي 

هاي مختلفي سوال بعدي اين است كه چگونه والدين را براي پيوند انتخاب كنيم. اين امر از راه         

ن پذير است، اما ايده اصلي، انتخاب بهترين والدين است به اميد اينكه والدين بهتر فرزندان بهتري امكا

 توليد كنند. 

                                                           
9- Crossover probability/rate  
3- Mutation probability/rate 
3- Encoding 
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ي دو كروموزوم والدين ممكن است موجب از دست دادن بهترين توليد جمعيت تنها به وسيله        

محدود مورد استفاده  9گرايي هاي انتخاب، اغلب نخبهكروموزوم از جمعيت قبل شود از اينرو در روش

 گردد(.گيرد )كه در جاي خود تشريح ميقرار مي

 

 رمزبندي يك کروموزوم  -8-8

ها اولين كاري است كه بايد انجام شود. ، رمزبندي كروموزومGAدر آغاز حل يك مساله با         

ي مطابق با جواب رمزبندي بستگي كامل به خود مساله دارد. يك كروموزوم بايستي حاوي اطلاعات

حاصل باشد. روشي كه بيش از همه براي رمزبندي مورد استفاده قرار گرفته است روش رشته 

 ي يك رشته دودويي نشان داده باشد. در اين روش هر كروموزوم به وسيله)باينري( مي 3دودويي

اشد. امكان ديگر تواند ارائه دهنده برخي مشخصات جواب بدر رشته )كروموزوم( مي 3شود. هر بيتمي

 اين است كه كل رشته يك عدد را ارائه دهد.

هاي بسياري براي رمزبندي وجود دارد ولي روش رمزبندي اساسا به ماهيت مساله البته راه       

اند، معرفي هاي رمزبندي كه تاكنون با موفقيت نسبي بكار رفتهبستگي دارد. در اين بخش برخي روش

 خواهد شد.

 

 ندي دودويي )باينري(رمزب -8-8-9

اين نوع از  GAترين نوع رمزبندي است زيرا اولين محققين رمزبندي دودويي اساس رايج       

 اند و از طرفي اين روش نسبتا  ساده است.رمزبندي را بكار برده

ي از باشد كه مثالها با مقدار صفر يا يك ميدر رمزبندي دودويي، هر كروموزوم يك رشته از بيت        

 ( آورده شده است.9-3آن در جدول )

                                                           
9- Elitism 
3- Binary string 
3- Bite 
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 هايي با رمزبندي دودوييكروموزوم -(9-3جدول)

 

دهد. اما هاي ممكن زيادي را با كمك تعداد محدودي ژن ارائه ميرمزبندي دودويي، كروموزوم        

د و از طرفي اين رمزبندي گاهي براي برخي مسائل طبيعي مناسب نيست و اصلاحاتي در تعريف پيون

 جهش بايستي انجام گيرد.

 

 9رمزبندي تبديل -8-8-2

ي يا  مسأله 3گرد دوره يي فروشندهتوان در مسائل ترتيبي مانند مسألهرمزبندي تبديل را مي        

بكار برد. در اين رمزبندي، هر كروموزم يك رشته از اعداد است كه يك مكان را در يك  3ترتيب كارها

 دهد.اي از اين رمزبندي را نشان مي( نمونه3-3جدول ) كند.توالي ارائه مي

 هايي با رمزبندي تبديلكروموزوم -(3-3جدول)

 

 

 4رمز بندي مقداري -8-8-8

تواند در مسائلي كه تعدادي مقادير پيچيده مانند اعداد حقيقي رمزبندي مقداري مستقيما  مي        

كه كاربرد رمزبندي دودويي براي اين نوع از مسائل ر حاليدر آن بكار رفته، مورد استفاده قرار گيرد. د

 مشكل خواهد بود.

باشد كه اين مقادير هر در رمزبندي مقداري، هر كروموزوم يك توالي از تعدادي مقدار مي         

 موردي مربوط به مسا له، مانند اعداد )حقيقي(، كاراكتر يا هر موضوع ديگر باشد.

                                                           
9- Permutation encoding 

3- Travelling salesman problem 
3- Task ordering problem  

0- Value encoding 
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 ايي با رمزبندي مقداريهكروموزوم -(3-3جدول)

 

رمز بندي مقداري براي برخي مسائل خاص مفيد بوده و در اين رمز بندي اغلب لازم است كه         

 هاي خاصي را براي مسأله تعريف كنيم. پيوندها و جهش

 

 9رمزبندي درختي -8-8-4

ابع يا دستورها در زبان در رمزبندي درختي، هر كروموزوم يك درخت از تعدادي موضوع، مانند تو       

 باشد.برنامه نويسي مي

 هايي با رمزبندي درختيكروموزوم -(0-3جدول)

Chromosome A Chromosome B 

  
( + x ( /  y ) ) ( do_until step wall ) 

 

هاي تكامل تدريجي يا هر ساختار ديگري كه بتواند به صورت رمزبندي درختي براي برنامه        

مستقيما  به فرم  LISP3هاي زبان برنامه نويسي مزبندي شود مفيد است. از آنجا كه برنامهدرختي ر

براي اين رمزبندي  LISPتوانند به سادگي به صورت درخت تجزيه شوند، اغلب درختي ارائه شده و مي

 رود. عمليات پيوند و جهش نيز به سادگي قابل انجام هستند.بكار مي

 

 

                                                           
9- Tree encoding 

3- Lots of Irritating Superfluous Parentheses 
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  GAهاي 9عملگر -8-4

هاي مهم الگوريتم همانگونه كه در طرح كليّ الگوريتم ژنتيك ديديم، پيوند و جهش از بخش        

 [. 03-00باشد]طور اساسي تحت تاثير اين دو عملگر ميژنتيك هستند. عملكرد الگوريتم ژنتيك به

 

 پيوند -8-4-9

را اجرا كرد. عملگر پيوند روي ي پيوند توان مرحلهپس از آنكه نوع رمزبندي مشخص شد، مي        

ترين راه كند. سادههاي والدين عمل كرده و فرزندان جديد را توليد ميهاي منتخب از كروموزومژن

براي انجام اين كار انتخاب اتفاقي تعدادي نقاط قطع و كپي كردن تمام چيزهاي قبل از اين نقطه از 

توان در جدول زير والد ديگر است. روش پيوند را مي والد اول و كپي تمام چيزهاي بعد از نقطه قطع از

 باشد(: ي قطع مينشانگر نقطه  / روشن نمود )علامت

 اي دو كروموزومپيوند يك نقطه -(5-3جدول)

  
          

توان نقاط قطع بيشتري را انتخاب كرد. پيوند هاي ديگري نيز براي پيوند وجود دارد، كه ميراه        

ها بستگي دارد. گاهي اوقات د كاملا  پيچيده باشد و اين اساسا  به روش رمزبندي كروموزومتوانمي

تواند عملكرد الگوريتم ژنتيك را بهبود بخشد. در زير چند مي مسألهساختن يك پيوند خاص براي يك 

 كنيم.نوع پيوند را براي انواع رمزبندي معرفي مي

 

 

                                                           
9- Operator 

 /  

 /  

 /  

/ 
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 پيوند در رمزبندي دودويي -8-4-9-9

 گردد. رشته دودويي از يك نقطه از كروموزوم براي پيوند انتخاب مي:  9ايپيوند يك نقطه

شود و بقيه كروموزوم از ديگري كپي ابتداي كروموزوم تا نقطه پيوند از يكي از والدين كپي مي

 گردد.مي

 
11001011+11011111=11001111 

 ايپيوند يك نقطه -(3-3)شكل

 

 گردد و رشته دودويي از اين حالت دو نقطه از كروموزوم انتخاب مي در :2ايپيوند دو نقطه

ابتداي كروموزوم تا نقطه پيوند اول از يكي از والدين، قسمت حد فاصل نقاط پيوند اول و دوم از 

 شود.والد ديگري و بقيه كروموزوم نيز از اولي كپي مي

 
11001011+11011111=11011111 

 يپيوند دو نقطه ا -(3-3)شكل

 

 شوند.ها به صورت اتفاقي از والدين كپي ميبيت: 8پيوند يکنواخت 

 
11001011+11011101=11011111 

 پيوند يكنواخت -(0-3)شكل

 

 رود.چند عمل عددي براي توليد فرزاندن جديد بكار مي: 4پيوند عددي 

                                                           
9- Single point crossover 

3- Two point crossover  

3- Uniform crossover 

0- Arithmetic crossover 
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11001011+11011111=11001001 (AND) 

 پيوند عددي -(5-3)شكل

 

 رمزبندي تبديل پيوند در  -8-4-9-2

 يك نقطه پيوند انتخاب شده و تبديل از والد اول تا نقطه پيوند كپي  اي:پيوند يك نقطه

شود. سپس والد ديگر مورد بررسي قرار گرفته و اگر عددي هنوز در فرزند حاصله وجود مي

نقطه پيوند تا  هاي ديگري نيز براي توليد بقيه كروموزوم )ازگردد. البته راهنداشته باشد، اضافه مي

 انتهاي كروموزوم( وجود دارد، مانند:

(1 2 3 4 5 6 7 8 9) + (4 5 3 6 8 9 7 2 1) = (1 2 3 4 5 6 8 9 7) 

 

 پيوند در رمزبندي مقداري  -8-4-9-8

 توان استفاده نمود.تمامي پيوندهاي مربوط به رمزبندي دودويي را مي        

 

 پيوند در رمز بندي درختي-8-4-9-4

 يك نقطه پيوند در هر دو كروموزوم والدين انتخاب شده و سپس والدين از 9وند درختيپي :

 هاي زير آن نقطه جايگزين شده و فرزندان جديد توليد همان نقطه تقسيم شده و قسمت

 گردد.مي

 
 مثالي از پيوند درختي -(6-3)شكل 

 

                                                           
9- Tree crossover 
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 جهش -8-4-2

گيرد. جهش با هدف جلوگيري از سقوط نجام ميپس از انجام عمليات پيوند، عمليات جهش ا        

گيرد. عملكرد جهش، فرزندان نتيجه شده ي محلي انجام ميها در جمعيت به يك بهينهتمامي جواب

 توان تعداد بسيار كمي ازدهد. در رمزبندي دودويي ميطور اتفاقي تغيير مياز عمليات پيوند را به

شوند را از يك به صفر و يا از صفر به يك تغيير دهيم. فرآيند طور اتفاقي انتخاب ميهايي كه بهبيت

 جهش در مثال زير نشان داده شده است:

 

 مثالي از جهش در دو كروموزوم فرزند -(6-3جدول)

1101111000011110 Original offspring 1 

1101100100110110 Original offspring 2 

1100111000011110 Mutated offspring 1 

1101101100110110 Mutated offspring 2 

 

ها بستگي دارد. به عنوان مثال تكنيك جهش همانند پيوند اساسا  به روش رمزبندي كروموزوم        

تواند به صورت تعويض دو ژن معرفي گردد. در كنيم، جهش ميها را رمز بندي ميكه تبديلهنگامي

 نماييم.عرفي ميزير چند نوع جهش را براي انواع رمزبندي م

 

 جهش در رمزبندي دودويي  -8-4-2-9

ي بين اين دو ها زير رشتهها: با انتخاب تصادفي دو قسمت از كروموزوموارونه سازي بيت         

 شوند.موقعيت وارونه مي

 

 جهش در رمزبندي تبديل -8-4-2-2

 يابند، مانند:تغيير رتبه: دو عدد انتخاب شده و تغيير مي        

(1 2 3 4 5 6 8 9 7 ) = (1 8 3 4 5 6 2 9 7) 
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 جهش در رمزبندي مقداري -8-4-2-8

در اين حالت، براي رمزبندي مقادير حقيقي يك عدد كوچك به مقادير انتخاب شده اضافه          

 گردد.شده يا از آنها كسر مي

(1.29  5.68  2.86  4.11  5.55) = > (1.29  5.68  2.73  4.22  5.55) 

 

 جهش در رمزبندي درختي  -8-4-2-4

 يابند.هاي انتخابي تغيير ميها يا شاخهدر اين شرايط گره        

 

 هاکروموزومعملگرهاي ژنتيك از ديدگاه نحوه اعمال بر  -8-5

 شوند: به سه نوع زير دسته بندي مي هاكروموزومعملگرهاي ژنتيك از ديدگاه نحوه اعمال بر         

  9رسميعملگرهاي  

 3عملگرهاي حسابي  

 3دارعملگرهاي جهت  

باشند. در برش مي  5و برش تصادفي 0عملگرهاي رسمي برش، خود شامل دو نوع برش ساده        

ي هاژنباشد، فرزندان با جابجا كردن قسمتي از مي 6ساده كه نوع آشناي آن برش با يك نقطه پيوند

هاي شوند. انواع مختلف ديگري از برشا يكديگر توليد مياند بوالدين كه با نقطه پيوند مشخص شده

 ، برش يكنواخت و ... وجود دارند.7 ساده، مانند برش با چند نقطه پيوند

                                                           
9- Conventional operators  
3- Arithmetical operators  

3- Direction-Based operators 
0- Simple crossover   

5- Random crossover 
6- One-Cut point crossover 

7- Multi-Cut point crossover 
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نام دارد، هر ژن يك فرزند به صورت  9يك نوع اصلي آن برش تختكه  هاي تصادفيدر برش       

 شود.دين انتخاب ميي تشكيل شده توسط دو ژن متناظر در والتصادفي در بازه

عملگرهاي رسمي جهش نيز انواع مختلفي دارند. آشناترين آن در مورد كدگذاري يا رمزبندي          

و تغيير حالت ژني كه براي جهش انتخاب شده است از يك به صفر و يا بالعكس  رودبكار مي دودويي

و ... 3، جهش مرزي3جهش يكنواختتوان به انواع مي دودويي گيرد. در مورد رمزبندي  غيرصورت مي

اشاره كرد. در جهش يكنواخت ژني كه براي جهش انتخاب شده است، به صورت تصادفي و با تابع 

عملگرهاي حسابي  شود.توزيع احتمال يكنواخت به يك عدد تصادفي در يك بازه مشخص تبديل مي

رش، عمدتا  از تركيب خطي كاربرد دارند. عملگرهاي حسابي ب دودوييفقط در مورد كدگذاري غير 

12هايبرند. به عنوان مثال اگر كروموزومبرداري بهره مي , xx  ،را به صورت دو بردار در نظر بگيريم

 فرزندان حاصل از تركيب آنها به صورت زير خواهد بود:

(3-9)                                   22111 xxx   

               12212 xxx   

12با توجه به نحوه انتخاب ضرائب          ,آيند كه برش خطي و ، انواع گوناگون برش پديد مي

باشد. در مي 0هاي خطي، عملگر تركيب ميانياند. نوع ديگري از اين تركيببرش محدب از آن گونه

12اين تركيب اگر  , PP 12اند و والدين باشند كه به منظور توليد فرزند انتخاب شده ,OO  فرزندان

 حاصل از امتزاج آنها باشند، داريم:

 (3-3) )( 1211 PPPO     

           )( 2122 PPPO    

                                                           
9- Flat crossover  

3- Uniform mutation 
3- Boundary  mutation 

0- Intermediate recombination  
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طور نمايش داده شده است، براي هر ژن به  كه با 9بايد توجه داشت كه فاكتور مقياس        

شود تا شود. اين وضعيت موجب مي[ توليد مي-35/9,35/4ي ]طور تصادفي در بازهجداگانه و به

ممكن براي توليد فرزند، در فضاي اطراف والدين باشد و بنابراين جستجوي بهتري انجام  محدوده

 شود.  

دند، تضميني براي توليد فرزنداني بهتر از والدين خود عملگرهايي كه تاكنون نام برده ش       

سازي به ياري عملگرها آمده و دار، دانش مسأله بهينهكه در عملگرهاي جهتكنند. در صورتينمي

دار فرزند حاصله از شوند. به عنوان مثال در يك برش جهتفرزنداني بهتر از والدين معمولا  توليد مي

12 , xx :به صورت زير خواهد بود 

(3-3) 

شود كه از ديدگاه بهينهو به نحوي فرض مي بودهعددي تصادفي در فاصله صفر و يك  rكه در آن 

 [.05دارد] 2xارزش كمتري از كروموزوم  1xسازي كروموزوم 

 

  GA2پارامترهاي  -8-6

باشند. در كنار اين شامل احتمال)نرخ( پيوند و احتمال)نرخ( جهش مي GAر دو پارامتر اساسي د       

كنند كه در ادامه به اختصار به اين پارامترها پارامترهاي مهم يكسري عوامل ديگر نيز ايفاي نقش مي

 [.03-00خواهيم پرداخت]

 

 احتمال )نرخ( پيوند -8-6-9

همانند والدين خواهند بود و در صورت وجود پيوند،  اگر فرآيند پيوند نباشد، فرزندان دقيقا          

باشد در  %944شوند. اگر احتمال پيوند هاي مختلف كروموزوم والدين ساخته ميفرزندان از قسمت

                                                           
9- Scaling factor  
3- Parameters of GA 

2 1 2( )x r x x x   
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باشد تمام نسل جديد دقيقا   %4شوند و اگر ي پيوند ساخته ميصورت تمامي فرزندان به وسيلهاين

هاي هد بود. پيوند با اين هدف ساخته شده است كه كروموزومهاي جمعيت پيشين خواكپي كروموزوم

هاي جديد بهتر باشند. به هاي قبلي را در برداشته و از اينرو كروموزومهاي خوب كروموزومجديد بخش

 هاي جمعيت پيشين را براي حضور در نسل بعدي حفظ كنيم.هر حال مناسب است كه برخي بخش

 

 احتمال )نرخ( جهش -8-6-2

اگر فرآيند جهش نباشد، فرزندان بلافاصله پس از پيوند )يا كپي مستقيم( و بدون هيچ تغييري         

كند. اگر شوند و اگر جهش داشته باشيم يك بخش )يا بيشتر( از يك كروموزوم تغيير ميتشكيل مي

 ند. كباشد هيچ چيز تغيير نمي %4باشد تمام كروموزوم تغيير كرده و اگر  %944احتمال جهش 

كند. جهش نبايستي زياد اتفاق بيافتد محلي جلوگيري ميبهينه طوركلي جهش از سقوط به نقاط به

 در اصل به شكل جستجوي اتفاقي در خواهد آمد. GAصورت زيرا در اين

 

 9اندازه جمعيت -8-6-8

د. اگر تعداد اندازه جمعيت يعني اينكه چه تعداد كروموزوم در جمعيت )در يك نسل( وجود دار         

احتمال كمي براي اجراي پيوند دارد و تنها يك بخش كوچك از  GAكمي كروموزوم داشته باشيم، 

 GAها بسيار زياد باشد، گيرد. از طرف ديگر اگر تعداد كروموزومفضاي جستجو مورد استفاده قرار مي

عد )كه به روش ي خاص به بدهد كه از يك محدودهسرعت كمي خواهد داشت. تحقيقات نشان مي

تر را سريع مسألههاي زياد سودمند نيست، زيرا بستگي دارد( بكار بردن جمعيت مسألهرمزبندي وخود 

 [.03كند]هاي با اندازه متوسط حل نمياز حالت جمعيت

 

 

                                                           
9- Population size 
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 شايستگي -8-6-4

 3ارزيابي تابع يا 9شايستگي تابع ژنتيكي از الگوريتم در طبيعي انتخاب منطق كردن مدل براي        

نقش  است، ژنتيكي الگوريتم قسمت ترينمهم كرد ادعا توانمي تابع،كه اين واقع، در بريم.مي بهره

به صورت  را هاكروموزوم شايستگي تابع مسأله، نوع به بسته كند.مي بازي دارويني تكامل در را محيط

عملكرد  صحت در تأثير ترينبزرگ داراي تابع اين درست انتخاب كهطوريكند، بهمي ارزيابي كمّي

انرژي  يا مسأله يك جواب در خطا كننده محاسبه تواندمي تابع اين مثال، براي است. الگوريتم ژنتيكي

تر شايسته مثل توليد براي ييهاكروموزوم ها،مثال اين در باشد. پروتئين يك به ساختار مربوط

انرژي  سطح با پروتئيني يا و كردهايجاد  مسأله جواب در كمتري كه خطاي شوندمي شناخته

شوند، مي بهينه ژنتيكي الگوريتم با كه مسائلي نوع به با توجه كنند. رمزبندي را ترپايين ساختاري

  است. الگوريتم وقت گيرترين بخش شايستگي تابع ً محاسبه معمولا

 

 تابع شايستگي  -8-6-4-9

ي خود در مقاله 3ده است. راجيو و كريشنامورتيبراي تابع شايستگي تعاريف متنوعي ارائه ش        

 اند:ي زير را پيشنهاد نموده[، رابطه06]

(3-0)             

به ترتيب مقادير شايستگي و تابع هدف اصلاح شده هر كروموزوم و  X)(و  Fي فوق در رابطه       

)(max X  و)(m in X باشد. نيز حداكثر و حداقل مقدار تابع هدف اصلاح شده در جمعيت جاري مي

ي بالا كروموزومي با كمترين مقدار تابع هدف اصلاح شده، بيشترين مقدار شايستگي به آن طبق رابطه

                                                           
9- Fitness function 
3- Evaluation function  
3- Rajeev and Krishnamoorthy 

  )()()( minmax XXXF  
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را به صورت زير  F 3[، تابع شايستگي مقياس شده07ي خود]در مقاله 9گيرد. ساكاموتا و اداتعلق مي

 اند:ف كردهتعري

(3-5)                                     bXAF  )( 

  
 




Q

q

q XgrXfX
1

],0max[)()( 

  )/()( minmin   avgavgavgb 

 )/()1( min  avgavga 

در روابط فوق         
avg  وm i n  به ترتيب مقدار متوسط و حداقل)(X  ،در كل جمعيتα 

 متناسب با انتخاب طراح است. تابع شايستگي مقياس شده  rو ثابت  5/9پارامتري ثابت وبرابر با 

سبب همگرايي  avgهاي شايستگي جمعيت حول ي پراكنش تابعتر كردن محدودهي نزديكواسطهبه

 شود.بهتر مي

هايي كه شايستگي باشد به سمت بالا و كروموزوم avgكه شايستگي آنها كمتر ازهايي كروموزوم       

هاي غير شوند. به اين ترتيب حاكميت كروموزومباشد به سمت پايين مقياس مي avgآنها بيشتر از 

و همكارانش  3پذيرد. ارباتورم ميمتعارف از بين رفته و همگرايي و كاوش بهتر در فضاي طراحي انجا

 [.08اند]الگوريتمي براي تعيين مقدار تابع شايستگي مقياس شده هر كروموزوم ارائه نموده نيز

 

 انتخاب  -8-6-5

ها براي اينكه نقش والدين را در فرآيند پيوند بازي كنند از ، كروموزومGAقبل از طرح كلي        

باشد. با توجه به نظريه ها ميچگونگي انتخاب اين كروموزوم مسألها شوند. امميان جمعيت انتخاب مي

هاي بسياري شوند و روشها براي توليد فرزندان انتخاب مي، بهترين كروموزومداروينتكامل تدريجي 

                                                           
9- Sakamoto and Oda 
3- Scaled fitness function 

3- Erbatur 
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هايي مانند روش انتخاب چرخ توان روشها وجود دارد. براي نمونه ميبراي انتخاب بهترين كروموزوم

 [. 32،03و .... را نام برد]3اي، روش انتخاب حالت پايااي، روش انتخاب رتبهش انتخاب دوره، رو9گردان

 

 روش انتخاب چرخ گردان -8-6-5-9

 گردد:مراحل عملياتي اين روش در مراحل زير بيان مي      

 شود. ها تعيين ميميزان شايستگي يا همان عدد تابع شايستگي براي تمام كروموزوم -9

 گردد. بت شايستگي هر كروموزوم به مجموع شايستگي كل جمعيت محاسبه مينس -3

 شود.هاي شايستگي براي هر كروموزوم محاسبه ميميزان تجمعي نسبت -3

 شود. به هر كروموزوم يك عدد تصادفي بين صفر و يك اختصاص داده مي -0

در صورت قرارگيري هر عدد  هاي شايستگي مقايسه شده واعداد تصادفي با مقدار تجمعي نسبت -5

تصادفي در قطاع مربوط به هر كروموزوم، كروموزوم مربوطه جهت مشاركت در توليد فرزندان نسل 

هاي تجمعي گردد. كروموزوم با شايستگي بالا قطاع بزرگتري را در بين نسبتآتي انتخاب مي

ب شدن بيشتري خواهد دهد و در نتيجه به همان نسبت شانس انتخاشايستگي به خود اختصاص مي

 داشت و بالعكس.

