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 و با تشکر و قدردانی از:

 ملیحهعزیزم خواهر  پدر و مادر نازنینم و

بزرگوار و عزیزم در دانشگاه صنعتی شاهرود به ویژه استاد راهنمای گرانقددرم ننداب آقدای اساتید 

، اسدتاد که در طول انجام این پروژه مرا با نهایت دقت و دلسدوزی راهنمدایی کردندد دکتر گودرزی

مشاور عزیزم نناب آقای دکتر باقریان دهقی و همچنین استاد دلسوز و مهربانم نناب آقای دکتدر 

 ها آموختم.چم ننگلی که در محضر علم و ادب ایشان نکته عرب

هدای پرتللدویی هسدتند از صدداقت و کده آینده هدای عزیدزمبه ویژه هم اتداقی و دوستان مهربانم

 صمیمیت و صفا 

و تمام دوستان عزیزی که در انجام این پروژه مرا همیاری کردند به ویژه نناب آقای محمدرضدایی 

 ین پروژه از هیچ کمکی فروگذار نکردند.که در مراحل مختلف ا
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 چکیده:
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خاصدیت  حلالیدتپارامتر  .صورت گرفت دومهای ضروری در بخش مونود در روغن ترکیبِ 07بازداری  شاخص

خواص اساسدی  بینی سریعپیشای برای عددی ساده روشاین خاصیت  فیزیکو شیمیایی ذاتی یک ترکیب است.

 د.باشمیپذیری مواد با هم ارزیابی امتزاج، حلالیتپارامتر  . یکی از کاربردهای بسیار مهمکندمولکول فراهم می

دار کردن غذا، و صنایع عطر در طب سنتی، طعم ایکاربرد گستردههای ضروری گیاهی و ترکیبات آنها روغن 

از طریق دو  سازیمدلها به کار گرفته شد. کنندهفای برای انتخاب توصیرگرسیون مرحلهسازی و دارویی دارند. 

اعتبار انجام شد. ( ANN و غیر خطی )شبکه عصبی مصنوعی؛ (MLR؛ چندگانه)رگرسیون خطی  روش خطی

بررسی  تصادفی -Yای تک تک و های حذف مرحلهتکنیک سری تست، توسط کارگیریها علاوه بر به مدل این

در هر دو مورد نتایج  ANNبینی خوبی دارند، اما مدل خطی توانایی پیشخطی و غیر دو روش. هر شد

به  ANNو  MLRهای توسط مدلسری تست  ضریب همبستگی، این تحقیق اولدر بخش تری دارد. صحیح

به  ANNو  MLRهای سری تست توسط مدل ضریب همبستگی، دومبودند. در بخش  809/7 و 869/7 ترتیب

 بودند.  864/7و  848/7ترتیب 

، حلالیدتویژگی، رگرسیون خطی چندگانه، شبکه عصدبی مصدنوعی، پارامتر - ها:  ارتباط کمّی ساختارکلیدواژه
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 تعریف تحقیق -1-1

ار را بدرای سدامان بخشدیدن بده ای از شیمی است که ابزارهای ریاضدی و آمدکمومتریکس شاخه

هدای کمدومتریکس گیدرد. از قابلیدتدست آوردن اطلاعات بیشتر از آنها به کار میهای شیمیایی و بهداده

، مقایسده نتدایج بیندیهایی با قابلیت پیشمدل و ارزیابی ه به مسئله، ساختمتغیرتوان به نگرش چند می

طلاعات استخراج هایی که قادرند کیفیت اهای مختلف و تعریف و استفاده از شاخصدست آمده از روشبه

ری در پیشدرفت کامپیوترهدا و مندابع ندرم افدزا .]2،1[دست آمده را بسنجند، اشاره کردهای بهشده و مدل

های مختلف شیمی و به ویژه شدیمی ها در شاخهستفاده از این قابلیتافزون اهای اخیر باعث رشد روزسال

 است. تجزیه شده

ی شود، ارتباط کمّنامه به کار گرفته میهای بسیار مهم کمومتریکس که در این پایانیکی از شاخه

 حدلالتعددادی  2حلالیدتبیندی پدارامتر نامه برای پدیشاست. این تکنیک در این پایان 1ویژگی - ساختار

هدای دهندده روغدنتعددادی از ترکیبدات تشدکیل 3های بازداریشاخصبینی ، و پیشاولبخش  مر درپلی

هایی که به منظدور مطالعده ارتبداط خطدی از نمله روش. به کار گرفته شده است دومدر بخش  4ضروری

، رگرسدیون 9هرگرسدیون خطدی چندگاند هایتوان به روشگیرند میساختار ویژگی مورد استفاده قرار می

هدای عصدبی هدای دیگدری مانندد شدبکهاشداره کدرد. روش 0ات نزئدیمربعو روش حداقل  6انزای اصلی

دهندد. در ر مدیترکیبات را مدورد مطالعده قدرا هاینیز ارتباط غیر خطی میان ساختار و ویژگی 9مصنوعی

                                                 
1.Quantitative Structure-Property Relationship (QSPR) 

2.Solubility Parameter 

3.Retention Indices 

4. Essential Oils (Eos) 

9.Multiple Linear Regression (MLR) 

6. Principal Components Regression 

0. Partial Least Square 

9.Artifitial Neural Network (ANN) 



  3  

 

هدای خطدی و از روش بدا اسدتفادهترکیبات مدوردنظر  ویژگی -ارتباط کمّی ساختار  تحقیق حاضر مطالعه

 ه منظدوررگرسیون خطی چندگانده بد اولدر بخش  خطی  انجام گرفته و نتایج با هم مقایسه شده اند.غیر

کار گرفتده به حلالمولکول  07و ساختار  حلالیتایجاد مدل مناسبی برای بیان ارتباط خطی بین پارامتر 

رخطی بین ساختار این ترکیبات و خواص شبکه عصبی مصنوعی به منظور بررسی روابط غی ،در ادامهشد. 

ترکیب  07ارتباط بین ساختار  هانیز به کمک این روش نامهاین پایان دومدر بخش مورد نظر به کار رفت. 

مورد  1های ارزیابیدست آمده با روش های بههای ضروری و شاخص بازداری آنها بررسی شد. مدلاز روغن

  ماری مربوطه گزارش شد.بررسی قرار گرفته و پارامترهای آ

 .شوندمعرفی می های ضروری و ترکیبات آنهاو روغن حلالیتدر ادامه پارامتر 

 حلالیتپارامتر  -1-1-1

 (.1-1)معادله  باشدتابع انرژی آزاد اختلاط می حلالمر آمورف در یک فرایند تفکیک یک پلی

∆Gm = ∆Hm − T∆Sm 

، تغییرات انتدالپی  mΔHتغییرات انرژی آزاد گیبس در حین فرایند اختلاط،  mΔG در معادله فوق

نفی بدودن اندرژی آزاد باشد. متغییرات انتروپی در حین فرایند اختلاط می mΔS در حین فرایند اختلاط و

فرایند اختلاط، دو باشد. در غیر این صورت در خود به خودی بودن فرایند اختلاط می دهندهاختلاط نشان

مر با وزن ملکولی بالا همیشه باعث تغییرات کم یا سه فاز تشکیل خواهد شد. از آنجاییکه تفکیک یک پلی

ی ( عامل تعیین کننده mΔH  )علامت و بزرگی گردد، عبارت مربوط به انتالپیی در انتروپی میمتوسطیا 

 شد.باعلامت تغییرات انرژی آزاد گیبس می

                                                 
1.validation techniques 

1-1معادله   
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 پیشنهاد کردند که :  3و اسکاتچارد 2، اسکات1هیلدبراند

∆Hm = V ((
∆E1

V

V1
)

1
2⁄

− (
∆E2

V

V2
)

1
2⁄

)

2

∅1∅2 

 iط،حجم مخلوVدر معادله فوق
VEΔ  انرژی تبخیر گونهi ،iV  حجم مولی گونهiو ، iØ  کسر مولی

تغییرات انرژی در طول فرایندد تبخیدر ایزوترمدال مدایع ،   iVEΔ به عبارت دیگر، مخلوط است. در  گونه

چگدالی  باشد. انرژی تبخیر به ازای هر سدانتیمتر مکعدبنهایت میآل در حجم بیاشباع به حالت گاز ایده

 .شودنامیده می 4انرژی آزاد چسبندگی

چسبندگی تعریف شده است و نیدروی ناذبده  آزاد به عنوان مجذور چگالی انرژی حلالیتپارامتر 

 (.3-1)معادله  کندهای ماده را توصیف میبین ملکول

δi = (
∆𝐸𝑖

𝑉

𝑉𝑖
)

1
2⁄

 

  به صورت زیر است: iδدیمانسیون 

(cal/cm3)1/2 = (4.187J/10-6 m3)1/2 

در بعضی نوشدتارها   iδنیز تفسیر کرد.  "حلالفشار داخلی "توان به صورت را می حلالیتپارامتر 

پدذیری اندزای شدود و نده تنهدا بده امتدزاجپارامتر هیلدبراند و همینطور پارامتر چسبندگی نیز نامیده می

 حلالیتتشکیل دهنده بلکه به تعداد زیادی از خصوصیات فیزیکی و شیمیایی ترکیب مرتبط است. پارامتر 

دهنده مخلوط در انزای تشکیل حلالیتهای پارامترهای یک مخلوط معمولاً به صورت مجموع حاصلضرب

 (.4-1)معادله  شودنزء مولی آنها، در نظر گرفته می

 δmixture = ∑δi Øi 

                                                 
.1  Hildebrand 

2.Scott 

3.Scotchard 

4.Cohesive Energy Density (CED) 

2-1معادله   

4-1معادله   

3-1معادله   
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حجمی برای  گرمای اختلاط به ازای هر واحد وتوان بازنویسی کرد و... را می  mΔH و معادله  iδرابطه بین 

𝐻𝑚∆                               (:9-1)معادله  آوردبه دست  را یک مخلوط دوتایی

V
= (δ1 − δ2)2∅1∅2 

، گرمدای اخدتلاط از عبدارت انتروپدی 1-1بایدد در معادلده  حلال -مربرای امتزاج پذیر بودن پلی

های معمولی همدواره از صدفر برابر باشد، انرژی آزاد اختلاط برای محلول   2δبا δ 1کوچکتر باشد. وقتی که

 تمدام بدازهشوند. در کل، بدرای امتدزاج پدذیری در هر نسبتی در هم حل میبا کمتر خواهد بود و دو نزء 

 ( باید کوچک باشد. 2δو1δ) حلالیتهای نزئی، تفاوت پارامترهای حجم

گیری انرژی تبخیر تعیین توان مستقیماً از طریق اندازهها را میحلال حلالیتمعمولاً پارامترهای  

توان به دست آورد. این پارامتر تحت های غیر مستقیم میمرها را تنها به روشپلی حلالیتکرد. اما پارامتر 

هدای توزیدع آنهدا و همینطدور گدروه ها و نحدوه)برای مثال تعداد شاخه مرهای مورد نظرتاثیر ساختار پلی

 .]3[گیرداستخلاف شده در طول زنجیره کربنی( قرار می

های پوششی، اصلاح خواص های مناسب برای رزینحلالتوان به انتخاب می حلالیتاز کاربردهای پارامتر 

در  حدلالالاسدتومرهای اصدلاح شدده، تخمدین فشدار بخدار در  حدلالبینی تورم ناشی از ها، پیشپوشش

های چندنزئی حلالمری و پلی -مرهای پلیبینی تعادل فاز سیستممری و همینطور پیشپلی هایمحلول

 .]4[اشاره کرد

 های ضروری روغن -1-1-2

شوند( مایعات روغنی معطری هستند ار نیز نامیده میهای اتری یا فرّهای ضروری )که روغنروغن

آیندد. ایدن هدا( بده دسدت مدیها، چوب، میوه و ریشهها، برگها، دانهها، نوانهکه از مواد خام گیاهی )گل

و همینطور تقطیر با بخدار آب )کده در تولیدد تجداری از  استخراجهای تخمیر، توان به روشها را میروغن

تر است( به دست آورد. خواص آنتی اکسیدانی، ضدمیکروبی، ضدویروسی و همینطدور ضددانگلی همه رایج
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سازی هرچه با پیشرفت بهداشت عمومی و تلاش صنایع غذایی برای سالم .شده استاین ترکیبات شناخته 

های غذایی، استفاده از این ترکیبات به عندوان ندایگزینی بدرای مدواد افزودندی سدنتزی و بیشتر فرآورده

 .]9[های قلبی را افزایش دهند( پیشنهاد شده استتوانند احتمال بیماریها )که میهمینطور نمک

بدرای تعیدین  طیف سنجی نرمدی - از کروماتوگرافی گازی 2776و همکارانش در سال  1ئوپولیت

بازداری مربوط به آنها را گزارش  شاخصگیاه حاوی روغن ضروری استفاده و  12ی ترکیبات مونود در کمّ

یج بده این ترکیبات بود. در تحقیق حاضر این نتدا یاکسیدانهدف نهایی آنها بررسی خواص آنتی. ]6[کردند

بازداری  شاخصبینی برای پیش QSPRهای روش ها مورد استفاده قرار گرفته و کارامدیعنوان سری داده

 این ترکیبات بررسی شده است.

 بازداری شاخص -1-1-2-1

بازداری معیاری کمّی است که میزان بازداری نسبی هر نزء از انزاء نمونه را نسدبت بده  شاخص

بدازداری،  شداخصدهدد. معین و در یک دمای مشخص نشان مدی بر روی یک فاز ساکنی نرمال هاآلکان

ای کده امکدان مقایسده نتدایج کندد، بده گوندهلف سیسدتم کرومداتوگرافی را نرمدالیزه مدیمختی هامتغیر

 شود.محاسبه می 6-1بازداری از معادله  شاخصشود. مقدار های مختلف فراهم میسیستم

     I = 100Y(Z − Y) [log tr
′ X−log tr

′ Y

log tr
′ Z−log tr

′ Y
6-1معادله                                                                        [    

از سدتون خدارج  Xآلکان نرمال کده قبدل از ترکیدب  برای زمان بازداری اصلاح شده Y r´tدر معادله بالا  

برای آلکان  زمان بازداری اصلاح شده Zr´t ،برای ترکیب مورد نظراصلاح شده زمان بازداری  Xr´t، شودمی

مورد های آلکان نرمال که قبل از ترکیب تعداد کربن Y، شوداز ستون خارج می Xنرمال که بعد از ترکیب 

از سدتون  د نظدرمدورهای آلکان نرمال که بعد از ترکیدب نیز تعداد کربن Zشود و از ستون خارج می نظر

                                                 
1. Politeo 
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در کروماتوگرام دقیقاً در میان  1297بازداری  شاخصبه عنوان مثال، پیک ترکیبی با  شود است.خارج می

گیدرد. قدرار مدی( 1377بدازداری  شداخص)بدا  28H13Cو ( 1277بدازداری  شاخص)با  26H12Cهای  پیک

خروج نسبی انزاء نمونه از ستون مورد نظر باشدد. بینی ترتیب بازداری زمانی مفید است که پیش شاخص

بدازداری در یدک  شداخصبازداری با چنین منظوری استفاده شود، باید در نظر داشدت کده  شاخصاگر از 

بازداری، برای مقایسه بازداری و  شاخصشرایط دمایی معین و برای یک ستون خاص قابل کاربرد است. از 

هایی که از لحاظ ننس و ابعاد لولده مدوئین، ندوع و ضدخامت فداز های مشابه )ستونپذیری ستونگزینش

 .]0[توان استفاده کردنیز می )ساکن و سایر موارد کاملاً مشابه اند

 ضرورت تحقیق -1-2

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

هدایی ها هندوز محددودیتحال این روشگرفته است. با اینهای آزمایشگاهی با محیط زیست صورت روش

گیری همه ترکیبات، هزینه بالا و در دسترس نبودن امکانات مورد نظدر دارندد. مانند عدم توانایی در اندازه

هدا ها مفید واقع شود. بده کدارگیری ایدن روشتواند در رفع این محدودیتمی نظریهای استفاده از روش

هدای تجربدی و بینی خواص مورد نظر، به هدفمند و نهت دارتدر سداختن آزمدایشبر پیشتواند علاوه می

 های درگیر کمک کند.ها و مکانیسمهمینطور توضیح پارامترهای موثر بر نتایج این آزمایش

 حلالیدتبینی پدارامتر مدلی برای پیش QSPRهای گیری روشکاردر این تحقیق سعی شده با به

بیندی شداخص بدازداری تعددادی از ترکیبدات ، و نیز مدلی برای پدیشاولدر بخش  مرپلی حلالتعدادی 

طراحی شود. هنگامی که رابطه معتبری به دست آمدد، امکدان  دومهای ضروری در بخش مونود در روغن

بینی این خواص برای ترکیباتی با ساختار مشابه ونود خواهد داشت. در تحقیق حاضر تلاش شده تدا پیش

 ها به مدل خطی و مدل غیرخطی نیز صورت پذیرد.بین پاسخ سری داده ایمقایسه
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 پیشینه تحقیق -1-3

بیندی ات نزئدی را بدرای پدیشمربعدرگرسیون حداقل  2776همکارانش در سال و  1تانتیشایاکول

 993/7هدا بدا ایدن روش سدری داده کدلگزارش شده برای  2Rترکیب به کار گرفتند.  91 حلالیتپارامتر 

 .]9[بود

و نیدز روش شدبکه  2رگرسیون خطدی چندگانده -، قاراقیزی روش ژنتیک الگوریتم0277ل سادر 

ترکیدب مختلدف مدورد  1229سازی پدارامتر حلالیدت را برای مدل 3عصبی تخمین تابع تعمیم داده شده

مجذور ضدریب  توصیف کننده بود. 0آمده توسط این محقق، شامل استفاده قرار داد. مدل نهایی به دست 

 GRNN 89/7و برای روش  GA-MLR 92/7ها، برای روش همبستگی به دست آمده برای کل سری داده

بدرای سدری آمدوزش،  67:27:27که عصدبی یعندیمعمول شب این محقق به نای به کارگیری نسبت بود.

 سدی قدرار داد.های ارزیابی و تسدت مدورد بررترکیب را به عنوان هرکدام از سری 36فقط ارزیابی و تست 

 .]8[بود GRNN 92/7مجذور ضریب همبستگی به دست آمده برای سری تست توسط روش 

بیندی پدارامتر را بدرای پدیش 6یدک روش سدهم گدروه 9و پاناییوتو 4نیز استفانیس 2779در سال 

 .]17[تعدادی ترکیب آلی به کار گرفتند حلالیت

هدای ای بدرای توضدیح مکانیسدمویژگدی تدا کندون در مدوارد گسدترده –ارتباطات کمی ساختار 

 .شده استبینی رفتار بازداری در کروماتوگرافی به کار گرفتهنداسازی و پیش

                                                 
1.Tantishaiyakul 

2.Genetic Algorithm-Multipel Linear Regression 

3.Generalized Regression Neural Network 

4.Stefanis 

9.Panayiotou 

6.Group contributions 
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ترکیب روغن  68بینی زمان بازداری را برای پیش MLR، روش 2770و همکارانش در سال  1لیائو

در این روش برای سری  84/7ضریب همبستگی  .]11[ضروری مونود در گونه خاصی از گلها به کار بردند

 .است گزارش شده هاداده

 43بدازداری  شداخص سدازیمددلرا برای  GA-MLR، ریاحی و همکارانش روش 2779در سال 

و  800/7ترکیب،  39گزارش شده برای سری آموزش متشکل از  2Rبه کار گرفتند.  ترکیب روغن ضروری

 .]12[بود 809/7برای بقیه ترکیبات که به عنوان سری تست در نظر گرفته شدند، 

بدازداری صدد  شداخصبیندی را بدرای پدیش 2SVM، روش 2779همین گروه تحقیقاتی در سال 

های خطی مورد مقایسه قرار دادندد و آن را بده عندوان روش های ضروری، با روشترکیب مونود در روغن

 .]13[گزارش کردند MLRبهتری نسبت به 

ترکیدب  07پدارامتر حلالیدت  بینیبرای پیش ویژگی –ی ساختار در تحقیق حاضر، ارتباطات کمّ 

بده کدار گرفتده شدده اسدت.  های ضرورینود در روغنترکیب مو 07شاخص بازداری  مر و نیزپلی لحلا

ها تا کنون انجام نشده و این کار به عنوان تحقیق ندیدی در مورد این سری داده ANNو  MLRمقایسه 

نامه رگرسیون خطی چندگانه و شبکه عصبی به دلیل تواندایی بسدیار بدالا در باشد. در این پایانمطرح می

ترکیبات مشابه و همینطور سهولت نسبی مدورد  ویژگی برای –یافتن ارتباطات خطی و غیر خطی ساختار 

 اند.استفاده قرار گرفته

 

 

                                                 
1. Liao 

2.Supported Vector Machine (SVM) 
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 دومفصل  2

 

 

 کمومتریکس
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 کمومتریکس -2-1

قدبلاً   .تعریدف شدد 1807در اوایدل  2و بروس کووالسکی 1عبارت کمومتریکس توسط اسوانت ولد

شده معرفیهای علوم زیستی و همینطور اقتصاد نیز در زمینه 4و اکونومتریکس 3عباراتی مانند بیومتریکس

های زیادی سیس شد. از آن زمان تا کنون پیشرفتالمللی کمومتریکس تأکه انجمن بیناند. پس از آن بود 

در این زمینه به ونود آمده و اکنون کمومتریکس در شاخه های مختلف شیمی، به ویدژه شدیمی تجزیده 

های آن عبارتند از: کنترل فرآیندها، تجزیه و تحلیل و شناخت ز کاربرد. برخی اگیردمورد استفاده قرار می

 الگوها، پردازش علائم، بهینه کردن شرایط. 