 

 اجراي الگوريتم ژنتيك -8-7

توضيح  طور خلاصهدهد كه بهمي نشان را ساده الگوريتم ژنتيك يك اجراي مراحل (7-3)شكل         

 شود:مي داده

 جمعيت كاملا   افراد تعداد شوند.مي تشكيل هاكروموزوم از جمعيتي تصادفي صورت به ابتدا، در -9

 دارد. مسأله نوع به بستگي بوده و تخابيان

                                                           
9- Roulette wheel selection 

3- Steady-state selection 
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 شود.مي ارزيابي شايستگي تابع از استفاده با فرد هر جمعيت، تشكيل از پس -3

افراد انتخاب  تعداد شوند.مي انتخاب بيشتري احتمال با ترشايسته افراد رولت يچرخه روش با -3

جمعيت  شايسته افراد باشد، بيشتر تعداد اين هرچه دارد. نام گرايينخبه و است انتخابي امري نيز شده

 شوند. مي حفظ بهتر

تصادفي يك  صورت به كار اين براي شوند.مي داده پيوند باهم CPاحتمال  با شده انتخاب افراد -0

در غير  شده، انجام تقاطع عمل بود CPاز  كمتر عدد اين اگر شود ومي انتخاب يك و صفر بين عدد

 شود.مي كپي تصادفي صورت به والدين از صورت يكياين

ايجاد شده  هايكروموزوم يا كروموزوم روي MPاحتمال  با مكانيسم همان با نيز جهش عملگر -5

 پذيرد.مي انجام

 پيوندند.مي افراد از موقت مجموعه يك به شده ايجاد يهاكروموزوم -6

افراد جمعيت  تعداد با موقت جموعهم در موجود افراد تعداد تا شوندمي تكرار قدرآن 6 تا 3 مراحل -7

به  و ابتدايي شده جمعيت افراد جايگزين موقت مجموعه افراد افتاد، اتفاق اين وقتي شود. برابر ابتدايي

 شود.تكرار مي 3 مرحله از دوباره الگوريتم سپس، شود.مي تشكيل جديدي نسل ترتيب اين

ترين فرد شايسته برسد. شده تعيين عدد به هالنس تعداد تا شوندمي تكرار قدرآن 7 تا 9 مراحل -8

 است. مسأله جواب آخر نسل
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 ساده ژنتيكي الگوريتم يك فلوچارت -(7-3)شكل 

 

 QSPRالگوريتم ژنتيك و  -8-3

گزارش شد  9223در سال  9كمومتريكس بوسيله لاردي هاي ژنتيك درنخستين كاربرد الگوريتم        

و اندازه  سازي شكلانتخاب متغير و رگرسيون خطي چندگانه را براي بهينه كه الگوريتم ژنتيك را براي

 [. 02ها بكار برد]خرپا

هايي ديگر از قبيل رگرسيون سازي با روشتواند براي انتخاب متغير و مدلالگوريتم ژنتيك مي        

ار برده شود. سازي بكهاي مدلي عصبي و ديگر روشخطي چندگانه، حداقل مربعات جزئي و شبكه

براي مسائل غير  GA-MLRبرد. كه اين روش تركيب شده از تمام مزاياي الگوريتم ژنتيك بهره مي

هاي خطي از توابع غير خطي هستند، طراحي شده است. خطي حداقل مربعاتي كه توابع آنها تركيب

سيله رگرسيون خطي الگوريتم ژنتيك پارامترهاي غيرخطي را بهينه كرده و پارامترهاي خطي نيز به و

 [.54شوند]چندگانه در موازات يكديگر محاسبه مي

                                                           
9- Leardi 
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 هاي عصبيشبکه اي برمقدمه -4-9

 تلاش  ،اطلاعات پردازش به منظوراي محاسباتي است كه شبكه عصبي مصنوعي،ي شبكه        

سيستم عصبي موجود زنده از  سازي كند.را شبيه زيستيهاي عصبي كند سيستمي مانند سلولمي

تشكيل شده است كه با مكانيسم  9اي به نام نرونعناصر پردازش كنندهي تجمع و آرايش ويژه

هاي ديگر بدن ارتباط هدفمند و با تأثيرپذيري و تأثيرگذاري متقابل بر دستگاه آموزشفراگيري و 

وط دهي به آنها منهاي بيروني، تحليل و پاسخريافت پيامسازد. دجاندار را با محيط اطرافش ممكن مي

اتصالات  ينحوه تنظيم كه اين شرايط از طريق باشدمي هارونبه چينش صحيح و عملكرد سريع ن

ي نيز بر اساس همين الگو بنا ي عصبي طبيعهاشبكه مصنوعيي هامدل شود.حاصل ميميان آنها 

يند آبندي اطلاعات از طريق فره مانند تشخيص الگو يا طبقهي ويژكاربردهر كدام براي  اند وشده

لاعات را همانند الگوها ذخيره دهد كه مغز اطتحقيقات نشان مي. اندبا مثال، صورتبندي شده آموزش

س روش نوين فرآيند ذخيره سازي اطلاعات به صورت الگو و تجزيه و تحليل آن الگو اسا كند كهمي

ي بزرگي كه به صورت موازي هاشبكه ند. اين حوزه از دانش محاسباتي ازدهمحاسباتي را تشكيل مي

هاي عصبي با توانايي چشمگيرشان در استنتاج شبكهبرد. ند بهره ميبينآموزش ميآرايش يافته و 

 و شناسايي  هامدلتوانند به منظور استخراج م از اطلاعات پيچيده يا مبهم، ميمفاهي

ر پيچيده هستند، بكار هاي كامپيوتري بسياها يا تكنيكتوسط انسانهايي كه براي تشخيص نظام

به همين دليل روش  و كنندها پردازش ميهمانند مغز انسان هاي عصبي اطلاعات راروند. شبكه

هاي رياضي متداول كه ي محاسباتي معمول در سيستمهاروشيي با مسائل با هامدلبرخورد چنين 

در يك  تفاوت دارد. ،وجود دارندروشن و از پيش مشخص شده در سيستم ها به صورت قواعد دانسته

، نحوه ارتباط بين توان با تنظيم مقادير هر اتصال تحت عنوان وزن اتصالي مصنوعي نيز ميشبكه

و همسنجي ميان  3شبكه بر مبناي تطابق آموزشپس از تنطيم يا همان  كرد. تعيين رااجزاي آن

                                                           
9- Neuron 

3- Adaptive  
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هاي ورودي و هدف استفاده از زوج داده گردد.بر هدف منطبق مي هدف خروجي شبكهورودي و 

 باشد.مي 9بيانگر يادگيري با ناظر

هاي عصبي گيري شبكهشكل يرا شايد بتوان به عنوان اولين دوره9264 تا 9204يدوره       

ها ستوژيبطور همزمان اما جداگانه، از سويي نوروفيزيول 9204در نظر گرفت. در حدود سال  مصنوعي

كنند و از سويي رياضيدانان تلاش  ي و تجزيه و تحليل مغز را كشفكردند سيستم يادگيرسعي مي

كردند تا مدل رياضي بسازند كه قابليت فراگيري و تجزيه و تحليل عمومي مسائل را داشته باشد. مي

اربرد و نخستين ك [59]شد مطرح 3پيتز و 3مك كلوچ يك مدل خطي ساده توسط 9203در سال 

 9258در سال  0زمانيكه روزنبلات ،54شناسايي الگوها در اواخر دهه  هاي عصبي برايعملي شبكه

 بود، عصبي هايشبكه موقت افول آغاز 9262 سال. [53]مطرح شد ،را معرفي كرد 5شبكه پرسپترون

 عيمصنو عصبي هايشبكه. شد خطي آشكار غير مسائل حل در عصبي هايشبكه عدم توانايي زيرا

 در خط يك توسط را مسئله آن هايپاسخند توانستمي كه بودند مسائلي حل به قادر فقط زمان آن

، برگشتي و لايه چند هايشبكه معرفي با 6هاپفيلد 9283درسال . ندكن جدا هم از مختصات محور

 0و جيمز مكلند 3ديويد راملهارت و سپس [53]كرد ارائه خطي غير مسائل حل براي حلي راه

هاي امروزه با افزوده شدن قابليت. [50]كردندمطرح  9286در سال را  7گوريتم پس انتشار خطاال

در مسائل بسيار اند به عنوان ابزاري قدرتمند ها توانستههاي عصبي مصنوعي, اين شبكهبيشتر به شبكه

 سازيمدلمتنوعي از قبيل تشخيص الگو، شناسايي گفتار، پردازش تصوير و حتي در كنترل يا 

 هايي كه ساختار داخلي ناشناخته يا پيچيده دارند، بكار روند.سيستم

 

                                                           
9- Supervised learning  
3- McClluch 

3- Pitts 
0- Rosenblat  
5- Perceptrons  
6- Hopfield  
7- BackPropagation   
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 نرون بيولوژيکي -4-2

 تلاقي محل است. 3و اكسون3، جسم سلولي9دندريت اصلي داراي سه قسمت طبيعينرون  هر        

ها ننرو مابين ارتباطاتكه  گويندمي سيناپس را ديگر هايسلول هايدندريت به سلول هر اكسون

 عنوان به اكسون و نرون ورودي عنوان به هادندريت حقيقت در. شودمي برقرار هاسيناپس توسط

  به اكسون از عصبي سيگنال كهزماني .باشدمي دواين اتصال محل سيناپسي فضاي و خروجي

 هريك از هانرون .شودمي آنها تحريك باعث رسد،مي هاماهيچه مثل بدن ديگر عناصر يا و هانرون

 حاصل اين اگر .دنزنمي جمع هم با را آنها و دنكنمي دريافت كم ولتاژ يك خود ورودي اتصالات از

 ولتاژ اين. كندمي ارسال خروجي ولتاژ يك خود اكسون روي نرون برسد، آستانه مقدار يك به جمع

 در شيميايي هايانفعال و فعل يكسري باعث و رسيده متصلند اكسون اين به كه هاييدندريت به

 ديگر هايننرو هاي فعاليت الكتريكي بينپيك ارسال باعث تواندمي و شودمي سيناپسي اتصالات

 دهد.( نماي كلي يك نرون را نشان مي9-0شكل ). [50]گردد

 

  طبيعي نرون ساختار -(9-0ل)شك

 

 

                                                           
9- Dendrite 
3- Cell body, Soma 

3- Axon 
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 ساختار و عملکرد نرون مصنوعي -4-8

اي از عناصر محاسباتي توان به صورت شبكهرا ميمصنوعي  يك نرون ،بيولوژيكيهمانند نرون         

اش صورت داده و هاي وروديتبديلي بر روي سيگنال ،هر گره .به هم پيوسته به نام گره در نظر گرفت

عمل . [55]هاي ديگر فرستاده خواهد شدخود به گره يكند كه به نوبهسيگنال خروجي توليد مي

شبيه عمل دندريت، به ترتيب در يك شبكه عصبي  خروجي يو لايهمياني  يورودي، لايه يلايه

در  هاورودي ،مصنوعي ي يك نروندر بدنه باشد.جسم سلولي و اكسون در يك نرون بيولوژيكي مي

و سپس مشابه آنچه در  گردندو وارد نرون مي شدهنام دارد ضرب  (w) 9كه وزن ييب مخصوصاضر

معادل پتانسيل عمل در يك نرون كه اين حاصل جمع  شوند.ع ميبا هم جم هاي طبيعي ديديمنرون

ساختار و  .[56]شودحاصل ميخروجي نرون  گردد ومي 3تابع محرک يا انتقال واردباشد طبيعي مي

 ( نمايش داده شده است.3-0در شكل ) تك لايه براي يك ورودي عملكرد يك نرون مصنوعي ساده

 

 

 ي مصنوعيساختار يك نرون عصب -(3-0)شكل

 :باشندصورت زير ميه ب هاگره روابط حاكم بر

(0-9)                               
1

( )
n

i ij j
j

z w x b


                                                                                        

(0-3)                                   ( )i iy f z                                                                                             

 تعداد  n، هاي متناظر با آنهاوزن ijw، هاي قبلهاي لايههاي گرهخروجي jx در روابط فوق،

 .باشندخروجي گره مي iy كننده وخروجي تابع جمع iz، (3باياس) يك مقدار تنظيم b ها،ورودي

                                                           
9- Weight 
3- Transfer function 
3- Bias 
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شود. شكل ي بعدي ميهاي لايهنرونتك تك هر نرون وارد  خروجيلايه، هاي چنددر شبكه        

خروجي لايه دوم كه  a1كه  دهدمي نشان راي آنو نمايش مختصر شدهلايه سه ي ( يك شبكه0-3)

 . جي شده استنيز ناميده مي شود وارد لايه سوم به عنوان لايه خرو 9لايه مخفي

 

 

 

 لايه سههاي عصبي مصنوعي شبكه -(3-0)شكل

 :از عبارتند مصنوعي عصبي يشبكه يك اجزاي بنابراين

 هايداده به صورت لايه اولين در خام حالت به يا و بوده هالايه ساير خروجي توانندمي :هاورودي 

 باشند.شكل  يا و تصوير, فني ادبي، متون, رقمي و عددي

شود كه با وارد شدن مي گيرياندازه وزن توسط ،yخروجي  بر  ix ورودي تاثير ميزان: هاوزن 

 يابد.خروجي نرون افزايش يا كاهش مي -دار شده براي تطبيق بيشتر وروديمقدار وزن ibباياس 

كند و در را مشخص مي مسألهخروجي  كنندهجمعهاي تك نروني، تابع : در شبكهكنندهجمعتابع  

 سازد.هاي دروني را مشخص ميدر لايههاي چند نروني ميزان سطح فعاليت نرون هشبك

                                                           
9- Hidden layers 

 لايه ورودي لايه مخفي لايه خروجي
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انواع متفاوتي از  وظيفه محدودسازي خروجي گره به يك بازه متناهي را بر عهده دارد.: تابع تبديل 

مسأله د كه بنا به ماهيت نوجود دار يخطي و سيگموئيد -ايتكه ،ايپله از قبيل توابع تبديل

و بر اساس انتخاب الگوريتم  شدهانتخاب  مسأله. اين تابع توسط طراح كننديدا ميپكاربرد 

از  اكثرا  تبديل ، تابع امروزيهاي در شبكه گردد.ها( تنظيم مي)وزن مسألهيادگيري، پارامترهاي 

 است. 3يگموئيدسو يا تانژانت  9يگموئيدسنوع لگاريتم 

 

 [52توابع تبديل استفاده شده] -(9-0جدول)

 نام تابع عمليات رياضي

x purelin 

xe1

1
 logsig 

xx

xx

ee

ee







 tansig 

 

 

[52توابع تبديل )الف( خطي، )ب( سيگموئيدي ] -(0-0)شكل  

   است. مسألهپاسخ  ،: منظور از خروجيخروجي 

 :است قرار اين از مصنوعي عصبي هايهشبك در مهم فرضيات 

 .گيردمي صورت نرون نام به ساده اجزاي در اطلاعات دازيپر داده  -9

 .شودمي بدل و رد آنها ارتباطات طريق از هانرون بين اطلاعات  -3

                                                           
9- Log-sigmoid  
3- Tan-sigmoid 
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 با شده بدل و رد اطلاعات مقدار در كه هستند خود مختصW وزن  داراي هارابطه اين از يك هر  -3

 تاثير محيط از شبكه واقع گردند. درمي تنظيم هاوزن اين زمان مرور به و شوندمي ضرب هانرون ساير

 بيند.مي آموزش و پذيرفته

 تابعي معمولا  كه است عملياتي تابع يك داراي خود، خروجي محاسبۀ براي هانرون از هريك -0

 .شودمي اعمال هاورودي روي و است غيرخطي

   شود.، خروجي ايجاد ميبيشتر شود حد آستانه يك از نرون هر عملياتي تابع حاصلزماني كه  -5

 

 هاي عصبيهاي شبکهويژگي -4-4

 هاي عصبي مصنوعي با وجود آنكه با سيستم عصبي طبيعي قابل مقايسه نيستند، شبكه  

هايي دارند كه آنها را در هر جا كه نياز به يادگيري يك نگاشت خطي يا غير خطي باشد ممتاز ويژگي

 توان به موارد ذيل اشاره نمود:يها ماين ويژگي ياز جملهنمايد. مي

 

 قابليت يادگيري -4-4-9

طول ، بدين ترتيب كه در آنهاستهاي عصبي وجود قابليت يادگيري در ويژگي شبكهترين مهم  

قادر باشد با تغيير  ،كندبا تغيير محيط شبكه، شبكه شرايط جديدي را تجربه مي زمان كه

  .دهد خود را با شرايط جديد وفق ،پارامترهايش

 

  پردازش موازي -4-4-2

ها( محول تري )گرههاي عصبي، وظيفه پردازش به پردازشگرهاي كوچكبه دليل اينكه در شبكه        

 ،سازي سخت افزاريبه هنگام پياده ،اندهاي گوناگون به صورت موازي قرار گرفتهشود كه در لايهمي

 افزايش سرعت پردازش را شاهد خواهيم بود.
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  مقاوم بودن -4-4-8

ي يك به يك بين باشد و رابطههاي سيناپسي مستتر ميگيرد، در وزنآنچه كه شبكه فرا مي       

هاست ولي به هاي سيناپسي وجود ندارد. پس هر وزن سيناپسي مربوط به تمام وروديها و وزنورودي

در شبكه از كل فعاليت ساير  طور منفرد و مجزا مربوط نيست. به عبارتي هر نرونيك از آنها بههيچ

هاي شبكه حذف شده يا عملكرد غلط باشد. بر اين اساس چنانچه بخشي از سلولها متاثر مينرون

داشته باشند باز هم احتمال رسيدن به پاسخ صحيح وجود دارد. اگر چه اين احتمال براي تمام 

 ت.ها كاهش يافته ولي براي هيچ يك از آنها از بين نرفته اسورودي

 

  9قابليت تعميم -4-4-4

تواند در مقابل يك ورودي آموزش داده شد، شبكه ميهاي اوليه به شبكه پس از آنكه مثال       

داده نشده قرار گيرد و يك خروجي مناسب ارائه نمايد. اين خروجي بر اساس مكانيسم تعميم  آموزش

 .[57]آيد، بدست ميستادرونيابي  يكه فرآيند

 

 هاي عصبي ي در شبکهيادگير -4-5

 چرا كه بدين ،آنهاست قابليت يادگيريهاي عصبي ترين ويژگي شبكهگفته شد مهم كهطورهمان       

خود را با آن  ،شرايط جديد، با تنظيم پارامترهايش اعمالترتيب شبكه قادر خواهد بود به هنگام 

 :ي وجود داردهاي عصبسه روش براي يادگيري شبكه ،كليطور. بهشرايط وفق دهد

 

 يادگيري با ناظر -4-5-9

 ،باشندهاي مطلوب شبكه در دسترس ميشود كه خروجيچنين فرض مي ،در يادگيري با ناظر  

خروجي شبكه با خروجي مطلوب  ،ها به شبكهپس از اعمال ورودي ،بدين ترتيب كه در اين يادگيري

                                                           
9- Generalization 
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اي جهت تنظيم پارامترهاي شبكه به گونهاز آن  ،خطاي يادگيري يگردد و پس از محاسبهمقايسه مي

به خروجي همين ورودي به شبكه اعمال گردد، خروجي شبكه گردد كه اگر مجددا  استفاده مي

  .تر باشدنزديك ،مطلوب

 

  9يادگيري بدون ناظر -4-5-2

گردد، بردار ورودي تنها سيگنالي كه از محيط به شبكه اعمال مي ،در يادگيري بدون ناظر  

به  آموزشاست، بدين ترتيب كه ديگر ناظري وجود نخواهد داشت تا خروجي مطلوب را براي  شبكه

هاي خود اصطلاحا  شبكه ،برندهايي را كه از اين نوع يادگيري بهره ميشبكه .شبكه اعمال نمايد

 گويند.مي 3دهسازمان

 

  8يادگيري تقويتي -4-5-8

بدين ترتيب كه در  ،ا ناظر و بدون ناظر دانستبيادگيري  توان حد فاصليادگيري تقويتي را مي        

سيستم، به نقد و بررسي  آموزشگردد و به جاي عنصري به نام نقاد جايگزين ناظر مي ،اين روش

كيفي اطلاعات  ،ي )مانند حالت يادگيري با ناظر(اطلاعات كمّ بجايپردازد و در نتيجه عملكرد آن مي

 .[58]كندان ميناشي از عملكرد سيستم را بي

 

 هاي عصبي مصنوعيمعماري شبکه -4-6

لايه هستند. به تجربه نيز ثابت شده است هاي تكلايه بسيار قدرتمندتر از شبكهچند هايشبكه        

باشد،  يكه تابع خروجي، سيگموئيدشود كه شبكه از زمانيخروجي باعث مي يكه خطي بودن در لايه

بيشتر است. همچنين  يخطي بودن تابع خطي از تابع سيگموئيد يحدودهبهتر به جواب برسد زيرا م

                                                           
9- Unsupervised  
3- Selforganized 
3- Reinforcement learning 
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 خطي بودن در دو انتهاي تابع مشاهده  يآخر، انحراف از محدوده يدر لايه يحضور تابع سيگموئيدبا 

 [.57]شودمي

 مسألهپارامترهاي آزاد كاربر نيستند و بر اساس  شاملهاي شبكه ها و خروجيتعداد ورودي       

هاي هاي مخفي، تعداد نرونتعداد لايه . اماآينداصي كه شبكه قرار است آن را حل كند بدست ميخ

درجات آزادي بوده و بايد  مربوط بههاي مخفي و ساير پارامترها )بسته به الگوريتم مورد استفاده( لايه

 [.52توسط كاربر بهينه شوند]

هاي سيستم در نظر تا يك و نيم برابر تعداد ورودي مخفي بين نصف يهاي هر لايهتعداد نرون        

ها و مخفي زياد انتخاب شود شبكه با تغييرات متعدد وزن يهاي لايهشود. اگر تعداد نرونگرفته مي

كه اين موضوع هاي سري آموزش بدست آورد در حاليكوشد بهترين تطبيق را با دادهمي هاباياس

ا كم هتعداد نرونبيني تطبيق ايجاد نمايد و اگر هاي سري پيشدادهشود كه شبكه نتواند با باعث مي

 [.64شود]باشد قدرت تجزيه و تحليل و دقت كم مي

توان بندي كلي مياما در يك دسته ،باشندهاي مختلفي ميعصبي داراي توپولوژي هايشبكه       

 .كرد تقسيم 3هاي پسخورو شبكه 9هاي پيشخورآنها را به دو دسته شبكه

هاي ما قبل آن يا هاي شبكه به گرهاز يكي از گره 3بازگشتيهيچگونه  ،هاي پيشخوردر شبكه       

هاي پسخور ديده در شبكه بازگشتيدر صورتي كه چنين  ،هاي واقع در همان لايه وجود نداردگره

 يهلا يك وموئيدي تابع تبديل سيگ با پنهان يهلا چند يا يك از معمولا  پيشخورهاي شبكه .شودمي

 يتوان به شبكهاول مي يدسته بارز هاياز نمونهاند. شده تشكيلخطي  تابع تبديل با خارجي

 .[57]اشاره نمود7و هاپفيلد 6هاي گروه دوم به كوهوننو از نمونه 5و آدالاين 0پرسپترون چند لايه

                                                           
9- Feed Forward     
3- Feedback   
3- Recurrent  
0- MultilayerPerceptron (MLP) 
5- Adaline    
6- Kohonen 
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 پرسپترون چند لايه  هايشبکه -4-7

است پرسپترون ناميده  شده ساخته آن رياضي الگوي روي از كه يعصب سلول يك رياضي مدل        

از جمله اينكه . باشندمي هاييمحدوديت داراي اندشده ساخته نرون يك از كه هاييشبكهشود. مي

 ترينكاربردي زمره در لايه، چند پرسپترون هايشبكه. ندارند را خطي غير توابع سازيپياده توانايي

 دهد انجام دلخواه دقت با را خطي غير نگاشت يك است قادر شبكه باشند. اينمي عصبي هايشبكه

 باشد.مي مطرح اصلي حل راه عنوان يك به مهندسي -فني مسائل در كه است چيزي همان اين و

ورودي  روي از مستقيما  بازگشتي هيچ بدون خروجي و است پيشخور هايشبكه ينماينده شبكه اين