هدای سازماندهی شدیمیایی بدا اسدتفاده از روش" ارد،یکی از تعاریفی که از کمومتریکس ونود د

و آزمایشدگاهی و )ب( فدراهم ریاضی و آماری برای )الف( طراحی و انتخاب بهترین فرایندهای محاسدباتی 

 .]14[باشدمی "های در دسترسنمودن بیشترین اطلاعات شیمیایی با بررسی داده

بندی کمومتریکس را در مراحل مختلف ردههای پیشرفت 1897در اوایل سال  6و هیرش 9هاوری 

د و در یافتندهدای ریاضدی توسدعه اسدت کده در آن تعددادی از روش 1807ین مرحلده قبدل از اول. کردند

کار گرفته شدند. در ایدن محددوده زمدانی، شدیمیدانان های مختلف ریاضی، علم رفتار و مهندسی بهزمینه

ها، یعنی محاسبه پارامترهای آماری مانندد میدانگین، انحدراف اسدتاندارد و های آنالیز دادهخود را به روش

را به طور ویژه روی همبسدتگی تعدداد  حدود اطمینان محدود کرده بودند. هاوری و هیرش تحقیقات خود

یه اساس یکی اولهای مولکولی مربوطه، متمرکز کردند. این اقدامات زیادی از داده های شیمیایی و ویژگی

                                                 
1.Svant Wold 

2.Bruce R.Kowalski 

3.Biometrics 

4.Econometrics 

9.Howery 

6.Hirsch 
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ین مرحله دومرا فراهم کرد.  (QSAR)یت فعال -از شاخه های مهم کمومتریکس یعنی ارتباط کمّی ساختار

د، هنگامی که کمدومتریکس تونده شدیمیدانان، بده خصدوص واقع ش 1807تکامل کمومتریکس در سال 

هدای در دسدترس و همچندین های بیشتری بدرای آندالیز دادهروششیمیدانان تجزیه را که به این ترتیب 

به خود نلب کرد. مرحله بعدی  ،دیدندهای نوینی برای به دست آوردن اطلاعات پیش روی خود میروش

بیندی شدده بدود از اوایدل پیش 1و سپس توسط براون که ابتدا توسط هاوری و هیرش تکامل کمومتریکس

اکنون کمومتریکس ابزاری قوی و کارامد برای شیمیدانان به شمار رفته و به عنوان یک آغاز شد. هم 1897

کشورها  های چین و سایرهای آمریکا و اروپا و بعضی دانشگاهرشته شیمی در بسیاری از دانشگاه شاخهزیر

ها در علوم کامپیوتر، فناوری اطلاعات، آمار و ریاضی کاربردی عناصر ندیددی را شود. پیشرفتتدریس می

 .]19،16[کرده است معرفیدر کمومتریکس 

 کمومتریکس در ایران -2-1-1

. بدا رشدد ]10[گدرددبرمی 1889ین مقاله منتشر شده در زمینه کمومتریکس در ایران به سال اول

نیدز در تحقیقاتشدان داندان ایراندی از کمدومتریکس جزیهتی شیمیدر نهان، استفادهسریع کمومتریکس 

قین کمومتریکس در ایران منتشر و بیش علمی توسط محق مقاله 277حدود  2779افت. تا سال افزایش ی

 باشند. انجمن کمومتریکس ایران نیز به عندوانمی یتفعالدر این زمینه مشغول  فعالگروه تحقیقاتی  9از 

سیس شد و همچنین سدمینارهای داخلدی و تأ 2777انجمن شیمی ایران در سال  فعالهای یکی از شاخه

هایی که تاکنون بیشتر در ایدران مدورد گردد. زمینهکمومتریکس در ایران برگزار می بین المللی در زمینه

 .]91[هستند 4و هوش مصنوعی 3همتغیر، کالیبراسیون چندQSPR/QSAR)2(اند مطالعات تونه قرار گرفته

                                                 
1.Brown 

2. Quantitative Structure - Activity Relationship (QSAR)  

3.Multivariate Calibration (MVC) 

4.Artificial Intelligence (AI)   
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 ویژگی -ارتباط کمّی ساختار  -2-2

وابستگی خواص شیمیایی، فیزیکی و همینطور زیستی ترکیبات به فرمول ساختاری آنهدا یکدی از 

هاست در شیمی مورد پذیرش قرار گرفته است. البتده بده دلایدل بسدیاری از نملده اصولی است که مدت

ی مسدتقیم های فیزیکی فناوری کامپیوتر و نداشتن پایه نظری به اندازه کدافی قدوی، محاسدبهمحدودیت

هدایی بدرای یدافتن یه کار آسانی نیست. بده همدین دلیدل توسدعه روشاولخواص کمّی ترکیبات از اصول 

. به این ]18[ارتباطات کمّی ریاضی بین ساختار یک مولکول و خواص قابل مشاهده آن اهمیت زیادی دارد

 (:1-2)شکل  شود، مراحل زیر انجام میویژگیترتیب، به نای ارتباط مستقیم ساختار و 

 

 

 

 

 

 

های شیمیایی را در نهتی انجدام داد کده احتمدال توان آزمایشهایی میبینیبا تونه به نتایج چنین پیش

 موفقیت بیشتر است.

ها ندهکنتولید توصیف

لیا متغیرهای مستق  

 

انتخاب بهترین 

 متغیرهای مستقل

 

ساختن مدل مناسب برای 

 بینی متغیر وابستهپیش

 

 ارزیابی

 مدل

ها، رسم آوری سری دادهنمع

نهاآساختارهای مولکولی و بهینه کردن   

 

 
 QSPR ددر یک فراین کار گرفته شده مراحل به یکل یشما -1-2شکل 
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 سازی ساختار هندسیها و بهینهانتخاب سری داده -2-2-1

ای از موارد توصیف شده توسط یک یا تعدداد بیشدتری از متغیرهدا اسدت. مجموعه ها1سری داده

هدا بده صدورت توانند از طریق نقششدان در مددلمی هاگونه که قبلاً گفته شد متغیرهای سری دادههمان

آوری و انتخاب یک سری ملکولی است که اولین مرحله نمعمتغیرهای مستقل و وابسته تمایز داده شوند. 

 . هرچدهیا شاخص بازداری( در دسدترس باشدد حلالیتدیر تجربی خاصیت مورد نظر آنها )مثلاً پارامتر مقا

بینی بدالاتری خواهدد تر باشد مدل حاصل از آن معتبرتر بوده و قدرت پیشها بزرگتر و متنوعسددری داده

آمده باشدد؛ در غیدر ها در شرایط یکسان به دست در ضمن لازم است اطلاعات رانع به سری دادهداشت. 

 بندی کرد. ها را دستهاین صورت باید داده

های مفیدی که قادر به استخراج اطلاعات مونود در داده هسدتند، اسدتفاده کمومتریکس از روش

شیمی محاسباتی ساختارهای مولکدولی شود. استفاده می 2به این منظور از شیمی محاسباتی. ]27[کندمی

سدازی ددی معرفی و رفتار آنها را با معادلات کوانتومی و فیزیک کلاسیک شدبیهرا به صورت پارامترهای ع

دهد که بتوانندد از ایدن طریدق بده اطلاعدات مولکدول از نملده نماید. این امر به دانشمندان امکان میمی

 هایهای اخیر روشدر سال دست پیدا کنند. حلالها و خواص الکترونیکی و اثرات ساختار هندسی، انرژی

توان به راحتی محاسدبات را انجدام ها میبسیار رواج یافته است.در این روش محاسباتی در بین شیمیدانان

هدای محاسدباتی در شدیمی بده داشت. روش دقیقداد، بدون اینکه از اصول اولیه و روش محاسبه آگاهی 

اسدت کده ندزء  31AMشدده، روش شوند. روشی که در این تحقیق به کار گرفتهچندین دسته تقسیم می

                                                 
1.Data set  

2.Computational chemistry  

3.Austin Methods  
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HyperChem هایی نظیرکه در برنامه تجربی،های نیمهروشباشد. در می 1تجربیهای محاسباتی نیمهروش

 گیرد.مکانیک کوانتومی صورت می اند، محاسبات بر اساسوارد شده 

 هاکنندهبه دست آوردن توصیف -2-2-2

گدراف تعریدف شددند امدا  نظریهاگرچه چندین پارامتر مولکولی از زمان شروع شیمی کوانتومی و 

خاصیت مشهور شد. تعداد  -های ارتباط دهنده ساختاربا پیشرفت مدل "توصیف کننده مولکولی" اصطلاح

ین اولدتعریدف شددند، در بعضدی مراندع بده عندوان  1840کده درسدال  ]22[3و شاخص وینر ]21[2پلات

های مولکولی مقادیر عددی هسدتند کده کنندهشوند. توصیفهای مولکولی در نظر گرفته میکنندهتوصیف

های ها در آزمایشو خصوصیات مولکول یتفعالبینی کنند و به پیشساختار یا شکل مولکول را توصیف می

های مولکولی نتیجده نهدایی یدک فرآیندد منطقدی و کنندهبه عبارت دیگر توصیف. کنندپیچیده کمک می

کنند. این اعدداد یک مولکول را به اعداد تبدیل می ساختارریاضی هستند که اطلاعات شیمیایی مربوط به 

 هدای مولکدولیینی تعدادی از ویژگیبکولی استفاده شوند و یا برای پیشتوانند برای تفسیر خواص مولمی

 در یک مدل شرکت کنند.

 ]23[ های لازم برای یک توصیف کننده مولکولی مناسب عبارتند از:برخی از ویژگی

 ساده بودن 

 قل بودنمست 

 غنی بودن از نظر اطلاعات( تفسیر ساختار مولکول( 

 هاعدم همبستگی با سایر توصیف کننده 

                                                 
1.Semi-empirical methods 

2.Platt Number 

3.Wiener Index 
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 تغییر منظم با تغییر تدریجی در ساختارها 

 وابستگی صحیح به اندازه مولکول 

 مایز بین ایزومرهای مختلف مولکولت 

از  هدای حاصدلکننددهشدوند: توصدیفاصلی تقسدیم مدیهای مولکولی به دو دسته کنندهتوصیف

کده از  نظدریهدای مولکدولی کننددهپذیری، ممان دوقطبی و توصیفقطبشهای تجربی مانند گیریاندازه

توانند به دسته های بیشتری مطابق با انواع مختلفدی از نمدایش تار نمادین مولکول مشتق شده و میساخ

نمایش مولکولی روشی است که با آن . ]42[کننده مولکولی تقسیم شوندابعاد توصیفیا بر اساس  1مولکولی

 یک مولکول از طریق فرآیند قراردادی و قواعد اختصار به صورت نمادین ارائه می شود. 

 های صفر بعدی کنندهتوصیف -2-2-2-1

عاتی از شکل فضدایی گونه اطلارمول شیمیایی است. این نمایش هیچترین نمایش مولکولی فساده

هدای شدیمیایی، مولکولی بده دسدت آمدده از فرمدولهای رو توصیف کنندهکند و از این مولکول ارائه نمی

هدا، ندرم هدا تعدداد و ندوع اتدمکننددهشوند. این دسته از توصیفهای صفر بعدی نامیده میکنندهتوصیف

های اتمی وانددروالس(. همچندین )مثلا مجموع حجم کنندسایر خصوصیات اتمی را تعیین میمولکولی و 

ه عدلاوه بدر مدوارد فدوق شدامل های ساختاری نیز معروفندد کدها، به توصیف کنندهکنندهاین نوع توصیف

هدا در اتدم کدلشدوند. تعدداد ها در مولکول نیز میهای مربوط به نوع پیوندها و حضور حلقهکنندهتوصیف

های عداملی خداص در در مولکول، تعداد گروه (…,C,N,O,H,F)مولکول، تعداد یک عنصر شیمیایی خاص

هدا بدر اسداس حلقده کلک و... در مولکول، تعداد مولکول، تعداد پیوندهای ساده، دوگانه، سه گانه، آروماتی

                                                 
1.Molecular representation  
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وزن اتمدی  متوسدط)حلقه های شش تایی، پنج تایی و ... ( در مولکول، وزن مولکولی و  های آنهاتعداد اتم

 باشند.های ساختاری میکنندههایی از توصیفمثال

 بعدی  های یککنندهتوصیف -2-2-2-2

می تواند به عنوان نمایشی یک بعدی از مولکول در نظر  1های زیرساختاریفهرست ویژگی نمایش

های عاملی یا اسدتخلافات )شامل انزا، گروه گرفته شود و شامل لیستی از انزای ساختاری از یک مولکول

مرکدزی، توصدیف هدای عداملی، قطعدات اتدم لکول( است. توصدیف کنندده هدای گدروهمد نظر در یک مو

  .های تجربی و خصوصیات مولکولی زیر گروه های این دسته می باشنددهکنن

 های دوبعدیکنندهتوصیف -2-2-2-3

حضور و ماهیدت بانددهای ها در مولکول بر حسب اتم اتصالبعدی از مولکول چگونگی نمایش دو 

کندد و معمدولاً بده رائه مدیباشد. مثلاً دیدگاه بر پایه گراف مولکولی یک نمایش دوبعدی را اشیمیایی می

هدای های مولکولی به دسدت آمدده از الگدوریتمکنندهتوپولوژیکی شناخته می شود. توصیفعنوان نمایش 

شدوند. ایدن دسدته از یهدای دو بعددی نامیدده مدکننددهبرای یک نمایش توپولوژیکی، توصیفکار رفته به

هدای کنندده، توصدیف2های مسدیرهای مولکدولییکی، شمارشهای توپولوژها شامل زیرگروهکنندهتوصیف

3BCUTشود. می 9دو بعدی همبستگیهای خود کنندهو توصیف 4، ضرایب بار 

                                                 
1.Substructure List Representation 

2.Molecular Walk Count 

3.Burden-CAS-University of Texas eigenvalues 

4.Charge indices  

9.2D autocorrelation 
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 های سه بعدیکنندهتوصیف -2-2-2-4

به عندوان یدک شدیء هندسدی انعطداف ناپدذیر در فضدا  نمایش سه بعدی یک مولکول را معمولاً

بلکه از صورت بنددی فضدائی مولکدول نیدز فدراهم  ،هااتم اتصالبیند و نه تنها یک نمایش از ماهیت و می

لی مشدتق شدده از ایدن هدای مولکدوکننددهشود. توصیفگفته می 1های هندسیکند که به آنها نمایشمی

هدای شداخصاز:  هدای ایدن دسدته عبارتنددگروهشوند. زیرهای سه بعدی نامیده میکنندهنمایش، توصیف

 .4RSEoM-D3 هایکنندهفتوصی و 3مولکولی راندیک، خصوصیات 2آروماتیکی

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -2-3

سدازی را طدولانی و مددل است و فرایند برازش و مددلها گمراه کننده تعداد زیاد توصیف کننده

استفاده می شود که کیفیت اطلاعات  6و انتخاب متغیر 9؛ بنابراین از کاهش متغیرکندنهایی را پیچیده می

 بخشد. بینی آن( را بهبود میمدل )مخصوصاً قدرت پیش و

هدا( اسدت کده اطلاعدات اساسدی کنندده)توصیف ای از متغیرهار انتخاب زیر مجموعهکاهش متغی

را حدذف   لدی بدالایی دارنددمتغیرهایی که با هدم، همبسدتگی خیو دارد سری داده را در بر  کلمربوط به 

  کند.می

هایی کده بدا متغیدر کنندهها باید از بین آنها، توصیفنندهکاز محاسبه توصیف به طور خلاصه پسبنابراین 

 وابسته همبستگی بیشتری دارند را انتخاب نمود. برای این منظور چند فاکتور ونود دارند که عبارتند از:

                                                 
1.Geometrical Representation 

2 .Aromaticity indices 

3.Randic molecular properties 

4. 3-D MOlecular Representation of Structures based on Electron diffraction 

9.Variable reduction 

6.Variable selection 
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 شوند.مقادیر آنها یکسان باشند حذف می %87هایی که بیش از کنندهتوصیف 

 ای کده بدا دارند توصیف کنندده 8/7هایی که با هم همبستگی بالای کنندهاز بین توصیف

 وابسته همبستگی کمتری دارد، حذف می شود. متغیر

 شوند.تفسیر آنها مشکل است حذف میهایی که محاسبه و کنندهتوصیف 

 های آماری و انتخاب مدل مناسبآنالیز مدل -2-4

 ،ی مستقل باشدهامتغیریابی به یک مدل مناسب که شامل تعدادی از ر دستهدف از انتخاب متغی

هدای مسدتقل متغیرتعداد کمی از های رگرسیون که شامل مدل. بینی مقدار متغیر وابسته استبرای پیش

و همچندین قددرت شدوند توانند با سهولت تفسیر ها میها برتری دارند، زیرا این مدلهستند بر سایر مدل

های با همبسدتگی متغیردر احتمال انتخاب  متغیراشکال عمده فرآیندهای انتخاب  .یی دارندبینی بالاپیش

ای های اعتبارسنجی تونه ویدژهاست. از این رو برای انتناب از همبستگی شانسی باید به تکنیک 1شانسی

و آنالیز  3ژنتیکالگوریتم  ،2ایهای رگرسیون مرحلههای انتخاب متغیر شامل روشترین روشلاوشود. متد

 باشند.می 4کلاستر

باشد و با )های( مستقل میمتغیربین متغیر وابسته و  ابطه ریاضی است که بیانگر رابطهمدل یک ر

رگرسدیون خطدی هدا توان آن را به دست آورد. یکی از این روشهای آماری گوناگون، میروش استفاده از

 شود:به برخی از آنها اشاره میکه  مختلف ونود دارد روش رگرسیون که در آن چندین باشدمی چندگانه

                                                 
1.Chance Correlation 

2.Stepwise regression 

3.Genetic Algorithm (GA) 

.4 Claster Analysis 
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 1روش ورود انباری -2-4-1

در یدک مرحلده وارد هدا کننددهها اسدت کده طدی آن تمدام توصدیفمتغیرفرآیندی برای انتخاب 

های مستقل برای ورود در مدل نادیده گرفته متغیرجا که در این روش اثرات مثبت و منفی شوند. از آنمی

 مطلوبی نیست.شوند، روش می

 2نلو برندهروش  -2-4-2

ها یکی پس از دیگدری وارد مددل متغیرها است که طی آن متغیرای برای انتخاب تکنیکی مرحله

شود دارای بالاترین همبستگی مثبت یا منفی با ی که برای ورود به مدل انتخاب میمتغیرین اولشوند. می

شته باشد کده دارای شدرط ورود باشدد و ونود ندای متغیروابسته است. این روند تا زمانی که دیگر  متغیر

 ادامه دارد. باعث بهبود مدل گردد،

 3روش عقب برنده -2-4-3

رین همبستگی بدا با کمت متغیرشوند و سپس ها وارد معادله میکنندهدر این تکنیک تمام توصیف

های باقیماندده در معادلده متغیرحذف شد از بین  متغیرین اولشود. پس از این که وابسته حذف می متغیر

شود. ایدن فرآیندد وابسته دارد برای حذف در نظر گرفته می متغیربستگی را با ترین همی که کوچکمتغیر

 .باعث کاهش ارزش مدل گرددی که از شرط فرآیند پیروی کند متغیرحذف خواهد شد که  توقفزمانی م

                                                 
1. Enter 

2. Forward 

3. Backward 
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 1ایروش مرحله -2-4-4

با این تفاوت که در این روش در هر مرحلده بدرای  برنده است، این روش مشابه روش انتخاب نلو

حذف خواهد شد و  Fترین آماره با کوچک متغیرشود و محاسبه می F های وارد شده در مدل، آمارهمتغیر

 ].29[مدل مناسب به دست می آید

 MLR سازی به کمک روشمدل -2-9

استفاده می باشدد. یکدی از های مورد کنندهانتخاب نوع آنالیز چند متغیره تحت تأثیر نوع توصیف

 (MLR)گیرد روش رگرسیون خطی چندگانده ای که معمولاً مورد استفاده قرار میهای نسبتاً سادهتکنیک

هدای مدورد بررسدی بیشدتر از تعدداد تواند به کدار رود کده تعدداد مولکدولاست. این روش تنها زمانی می

روشی اسدت کده بدرای  MLRادی نداشته باشند. ها باشد و متغیرها با یکدیگر همبستگی زیکنندهتوصیف

رود. متغیرهای مسدتقل، سازی ارتباط خطی بین متغیر وابسته و یک یا چند متغیر مستقل به کار میمدل

)متغیرهدای  سازی مناسب است. متغیرهای وابسدتهآنهایی هستند که سهمی در تابعی دارند که برای مدل

وابستگی آماری میان آنها و تعدادی از متغیرهای مستقل موردنظر پاسخ( نیز متغیرهایی هستند که یافتن 

 یند. آدست میهای تجربی بهگیریاست و معمولاً از اندازه

( نمدایش داده 1-2متغیر مستقل، مدل رگرسیون خطی چندگانه توسط معادلده ) pداده تجربی و  nبرای 

 شود:می

 ppi xxxY   ...22110 

                                                 
1. Stepwise 

 (1-2)معادله
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هدای کننددهمتغیرهای مستقل )توصیف pxو، ... 1x،2xضرایب رگرسیون و  pβوو ...  0β ،1βدر این معادله 

متغیر وابسته مورد نظر )در ایدن تحقیدق پدارامتر حلالیدت یدا شداخص بدازداری(  iYعددی( می باشند و 

 .باشدمی

 ]0،262 [1های آماریشاخص -2-9-1

ایدن  .شدوندهدای رگرسدیونی بده کدار گرفتده مدیهای آماری برای ارزیابی کدارایی مددلشاخص

اند. گرفته شده 3بینیبررسی صحت پیشو  2بررسی صحت برازشهای آماری به نام ها، از دو شاخهشاخص

هدای ارزیدابی( بیشدتر بده قددرت در اولین شاخه، بیشتر به خواص برازشی مدل و در شاخه دوم )تکنیدک

های سری آموزشی را در مدل مورد رازش، میزان برازش دادهشود. شاخه صحت ببینی مدل تونه میپیش

  ( بدا فرمدولEdf)4اند. درنده آزادی خطداآماری مهم فهرست شده سنجد. در ادامه چندین شاخصنظر می

(n-p') به دست میاید، که n ها و تعداد نمونهp' برای مثال بدرای یدک مددل  .تعداد پارامترهای مدل است

پارامترهدای دیگدر درنده آزادی  باشدد.مدی p-n-1متغیدر و عدرا از مبددأ، درنده آزادی pرگرسیون بدا 

 ( هستند.df)6( و درنه آزادی کلmdf)9مدل

                                                 
1. Statistical indices 

2.Goodness of fit 

3.Goodness of  prediction 

4.freedom degree of Error 

9.freedom degree of  model 

6.Total freedom degree 
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 های آماری مورد استفاده در برازششاخص -2-9-1-1

 1هامجموع مربعات باقیمانده (RSSبه صورت مجموع مربعات تفاضل بین پاسخ :)برای  های تجربی

 .شودمی تعریف ام iبرای نمونه ( y ̂iهای محاسبه شده با مدل)( و پاسخyi) ام iنمونه 

RSS = ∑(yi − y ̂i)
2

n

i=1

 

 2مجموعه مربعات مدل (MSS)های محاسبه شده بدا : به صورت مجموع مربعات تفاضل بین پاسخ

 (.3-2شود )معادله تعریف می (y̅)های میانگینو پاسخ ام i برای نمونه مدل

Mss                                                      (3-2معادله )            = ∑ (y ̂i − y̅)
2n

i=1 

 3مجموع مربعات کل (TSS به صورت مجموع مربعات تفاضل بین مقدار تجربی و مقدار میانگین :)

 (. 4-2شود )معادله می تعریف

TSS (4-2 معادلده)                            = ∑ (yi − y̅)2n
i=1                                                                                                           

تدوان آن را محاسدبه و به دو شکل می کندصفر و یک تغییر میمقدار این آماره بین : (2R) 4ضریب تعیین

  (:9-2کرد )معادله 

R2                                       (9-2)معادله            =
MSS

TSS
= 1 −

RSS

TSS
= 1 −

∑ (yi−y ̂i)
2n

i=1

∑ (yi−y̅)2n
i=1

 

 ها با هم برازش کامل دارند. برابر با یک باشد، مدل و داده 2Rهنگامی که 

 

                                                 
1.Residual sum of squares 

2.Model sum of squares 

3.Total sum of squares 

4.Coefficient of determination 

 (2-2معادله )
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 بدوده و ضدریب همبسدتگی چندد R2نیز تعریف شده اسدت کده ندذر Rدر این رابطه آماره دیگری به نام 

 معیاری از ارتباط خطی بین پاسخ تجربی و پاسخ محاسبه شده توسط مدل است. Rنام دارد.  1متغیره

 آزمون نسبت F: شود:های آماری است که به صورت زیر تعریف میترین آزمونیکی از معروف 

F                                                                                 (6-2معادله ) =
MSS dfM⁄

RSS dfE⁄
 

گدردد. ایدن آمداره در همان درنه آزادی مقایسه می Fمقدار بحرانی برای  مقدار به دست آمده با          

دهنده نشان Fهاست. مقادیر بالای دست آمده و واریانس باقیماندهای بین واریانس مدل به مقایسه

 های قابل اعتماد هستند.مدل

 مقیاسی از ارتباط خطی بدین دو  2ها یا همبستگی پیرسونکنندهضریب همبستگی میان توصیف :

کند کده علامدت آن نشدان + تغییر می1تا  -1متغیر مستقل است. مقادیر ضریب همبستگی بین 

( آن( و قددر مطلدق آن بزرگدی ایدن -نهت ارتباط خطی )مستقیم)+( یدا عکدس بدودن)دهنده 

 .دهدهمبستگی را نشان می

دهد. های ارزیابی را مورد استفاده قرار میکند، در واقع تکنیکبینی میشاخه آماری که صحت را پیش

 گیرند.ها به عنوان معیاری برای انتخاب مدل نیز مورد استفاده قرار میاین تکنیک

 3PRESS :برای نمونه  های تجربیمجموع مربعات تفاضل بین پاسخi زده هدای تخمدینو پاسخ ام

 شود:شده است که به صورت زیر تعریف می

PRESS                                                            (0-2معادله )             = ∑ (yi − ŷi)
2n

i=1 

                                                 
1.Multiple Correlation Coeficient 

2.Pearson Correlation 

3.Predicted REsidual Sum of Squares 
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            Rcv
        شدودکده بده صدورت زیدر تعریدف مدی 1آمده از ارزیدابی متقداطع دستضریب تعیین به :  2

 (:9-2)معادله 

Rcv                                                             (9-2معادله )
2 = 1 −

PRESS

TSS
                       

 سنجیاعتبارهای تکنیک -2-6

سنجی های اعتبارتکنیک .روندکار میبه های به دست آمدهها برای ارزیابی اعتبار مدلاین تکنیک

هدای بیندیشوند، یعنی توانایی آنها را بدرای انجدام پدیشها استفاده میبینی مدلبرای بررسی قدرت پیش

یک شرط لازم برای اعتبار یک مدل  .سنجندمیمطمئن برای موارد ندیدی که پاسخ آنها ناشناخته است 

آن تا حد ممکن بده یدک  (R) متغیره یا ضریب همبستگی چند R)2(رگرسیون آن است که ضریب تعیین 

زمدانی کده ، حال این شرط )توانایی بدرازش(آن کوچک باشد. به هر (SE)نزدیک باشد و خطای استاندارد 

را برای تعداد زیادتری از پارامترهدا و متغیرهدا در  تر(بزرگ 2Rتر و کوچک SE) تریها برازش نزدیکمدل

زیرا این پارامترها ارتباطی بده تواندایی مددل  ؛سنجی مدل کافی نیستدهند، برای اعتبارمدل به دست می

هدا های بعدی ندارند. مسائل دیگر برای اعتبارسدنجی مددلهای مطمئن بر روی دادهبینیبرای ایجاد پیش

هایی با متغیرهای اندك، با استفاده از فرآیندهای بدر پایده انتخداب لازم است مدل آیند کهزمانی پیش می

هدا در آنهدا بدرای انتخداب از زمانی که یک مجموعه با تعداد زیادی از توصیف کننده .به دست آیند متغیر

هسدتند، یعندی  2آمده دارای برازش خوب اما همراه با همبستگی شانسدیدستهای بهدسترس باشد، مدل

اقع شدده بددون محاسبه شده از مدل بر حسب مقادیر تجربی در یک خط مستقیم و نظریمنحنی مقادیر 

های با همبستگی شانسی، یک اعتبارسدنجی برای نلوگیری از مدل .بینی داشته باشداین که توانایی پیش

                                                 
1.Cross Validation (CV) 

2.Chance Correlation 
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در فرایندد آمدوزش و بهینده  کدهمناسب از ترکیبات  ارزیابییک سری  است بهتر متفاوت باید انجام شود.

هدای اعتبارسدنجی در در دسترس باشد. تعدادی از تکنیک، (1بیرونی ارزیابی)سری سازی دخالت نداشته 

 زیر آمده است.

 ارزیابی متقاطع -2-6-1

یا یک گروه کوچک از داده ها کندار گذاشدته  رسنجی است که در آن در هر بار یکترین تکنیک اعتبارایج

ی کنارگذاشته شده از هاشود و پاسخ برای دادهمدلی محاسبه می های باقی مانده،شده و  سپس برای داده

 . شودبینی میمدل پیش این روی

 تقسیم کردن مجموعه به آموزش و ارزیابی -2-6-2

است.  3و یک سری ارزیابی 2این تکنیک بر اساس تقسیم بندی مجموعه داده به یک سری آموزش

بنددی مدل از سری آموزش محاسبه شده و قدرت تعمیم توسط سری ارزیابی بررسدی مدی شدود. تقسدیم

 .گیردتصادفی انجام میها به دو سری به صورت داده

 4اعتبار سنجی بیرونی -2-6-3

یدک بررسدی اضدافی بدر روی قددرت  نیدز بدرای انجدام 1تکنیکی است که در آن یک سری تست

سری تست نباید دخالتی  شود.در نظر گرفته میارزیابی،  از سری آموزش وبینی مدل به دست آمده پیش

 در روند آموزش و انتخاب مدل داشته باشد.

                                                 
1.External Validation Set 

2.Training set  

3.Validation set 

4.External Validation 



  20  

 

 2تصادفی -Yآزمون -2-6-4

ی هدامتغیرطراحی شدده اسدت. اگدر در مددلی این تکنیک برای مطالعه همبستگی شانسی مدل 

شدود دارای همبسدتگی گفتده مدیی پاسخ همبستگی داشته باشند، هامتغیرصورت تصادفی با  مستقل به

شدود( بده صدورت تصدادفی در نامیده می Yدر این آزمون، مقادیر پاسخ )که در اینجا بردار شانسی است. 

ی پاسخ با استفاده از هامتغیری مستقل با هامتغیرشود. سپس همبستگی ها، تغییر داده میمحدوده پاسخ

اختلاف زیاد بدین شداخص آمداری بده گیرد. قرار می ( مورد بررسی2Rهای آماری )معمولاً یکی از شاخص

دهنده عدم وندود همبسدتگی دست آمده از این روش و شاخص آماری به دست آمده از مدل اصلی، نشان

 ].29[شودباشد. این فرایند چندین بار تکرار میشانسی می

 نرم افزارهای مورد استفاده در این تحقیق  -2-0

برای رسم ساختار ترکیبات مدورد بررسدی،   HyperChem 8افزاردر این تحقیق از بسته های نرم 

Dragon 2/1  های مولکولی، کنندهبرای محاسبه توصیف SPSS 16برای انجام آنالیزهای آماری رگرسیون

نویسی شبکه عصبی مصنوعی اسدتفاده شدد، به منظور برنامه MATLAB 2008 bهای خطی چندگانه و 

مداری و نیدز رسدم آبدرای محاسدبه برخدی پارامترهدای  رداخته خواهدد شدد.که در ادامه به معرفی آنها پ

 مورد استفاده قرار گرفت. Sigma Plotبعدی نیز  نرم افزار نمودارهای سه

 Hyperchemنرم افزار  -2-0-1

گر کامپیوتر رسم و سپس به طور تقریبی بر روی صفحه نمایشبا این نرم افزار، ابتدا شکل مولکول 

مکدانیکی موندود عبارتندد از  -های کوانتدومیشود. روشمکانیکی بهینه می –کوانتومیتوسط روش های 

                                                                                                                                                     
1.Test set 

2.Y-Randomization  
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 INDOیدا  AM1، CNDO ،MNDO های نیمه تجربی که خود از هدامیلتونین دینامیک مولکولی و روش

 نظیدر زوایدای پیونددی، طدولرا تدوان اطلاعدات فراواندی کنند. با استفاده از این نرم افزار مدیاستفاده می

 .]28[ها و انرژی تشکیل مولکول و غیره به دست آوردوندها، زوایای پیچشی، بار اتمپی

 Dragon نرم افزار -2-0-2

شود که توسط های مولکولی استفاده میکنندهبرای محاسبه توصیف Dragonاز بسته نرم افزاری 

مولکولی به منظدور های کنندهاین توصیف. و کمومتریکس دانشگاه میلانو طراحی شده است QSARگروه 

ین ویدرایش آن بده سدال اولدروندد. ویژگی مولکولی به کار می - یت یا ساختارفعال –ارزیابی روابط ساختار

و افدزایش گنجدایش  رسداندنبده روز  QSARتر در زمینه گردد. به منظور تحقیقات پیشرفتهمیبر 1880

اسدبه بدیش از قادر بده مح Dragonد. نرم افزار های مولکولی مرتباً در این نرم افزار ایجاد شکنندهتوصیف

 آورده شده است. 1-2شوند که در ندول دسته اصلی تقسیم می 19باشد که به کننده میتوصیف 1480

 Dragonتوصیف کننده های محاسبه شده توسط نرم افزار  -1-2ندول 

 کننده های هندسی.توصیف17 های زیر ساختاریکننده.توصیف1

 RDFهای کننده.توصیف11 های توپولوژیکیکننده.توصیف2

 های سه بعدیکننده.توصیف12 های مولکولی مورس.شمارنده3

 WHIMکننده های .توصیفBCUT 13های توصیف کننده.4

 GETAWAYهای کننده.توصیف14 های بار.شاخص9

 های عاملی.گروه19 های دو بعدی.خود ارتباطی6

 .انزای میان اتمی16 رهای با.توصیف کننده0

 های تجربیکننده.توصیف10 های آروماتیسیته.شاخص9

 .خصوصیات مولکولی19 های مولکولی راندیک.پروفایل8

 

تواند تعداد زیادی های عاملی و شمارش انزا میها، گروهترین نوع اتمکاربر علاوه بر محاسبه ساده

های توپولوژیکی و هندسی را نیز توسط این نرم افزار محاسبه کند. برای انرای این  نرم افزار کنندهتوصیف
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 مانندد های ساختار مولکولی دارد که قبلا توسط سایر نرم افزارهای مدل سازی مولکدولیکاربر نیاز به فایل

Hyperchem ندرم افدزار قابدل قبدول  های معمول، در ایدنهای مولکولی با فرمتاند. اکثر فایلمین شدهأت

زی سده بعددی سداختارها بددا  سداحاسددبات ایدن ندرم افدزار بایدد بهینددههسدتند. بدرای اسدتفاده بهتدر از م

طراحدی نشدده اسدت، بلکده تنهدا  QSARبه عنوان یدک ندرم افدزار  Dragonرود. هایشان به کارهیدروژن

 Dragonدهد. با ایدن حدال، م نمیانجا QSARدهد و هیچ آنالیز های مولکولی را نمایش میکنندهتوصیف

بستگی قابدل کداربرد اسدت، فدراهم یک فایل خرونی کامل را که به سادگی توسط هر نرم افزار آنالیز هم

ها، مرانع های به کار رفته در این نرم افزار )تعاریف، فرمولکنندهسازد. اطلاعات کامل در مورد توصیفمی

مرندع بدرای  3377کولی که های مولکنندهاز کتاب مرنع توصیفتوان ها( را میو نزئیات توصیف کننده

 .]37[دهد، به دست آوردها ارائه میکنندهکل توصیف

  SPSSنرم افزار  -2-0-3

)نرم افدزار آمداری بدرای  Statistical Package for Social Science مخفف عبارت SPSS  کلمه 

تدرین تحلیل کلدی اطلاعدات را دارا بدوده و عمدومی افزاری، تواناییباشد. این بسته نرمعلوم انتماعی( می

هایی است که در هر زمینه پژوهشی، بدرای ای از مفاهیم و روشافزار آماری است. امروزه آمار، مجموعهنرم

ها، در شدرایطی کده عددم قطعیدت و تغییدر گیریگردآوری و تحلیل اطلاعات مربوط به آن و انجام نتیجه

کده بده تعددادی از آنهدا اشداره  هدای بسدیار بدالایی اسدتدارای تواندایی SPSS. رودکار میونود دارد، به

 : ]31[شودمی

 ها و، آمارهلاوها، ندهای آماری مانند گرافتهیه خلاصه ...  

  انواع توابع ریاضی مانند قدر مطلق، تابع علامت، لگاریتم، توابع مثلثاتی ومحاسبه ... 

 فراوانی و فراوانی، فراوانی تجمعی، درصد لاوسفارشی مانند ند لاوتهیه انواع ند ... 
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 های گسسته و پیوستههای آماری شامل توزیعانواع توزیع 

 های آماریتهیه انواع طرح 

 آنالیز کوواریانس انجام آنالیز واریانس یکطرفه، دوطرفه، چندطرفه و 

 های زمانیهای تجزیه و تحلیل سریتکنیک 

 تصادفی و پیوسته هایایجاد داده 

 های توصیفیمحاسبه انواع آماره 

 با مقایسه میانگین بین دو یا چند نامعه مستقل و وابسته های مرتبطانواع آزمون 

 افزارهای دیگربا نرم قابلیت مبادله اطلاعات 

 برازش انواع مختلف رگرسیون 

ین مددل و دسدت آوردن بهتدربرای حذف متغیرهای با همبسدتگی بدالا، بده SPSS در این نا از نرم افزار 

 استفاده شده است. آنارزیابی 

 MATLAB نرم افزار  -2-0-4

 MATLAB هدای آن در ین نسدخهاولدیی بالا برای محاسبات تخصصدی اسدت. نرم افزاری با کارا

ها، نبر نظریه ماتریسمیلادی نهت حل مسائل  1807دانشگاه نیومکزیکو و استانفورد در سال های دهه 

به عندوان یدک ندرم  MATLAB به تدریج و با افزودن امکانات مختلف،خطی وآنالیز عددی به ونود آمد. 

افزار قوی و در عین حال ساده برای کاربران تبدیل شد. این نرم افدزار امکدان حدل مسدائل تخصصدی، بده 

نویسدی در های آن برنامدهکند. یکی از قابلیتصورت ماتریسی هستند را فراهم می خصوص مسائلی که به

شدوند. کاربردهدای ندوعی آن با علائم ریاضی مشابهی تعریف می هاحله مسائل و راهحیطی ساده است کم

های باشد. یکی از کاربردسازی و آنالیز اطلاعات میسازی، مدلاضیات و الگوریتم محاسباتی، شبیهشامل ری
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سازی ری و مدلمهم آن که مورد استقبال شیمیدانان قرار گرفته است، امکان استفاده از آن برای آنالیز آما

سازی به روش شبکه عصبی مصنوعی از نملده کاربردهدای مهدم دیگدر آن داده های شیمیایی است. مدل

است که در تحقیق حاضر مورد استفاده قرار گرفته است. اطلاعات شیمیایی ترکیبات به صورت ماتریس به 

مدلسدازی  ، یه ها و امکانات ویدژهبا استفاده از فرامین، آرا MATLABنرم افزار ارائه می شوند. در محیط 

رگرسیون  های کمومتریکس مانند آنالیزیت شیمیایی ترکیبات امکان پذیر است. سایر روشفعالغیر خطی 

ی، الگوریتم ژنتیکی و غیره نیز توسط ایدن ندرم افدزار قابدل اندرا ات نزئمربعرین انزای اصلی، روش کمت

 .]32[هستند

 شبکه عصبی مصنوعی -2-9

هدا در واقدع تقلیددی از ای از هوش مصنوعی هسدتند. ایدن شدبکهزیر مجموعههای عصبی شبکه

کده بده صدورت  1ندرونای بده ندام های عصبی زیستی هستند و مانند آنها از عناصر عملیاتی سادهسیستم

هایی است که در هر بار بدیش اند. پردازش موازی به معنای انرای برنامهموازی عمل میکنند، ساخته شده

ها را یکی پس از دیگدری )بده صدورت ترتیبدی( دهند. کامپیوترهای معمولی عملل را انجام میاز یک عم

 دهند.انجام می

پردازش موازی به دو دلیل مورد تونه هوش مصنوعی است. نخست این کده گشدودن تعددادی از 

بتواندد بده  باشدد. اگدر ایدن زمدانهای هوش مصنوعی نیازمند استفاده طولانی مدت از کامپیوتر میمساله

اینکه  دومشود. مینویی زمان انرا صرفه در های پردازش موازی چگالیده شود، مقدار زیادیحلوسیله راه

ی اسدت کده در آن همده یتفعدالشوند. برای مثال بیندایی های موازی بهتر حل میها با شیوهلهبرخی مسأ

                                                 
1.Neuron 
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بسدتگی هدای دیگدر بده تفسدیر قسدمتتصویر باید به یکباره پردازش شود، چون تفسیر قسمتی از تصویر 

 .]33[دارد

به اختصار مورد بررسی قرار  ابتدا باید سیستم عصبی زیستی را های عصبی مصنوعی،برای آشنایی با شبکه

 داد. 

 سیستم عصبی زیستی -2-9-1

از مغز به عنوان یک سیستم پردازش اطلاعات با ساختار موازی و کاملاً پیچیده که دو درصد وزن   

کندد بدرای بسدیاری از اکسدیژن بددن را مصدرف مدی کدلدهد و بیش از بیست درصد می بدن را تشکیل

شود. مغدز از آگاه و ناخود آگاه همچون تفکر، نفس کشیدن، خواندن، دویدن و... استفاده میرفتارهای خود

تدرین ها سادهاند تشکیل شده است. نرونارتباط به هم متصل شده 1617تریلیون نرون که با بیش از  177

 :اندها از سه قسمت اساسی تشکیل شدههای عصبی هستند. بیشتر نرونواحد ساختاری سیستم

 باشدهای اساسی دیگر میه و قسمتی سلول که شامل هستبدنه. 

 1دندریت 

 2آکسون 

هایی تشکیل یافتده از فیبرهدای های الکتریکی، شبکهها به عنوان مناطق دریافت سیگنالدندریت

مدین علدت آنهدا را باشدند. بده ههای انشعابی بیشدمار مدیکه دارای سطح نامنظم و شاخهسلولی هستند 

های الکتریکی را بده هسدته سدلول ها سیگنالنامند. دندریتدرخت مانند نیز می کنندههای دریافتشبکه

های دریدافتی نرون فراهم نموده و بر روی سیگنال یتفعالکنند. بدنه سلول، انرژی لازم را برای منتقل می

 کند. عمل می

                                                 
1.Dendrite 

2.Axon 
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های کمتری برخوردار هستند. آنها ها از سطحی هموارتر و تعداد شاخهها بر عکس دندریتآکسون

هدای دیگدر منتقدل طول بیشتری دارند و سیگنال الکتروشیمیایی دریدافتی از هسدته سدلول را بده ندرون

شدود. هدای مجداور نددا مدیونبده سدیناپس از ندر سومتوسط یک فاصله کوچک مو آکسونکنند. هر می

سدازند. چگدونگی هدا را برقدرار مدیندرونها واحدهای ساختاری کوچکی هستند که ارتباط بدین سیناپس

 اند بستگی دارد.ها ذخیره شدهآکسوندهنده نرونی که در انتهای برقراری این ارتباط به میزان مواد انتقال

رسد، مونب آزاد شدن یک ماده شیمیایی به ندام می آکسونپتانسیل تحریک به انتهای یک  وقتی که یک

های مجاور را های سلولها، گیرندهشود و پس از نفوذ در سیناپسمی آکسونی از انتهای نروندهنده انتقال

 باشد. می نرونی یک کلدهنده ساختار نشان 2-2. شکل ]34[کند می فعال

 

 شمای سلول عصبی زیستی 2-2شکل 

 نرونمدل ریاضی  -2-9-2

بین انزا تعیین  اتصالهای عصبی از طریق نحوه شد، در طبیعت ساختار شبکه همانطور که گفته

های طبیعی ساخت و با تنظدیم مقدادیر توان یک ساختار مصنوعی به تبعیت از شبکهشود. بنابراین میمی
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برای نشدان دادن  نحوه ارتباط بین انزای شبکه را تعیین نمود. معمولاً 1اتصالتحت عنوان وزن  اتصالهر 

 شود:شبکه عصبی مصنوعی از شکل زیر استفاده می نروناز ای مدل ریاضی ساده

 

  

 

شود. در واقع در این مدل یدک ادن یک سیگنال ورودی استفاده میبرای نشان د pدر این شکل از علامت 

، اعمال f، نرون 2به تابع انتقال n = pw، با مقدار wسیگنال ورودی پس از تقویت )یا تضعیف( شدن با وزن 

واقع تابع را به سمت شود و درنمع می n، است. مقدار بایاس با 1یک مقدار ثابت،  3شود. ورودی بایاسمی

 دهد.چپ شیفت می

b  وw باشند و ایده اصلی شبکه عصبی این است که با تغییر مقادیر ها مینرونظیم شونده در دو پارامتر تن

b  وw شبکه یک رفتار یا تصمیم را اتخاذ کند. در نعبه ابزار مورد استفاده در ،MATLAB بایاس در نظر ،

  .]39[باشدا استفاده از آن اختیاری میگرفته شده ام

 توابع انتقال -2-9-2-1

کار رفتده سازی شبکه بهنامه برای بهینههای عصبی، که در این پایاندر شبکه سه تابع انتقال رایج

 :است عبارتند از

 

 

                                                 
1. Connection weight 

2.Transfer function 

3.bias 

مدل ریاضی نرون -3-2شکل   
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 تابع انتقال خطی 

کنند معمولاً برای تقریب خطی در فیلترهای خطی به هایی که از این تابع انتقال استفاده مینرون

 الف(. 4-2گرداند )شکل برمیروند. این تابع همان مقدار ورودی را به عنوان خرونی کار می

  لگاریتم زیگموئید تابع انتقال(logsig) 

شود. این تابع انتقدال مقدادیر ورودی را در های پس انتشار استفاده میاز این تابع انتقال در شبکه

 ب(. 4-2نماید )شکل تولید می 7و  1دریافت کرده و خرونی بین  +∞و  -∞محدوده 

  تانژانت هایپربولیک تابع انتقال(tansig) 

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

 ج(. 4-2نماید )شکل می

 

 الفب                                                                            ج

 های عصبیمورد استفاده در شبکهبرخی از توابع انتقال  -4-2شکل 
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 1های عصبیمعماری شبکه -2-9-3

در  Rw،....،1,2 w،1,1w,1، را بدا عناصدر wها، و بردار وزن Rp،...،2p ،1pرا با عناصر  pاگر بردار ورودی 

کندیم، را در هم ضرب ماتریسی می wو  pنظر بگیریم، برای اعمال مقادیر وزن در مقادیر ورودی دو بردار 

 به صورت زیر خواهد بود: nیعنی  Fرودی تابع انتقال بنابراین و

bpwpwpwn                                      8-2معادله  RR  ,122,111,1 ...                    

هدا، اضافه شده اسدت. بده ترکیدب وزن pدر  wمقدار بایاس است که به حاصلضرب ماتریسی  bدر نهایت  

گویند، شایان تونه اسدت کده عملیات ضرب و نمع انجام شده یک لایه از شبکه می، تابع انتقال و بایاس

شود. اگر از تابع انتقال خاصی استفاده شود، نمداد یک لایه محسوب نمی در بیشتر نوشتارها، بردار ورودی

نشدان لایده را تدک نرونای از یک نمایش خلاصه 9-2گیرد. شکل آن تابع در کادر مربوط به تابع قرار می

 دهد.می

 

 لایهتک نروننمایش یک  -9-2شکل 

تواندد از یدک یدا چندد لایده توانند در یک لایه با هم ترکیب شوند و یدک شدبکه مدیمی نروندو یا چند 

 اینچنینی تشکیل شود. 