 انتشار پس آموزش روال با پيشخور يشبكه ،نپرسپترو هايشبكه عمومي مدل گردد.مي محاسبه

 شده تشكيل خروجي لايه يك و پنهان لايه تعدادي ورودي، لايه يك از پرسپترون هايشبكه .است

 .[64]است

 

 هاي عصبيهاي آموزشي شبکهالگوريتم -4-3

ي ورودي و خروجي از فرآيند دست آوردن ارتباط بين متغيرهاهاي عصبي براي بدر شبكه       

پذيري آموزش هاي عصبي در همين قدرت شبكه شود.آموزشي استفاده مييك الگوي  بايادگيري 

هاي خويش بپردازد چرا كه طور نسبي به تعميم آموختهخت كه بهآنهاست كه آنها را قادر خواهد سا

ها و اطلاعات درت تعميم آموختهسازد همين قمي بالاتر يادگيري را از حفظ كردن متفاوت وآنچه 

 پس الگوريتم مانند متفاوتي يادگيري هايالگوريتم از عصبي هايشبكه آموزش براي .[57]اوليه است

. شودمي استفاده 3ماركورت -لونبرگ الگوريتم و 9مزدوج انتشارگراديان پس الگوريتم خطا، انتشار

 .است وثرم شبكه دقت و يادگيري سرعت بر الگوريتم هر انتخاب

 

                                                           
9- Conjugate gradient 
3- Levenberg - Marquardt (LM) 
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 الگوريتم آموزشي پس انتشار خطا  -0-8-9

 الگوريتم انتخاب و مناسب معماري انتخاب با كه چند لايه پيشروندههاي عصبي در شبكه        

 ميتالگور آنها ترينمتداول كه تكرار مختلف هايميتالگور از استفاده مواجه هستيم، با مناسب آموزش

تعديل  9كاراييكردن تابع براي كمينه كرده و تغيير تكرار هر با بكهش هايوزن است، خطا انتشار پس

هاي عصبي . تابع كارايي استفاده شده در شبكه[69](شودمي داده آموزش شبكه اصطلاحا شوند )مي

 كه باشدمي لايه هر در هانرون تعداد معني به معماري شبكه است. يميانگين مربعات خطاپيشخور 

 پس ميتالگور. [63]آنهاست خصايص و هاداده مجموعه بر مبتني لايه هر در هاننرو تعداد انتخاب

قانون يادگيري كه  كند.استفاده مي 3نزولي گراديانا و از قانون يادگيري دلت آموزشجهت  خطا انتشار

كند به مشتق خطاي برگشت داده شده به عقب تنظيم ميبا بردارهاي ي شبكه را هاها و باياسوزن

 به اول، مسير: شودمي تشكيل اصلي مسير دو از خطا انتشار پس الگوريتم مشهور است. 3ه دلتاقاعد

 طريق از تأثيراتش و شده اعمال شبكه به ورودي بردار مسير اين در كه باشدمي موسوم رفت مسير

 پاسخ خروجي لايه در يافته تشكيل خروجي بردار .يابدمي انتشار خروجي يلايه به مياني هايلايه

  گرفته نظر در تغيير بدون و ثابت شبكه پارامترهاي مسير اين در .دهدمي تشكيل را شبكه واقعي

 رفت مسير برعكس مسير، اين در كه باشدمي موسوم برگشت مسير به دوم، مسير .شوندمي

 گيرديم انجام خطا اصلاح قانون با مطابق تنظيم اين كه گردندمي تنظيم و تغيير شبكه پارامترهاي

 و مطلوب پاسخ بين اختلاف برابر خطا بردار .گرددمي تشكيل شبكه خروجي لايه در خطا سيگنال و

 طريق از و خروجي لايه از برگشت مسير در محاسبه از پس خطا مقدار .باشدمي شبكه واقعي پاسخ

 عبارتند از به كمك اين الگوريتم  آموزشمراحل  .[57]گرددمي توزيع شبكه كل در شبكه هايلايه

انتخاب بردار ورودي و  ، )ب(اختصاص ماتريس وزن تصادفي به هريك از اتصالات ()الف[: 63،60]

ها در يه و در نتيجه محاسبه خروجي نرونمحاسبه خروجي نرون در هر لا ، )پ(خروجي متناسب با آن

                                                           
9- Performance function  
3- Gradient descent 
3- Delta rule 
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ي قبل كه خطاي ياد هابه روش انتشار خطاي شبكه به لايهها روزسازي وزن به ، )ت(خروجي يلايه

ارزيابي عملكرد شبكه  ، )ث(شده ناشي از اختلاف بين خروجي واقعي و خروجي محاسبه شده است

و سرانجام  خطا مربعاتجذر ميانگين هاي تعريف شده مانند مك برخي شاخصديده به ك آموزش

 .آموزشبرگشت به قسمت پ يا پايان 

 كه ايرابطه. شودمي استفاده μم ومنتم ضريب و αوزش آم سرعت ضريب از هاوزن اصلاح براي        

 :باشدزير ميصورت  به دهد،مي انجام ذكر شدهضريب  دو هر كمك با را هاوزن اصلاح

 (0-3) 

 (n −1)و  nخلال  در j  و  iهايگره بين ما وزن تغيير ميزان ترتيب به Δwij (n)، Δwij (n −1) كه

 يبا يك روند خطي )درجه ، خطاچند در الگوريتم كاهش گراديانهر . باشدمي 9چرخه يا عبور امين

اشد و احتمال به دام افتادن در بسرعت همگرايي آن كم مياما رسد، اول( به كمترين مقدار مي

م در وهاي محلي وجود دارد در نتيجه يادگيري شبكه سخت و كند است. افزودن عبارت ممنتنيمممي

 كند.همگرايي كمك مي پس انتشار تاحدي به رفع مشكل

 

  مارکورت -لونبرگ الگوريتم -4-3-2

الگوريتم پس انتشار با وجود معمول بودنش داراي دو ضعف عمده و همانطور كه گفته شد        

اساسي است. اول سرعت همگرايي پايين و دوم ساكن شدن و متوقف شدن پارامترهاي شبكه به دليل 

از روش بنابراين باشد. محلي قبل از پايان يادگيري كامل شبكه مي ممينيمبه دام افتادن آنها درنقاط 

شود. اين استفاده مي ي دوم است،هاي آموزش درجهروشكه از نوع  مارکورت -لونبرگآموزشي 

 صدها برابر سريعتر است. ويژگي ديگر اين روش كاهش شديد تعداد روش نسبت به روش پس انتشار

 دوم مشتق هم و( گراديان) اول مشتق از هم روش اينار شبكه است. هاي لايه مخفي در ساختنرون

                                                           
9- Epoch 

( ) . . ( 1)ij ij
ij

E
w n w n

w
 


    


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بي از دو روش يقت تركين روش در حقيا كند.مي استفاده هاوزن اصلاح براي 9هسين به موسوم

از سرعت روش اول به همراه دقت بالاي روش دوم در  در آن است كه 3نيوتن -گوسو كاهش گراديان 

.[65]شودر خطي استفاده مييع غنه توابين پارامترهاي بهييتع
 

 

 :شودمي انجام زير صورت به پارامترها اصلاحطبق روش نيوتن 

(0-0)                          1

1
T

k k
x x H I J e




 
     

(0-5)                                                                                              2( ) ( ) TH x F x J J   

 خطاي بردار eو  يادگيري نرخ μ ،3ژاكوبين ماتريس J هسين، ماتريس H ،عصبي شبكه هايوزن x كه

 .كندمي پيدا تطبيق زير صورت به كه استباقيمانده 

 اول مشتق سهم تا يابدمي افزايشμ  يافت، افزايش الگوريتم قبلي تكرار به نسبت خطا اگر -

 .كند پيدا افزايش دوم تقمش به نسبت( ژاكوبين)

( هسين) دوم مشتق سهم تا يابدمي كاهشμ  يافت، كاهش الگوريتم قبلي تكرار به نسبت خطا اگر -

 .كند پيدا افزايش

 شود:زير نوشته ميصورت معادله ماتريس هسين به 

(0-6)     

2 2 2

2
1 2 11

2 2 2

2
2 1 22

2

2 2 2

2
1 2

( ) ( ) . . . ( )

( ) ( ) . . . ( )
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. . .

. . .

( ) ( ) . . . ( )

n

n

n n n n n

F x F x F x
x x x xx

F x F x F x
x x x xx

H F x

F x F x F x
x x x x x



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  
   

  
   

 

  
    

 

 تابع مجموع مربعات خطا است.  F(x)كه 

 

                                                           
9- Hessian 
3- Gauss-Newton 
3- Jacobian 
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 گونه است:اين امين عنصر گراديان jتابع خطا براي مشتق اول 

(0-7)                                                         
 

1

( )
( ) ( )

2 ( ).

( ) 2 ( ) ( )

i
iJ

j j

T

N
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F x
F x e x

e x
x x

F x J x e x




 

 
 

 

 

 

(0-8)                                                                                             

1 1 1

1 2

2 2 2

1 2
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e e e
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x x x

J x

e e e

x x x
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 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

  

  

  



  

  

 

 است. ينماتريس ژاكوب J(X) كه

 يهمدل شبك يهديده، آخرين مرحله در توسع آموزشعصبي  يهشبك بررسي قابليت تعميم        

از رسم  ،يآموزشهاي اي با معماري مناسب به كمك الگوريتمعصبي مصنوعي است. براي يافتن شبكه

 خطايمجذور  معيار مقادير واقعي و نيزبيني شده توسط مدل و اي مقادير پيشمنحني مقايسه

 .[65شود]استفاده مي ميانگين مربعات

 

 9عموميت ارتقاي -4-1

يا بيش  3موزيآعصبي ممكن است پيش بيايد، بيش  شبكه آموزشيكي از مشكلاتي كه هنگام         

كند و ا ميهسپردن دادهشود، شروع به خاطر داده  آموزشاگر شبكه بيش از حد شبكه است.  3برازش

شبكه، خطا به  آموزشبدين صورت كه در هنگام شود. ها دور ميارتباط موجود در داده از پيدا كردن

هاي خطاي شبكه به مراتب از خطاي داده، هاي جديدداده رسد ولي هنگام ارزيابيمقدار قابل قبول مي

                                                           
9- Improving Generalization 
3- Overtraining 

3- Overfitting 
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 يك. است نگرفته ياد را يدجد هايحالت براي تعميمشود شبكه كه گفته مي باشدميبيشتر  يآموزش

. است مناسب انطباق يك ايجاد براي بزرگ هاييشبكه بكارگيري شبكه، عموميت ارتقاي براي روش

. داشت نخواهد اهداده انطباق براي را زملا توانايي شبكه اين كنيم، استفاده كوچكي شبكه از ما اگر

 بزرگ بايستمي ميزان چه خاص كاربرد يك يبرا شبكه اندازه كه ابتدا، از مورد اين دانستن متاسفانه

 عموميت ارتقايو  شزموآ راي جلوگيري از بيشهاي عصبي بشبكه در جعبه ابزار. است مشكل باشد،

  .وجود دارد و... 3تنظيم ،9توقف اوليه از جملهي مختلفي هاروش

درصد  64 به صورت طور تصادفي به سه قسمتها بهشبكه، داده آموزشدر توقف اوليه براي         

درحين شوند. ميتقسيم  شبكه آزموندرصد براي  34درصد براي ارزيابي و  34و  آموزشبراي  هاداده

آموزش خواهد زياد شود، فرآيند و ارزيابي مي آموزشهاي آموزش شبكه، زماني كه خطاي بين داده

 .شودقطع مي

 آموزش مجموعه براي شبكه يهاخطا مربعات ميانگين عموما   كه را عملكرد تابع ،تنظيم روش        

 :كندمي تعديل باشدمي

 (0-2)                                                             2 2

1 1

1 1
( ) ( )

N N

i i i

i i

F mse e t a
N N 

     

 باشد داشته كوچكتري هايباياس و هاوزن ،شبكه كه شودمي سبب عملكرد تابع اين از استفاده        

 .باشد داشته آموزشبيش  كمتر شبكه پاسخ كه شودمي باعث و كندمي هموارتر را شبكه خپاس اين و

عبارتي اگر سري آموزشي باشد يا بهاگر تعداد پارامترهاي شبكه خيلي كمتر از تعداد نقاط در سري 

 .[66]كمتر خواهد شدآموزش ي داشته باشيم احتمال بيش آموزشي بزرگي در سري داده

 

 

 
                                                           
9- Early stopping 

3- Regularization 
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 پنجم    

 ثابت هنری QSPRسازی    
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 هنري ثابتQSPR سازي مدل -5-9

سازي عصبي مصنوعي جهت مدل ياز رگرسيون خطي چندگانه و شبكه در اين مرحله از پروژه،       

 قانون هنري يك سري از تركيبات آلي استفاده شده است. همچنين توانايي  بيني ثابتو پيش

 بيني اين پارامتر با يكديگر مورد مقايسه و ارزيابي قرار گرفته است.پيش هاي حاصله درمدل

 

 ها سري داده -5-9-9

تركيب آلي شامل هيدروكربن، هالوكربن، الكل، اسيد، كتون،  333ها براي اين تحقيق، سري داده       

قانون هنري  يتم ثابتباشد. مقادير تجربي لگارآلدهيد، استر، اتر، آمين، نيتريل، سولفيد و تيو مي

(HLog K) [ جمع67تمام تركيبات در آب از مرجع ].در  تركيباتمقادير تجربي اين  آوري شده است

ها در اطراف اسكلت ي آرايش استخلافساختار و نحوهيكسان بدست آمده است.  آزمايشگاهي شرايط

عي شده است تركيبات كند. لذا در اين تحقيق ساصلي مولكول، خواص هر تركيب را تعيين مي

ي وسيعي از تركيبات را قانون هنري دامنه متنوعي انتخاب گردند تا مدل ارائه شده بتواند ثابت

قانون هنري اين تركيبات آورده  نام، ساختار و مقادير تجربي ثابت (9-5)بيني نمايد. در جدول پيش

 شده است. 

سري تركيبات مورد بررسي -(9-5جدول)  

ختارسا نام شماره  Log KH 

1 Tribromomethane 
 

1/51      

2 Methylchloride  2/66     

3 
Cis-2-pentene 

 
 

4/14 

4 Tert-butyl acetate 
 

1/28 

5 Valeraldehyde 
 

1/26 

6 2,5,5-Trimethylheptane 
 

5/69 
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(9-5جدول)ي ادامه  

7 Isopropyl acetate 
 

1/18 

8 4-Methyl-1-pentene 
 

4/54 

9 Methyl n-butyrate 
 

1/24 

10 Isopentane 
 

4/88 

11 Methane 
 

4/55 

12 Neopentane 
 

5/07 

13 n-Pentane  4/85 

14 2,3-Dimethylbutane 

 

4/86 

15 Butyl methyl sulfide  
2/54 

16 Isobutyl acetate 

 

1/38 

17 2-Methyl-2-butanethiol 
 

2/74 

18 1,2,4-Trichlorobenzene 

 

2/22 

19 m-Dibromobenzene 

 
1/67 

20 m-Dichlorobenzene 
 

2/27 

21 o-Dichlorobenzene 
 

2/24 

22 o-Difluorobenzene 

 

2/59 

23 p-Difluorobenzene 
 

2/63 

24 Bromobenzene 
 

2/08 

25 chlorobenzene 
 

2/44 

26 Methylmercaptan  2/03 

27 Fluorobenzene 
 

2/54 

28 Iodobenzene 
 

1/94 

29 Benzene 
 

2/49 
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(9-5جدول)ي ادامه  

30 Chloropentafluoroethane 
 

5/16 

31 Cyclohexene 
 

3/44 

32 2,3-Dimethyl-1,3-butadiene 

 
3/83 

33 1,5-Hexadiene 
 

3/81 

34 1-Hexyne 
 

3/35 

35 2-Hexyne 
 

3/34 

36 3-Hexyne 
 

3/32 

37 Cyclohexane 
 

4/03 

38 2,3-Dimethyl-1-butene 

 

4/29 

39 2-Methylpentane 
 

4/98 

40 3,3-Dimethyl-1-butene 
 

4/28 

41 1,2-Dichlorotetrafluoroethane 
 

4/83 

42 2-Ethyl-1-butene 
 

4/34 

43 3-Isopropyl-2-methylhexane 

 

5/86 

44 3,3-Dimethylpentane 
 

5/01 

45 Cis-2-hexene 

 
4/32 

46 2,2,3-Trimethylpentane 

 

5/36 

47 Cis-3-hexene 

 
4/31 

48 3,3,4-Trimethylhexane 

 

5/63 

49 Methylcyclopentane 
 

4/34 

50 2,2,3,4-Tetramethylhexane 

 

5/84 
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(9-5جدول)ي هادام  

51 2,3,4,5-Tetramethylhexane 

 

5/73 

52 1,1,2,2-Tetrachlorodifluoroethane 
 

3/84 

53 3-Methyl-1-pentene 
 

4/29 

54 n-Propyl acetate 
 

1/21 

55 4-Methyl-cis-2-pentene 

 

4/29 

56 3-Ethyl-2,4-dimethylhexane 

 

5/76 

57 1-Hexanal 
 

1/16 

58 n-Butyl acetate 
 

1/16 

59 3-Ethyl-2,2-dimethylhexane 

 

5/75 

60 
Trans-2-pentene 

  
4/11 

61 Ethyl n-butyrate 
 

1/37 

62 Hexachloroethane 

 
3/15 

63 Ethyl isobutyrate 

 

1/36 

64 Ethyl propyl sulfide  2/46 

65 n-Propyl propionate 
 

1/42 

66 2,2-Dimethylbutane 
 

4/93 

67 n-Pentyl mercaptan  2/89 

68 n-Hexane 
 

4/86 

69 2,3-Dimethyl-2-butene 

 

4/33 

70 3-Methylpentane 
 

4/82 

71 Tetrafluoroethylene 

 

4/53 

72 n-Hexyl mercaptan  3/09 
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(9-5جدول)ي ادامه  

73 3,6-Dimethyloctane 

 

5/74 

74 n-Heptane  5/17 

75 Dipropyl sulfide 
 

2/66 

76 p-Chlorotoluene 

 

2/38 

77 1,1-Dichloroethylene 
 

3/14 

78 Toluene 
 

2/55 

79 Anisole 

 

2/31 

80 Dichlorofluoromethane 
 

2/46 

81 Cis-1,2-dichloroethylene 

 
2/61 

82 1-Heptyne 
 

3/59 

83 n-Butyl acrylate 
 

1/54 

84 Isobutyl acrylate 

 

1/58 

85 1,1-Dimethylcyclopentane 
 

4/38 

86 Ethylcyclopentane 

 

4/48 

87 2-Ethyl-1-pentene 
 

4/53 

88 3-Ethyl-1-pentene 
 

4/45 

89 1-Heptene  4/35 

90 2,3,3-Trimethylhexane 

 

5/64 

91 Trans-2-heptene 

 
4/55 

92 Trans-1,2-dichloroethylene 
 

2/57 

93 2,5-Dimethyloctane 
 

5/68 

94 3-Methyl-1-butene 
 

4/46 
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 (9-5جدول)ي ادامه

95 Methylcyclohexane 
 

4/37 

96 2-Methyl-1-hexene 
 

4/54 

97 3-Methyloctane 
 

5/57 

98 4-Methyl-1-hexene 
 

4/47 

99 2,3,3-Trimethyl-1-butene 

 
4/45 

100 2,4-dimethylpentan-3-one 

 

1/29 

101 Heptanal 
 

1/29 

102 n-Butyl propionate 
 

1/59 

103 Vinyl chloride  3/09 

104 Ethyl isovalerate 
 

1/55 

105 3-Ethyl-2,5-dimethylhexane 

 

5/71 

106 n-Pentyl acetate 
 

1/28 

107 n-Propyl n-butyrate 
 

1/54 

108 1-Bromoheptane 
 

3/44 

109 2,2-Dimethylpentane 
 

5/24 

110 2,4-Dimethylpentane 
 

5/21 

111 1-Hexene 
 

4/21 

112 3-Ethylpentane 
 

5/16 

113 Diisopropyl sulfide 
 

2/56 

114 3-Ethyl-2,2,4-trimethylpentane 

 

5/78 

115 3-Methylhexane 
 

5/23 

116 2,2,3-Trimethylbutane 

 

5/12 

117 n-Heptyl mercaptan 
 

3/22 



68 
 

 (9-5جدول)ي ادامه

118 Ethylbenzene 

 

2/66 

119 m-Xylene 

 

2/58 

120 Bromoethane  2/61 

121 p-Xylene 
 

2/53 

122 1,1-Dimethylcyclohexane 

 

4/49 

123 Ethylcyclohexane 

 

4/56 

124 1-Methyl-1-ethylcyclopentane 
 

4/68 

125 1-Octene 
 

4/54 

126 n-Propylcyclopentane 
 

4/7 

127 2,4,4-Trimethyl-1-pentene 
 

4/66 

128 2,4,4-Trimethyl-2-pentene 
 

4/65 

129 1-Octanal 
 

1/47 

130 Ethyl chloride  2/58 

131 n-Hexyl acetate 
 

1/44 

132 2,2-Dimethylhexane 

 
5/31 

133 2,5-Dimethylhexane 

 

5/31 

134 4-Methylnonane 
 

5/72 

135 3-Ethyl-2-methylpentane 

 

5/38 

136 Trans-2-butene  4/11 

137 3-Ethyl-2,2,3-trimethylpentane 

 

5/92 

138 3-Methylheptane 
 

5/31 
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 (9-5جدول)ي ادامه

139 4-Methylheptane 
 

5/36 

140 Ethyl iodide  
2/64 

141 Trans-2-hexene 
 

4/31 

142 2,2,4-Trimethylpentane 

 
5/28 

143 2,3,3-Trimethylpentane 

 

5/41 

144 2,2,3,3-Tetramethylhexane 
 

5/81 

145 2-Ethyl-1-hexanol 

 
1/11 

146 n-Octyl mercaptan  3/26 

147 Tert-octyl mercaptan 

 

3/33 

148 p-Methylstyrene 

 

2/25 

149 Ethane  4/43 

150 Cumene 

 

2/9 

151 Isopropylcyclohexane 

 

4/76 

152 1-Nonene 
 

4/65 

153 n-Propylcyclohexane 
 

4/76 

154 1-Nonanal 
 

1/56 

155 n-Butyl valerate 
 

1/55 

156 3,3-Diethylpentane 

 

5/69 

157 2,2,4,5-Tetramethylhexane 

 

5/74 

158 3-Ethyl-2,3-dimethylpentane 

 

5/67 
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 (9-5جدول)ي ادامه

159 2,4-Dimethyl-3-ethylpentane 

 

5/59 

160 2,2-Dimethylheptane 
 

5/51 

161 2,6-Dimethylheptane 
 

5/52 

162 2-Methyl-2-butene 
 

4/24 

163 4-Ethylheptane 

 
5/57 

164 2,3-Dimethylheptane 

 

5/58 

165 2,3,5-Trimethylheptane 

 

5/76 

166 Sec-butyl mercaptan 
 

2/57 

167 3,4-Dimethylheptane 

 

5/58 

168 3,5-Dimethylheptane 
 

5/53 

169 Diethyl sulfide  2/09 

170 3-Ethyl-2-methylhexane 

 

5/56 

171 2,2,4-Trimethylheptane 
 

5/66 

172 3-Ethyl-3-methylhexane 

 

5/61 

173 3-Ethyl-4-methylhexane 

 

5/59 

174 4-Ethyl-3-methylheptane 

 

5/75 

175 2,2,4-Trimethylhexane 

 

5/54 

176 Cis-2-heptene 

 

4/56 

177 2,3,4-Trimethylhexane 

 

5/64 



71 
 

 (9-5جدول)ي ادامه

178 2,3,5-Trimethylhexane 

 

5/52 

179 Chloroform 
 

2/36 

180 Ethyl mercaptan  2/21 

181 2,4,4-Trimethylhexane 
 

5/56 

182 Trans-3-hexene 
 

4/31 

183 2-Methyloctane 
 

5/55 

184 3-Methyl-1-hexene 
 

4/45 

185 4-Methyloctane 
 

5/75 

186 2,4,4-Trimethylheptane 
 

5/74 

187 3,4-Diethylhexane 

 

5/77 

188 2,2,3,4-Tetramethylpentane 

 

5/59 

189 1-Pentyne 
 

3/14 

190 2,3,3,4-Tetramethylpentane 

 