شدوند و پدس از ضدرب در بدردار ها اعمدال مدینرونبه همه  pدر این شبکه اعضای بردار ورودی 

گردد. خرونی شبکه بالا یک بدردار بایاس به تابع انتقال اعمال شده و خرونی حاصل میها و نمع با وزن

                                                 
1.Network architecture 
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 n,mwخواهد بود. در این ماتریس  R×S( یک ماتریس wها )لایه بالا ماتریس وزنخواهد بود. در شبکه تک

 باشد.               می n نرونروی  mنماینده وزن مربوط به ورودی 

 

 نشان داده شده است. 6-2ورودی به شکل خلاصه در شکل  Rو  نرون Sلایه با یک شبکه تک

 

 نرون Sورودی و  Rلایه با نمایش یک شبکه تک -6-2شکل 

 هاها و لایهورودی -2-9-3-1

هدای های چندلایه مورد بحث قرار خواهند گرفت، لازم اسدت مداتریساز آنجا که در ادامه، شبکه

از هم قابل تشخیص باشند. بنابراین مبدأ  هاهای وزن بین لایهو ماتریسها نرونهای وزن مربوط به ورودی

( و 1هدای ورودی)وزن IWهای وزن باید معلوم باشند. این دو نوع ماتریس را به اختصار با و مقصد ماتریس

LW لایه با دهیم. بنابراین تصویر یک شبکه یک( نشان می2هاهای لایه)وزنS و  نرونR ت ورودی به صور

 (.0-2)شکل  آمد زیر در خواهد

                                                 
1. Input Weights 

2. Layer Weights 
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 نرون Sورودی و  Rلایه با نمایش یک شبکه تک -0-2شکل 

 1( بده مقصدد لایده دوم)عددد  1أ لایه های ورودی از مبدوزن ده ماتریسدهننشان1,1IW این شکل در

های لایه نماینده تعداد خرونی 1nو  اولهای لایه نروننماینده تعداد  1Sباشد. علاوه بر آن، ( میاول)عدد 

 باشد.می اول

 های چند لایهشبکه -2-9-3-2

 تواند به نوبه خود توانند در قالب یک لایه با یکدیگر ترکیب شوند. یک شبکه نیز میدو یا چند نرون می

ها، بردار بایاس و خرونی مخدتص از چند لایه تشکیل شود. هر لایه در شبکه دارای ماتریس وزن

هدا از های وزن و بردارهای بایداس و خروندیباشد. برای متمایز ساختن هر یک از این ماتریسمیبه خود 

 لایه را همراه با اطلاعات تفکیک شده یک شبکه سه 9-2شود. شکل عددی به صورت بالانویس استفاده می
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 نمایش شبکه چند لایه -9-2شکل 

ورودی   1Rدارای تعداد  ،0-2 شده در شکل دهد. شبکه نشان دادههای آن نشان میبر حسب لایه

باشد. همانطور می سومدر لایه  نرون  3sباشد و در نهایت می دومدر لایه  نرون  2sو  اولدر لایه  نرون 1sو 

هدای مختلدف خدود باشدد. در لایده ندرون از متفداوت یتواند دارای تعدادکه مشخص است یک شبکه می

های میانی به عنوان ورودی لایه بعددی مدورد اسدتفاده یک از لایههمانطور که مشخص است، خرونی هر 

)تعدداد  1Sلایده بدا تدوان یدک شدبکه تدکاز این شبکه را به تنهایی مدی دومگیرند. بنابراین لایه قرار می

باشدد. مدی  1S×2Sبدا انددازه  2wهای وزن در نظر گرفت که دارای ماتریس نرون 2S( و اولهای لایه نرون

توان بده باشد. همین پارامترها را میمی 2a)خرونی لایه اول( و خرونی آن  1aهمچنین ورودی لایه دوم 

ای کده های یک شبکه چندلایه وظایف متفاوتی دارندد. لایدهشکل مشابه برای لایه سوم تعریف نمود. لایه

هدا تحدت شود. بقیه لایدهخته میآخر( تحت عنوان لایه خرونی شنا کند )لایهخرونی شبکه را ایجاد می

 اند. های مخفی نامگذاری شدهلایه  عنوان
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 sigmoidبا لایه اول  بسیار قدرتمند هستند. به عنوان مثال یک شبکه دو لایه های چندلایهشبکه

این نوع شدبکه دو  محدود ناپیوستگی تخمین بزند. تواند هر تابع دلخواهی را با تعدادو لایه دوم خطی می

 کاربرد دارد. 1های پس انتشاره به شکل وسیع در شبکهلای

 ]93[ مورد استفاده 2هایداده ارساخت -2-9-3-3

بردار  گیرد. دو گونهورد بررسی قرار میسازی شبکه مها در شبیهدر این بخش تأثیر فرمت ورودی

 ورودی قابل بحث اند:

 افتدد، نده در تدوالی از اتفداق مدیها به شدبکه در یدک زمدان : که ارائه داده3بردارهای ورودی همزمان

 های مشخصزمان

 برخلاف بردارهای همزمان، در نوع ترتیبی ترتیدب بردارهدای ورودی مهدم 4بردارهای ورودی ترتیبی :

 است.

ها ها ورودیونود نداشته باشد. در اینگونه شبکه 0و تأخیر 6ای است که در آن پسخورد، شبکه9شبکه ایستا

 .بودمعمولاًًٌ همزمان خواهند 

هایی هستند که در آنها تأخیر و پسخورد ونود داشدته باشدد. بردارهدای ورودی بده شبکه 9های پویاشبکه

، MATLABافدزار توانند به صورت ترتیبی و هم به صورت همزمان ارائه شدوند. در ندرمشبکه پویا هم می

                                                 
1.Back Propagation 

2.Data structures 

3.Concurrently inputs 

4.Sequential inputs 

9.Static 

6. Feedback 

0.Delay 

9.Dynamic 
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در شبکه مدورد اسدتفاده  .گیرندی همزمان در بردار قرار میهاهای ترتیبی در یک آرایه سلولی و دادهداده

 .شوندها به صورت همزمان ارائه میبرای این تحقیق، داده

 آموزش شبکه عصبی -2-9-4

یابند تا اعمال یک ورودی خاص منجر شوند یا آموزش میهای عصبی تنظیم میمعمولاً شبکه

شود شبکه دیده می 8-2به دریافت خرونی خاص موردنظر یا همان هدف شود. همانطور که در شکل 

شود تا اینکه خرونی شبکه و هدف بر هم بر مبنای تطابق و همسنجی بین ورودی و هدف سازگار می

شدوند تدا در ایدن کار گرفته میهای ورودی و خرونی بهمنطبق گردند. عموماً تعداد زیادی از این زوج

گیری تحدت نظدارت شود، شبکه آموزش داده شدود. در یدادنامیده می 1روند که یادگیری تحت نظارت

آیدد و شدبکه را ها )مجموعه آموزشدی( بده دسدت مدیای از مثالقاعده یادگیری با استفاده از مجموعه

 های زیر را در نظر بگیرید: دهد. زوج دادهآموزش می

}Q,tQ},… {p2, t2}, {p1, t1{p 

ه ورودی بده شدبکه باشد. زمانی کدهدف مورد نظر متناظر با هر ورودی می Qtیک ورودی شبکه و  Qpکه 

هدا ها و بایاسشود. سپس قواعد یادگیری برای تنظیم وزنشود، خرونی آن با هدف مقایسه میاعمال می

هدا و ورودی 2شود تا خرونی شبکه را به هدف نزدیک نماید. اما در یادگیری نظارت نشددهبه کار برده می

ها واقع هیچ هدفی ونود ندارد. این نوع الگوریتمشوند و در ها تنها در مقابل ورودی شبکه اصلاح میبایاس

  گیرند.ها مورد استفاده قرار میبندی سری دادهغالباً برای دسته

 

 

 

                                                 
1.Supervised Training 

2.Unsupervised training  
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هاتنظیم وزن  

 خرونی

 

 

 

 

 

 عملکرد شبکه عصبی مورد بحثشمای کلی  -8-2شکل 

هدا توان شبکهشود اما میهای عصبی از قواعد یادگیری نظارت شده استفاده میعموماً برای آموزش شبکه

 .]39[را با روش آموزش غیر نظارتی آموزش داد

 های آموزشروش -2-9-4-1

 .گیرددر این بخش دو شیوه متفاوت آموزش شبکه مورد بحث قرار می

 به شدبکه بده ها بعد از اعمال هر ورودی ها و بایاسدر این شیوه آموزش وزن: 1به گام آموزش گام

به طور باشد اما اده در هر دو شبکه ایستا و پویا قابل استفتواند میشوند. این شیوه آموزش روز می

آموزش گدام بده گدام  MATLABگیرد. در نعبه ابزار های پویا مورد استفاده میدر شبکه معمول

 ممکن است. adaptع فقط با تاب

 بده ها به شبکه یکبار ها بعد از اعمال تمامی ورودیها و بایاس: در این شیوه وزن2ایآموزش دسته

باشد. آموزش شوند. این روش آموزش نیز در هر دو گونه شبکه پویا و ایستا قابل انجام میروز می

 باشد.بهتر می trainممکن است، اما تابع  adaptو  trainای با هر دو تابع دسته

                                                 
1.Incremental training 

2.Batch training 

ن دار بیای با اتصالات وزنشبکه

ها(دهنده)نرونعناصر تشکیل  

همقایس  

فهد  

 ورودی 
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های پویا به کار گرفتده شدده و تدابع مدورد اسدتفاده بدرای ای در شبکهدر این تحقیق شیوه آموزش دسته

 .]39[باشد می trainbrآموزش 

 های پس انتشارشبکه -2-9-9

 نرونی یدا بده عبدارتی بدا لایده های عصبی با بیش از یک لایهانتشار روشی است که در شبکهپس

شود. برای هر الگوی ورودی خاص، خرونی واقعدی بدا خروندی مدورد انتظدار )هددف( پنهان استفاده می

ین بار برای به دست آوردن اولهایی که اتصالشود. سپس اختلاف بین این دو خرونی به همه مقایسه می

مانندی مناسدبی شود. اگر خرونی شبکه با هدف ه)باز پخش( می خرونی استفاده شده بودند، بازپراکنده

بدین  اتصدالشود. اگر چنین نباشدد، اند تقویت میواحدهایی که در خرونی موثر بوده اتصالداشته باشد، 

شدوند، یابد. بار دیگر که آن واحددهای خداص برانگیختده مدیاز نظر قوت کاهش می ،واحدهای مورد نظر

د داشدت. ایدن روش یدادگیری تأثیر کمتری روی واحدهای پنهان و خروندی خواهند دفعه قبلنسبت به 

هدای دهد، بده خصدوص اینکده چگونده بچدههای یادگیری انسانی را نشان میتقویت شده برخی از ویژگی

 .]36[دهندهای دستور زبان را بیش از حد تعمیم میهنگام زبان گشودن قاعده کوچک به

هایی چندلایه بدا قاعدده هشود، شبکنیز یاد می BPها که از آنها، به اختصار تحت عنوان این شبکه

و یدک لایده خروندی  زیگموئیدددارای بایاس، یک لایه  BPباشند. یک شبکه می 1هوف -یادگیری ویدرو 

استاندارد، یک الگوریتم بدا  BPرا داراست.  دتوانایی تخمین زدن هر تابعی با نقاط ناپیوستگی محدو ،خطی

کنند. در واقع لغت حرکت می 2لاف تابع کاراییهای شبکه در نهت خباشد که در آن وزنشیب نزولی می

هدای غیدر خطدی چندلایده اشداره دارد. در محاسدبه شدیب در شدبکه BPپس انتشار نیز به رفتار شدبکه 

                                                 
1.Widrow Hoff 

2.Performance Function  
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. باشدندونود دارند که بر مبنای این الگوریتم استاندارد مدی 1های نیوتنمانند روشهای مختلفی الگوریتم

دهدد. هدای مختلدف را ارائده مدیتعدادی از این الگوریتم MATLABنعبه ابزار شبکه عصبی در نرم افزار 

 ای چهار مرحله ونود دارد:کارگیری چنین شبکهعموماً برای به

 های آموزشیداده فراهم کردن .1

 ایجاد شبکه بهینه .2

 آموزش شبکه .3

 های ندید سازی شبکه با دادهشبیه .4

 2خورهای پیششبکه -2-9-9-1-1

باشدند و از یدک لایده می زیگموئیدهای نرونخور اغلب یک یا چند لایه مخفی از های پیشبکهش

ها با یک تابع انتقال غیرخطی بده شدبکه اندازه نرونهای چندلایه از کنند. شبکهپایانی خطی استفاده می

باشدد. لایده  هدا داشدتههدا و خروندیدهد که توانایی یادگیری رابطه خطی و غیرخطی را بدین ورودیمی

در شدکل  داشته باشد. -1+ و1دهد که خرونی خارج از محدوده خرونی خطی به شبکه این امکان را می

تواندد بدرای این شبکه می .(17-2شکل نشان داده شده است ) tansig/purelinدو لایه ، یک شبکه 2-17

 ناپیوستگی استفاده شود.  قریب زدن هر تابع با تعداد محدودت

 

                                                 
1.Newton methods 

2.Feed forward 
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  شبکه دو لایه  -17-2شکلtansig/purelin 

 ایجداد شدیش شدبکه  ،خدورین مرحله در طراحی یدک شدبکه پدیشاولخور: ایجاد یک شبکه پیش

این تابع چهار ورودی دارد و شدبکه  کند.خور ایجاد مییک شبکه پیشنیز  newffتابع  و باشدمی

وان ندبده ع ×2Rورودی یدک مداتریسین پدارامتر اولگرداند. تهیه شده را به عنوان خرونی برمی

که شامل  استیک آرایه سلولی  سومباشد. پارامتر ورودی می Rهر ورودی از  maxو  minمقادیر 

 باشد.توابع انتقال مورد استفاده در هر لایه است و پارامتر آخر نام تابع آموزشی مورد استفاده می

 ها ها و بایاسخور، مقادیر ابتدایی وزنشها: قبل از آموزش یک شبکه پیمقداردهی آغازین به وزن

دهدد ولدی ممکدن اسدت بدا ها مقدار میبه صورت خودکار به وزن newffباید تعیین گردند. تابع 

 آن را به صورت غیر خودکار نیز انجام داد. initدستور 

  شبیه سازی: تابعsim ان وعن کند. این تابع شبکه و بردار ورودی را بهسازی مییک شبکه را شبیه

 گرداند.ورودی دریافت کرده و خرونی شبکه را بر می

 رسدد. شدبکه ها نوبت بده آمدوزش شدبکه مدیها و بایاس: پس از مقداردهی به وزنآموزش شبکه

فرایندد  تواند برای تقریب توابع، تشخیص الگو، یا طبقه بندی الگوها مورد استفاده قدرار گیدرد.می

( و Pرفتار مورد انتظار شبکه نیاز دارد کده شدامل ورودی شدبکه )ها از آموزش به یک سری مثال

شوند تا تابع کارایی شبکه، ها تنظیم میها و بایاسدر طول فرایند آموزش وزن .باشد( میTهدف )
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ات مربعدخدور، میدانگین مجمدوع هدای پدیشفدرا بدرای شدبکهحداقل شود. تابع کارایی پدیش

باشد.می (mse)1خطاها
 

 

    mse = 1
N⁄ ∑ (ei)

2 = 1
N⁄ ∑ (t − ai)

2N
i=1

N
i=1 71-2معادله  ) (                                                                        

مقدار محاسبه شده توسط شبکه   iaام و  iمقدار خرونی مورد انتظار برای نمونه ورودی  tدر معادله فوق، 

 .]30[برای آن است

 های مورد استفادهالگوریتم -2-9-9-2

خور خواهیم داشت. تمامی ایدن های پیشهای مختلف در شبکهدر این قسمت نگاهی به الگوریتم

کنند. این شیب با استفاده از تکنیدک ها استفاده میها و بایاستوابع از شیب تابع کارایی برای تنظیم وزن

ای در حسداب یدرهمحاسبه پدس انتشدار از قدانون زنج شود.پس انتشار که قبلاً به آن اشاره شد تعیین می

 شود.یدیفرانسیل مشتق م

 الگوریتم پس انتشار -2-9-9-2-1

هدای شدبکه را در مسدیری کده در آن تدابع ها و بایاسانتشار، وزنترین انرای الگوریتم پسساده

ایدن الگدوریتم نمایدد. یدک تکدرار از روز مدییابد، بهترین سرعت با گرادیان منفی کاهش میشکارایی با بی

 تواند به این صورت نوشته شود:می

kkkk(                                                                          11-2)معادله  gxx 1           

سدرعت  αkو  1فعلدی شدیب gkامدین تکدرار اسدت،  kهدای فعلدی در ها و بایداسیک بردار از وزن xkکه 

 .]03[است 2یادگیری

                                                 
1. Least Mean Square Error 
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ای کده است، روش گام به گدام و روش دسدته سازی شدهاین الگوریتم پیاده انرای دو روش مختلف برای

 .قبلاً به آنها اشاره شد

 3مارکوارت -لونبرگ الگوریتم -2-9-9-2-2

به منظور رسیدن به سرعت آموزش در حد ثانیه بدون نیاز به محاسبه  مارکوارت-الگوریتم لونبرگ

 طراحی شد. 4ماتریس هسیان

(، اسدت سدومخدور مرهدای پدیشکه در شدبکهات را دارد )مربعوقتی تابع کارآیی شکل مجموع  

  (:22-2)معادله به روش زیر قابل محاسبه است ماتریس هسیان

                     JTH=J                                                                                             (21-2معادله )

 شود:  میمحاسبه  23-2با معادله  نیزخطا و گرادیان 

   eTg=J                                                                                     (         31-2)معادله      

بدا در نظدر گدرفتن وزن هدا و  را یده خطاهدای شدبکه اولاست که مشتقات  9ماتریس ژاکوبین Jکه در آن 

برداری از خطاهای شبکه است. ماتریس ژاکوبین از طریق تکنیک پس انتشار  نیز e .ها در برمی گیردبایاس

 است.محاسبه قابل استاندارد که نسبت به محاسبه ماتریس هسیان خیلی کم تر پیچیده است، 

 ماتریس هسیان استفاده می کند: از تقریب زیر برای محاسبه مارکوارت-الگوریتم لونبرگ

                                                                                   (             14-2)معادله    

                                                                                                                                                     
1. Current Gradient   

2. Learning rate 

3.Levenberg -Marquardt  

4.Hessian Matrix 

9.Jacobian  Matrix 
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بدرای تقریدب مداتریس هسدیان روش نیدوتن  تابع تبدیل به یک، این باشدصفر  μ مقدار عددیزمانی که 

 .شدودمیتابع تبدیل به روش شیب توأم با گام کوچک این  ،بزرگ باشد μمقدار عددی . زمانی که شودمی

)کداهش در تدابع گدام موفدق بعد از هدر  μبنابراین  تر است.روش نیوتن نسبت به روش شیب توأم، دقیق

تابع کارآیی را افزایش دهد، افزایش داده می شدود. در آزمایشی  گامو تنها وقتی که  کاهش یافته کارآیی(

. پارامترهدای آموزشدی بدرای دیابدمدیاین روش، تابع کارآیی همیشه در هر تکدراری از الگدوریتم کداهش 

 عبارتند از: (trainlm) مارکوارت -لونبرگالگوریتم 

  دوره ها(epochs)  

 نمایش(show)   

 هدف(goal)   

  زمان(time)  

 مم مینی -گرادیان(min-grad)  

 ماکزیمم -رد شدن(max-fail)  

 mu 

 کاهشmu - (mu-dec) 

 افزایش-(mu-inc) mu  

 ماکزیمم- mu(mu-max ) 

 حافظه -کاهش(mem-reduc)  

و  mu-decدر  یابدکه تابع کارآیی کاهش  در هر گاماین مقدار است.  μمقدار آغازین  mu پارامتر

تر شود، الگدوریتم بزرگ mu-maxاز  muشود. اگر ضرب می mu-inc هر زمان که افزایش یابد در

ایدن  .کنددمقدار حافظه مورد استفاده الگوریتم را کنترل می mem-reducشود. پارامترمی توقفم
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باشد و بدرای یدک شدبکه می MATLABهای پیاده سازی شده در روش یکی از سریعترین روش

 .]30[باشد)با چند صد پارامتر موثر( دارای کارایی بسیار بالا می متوسط

 بهبود تعمیم -2-9-9-3

 تمایل دارند کده در صدورت ارائدهاند، داده شدهتشاری که به نحو مطلوب آموزش انهای پسشبکه

 .نامیدده مدی شدود 1این خاصیت تعمدیم .اند، پاسخ های منطقی بدهندکه هرگز آنها را ندیده هاییورودی

یعنی خطدای مربدوط ، است 2یکی از مشکلاتی که در طی آموزش شبکه عصبی رخ می دهد برازش اضافی

سانده می شود، اما زمانی که داده های ندید به شبکه ارائه به سری آموزشی به یک مقدار خیلی کوچک ر

های عصبی در دو راه حل برای افزایش عمومیت شبکه  در نعبه ابزار شبکه شودمی شوند، خطا بزرگ می

  .]03 [4زود هنگام)در ابتدا( توقف و 3 تنظیم شده است: نظر گرفته

 در ابتدا  فتوق -2-9-9-3-1

ین زیدر مجموعده اولدهای در دسترس به سه زیر مجموعه تقسیم می شدوند. در این تکنیک داده

شدود. های شبکه استفاده میها و بایاسکه برای محاسبه گرادیان و به روز کردن وزن سری آموزشی است،

در طدی فرآیندد آمدوزش ارزیدابی  خطای مربوط به سری. است یا ارزیابی ین زیر مجموعه سری اعتباردوم

یابد، همدان گونده کده یه آموزش کاهش میاولبه طور طبیعی در طول فاز  ارزیابی. خطای شودنظارت می

ها بکند، خطای سری اضافی داده شزمانی که شبکه شروع به براز یابد. اماخطای سری آموزشی کاهش می

ها افدزایش برای یک تعداد معین از دوره سری ارزیابی کند. زمانی که خطایشروع به بالا رفتن می ارزیابی

                                                 
1.Generalization 

2.Overfitting 

3.Regularization 

4.Early Stopping 
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زیدر شدوند. مدی انطبداق دادهها در میندیمم خطدای اعتبدار ها و بایاسو وزن شده توقفیابد، آموزش ممی

بدرای مقایسده  که در طول فرایند آموزش کاربرد نددارد و از آن یا آزمایش استسری تست  سوممجموعه 

های آموزش، اعتبار و تسدت سری ها بهشود. توابع مختلفی برای تقسیم دادههای متفاوت استفاده میمدل

موندود  MATLABدر نرم افزار هایی که شاخصها از طریق در این پروژه تمام مجموعه داده .ونود دارند

 شد.به سه سری آموزش، اعتبار و تست تقسیم  است،

 متنظی -2-9-9-3-2

 (mse) اولشود که با اصدلاح تدابع کدارآیی متددتعمیم، تنظیم نامیده می بهبودروش دیگر برای 

 .2و تنظیم خودکار 1برای تنظیم دو روش ونود دارد: اصلاح توابع کاراییگیرد. انجام می

 تنظیم خودکار -2-9-9-3-3

باشد. یک راه دستیابی به این فرایند تعیین پارامترهای کارایی به صورت خودکار بسیار مطلوب می

مقدادیر تصدادفی بدا یدک های شدبکه ها و بایاسباشد. در این چهارچوب وزنمی 3چهارچوب کاری بائزین

و  هدا مدرتبط هسدتندشوند. پارامترهای تنظیم با یک واریانس نامعلوم از این توزیدعتوزیع خاص فرا می

 trainbrهدای آمداری تخمدین زد. تنظدیم بدائزین درتدابع آموزشدی توان آنها را با اسدتفاده از تکنیدکمی

 .]30[سازی شده استپیاده

trainbr هدا و بایداس را بدر اسداس بهبدود الگدوریتمکه اسدت کده وزنموزش برای شدبیک تابع آ   

ها را به حدداقل از مربع خطاها و نیز وزن ی خطیکند. این تابع ترکیبمارکوارت به روز رسانی می-لونبرگ

                                                 
1. Performance Function Modification 

2.Automated Regularization 

3.Bayezian Regularization 
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رسانده و سپس ترکیب صحیحی از آنها را برای ایجاد یک شبکه با قابلیت تعمیم پدذیری خدوب مشدخص 

های موثر در شبکه ها و بایاسگیری  از تعداد وزنیک ویژگی این الگوریتم این است که یک اندازه کند.می

توان تشخیص داد که چند پدارامتر شدبکه در آمدوزش آموزش میدهد. به این ترتیب که در پایان ارائه می

به این ترتیب مزیت ماند، ی میثابت باق رهای ورودی شبکه، این عدد تقریباًبا افزایش پارامت  موثر بوده اند.

 باشد.بالای آن میبسیار پذیری قدرت تعمیم trainlmاین الگوریتم نسبت به 

آورد. ایدن مدارکوارت تغییراتدی در آن بده وندود مدی-افزودن تنظیم بایزین به الگوریتم لدونبرگ

 شود:الگوریتم به صورت زیر محاسبه می

 محاسبه ژاکوبین .1

                                                محاسبه گرادیان خطا .2

 محاسبه هسیان با استفاده از حاصلضرب ضربدری ژاکوبین .3

 محاسبه تابع ارزش به صورت زیر: .4

C =β* Ed +α* Ew  

 باشد.ها مینمع مربعات وزن wEنمع مربعات خطا و  dEدر معادله بالا 

 باشد.ها میبردار به روزرسانی وزن σ  .σبرای پیدا کردن  σ =g (H+µI)حل معادله  .9

   σ با استفاده از  wهای شبکه به روز رسانی وزن .6

  های به روز رسانده شدهبا استفاده از وزنمحاسبه مجدد تابع ارزش  .0

 اگر مقدار ارزش کاهش نیافته بود : .9

 شود، مقدار های ندید صرف نظر میاز وزنµ  9شود و به مرحله میکاهش داده 

 گردیم.برمی

 .شودکاهش داده می µدر غیر این صورت  .8

(91-2معادله )  
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 شوند:روزرسانی میه کی و پولند بهای مکزین با استفاده از فرمولئپارامترهای دیگر با .17

 µ= w- (α*tr(H -1))                                                                                 

 β= (N  -µ)/2.0*Ed 

 α=(w/2.0)*Ew+tr (H- 1) [به روز رسانی با فرمول اصلاح شده پولند]  

 α=µ/(2.0*Ew) [به روز رسانی با فرمول اصلی مک کین]  

هدای سدری تعدداد ورودی Nهدا(، هدا و بایداسپارامترهای شبکه )تعداد وزن عدادت  Wبالادر فرمول های 

 اثر ماتریس معکوس هسیان است.  tr(H-1( و مارکوارت-فاکتور تعدیل لونبرگ µ، آموزش

 

 

 

 

(16-2معادله )  

(10-2معادله )  

(19-2معادله )  

(18-2معادله )  
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 سومفصل  3

 

 

 

 

 

ها با استفاده از روش حلال حلالیتپارامتر   QSPR سازیمدل

و شبکه عصبی  (MLR) چندگانهرگرسیون خطی 

 (ANN)مصنوعی
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 هاسری داده -3-1

هدای عداملی که دارای گدروه (مرپلی لحلا) ترکیب 07 حلالیتپارامتر  ،تحقیققسمت از در این 

ایدن  حلالیدتنام و ساختار و پارامتر . ]3[استفاده قرار گرفت ها موردداده گوناگونی هستند به عنوان سری

 است. آمده 1-3ترکیبات در ندول 

 سازیمدلهای به کار رفته در سری داده  -1-3ندول 

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

8/8 

 

Acetone 

 
1 

9/9 

 

Amyl acetate 2 

3/17 

 

Aniline 3 

2/8 

 

Benzene 4 

3/9 

 

Butyl acetate 9 

1/9 

 

Butyl butyrate 6 

6/9 

 

Carbon 

tetrachloride 
0 

17  Carbon disulfide 9 
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 1-3ادامه ندول         

پارامتر 

 حلالیت

 حلالساختار 
 حلال

شماره 

 ترکیب

9/8 

 

Chlorobenzene 8 

3/8 

 

Chloroform 17 

2/17 

 

m-cresol 11 

3/0 

 

 

Diamyl ether 12 

1/8 

 
 

Diamyl 

phthalate 
13 

4/8 

 

 

Dibenzyl ether 14 

3/8 

 
 

Dibutyl 

phthalate 
19 

7/17 

 

1,2-

Dichlorobenzene 
16 

1/12 
 

 

Diethylene 

glycol 
10 
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 1-3ادامه ندول          

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

9/8 

 

 

 

Dyethylene glycol 

monobutyl ether 
19 

9/9 

 

Diethyl ketone 18 

17 

 

Diethyl phthalate 27 

8/9 

 

 
 

Di-n-hexyl 

phthalate 
21 

9/17 

 

N,N-

Dimethylacetamide 
22 

9/9  Dimethyl ether 23 

1/12 

 

N,N-Dimethyl 

formamide 
24 

0/17 

 

Dimethyl phthalate 29 

7/12 

 

Dimethyl sulfoxide 26 
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  1-3ادامه ندول     

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

8/0 

 

Dioctyl 

phthalate 
20 

17 

 

1,4-Dioxane 29 

17 

 

 

Di(propylene 

glycol) 
28 

3/8 

   

 

Dipropylene 

glycol 

monoethyl ether 

37 

0/8 

 

Dipropyl 

phthalate 
31 

2/9 

 

Ethyl amyl 

ketone 
32 

9/9 

 

Ethyl butyrate 33 

0/14 

 

Ethylene 

carbonate 
34 

9/8 
 

Ethylene 

dichloride 
39 
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 1-3ادامه ندول      

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

17 

 

Ethylene  glycol 

 diacetate 
36 

3/9 
 

Ethylene  glycol 

 diethyl ether 
30 

9/8 

 

Ethylene  glycol 

 monobutyl 

ether 

39 

9/17 

 

Ethylene  glycol 

 monoethyl 

ether 

38 

9/12 

 

Furfuryl alcohol 

 
47 

9/16 

 

Glycerol 

anhydrous 

 

41 

3/0 

 
Hexane 

 
42 

9/14 
 

Methanol 

 
43 

9/9 

 

Methyl amyl 

ketone 

 

44 

0/8 

 

Methylen 

chloride 
49 

3/8 

 

Methyl ethyl 

ketone 
46 

4/9 

 

Methyl isobutyl 

ketone 
40 

9/9 

 

Propyl acetate 49 
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 1-3ادامه ندول         

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

3/13 

 

1,2-Propylene 

carbonate 
48 

6/12 

 

Propylene 

glycol 
97 

1/17 

 

Propylene 

glycol methyl 

ether 

91 

0/17 

 

Pyridine 92 

3/8 

 

Tetrachloro 

ethylene 
93 

8/9 

 

Toluene 94 

3/17 
 

Acetaldehyde 99 

4/23 
 Water 96 

9/11 
 Allyl alcohol 90 

4/11 
 Butyl alcohol 99 

9/9 

 

N-butyl acrylate 98 

6/11 

 

1,3-Butane diole 67 
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 1-3ادامه ندول     

پارامتر 

 حلالیت
 حلال حلالساختار 

شماره 

 ترکیب

6/17 

 

Tert-butyl 

alcohol 
61 

7/11 

 

Ethyl 

cyanoacetate 
62 

9/8 
 

Ethylene 

dichloride 
63 

1/8 

 

Isophorone 64 

8 

 

Mesityl oxide 69 

0/9 
 n-butyl amine 66 

8 
 Butyraldehyde 60 

9 
 

Diethylamine 69 

8/8 

 

diethylmaleate 68 

6/14 
 

Ethylene glycol 07 
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 هاکنندهسازی ساختار هندسی و به دست آوردن توصیفرسم و بهینه -3-2

ساختار رسم و  HyperChemها به وسیله نرم افزار ابتدا ساختار مولکول ،در این مرحله از مطالعه

سازی تا زمانی ادامه بهینه بهینه شد. AM1 های هیدروژن و با استفاده از روشهندسی آنها با احتساب اتم

به عنوان بهینه شده سپس ساختارهای  کیلو کالری بر مول برسد. 771/7به انرژی یافت که گرادیان 

 1491 وافزار صورت گرفت ها توسط این نرمکنندهوارد شدند. محاسبه توصیف Dragon افزاربه نرم ورودی

 کننده از هیجده گروه مختلف برای هر ترکیب به دست آمد.توصیف

دن مددل نهدایی بده روش ها و به دسدت آورکنندهانتخاب بهترین توصیف -3-3

  (MLR) چندگانه رگرسیون خطی

بده  حلالیدتو پدارامتر  ،مسدتقل متغیدربه عنوان  دست آمده از مرحله قبل،ی به هاکنندهتوصیف

هدای مهدم و کننددهانتخداب توصدیف بده منظدورسدپس شدند.  SPSS وابسته وارد نرم افزار متغیرعنوان 

برای نیل  .های کاهش متغیر به کار گرفته شدسازی، روشنلوگیری از طولانی شدن فرایند برازش و مدل

مقادیر  %17مقادیر یکسان و یا تنها دارای  %87ها که دارای بیش از هکنندتعدادی از توصیف، به این هدف

که علاوه بدر همبسدتگی زیداد بدا پدارامتر یی هاکنندهاز میان توصیفغیر صفر بودند حذف شدند. سپس، 

همبسدتگی  ( داشدتند، پدارامتری کده8/7ی همبستگی قابل تونه )بیش از وابسته با پارامتر مستقل دیگر

ای در بدرای ایدن کدار برنامده بیشتری با پارامتر وابسته مورد نظر داشت نگه داشته و دیگری حدذف شدد.

ای تعددادی از مرحلدهانتخداب متغیدر با استفاده از روش در نهایت نوشته و انرا شد.  MATLABافزار نرم

 ،( داشدتندحلالیدتمورد نظر )پارامتر با پارامتر وابسته  را ها که بیشترین همبستگیکنندهبهترین توصیف

 14داده در سری آمدوزش و  42و به سه گروه تقسیم شدند.  67: 27: 27داده ها با نسبت . ندانتخاب شد

کارگیری ها و بهکنندهسپس بر اساس این توصیفهای ارزیابی و تست قرار گرفت. داده در هرکدام از سری
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. چهار مددل نهدایی صورت گرفتبرای سری آموزش  سازیمدل ، (MLR)روش رگرسیون خطی چندگانه 

آورده  2-3های وارد شده در مدل و همچنین پارامترهای آماری مربدوط در نددول کنندههمراه با توصیف

 شده است.

 MLR های چند مدل نهایی به دست آمده از روشمقایسه آماره -2-3ندول

F SE R مدل شماره هاتوصیف کننده 

479/87 88810/7 830/7 
Ms, Mor29m, 

E1v 
1 

369/88 94284/7 896/7 
Ms, Mor29m, 

ATS1e, E1v 
2 

632/179 03778/7 869/7 

Ms, Mor29m, 

ATS1e, 

E1v,X1Av 

3 

760/99 04723/7 869/7 

Ms, Mor29m, 

ATS1e, 

E1v,X1Av, 

HATS1u 

4 

بیندی شدده و مقددار پدیش حلالیدتضریب همبستگی خطی بین پدارامتر  Rدر ندول بالا آماره 

مورد  دومبه آزمون فیشر است که در فصل مربوط  Fخطای استاندارد رگرسیون و آماره SE تجربی، آماره 

 محاسبه شدند. SPSSافزار این پارامترها به کمک نرم .بحث قرار گرفت

بزرگتدر و خطدای  R و F هدایبه خاطر داشتن آماره سومهای به دست آمده، مدل با بررسی مدل

 متوسدطها و اثدر کنندهضریب رگرسیون، گروه و نام کامل توصیف 3-3استاندارد کمتر انتخاب شد. ندول

بده دسدت  1-3مستقل با استفاده از فرمدول  متغیریک  متوسطدهد. اثر نشان می آنها در مدل منتخب را

 آید:می

MeanEffect =  
 βx×∑ xn

∑ SP
(1-3معادله )    
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مورد نظر  xمستقل  متغیرمقدار  MLR، xnدر مدل  x مستقل متغیرضریب  xβ در معادله یاد شده،که 

 باشد.می تجربی حلالیتپارامتر نیز  SPام و  nبرای ترکیب 

 منتخب MLRدر مدل  وارد شدههای کنندهتوصیف -3-3ندول

 متوسطاثر  گروه نام کامل
ضریب 

 رگرسیون
 شماره علامت

Mean 

electerotopoligical state 

Constitutional 

descriptors 
3882/7 439/1 Ms 1 

3D-MoRSE –signal 

29/wheighted by atomic 

masses 

3D-MoRSE 

descriptors 
7404/7- 222/8 Mor29m 2 

Broto-moreau 

autocorrelation of a 

topological structure-

lag 1/weighted by 

atomic Sanderson 

electronegativities 

2D 

autocorrelations 

descriptors 

8249/1 082/19 ATS1e 3 

1st component 

accessibility directional 

WHIM index 

WHIM 

descriptors 
3064/7- 4939/9- E1v 4 

Average valence 

connectivity index- chi 

1 

topological 

descriptors 
1998/7 0266/3 X1Av 9 

 

دهدد. همدانطور های وارد شده در مدل منتخب را نشان میهمبستگی توصیف کنندهماتریس  4-3ندول 

 .باشدمی( 8/7)کمتر از  شود مقدار همبستگی بین پارامترها قابل قبولکه ملاحظه می

 های به کار رفته در مدل نهاییکنندهماتریس همبستگی توصیف -4-3ندول
 

توصیف 

 کننده
Mor29m ATS1e E1v Ms X1Av 

Mor29m 1     

ATS1e 499/7- 1    

E1v 171/7- 224/7 1   

Ms 747/7- 070/7 771/7- 1  

X1Av 344/7- 273/7- 249/7 424/7- 1 
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 (:2-3به این ترتیب معادله خطی نهایی به صورت زیر به دست آمد )معادله

𝑦 = −10.735 + 1.438 Ms + 9.291 Mor29m + 18.792 ATS1e − 8.4535 E1v + 3.7266 X1Av 

 .آورده شده است 9-3ندول در نیز نهایی  MLR های وارد شده در مدلکنندهمقادیر عددی توصیف

 نهایی MLR های وارد شده در مدلمقادیر عددی توصیف کننده -9-3ندول

Mor29m ATS1e E1v Ms X1Av 
شماره 

 ترکیب

7047/7- 888/7 397/7 107/3 471/7 1 

794/7- 778/1 497/7 467/2 426/7 2 

793/7 776/1 299/7 247/2 314/7 3 

768/7 802/1 201/7 777/2 333/7 4 

763/7- 710/1 493/7 997/2 419/7 9 

171/7- 774/1 913/7 307/2 441/7 6 

937/7 269/1 397/7 947/2 960/7 0 

772/7 700/1 074/7 297/3 612/7 9 

739/7 888/7 410/7 297/2 394/7 8 

440/7 199/1 992/7 427/3 699/7 17 

786/7 712/1 371/7 427/2 319/7 11 

798/7- 892/7 929/7 007/1 488/7 12 

733/7 711/1 414/7 397/2 30/7 13 

146/7 866/7 912/7 887/1 318/7 14 

791/7 719/1 302/7 437/2 390/7 19 

707/7- 726/1 496/7 447/2 30/7 16 

790/7 790/1 418/7 707/3 369/7 10 

719/7 734/1 973/7 327/2 419/7 19 

790/7- 899/7 422/7 617/2 469/7 18 

121/7- 74/1 337/7 607/2 321/7 27 

124/7- 776/1 427/7 297/2 391/7 21 

743/7 723/1 399/7 097/2 364/7 22 

798/7 741/1 921/7 97/2 479/7 23 

797/7 738/1 477/7 777/3 340/7 24 

747/7 798/1 470/7 937/2 293/7 29 

                      

2-3معادله   
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  9-3ادامه ندول                      

Mor29m ATS1e E1v Ms X1Av 
شماره 

 ترکیب

273/7- 729/1 367/7 767/3 893/7 26 

796/7- 889/7 441/7 107/2 389/7 20 

724/7- 762/1 463/7 107/2 398/7 29 

717/7- 793/1 493/7 027/2 471/7 28 

778/7 743/1 401/7 47/2 388/7 37 

128/7- 720/1 460/7 947/2 341/7 31 

797/7- 806/7 426/7 297/2 469/7 32 

112/7- 710/1 416/7 997/2 424/7 33 

182/7 143/1 363/7 117/3 292/7 34 

191/7- 744/1 041/7 917/2 071/7 39 

721/7- 709/1 992/7 137/3 322/7 36 

731/7 726/1 914/7 137/2 439/7 30 

770/7- 729/1 407/7 397/2 443/7 39 

732/7 797/1 491/7 607/2 427/7 38 

198/7 704/1 309/7 607/2 289/7 47 

729/7 114/1 333/7 027/3 341/7 41 

749/7 898/7 463/7 607/1 993/7 42 

747/7 794/1 393/7 777/4 440/7 43 

742/7- 809/7 464/7 337/2 466/7 44 

166/7- 179/1 086/7 247/3 972/7 49 

787/7- 887/7 431/7 937/2 441/7 46 

797/7- 891/7 476/7 97/2 430/7 40 

722/7- 720/1 918/7 047/2 471/7 49 

123/7 171/1 472/7 837/2 373/7 48 

718/7 707/1 340/7 307/2 387/7 97 

736/7 797/1 442/7 027/2 399/7 91 

761/7 774/1 299/7 107/2 379/7 92 

326/7- 212/1 089/7 377/3 974/7 93 

762/7 807/7 336/7 897/1 344/7 94 

 9-3ادامه ندول                       
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Mor29m ATS1e E1v Ms X1Av 
شماره 

 ترکیب

734/7- 719/1 990/7 607/3 470/7 99 

779/7 296/1 439/7 777/17 777/7 96 

710/7 734/1 330/7 137/3 309/7 90 

733/7- 776/1 392/7 977/2 976/7 99 

709/7- 778/1 48/7 467/2 433/7 98 

724/7- 749/1 398/7 767/3 412/7 67 

746/7- 776/1 379/7 697/2 431/7 61 

718/7 794/1 948/7 217/3 334/7 62 

776/7- 744/1 041/7 917/2 071/7 63 

729/7- 891/7 333/7 267/2 307/7 64 

702/7- 896/7 416/7 627/2 397/7 69 

719/7- 887/7 416/7 177/2 928/7 66 

761/7- 887/7 493/7 977/2 463/7 60 

79/7- 881/7 490/7 877/1 937/7 69 

721/7- 790/1 439/7 847/2 339/7  68 

733/7- 179/1 377/7 097/3 300/7 07 

بینی توان مقادیر پیشمی ،معادله فوقهر سری در  های مربوط بهکنندهعددی توصیفبا قرار دادن مقادیر 

، مقدادیر تجربدی، مقادیر محاسبه شدده 9-3و  0-3، 6-3 نداولشده را با مقادیر تجربی مقایسه کرد. در 

 اندد.شدده به ترتیب برای سری آموزش، ارزیدابی و تسدت آوردهو درصد خطای نسبی  دار خطای مطلقمق

 .انددبه دست آمدده 4-3و  3-3مقدار خطای مطلق و درصد خطای نسبی به ترتیب با استفاده از معادلات 

 پدارامتر مقددار تجربدی txمقدار محاسبه شده برای پارامتر مورد نظر،  ix، خطای مطلق Eدر معادلات زیر 

   باشد.درصد خطای نسبی می rE و

E                          (                                                     3-3)معادله  = xi − xt                    

Er                                                                                 (          4-3)معادله  =
E

xt
× 100 
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 برای سری آموزش MLRبا روش  حلالیتشده پارامتر  محاسبهمقایسه مقادیر تجربی و  -6-3لندو

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

 محاسبهمقدار 

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

38/2  28/7  18/17  8/8 1 

14/3  28/7  08/9  9/9 2 

73/3  93/7  96/17  3/17 3 

43/2-  18/7-  81/0  1/9 6 

30/9  02/7  32/8  6/9 0 

70/9  90/7  90/17  17 9 

09/17  17/1  37/11  2/17 11 

18/2-  16/7-  14/0  3/0 12 

32/1  12/7  22/8  1/8 13 

72/13-  32/1-  69/9  17 16 

76/3  30/7  40/12  1/12 10 

17/7  17/7  91/8  9/8 19 

27/9-  03/7-  10/9  8/9 21 

06/1  18/7  88/17  9/17 22 

66/14  28/1  78/17  9/9 23 

33/2-  29/7-  02/11  12 26 

79/6  49/7  39/9  8/0 20 

9/4-  46/7-  94/8  17 29 

72/14-  36/1-  34/9  0/8 31 

99/7  70/7  20/9  2/9 32 

19/0  61/7  11/8  9/9 33 

71/3  31/7  31/17  17 36 

76/17  99/7  19/8  3/9 30 

36/7  76/7  96/8  9/8 39 

92/13-  23/2-  20/14  9/16 41 

40/2  27/7  97/0  3/0 42 

14/7-  76/7-  44/14  9/14 43 

19/2  27/7  17/8  3/8 46 

10/4  39/7  09/9  4/9 40 
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 6-3ادامه ندول                      

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

 محاسبهمقدار 

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

83/6  61/7  41/8  9/9 49 

42/9  99/7  89/17  1/17 91 

31/1-  14/7-  96/17  0/17 92 

78/4-  39/7-  82/9  3/8 93 

96/7-  29/7  69/23  4/23 96 

72/1  12/7  82/11  9/11 90 

23/11-  29/1-  12/17  4/11 99 

39/7-  74/7-  96/17  6/17 61 

92/4-  93/7-  40/17  11 62 

82/9-  99/7-  22/8  9/8 63 

92/9  49/7  19/8  0/9 66 

96/2  23/7  23/8  8 60 

12/7  71/7  71/9  9 69 

 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری آموزش MLRشده توسط روش محاسبه مقادیر  رسم -1-3شکل



  68  

 

با روش  حلالیتبینی شده پارامتر مقایسه مقادیر تجربی و پیش -0-3ندول MLR برای سری ارزیابی   

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

70/9 60/7  80/9  3/9 9 

67/9 97/7  17/17  3/8 17 

44/13 29/1  99/17  3/8 19 

67/7- 76/7-  84/8  17 27 

96/4 92/7  22/11  0/17 29 

49/6 67/7  87/8  3/8 37 

98/18- 82/1-  99/0  9/8 39 

44/1 19/7  69/12  9/12 47 

98/2- 29/7-  42/8  0/8 49 

94/2 32/7  82/12  6/12 97 

26/1- 13/7-  10/17  3/17 99 

34/7 74/7  64/11  6/11 67 

22/2- 27/7-  97/9  8 69 

7/7 7/7  67/14  6/14 07 

                                

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی MLRبینی شده توسط روش مقادیر پیش رسم -2-3شکل     
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 برای سری تست MLRبا روش  حلالیتبینی شده پارامتر مقایسه مقادیر تجربی و پیش -9-3ندول

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

98/9 08/7  88/8  2/8 4 

21/9- 09/7-  02/9  9/8 8 

02/3- 39/7-  79/8  4/8 14 

23/1 78/7  98/9  9/9 18 

91/2- 34/7-  06/11  1/12 24 

47/9 94/7  94/17  17 28 

94/1 20/7  80/14  0/14 34 

62/3 39/7  99/17  9/17 38 

84/7- 79/7-  42/9  9/9 44 

89/1- 26/7-  74/13  3/13 48 

61/4 41/7  31/8  8/9 94 

19/3- 29/7-  92/9  9/9 98 

06/1 16/7  26/8  1/8 64 

99/9 99/7  04/17  8/8 68 

 
 بر حسب مقادیر تجربی برای سری تست MLRبینی شده توسط روش مقادیر پیش رسم -3-3شکل
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-مقادیر پیشضریب همبستگی برای نمودار  شود،مشاهده می 3-3تا  1-3های همانطور که شکل

 بده ترتیدبدر مقابل مقادیر تجربی برای سدری آمدوزش، ارزیدابی و تسدت  MLRبینی شده توسط روش 

 حلالیدتتر مبیندی پدارادر پدیش MLRدهندده تواندایی روش که نشدان باشدمی 869/7و 816/7 ،869/7

 ترکیبات مورد نظر است.

  (LOO)هاای تک تک دادهارزیابی مدل به روش حذف مرحله -3-3-1

ای تدک تدک برای ارزیابی مدل به دست آمده علاوه بر استفاده از سری تست، روش حذف مرحله

 سازیمدلها حذف و سپس هها از سری داددر این روش هر بار یکی از ملکول کار گرفته شد.ها نیز بهداده

ملکول حذف شده بده کدار  حلالیتبینی پارامتر این مدل برای پیش ملکول باقیمانده صورت گرفت. 68با 

و  8-3شده با مقادیر تجربی مقایسه و نمودار مربوطه نیز رسدم شدد )نددول بینیپیشمقادیر  گرفته شد.