5/66 

191 2,2,5-Trimethylhexane 

 

5/48 

192 n-Nonyl mercaptan  3/17 

193 Tripropylamine 

 

1/33 

194 n-Butylbenzene 
 

2/86 

195 2,3,3,4-Tetramethylhexane 

 

5/84 

196 4-Ethyl-o-xylene 

 

2/64 

197 Isobutylbenzene 

 

2/64 
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 (9-5جدول)ي ادامه

198 2-Ethylhexyl acetate 

 

1/64 

199 2-Methylnonane 
 

5/67 

200 3-Methylnonane 
 

5/71 

201 3,3-Dimethylhexane 
 

5/36 

202 5-Methylnonane 
 

5/69 

203 4-Ethyloctane 
 

5/71 

204 2,3-Dimethyloctane 

 

5/72 

205 2,4-Dimethyloctane 
 

5/66 

206 Cis-3-heptene 

 

4/54 

207 2,6-Dimethyloctane 
 

5/74 

208 2,7-Dimethyloctane 

 

5/67 

209 2,3-Dichloropropene 
 

2/36 

210 3,3-Dimethyloctane 
 

5/73 

211 3,4-Dimethyloctane 

 

5/73 

212 3,5-Dimethyloctane 
 

5/74 

213 Butyl ethyl sulfide 
 

2/67 

214 4,4-Dimethyloctane 
 

5/72 

215 4,5-Dimethyloctane 

 

5/73 

216 4-Propylheptane 

 

5/66 

217 1-Butene 
 

4/13 

218 3-Ethyl-2-methylheptane 

 

5/73 



73 
 

 (9-5جدول)ي ادامه

219 4-Ethyl-2-methylheptane 
 

5/69 

220 3-Bromo-1-propene  2/51 

221 5-Ethyl-2-methylheptane 

 

5/71 

222 3-Ethyl-3-methylheptane 

 

5/78 

223 2,2,3-Trimethylhexane 

 

5/56 

224 Isobutyl mercaptan 
 

2/58 

225 3-Ethyl-4-methylheptane 

 

5/75 

226 Isoprene 
 

3/71 

227 2,2,3-Trimethylheptane 

 

5/73 

228 4-Ethyl-2-methylhexane 

 

5/52 

229 2,2,5-Trimethylheptane 

 
5/68 

230 2,2,6-Trimethylheptane 
 

5/64 

231 3-Chloropropene 
 

2/71 

232 2,3,3-Trimethylheptane 
 

5/76 

233 2,3,4-Trimethylheptane 

 
5/74 

234 2,4-Dimethylheptane 
 

5/54 

235 2,3,6-Trimethylheptane 
 

5/69 

236 n-Nonane 
 

5/53 

237 2,4,5-Trimethylheptane 

 
5/71 

238 Cis-2-butene 

 
4/12 
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 (9-5جدول)ي ادامه

239 Ethyl propionate 
 

1/09 

240 3,3,4-Trimethylheptane 

 
5/78 

241 3,3,5-Trimethylheptane 
 

5/74 

242 Propylene  4/05 

243 n-Butyl chloride  2/97 

244 3,4,5-Trimethylheptane 

 

5/77 

245 Trans-3-methyl-2-pentene 
 

4/32 

246 3,3-Diethylhexane 

 

5/81 

247 2,2,3,3-Tetramethylpentane 

 

5/65 

248 Sec-butyl acetate 
 

1/48 

249 4-Ethyl-2,2-dimethylhexane 

 

5/66 

250 3-Ethyl-2,3-dimethylhexane 

 

5/81 

251 4-Ethyl-2,3-dimethylhexane 

 

5/76 

252 4-Methyl-trans-2-pentene 
 

4/29 

253 4-Ethyl-2,4-dimethylhexane 

 
5/78 

254 Isopentyl acetate 
 

1/42 

255 4-Ethyl-3,3-dimethylhexane 

 

5/81 

256 3-Ethyl-3,4-dimethylhexane 

 

5/84 

257 2,3,4-Trimethylpentane 

 

4/99 

258 2-Methyl-1-pentene 
 

4/19 

259 n-Butyl mercaptan  
2/74 
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 (9-5جدول)ي ادامه

260 2,2,4,4-Tetramethylhexane 

 

5/82 

261 2,2-Dimethyl-3-ethylpentane 

 

5/56 

262 2,2,5,5-Tetramethylhexane 
 

5/59 

263 4-Ethyl-m-xylene 

 

2/68 

264 2,3,3,5-Tetramethylhexane 

 
5/74 

265 1,4-Pentadiene  3/82 

266 2-Methyl-2-pentene 
 

4/31 

267 3,3,4,4-Tetramethylhexane 

 
5/91 

268 1-Tridecene  4/96 

269 3,3-Diethyl-2-methylpentane 

 

5/86 

270 2-Methylheptane 
 

5/36 

271 2-Methylhexane 
 

5/28 

272 3-Ethyl-2,3,4-trimethylpentane 

 

5/89 

273 1-Bromopropane  2/71 

274 2,2,3,3,4-Pentamethylpentane 

 

5/91 

275 2,2,3,4,4-Pentamethylpentane 

 

5/88 

276 n-Decyl mercaptan  2/92 

277 n-Pentylbenzene 

 
3/09 

278 2-Ethylhexyl acrylate 

 
1/38 

279 1-Undecene  5/07 

280 n-Undecane  5/03 
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 (9-5جدول)ي ادامه

281 Undecyl mercaptan  
2/24 

282 Bromochloromethane  1/95 

283 2-Bromopropane 
 

2/83 

284 n-Hexylbenzene 

 

3/15 

285 1-Dodecene 
 

5/03 

286 n-Dodecyl mercaptan  2/59 

287 n-Heptylbenzene 

 

2/57 

288 2,4-Dimethyl-3-isopropylpentane 

 

5/78 

289 n-Tetradecane  4/88 

290 n-Propyl chloride  2/86 

291 1-Pentadecene  4/18 

292 Isopropyl iodide 
 

2/84 

293 n-Propyl iodide  
2/74 

294 Propane  4/58 

295 n-Propyl mercaptan 
 

2/44 

296 Isopropyl mercaptan 
 

2/37 

297 Ethyl methyl sulfide  2/04 

298 Dibromomethane  1/71 

299 Hexachloro-1,3-butadiene 
 

3/12 

300 Furan 
 

2/48 

301 Thiophene 
 

2/24 

302 1,3-Butadiene  3/6 

303 4-Isopropylheptane 

 

5/72 

304 2,4,6-Trimethylheptane 
 

5/62 

305 3-Methyl-3-ethylpentane 

 

5/42 

306 Isobutene 
 

4/06 
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 (9-5جدول)ي ادامه

307 Chlorofluoromethane  2/54 

308 Methyl propionate 
 

1/02 

309 1-Bromobutane  2/83 

310 3,4,4-Trimethylheptane 

 
5/78 

311 sec-Butyl chloride 
 

3/03 

312 n-Butane 
 

4/71 

313 Isobutane 
 

4/81 

314 Dichloromethane  2/14 

315 2,2,3,5-Tetramethylhexane 

 
5/68 

316 3-Ethyl-5-methylheptane 

 

5/69 

317 2,5-Dimethylheptane 

 

5/53 

318 Tert-butyl mercaptan 
 

2/47 

319 4,4-Dimethylheptane 
 

5/56 

320 Isopropyl methyl sulfide 
 

2/24 

321 Diiodomethane  1/28 

322 Cyclopentene 
 

3/55 

323 4-Ethyl-4-methylheptane 

 

5/76 

324 2,3,4,4-Tetramethylhexane 

 

5/82 

325 Methylbromide  2/58 

326 2,2,4,4-Tetramethylpentane 

 

5/52 

327 2-Pentyne 
 

3/15 

328 Ethyl acrylate 
 

1/14 

329 Cyclopentane 
 

4/02 

330 2-Methyl-1-butene 
 

4/21 
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 (9-5جدول)ي هادام

331 3-Ethylheptane 
 

5/58 

332 Trans-3-heptene 
 

4/53 

333 1-Pentene  4/35 

 

  

 سازي مدل مراحل -5-9-2

 هاسازي ساختار مولکولرسم و بهينه -5-9-2-9       

سازي ساختار ها، رسم و بهينهانتخاب سري داده سازي پس ازاولين مرحله جهت مدل       

بدين منظور ساختار شيميايي تمام تركيبات با استفاده از  باشد.مورد بررسي ميهاي مولكول

بهينه گرديد. لازم به ذكر  AMرسم و سپس با استفاده از روش نيمه تجربي   Hyperchemافزارنرم

 كيلوكالري بر آنگستروم مول ادامه يافت. 449/4زي تا حد گرادياني سااست كه بهينه

 

 هاي مولکولي کنندهي توصيفمحاسبه -5-9-2-2

هاي مختلف ساختاري يا شكل هاي مولكولي مقادير عددي هستند كه ويژگيكنندهتوصيف        

اند ها تاكنون معرفي شدهكنندههاي مختلفي از اين توصيفكنند. گروهمولكولي تركيبات را توصيف مي

كنند. ساختارهاي سه بعدي رسم هاي خاصي از تركيبات را بررسي و توصيف ميكه هر كدام جنبه

ي آن تعداد زيادي از اين وارد و بوسيله  Dragonافزارشده از مرحله بالا به عنوان ورودي به نرم

لف بدست ي مختكنندهتوصيف 9363ها براي تركيبات محاسبه شد كه براي هر تركيب كنندهتوصيف

ثابت  مقدار با هايكنندهتوان توصيفمي Dragonها با نرم افزار كنندهآمد. در هنگام محاسبه توصيف

 را حذف نمود. دركل تركيبات
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 مهم هاي کنندهتوصيفانتخاب  -5-9-2-8

 Dragonهاي محاسبه شده با استفاده از نرم افزار كنندههمانطور كه بيان شد تعداد توصيف         

با ثابت قانون هنري ارتباط ندارند. در ابتدا براي  هاكنندهباشد اما تمام اين توصيفبسيار زياد مي

درصد از تركيبات مورد  24كه براي حداقل  هاييكنندهمهم، تمام توصيفي هاكنندهانتخاب توصيف

ا بررسي حذف شدند. سپس ب هاكنندهبررسي مقادير يكسان و صفر داشتند از فهرست توصيف

  2/4اي كه ضريب همبستگي بزرگتر از كنندههمبستگي بين متغيرها، از ميان هر دو توصيف

(24% > 2r داشتند، آنكه كه همبستگي كمتري با متغير وابسته داشت، حذف شد زيرا متغيرهاي )

براي  SPSSار افزوارد شده در مدل نبايد با يكديگر همبستگي داشته باشند. اين كار با استفاده از نرم

 ها انجام گرديد.كنندههر گروه از توصيف

 

 مدل رگرسيون خطي چندگانه -5-9-2-4

هاي مهم كه بتوانند ارتباط ساختاري تركيبات مورد بررسي را با كنندهبراي انتخاب توصيف        

تفاده گرديد. اس SPSSاي توسط نرم افزار قانون هنري آنها بيان كنند، از روش رگرسيون مرحله ثابت

شوند و ابتدا متغيري وارد مدل اي، متغيرها يكي پس از ديگري وارد مدل ميدر روش رگرسيون مرحله

كليه متغيرهاي  شود كه بالاترين ميزان همبستگي را با متغير وابسته دارد. با ورود هر متغير جديد،مي

داري خود را از دست داده باشند، قبل موجود در معادله بررسي شده و اگر هر كدام از آنها سطح معنا

هاي ثابت قانون هنري به عنوان شوند. به همين منظور، دادهاز ورود متغير جديد از مدل خارج مي

شدند. باتوجه به خصوصيات گرفته ها به عنوان متغير مستقل در نظركنندهمتغير وابسته و توصيف

و كمترين مقدار  R ,Fه داراي بيشترين مقدار هاي مختلف بدست آمده، بهترين مدل كآماري مدل

هاي تاحد امكان قابل توجيه باشد، به عنوان مدل نهايي براي كنندهخطاي استاندارد و شامل توصيف

 طور تصادفي به سريها بههاي قانون هنري تركيبات انتخاب گرديد. در اين روش دادهبيني ثابتپيش

هاي بدست آمده از سري آموزشي با سري آزمون شوند. سپس مدلآموزشي، آزمون و اعتبار تقسيم مي
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بيني مدل برگزيده با سري اعتبار شود. در نهايت قدرت پيشآزموده شده و بهترين مدل انتخاب مي

 پارامترهاي آماريبه همراه  MLRهاي انتخاب شده جهت ايجاد مدل كنندهگردد. توصيفارزيابي مي

 آمده است. (3-5در جدول )اجباري با استفاده از روش مربوطه 

 

 ايمشخصات مدل حاصل از رگرسيون مرحله -(3-5جدول)

 مفهوم كنندهتوصيف نماد
ضريب 

 رگرسيون
 اثر متوسط

MLOGP 232/4 9گوچياكتانول موري -توزيع آب ضريب  0/758 

GATSe 306/4 3خود ارتباط گري مرتبه اول/وزن دار شده با الكترونگاتيوي اتمي ساندرسون  0/407 

XMOD 429/4 3شاخص رانديك كاي اصلاح شده -  -0/517 

Jhete 969/4  0 شاخص بالابان از نوع ماتريس فاصله وزن دار شده الكترونگاتيويته  0/134 

264/4  ضريب همبستگي                                        

634/768                                            F ي ار آمارهمقد  

037/4  خطاي استاندارد                                          

988/4مربعات خطا                                     ميانگين   

 

 باشد: ( مي9-5ي )ي خطي حاصل از اين مدل نيز به صورت رابطهمعادله

Log KH = 4/273 +4/232 MLOGP +4/630 GATSe –4/429 XMOD +4/969 Jhet    )9-5(

        

هاي وارد شده در اين مدل كننده(، توصيف3-5همچنين با توجه به ماتريس همبستگي در جدول )

 باشند.با يكديگر مي 7/4داراي ضريب همبستگي برابر يا كمتر از 

 

 هاي وارد شده در مدل منتخبكنندهماتريس همبستگي توصيف -(3-5جدول)

 MLOGP GATSe XMOD Jhete 

MLOGP 444/9  
   

GATSe 0/700 444/9  
  

XMOD 0/551 0/029 444/9  
 

Jhete 0/448 0/321 0/332 444/9  

                                                           
9- Moriguchi octanol-water partition coefficient 

3- Geary autocorrelation–lag/weighted by atomic sanderson electronegativities 

3- Modified Randic chi-index 
0- Blaban-type index from electonegativity weighted distance matrix 
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( آورده شده 0-5هاي وارد شده در مدل براي تمام تركيبات در جدول )كنندهمقادير توصيف        

 است.
 

 هاي وارد شده در مدل كنندهمقادير توصيف -(0-5)جدول

 MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره  MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره

1 2/419 1/854 2/724 35/507  33t 2/352 2/667 2/656 17/485 
2 0/845 1/024 1/265 11/500  34 2/459 2/667 2/544 17/485 
3t 2/081 3/000 2/622 14/485  35t 2/459 2/667 2/787 17/485 
4 1/373 1/426 4/193 21/838  36 2/459 2/667 2/899 17/485 

5 1/064 1/024 2/529 18/192  37 3/516 2/833 2/000 18/000 
6 4/823 3/200 3/465 26/863  38 2/459 3/000 3/258 15/856 
7t 0/996 1/441 3/742 20/149  39 3/516 3/333 2/627 16/620 
8 2/459 3/000 2/814 16/620  40t 2/459 3/000 3/446 15/364 
9 0/996 1/441 3/329 21/541  41 2/604 3/478 4/933 28/000 

10t 3/138 3/400 2/540 13/620  42 2/459 3/000 2/988 16/848 
11v 1/115 5/000 0/000 0/000  43 4/823 3/200 3/728 27/549 
12 3/138 3/400 3/024 12/000  44 3/869 3/286 3/360 18/728 
13 3/138 3/400 2/191 14/485  45 2/459 3/000 2/658 17/485 
14 3/516 3/333 2/993 15/856  46 4/203 3/250 3/623 20/888 
15t 2/226 2/073 2/400 23/521  47t 2/459 3/000 2/734 17/485 

16 1/373 1/426 3/513 23/241  48 4/520 3/222 3/802 24/252 
17 2/226 2/434 3/208 17/864  49v 3/516 2/833 2/184 17/363 
18v 4/063 1/077 3/171 34/717  50 4/823 3/200 3/942 26/352 
19 3/795 0/932 2/989 39/469  51 4/823 3/200 3/814 26/785 
20t 3/478 0/966 3/034 29/077  52 2/957 3/308 4/798 32/000 
21 3/478 0/966 3/077 29/178  53v 2/459 3/000 2/965 16/848 
22t 3/144 1/010 3/157 24/559  54 0/996 1/441 3/317 21/106 
23 3/144 1/010 3/072 24/458  55t 2/459 3/000 3/032 16/620 
24 3/045 0/937 2/882 28/735  56 4/823 3/200 3/798 27/777 
25 2/876 0/917 2/909 23/539  57 1/442 1/044 2/589 21/192 
26 0/203 2/221 1/077 11/000  58 1/373 1/426 3/217 24/106 

27v 2/702 0/927 2/955 21/229  59 4/823 3/200 3/809 27/116 
28 3/210 1/477 2/826 33/931  60v 2/081 3/000 2/622 14/485 
29v 2/255 1/833 2/769 18/000  61v 1/373 1/426 3/439 24/334 
30t 2/419 3/697 5/004 26/000  62 3/291 4/000 4/670 36/000 
31 2/459 2/500 2/255 18/000  63 1/373 1/426 3/783 23/570 
32v 2/352 2/667 3/568 15/856  64 2/226 2/073 2/430 22/485 

 (0-5ي جدول)ادامه

 MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره  MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره

65t 1/373 1/426 3/436 24/334  100t 1/795 1/065 3/704 21/898 
66 3/516 3/333 3/168 15/364  101 1/795 1/065 2/639 24/192 
67 2/226 2/434 2/359 21/021  102 1/727 1/420 3/355 27/334 

68t 3/516 3/333 2/339 17/485  103 1/219 1/020 2/537 12/374 
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69 2/459 3/000 3/676 15/856  104 1/727 1/420 3/607 26/469 
70 3/516 3/333 2/754 16/848  105 4/823 3/200 3/603 27/448 
71 1/672 3/000 4/848 19/321  106v 1/727 1/420 3/146 27/106 
72t 2/604 2/475 2/463 24/021  107 1/727 1/420 3/438 27/334 
73 4/823 3/200 3/168 28/211  108 3/451 1/339 2/555 33/738 
74 3/869 3/286 2/447 20/485  109 3/869 3/286 3/154 18/364 
75t 2/604 2/144 2/533 25/485  110t 3/869 3/286 3/144 19/084 
76v 3/210 0/944 2/927 25/902  111 2/459 3/000 2/488 17/485 
77 1/672 1/248 3/359 16/743  112v 3/869 3/286 2/992 20/076 
78 2/608 2/000 2/821 20/363  113 2/604 2/144 3/078 22/838 

79 1/859 1/711 2/911 24/706  114 4/823 3/200 4/073 26/352 
80 1/597 1/969 3/076 17/609  115t 3/869 3/286 2/832 19/848 
81 1/672 1/248 2/994 19/263  116 3/869 3/286 3/144 19/084 
82 2/812 2/714 2/599 20/485  117 2/957 2/511 2/542 27/021 
83t 1/619 1/426 3/472 27/334  118 2/942 2/125 2/682 23/591 
84 1/619 1/426 3/738 26/469  119 2/942 2/125 2/890 22/726 
85 3/869 2/857 2/400 19/243  120t 1/597 1/033 1/763 18/738 
86 3/869 2/857 2/140 20/591  121 2/942 2/125 2/859 22/726 
87t 2/812 3/000 3/003 19/848  122 4/203 2/875 2/328 22/243 
88 4/203 3/250 3/355 22/312  123t 4/203 2/875 2/125 23/591 
89 2/812 3/000 2/559 20/485  124 4/203 2/875 2/400 22/607 
90 4/520 3/222 3/702 24/024  125t 3/146 3/000 2/616 23/485 

91 2/812 3/000 2/777 20/485  126 4/203 2/875 2/058 23/591 
92 1/672 1/248 2/994 19/263  127 3/146 3/000 3/551 20/499 
93 4/823 3/200 3/124 27/983  128 3/146 3/000 3/886 20/499 
94 2/081 3/000 2/826 13/620  129 2/129 1/087 2/682 27/192 
95 3/869 2/857 2/123 20/363  130t 1/364 1/000 1/825 12/374 
96v 2/812 3/000 2/822 19/620  131 2/060 1/418 3/097 30/106 
97 4/520 3/222 2/877 25/848  132 4/203 3/250 3/112 21/364 
98 2/812 3/000 2/980 19/848  133 4/203 3/250 2/928 21/755 
99t 2/812 3/000 3/791 17/660  134 4/823 3/200 2/968 28/848 

 (0-5جدول)ي ادامه

 MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره  MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره

135 4/203 3/250 3/355 22/312  170t 4/520 3/222 3/410 25/312 
136t 1/672 3/000 2/549 11/485  171 4/823 3/200 3/469 26/727 
137 4/823 3/200 4/328 26/228  172 4/520 3/222 3/617 25/092 
138 4/203 3/250 2/862 22/848  173 4/520 3/222 3/499 25/540 
139t 4/203 3/250 2/920 22/848  174 4/823 3/200 3/564 28/540 
140v 1/817 2/321 1/642 25/102  175 4/520 3/222 3/467 23/727 
141 2/459 3/000 2/658 17/485  176 2/812 3/000 2/689 20/485 
142 4/203 3/250 3/389 20/499  177 4/520 3/222 3/576 24/549 
143 4/203 3/250 3/708 21/024  178 4/520 3/222 3/377 24/219 
144 4/823 3/200 4/102 25/864  179 1/817 2/044 2/941 19/919 

145 2/274 2/098 3/142 26/783  180t 0/845 2/274 1/694 12/021 
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146 3/911 2/595 2/697 36/021  181 4/520 3/222 3/577 23/863 
147v 3/291 2/542 3/088 26/864  182 2/459 3/000 2/734 17/485 
148 3/169 2/000 2/862 25/954  183 4/520 3/222 2/747 25/620 
149 1/757 4/000 1/000 6/000  184 2/812 3/000 2/984 19/848 
150t 3/259 2/222 2/720 25/827  185 4/520 3/222 2/955 25/848 
151 4/520 2/889 2/228 25/827  186 4/823 3/200 3/626 26/863 
152 3/463 3/000 2/664 26/485  187 4/823 3/200 3/698 28/769 
153v 4/520 2/889 2/078 26/591  188 4/520 3/222 3/878 23/124 
154 2/446 1/110 2/718 30/192  189 2/081 2/600 2/484 14/485 
155 1/727 1/420 3/358 27/334  190t 4/520 3/222 4/014 23/321 

156v 4/520 3/222 3/825 25/456  191v 4/520 3/222 3/281 23/499 
157 4/823 3/200 3/684 25/963  192 3/608 2/570 2/655 33/021 
158 4/520 3/222 3/919 24/388  193 1/940 2/419 3/352 23/689 
159 4/520 3/222 3/678 24/549  194 3/562 2/300 2/346 29/591 
160t 3/869 3/286 3/154 18/364  195 4/823 3/200 4/089 26/549 
161 4/520 3/222 2/915 24/755  196 3/562 2/300 2/908 28/418 
162v 2/081 3/000 3/143 13/620  197 3/562 2/300 2/496 28/726 
163v 4/520 3/222 3/175 26/076  198 2/681 1/422 3/720 35/697 
164 4/520 3/222 3/155 25/084  199 4/823 3/200 2/773 28/620 
165 4/823 3/200 3/462 27/448  200 4/823 3/200 2/886 28/848 
166 1/817 2/386 2/578 16/507  201 4/203 3/250 3/373 21/728 
167 4/520 3/222 3/325 25/312  202 4/823 3/200 2/998 28/848 

168 4/520 3/222 3/223 25/211  203 4/823 3/200 3/206 29/076 
169 1/817 1/990 2/298 19/485  204 4/823 3/200 3/130 28/084 

 (0-5ي جدول)ادامه

 MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره  MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره

205t 4/823 3/200 3/160 27/983  240 4/823 3/200 3/778 27/252 
206 2/812 3/000 2/777 20/485  241 4/823 3/200 3/642 27/091 
207 4/823 3/200 3/033 27/983  242 1/219 3/000 2/187 8/485 
208 4/823 3/200 2/909 27/755  243 2/226 1/043 2/274 18/374 
209 2/081 1/073 3/147 20/685  244 4/823 3/200 3/685 27/777 
210v 4/823 3/200 3/277 27/728  245 2/459 3/000 3/219 16/848 
211 4/823 3/200 3/309 28/312  246 4/823 3/200 3/875 28/456 
212 4/823 3/200 3/269 28/211  247 4/520 3/222 4/145 22/864 
213 2/604 2/144 2/522 25/485  248 1/373 1/426 3/765 23/377 
214v 4/823 3/200 3/418 27/728  249 4/823 3/200 3/631 26/955 
215 4/823 3/200 3/376 28/312  250 4/823 3/200 3/944 27/388 
216 4/823 3/200 3/295 29/076  251 4/823 3/200 3/756 27/777 
217 1/672 3/000 2/297 11/485  252 2/459 3/000 3/032 16/620 
218 4/823 3/200 3/398 28/312  253 4/823 3/200 3/803 27/227 
219 4/823 3/200 3/391 28/211  254v 1/727 1/420 3/363 26/241 
220t 1/881 1/029 2/408 21/738  255 4/823 3/200 3/971 27/480 
221 4/823 3/200 3/256 28/211  256 4/823 3/200 4/020 27/616 

222 4/823 3/200 3/576 28/092  257 4/203 3/250 3/464 21/321 
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223 4/520 3/222 3/589 23/888  258 2/459 3/000 2/831 16/620 
224 1/817 2/386 2/576 17/156  259 1/817 2/386 2/218 18/021 
225 4/823 3/200 3/530 28/540  260v 4/823 3/200 3/888 25/607 
226 1/974 2/600 3/205 13/620  261 4/520 3/222 3/793 24/116 
227 4/823 3/200 3/518 26/888  262 4/823 3/200 3/563 25/243 
228 4/520 3/222 3/307 25/211  263 3/562 2/300 2/945 28/418 
229v 4/823 3/200 3/356 26/727  264 4/823 3/200 3/866 26/159 
230t 4/823 3/200 3/205 26/499  265 1/974 2/600 2/653 14/485 
231 1/672 1/000 2/460 15/374  266 2/459 3/000 3/137 16/620 
232 4/823 3/200 3/633 27/024  267 4/823 3/200 4/282 26/228 

233 4/823 3/200 3/583 27/549  268 4/611 3/000 2/792 38/485 
234 4/520 3/222 3/151 24/983  269 4/823 3/200 4/154 27/752 
235 4/823 3/200 3/301 27/219  270 4/203 3/250 2/716 22/620 
236 4/520 3/222 2/595 26/485  271 3/869 3/286 2/678 19/620 
237 4/823 3/200 3/503 27/448  272 4/823 3/200 4/229 26/684 
238 1/672 3/000 2/549 11/485  273t 2/026 1/093 2/059 21/738 
239 0/996 1/441 3/500 21/334  274 4/823 3/200 4/404 25/160 

 (0-5ي جدول)ادامه

 MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره  MLOGP GATSe Jhete XMOD شماره

275 4/823 3/200 4/231 24/928  305t 4/203 3/250 3/583 22/092 
276 3/911 2/595 2/697 36/021  306 1/672 3/000 2/803 10/392 

277 3/854 2/364 2/215 32/591  307 1/115 1/353 2/212 13/435 
278 2/865 1/421 3/874 38/925  308 0/586 1/468 3/459 18/541 
279 4/058 3/000 2/738 32/485  309 2/419 1/158 2/248 24/738 
280v 5/115 3/182 2/691 32/485  310 4/823 3/200 3/823 27/252 
281 4/203 2/617 2/733 39/021  311v 2/226 1/043 2/658 16/796 
282 1/597 1/249 1/988 22/627  312 2/729 3/500 1/975 11/485 
283 2/026 1/093 2/444 18/764  313v 2/729 3/500 2/324 10/392 
284 4/135 2/417 2/110 35/591  314 1/364 1/313 2/067 16/263 
285 4/339 3/000 2/767 35/485  315 4/823 3/200 3/735 26/023 
286 4/484 2/637 2/763 42/021  316 4/823 3/200 3/412 28/439 
287t 4/407 2/462 2/028 38/591  317 4/520 3/222 3/061 24/983 
288 4/823 3/200 3/984 26/785  318 1/817 2/386 3/079 14/500 
289 5/931 3/143 2/785 41/485  319 4/520 3/222 3/431 24/728 
290t 1/817 1/016 2/097 15/374  320 1/817 1/990 2/649 19/197 
291 5/130 3/000 2/834 44/485  321 2/226 1/317 1/652 41/719 
292 2/226 2/472 2/333 23/960  322 2/081 2/400 2/324 15/000 
293 2/226 2/472 1/981 28/102  323 4/823 3/200 3/690 28/092 
294 2/276 3/667 1/633 8/485  324 4/823 3/200 4/034 26/488 
295 1/364 2/332 2/014 15/021  325 1/115 1/000 1/172 20/500 
296 1/364 2/332 2/381 13/279  326 4/520 3/222 3/746 22/243 
297 1/364 1/892 2/082 17/521  327v 2/081 2/600 2/809 14/485 
298 1/817 1/197 1/914 28/991  328 0/888 1/467 3/728 21/334 

299v 3/659 2/500 5/218 45/837  329 3/138 2/800 2/083 15/000 
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300 0/156 1/704 2/975 16/000  330t 2/081 3/000 2/847 13/620 
301 1/173 1/349 2/703 20/000  331 4/520 3/222 3/092 26/076 
302 1/565 2/500 2/732 11/485  332 2/812 3/000 2/777 20/485 
303 4/823 3/200 3/500 28/312  333 2/081 3/000 2/402 14/485 
304 4/823 3/200 3/337 27/118  

 t=  آزمونسري  

 vسري ارزيابي = 

 

 شبکه عصبي مصنوعي  بيني ثابت هنري باپيش -5-9-2-5

بيني ثابت هنري از مدل غير خطي نيز استفاده شده است. براي ايجاد در اين تحقيق براي پيش

 مدل غيرخطي كه ارتباط مناسبي ميان ساختار و ثابت هنري تركيبات مورد نظر فراهم كند، از شبكه

ي انتخاب شده، يك شبكه عصبي چند لايه پيشخور با الگوي عصبي مصنوعي استفاده شد. شبكه

در  بيني شبكه بايد عوامل موثرباشد. براي آموزش موفق و در نتيجه قدرت پيشانتشار ميآموزش پس

هاي آموزشي مختلفي در جعبه ابزار آموزش شبكه عصبي مصنوعي بررسي و بهينه شود. الگوريتم

مورد  (trainlm)ماركورت  -آموزشي لونبرگ  افزار مطلب وجود دارد كه در اين تحقيق الگوريتمنرم

هاي چرخش استفاده قرار گرفت. پارامترهاي قابل بررسي در اين الگوريتم آموزشي شامل تعداد دوره

(epochs)ي ممنتوم ، مقدار اوليه(mu) ي تغييرات وزن، كمترين مقدار براي گراديان خطا در محاسبه

(mingrad) ، كاهش دهنده مقدارmu (mu-dec) مقدار ماكزيمم ،mu  (mu-max) افزايش دهنده ،

 باشند.مي (lr)و سرعت يادگيري  mu (mui-nc)مقدار 

 شده عبارتند از:پارامترهاي موثر و بهينه  

 ها در لايه پنهانتعداد نرون -9

 نوع تابع انتقال  -3

 هاي آموزش تعداد دوره -3
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پارامترهاي ممنتوم و وزن نيازي به بهينه كردن ندارند زيرا مقدار آنها با اجراي شبكه توسط تابع        

الا بودن سرعت آموزش شود و به دليل بتعيين مي( learngdm)ممنتوم  يادگيري گراديان نزولي

ماركورت نيازي به بهينه كردن آنها در حين آموزش شبكه نيست. با توجه به اينكه  -لونبرگ  الگوريتم

ي توابع لگاريتمي هاي داخلي بوسيلههاي كم ي بوده و مقادير لايههاي شبكه عصبي دادهخروجي

گردد. همانطور كه گفته شد سري ميي خروجي تابع انتقال خطي انتخاب اند، براي لايهمحدود شده

طور تصادفي به سري آموزش، آزمون و اعتبار تقسيم شدند. معيار در نظر گرفته شده در ها بهداده

 باشد.يسازي به حداقل رساندن مجذور ميانگين مربعات خطا مبهينه

 هاي شبکه عصبي انتخاب تعداد لايه -5-9-2-5-9

دهد كه در بكارگيري شبكه عصبي در شيمي، انتخاب ختلف نشان مينتايج حاصل از مطالعات م       

[. لذا در اين تحقيق شـبكه عصـبي سـه لايـه 68كند]بخشي را ايجاد مييك لايه پنهان نتايج رضايت

 متشكل از يك لايه ورودي، يك لايه پنهان و يك لايه خروجي بكار گرفته شد.

 

 انتخاب تابع انتقال -5-9-2-5-2

ي پنهان شبكه عصبي، از توابع لگاريتم سيگموئيد ي بدست آوردن بهترين تابع انتقال در لايهبرا        

سازي شبكه، هدف كاهش و تانژانت سيگموئيد به عنوان تابع فعاليت استفاده گرديد. در روند بهينه

و برابر  هاي آموزش يكسانتعداد دوره هاباشد. در تمام شبكهمقدار مجذور ميانگين مربعات خطا مي

( تابع تبديل 3-5( و )9-5( و نمودارهاي )6-5( و )5-5در نظرگرفته شد. با توجه به جداول ) 34

لگاريتم سيگموئيد نسبت به تانژانت سيگموئيد داراي كمترين مقدار مجذور ميانگين مربعات خطا 

 باشد.مي

 

هاي سيگموئيد و تعداد گرهلگاريتم ع تبديل هايي با تابمقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(5-5جدول)

 مختلف در لايه پنهان

هاتعداد گره   
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3 3 0 5 6 7 8 2 94 

سري 

آموز

 ش

0/363
1 

0/397
2 

0/284
1 

0/312
2 

0/274
0 

0/254
0 

0/352
1 

0/267
6 

0/313
5 

سري 

 آزمون

0/262
6 

0/401
2 

0/284
6 

0/335
1 

0/384
6 

0/391
1 

0/334
2 

0/323
0 

0/265
8 

 
هاي سيگموئيد و تعداد گره تانژانتهايي با تابع تبديل مقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(6-5جدول)

 لايه پنهان  مختلف در

هاتعداد گره   

3 3 0 5 6 7 8 2 94 

سري 

آموز

 ش

0/355
8 

0/298
5 

0/343
5 

0/285
1 

0/262
9 

0/261
7 

0/332
2 

0/282
9 

0/320
6 

سري 

 آزمون

0/394
3 

0/283
2 

0/414
0 

0/379
2 

0/391
3 

0/365
8 

0/385
9 

0/292
5 

0/329
3 

 

 
با تابع تبديل لگاريتم  آزمونها براي سري آموزش و بر حسب تعداد گره RMSEتغييرات مقادير  -(9-5شكل)

 سيگموئيد
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 تانژانتبا تابع تبديل  آزمونو  آموزشها براي سري گرهبر حسب تعداد  RMSEتغييرات مقادير  -(3-5شكل)

 دسيگموئي

 

 هاي آموزشهاي لايه پنهان و تعداد دورهگره تعداد انتخاب -5-9-2-5-8

 هاي آموزشتعداد دوره در 8تا  3 ازهاي لايه پنهان تعداد گرهسازي، در اين مرحله از بهينه       

ميانگين مربعات مجذور هاي آموزش ديده، با توجه به در نهايت از بين شبكه ند.تغيير داده شدمختلف 

آموزشي  نه دوري پنهان و لايهدر چهار نرون  داراي ، مدل نهاييآزمونهاي آموزش و طا براي سريخ

با وجود خطاي كمتر هاي بالا گرهتعداد در . آمده است( 7-5ول )جددر نيز نتايج حاصله باشد كه مي

هاي ز تعداد گره، بنابراين ارا داريم ارزيابيافزايش خطا براي سري  ،آزمونهاي آموزش و براي سري

 .كمتر استفاده شد

 

هاي هايي با تابع تبديل لگاريتم سيگموئيد و تعداد گرهمقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(7-5جدول)

 هاي مختلفمختلف در لايه پنهان و چرخه

هاي آموزشيتعداد دوره   

سري 

 آموزش

6 8 9 12 14 16 18 20 

ره
د گ

دا
تع

ها
 

2 1/529
9 

0/875
4 

0/6608 0/415
5 

0/392
9 

0/369
7 

0/363
3 

0/363
1 

3 0/520
1 

0/457
3 

0/4192 0/407
1 

0/404
4 

0/397
5 

0/397
3 

0/397
2 

4 0/302
3 

0/298
5 

0/285
3 

0/284
7 

0/284
6 

0/284
5 

0/284
3 

0/284
1 

5 0/422 0/352 0/3221 0/314 0/312 0/312 0/312 0/312
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6 9 7 9 5 3 2 

6 0/547
7 

0/323
4 

0/3057 0/293
2 

0/285
9 

0/279
2 

0/276
6 

0/274
0 

7 1/239
6 

0/556
0 

0/3625 0/321
0 

0/302
2 

0/291
4 

0/262
5 

0/254
0 

8 1/071
9 

0/663
6 

0/4725 0/402
5 

0/398
4 

0/395
9 

0/380
6 

0/352
1 

2 0/386
7 

0/308
4 

0/2952 0/286
4 

0/279
8 

0/268
0 

0/267
7 

0/267
6 

9

4 

0/354
0 

0/316
9 

0/3647 0/355
0 

0/332
7 

0/321
7 

0/316
7 

0/313
5 

سري 

 آزمون

6 8 9 12 14 16 18 20 

ره
د گ

دا
تع

ها
 

2 1/471
1 

0/800
5 

0/5694 0/418
7 

0/395
8 

0/276
6 

0/263
7 

0/262
6 

3 0/508
5 

0/437
6 

0/3941 0/391
1 

0/397
6 

0/400
8 

0/400
5 

0/401
2 

4 0/307
7 

0/335
0 

0/277
1 

0/284
0 

0/284
9 

0/285
0 

0/282
2 

0/284
6 

5 0/438
3 

0/414
4 

0/3061 0/315
8 

0/326
7 

0/331
8 

0/334
0 

0/335
1 

6 0/539
8 

0/393
4 

0/3690 0/366
2 

0/380
8 

0/383
6 

0/387
0 

0/384
6 

7 1/152
6 

0/404
3 

0/3339 0/326
9 

0/329
1 

0/359
4 

0/374
3 

0/391
1 

8 0/889
0 

0/649
1 

0/4704 0/417
7 

0/417
0 

0/413
1 

0/386
3 

0/334
2 

2 0/307
6 

0/279
1 

0/2820 0/302
1 

0/317
1 

0/320
0 

0/321
9 

0/323
0 

9

4 

0/310
3 

0/287
1 

0/2793 0/289
7 

0/266
2 

0/266
1 

0/266
1 

0/265
8 

 

 

 ي عصبي مصنوعي بهينه شده معماري شبکه -5-9-2-5-4

ي عصبي پيشخور سه لايه و آموزش پس سازي شبكه، شبكهبا توجه به نتايج حاصل در بهينه       

ماركورت و تابع انتقال لگاريتم سيگموئيد انتخاب گرديد. ساختار  -برگ انتشار با الگوريتم آموزشي لون

( و پارامترهايي كه تنظيم شدند و آنهايي كه مقدار اوليه 3-5ي بهينه شده در شكل )هندسي شبكه

 ( آمده است.8-5گرفتند، در جدول )
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شبكه عصبي استفاده شده ساختار هندسي -(3-5شكل)  

 

ي بهينه شدهي شبكهپارامترها -(8-5جدول)  

 4 ي پنهانهاي لايهتعداد نرون

 1 هاي آموزشتعداد دوره

 55/5 (mu)پارامتر ممنتوم 

 9/5 فاکتور کاهش براي پارامتر ممنتوم

 95 فاکتور افزايش براي پارامتر ممنتوم

 e-5 مقدار ماکزيمم براي پارامتر ممنتوم

        

 Y 1-فرايند ايجاد تصادفي -5-9-2-5-5

استفاده Y -براي بررسي احتمال همبستگي تصادفي مدل بدست آمده، از فرآيند ايجاد تصادفي        

هاي جديدي ايجاد هنري تجربي تركيبات به صورت تصادفي جابجا و مدل كرديم. در اين فرآيند، ثابت

 آمده است ( 2-5ها كه در جدول )شدند. مقادير پايين ضريب تعيين در اين آزمون براي اين مدل

 باشد.گر تصادفي نبودن مدل اصلي ميبيان

 

 Y-كردن نتايج تصادفي -(2-5جدول)

 مدل 9 3 3 0 5 6

32/4 46/4 47/4 42/4 43/4 44/4 2R   سري آزمونبراي 

42/4 34/4 49/4 99/4 49/4 40/4 2R   سري ارزيابيبراي 

        

                                                           
9- Y-Randomization 

Log KH 
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هاي رگرسيون خطي چندگانه و ي روشيلههاي هنري بوسي ثابتبيني شدهمقادير تجربي و پيش 

 ( آمده است.94-5ي عصبي مصنوعي در جدول )شبكه

هاي رگرسيون خطي چندگانه و ي روشهاي هنري بوسيلهي ثابتبيني شدهمقادير تجربي و پيش  -(94-5جدول)

 ي عصبي مصنوعيشبكه

 Log KH شماره  Log KH شماره
Exp MLR ANN Exp MLR ANN 

1 1/510 1/602 1/564  35t 3/340 3/805 3/357 

2 2/660 1/563 2/717  36 3/320 3/823 3/393 

3t 4/100 3/911 4/361  37 4/030 4/718 4/223 

4 1/280 1/839 1/529  38 4/290 4/240 4/490 

5 1/260 1/361 1/553  39 4/980 5/262 4/859 

6 5/690 5/595 5/700  40t 4/280 4/315 4/517 

7t 1/180 1/580 1/527  41 4/830 3/842 4/107 

8 4/540 4/099 4/411  42 4/300 4/106 4/454 

9 1/200 1/387 1/526  43 5/860 5/575 5/700 

10t 4/880 5/212 4/852  44 5/010 5/486 5/190 

11v 4/550 5/178 4/960  45 4/320 3/995 4/395 

12 5/070 5/438 4/893  46 5/360 5/620 5/592 

13 4/850 5/077 4/831  47t 4/310 4/007 4/412 

14 4/860 5/390 4/927  48 5/630 5/619 5/676 

15t 2/500 2/600 2/430  49v 4/300 4/806 4/358 

16 1/380 1/602 1/527  50 5/800 5/718 5/750 

17 2/740 3/474 2/854  51 5/730 5/658 5/732 

18v 2/220 2/781 2/471  52 3/840 3/677 4/085 

19 1/670 1/978 2/470  53v 4/290 4/103 4/449 

20t 2/270 2/658 2/471  54 1/210 1/424 1/526 

21 2/200 2/656 2/471  55t 4/290 4/134 4/458 

22t 2/590 2/807 2/471  56 5/760 5/565 5/696 

23 2/630 2/802 2/471  57 1/160 1/462 1/602 

24 2/080 2/244 2/470  58 1/160 1/476 1/526 

25 2/400 2/551 2/471  59 5/750 5/627 5/723 

26 2/030 1/741 2/442  60v 4/110 3/911 4/361 

27v 2/540 2/614 2/471  61v 1/370 1/491 1/527 

28 1/900 2/258 1/953  62 3/150 4/041 4/112 

29v 2/490 3/037 2/801  63 1/360 1/616 1/527 

30t 5/160 4/003 4/898  64 2/460 2/699 2/440 

31 3/400 3/566 2/792  65t 1/420 1/490 1/527 

32v 3/830 3/979 3/578  66 4/930 5/463 4/982 

33t 3/810 3/684 3/331  67 2/890 3/050 2/752 

34 3/350 3/766 3/282  68t 4/860 5/137 4/817 

 (94-5ي جدول)ادامه
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 Log KH شماره  Log KH شماره

Exp MLR ANN Exp MLR ANN 

69 4/330 4/307 4/567  104 1/550 1/649 1/527 

70 4/820 5/262 4/863  105 5/710 5/564 5/693 

71 4/530 3/450 4/170  106v 1/280 1/517 1/526 

72t 3/090 3/171 2/874  107 1/540 1/543 1/527 

73 5/700 5/424 5/598  108 3/400 2/368 2/447 

74 5/170 5/179 4/863  109 5/240 5/486 5/223 

75t 2/660 2/839 2/473  110t 5/210 5/419 5/100 

76v 2/380 2/667 2/471  111 4/210 3/968 4/355 

77 3/100 2/334 2/305  112v 5/160 5/304 4/958 

78 2/550 3/264 2/768  113 2/560 3/168 2/514 

79 2/310 2/004 1/537  114 5/780 5/739 5/759 

80 2/460 2/597 2/375  115t 5/230 5/299 4/960 

81 2/610 2/046 1/854  116 5/120 5/419 5/100 

82 3/590 3/859 3/498  117 3/220 3/261 3/007 

83t 1/500 1/452 1/527  118 2/660 3/337 2/663 

84 1/580 1/573 1/528  119 2/580 3/450 2/818 

85 4/380 5/013 4/649  120t 2/610 1/689 2/199 

86 4/480 4/848 4/534  121 2/530 3/445 2/814 

87t 4/530 4/164 4/482  122 4/490 5/050 4/746 

88 4/450 5/447 5/336  123t 4/560 4/895 4/680 

89 4/350 4/034 4/400  124 4/680 5/029 4/775 

90 5/600 5/624 5/680  125t 4/540 4/081 4/441 

91 4/550 4/069 4/447  126 4/700 4/884 4/656 

92 2/570 2/046 1/854  127 4/660 4/503 4/569 

93 5/680 5/438 5/610  128 4/650 4/557 4/624 

94 4/460 4/023 4/389  129 1/470 1/596 1/766 

95 4/370 4/866 4/537  130t 2/580 2/041 3/307 

96v 4/500 4/155 4/440  131 1/440 1/544 1/527 

97 5/570 5/325 5/358  132 5/310 5/494 5/459 

98 4/470 4/160 4/477  133 5/310 5/429 5/365 

99t 4/450 4/490 4/589  134 5/720 5/334 5/505 

100t 1/290 1/918 2/140  135 5/380 5/447 5/336 

101 1/290 1/538 1/678  136t 4/110 3/793 4/320 

102 1/590 1/529 1/527  137 5/920 5/791 5/777 

103 3/090 2/034 2/942  138 5/310 5/319 5/157 

 (94-5ي جدول)ادامه

 Log KH شماره  Log KH شماره

Exp MLR ANN Exp MLR ANN 

139t 5/360 5/328 5/167  174 5/750 5/458 5/618 

140v 2/600 2/112 2/571  175 5/500 5/613 5/673 

141 4/310 3/995 4/395  176 4/560 4/055 4/429 

142 5/280 5/617 5/604  177 5/600 5/556 5/629 
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143 5/410 5/621 5/587  178 5/520 5/554 5/633 