مددل  صدحت(. نزدیک بودن این نتایج به نتایج به دست آمده از مددل منتخدب نشدان دهندده 4-3شکل 

  باشد.می
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 هاای تک تک دادهارزیابی مدل خطی به روش حذف مرحله -8-3ندول

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

-مقدار پیش

 بینی شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

93/2  29/7  19/17  8/8 1 

93/3  37/7  97/9  9/9 2 

09/7  79/7  39/17  3/17 3 

41/6  98/7  08/8  2/8 4 

18/9  69/7  89/9  3/9 9 

03/1-  14/7-  86/0  1/9 6 

37/14  23/1  93/8  6/9 0 

97/8  89/7  89/17  7/17 9 

40/8-  - 87/7  98/9  9/8 8 

22/17  89/7  29/17  3/8 17 

02/9  98/7  78/11  2/17 11 

91/1-  11/7-  18/0  3/0 12 

22/7  72/7  12/8  1/8 13 

40/4-  42/7-  89/9  4/8 14 

83/11  11/1  41/17  3/8 19 

17/14-  41/1-  98/9  7/17 16 

69/1  27/7  37/12  1/12 10 

32/7-  73/7-  46/8  9/8 19 

29/1  11/7  81/9  9/9 18 

77/3-  37/7-  07/8  7/17 27 

99/8-  99/7-  79/9  8/9 21 

69/7  70/7  90/17  9/17 22 

98/14  31/1  11/17  9/9 23 

80/3-  49/7-  62/11  1/12 24 

20/3  39/7  79/11  0/17 29 

- 82/2  39/7-  64/11  7/12 26 

90/9  44/7  34/9  8/0 20 

47/6-  64/7-  39/8  7/17 29 

67/4  46/7  46/17  7/17 28 

07/9  93/7  93/8  3/8 37 

46/19-  97/1-  27/9  0/8 31 

89/7  79/7  29/9  2/9 32 

07/6  90/7  70/8  9/9 33 

09/7-  11/7-  98/14  0/14 34 

90/19-  92/1-  89/0  9/8 39 

17/3  31/7  31/17  7/17 36 
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 8-3ادامه ندول                      

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

-مقدار پیش

 بینی شده
 مقدار واقعی

 شماره ترکیب

02/17  98/7  18/8  3/9 30 

21/7  72/7  92/8  9/8 39 

96/2  37/7  97/17  9/17 38 

02/7-  78/7-  41/12  9/12 47 

37/16-  68/2-  91/13  9/16 41 

07/3  20/7  90/0  3/0 42 

39/1-  27/7-  37/14  9/14 43 

40/7-  74/7-  46/9  9/9 44 

24/1  12/7  92/8  0/8 49 

93/1-  10/7-  12/8  3/8 46 

10/4  39/7  09/9  4/9 40 

38/0  69/7  49/8  9/9 49 

92/4-  90/7-  03/12  3/13 48 

11/1  14/7  04/12  6/12 97 

92/0  06/7  96/17  1/17 91 

11/4-  44/7-  26/17  0/17 92 

- 90/3  36/7-  84/9  3/8 93 

82/2  26/7  16/8  8/9 94 

38/17  74/7  34/17  3/17 99 

33/9  89/1  39/29  4/23 96 

34/7-  74/7-  06/11  9/11 90 

29/12-  47/1-  77/17  4/11 99 

19/3-  29/7-  92/9  9/9 98 

89/7-  11/7-  48/11  6/11 67 

89/1-  21/7-  38/17  6/17 61 

92/4-  93/7-  40/17  7/11 62 

86/2-  28/7-  91/8  9/8 63 

11/7  71/7  11/8  1/8 64 

60/2-  24/7-  06/9  7/8 69 

28/9  46/7  16/8  0/9 66 

22/3  28/7  28/8  7/8 60 

97/7  74/7  74/9  7/9 69 

99/0  09/7  69/17  8/8 68 

88/1-  28/7-  31/14  6/14 07 
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در مقابل مقادیر تجربی پارامتر  LOOبا روش  MLRدر ارزیابی مدل  بینی شدهپیشرسم منحنی مقادیر  -4-3شکل

 حلالیت

نیدز  حلالیتبر حسب مقادیر تجربی پارامتر   MLRدر ارزیابی مدل  خطای مطلقمقادیر همچنین نمودار 

 باشد.میونود خطای معین  دهنده عدمحول خط صفر نشان هاتقارن نسبی دادهرسم شد.  9-3در شکل 

 

 

 حلالیتپارامتر مقادیر تجربی  در مقابل LOOبا روش  MLRدر ارزیابی مدل  خطای مطلق رسم مقادیر -9-3شکل
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 (ANN)سازی با استفاده از شبکه عصبی مصنوعیمدل -3-4

نباشدد، شدبکه  حلالیدتبینی پارامتر پیشکه ممکن است مدل خطی بهترین مدل برای از آنجایی

برنامه نویسی و اندرای  به این منظورسازی غیرخطی مورد استفاده قرار گرفت. عصبی مصنوعی برای مدل

در این روش تدابع کدارایی  صورت گرفت. 2008b نسخه MATLABلایه در محیط نرم افزار دویک شبکه 

و   ها به صورت تصادفی، دادهMLRهمانند روش  باشد.می ((mse شبکه، میانگین مجذور خطای استاندارد

. سری آموزش برای آموزش شبکه و سه سری آموزش، ارزیابی و تست تقسیم شدند به 67:27:27با نسبت 

پذیری مدل به دست آمده از سری آموزش به کار گرفته شد. سری بررسی قدرت تعمیم سری ارزیابی برای

ای بده بر (.3-6-2رنی برای ارزیابی نهایی شبکه در نظر گرفته شد ) بخشهای خاتست نیز به عنوان داده

ین خطا، پارامترهای شبکه از نمله تابع آمدوزش، تدابع انتقدال، تعدداد ترکمدست آوردن بهترین معادله و 

قابل ذکر است که بده دلیدل  سازی شدند.و تعداد دورهای آموزش بهینه muپارامتر ها در لایه مخفی، گره

کننده به عندوان منتخب، همان تعداد توصیف MLRهای وارد شده به مدل کننده کم بودن تعداد توصیف

 های شبکه نیز در نظر گرفته شدند.ورودی

 های لایه مخفینرونسازی تابع آموزش، تابع انتقال و تعداد بهینه -3-4-1

بدا هدر دو تدابع آمدوزش   logsigو  tansig ،purelinبرای سه تابع انتقال  17تا  2ها از تعداد گره

trainlm  وtrainbr ای که کمترین خطا را  برای سری ارزیابی داشدت (. نقطه17-3)ندول  تغییر داده شد

تدابع هدایی بدا شدبکهشدود، ملاحظده مدی در این ندول که همانطور به عنوان نقطه بهینه انتخاب گردید.

مقدار با ونود اینکه  دهند.نتایج بهتری نشان می 9و  4د گره با تعدا logsigتابع انتقال  و trainbrآموزش 

mse هدا باعدث پیچیدده شددن باشد، اما به دلیل اینکه افزایش گدرهیکسان می 9و  4های برای تعداد گره

 های شبکه انتخاب شد.نرونداد بهینه در لایه مخفی به عنوان تع نرون 4تعداد گردد، شبکه می
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 هانرونمقادیر خطای شبکه با تغییر تعداد  -17-3ندول 

mse 

 سری ارزیابی
 هاتعداد نرون

تابع انتقال لایه 

 مخفی

 تابع آموزش

4696/7 2 

tansig 

 

trainlm 

 

9076/7 3 

3271/13 4 

4699/94 9 

0729/97 6 

6183/27 0 

7282/360 9 

4493/128 8 

4820/43 17 

4698/7 2 

logsig 

9714/4 3 

6740/2 4 

1490/282 9 

1291/36 6 

8999/0 0 

8124/3 9 

7824/14 8 

2043/6 17 

9772/7 2 

purelin 

9772/7 3 

9772/7 4 

9772/7 9 

9772/7 6 

9772/7 0 

9772/7 9 

9772/7 8 

9772/7 17 

3080/7 2 

tansig trainbr 3096/7 3 

3093/7 4 
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 17-3ادامه ندول                       

mse 
 سری ارزیابی

هاتعداد نرون تابع انتقال لایه  

 مخفی
 تابع آموزش

3008/7 9 

tansig 

trainbr 

9989/7 6 

3000/7 0 

3006/7 9 

3009/7 8 

3009/7 17 

3934/7 2 

logsig 

3000/7 3 

8779/0 4 

3001/7 9 

3009/7 6 

3009/7 0 

3091/7 9 

9990/7 8 

9987/7 17 

4880/7 2 

purelin 

9773/7 3 

4880/7 4 

4880/7 9 

9704/7 6 

4880/7 0 

9779/7 9 

4880/7 8 

4880/7 17 

 muسازی پارامتر بهینه -3-4-2

در لایه مخفی بده عندوان  نرون 4و تعداد  logsigتابع انتقال  ،trainbrتابع آموزش در این مرحله 

 1/7تا  7771/7 پارامتر بین  مقدار این   muقرار داده شد و برای بهینه سازی های شبکهنرونتعداد بهینه 
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دید. نقطه ای که کمترین های ارزیابی محاسبه گرسری  mseداده شد و سپس برای هر مورد مقدار  تغییر

بهینده   muخطا را برای سری آموزش داشت به عنوان مقدار بهینه انتخاب گردیدد. در ایدن مدورد مقددار 

 (. 11-3به دست آمد )ندول 771/7

 muمقادیر خطای شبکه با تغییر   -11-3ندول  

mse   

 mu سری ارزیابی

3003/7 7771/7 

3006/7 7772/7 

3064/7 7773/7 

3002/7 7774/7 

3007/7 7779/7 

3002/7 7776/7 

3001/7 7770/7 

3001/7 7779/7 

3023/7 7778/7 

3023/7 771/7 

3069/7 772/7 

3066/7 773/7 

3004/7 774/7 

3008/7 779/7 

mse   

 mu سری ارزیابی

3000/7 776/7 

3008/7 770/7 

3002/7 779/7 

3003/7 778/7 

3023/7 71/7 

3069/7 72/7 

3023/7 73/7 

3023/7 74/7 

3023/7 79/7 

3023/7 76/7 

7341/1 70/7 

3023/7 79/7 

3023/7 78/7 

3023/7 1/7 

 های آموزشیبهینه سازی تعداد چرخه -3-4-3

ی سدازآموزش بیش از حد شدبکه بهیندههای آموزشی پارامتری است که برای نلوگیری از تعداد چرخه

( در شبکه مورد نظر 771/7( و مقدار بهینه مومنتم )4ها )نرونمقدار بهینه تعداد  شود. برای این منظور، ابتدامی

هدا بدر حسدب خطدای قرار داده شد و سپس منحنی تعدداد چرخده logsigو تابع انتقال  trainbrموزش آبا تابع 

 (.6-3و شکل 12-3)ندول گردیدمجذور میانگین شبکه رسم 
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 های آموزشیخطای شبکه با تغییر تعداد چرخه مقادیر -12-3 ندول

mse 

 سری ارزیابی

های تعداد چرخه

 آموزشی

037/1 9 

847/7 0 

837/7 9 

097/7 8 

667/7 17 

607/7 11 

627/7 12 

437/7 13 

487/7 14 

497/7 19 

977/7 16 

427/7 10 

437/7 19 

mse 

 سری ارزیابی

های تعداد چرخه

 آموزشی

437/7 18 

394/7 27 

383/7 21 

307/7 22 

391/7 23 

303/7 24 

368/7 29 

863/0 26 

307/7 20 

368/7 29 

307/7 28 

307/7 37 

301/7 47 

 

 

 های آموزشیبرابر تغییر تعداد چرخهمنحنی مقدار مربع میانگین خطاها در  -6-3شکل 

 انتخاب گردید. 26های آموزشی تعداد بهینه چرخه سری ارزیابی،با تونه به نتایج 
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 آورده شده است. 13-3مشخصات شبکه بهینه در ندول 

 مشخصات شبکه بهینه -13-3ندول

 trainbr تابع آموزش

 logsig تابع انتقال لایه پنهان

 purelin خرونیتابع انتقال لایه 

 mse تابع کارآیی

 rands ایاسبیه دهی وزن و اولتابع مقدار 

 Early Stopping بهبود تعمیم

 4 های لایه پنهان نرونتعداد 

 mu 771/7پارامتر

 26 های آموزشیتعداد چرخه

 

سازی فاکتورهای بحث شده در بالا به طور شماتیک در ساختار شبکه عصبی به دست آمده پس از بهینه

 نشان داده شده است. 0-3شکل

   

 

 

 

 

 

     

 تصویر شماتیک ساختار شبکه عصبی مصنوعی به دست آمده پس از بهینه سازی  -0-3شکل    

Mor29m 

MS 

X1Av   

E1v 

ATS1e   

2 

3 

4 

1 

SP 

هانرون توصیف کننده ها  
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  ولادر نددنیز محاسبه شد. و تست ارزیابی برای سری  پارامتر حلالیتمقادیر بهینه با استفاده از شبکه 

بینی شده برای سری آموزش، سری ارزیدابی و سدری تسدت آورده دیر پیشابه ترتیب مق 16-3و  3-19، 3-14

برای سری آموزش، ارزیابی  لالیتحبینی شده در مقابل مقادیر تجربی پارامتر شده است. نمودارهای مقادیر پیش

 17-3تدا  9-3 هدای شدکل در  همدانطور کده رسم شد. 17-3و  8-3، 9-3های و تست نیز به ترتیب در شکل

در مقابدل مقدادیر  ANNبیندی شدده توسدط روش مقادیر پیشضریب همبستگی برای نمودار  شود،مشاهده می

دهندده تواندایی باشد که نشانمی 809/7و  897/7 ،804/7تجربی برای سری آموزش، ارزیابی و تست به ترتیب 

 ترکیبات مورد نظر است. حلالیتبینی پارامتر در پیش ANNروش 

 ANNبا روش  برای سری آموزش حلالیتپارامتر  بینی شدهمقایسه مقادیر تجربی و پیش -14-3ندول 

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

 بینی شدهمقدار پیش

 حلالیتپارامتر  

پارامتر  مقدار واقعی

 حلالیت
 شماره ترکیب

63/2 26/7 16/17 8/8 1 

28/3 29/7 09/9 9/9 2 

84/1 27/7 97/17 3/17 3 

62/7 79/7 19/9 1/9 6 

32/0 63/7 23/8 6/9 0 

27/3 32/7 32/17 17 9 

8/8 71/1 21/11 2/17 11 

07/3 20/7 90/0 3/0 12 

7 7 17/8 1/8 13 

97/12- 29/1- 02/9 17 16 

64/2 32/7 42/12 1/12 10 

81/1- 19/7- 32/8 9/8 19 

37/0- 69/7- 29/9 8/9 21 

46/7 79/7 99/17 9/17 22 

83/11 79/1 99/8 9/9 23 

9/2- 37/7- 07/11 12 26 

33/6 97/7 47/9 8/0 20 

9/6- 69/7- 32/8 17 29 
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 14-3دامه ندول ا              

درصد خطای 

 نسبی
 شماره ترکیب مقدار واقعی بینی شدهمقدار پیش خطای مطلق

40/12- 21/1- 48/9 0/8 31 

22/1 17/7 37/9 2/9 32 

12/6 92/7 72/8 9/9 33 

77/2 27/7 27/17 17 36 

97/9 03/7 73/8 3/9 30 

40/1- 14/7- 36/8 9/8 39 

12/17- 60/1- 93/14 9/16 41 

39/4 32/7 62/0 3/0 42 

77/4 99/7 79/19 9/14 43 

4/1- 13/7- 70/8 3/8 46 

91/3 32/7 02/9 4/9 40 

13/6 94/7 34/8 9/9 49 

14/6 62/7 02/17 1/17 91 

97/2- 37/7- 47/17 0/17 92 

09/7- 70/7- 23/8 3/8 93 

37/7 70/7 40/23 4/23 96 

68/1 27/7 77/12 9/11 90 

24/13- 91/1- 98/8 4/11 99 

23/1- 13/7- 40/17 6/17 61 

92/9- 64/7- 36/17 11 62 

72/6- 98/7- 21/8 9/8 63 

06/2 24/7 84/9 0/9 66 

00/1 16/7 16/8 8 60 

09/7 76/7 76/9 9 69 
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 بر حسب مقادیر تجربی برای سری آموزش ANNتوسط روش  پارامتر حلالیت بینی شدهمقادیر پیش رسم -9-3شکل        
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 ANNبا روش  بینی شده برای سری ارزیابیمقایسه مقادیر تجربی و پیش -19-3ندول 

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی پیش مقدار

 حلالیتپارامتر  شده

 مقدار تجربی

 حلالیتپارامتر 
 شماره ترکیب

01/0 64/7 84/9 3/9 9 

98/9 92/7 92/8 3/8 17 

19/11 74/1 34/17 3/8 19 

67/1- 16/7- 94/8 17 27 

99/3 39/7 79/11 0/17 29 

89/3 30/7 60/8 3/8 37 

06/12- 29/1- 39/9 9/8 39 

27/1 19/7 69/12 9/12 47 

97/3- 34/7- 36/8 0/8 49 

44/4 96/7 16/13 6/12 97 

26/1- 13/7- 10/17 3/17 99 

26/7 73/7 63/11 6/11 67 

11/2- 18/7- 91/9 8 69 

66/4 69/7 29/19 6/14 07 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی  ANNتوسط روش  پارامتر حلالیت بینی شدهمقادیر پیش رسم -8-3شکل
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 ANNبا روش   بینی شده سری تسترد انتظار و پیشمقایسه مقادیر مو -16-3ندول 

 خطای مطلق درصد خطای نسبی
 شدهبینی پیش مقدار

 حلالیتپارامتر 

پارامتر  مقدار تجربی

 حلالیت
 شماره ترکیب

04/6 62/7 92/8 2/8 4 

 93/9- 91/7- 68/9 9/8 8 

19/4- 38/7- 71/8 4/8 14 

49/7 74/7 94/9 9/9 18 

38/3- 41/7- 68/11 1/12 24 

17/3 31/7 31/17 17 28 

68/4 68/7 38/19 0/14 34 

24/1 13/7 63/17 9/17 38 

98/7 79/7 49/9 9/9 44 

97/1- 24/7- 76/13 3/13 48 

07/2 24/7 14/8 8/9 94 

61/2- 23/7- 90/9 9/9 98 

33/7 73/7 13/8 1/8 64 

80/6 68/7 98/17 8/8 68 

 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری تست ANNتوسط روش پارامتر حلالیت بینی شده مقادیر پیش رسم -17-3شکل
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 ANNمدل ارزیابی  -3-4-4

 هاای تک تک دادهبه روش حذف مرحله ارزیابی شبکه -3-4-4-1

ای روش حدذف مرحلدههمانطور که قبلاً گفته شدد گیری سری تست، کاربرای ارزیابی مدل، علاوه بر به

و نتایج آن بدا نتدایج محاسدبه شدده توسدط مددل  (1-3-3)بخش  ها نیز مورد استفاده قرار گرفتتک تک داده

درصد ، خطای مطلق و بینی شدهمقدار واقعی، پیش 10-3در ندول  قایسه گردید.ها می برای سری دادهغیرخط

بیندی شدده پدارامتر مقادیر پدیشمنحنی نیز  11-3در شکل  شود.ها مشاهده میدهابرای سری د خطای نسبی

 ها رسم شده است.بر حسب مقادیر تجربی برای سری داده ANNحلالیت در ارزیابی مدل 
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 هاای تک تک دادهارزیابی مدل  غیر خطی به روش حذف مرحله -10-3ندول

 شماره ترکیب مقدار واقعی بینی شدهمقدار پیش خطای مطلق درصد خطای نسبی

13/3  31/7  21/17 8/8 1 

16/1  33/7  93/9 9/9 2 

76/0  12/7  42/17 3/17 3 

43/9  69/7  99/8 2/8 4 

 

07/7  77/8 3/9 9 

89/3  32/7  42/9 1/9 6 

26/23  77/2  67/17 6/9 0 

97/4  49/7  49/17 7/17 9 

12-  90/7-  63/9 9/8 8 

44/3  32/7  62/8 3/8 17 

97/8  77/1  27/11 2/17 11 

00/9  64/7  84/0 3/0 12 

17/1-  17/7-  77/8 1/8 13 

26/4-  47/7-  77/8 4/8 14 

09/8  81/7  21/17 3/8 19 

13-  37/1-  07/9 7/17 16 

99/7  70/7  10/12 1/12 10 

16/3-  37/7-  27/8 9/8 19 

69/7  76/7  96/9 9/9 18 

87/2-  28/7-  01/8 7/17 27 

93/0-  60/7-  23/9 8/9 21 

82/7-  1/7-  07/17 9/17 22 

29/11  88/7  08/8 9/9 23 

741/9-  61/7-  48/11 1/12 24 

90/1  27/7  87/17 0/17 29 

60/19-  24/2-  06/8 7/12 26 

78/0  96/7  46/9 8/0 20 

8/8-  88/7-  71/8 7/17 29 

1/1  11/7  11/17 7/17 28 
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 10-3ادامه ندول  

 خطای مطلق درصد خطای نسبی
بینی شده مقدار پیش

 پارامتر حلالیت

مقدار واقعی پارامتر 

 حلالیت
 شماره ترکیب

26/2  21/7  91/8 3/8 37 

69/12-  23/1-  40/9 0/8 31 

89/1  16/7  36/9 2/9 32 

69/9  49/7  89/9 9/9 33 

60/3  94/7  24/19 0/14 34 

24/12-  27/1-  67/9 9/8 39 

22/7  22/7  22/17 7/17 36 

60/9  02/7  72/8 3/9 30 

89/2-  29/7-  22/8 9/8 39 

79/1-  11/7-  38/17 9/17 38 

74/1-  13/7-  30/12 9/12 47 

49/13-  22/2-  29/14 9/16 41 

73/6  44/7  04/0 3/0 42 

14/4  67/7  17/19 9/14 43 

40/7  74/7  94/9 9/9 44 

02/7-  70/7-  63/8 0/8 49 

74/2-  81/7-  11/8 3/8 46 

10/4  39/7  09/9 4/9 40 

74/0  62/7  42/8 9/9 49 

91/4-  67/7-  07/12 3/13 48 

98/3  48/7  78/13 6/12 97 

36/4  44/7  94/17 1/17 91 

49/4-  49/7-  22/17 0/17 92 

61/11  79/1  39/17 3/8 93 

46/1  13/7  73/8 8/9 94 

09/7  97/7  39/17 3/17 99 
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 10-3ادامه ندول            

 خطای مطلق درصد خطای نسبی
بینی شده مقدار پیش

 پارامتر حلالیت

پارامتر مقدار واقعی 

 حلالیت
 شماره ترکیب

22/10-  73/4-  30/18 4/23 96 

18/1  14/7  84/11 9/11 90 

99/16-  98/1-  91/8 4/11 99 

98/1  14/7-  66/9 9/9 98 

96/7-  71/7-  97/11 6/11 67 

79/2-  22/7-  39/17 6/17 61 

94/6-  02/7-  29/17 7/11 62 

26/3-  23/7-  49/8 9/8 63 

99/7-  79/7-  79/8 1/8 64 

96/1-  14/7-  96/9 7/8 69 

19/1  17/7  97/9 0/9 66 

44/2  22/7  22/8 7/8 60 

12/1  78/7  78/9 7/9 69 

06/9  90/7  40/17 8/8 68 

96/3  92/7  12/19 6/14 07 

 

 هابر حسب مقادیر تجربی برای سری داده ANNدر ارزیابی مدل  پارامتر حلالیت بینی شدهمقادیر پیش رسم -11-3شکل 
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بدر حسدب مقدادیر تجربدی پدارامتر  ANNمحاسبه شده در ارزیدابی مددل خطای مطلق همچنین نمودار مقادیر 

دهنده عدم ونود خطدای معدین ها حول خط صفر نشانرسم شد. تقارن نسبی داده 12-3نیز در شکل  حلالیت

 باشد.می

 

 حلالیتدر مقابل مقادیر تجربی پارامتر  LOO به روش ANNدر ارزیابی مدل خطای مطلق رسم منحنی مقادیر  -12-3شکل

 Y-Randomizationبه روش  ارزیابی شبکه -3-4-4-2

بده مقدادیر پاسدخ نوشته و اندرا شدد،  MATLABای که در نرم افزار با استفاده از برنامه، روش در این

ی پاسدخ بدا هدامتغیری مستقل با هامتغیرتغییر داده شد. سپس همبستگی  هاصورت تصادفی در محدوده پاسخ

برای سری   2Rمقادیر  19-3مورد بررسی قرار گرفت. این کار ده بار تکرار شد. در ندول  2Rاستفاده از شاخص 

دهنده عدم ونود همبستگی شانسی در مددل بده دسدت نشان 2Rارزیابی و تست آورده شده است. مقادیر پایین 

 آمده از شبکه هستند.
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 Randomization-Yزیابی و تست در روش برای سری ار 2Rمقادیر  -19-3ندول

2R 2 برای سری تستR شماره تکرار آزمون برای سری ارزیابی 

78/7 33/7 1 

77/7 71/7 2 

71/7 77/7 3 

71/7 77/7 4 

12/7 16/7 9 

78/7 73/7 6 

77/7 71/7 0 

71/7 77/7 9 

71/7 77/7 8 

70/7 24/7 17 

 گیریبررسی نتایج و نتیجه -3-9

 پردازیم.به بررسی و مقایسه نتایج به دست آمده در این فصل میدر ادامه 

 مقایسه روش های رگرسیون خطی چندگانه و شبکه عصبی مصنوعی -3-9-1

با  SEو  Fمقادیر ورده شده اند. آ 18-3در ندول  ANNو  MLRحاصل از دو روش آماری  پارامترهایبرخی از 

 افزار سیگما پلات به دست آمدند.استفاده از نرم

 حلالیتبینی پارامتر در پیش MLRو  ANNهای آماری دو روش شاخص -18-3ندول   

 tR valR trR tF valF trF tSE valSE trSE cvR 

 MLR 868/7روش

 

 

 

 

 

 

 

816/7 869/7 194/192 209/64 914/673 484/7 091/7 601/7 894/7 

 ANN 806/7 891/7 804/7 689/241 876/112 328/094 497/7 629/7 674/7 836/7روش 
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بده  trF ،valF ، tFو برای سری آموزش، ارزیدابی و تسدت  Rبه ترتیب مقادیر   trR،valR ،tRدر ندول فوق 

نیز به ترتیب خطای اسدتاندارد بدرای  tSE و trSE،valSE هستند.برای سری آموزش، ارزیابی و تست  Fترتیب مقادیر 

بزرگتر  شود، با تونه به ضرایب همبستگیندول استنباط میآنچه از این سری آموزش، ارزیابی و تست هستند. 