144 5/810 5/788 5/766  179 2/360 2/617 2/349 

145 1/110 2/483 1/653  180t 2/210 2/378 2/485 

146 3/260 3/407 2/977  181 5/560 5/618 5/677 

147v 3/330 3/694 3/204  182 4/310 4/007 4/412 

148 2/250 3/283 2/980  183 5/550 5/325 5/373 

149 4/430 4/755 4/950  184 4/450 4/161 4/478 

150t 2/900 3/496 2/768  185 5/750 5/337 5/371 

151 4/760 5/011 4/824  186 5/700 5/621 5/714 

152 4/650 4/110 4/480  187 5/770 5/459 5/611 

153v 4/760 4/917 4/780  188 5/590 5/734 5/732 

154 1/560 1/638 1/842  189 3/140 3/635 3/034 

155 1/550 1/530 1/527  190t 5/660 5/738 5/738 

156v 5/690 5/513 5/560  191v 5/480 5/604 5/664 

157 5/700 5/712 5/734  192 3/170 3/376 3/280 

158 5/670 5/625 5/678  193 1/330 2/692 2/154 

159 5/590 5/572 5/641  194 2/860 3/424 2/684 

160t 5/510 5/486 5/223  195 5/840 5/724 5/757 

161 5/520 5/430 5/522  196 2/640 3/621 2/888 

162v 4/200 4/074 4/458  197 2/640 3/527 2/778 

163v 5/570 5/352 5/369  198 1/640 1/715 1/531 

164 5/580 5/439 5/518  199 5/670 5/323 5/502 

165 5/760 5/541 5/679  200 5/710 5/321 5/492 

166 2/570 3/086 2/672  201 5/360 5/503 5/441 

167 5/580 5/446 5/512  202 5/690 5/339 5/509 

168 5/530 5/439 5/511  203 5/710 5/352 5/511 

169 2/090 2/518 2/411  204 5/720 5/430 5/604 

170t 5/560 5/459 5/524  205t 5/660 5/444 5/615 

171 5/660 5/608 5/703  206 4/540 4/069 4/447 

172 5/610 5/513 5/579  207 5/700 5/423 5/599 

173 5/590 5/453 5/505  208 5/670 5/424 5/598 

 (94-5ي جدول)ادامه

 Log KH شماره  Log KH شماره

Exp MLR ANN Exp MLR ANN 

209 2/360 2/210 2/455  244 5/770 5/547 5/685 

210v 5/730 5/486 5/645  245 4/320 4/144 4/500 

211 5/730 5/438 5/608  246 5/810 5/516 5/659 

212 5/700 5/440 5/611  247 5/650 5/801 5/758 

213 2/670 2/837 2/473  248 1/480 1/630 1/527 

214v 5/720 5/508 5/661  249 5/660 5/613 5/712 

215 5/730 5/449 5/616  250 5/810 5/624 5/726 

216 5/660 5/366 5/524  251 5/760 5/558 5/692 

217 4/130 3/752 4/255  252 4/290 4/134 4/458 

218 5/730 5/452 5/618  253 5/780 5/616 5/719 
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219 5/690 5/460 5/626  254v 1/420 1/630 1/527 

220t 2/510 1/781 2/294  255 5/810 5/620 5/724 

221 5/710 5/438 5/609  256 5/800 5/616 5/723 

222 5/780 5/501 5/655  257 4/990 5/555 5/517 

223 5/560 5/618 5/677  258 4/190 4/102 4/415 

224 2/580 3/026 2/680  259 2/700 2/890 2/643 

225 5/750 5/453 5/614  260v 5/820 5/777 5/752 

226 3/710 3/731 3/223  261 5/560 5/630 5/683 

227 5/730 5/601 5/704  262 5/590 5/758 5/727 

228 5/520 5/452 5/523  263 2/680 3/627 2/895 

229v 5/680 5/590 5/692  264 5/740 5/723 5/746 

230t 5/640 5/586 5/682  265 3/820 3/563 3/091 

231 2/710 2/156 2/703  266 4/310 4/151 4/480 

232 5/760 5/607 5/711  267 5/910 5/784 5/774 

233 5/740 5/551 5/687  268 4/960 4/105 4/612 

234 5/500 5/448 5/530  269 5/860 5/625 5/728 

235 5/690 5/536 5/672  270 5/360 5/316 5/172 

236 5/530 5/221 5/192  271 5/280 5/295 4/964 

237 5/710 5/548 5/683  272 5/890 5/734 5/765 

238 4/120 3/793 4/320  273t 2/710 1/900 2/363 

239 1/090 1/433 1/527  274 5/910 5/901 5/787 

240 5/780 5/610 5/716  275 5/880 5/894 5/777 

241 5/740 5/602 5/709  276 2/920 3/407 2/977 

242 4/050 3/586 4/205  277 3/090 3/442 2/740 

243 2/970 2/395 3/240  278 1/380 1/616 1/531 

 (94-5ي جدول)ادامه

 Log KH شماره  Log KH شماره

Exp MLR ANN Exp MLR ANN 

279 5/070 4/129 4/550  307 2/540 1/999 2/433 

280v 5/030 5/218 5/471  308 1/020 1/317 1/527 

281 2/200 3/425 2/722  309 2/830 2/064 2/416 

282 1/950 1/508 1/534  310 5/780 5/617 5/720 

283 2/830 2/233 2/476  311v 3/030 2/601 3/292 

284 3/150 3/447 2/815  312 4/710 4/999 4/869 

285 5/030 4/121 4/582  313v 4/810 5/155 4/880 

286 2/590 3/430 2/849  314 2/140 1/924 2/273 

287t 2/570 3/442 2/903  315 5/680 5/715 5/737 

288 5/780 5/685 5/745  316 5/690 5/443 5/609 

289 4/880 5/148 5/612  317 5/530 5/433 5/517 

290t 2/860 2/243 3/318  318 2/470 3/349 2/717 

291 4/180 4/048 4/307  319 5/560 5/516 5/595 

292 2/800 2/802 2/875  320 2/200 2/601 2/417 

293 2/700 2/369 2/697  321 1/280 0/344 1/524 

294 4/580 4/902 4/914  322 3/550 3/436 2/628 
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295 2/400 2/675 2/554  323 5/760 5/519 5/667 

296 2/370 2/893 2/572  324 5/820 5/720 5/754 

297 2/040 2/179 2/393  325 2/580 0/965 1/528 

298 1/710 1/089 1/524  326 5/520 5/793 5/738 

299v 3/120 2/625 3/384  327v 3/150 3/688 3/120 

300 2/480 1/220 1/536  328 1/140 1/386 1/528 

301 2/200 1/532 1/525  329 4/020 4/633 3/922 

302 3/600 3/406 2/839  330t 4/210 4/026 4/394 

303  5/720 5/468 5/630  331 5/580 5/339 5/355 

304 5/620 5/551 5/679  332 4/530 4/069 4/447 

305 5/420 5/504 5/410  333 4/350 3/876 4/307 

306 4/060 3/933 4/356 
  

 

 

   

 نتايج سيبرر -5-2

 ي عصبي و رگرسيون خطي چندگانه هاي شبکهارزيابي مدل -5-2-9     

ي آن بـا روش رگرسـيون ي عصبي ارائه شـده و مقايسـهبراي بررسي ميزان كارايي مدل شبكه        

( آورده شده است. مقدار ضريب همبستگي 99-5خطي چندگانه، پارامترهاي آماري حاصل در جدول )

 هنري دارد. بيني ثابتدر پيش ANNو  MLRهاي الا نشان از توانايي خوب مدلب Fي و آماره

 

 خطي چندگانهپارامترهاي آماري مدل شبكه عصبي و روش رگرسيون  -(99-5جدول)

ANN R SE F MSE 

 0/082 7412/747 0/288 0/983 سري آموزش

آزمونسري   0/981 0/279 953/477 0/077 

 0/039 1531/027 0/186 0/991 سري ارزيابي

 
MLR R SE F MSE 

 0/188 768/630 0/438 0/960 سري آموزش

آزمونسري   0/953 0/431 377/892 0/180 

 0/109 451/592 0/334 0/970 سري ارزيابي
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هاي از دو روش بر حسب مقادير واقعي نيز در شكل بيني شدههنري پيش ي خطي ثابترابطه        

تر در داده شده است. با توجه به پارامترهاي آماري بالاتر و نمودار خطي متراكم ( نشان5-5( و )5-0)

بيني توان بيان كرد كه توانايي مدل حاصل از روش شبكه عصبي مصنوعي در پيشها، مياين شكل

 باشد.ها از مدل بدست آمده از روش رگرسيون خطي چندگانه بيشتر ميهنري سري داده ثابت

 

 

 

 

 

 

)الف(                                                                    )ب(                                
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 )ج(

براي الف(سري آموزش،  MLRبا روش  بر حسب مقادير واقعي HLog K يبيني شدهنمودار مقادير پيش -(0-5شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمونب(سري 
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)الف(                                                                    )ب(                                

 

 

 )ج(

براي الف(سري آموزش،  ANNبا روش  بر حسب مقادير واقعي HLog K يبيني شدهنمودار مقادير پيش -(5-5شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمونب(سري 
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ي مقادير محاسبه شده باقيماندهها، منظور بررسي وجود خطاي معين در اين مدل بههمچنين         

رسم شده  (7-5)و  (6-5)هاي در شكل تجربي بر حسب مقادير تجربي براي تركيبات HLog Kاز 

 است. 

 

 

)ب(            )الف(                                                                                        

 

 

 )ج(

از مقادير واقعي بر حسب مقادير  MLRبا روش  HLog Kي بيني شدهي مقادير پيشنمودار باقيمانده -(6-5شكل)

   و ج(سري ارزيابي آزمونبراي الف(سري آموزش، ب(سري  تجربي
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)ب(                             )الف(                                                                       

 

 

 )ج(

از مقادير واقعي بر حسب مقادير  ANNبا روش  HLog Kي بيني شدهي مقادير پيش نمودار باقيمانده -(7-5شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمونبراي الف(سري آموزش، ب(سري  تجربي

 

دهنده عدم وجود ط صفر نشانها در دو طرف خنقاط باقيماندهمناسب و يكنواخت پراكندگي        

ي روش مورد استفاده است. با توجه به پراكندگي بيني شدهخطاي معين قابل توجه در مقادير پيش

گردد كه خطاي معين كمتري در مدل حاصل از روش مشخص مي (7-5) تر در شكلنسبتا  يكنواخت

    شبكه عصبي مصنوعي اتفاق افتاده است.
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  هاي مدلکنندهوصيفتجزيه و تحليل ت -5-2-2

 شوند: تعريف مي lACبراساس تابع خود ارتباطي  9هاي گروه خود ارتباط دو بعديكنندهتوصيف        

  (5-3) dxlxfxfAC
b

a
l .)().(        

شده را بيان مطالعه  يفاصله bو  a باشد؛ميx اختلاف فاصله از  lو  xهر تابع از متغير  f(x)كه 

مولا  يك تابع وابسته به زمان مانند يك سيگنال الكتريكي يا وابسته به فضا مانند مع f(x) .كندمي

ها به بررسي اطلاعات مختلفي در مورد كنندهباشد. اين گروه از توصيفدانسيته جمعيت در فضا مي

است كه ضريب گري Autocorrelation  Gearyها گروه كنندهپردازد. نوعي از اين توصيفتركيبات مي

 شود: دين صورت محاسبه ميب







 








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

 

)3-5( 

 

توپولوژيك  يفاصله dها و تعداد اتم A ميانگين مقدار آن روي مولكول، wيك ويژگي اتم،  wكه 

د يك است، و گرنه صفر باش d = ijdدر حالتي كه  -معروف است  3كه به تابع كرونكر -نيز  ijδاست و 

كه از جنس فاصله است، از صفر تا  كنندههاست. مقدار اين توصيف δي هم مجموعه∆ است و 

ي ساندرسون را در ها نقش الكترونگاتيويتهكننده[. گروهي از اين توصيف34نهايت متغير است]بي

از اين گروه نشان  GATSe كنندهدهند. وجود علامت مثبت در مدل براي توصيفتركيبات نشان مي

 . شودتركيبات مورد بررسي مي HLog Kسبب افزايش  كنندهدهد كه افزايش مقدار اين توصيفمي

ها هر باشند. در اين گرافهاي توپولوژيكي بر اساس نمايش گراف مولكولي ميكنندهتوصيف       

ها ي پيوند شيميايي بين اتمدهندهدهنده يك اتم بوده و خطوط بين نقاط نيز نشاننقطه نشان

                                                           
1- 2D Autocorrelation 
3- Kronecker 
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ها اطلاعاتي راجع به كنندههاي هيدروژن صرفنظر شده است. اين توصيفكه از اتمحاليباشند درمي

هاي موجود در يك ها و نوع اتماتصال اتم يدار شدن، نحوهساختمان، اندازه، شكل، تقارن، شاخه

ها به سادگي از روي ساختمان دو كنندهوصيفي اين تدهند. محاسبهمولكول در اختيار ما قرار مي

در مدل  Jheteو  XMODهاي كننده[. از اين گروه توصيف30باشد]پذير ميها امكانبعدي مولكول

  :شود، شاخص رانديك اصلاح شده بوده و به صورت زير بيان ميXMODي كنندهوارد شدند. توصيف

 (5-0 )                                                                       1

mod 1/2
1 1

1

2 ( . )

iA
i

i j i j

Z


  

  

هاي  كه مجموع دوم اولين اتمحاليها در گراف مولكولي اجرا شده، دركه مجموع اول بر روي تمام اتم

عدد  iZها يا به عبارتي تعداد پيوندهاي هر اتم و ي راسدرجه δگيرد و ي مجاور را در بر ميهمسايه

هاي با عدد اتمي كننده در مدل، ناشي از حضور اتمباشد. تاثير گذاري اين توصيفامين اتم مي iاتمي 

اي به اسكلت هيدروكربني افزوده شده و قطبيت بيشتر اين تر از كربن است كه به عنوان شاخهبزرگ

 باشد. كننده منفي ميشود. به همين دليل علامت اين توصيفها باعث كاهش ثابت هنري مياتم

دار شده با الكترونگاتيويته ي وزناز نوع شاخص بالابان با ماتريس فاصله Jheteي توصيف كننده        

 شود:   بدين صورت بيان مي Gبراي گراف  Jباشد. انديس بالابان مي

(5-5)    
0.5( / ( 2)) ( . )i j

M

J M M N d d     

-مجموع فاصله است. شاخه( Gعداد رئوس ت Nو  N=1,2,...,i)براي   idو  Gتعداد پيوندها در  Mكه 

كننده است. كم اثر بودن هاي اين توصيفدار شدن و الكترونگاتيويته در ماتريس فاصله ويژگي

ترين اثر متوسط دار شدن براي كل سري باعث مثبت بودن اما با پايينالكترونگاتيويته نسبت به شاخه

 شود.ها موجب افزايش اين ثابت ميا و كربنهآن بر ثابت هنري شده است چرا كه افزايش شاخه
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اكتانول  -فيزيكوشيميايي، لگاريتم ضريب توزيع آب  9هاي خواصكنندهاز گروه توصيف         

(MLOGP) ي موري گوچي بيان شده در مدل ايجاد شده آمده است كه به وسيله 3يا چربي دوستي

كننده در مدل داراي اشد. اين توصيفب[. اين ضريب معرف خاصيت آبگريزي تركيب مي62است]

باشد پس افزايش آن باعث افزايش ثابت هنري خواهد شد ترين اثر متوسط ميعلامت مثبت و بزرگ

چرا كه با افزايش خاصيت آبگريزي تركيب فشار بخار آن در بالاي سطح مايع افزايش يافته و اين ثابت 

 شود.تر ميبزرگ

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
9- Properties 

3- Lipophilicity 
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 قدمهم -6-9

الگوريتم ژنتيك اصول الگوريتم ژنتيك مطرح گرديد. قابل ذكر است كه  در فصل سوم مفاهيم و        

قط به مقادير داند و براي اجراي جستجوي موثر فنميكند، اي كه حل ميي مسألهدربارههيچ چيزي 

اما از آنجا  شود،اضافي نمي هاي محاسباتي يا محاسباتامل پيچيدگيبنابراين ش تابع هدف نياز دارد

ي مسألهو حتي ممكن است براي حل يك  يافتهرا ن مسألهكه روشي غير جبري است پاسخ دقيق 

هايي توانند پاسخها مياگرچه تمامي اين پاسخ بكارگيري، پاسخي متفاوت ارائه دهد،مشخص با هر بار 

بخصوص  مسألهيك حل تاكنون هيچ روش استانداردي براي  ر را برآورده كنند.باشند كه دقت موردنظ

را با احتياجات خود منطبق  توان الگوريتم ژنتيكو با بكارگيري تجربيات موجود مينبوده  در دسترس

اي كه منجر به اصلاح بيشتر هاي اوليهالگوريتم ژنتيك با حدس هايبهينه كردن پارامتريكرد. 

در  شود.بكار گرفته مي براي رسيدن به الگوريتم بهينهمختلفي  هايروش شود، آغاز شده وساختار آن 

، گانهاساس رگرسيون خطي چند الگوريتم ژنتيك برمنتخب  هايكنندهتوصيفاز تحقيق،  اين مرحله

خاصيت براي  -ي ساختار رابطه يعصبي مصنوعي در مطالعه يي شبكهسازي بوسيلهبراي مدل

 ضريب شكست يك سري از تركيبات پليمري استفاده شده است.  ينيبپيش

 

 هاسري داده -6-2

پليمر  900براي آنگستروم  5823هاي تجربي گزارش شده از ضريب شكست در طول موج داده        

و ضريب شكست اين تركيبات آورده  مونومري نام، ساختار (9-6)در جدول  [.74]جمع آوري شدند

 شده است.
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 هاسري داده نام، ساختار و ضريب شكست -(9-6جدول)

 ضريب شكست ساختار نام شماره

1 Poly(pentadecafluorooctyl acrylate) 

 

O O

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

 

1/339 

2 Poly(trifluorovinyl acetate) 

O

O

F

F
F

 

1/375 

3 Poly(cyclohexyl α-chloroacrylate) 

Cl

O O

 

1/532 

4 
Poly(2-chloroethyl  

α-chloroacrylate) 

Cl

O O

Cl

 

1/533 

5 Poly(2-aminoethyl methacrylate) 

O O

NH2

 

1/537 

6 Poly(furfuryl methacrylate) 
O O

O

 

1/538 

7 
Poly(1-phenyl-n-amyl 

methacrylate) 
O O

 

1/540 

8 Poly(N-methyl-methacrylamide) 

O NH
 

1/540 

9 Poly(vinyl chloride) 

Cl

 
 

1/540 

10 Poly(sec-butyl α-bromoacrylate) 

O

Br

O

 

1/542 

11 Poly(cyclohexyl α-bromoacrylate) 

O

Br

O

 

1/542 

12 Poly(2-bromoethyl methacrylate) 

O O

Br

 

1/543 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

13 Poly(octafluoropentyl acrylate) 

 

O O

F

F

F

F

F

F

F

F

 

1/380 

14 Poly(N-allyl methacrylamide) 

O NH
 

1/548 

15 Poly(1-phenylethyl methacrylate) 

O O

 

1/549 

16 Poly(vinylfuran) 

 

O

 

1/550 

17 Poly(2-vinyltetrahydrofuran) 

 

O

 

1/550 

18 
Poly(p-methoxybenzyl 

methacrylate) 
O O O

 

1/552 

19 Poly(p-isopropylstyrene) 

 

 

1/554 

20 Poly(chloroprene) 
 

Cl  

1/556 

21 Poly(1-phenylallyl methacrylate) O O

 

1/557 

22 
Poly(p-cyclohexylphenyl 

methacrylate) 
O O

 

1/558 

23 Poly(2-phenylethyl methacrylate) 

O O

 

1/559 

24 Poly(pentafluoropropyl acrylate) 

 

O O

F

F

F

F

F

 

1/385 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

25 
Poly(1-(o-chlorophenyl)ethyl 

methacrylate) 
O O

Cl  

1/562 

26 Poly(methyl α-bromoacrylate) 

O O

Br

 

1/567 

27 Poly(benzyl methacrylate) 
O O

 

1/568 

28 
Poly(2-(phenylsulfonyl)ethyl 

methacrylate) 
O O

S

O

O  

1/568 

29 
Poly(o-methoxyphenyl 

methacrylate) O O

O  

1/571 

30 Poly(phenyl methacrylate) 

O O

 

1/571 

31 
Poly(2,3-dibromopropyl 

methacrylate) O O

Br

Br

 

1/574 

32 Poly(vinyl benzoate) 

 

O

O  

1/578 

33 Poly(o-chlorobenzyl methacrylate) 
O O

Cl  

1/582 

34 Poly(m-nitrobenzyl methacrylate) 
O O

N

O

O

 

1/585 

35 
Poly(2-heptafluorobutoxy)ethyl 

acrylate) 

 

O O

O

F

F

F

F

F

F

F

 

1/390 

36 
Poly(N-(2-phenylethyl) 

methacrylamide) 

O NH
 

1/586 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

37 Poly(4-methoxy-2-methylstyrene) 

 

O  

1/587 

38 Poly(o-methylstyrene) 

  

 

1/587 

39 Poly(styrene) 

 

 

1/591 

40 Poly(o-methoxystyrene) 

 

O

 

1/593 

41 Poly(p-bromophenyl methacrylate) 

O O Br

 

1/596 

42 Poly(N-benzyl methacrylamide) 
O NH

 

1/597 

43 Poly(p-methoxystyrene) 

 

O  

1/597 

44 Poly(vinylidene chloride) 

Cl

Cl  

1/600 

45 
Poly(pentachlorophenyl 

methacrylate) O O Cl

Cl

ClCl

Cl

 

1/608 

46 
Poly(2,2,3,4,4,4-hexafluorobutyl 

acrylate) 

 

O O F

F

F

F

F F

 

1/392 

47 Poly(o-chlorostyrene) 

 

Cl

 

1/610 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

48 Poly(phenyl α-bromoacrylate) 

O

Br

O

 

1/612 

49 Poly(p-divinylbenzene) 

 

Cl

 
 

1/615 

50 Poly(2,6-dichlorostyrene) 

 

ClCl

 

1/625 

51 Poly(vinyl phenyl sulfide) 

 

S

 

1/657 

52 Poly(trifluoroethyl acrylate) 

 

O O
F

F

F 

1/407 

53 
Poly(2-( 1,1,2,2-tetrafluoroethoxy) 

ethyl acrylate) 

 

O O
O

F

F
F

F

 

1/412 

54 
Poly(trifluoroisopropyl 

methacrylate) O O

F

F

F 

1/418 

55 
Poly(2,2,2-trifluoro-1 -methylethyl 

methacrylate) O O F

F F 

1/419 

56 
Poly(2-(trifluoroethoxy)ethyl 

acrylate 

 

O O
O

F

F

F  

1/419 

57 

Poly(tetrafluoro-3-

(heptafluoropropoxy) propyl 

acrylate) 

 

O O O
F F

FF FF

F F

F
F

F

 

1/346 

58 Poly(trifluorochloroethy lene)  

Cl

F

F

F
 

1/420 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6ول)جدي ادامه

59 Poly(vinylidene fluoride) 

F

F

 

1/420 

60 Poly(trifluoroethyl methacrylate) 

O O

F

F

F  

1/437 

61 Poly(vinyl isobutyl ether) O

 

1/451 

62 Poly (vinyl ethyl ether) 

 

O
 

1/454 

63 Poly(vinyl n-butyl ether) 

 

O
 

1/456 

64 Poly(vinyl pentyl ether) 

 

O
 

1/458 

65 Poly(vinyl hexyl ether) 

 

O
 

1/459 

66 Poly(4-methyl-l-pentene) 

 

1/459 

67 
Poly(4-fluoro-2-

trifluoromethylstyrene) 

 

F

F

F

F

 

1/460 

68 
Poly(tetrafluoro-3-

(pentafluoroethoxy)propyl acrylate) 

 

O O O
F F

FF FF

F F

F

 

1/348 

69 Poly(vinyl octyl ether) 

 

O  

1/461 

70 Poly(vinyl-2-ethylhexyl ether) 

 

O

 

1/463 

71 Poly(vinyl decyl ether) 

 

O
 

1/463 

72 Poly(2-methoxyethyl acrylate) 

 

O O
O

 

1/463 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

73 Poly(butyl acrylate) 

 

O O  

1/463 

74 PoIy(tert-butyl methacrylate) 

O O
 

1/464 

75 Poly(vinyl dodecyl ether) 

 

O
 

1/464 

76 Poly(3-ethoxypropyl acrylate) 

 

O O O  

1/465 

77 Poly(vinyl propionate) 

 

O

O  

1/467 

78 Poly (vinyl acetate) 

 

O

O  

1/467 

79 Poly (tetrafluoroethylene) 

F

F
F

F

 

1/356 

80 Poly(vinyl methyl ether) 
O

 

1/467 

81 Poly(ethyl acrylate) 

 

O O  

1/469 

82 Poly(3-methoxypropyl acrylate) 

 

O O O  

1/471 

83 Poly(2-ethoxyethyl acrylate) 

 

O O
O

 

1/471 

84 Poly(methyl acrylate) 

 

O O  

1/472 

85 Poly(isopropyl methacrylate) 

O
O

 

1/473 

86 Poly(1-decene) 

 

 
 

1/473 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

87 Poly(propylene) 
 

1/503 

88 Poly(vinyl formate) 

 

O O
 

1/476 

89 Poly(2-fluoroethyl methacrylate) 

O O

F

 

1/477 

90 Poly(undecafluorohexyl acrylate) 

 

O O

F

F

F

F

F

F

F
F

F

F

F

 

1/356 

91 Poly(isobutyl methacrylate) 

O O

 

1/477 

92 Poly(n-hexyl methacrylate) 

 

O O
 

1/481 

93 Poly(n-butyl methacrylate) 

 

O O
 

1/483 

94 Poly(ethylidene dimethacrylate) 

O O O O  

1/483 

95 Poly(2-ethoxyethyl methacrylate) 

 

O O

O

 

1/483 

96 Poly(n-propyl methacrylate) 

O O
 

1/484 

97 
Poly(3,3,5-trimethylcyclohexyl 

methacrylate) 

 

O
O

 

1/485 

98 Poly(ethyl methacrylate) 

 

O O  

1/485 

99 
Poly(2-nitro-2-methylpropyl 

methacrylate) 

 

1/487 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

100 Poly(triethylcarbinyl methacrylate) 

O O
 

1/489 

101 Poly(nonafluoropentyl acrylate) 

 

O O
F F

F F

F F

F

F

F

 

1/360 

102 

 

Poly(α-naphthyl carbinyl 

methacrylate) 
OO

 

 
1/630 

103 Poly(methyl methacrylate) 

O O
 

1/489 

104 Poly(2-decyl-1,3-butadiene) 

 

1/490 

105 Poly(vinyl alcohol) 

 

OH  

1/500 

106 Poly(ethyl glycolate methacrylate) 

 

O O

O

O

 

1/490 

107 
Poly(3-methylcyclohexyl 

methacrylate) 
O O

 

1/495 

108 Poly(cyclohexyl α-ethoxyacrylate) 

O O

O

 

1/497 

109 
Poly(4-methylcyclohexyl 

methacrylate) 
O O

 

1/498 

110 Poly( 1,2-butadiene) 

 

 

1/500 

111 
Poly(2-bromo-4-

trifluoromethylstyrene) 

 

Br

FF
F  

1/500 

112 
Poly(tetrafluoro-3-

(trifluoromethoxy)propyl acrylate) 
O O

F F

F F

O

F

F

F

 

1/360 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

113 Poly(sec-butyl α-chloroacrylate) 

O O

Cl

 

1/500 

114 Poly (2-heptyl-1,3-butadiene) 

 

 

1/500 

115 Poly(ethyl α-chloroacrylate) 

O O

Cl

 

1/502 

116 Poly(2-isopropyl-1,3-butadiene) 

 

 

1/503 

117 
Poly(2-methylcyclohexyl 

methacrylate) O O

 

1/503 

118 Poly(isobutene) 
 

1/505 

119 Poly(2-tert-butyl-1,3-butadiene) 

 

 

1/506 

120 Poly(cyclohexyl methacrylate) 

O O

 

1/507 

121 
Poly(tetrahydrofurfuryl 

methacrylate) 
O O O

 

1/510 

122 Poly(ethylene) 

 

 
 

1/510 

123 Poly(pentafluorovinyl propionate) 

 

O

O

F

F

F

F

F
 

1/364 

124 
Poly(1-methylcyclohexyl 

methacrylate) 
O O

 

1/511 

125 Poly(2-hydroxyethyl methacrylate) 

O O

OH

 

1/512 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

126 Poly(vinyl chloroacetate) 

 

O

O

Cl

 

1/512 

127 Poly(vinyl methacrylate) O O

 
 

1/513 

128 Poly(N-butyl methacrylamide) 

 

NH  

1/514 

129 PoIy(1,3-butadiene) 

 

 
 

1/515 

130 Poly(methyl α-chloroacrylate) 

O

Cl

O  

1/517 

131 Poly(2-chloroethyl methacrylate) 

 

O
O

Cl

 

1/517 

132 
Poly(2-diethylaminoethyl 

methacrylate) 

 

O
O

N

 

1/517 

133 
Poly(2-chlorocyclohexyl 

methacrylate) O O

Cl  

1/518 

134 Poly(heptafluorobutyl acrylate) 

 

O O
F F

F F

F

F
F

 

1/367 

135 Poly (allyl methacrylate) 

O
O

Cl

 

1/520 

136 Poly(acrylonitrile) 

 

N  

1/520 

137 Poly(methacrylonitrile) 

N  

1/520 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 (9-6جدول)ي ادامه

138 Poly(methyl isopropenyl ketone) 

O  

1/520 

139 Poly(isoprene) 

 

 

1/521 

140 
Poly((N-2-

methoxyethyl)methacrylamide) 

 

NH
O  

1/525 

141 Poly(acrylic acid) 

 

O OH 

1/527 

142 
Poly(1,3-dichloropropyl 

methacrylate) O

Cl

Cl

 

1/527 

143 
Poly(2-chloro-1-(chloromethyl) 

ethyl methacrylate) 
O

O

Cl

Cl  

1/527 

144 Poly(acrolein) 

 

O  

1/529 

 

 سازي ضريب شکستمدل -6-8

 هاسازي ساختار مولکولرسم و بهينه -6-8-9     

سازي رسم و بهينه ونومرها به شكل بسته شده با هيدروژنمها، ساختار آوري دادهپس از جمع        

سپس  ورسم  Hyperchem افزاربدين منظور ساختار شيميايي تمام تركيبات با استفاده از نرم .ندشد

زي تا زماني ادامه يافت كه حد سابهينه .بهينه گرديد AMنيمه تجربي ساختارها با استفاده از روش 

     .الري بر آنگستروم مول برسدكيلوك 449/4گرادياني به 

 

n 

n 

n 

n 

n 

n 

n 
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 هاي مولکولي کنندهي توصيفمحاسبه -6-8-2

بالا  ياز مرحله هاداده يمجموعه در موجود تركيب 900 برايهاي سه بعدي رسم شده ساختار        

گرديد. محاسبه مورد مطالعه براي تركيبات  كنندهتوصيف 9369شده و تعداد   Dragonافزاروارد نرم

 كه همچنين آنهاييو  داشته يثابت مقدار تركيباتتمام  هايي كه برايكنندهزم به ذكر است توصيفلا

كننده براي توصيف 645كه تنها طوريشدند بهف بودند، حذ يكديگر با %25 از بيش داراي همبستگي

 سازي باقي ماندند.مدل

 

  رگرسيون خطي چندگانهژنتيکي بر اساس  الگوريتممدل  -6-8-8

حاضر شناسايي تركيبي از تر توضيح داده شد، هدف از اجراي الگوريتم همانطور كه پيش        

ي عصبي ي شبكهبيني ضريب شكست پليمرها بوسيلهبراي پيش اي كهگونهبهاست  هاكنندهتوصيف

يك جمعيت  صورت اتفاقيند اجراي اين الگوريتم، ابتدا به د. در فرآييرنستفاده قرار گامصنوعي مورد 

 شود، برازندگي يا شايستگي تك تك اعضاي هر نسل يعني ها توليد ميكنندهاوليه از توصيف

هاي بعدي با اعمال سه عملگر انتخاب، پيوند ها، نسلحاسبه و با توجه به شايستگيم ،هاكنندهتوصيف

تا حصول ملاک هاي مختلف براي جمعيتاين روند جستجو شوند. و جهش توليد يا باز تركيب مي

  سازي با اين روش خواهيم پرداخت.در ادامه به مراحل انتخاب و بهينه يابد.خاتمه ادامه مي

 

 رمزبندي -6-8-8-9

با توجه به اينكه روش رمزبندي دودويي در مسائل بسياري بكار گرفته شده است و به دلايلي از         

در  پيش رو و سادگي در عمليات، مسألههيت هاي موجود، ماقبيل قابليت تطابق با اكثر سيستم

 شامل شده ارائه كروموزومپس روش استفاده شده است. اين از  در اين پروژه الگوريتم استفاده شده
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 وجود عدم ينشانه آن صفرهاي و وجود ينشانه آن هاييك كه خواهد بود يك( و )صفر بيت 645

 .است كنندهتوصيف يك

 

 تابع شايستگي -6-8-8-2

از جامعه د يبراي جامعه جدها انتخاب كروموزوم اريمعهمانطور كه در فصل سوم بيان شد،         

 معكوس هدف برابر با ابعت. شوندعريف ميتهستند كه براي آنها  شايستگييا  اوليه، توابع برازش

 MSEمجموع شايستگي برابر با  ابعت و آزمون، و براي سري آموزش مربعات خطاميانگين  اختلاف

 ،ها استكروموزوم شايستگي، اصلي ملاکكه با وجودي شود.كه بايد مينيمم  باشد،براي دو سري مي

 .نشود زياد خيلي  esttMSE و  trainMSEي فاصله شودمي باعث شايستگي تابع اين از استفاده

 

 جمعيت -6-8-8-8

 آن اساس بر و گرفته را يژنتيك الگوريتم يوسيلهبه  شده ساخته كروموزوم برنامه اين       

ه صورت ب چنينهم .كندمي انتخاب هاداده يمجموعه از خودكار طورهب را منتخب هايكنندهتوصيف

اكثر محققان براي اندازه جمعيت . نمايدميتقسيم  آزمونتركيبات را به دو سري آموزش و تصادفي 

هاي انتخاب شده اولين نسل را ايجاد يتجمعاين مجموعه از  .اندپيشنهاد كرده 944تا  54 عددي بين

 جمعيتدر نسل نهايي، يك  سر انجامشود. هاي بعدي ايجاد مينسلنسل اوليه نيز از  و كندمي

كاهش زمان  منظوره در اين مطالعه ب آيد.است بدست مي مسألهحل بهينه موجب انتخاب شده كه 

بزرگتري نسبت به  يداراي اندازهكه  يهاول جامعه كيطور حدسي از هب ،به پاسخ مناسب همگرايي

شود كه نقاط بيشتري در بازه اين روش سبب مياستفاده شده است.  باشد،ميجامعه توليدي بعدي 

. دانتخاب شو استاي كه داراي خطاي كمتري تعريف شده جستجو شود و از ميان اين نقاط، مجموعه

. استفاده از تعداد ماكزيمم نسل نيز ]79[پي داردن امر تا حدودي كاهش زمان انجام محاسبات را در يا

 كند. نامحدود و نامشخص الگوريتم وقتي كه همگرايي نتواند حاصل شود جلوگيري مياز پيشرفت 
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 خطا بر حسب تعداد جمعيت تغييرات مقادير -(9-6شكل)

 

 روش انتخاب -6-8-8-4

است.  9گراييرولت و نخبه يتخاب چرخههاي انعملگر انتخاب مورد استفاده تركيبي از روش        

دار كردن الگوريتم توان گفت به نوعي، حافظهباشد و ميگرايي بسيار حائز اهميت ميبحث نخبه

باشد. بدين معنا كه با نگهداري از بهترين جواب حاصله در الگوريتم در طي تكرارهاي ژنتيك مي

  .بهبود خواهد يافتمختلف، عملكرد 

 

 گر پيوندعمل -6-8-8-5

  انتخاب تصادفي طوربه نقطه دو صورت،اين درباشد كه  اينقطه دو تواندمي پيوند عملگر        

 ، كه به آن بازتركيبيشداين عمليات در چند نقطه انجام افتد. مي اتفاق دو آن بين پيوند و شوندمي

 در نظر گرفته  2/4تا  9/4م احتمال پيوند براي هر زوج كروموزو معمولا . گويندمي 3ايچند نقطه

 رسم گرديد. MSEبراي يافتن بهترين احتمال اين عملگر، مقدار آن بر حسب  .]73[شودمي

                                                           
9- Elitism 
3- Multipoint Crossover 
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 خطا بر حسب مقادير عملگر پيوندتغييرات  -(3-6شكل)

 

 عملگر جهش -6-8-8-6

حتمال ا .كندكند و به پرهيز از همگرايي زودرس كمك ميدر جمعيت تنوع ايجاد مي جهش        

احتمال اين عملگر از  .درصد(9 تا 5/4) شودمي انتخاب 49/4تا  445/4 بين معمولا وقوع اين عملگر 

 بررسي گرديد. MSEبر حسب  49/4تا  449/4

 

 
 خطا بر حسب مقادير عملگر جهشتغييرات  -(3-6شكل)
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و  (تركيب 940)با صورت تصادفي به سري آموزشي ه برا ها سري دادهالگوريتم استفاده شده        

بعد از هر هاي خروجي از الگوريتم كنندهتعداد توصيف و كردهتفكيك ( تركيب 04با ) آزمونسري 

 در جدول آمده است.الگوريتم ژنتيك  پارامترهايي در نظر گرفته شد. مقادير بهينه شدهچهار  تكرار

 

 مقادير پارامترهاي الگوريتم ژنتيك -(3-6جدول)

 جمعيت 74

 خ پيوند نر 0/4

 نرخ جهش  440/4

 

اين انتخاب شدند كه  كنندهسازي، چهار توصيفتكرار انجام شده، علاوه بر مراحل بهينه 954در         

 ( آورده شده است.3-6در جدول ) هاسري دادهبراي  عددي آنها مقاديرها و كنندهتوصيف

 

 ANNو  MLRسازي با جهت مدلاب شده هاي انتخكنندهمقادير توصيف -(3-6جدول)

R شماره 2 e R 2 p J3 D Mor15 e  شماره R 2 e R 2 p J3 D Mor15 e 

1 2/639 0/491 6/165 -0/975  20 1/528 0/475 4/103 -0/132 
2t 2/141 0/384 4/298 0/117  21 1/66 0/717 3/662 -0/664 

3v 2/103 0/832 3/764 -0/506  22 1/996 0/797 2/658 -0/549 

4t 1/914 0/724 4/922 -0/295  23 1/775 0/734 3/268 -0/518 

5 1/798 0/537 5/614 -0/324  24 2/53 0/463 5/303 0/124 

6v 2/038 0/747 3/691 0/327  25 1/864 0/845 3/498 -0/203 

7 1/898 0/789 4/296 -0/731  26 1/764 0/703 4/473 -0/061 

8 1/842 0/554 5/700 -0/138  27t 1/705 0/704 3/208 -0/393 

9t 1/883 0/597 3/623 -0/084  28 1/881 0/801 3/444 -0/696 

10 1/887 0/738 6/177 -0/344  29v 1/859 0/627 3/352 0/482 
11 2/119 0/947 3/887 -0/876  30 1/706 0/692 3/157 -0/236 

12v 1/879 0/672 5/794 -0/341  31t 1/801 0/806 5/626 -0/174 

13t 2/484 0/494 5/767 0/236  32 1/606 0/583 2/823 -0/252 

14 1/664 0/545 5/300 0/162  33 1/736 0/742 3/309 -0/295 

15 1/757 0/716 3/596 -0/118  34 1/804 0/661 3/367 -0/091 
16 1/645 0/562 2/727 0/261  35v 2/452 0/502 5/743 0/006 
17t 2/281 0/755 3/553 0/019  36 1/814 0/756 3/501 -0/078 

18v 1/871 0/617 3/130 0/582  37 1/801 0/534 3/399 0/704 

19 1/781 0/672 3/55 -0/261  38 1/591 0/539 3/324 0/049 

 (3-6ي جدول)ادامه
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R شماره 2 e R 2 p J3 D Mor15 e  شماره R 2 e R 2 p J3 D Mor15 e 

39 1/534 0/577 3/013 -0/065  74 1/945 0/613 7/391 -0/152 

40t 1/713 0/512 3/266 0/368  75v 1/944 0/597 6/761 -0/969 

41v 1/706 0/775 404/3  0/278  76 1/879 0/525 5/736 -0/662 

42 1/691 0/683 3/279 0/064  77 1/775 0/467 4/777 -0/313 

43 1/767 0/529 3/188 0/396  78 1/936 0/463 4/676 -0/083 

44v 1/921 0/934 3/435 0/003  79 2/774 0/303 3/444 -0/054 

45v 1/839 1/105 3/411 -0/195  80v 1/981 0/406 4/372 -0/101 

46 2/472 0/487 5/552 0/198  81 1/938 0/505 5/060 -0/056 

47 1/505 0/614 2/975 0/017  82t 1/946 0/486 5/314 -0/179 

48 1/795 0/908 3/043 0/167  83v 1/902 0/529 5/474 -0/871 

49 1/814 0/706 3/305 -0/292  84 1/823 0/459 4/594 -0/177 
50v 1/459 0/583 2/905 -0/178  85t 1/876 0/596 6/344 -0/542 
51t 1/624 0/703 2/721 -0/372  86 1/888 0/601 6/569 -0/781 

52 2/239 0/463 4/964 -0/147  87 1/869 0/492 4/604 -0/294 

53 2/365 0/515 5/536 0/411  88v 1/752 0/367 4/056 -0/356 
54 2/086 0/521 6/059 0/165  89t 1/999 0/535 5/835 -0/361 

55v 2/170 0/523 6/028 -0/397  90 2/537 0/462 5/677 -0/529 

56t 2/34 0/482 5/424 -0/108  91 1/876 0/604 6/332 -0/624 
57 2/569 0/452 5/511 -0/087  92t 2/007 0/644 6/607 -0/746 
58 2/523 0/491 3/349 0/077  93 1/866 0/589 5/929 -0/649 

59 2/372 0/354 3/633 -0/024  94 2/135 0/672 8/461 0/198 

60 2/268 0/514 5/772 -0/219  95v 1/997 0/583 6/075 -0/486 

61 1/888 0/544 5/975 -0/573  96t 1/966 0/592 6/142 -0/544 

62 1/776 0/442 4/816 -0/327  97v 2/026 0/719 4/543 -0/544 

63 1/849 0/503 5/543 -0/472  98 1/833 0/526 5/502 -0/628 
64t 1/883 0/525 5/815 -0/587  99t 1/978 0/614 7/073 -0/631 

65v 1/884 0/534 6/036 -0/643  100v 1/975 0/634 8/464 -0/676 

66 1/848 0/553 6/337 -0/256  101 2/507 0/456 5/486 -0/261 
67 2/096 0/529 3/274 -0/179  102 1/809 0/784 2/609 -0/002 
68v 2/547 0/426 5/368 0/204  103t 1/866 0/464 5/256 -0/336 

69v 1/909 0/564 6/367 -0/717  104 1/873 0/612 7/088 -0/496 

70v 1/923 0/577 7/542 -0/792  105t 1/746 0/379 3/962 -0/007 

71 1/927 0/584 6/596 -0/917  106v 2/042 0/598 6/506 -0/544 

72t 1/914 0/493 5/273 -0/588  107 2/097 0/792 4/166 -0/958 

73t 1/822 0/531 5/422 -0/427  108 2/215 0/792 4/375 -1/064 

 (3-6ي جدول)ادامه

R شماره 2 e R 2 p J3 D Mor15 e  شماره R 2 e R 2 p J3 D Mor15 e 

109 2/126 0/808 4/177 -1/144  127 1/614 0/454 4/914 -0/212 

110t 1/584 0/407 4/203 0/082  128 1/939 0/642 6/466 -0/309 
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111 2/053 0/694 3/054 0/362  129 1/584 0/407 4/203 0/082 

112v 2/68 0/443 5/452 0/412  130v 1/944 0/625 4/657 -0/085 

113 2/002 0/689 6/508 -0/515  131 1/919 0/627 5/805 -0/302 

114 1/842 0/578 6/901 -0/319  132 1/986 0/616 7/038 -0/524 

115t 1/779 0/611 4/748 -0/317  133 2/116 0/874 3/944 -0/916 

116 1/754 0/527 6/592 -0/019  134t 2/559 0/466 5/524 0/432 

117v 2/108 0/783 4/258 -0/986  135v 1/667 0/534 5/374 -0/299 

118 1/965 0/567 5/443 -0/239  136 1/548 0/464 3/805 -0/221 

119 1/744 0/552 7/395 0/381  137 1/562 0/521 4/684 -0/251 

120t 2/029 0/724 3/808 -0/734  138 1/734 0/511 5/524 -0/289 

121 2/108 0/703 3/574 -0/348  139 1/612 0/419 5/133 -0/034 

122v 1/869 0/414 3/833 -0/214  140v 2/000 0/584 6/135 -0/069 

123 2/552 0/425 4/839 -0/266  141t 1/605 0/418 4/190 -0/023 

124t 2/088 0/754 4/511 -0/539  142 1/859 0/715 5/869 -0/246 

125v 1/797 0/524 5/512 -0/474  143v 1/883 0/687 6/025 0/114 

126 1/931 0/581 4/462 -0/317  144 1/695 0/457 4/160 -0/284 

 t=  آزمونسري 

 vسري ارزيابي = 
 

 مدل رگرسيون خطي چندگانه -6-8-4

بررسي ارتباط ساختاري تركيبات با ضريب  ها برايكنندهتوصيفضرايب دست آوردن به منظور ب        

مدل  ،پارامترهاي آماريالگوريتم ژنتيك از روي هاي منتخب كنندهو كارايي توصيفها شكست آن

براي انجام مقايسه بين مدل حاصل از  .ايجاد گرديد SPSSرگرسيون خطي چندگانه توسط نرم افزار 

آموزشي،  طور تصادفي به سريهها بست آمده از شبكه عصبي مصنوعي، دادهددل باين روش و م

بر رگرسيون  ،با استفاده از روش اجباريو كننده تقسيم شدند. با اين چهار توصيف ارزيابيو  آزمون

 مربوطه در پارامترهاي آماريبه همراه  MLRهاي مدل كنندهانجام گرفت. توصيفروي سري آموزش 

 آمده است. (0-6جدول )

 MLRاز روش مشخصات مدل حاصل  -(0-6جدول)

 اثر متوسط مفهوم كنندهتوصيف نماد

R 2 e  خود ارتباطR  349/4 9/ وزن دار شده با الكترونگاتيويته اتمي ساندرسون3با تاخير-  

R 2 p  خود ارتباطR  423/4 9 شده با قطبش پذيري اتمي/ وزن دار 3با تاخير  

                                                           
9- R autocorrelation of lag 2  / weighted by atomic Sanderson electronegativities 
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J3 D 433/4 3شاخص بالابان سه بعدي-  

Mor15 e 
3MORSE 95سيگنال 

3
-D /  الكترونگاتيويته اتمي ساندرسونوزن دار شده با 

0  
445/4-  

0/956                                      ضريب همبستگي 

215/966                                      F يمقدار آماره   

0/020                                       خطاي استاندارد 

988/4                                مربعات خطاميانگين   

 

 باشد: ( مي9-6ي )ي خطي حاصل از اين مدل بصورت رابطهمعادله

RI = 1/719 -0/155 R 2 e +0/235 R 2 p -0/01 J3 D +0/032 Mor15 e                          

(6-9  )      

 (5-6)در جدول ها اي سري دادهماتريس همبستگي متغيرهاي مستقل حاصل از الگوريتم ژنتيكي بر

 .باشدمينشان را ها ميان آنپايين ضريب همبستگي 

 

 انتخاب شده با الگوريتم ژنتيكهاي كنندهماتريس همبستگي توصيف -(5-6جدول)

ندهكنتوصيف  R 2 e R 2 p J3 D Mor15 e 

R 2 e 1/000 

   R 2 p -0/198 1/000 

  J3 D 0/208 -0/255 1/000 

 Mor15 e -0/117 -0/339 -0/158 1/000 

 

 الگوريتم ژنتيك هايکنندهتوصيفز استفاده امدل شبکه عصبي مصنوعي با  -6-8-5

ورودي، يك لايه پنهان و يك لايه  شبكه عصبي سه لايه متشكل از يك لايه بخش نيز ازدر اين         

تابع انتقال خطي  ،ي خروجيبراي لايهو ماركورت  -آموزشي لونبرگ  الگوريتم شد. استفادهخروجي 

 گرديد.انتخاب 
                                                                                                                                                                          
3- R autocorrelation of lag 2  / weighted by atomic polarizabilities 

3- 3D-Balaban index 
0- Molecule representation of structures based on electron diffraction 
5- 3D-MORSE-signal 15 / weighted by atomic Sanderson electronegativities 
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 لانتخاب تابع انتقا -6-8-5-9

با لگـاريتم سـيگموئيد و هايي هاي شبكه، ابتدا شبكهسازي و شناسايي بهترين پارامتربراي بهينه       

 34هاي آموزش يكسان و برابر لايه پنهان و تعداد دورهدر هاي مختلف تانژانت سيگموئيد با تعداد گره

سازي شبكه، شد. در روند بهينه ماركورت آموزش داده -ايجاد و هر شبكه با الگوريتم آموزشي لونبرگ 

بـا توجـه بـه ميانگين مربعات خطا به عنوان معيـار انتخـاب گرديـد. مجذور به حداقل رساندن مقدار 