شبکه عصبی مصنوعی، برتری این روش بدر مدل سری آموزش، ارزیابی و تست برای  و خطای استاندارد کوچکتر

نتایج به دست آمدده بدرای سدری تسدت،  باشد.می حلالیتبینی پارامتر روش رگرسیون خطی چندگانه در پیش

 صحت بیشتری داشته و همینطور تعداد توصیف کننده های به دست آمده کمتر است. 8 نسبت به مرنع شماره

 هاحلال حلالیتهای ساختاری وارد شده در مدل با پارامتر کنندهبررسی ارتباط توصیف -3-9-2

یک بررسی انمدالی  ANNو  MLRهای های وارد شده در مدلکنندهه به توصیفدر این قسمت با تون

ترکیبات مورد مطالعه صورت خواهد گرفت. بهترین مددل انتخداب  پارامتر حلالیتروی اثرات مختلف مونود در 

های مورد بررسی اسدت. در شده شامل پنج توصیف کننده است که هرکدام بیانگر خصوصیات متفاوتی از ملکول

در مورد نظریه گراف شرح داده شود. گراف ملکدولی را  ها، مختصریکنندهابتدا لازم است قبل از بررسی توصیف

Gبا علامت  = G(V, E) کنند که در این رابطه تعریف میV هدای دهندده تعدداد اتدمبه عنوان رئوس کده نشدان

ها( کننده این رئوس )اتمدهنده پیوندهای متصلها که نشانبه عنوان یال Eو  ،هستند مونود در ساختار مولکول

 شوند.می معرفی، هستند به یکدیگر

نامند. یک گراف مولکولی که بدون درنظرگرفتن های متصل به یک رأس را درنه آن رأس میتعداد یال

شود. با اسدتفاده از نامیده می 1شده از هیدروژنهای هیدروژن به دست بیاید، گراف مولکولی تهییک از اتمهیچ 

تدوان سداختار یدک مولکدول را بده نسبت به یکدیگر می نظریه گراف و با در نظر گرفتن موقعیت رئوس مولکول

ها در مولکدول )رئدوس( و نیدز بدا بزرگتدر شددن صورت یک ماتریس نشان داد. این ماتریس با افزایش تعداد اتم

 .]27[شودتر میتر شدن مولکول پیچیدهها به ساختار آن و همچنین پرشاخهمولکول و ورود حلقه

                                                 
1. Hydrogen depleted 



  83  

 

  (Ms) یوتوپولوژیکالکتر حالت متوسط -3-9-2-1

تدرین های ساختاری سادهکنندهباشد. توصیفهای ساختاری میکنندهکننده از گروه توصیفاین توصیف

هدا، . تعداد اتدمباشندمیدهنده یک ترکیب ساختار تشکیلکننده منعکس کهها هستند کنندهترین توصیفو رایج

ایدن گدروه از  های زیرمجموعه این گدروه هسدتند.از توصیف کننده ها و وزن مولکولیتعداد پیوندها، تعداد حلقه

های کنفورماسیونی حساس نیستند و بنابراین بدین ایزومرهدای فضدایی یدک ترکیدب ها به تفاوتتوصیف کننده

 شوند.تفاوت قائل نمی

شود، اطلاعاتی رانع به حالت می نشان داده Siام در یک مولکول که با  iاتم  الکتروتوپولوژیکی  حالت  

 (:9-3شود )معادله دهد و به صورت زیر تعریف میپولوژیکی و الکترونی اتم در مولکول میتو

Si = Ii + ∆Ii = Ii + ∑
Ii−Ij

(dij+1)
k

A
j=1 

ام است که به صورت انحراف  iاثر میدان روی اتم  Ii∆ام و  iذاتی اتم حالت الکتروتوپولوژیکی  Iiدر معادله فوق، 

 iفاصله الکتروتوپولیژیکی بدین  𝑑𝑖𝑗های ملکول محاسبه میگردد. ام توسط سایر اتم iاتم  حالت الکتروتوپولوژیکی

هدای مجداور یدا نیز پارامتری است که اثر اتم K ها در ملکول است.نیز تعداد اتم Aامین اتم است و   jامین اتم و

     شدود. حالدت الکتروتوپدولیژیکیفته مدیدر نظر گر 2کند و معمولاً برابر با دور را برای مطالعات خاص اصلاح می

i شود:امین اتم به صورت زیر محاسبه می 

     Ii =
(2

Li
⁄ )

2
.δi

V+1

δi
 

δi و...(،Cl و Si ,S بدرای  3و  F و C ،N ،Oهدای بدرای اتدم2عدد کوانتومی اصدلی ) Liدر معادله فوق، 
V  تعدداد

امین اتم در گراف ملکولی تهدی شدده از هیددروژن  iهای سیگمای تعداد الکترون δiهای لایه ظرفیت و الکترون

بده  σهدای تنهدا و توان به صورت ساده نسبت نفدت الکتدرونحالت الکتروتوپولیژیکی ذاتی یک اتم را می است.

بنابراین حالت الکتروتوپولوژیکی ذاتی یک  در گراف ملکولی برای اتم مورد نظر در نظر گرفت. π تعداد پیوندهای

هرچده پخدش اطراف اتم مورد نظدر اسدت.  های غیر سیگما دردن اثر الکترونامکان پخش ش کنندهم منعکسات

(9-3)معادله   

(6-3)معادله   
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هدای بدین ملکدولی بیشدتر در دسدترس های لایه ظرفیت برای برهمکنششدن اثر الکترون کمتر باشد، الکترون

 هستند.

بده  Siتوان استنباط کرد کده مقدادیر مثبدت و بدزرگ ژیکی ذاتی و اثرات میدان میواز تعریف حالت الکتروتوپول

هایی مربوط به اتم Siمقادیر کوچک یا منفی  .شوندهای انتهایی مربوط میهایی با الکترونگاتیویته بالا و یا اتماتم

بدا  هداییهستند و یا داخل ملکول محبوس شده و یا در نزدیکی الکترون σی هاشوند که فقط دارای الکترونمی

میدزان دردسدترس بدودن  مدنعکس کنندده اند. بنابراین، حالت الکتروتوپولوژیکیترونگاتیویته بالاتر قرارگرفتهالک

هدا نیدز تفسدیر کنش با سایر ملکدولا به صورت معیاری از احتمال برهمتوان آن رباشد و میهای اتم میالکترون

د، یعنددی بددا افددزایش میددانگین حالددت کننددده بددر روی مدددل مثبددت باشددم اثددر ایددن توصددیفانتظددار داریدد کددرد.

نیز  حلالیتمورد نظر، برهم کنش با سایر ترکیبات افزایش یافته و بنابراین پارامتر  لحلایکی برای وژالکتروتوپول

در مددل، فرضدیه فدوق تاییدد  (3882/7) ایدن توصدیف کنندده متوسطافزایش یابد. با تونه به مقدار مثبت اثر 

 .]39[ (3-3شود )ندولمی

 E1Vکننده توصیف -3-9-2-2

 WHIMهدای کننددهقرار گرفته اسدت. توصدیف 1WHIMهای کنندهدر گروه توصیف کنندهاین توصیف

ی انددازه ملکدول، شدکل و تقدارن آن و که اطلاعات ملکولی سه بعدی مناسبی را درباره اندشده طوری طراحی 

 عنوان مرنع، فراهم کنند. ها در ملکول، نسبت به یک چهارچوب ثابت بههمچنین نحوه توزیع اتم

ها از بحث ما خارج است، فقط باید به این نکته اشاره کنندهتوضیح کامل درباره نحوه به دست آوردن این توصیف

 2اریدانسودهدی مداتریس کوها از چند طرح متفاوت بدرای وزنکنندهکنیم که برای به دست آوردن این توصیف

 (.0-3)معادله شوداستفاده می

sjk                                                                            (0-3معادله  ) =
∑ wi(qij−q̅j)(qik−q̅k)A

i=1

∑ wi
A
i=1

                      

                                                 
1.Wheighted Holistic Invariant Molecular descriptors 

2.Covariance matrix  
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   وزن wiهدا، تعداد اتدم Aامین کوئوردینه اتمی است،  kامین و  jدار شده بین کواریانس وزن jksدر معادله فوق، 

i ،امین اتم ijq  وikq ی به ترتیب نمایندهj  امین وk ی امین کوئوردینهi  امین اتم وq̅ باشدد. مقدار میدانگین مدی

( v)1در والسهای وانها استفاده از حجمدهی پیشنهاد شده است؛ یکی از این طرحشش طرح متفاوت برای وزن

والدس اتدم کدربن بده عندوان مرندع، بده دسدت دراست که بده صدورت ضدریبی از حجدم وان مربوط به هر اتم

 (.27-3آید)ندول می

وان در والس یک مولکول ارتباط نزدیکدی بدا قابلیدت در دسدترس بدودن آن بدرای ایجداد بدرهمکنش بدا حجم 

 های دیگر دارد.ملکول

 برای چند اتم مقادیر اصلی و مقیاس بندی شده حجم وان در والس -27-3ندول 

W/V(C) v  
288/7 078/6 H 

777/1 448/22 C 

689/7 988/19 N 

912/7 484/11 O 

739/1 229/23 Cl 

 

اثدر متوسدط ایدن  .]38[گدرددمدی حلالیدتکننده باعث کاهش مقدار پدارامتر افزایش مقدار عددی این توصیف

 (.-3064/7) کننده روی پارامتر حلالیت منفی استتوصیف

 Mor29m کنندهتوصیف  -3-9-2-3

، 3D-MoRSEهای ایده توصیف کنندهاست.  3D-MoRSEهای این توصیف کننده نزء توصیف کننده 

به دست آوردن اطلاعات از مختصات اتمی سه بعدی با استفاده از تبدیل است که در مطالعات پدراش الکتروندی 

عمیم یافتده بده ندام تبددیل ملکدولی را . یک تابع تفرق تداردهای نظری تفرق کاربرد برای فراهم آوردن منحنی

                                                 
1.Van der Waals volumes 
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و پدراش الکتروندی از روی یدک  xتوان به عنوان تابع پایه برای به دست آوردن ارتباط آندالیزی ویدژه اشدعه می

  ساختار ملکولی مشخص مورد استفاده قرار داد.

   کوچدک ومنفدی حلالیدتروی پدارامتر  و اثدر آندار شدده اسدت، ( وزنmبدا ندرم اتمدی ) این توصیف کنندده

 .]47[است (-7740/7)

 X1Av توصیف کننده -3-9-2-4

تدرین نزء رایدج1 اتصالهای شاخصهای توپولوژیکی است. این توصیف کننده نزء گروه توصیف کننده

ها در گراف ملکولی تهدی شدده از هیددروژن درنه رأس اتم تونه بههای توپولوژیکی هستند و با توصیف کننده

بود که توسدط رانددیک پیشدنهاد شدد و شداخص  اتصالین شاخص اولراندیک  اتصالشوند. شاخص محاسبه می

 :گرددتعریف می 6-3و با معادله  شده ای شدن نیز نامیده شاخه

χR                                                                                       ( 9-3معادله  ) = ∑ (δi. δj)b

−1
2⁄

b          

b  از پیوندهایB  بینi-j کند؛در ملکول عبور می δiوδj باشند. های واقع در پیوند مورد نظر میدرنات رأس اتم

 دار بودن مولکول پیشنهاد شده است.این پارامتر ارتباط نزدیکی به عنوان معیاری از میزان شاخه

.δi) هر عبارت از نمع بالا δj)b

−1
هدا مدورد تواند برای تعیین درنده پیوندد یدالو می شدهیالی نامیده  اتصال  ⁄2

از نظر امکان برهمکنش بدا  توان برای محاسبه در دسترس بودن یک پیونداستفاده قرار بگیرد. درنه پیوند را می

ر هیددروژن های سیگمای غینزئی از تعداد کل الکترون ی رأسسایر پیوندها به کار گرفت، چون معکوس درنه

 است که پیوندهای مختلف از آن سهم دارند.

گیرد و منعکس کننده تدأثیر میدزان تفسیر شاخص بالا با تأکید روی امکان برهمکنش بین دو ملکول صورت می

های قرار گرفته در محیط اطدرافش، روی خدواص نمعدی ملکدول در دسترس بودن هر ملکول برای سایر ملکول

                                                 
1.Connectivity indices 
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های بین ملکدولی توان به صورت سهم یک ملکول در برهمکنش( را میχRراندیک) الاتصاست. بنابراین شاخص 

 در نظر گرفت.

ظرفیت به دسدت  اتصالهای نایگزین کنیم، شاخص δvدرنه رأس را با درنه رأس ظرفیت  6-3اگر در معادله 

 آیند.می

 آید:با فرمول زیر به دست می δvدرنه رأس ظرفیت 

δi                                                              (      8-3)معادله 
v = zi

v − hi = δi + πi + ni − hi 

ziفوق  در معادله
v الکترونتعداد الکترون( هایهای ظرفیتی πهای ن، الکتروσ در    و نفدت الکتدرون )هدای تنهدا 

i  های هیدروژن مربوط بهتعداد اتم امین اتم است و i های قرار گرفتده در امین اتم است. این تعریف برای اتم

های قرار گرفته در پیشنهاد کردند که برای اتم 2هالو  1کایرکند. ( صدق میC,N,O,Fین تراز کوانتومی اصلی)دوم

 هم غیر ظرفیتی در نظر گرفته شوند:های ظرفیتی و (، هم الکترونP,S,Cl,Iترازهای کوانتومی اصلی بالاتر )

δi                                                                  (  17-3)معادله        
v = (zi

v − hi) (zi − zi
v − 1)⁄ 

 امین اتم، یعنی عدداتمی آن است. iهای تعداد کل الکترون در معادله فوق، 

باشدد، هدا مدیها برای برهمکنش با سایر ملکولتوصیفی از میزان در دسترس بودن ملکول X1Avاز آنجایی که 

شود، ملاحظه می 3-3نیز افزایش بیابد. همانطور که در ندول  حلالیتانتظار داریم با افزایش مقدار آن، پارامتر 

 .]41[باشدمی (1998/7) تاین توصیف کننده مثب متوسطاثر 

 ATS1e  توصیف کننده -3-9-2-9

ها این دسته از توصیف کنندهاین توصیف کننده زیر مجموعه توصیف کننده های خودهمبستگی است. 

 شوند.محاسبه می(1AC( های ملکولی هستند که بر اساس تابع خودهمبستگیتوصیف کننده

                                                 
1.Kier  

2.Hall 
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  شود:صورت زیر تعریف می  خودهمبستگی به تابع 

ACl                                                                         (11-3)معادله         = ∫ f(x). f(x + l). dx
b

a
 

ی کلدی مدورد بدازه bو  a .باشددمی xی یک بازه از دهندهاست که نشان l، lagو  x متغیرهر تابعی از  که  

)مانندد یدک سدیگنال الکتریکدی  معمولاً یا یک تابع وابسته به زمان کنند. تابع ی تابع را تعریف میمطالعه

  .است  )مانند چگالی نمعیت در فضا( وابسته به زمان( و یا یک تابع وابسته به فضا

دهنده های تشکیلهرچه الکترونگاتیویته اتم. دار شده استوزن 1این توصیف کننده با الکترونگاتیویته ساندرسون

رود افدزایش کندد. انتظدار مدیبیشتر باشد، مقدار عددی این توصیف کننده نیز افزایش پیددا مدی حلالمولکول 

شود.  حلالیتالکترونگاتیویته باعث افزایش برهمکنش مولکول حلال با محیط اطراف و در نتیجه افزایش پارامتر 

 .] 43،42[کندرا تأیید می مسئلهاین توصیف کننده نیز این  (8249/1) مثبتبزرگ و  متوسطاثر 

 نگریآینده -3-6

گیدرد مر و رنگ مورد استفاده قدرار مدیهایی که در صنایع شیمیایی مانند داروسازی و پلیتعداد حلال

های عاملی حلال، یک طبقه بندی انجام داد و مدل دقیقتدری توان با تونه به نوع گروهبسیار گسترده است. می

 هر دسته ارائه داد. بینی پارامتر حلالیتبرای پیش

و بده ندای  2SVM-LSو  SVMهای غیر خطی دیگری چون توان از روشبه نای شبکه عصبی نیز می

هم مدورد مقایسده قدرار  بهره نست و نتایج را با PLSهای خطی دیگری چون توان از روشنیز می MLR روش

 داد. 

 

                                                 
1.Sanderson electronegativity 

2.Least Square supported Vector Machine 
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 فصل چهارم 4

 

 

 

 

های ضروری با استفاده روغن (RI) بازداری شاخص  QSPR سازیمدل

و شبکه عصبی  (MLR) از روش رگرسیون خطی چندگانه

 (ANN)مصنوعی
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 هاسری داده -4-1

هدای گدروه بداهای ضدروری روغن درترکیب مونود  07 (RI) بازداری شاخصتحقیق قسمت از در این 

 شاخص بازدارینام و ساختار و . ]6[(1-4استفاده قرار گرفت )ندول  ها موردبه عنوان سری داده عاملی گوناگون

 آمده است. 1-4این ترکیبات در ندول 

 سازیمدلهای به کار رفته در سری داده  -1-4ندول 

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

1732 

 

α-Thujene 
1 

1739 

 

α-Pinene 
2 

1767 

 

Camphene 3 

1782 

 

Sabinene 4 

1172 

 

β-Pinene 9 

1131 

 

Carene-3Δ 6 
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 1-4ادامه ندول         

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

1149 

 

Myrcene 0 

1161 

 

α-Phellandrene 9 

1163 

 

α-Terpinene 8 

1108 
O

 

1-8-Cineole 
 17 

1193 

 

Limonene 11 

1190 

 

β-Phellandrene 
12 

1231 

 

g-Terpinene 13 

1240 

 

p-Cymene 14 

1267 

 

α-Terpinolene 19 
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 1-4ادامه ندول          

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ترکیبساختار 

شماره 

 ترکیب

1202 

 

(Z)-2-methyl- 
2-butene acid 

16 

1328  

 

Dodecane 

 

10 

1369 

 

Fenchone 19 

1303 

 

(E)-2-methyl- 

2-butene acid 
18 

1382 

 

4-methyl anisole 27 

1492 

 

Isomenthone 21 

1466 

 

α-Copaene 22 

1492 

 

Camphor 23 

1970 

 

Linalool 24 

1937 

 

Menth-8-ene 29 

1997 

 

Bornyl acetate 26 
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 1-4ادامه ندول         

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ترکیبساختار 

شماره 

 ترکیب

1996 

 

Neoisomenthol 20 

1961 

 

Terpinen-4-ol 29 

1999 

 

Caryophyllene 28 

1676 

 

Germacrene B 37 

1612 

 

Neomenthol 31 

1624 

 

α-Terpineol 
 

32 

1639 

 

α-Humulene 33 

1646 

 

Fenchol 34 

1699 

 

Estragole 39 

 

 



  174  

 

 1-4ادامه ندول         

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

1668 

 

Germacrene D 36 

1604 

 

 

α-Cedrene 30 

1693 

 

 

α-Muurolene 39 

1694 

 

 

Carvone 38 

1682 

 

Neryl acetate 47 

1684 

 

β-Bisabolene 41 

1689 

 

 

β-Selinene 
42 

1078 

 
 

Benzenepropanal 
43 
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 1-4ادامه ندول         

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

1016 

 

Δ-Cadinene 44 

1024 

 

α-Zingiberene 49 

1029 

 

α-Farnesene 46 

1040 

 

ar-Curcumene 40 

1062 

 

Nerol 49 

1008 

 

α-Bergamotene 48 

1090 

 

Geraniol 97 

1089 

 

2-

Methylcyclohex

yl 
pentanoate 

91 

1978 

 

trans-Anethole 
92 

1978 

 

Safrole 
93 

1912 

 

Cresole 
94 
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 1-4ادامه ندول          

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

1996 O

O
 

2-

Methylcyclohex

yl 
octanoate 

1996 

1997 
O

O

 

α-Terpinyl 
acetate 

1997 

1877 

 

 
Methyl 
cinnamate 

90 

1810 

 

Caryophyllene 

oxide 
99 

1824 

 

cis-Calamenene 98 

1840 

 

Methyl eugenol 67 

1840 

 
Anisaldehyde 61 

1896 

 

Geranyl 

propanoate 
62 

1886 

 
Nerolidol 63 

1880 

 

trans-Cinnam 

aldehyde 
64 
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 1-4ندولادامه         

شاخص 

 بازداری
 نام ترکیب ساختار ترکیب

شماره 

 ترکیب

2793 

OH 

Guaiol 69 

2799 

 

α-Cadinol 66 

2789 

 

Eugenol 60 

2170 

 

Eugenyl acetate 69 

2169 

 

Elemicine 68 

2106 

 

β-Eudesmol 07 
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 هاکنندهسازی ساختار هندسی و به دست آوردن توصیفرسم و بهینه -4-2

ندرم  درهدا ژگی( ابتدا ساختار مولکدولوی -ی ساختاربا تونه به موضوع مورد بررسی )بررسی ارتباط کمّ

بهینده AM1  های هیدروژن و با اسدتفاده از روشرسم و ساختار هندسی آنها با احتساب اتم HyperChemافزار 

سدپس سداختارهای  کیلو کالری بر مول برسد. 771/7به  انرژی سازی تا زمانی ادامه یافت که گرادیانبهینه شد.