(، تابع تبديل لگاريتم سيگموئيد نسبت به تانژانـت 5-6( و )0-6( و نمودارهاي )7-6( و )6-6جداول )

 باشد.خطا مي سيگموئيد داراي كمترين مقدار مجذور ميانگين مربعات

 

هاي سيگموئيد و تعداد گرهلگاريتم هايي با تابع تبديل مقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(6-6جدول)

 مختلف در لايه پنهان

 تعدادگره 

2 3 4 5 6 7 8 

سري 

 آموزش

0/0188 0/0188 0/0178 0/0177 0/0175 0/0152 0/0163 

 0/0314 0/0258 0/0215 0/0401 0/024 0/0226 0/0237 سري آزمون

 

هاي سيگموئيد و تعداد گره تانژانتهايي با تابع تبديل مقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(7-6جدول)

 مختلف در لايه پنهان

 تعدادگره 

2 3 4 5 6 7 8 

سري 

 آموزش

0/0188 0/0183 0/0176 0/017 0/0152 0/015 0/0153 

 0/0913 0/0311 0/0281 0/0248 0/0244 0/0231 0/0235 سري آزمون
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لگاريتم با تابع تبديل  آزمونها براي سري آموزش و بر حسب تعداد گره RMSEتغييرات مقادير  -(0-6شكل)

 سيگموئيد

 

 
 تانژانتبا تابع تبديل آزمون و  آموزشها براي سري گرهبر حسب تعداد  RMSEتغييرات مقادير  -(5-6شكل)

 يدسيگموئ

 

 هاي آموزشهاي لايه پنهان و تعداد دورهانتخاب تعداد گره -6-8-5-2

 هاي آموزشتعداد دوره در 8تا  3 ازهاي لايه پنهان تعداد گرهدو پارامتر ديگر  سازيبراي بهينه        

ين ميـانگمجذور هاي آموزش ديده، با توجه به شبكه مياناز ند و تغيير داده شد، 344تا  5مختلف، از 

ي پنهان و لايه سيگموئيديمدلي با تابع انتقال لگاريتم  هاي آموزش و آزمون،براي سري مربعات خطا

در  ( آمده است.8-6)ولبدست آمد. نتايج حاصله در جد 07هاي آموزشي هنرون و تعداد دور سهحاوي 

، بنـابراين از تعـداد يمرا دار ارزيابيافزايش خطا براي سري كاهش قابليت تعميم و هاي بالا گرهتعداد 

 .هاي كمتر استفاده شدگره
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هاي هايي با تابع تبديل لگاريتم سيگموئيدي و تعداد گرهمقادير مجذور ميانگين مربعات خطا براي شبكه -(8-6جدول)

 هاي مختلفمختلف در لايه پنهان و چرخه

هاي آموزشيتعداد دوره   

آموزشسري   37 39 41 43 45 47 49 

ره
د گ

دا
تع

ها
 

2 0/0187 0/0187 0/0187 0/0187 0/0187 0/0187 0/0187 

3 0/0181 0/0180 0/0180 0/0180 0/0180 0/0179 0/0179 

4 0/0177 0/0177 0/0177 0/0177 0/0177 0/0177 0/0177 

5 0/0173 0/0173 0/0173 0/0173 0/0172 0/0172 0/0171 

6 0/0160 0/0160 0/0160 0/0160 0/0159 0/0159 0/0159 

7 0/0150 0/0149 0/0149 0/0148 0/0147 0/0146 0/0146 

8 0/0158 0/0158 0/0158 0/0158 0/0157 0/0157 0/0156 

آزمونسري   37 39 41 43 45 47 49 

ره
د گ

دا
تع

ها
 

2 0/0236 0/0236 0/0236 0/0236 0/0236 0/0236 0/0236 

3 0/0227 0/0227 0/0227 0/0227 0/0227 0/0227 0/0227 

4 0/0242 0/0242 0/0242 0/0242 0/0242 0/0242 0/0242 

5 0/0399 0/0397 0/0395 0/0392 0/0389 0/0383 0/0375 

6 0/0260 0/0263 0/0264 0/0261 0/0257 0/0223 0/0236 

7 0/0243 0/0244 0/0245 0/0245 0/0246 0/0248 0/0250 

8 0/0327 0/0327 0/0359 0/0447 0/0550 0/0620 0/0675 

 

 ي عصبي مصنوعي بهينه شده معماري شبکه -6-3-5-8

خور سه لايه و آموزش پس ي عصبي پيشسازي شبكه، شبكههينهبا توجه به نتايج حاصل در ب        

. انتخاب گرديد سيگموئيديو تابع انتقال لگاريتم  ماركورت - الگوريتم آموزشي لونبرگانتشار با 

 .آمده است (2-6( و پارامترهاي آن در جدول )6-6بهينه شده در شكل ) يشبكه ساختار هندسي

 

 عصبي استفاده شده يشبكه ساختار هندسي -(6-6شكل)

 ي بهينهپارامترهاي شبكه -(2-6جدول)

Refractive Index 
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 8 ي پنهانهاي لايهتعداد نرون

 47 هاي آموزشتعداد دوره

55/5 (mu)ممنتوم   

9/5 ممنتوم فاکتور کاهش براي پارامتر  

 95 فاکتور افزايش براي پارامتر ممنتوم

 e-5 مقدار ماکزيمم براي پارامتر ممنتوم

 

  Y-فرايند ايجاد تصادفي -6-3-5-4

استفاده  Y-ايجاد تصادفيبراي بررسي احتمال همبستگي تصادفي مدل بدست آمده، از فرآيند         

هاي جديدي ايجاد جابجا و مدلصورت تصادفي  هتجربي تركيبات ب ضريب شكست، آزمون. در اين شد

( آمده است 94-6ها كه در جدول )براي اين مدل آزمون،ن ضريب تعيين در اين ي. مقادير پايشدند

 باشد.گر تصادفي نبودن مدل اصلي ميبيان

 

 Y-كردن نتايج تصادفي -(94-6جدول)

 مدل 9 3 3 0 5 6

474/4 443/4 438/4 940/4 443/4 445/4 2R  براي سري آزمون 

342/4 463/4 494/4 473/4 449/4 449/4 2R  براي سري ارزيابي 
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و  GA-MLRهاي ي روشبوسيله ضريب شكست پليمرهاي بيني شدهمقادير تجربي و پيش        

GA-ANN ( آمده است.11-6در جدول ) 

 GA-ANNو  GA-MLRهاي ي روشلهي ضريب شكست بوسيبيني شدهمقادير تجربي و پيش -(11-6جدول)

 Refractive Index شماره  Refractive Index شماره

Exp GA-MLR GA-ANN Exp GA-MLR GA-ANN 

1 1/339 1/331 1/340  31t 1/574 1/567 1/581 

2t 1/375 1/438 1/426  32 1/578 1/571 1/574 

3v 1/532 1/534 1/532  33 1/582 1/581 1/583 

4t 1/533 1/533 1/540  34 1/585 1/558 1/563 

5 1/537 1/499 1/495  35v 1/390 1/399 1/392 

6v 1/538 1/552 1/560  36 1/586 1/578 1/582 

7 1/540 1/543 1/544  37 1/587 1/553 1/566 

8 1/540 1/501 1/500  38 1/587 1/567 1/575 

9t 1/540 1/528 1/531  39 1/591 1/585 1/589 

10 1/542 1/526 1/544  40t 1/593 1/553 1/563 

11 1/542 1/546 1/542  41v 1/596 1/615 1/608 

12v 1/543 1/516 1/525  42 1/597 1/586 1/590 

13t 1/380 1/399 1/383  43 1/597 1/550 1/560 

14 1/548 1/541 1/550  44v 1/600 1/606 1/602 

15 1/549 1/575 1/579  45v 1/608 1/653 1/621 

16 1/550 1/577 1/584  46 1/392 1/401 1/390 

17t 1/550 1/508 1/506  47 1/610 1/600 1/599 

18v 1/552 1/561 1/572  48 1/612 1/629 1/613 

19 1/554 1/557 1/561  49 1/615 1/561 1/564 

20 1/556 1/548 1/554  50v 1/625 1/595 1/595 

21 1/557 1/572 1/573  51t 1/657 1/593 1/591 

22 1/558 1/552 1/550  52 1/407 1/426 1/420 

23 1/559 1/566 1/567  53 1/412 1/431 1/422 

24 1/385 1/386 1/379  54 1/418 1/462 1/446 

25 1/562 1/587 1/588  55v 1/419 1/432 1/425 

26 1/567 1/564 1/572  56t 1/419 1/411 1/405 

27t 1/568 1/575 1/577  57 1/346 1/368 1/350 

28 1/568 1/558 1/557  58 1/420 1/412 1/428 

29v 1/571 1/560 1/570  59 1/420 1/396 1/404 

30 1/571 1/578 1/581  60 1/437 1/422 1/415 

 

 (99-6ي جدول)ادامه

 Refractive Index شماره  Refractive Index شماره

Exp GA-MLR GA-ANN Exp GA-MLR GA-ANN 

61 1/451 1/474 1/468  96t 1/484 1/474 1/477 

62 1/454 1/488 1/477  97v 1/485 1/512 1/512 
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63 1/456 1/479 1/469  98 1/485 1/482 1/475 

64t 1/458 1/473 1/464  99t 1/487 1/465 1/481 

65v 1/459 1/471 1/463  100v 1/489 1/453 1/473 

66 1/459 1/490 1/484  101 1/360 1/374 1/363 

67 1/460 1/480 1/474  102 1/630 1/597 1/595 

68v 1/348 1/377 1/346  103t 1/489 1/475 1/461 

69v 1/461 1/467 1/465  104 1/490 1/485 1/494 

70v 1/463 1/454 1/452  105t 1/500 1/497 1/491 

71 1/463 1/460 1/469  106v 1/490 1/461 1/469 

72t 1/463 1/466 1/456  107 1/495 1/507 1/501 

73t 1/463 1/493 1/487  108 1/497 1/483 1/482 

74 1/464 1/482 1/485  109 1/498 1/502 1/495 

75v 1/464 1/459 1/477  110t 1/500 1/529 1/533 

76 1/465 1/472 1/464  111 1/500 1/544 1/551 

77 1/467 1/495 1/487  112v 1/360 1/366 1/334 

78 1/467 1/478 1/469  113 1/500 1/488 1/510 

79 1/356 1/324 1/352  114 1/500 1/489 1/486 

80v 1/467 1/460 1/448  115t 1/502 1/529 1/532 

81 1/469 1/484 1/478  116 1/503 1/504 1/493 

82t 1/471 1/472 1/460  117v 1/503 1/501 1/496 

83v 1/471 1/465 1/460  118 1/505 1/485 1/483 

84 1/472 1/492 1/485  119 1/506 1/516 1/500 

85t 1/473 1/486 1/490  120t 1/507 1/512 1/506 

86 1/473 1/476 1/485  121 1/510 1/510 1/506 

87 1/503 1/489 1/482  122v 1/510 1/480 1/471 

88v 1/476 1/481 1/469  123 1/364 1/366 1/372 

89t 1/477 1/464 1/457  124t 1/511 1/510 1/509 

90 1/356 1/360 1/351  125v 1/512 1/492 1/484 

91 1/477 1/486 1/492  126 1/512 1/501 1/498 

92t 1/481 1/468 1/492  127 1/513 1/519 1/516 

93 1/483 1/487 1/489  128 1/514 1/494 1/505 

94 1/483 1/466 1/482  129 1/515 1/529 1/533 

95v 1/483 1/469 1/471  130v 1/517 1/515 1/518 

 (99-6ي جدول)ادامه

 Refractive Index شماره  Refractive Index شماره

Exp GA-MLR GA-ANN Exp GA-MLR GA-ANN 

131 1/517 1/500 1/505  138 1/520 1/506 1/501 

132 1/517 1/468 1/482  139 1/521 1/515 1/509 

133 1/518 1/526 1/520  140v 1/525 1/482 1/481 

134t 1/367 1/390 1/368  141t 1/527 1/525 1/527 

135v 1/520 1/521 1/522  142 1/527 1/531 1/545 

136 1/520 1/543 1/547  143v 1/527 1/531 1/546 

137 1/520 1/544 1/549  144 1/529 1/512 1/509 
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 نتايج بررسي -6-4

 GA-MLRو  GA-ANNهاي ارزيابي مدل -6-4-9     

و رگرسـيون  عصـبي يشـبكهالگوريتم ژنتيك بر اساس هاي پارامترهاي آماري حاصل از مدل         

 ( آورده شده است:93-6خطي چندگانه در جدول )

 

  GA-MLRو  GA-ANNپارامترهاي آماري مدل  -(93-6)جدول

GA-ANN R SE F RMSE 

 0/018 1103/211 0/018 0/964 سري آموزش

 0/023 200/750 0/023 0/939 سري آزمون

 0/018 364/136 0/017 0/965 سري ارزيابي

 
    

GA-MLR R SE F RMSE 

 0/020 215/966 0/020 0/956 سري آموزش

 0/025 157/166 0/026 0/924 سري آزمون

 0/019 304/012 0/019 0/958 سري ارزيابي

 

هاي در دو روش بر حسب مقادير واقعي نيز در شكل بيني شدهي خطي ضريب شكست پيشرابطه     

 تر، بهتر و نمودار خطي متراكم با توجه به پارامترهاي آماري ( نشان داده شده است.8-6( و )6-7)

 ضريب شكستبيني ر پيشاز روش شبكه عصبي مصنوعي د توان بيان كرد كه توانايي مدل حاصلمي

 باشد.ها بيشتر ميسري داده
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)الف(                                                                    )ب(                                

 

 )ج(

 

براي  MLR-GAبر حسب مقادير واقعي با روش  ضريب شكست يبيني شدهنمودار مقادير پيش -(7-6شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمونلف(سري آموزش، ب(سري ا
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)الف(                                                                    )ب(                                

 

 )ج(

 

براي  ANN-GA بر حسب مقادير واقعي با روش ضريب شكست يبيني شدهنمودار مقادير پيش -(8-6شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمون(سري آموزش، ب(سري الف

 

        

 باقيمانده مقادير محاسبه شده از هامدل اين در معين خطاي بررسي وجود منظور بههمچنين          

رسم  (10-6)و  (9-6)هاي در شكل تجربي بر حسب مقادير تجربي براي تركيبات ضريب شكست

 شده است.
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)الف(                                                                    )ب(                                

 

 )ج(

 

از مقادير واقعي بر حسب  MLR-GAبا روش  ضريب شكستي بيني شدهي مقادير پيشنمودار باقيمانده -(9-6شكل)

 و ج(سري ارزيابي آزمونمقادير تجربي براي الف(سري آموزش، ب(سري 



135 
 

 

)الف(                                                                    )ب(                                

 

 )ج(  

 

از مقادير واقعي بر  ANN-GAبا روش  ضريب شكستي بيني شدهي مقادير پيشنمودار باقيمانده -(10-6شكل)

 ي ج(سري ارزياب و آزمونحسب مقادير تجربي براي الف(سري آموزش، ب(سري 

 

ه ميزان خطاي معين در مقادير دهندصفر نشان خط طرف دو ها درپراكندگي نقاط باقيمانده        

گر بيان (94-6)هاي تر در شكليكنواخت نسبتا  ي روش استفاده شده است. پراكندگيبيني شدهپيش

مصنوعي اتفاق افتاده اين نكته است كه خطاي معين كمتري در مدل حاصل از روش شبكه عصبي 

 .است
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 هاي مدلکنندهتجزيه و تحليل توصيف -6-4-2

لكول مد نظر قرار وهاي مولكولي، ابعاد بررسي مكنندهبندي توصيفهاي دستهدر يكي از روش       

هاي صفربعدي، يك بعدي، دو بعدي و سه بعدي كنندهگيرد و بر اين اساس چهار گروه، توصيفمي

 باشند كه در زيرهاي وارد شده در مدل از نوع سه بعدي ميكنندهتمام توصيفخواهيم داشت. 

 گيرند.قرار مي  GETAWAY9و  MORSE-D 3هاي هندسي، كنندهتوصيفهاي گروه

ي كنندهشوند و بيانتعريف مي 3بر اساس ماتريس قدرت نفوذ  GETAWAYهاي كنندهتوصيف       

بـا  3ها هستند. ماتريس قدرت نفوذ يا ماتريس تأثير مولكـولهاي هندسي و توپولوژيك مولكوليويژگ

 شود:ي زير بيان ميرابطه

 (6-3)                             T.M1-.M)TH= M .(M 

يك  Hماتريس قدرت نفوذ است.  Hو  ترانهادهبه معناي ماتريس  TMماتريس مختصات اتمي،  Mكه 

ها نام دارند كه هر لوريج  H هاست. عناصر قطري ماتريستعداد اتم Aاست كه  A×Aقارن ماتريس مت

به دو  GETAWAYهاي كنندهتوصيفگر اثر يك اتم در ايجاد شكل كلي يك مولكول است. يك بيان

 شوند.تقسيم مي Rو  Hي زير مجموعه

تعريف  (3-6)ي ورت رابطهفاصله به ص -بر اساس ماتريس تاثيرR-GETAWAY  هايكنندهتوصيف

 شوند: مي

(6-3)                                       ji
r

hh
R

ij
ij

jjii

ij 















.
][ 

ي آن دو است و عنـاصر قطـري اين ماتريس صفر فاصله ijrو  jو  iهاي دو اتم لوريـج jjhو  iih كه

ي اطلاعاتي نظير در برگيرندهها حساس بوده و بعدي مولكولبه ساختار سه هاكنندهاست. اين توصيف

                                                           
9- Geometry,Topology, and Atom-Weights AssemblY 
3- Leverage matrix 

3- Molecular Influence Matrix 
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  هاي كنندهاز اين گروه، توصيف [.73]باشندها در مولكول ميي توزيع اتمشكل، اندازه، تقارن و نحوه

e2R  وp2R اند. در مدل ظاهر شدهe2R ضريب منفي اين يابدوي افزايش ميبا افزايش الكترونگاتي .

گر آن است كه پليمر داراي اتم الكترونگاتيوتر داراي ضريب شكست كمتري خواهد كننده بيانتوصيف

ست بد e2Rي قطبش پذيري اتمي در با جايگزيني الكترونگاتيويته اتمي سندرسون بوسيله p2Rبود. 

كننده افزايش يافته و در مدل داراي ضريب پذيري اتمي مقدار اين توصيفآيد كه با افزايش قطبشمي

هاي با پذيري كمتري دارد، پليمرهاي حاوي اتمجايي كه اتم الكترونگاتيوتر، قطبشمثبت است. از آن

هاي زير قابل لكولبه عنوان مثال مو تري خواهند داشت.كمتر، ضريب شكست بزرگالكترونگاتيويته 

 مقايسه هستند:

                                                  

Cl

Cl         F

F

          

F

F
F

F

                      
                                          644/RI=1       034/RI=1     356/RI=1 

رود و ر مطالعات پراش الكتروني بكار مياي كه داز معادله 3MORSE-Dهاي كنندهتوصيف       

مي اند. خصوصيات اتكند، مشتق شدهكول را با مقاديري ثابت فراهم ميان نمايش سه بعدي مولكام

پذيري در محاسبه اين يته و قطبشتمي، حجم واندروالسي، الكترونگاتيومانند: جرم اگوناگوني 

هاي ساختاري تركيبات هم خانواده را ها قادرند تفاوتكنندهروند. اين توصيفها بكار ميكنندهتوصيف

ت آلي باامكان مطالعه ارتباط بين ساختار سه بعدي تركيزديك هستند نشان داده و كه بسيار به هم ن

ي با رابطه هاكنندهتوصيفاين  [.70]سازندكي را فراهم ميات فيزيكي، شيميايي، و بيولوژيو خصوصي

 شوند: نشان داده مي (6-0)

(6-0) 

 

1 32s  

1

2 1

sin( )
( , ) ( , )

N i
ij

i j

i j ij

sr
Mor s e I s e e e

sr



 

 

n 
n n 
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هاي اتم ميان يفاصله rو هااتم تعداد N الكترونگاتيوي، eمختلف،  جهات در پراش يدهنده نشان s كه

i  وj است. 

از اين  e15Morي كنندهتوصيفبيني ضريب شكست پليمرها، پيش براي ،حاضر تحقيق در        

 شدتتوان گفت كه با افزايش شد كه با توجه به اثر متوسط منفي آن در مدل ميگروه وارد مدل 

ها، ضريب تيوي اتمبر اساس خاصيت الكترونگا مولكول آنگسترومي 95 يفاصله در الكتروني پراش

 يابد.شكست نيز كاهش مي

هاي هندسي است كه از ماتريس فاصله هندسي كنندهشاخص بالابان سه بعدي از نوع توصيف        

امين ورودي،  ijدر آن يك ماتريس متقارن مربعي است كه  Gشود. ماتريس هندسي مشتق مي

Gي مسافت هندسي درجه باشد.ها ميامين اتم jامين و  i مسافت هندسي ميان

i  براي هرi  برابر

 : Gامين سطر در ماتريس هندسي  iاست با مجموع 

(6-5)                                                                                                    
1

N
G
i ij

j

G


  

 :شودتعريف مي زير يصورت رابطهه لابان سه بعدي ببنابراين شاخص با

(6-6)                                                              0.53 ( / ( 2)) ( . )G G
i j

M

J D M M N       

Gكه 

i  و
G

j هاي فاصله هندسي دو اتم مجاور درجهi  وj  پيوندها در مولكول  تمامبوده و جمع روي

دار ها و شاخهافزايش حلقه [.34]باشدمي Gتعداد رئوس نيز  Nتعداد پيوندها و  M گيرد.انجام مي

با توجه به ضريب منفي آن در مدل با كاهش  .گرددكننده ميلكول باعث كاهش اين توصيفوشدن م

زايش ضريب شكست تركيب پليمري افباعث ها در ساختار پليمر بيشتر شده و كنشاين شاخص، برهم

  شود.مي
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 نگريآينده

ات تركيبات بكار رفته بيني خواص مشتقهاي بدست آمده در اين پروژه بخوبي قادر به پيشمدل        

وسيع  ايبه اندازهتوان سازي را ميي مدلهاي تركيبي جديد دامنهبا گسترش روش خواهند بود و

 د. وت نيز با موفقيت بكار روات متفانمود كه براي تركيب

هايي از توان از تلفيق روشها و كاهش زمان انجام محاسبات ميكنندهبراي بهبود انتخاب توصيف       

اي استفاده كرد كه شبكه نقش تابع شايستگي عصبي مصنوعي بگونه يم ژنتيك و شبكهتقبيل الگوري

 اخيرا   هاي منتخب الگوريتم ژنتيك آموزش ببيند.دهكننرا در مدل ايفا كرده و در هر مرحله با توصيف

بردار پشتيبان حداقل مربعات جزئي اجزاي  ماشين و PC-ANNهاي غير خطي بكارگيري الگوريتم

 نتايج خوبي حاصل نموده است.  ،بنديدر رگرسيون و طبقه 1اصلي

        

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
9- principal component-least squares-support vector machine (PC-LS-SVM) 
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Abstract 

        Nowadays quantitative structure-property relationship (QSPR) is used for studying 

the dependence of various physico-chemical properties of compounds to molecular 

structure. In the first section of this project, Multiple linear regression (MLR) as a linear 

method and artificial neural network (ANN) as nonlinear method used to predicting the 

Henry constant of 333 organic compounds. The data set was divided into a training (263 

compounds), test (40 compounds) and an external validation (30 compounds) sets. A 

three-layered feed forward ANN with back-propagation of error was generated using 

four molecular descriptors appearing in the MLR model. The statistical characteristics 

provided by multiple linear model (R2 = 0.942; MSE = 0.109 for test set) indicated 

predictive ability, while the predictive ability of ANN model is somewhat superior  

(R2 = 0.982; MSE = 0.039 for test set). 

        In the second part of this project, genetic algorithm – multiple linear regression 

(GA-MLR) and genetic algorithm–artificial neural network (GA-ANN) methods were 

used to generate QSPR models between the descriptors and refractive index of 144 

polymers. The R2e, R2p, Mor15e and J3D descriptors selected by genetic algorithm for 

constructing of linear and nonlinear models to predicting the refractive index. The root 

mean square error of the training, test, and validation sets for the ANN model are 0.018, 

0.023, 0.018 and also determination coefficients (R2) of 0.929, 0.881, and 0.931 

respectively.  

 

Keywords: QSPR, Henry constant, artificial neural network, refractive index, genetic 

algorithm– multiple linear regression 
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