ها توسط کنندهمحاسبه توصیفوارد شدند.  Dragon زار به عنوان ورودی به نرم افزارشده توسط این نرم اف بهینه

 .محاسبه گردیدکننده از هیجده گروه مختلف برای هر ترکیب توصیف 1491 وافزار صورت گرفت این نرم

  RI بیندینهدت پدیشها و به دست آوردن مدل کنندهانتخاب بهترین توصیف -4-3

 به روش رگرسیون خطی چندگانه

مستقل و شاخص بازداری ترکیبدات بده  متغیرعنوان به  ی به دست آمده از مرحله قبلهاکنندهتوصیف

توضیح داده شد و  (3-3)بخش  شدند. سپس همانطور که در فصل قبل SPSS وابسته وارد نرم افزار متغیرعنوان 

هدا انتخداب کنندده، بهترین توصیفمتغیرای برای انتخاب و روش مرحله متغیرهای کاهش کارگیری تکنیکبا به

 سدازیمددل ،(MLR)کارگیری روش رگرسیون خطی چندگانده ها و بهکنندهاین توصیف سپس بر اساس .شدند

های وارد شدده در مددل و همچندین پارامترهدای آمداری کنندهشش مدل نهایی همراه با توصیف .صورت گرفت

 آورده شده است. 2-4در ندول  همربوط
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 MLR نهایی به دست آمده از روش های چند مدلمقایسه آماره -2-4ندول                     

F SE R مدل شماره هاتوصیف کننده 

719/191  22/151  009/7  Ss, MATS2e 2 

719/137  353/130  812/7  Ss, MATS2e, BIC5 3 

399/111 409/114 834/7 
Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH 
3 

698/119 9971/177 897/7 
Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH, H2m 
4 

936/111 404/89 896/7 
Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH, H2m, R8e 
9 

202/111 277/98 862/7 

Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH, H2m, R8e, 

RDF050m 

6 

090/116 777/92 868/7 

Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH, H2m, R8e, 

RDF050m, IC2 

0 

696/997 869/77 178/0 

Ss, MATS2e, BIC5, 

nOH, H2m, R8e, 

RDF050m, IC2, 

Mor11m 

9 

 

هدا بدر سدایر مددل Fو  R ،SEپارامترهای آماری  با در نظر گرفتن هر سهشود، مدل ششم مشاهده می 2-4همانطور که در ندول 

های وارد شده در این مدل به همراه ضریب رگرسیون و اثدر متوسدط کنندهنوان مدل نهایی انتخاب شد. توصیفو به ع شتبرتری دا

 است.آورده شده  3-4آنها در ندول 
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 MLRدر مدل  وارد شدههای توصیف کننده -3-4ندول

 متوسطاثر  گروه نام کامل
ضریب 

 رگرسیون
 شماره علامت

sum of Kier-Hall 

electrotopological states 
constitutional 

descriptors 
39104/7 699/22 Ss 1 

Moran autocorrelation of lag 

1/weighted by atomic sanderson 

electronegativity 

2D autocorrelation 

descriptors 
73424/7- 26/088- MATS2e 2 

Bond information content 

(neighborhood symmetry of 5-

order) 

topological 

descriptors 
1290/1 1/2219 BIC5 3 

Numbor of OH  
constitutional 

descriptors 
721069/7 6/191 nOH 4 

H autocorrelation of lag 

2/weighted by atomic  masses 

GETAWAY 

descriptors 
22879/7 18/882 H2m 9 

R autocorrelation of lag 

5/weighted by atomic sanderson 

electronegativity 

GETAWAY 

descriptors 
796019/7- 84/940- R8e 6 

Radial Distribution Function -0-5 

weighted by atomic  masses 
RDF descriptors 797398/7 024/29 RDF050m 0 

Information content index 

(neighborhood symmetry of 2-

order) 

Molecular 

descriptors 
29129/7- 03/147- IC2 9 

3D-MorSe-signal 05/wheited by 

atomic masses 
3D-MorSe 
descriptors 

716960/7- 09/93- Mor11m 8 

 

مداتریس  4-4پارامترهای وارد شونده به معادله خطی باید حتی الامکان نسبت به یکدیگر مستقل باشند. ندول 

شدود مقددار دهد. همانطور که ملاحظه میهای وارد شده در مدل منتخب را نشان میهمبستگی توصیف کننده

 است.( 8/7همبستگی بین پارامترها قابل قبول )کمتر از 
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 کار رفته در مدل نهاییهای بهکنندهماتریس همبستگی توصیف -4-4ندول
 

توصیف 

 هکنند
Ss MATS2e BIC5 nOH H2m R8e RDF050 IC2 Mor11m 

Ss 1         

MATS2e 108/7 1        

BIC5 966/7 187/7 1       

nOH 174/7 239/7 173/7 1      

H2m 90/7 271/7 908/7 770/7 1     

R8e 916/7 12/7- 

 

373/7 246/7 913/7 1    

 

 

 

 
 

RDF050m 607/7 748/7- 274/7 101/7 697/7 922/7 1   

IC2 410/7 787/7 610/7 240/7 383/7 264/7 331/7 1  

Mor11m 711/7 298/7- 789/7- 164/7 230/7 398/7 334/7 798/7- 1 

 (1-4)معادله  دست آمد:ر به صورت زی سری آموزش ، با استفاده ازبه این ترتیب معادله خطی نهایی 

y =  −624.29 + 22.688 Ss − 799.26 MATS2e + 2215.1BIC5 + 181.6 nOH + 992.19  H2m −

847.94 R8e + 28.724 RDF050m − 140.73IC2 − 83.75Mor11m   

 (.9-4)ندولنهایی در ادامه آورده شده است  MLR های وارد شده در مدلکنندهمقادیر عددی توصیف

 نهایی MLR های وارد شده در مدلکنندهمقادیر عددی توصیف -9-4ندول

Ss MATS2e BIC5 nOH H2m R8e RDF050 IC2 Mor11m 
شماره 

 ترکیب

779/16  119/7  706/7  7 710/7  777/7  991/1  714/3  379/7  1 

799/16  144/7  069/7  7 184/7  777/7  308/1  714/3  221/7  2 

779/10  169/7  004/7  7 196/7  777/7  188/7  772/3  237/7-  3 

779/10  793/7  004/7  7 181/7  777/7  226/1  200/3  201/7  4 

779/10  113/7  004/7  7 271/7  777/7  199/7  200/3  196/7  9 

799/16  119/7  069/7  7 238/7  777/7  376/7  769/3  694/7  6 

733/24  710/7  060/7  7 234/7  722/7  894/3  738/3  373/7  0 

793/10  743/7  094/7  7 270/7  719/7  720/1  113/3  291/7  9 

760/10  700/7  069/7  7 198/7  713/7  314/2  899/2  182/7  8 
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  9-4ادامه ندول           

Ss MATS2e BIC5 nOH H2m R8e RDF050 IC2 Mor11m 
شماره 

 ترکیب

733/18  199/7  683/7  7 299/7  777/7  431/7  606/2  766/7-  17 

710/19  743/7  939/7  7 183/7  780/7  209/1  772/3  392/7  11 

77/19  778/7  036/7  7 219/7  120/7  826/7  622/7  774/7  12 

760/10  700/7  069/7  7 772/7  712/7  048/7  899/2  424/7  13 

760/19  711/7  068/7  7 184/7  136/7  402/2  646/2  134/7  14 

779/10  711/7  092/7  7 719/7  146/7  738/3  760/2  299/7  19 

733/22  730/7  919/7  7 249/7  777/7  714/7  903/7  133/7  16 

777/18  239/7-  626/7  7 291/7  732/7  169/7  929/1  799/79  10 

777/23  769/7  063/7  7 241/7  777/7  326/1  904/2  381/7-  19 

733/22  730/7  919/7  7 396/7  777/7  438/7  903/7  726/7-  18 

793/19  133/7-  794/7  7 221/7  129/7  294/1  116/3  789/7  27 

10/23  746/7  081/7  7 263/7  114/7  839/7  904/2  128/7  21 

793/23  102/7  916/7  7 448/7  793/7  799/2  478/3  990/7  22 

77/23  769/7  063/7  7 286/7  777/7  710/1  849/2  108/7-  23 

778/24  789/7  108/7  1 729/7  713/7  996/1  381/3  434/7  24 

773/10  778/7-  794/7  7 721/7  777/7  399/2  111/3  293/7  29 

779/28  241/7  708/7  7 797/7  714/7  939/1  226/3  249/7-  26 

779/21  774/7  916/7  1 260/7  771/7  770/2  789/3  499/7  20 

677/22  778/7  979/7  1 316/7  140/7  230/1  746/3  432/7  29 

770/29  703/7  910/7  7 401/7  196/7  780/9  480/3  011/7  28 

779/21  774/7  916/7  1 289/7  176/7  296/1  789/3  739/7  31 

770/22  799/7  081/7  1 291/7  199/7  119/2  271/3  202/7  32 

779/26  793/7  914/7  7 932/7  226/7  094/7  190/3  401/7  33 

776/21  724/7  081/7  1 276/7  777/7  729/7  176/3  298/7-  34 

773/23  130/7-  901/7  7 208/7  702/7  919/2  293/7  282/7  39 

77/20  772/7  920/7  7 498/7  109/7  189/3  796/3  786/7  36 

777/26  204/7  978/7  7 428/7  762/7  816/3  210/3  778/7-  30 

771/29  708/7  923/7  7 491/7  190/7  362/4  323/3  610/7  39 

773/29  798/7  930/7  7 300/7  139/7  409/1  943/3  328/7  38 
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  9-4ادامه ندول           

Ss MATS2e BIC5 nOH H2m R8e RDF050 IC2 Mor11m 
شماره 

 ترکیب

773/37  243/7  971/7  7 748/7  794/7  894/4  364/3  242/7  47 

774/20  784/7  094/7  7 406/7  129/7  739/6  793/3  068/7  41 

778/24  791/7  924/7  7 389/7  791/7  409/3  739/3  479/7  42 

771/20  773/7-  969/7  7 738/7  796/7  989/1  412/3  328/7  43 

771/24  769/7  916/7  7 743/7  199/7  909/9  461/3  738/7  44 

779/26  729/7  923/7  7 300/7  719/7  049/3  294/3  702/7  49 

771/26  719/7-  916/7  7 432/7  192/7  418/9  741/3  009/7  46 

773/20  760/7  916/7  7 741/7  193/7  376/9  102/3  743/7  40 

779/23  - 798/7  081/7  1 773/7  118/7  216/4  286/3  402/7  49 

772/29  789/7  914/7  7 499/7  174/7  791/9  281/3  482/7  48 

779/23  798/7-  081/7  1 329/7  711/7  831/2  286/3  986/7  97 

773/28  166/7  960/7  7 482/7  143/7  300/2  099/2  374/7  91 

779/22  - 120/7  964/7  7 291/7  776/7  209/2  142/3  772/7  92 

710/29  173/7  994/7  7 921/7  799/7  134/2  630/3  210/7  93 

773/18  738/7  902/7  1 722/7  777/7  774/7  893/2  799/7  94 

793/33  229/7  906/7  7 739/7  796/7  893/4  992/2  718/7  99 

733/28  166/7  990/7  7 482/7  143/7  300/2  099/2  374/7  96 

793/28  193/7  982/7  7 969/7  166/7  046/2  819/2  326/7  90 

729/26  734/7-  928/7  7 949/7  784/7  301/3  969/3  929/7  99 

777/26  119/7  916/7  7 406/7  188/7  181/6  293/3  329/7  98 

779/29  196/7-  914/7  7 390/7  179/7  449/3  203/3  163/7  67 

779/20  788/7-  949/7  7 391/7  789/7  196/2  369/3  769/7-  61 

760/36  246/7  911/7  7 966/7  129/7  922/4  203/3  419/7  62 

799/33  782/7  926/7  1 910/7  106/7  889/4  420/3  610/7  63 

760/24  784/7-  822/7  7 318/7  744/7  969/1  730/2  704/7  64 

729/29  706/7  923/7  1 910/7  123/7  703/6  246/3  773/7  69 

729/37  709/7  939/7  1 933/7  190/7  774/9  911/3  939/7  66 

777/28  780/7  909/7  1 439/7  111/7  071/3  699/3  100/7  60 

710/30  116/7  963/7  7 794/7  133/7  161/6  799/3  710/7-  69 

777/33  293/7  968/7  7 394/7  148/7  030/6  421/3  718/7  68 

793/37  792/7  793/7  1 928/7  194/7  096/6  433/3  720/7  07 
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 ندداول. در بینی شددپیشنیز و تست  ارزیابیبرای سری  شاخص بازداری با استفاده از این مدل مقادیر

و درصد خطای نسدبی بده ترتیدب بدرای سدری  خطای مطلقبینی شده، مقادیر تجربی، پیش 9-4و  4-0، 4-6

بینی شده در مقابل مقادیر تجربدی آموزش، سری ارزیابی و سری تست آورده شده است. نمودارهای مقادیر پیش

رسدم شدد.  3-4و  2-4 ،1-4هدای برای سری آموزش، ارزیابی و تست نیز بده ترتیدب در شدکل حلالیتپارامتر 

دهنده این مقادیر نشان باشد.می 896/7و  860/7، 869/7شده به ترتیب ضریب همبستگی برای نمودارهای یاد 

 باشد.بینی شاخص بازداری ترکیبات مورد نظر میدر پیش MLRکارامدی روش 

 برای سری آموزش MLRبا روش  بازداری شاخص بینی شدهیسه مقادیر تجربی و پیشمقا -6-4ندول

بینی مقدار پیش خطای مطلق درصد خطای نسبی

 شده

 شماره ترکیب مقدار واقعی

3/9  9/94  9/1796  1732 1 

1/9  9/92  9/1787  1739 2 

7/3  7/32  7/1782  1767 3 

2/6-  8/68-  1/1761  1131 6 

3/62  2/372  2/1491  1149 0 

0/6  1/09  1/1238  1161 9 

3/21  0/149  0/1329  1193 11 

3/0  4/83  4/1297  1190 12 

7/0-  4/96-  6/1144  1231 13 

4/4-  6/96-  4/1219  1202 16 

4/1-  9/13-  2/1319  1328 10 

7/9  8/179  8/1430  1369 19 

9/1  4/26  4/1409  1492 21 

6/3  9/92  9/1919  1466 22 

6/7-  4/9-  6/1403  1492 23 

6/31  3/211  3/1061  1997 26 

9/6  2/176  2/1662  1996 20 

8/4  3/06  3/1630  1961 29 

1/9  7/92  1684 1612 31 

4/1-  9/22-  2/1671  1624 32 

6/11  9/187  9/1929  1639 33 

8/3  0/64  0/1033  1668 36 
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 6-4ادامه ندول             

 شماره ترکیب مقدار واقعی بینی شدهمقدار پیش خطای مطلق درصد خطای نسبی

6/7  0/17  0/1694  1604 30 

3/3  1/99  1/1039  1693 39 

9/2  2/49  2/1042  1684 41 

3/2-  9/39-  9/1696  1689 42 

4/0  3/120  3/1936  1078 43 

4/9  3/82  3/1910  1029 46 

9/2  4/43  4/1087  1040 40 

6/7  7/11  7/1003  1062 49 

7/9  7/144  7/1842  1089 91 

1/7-  3/1-  0/1970  1978 92 

4/2  9/43  9/1992  1978 93 

3/3  7/62  7/1842  1997 96 

6/8  2/193  2/2793  1877 90 

9/1-  9/34-  2/1992  1810 99 

1/2-  9/41-  9/1879  1840 61 

1/1  4/21  4/1800  1896 62 

9/0  1/197  1/2146  1886 63 

9/9  9/127  9/2279  2799 66 

3/6  2/132  2/2237  2789 60 

7/6  7/126  7/2233  2170 69 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری آموزش MLRتوسط روش شاخص بازداری بینی شده مقادیر پیش رسم -1-4شکل
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 برای سری ارزیابی MLRبا روش  شاخص بازداریبینی شده مقایسه مقادیر تجربی و پیش -0-4دولن

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

2/1  9/13  9/1119  1172 9 

0/2-  8/31-  1/1140  1108 17 

2/31-  7/016-  7/1783  1267 19 

8/9-  6/91-  6/1403  1382 27 

0/3-  7/90-  7/3140  1937 29 

7/9  1/91  1/1690  1676 37 

2/6  2/173  2/1099  1699 39 

7/1  3/16  3/1079  1682 47 

9/6-  7/211-  7/1612  1024 49 

8/4-  2/90-  9/1688  1090 97 

6/4  9/99  9/1841  1996 99 

3/4-  1/93-  8/1963  1840 67 

7/1-  3/21-  0/2761  2793 69 

8/2-  9/62-  2/2113  2106 07 

 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی MLRتوسط روش شاخص بازداری بینی شده مقادیر پیش رسم -2-4شکل     
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 برای سری تست MLRبا روش  شاخص بازداریبینی شده مقایسه مقادیر تجربی و پیش -9-4ندول

درصد خطای 

 نسبی
 مطلق خطای

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

9/9  2/67  2/1192  1782 4 

4/3-  6/38-  4/1123  1163 8 

4/9-  6/60-  4/1108  1240 14 

4/1  7/18  7/1382  1303 18 

4/7-  4/9-  6/1971  1970 24 

9/3  1/96  1/1641  1999 28 

0/2-  6/49-  4/1677  1646 34 

7/8-  9/197-  2/1933  1694 38 

2/6-  6/179-  4/1617  1016 44 

2/3-  3/96-  0/1022  

 

1008 48 

9/6-  9/110-  9/1684  1912 94 

7/31-  8/297-  1/1603  1824 98 

7/2  4/47  4/2730  1880 64 

4/2  0/91  0/2216  2169 68 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری تست MLRتوسط روش  شاخص بازداری بینی شدهمقادیر پیش رسم -3-4شکل
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 هاای تک تک دادهارزیابی مدل به روش حذف مرحله -4-3-1

هدا ای تک تک دادهبرای ارزیابی مدل به دست آمده علاوه بر استفاده از سری تست، روش حذف مرحله

ز رسم شدد )نددول شده با مقادیر تجربی مقایسه گردید و نمودار مربوطه نیکار گرفته شد. مقادیر محاسبهنیز به

مددل  صدحت(. نزدیک بودن این نتایج به نتایج به دست آمده از مدل منتخدب نشدان دهندده 4-4و شکل  4-8

 باشد.می
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 هاای تک تک دادهارزیابی مدل خطی به روش حذف مرحله -8-4ندول

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

9/8  0/171  0/1133  1732 1 

4/8  2/80  2/1139  1739 2 

9/3  1/47  1/1177  1767 3 

7/0  6/06  6/1169  1782 4 

2/2  9/24  9/1126  1172 9 

9/1-  0/27-  3/1117  1131 6 

6/91  8/213  8/1361  1149 0 

8/7  1/17  1/1101  1161 9 

1/7  9/7  9/1163  1163 8 

3/1-  9/14-  2/1164  1108 17 

8/8  7/011  7/3771  1193 11 

4/2  1/28  1/1216  1190 12 

6/11-  3/143-  0/1790  1231 13 

9/2-  9/34-  2/1212  1240 14 

9/11-  6/144-  4/1119  1267 19 

2/6-  7/08-  7/1183  1202 16 

4/3  8/49  8/1304  1328 10 

9/6  2/82  2/1490  1369 19 

9/2  0/34  0/1470  1303 18 

9/9  7/118  7/1911  1382 27 

3/4  9/62  9/1398  1492 21 

9/2  8/47  8/1976  1466 22 

9/1-  7/02-  7/1499  1492 23 

0/7  9/1  9/1910  1970 24 

9/3-  1/99-  8/1401  1937 29 

9/0  4/127  4/1607  1997 26 

6/9  6/96  6/1642  1996 20 

2/1  1/18  1/1997  1961 29 

3/9  4/94  4/1668  1999 28 
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 8-4ندولادامه             

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

9/6  1/178  1/1019  1676 37 

7/3  7/48  1661 1612 31 

6/6-  0/176-  3/1910  1624 32 

6/9  9/81  9/1028  1639 33 

7/2-  3/33-  0/1612  1646 34 

2/6  8/171  8/1096  1699 39 

0/7-  7/11-  7/1699  1668 36 

9/7-  8/9-  1/1669  1604 30 

1/7-  1/1-  8/1691  1693 39 

6/8-  9/162-  9/1921  1694 38 

4/1  3/23  3/1019  1682 47 

7/1  1/16  1/1017  1684 41 

4/4-  7/01-  7/1624  1689 42 

9/3  4/64  4/1003  1078 43 

7/4-  4/69-  6/1640  1016 44 

6/0-  8/137-  1/1983  1024 49 

7/1  6/16  6/1041  1029 46 

9/1-  1/39-  8/1079  1040 40 

3/2-  9/26-  2/1039  1062 49 

9/1-  4/32-  6/1046  1008 48 

9/4-  4/97-  6/1076  1090 97 

0/2  1/49  1/1946  1089 91 

3/3-  3/98-  0/1048  1978 92 

9/1  4/32  4/1941  1978 93 

9 0/136-  3/1609  1912 94 

1/4  9/06  9/1832  1996 99 

9/2-  2/46-  9/1933  1997 96 

0/4  0/98  0/1898  1877 90 

8/3-  4/04-  6/1942  1810 99 
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 8-4ادامه ندول         

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

9/11-  9/220-  9/1686  1824 98 

7/6-  7/116-  1931 1840 67 

7/9-  3/196-  0/1087  1840 61 

2/9-  9/171-  2/1994  1896 62 

3/3  0/69  0/2761  1886 63 

9/7  3/19  3/2712  1880 64 

3/1  0/20  0/2117  2793 69 

3/3  8/69  8/2193  2799 66 

6/3  9/09  9/2103  2789 60 

3/7-  6/9-  4/2171  2170 69 

4/2  7/92  7/2210  2169 68 

1/1-  9/23-  2/2192  2106 07 

 

 

 

 هادر ارزیابی مدل بر حسب مقادیر تجربی برای سری داده شاخص بازداری بینی شده مقادیر پیش رسم -4-4شکل
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بر حسب مقادیر تجربی شداخص  MLRهمچنین نمودار مقادیر باقیمانده محاسبه شده در ارزیابی مدل 

دهنده عددم وندود خطدای معدین ها حول خط صفر نشانرسم شد. تقارن نسبی داده 9-4نیز در شکل بازداری 

 باشد.می

 

 در مقابل مقادیر تجربی شاخص بازداری  LOOبه روش MLRدر ارزیابی مدل  خطای مطلقرسم مقادیر  -9-4شکل          

 (ANN)با استفاده از شبکه عصبی مصنوعی سازیمدل -4-4

ها نباشد، شبکه عصبی از آنجایی که ممکن است مدل خطی بهترین مدل برای توصیف رفتار سری داده

و اندرای یدک   گرفت. در این تحقیق برنامه نویسیها مورد استفاده قرار غیرخطی داده سازیمدلمصنوعی برای 

در ایدن روش تدابع کدارایی شدبکه، . صورت گرفت 2008b نسخه MATLABلایه در محیط نرم افزار سه شبکه 

 باشدد. بدرای بده دسدت آوردن بهتدرین معادلده و کمتدرین خطدا،مدی ((mse میانگین مجذور خطای اسدتاندارد

ها در لایه مخفی، مدومنتم تعداد گرههای ورودی شبکه، متغیرتعداد )تابع آموزش، تابع انتقال،  پارامترهای شبکه

 سازی شدند.و تعداد دورهای آموزش( بهینه
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های نرونو تعداد  های ورودی شبکهمتغیر، تعداد سازی تابع آموزش، تابع انتقالبهینه -4-4-1

 لایه مخفی

کننده توصیف 8تا  2های از هایی با ورودی، شبکهی بهترین پارامترهای شبکهسازی و شناسایبرای بهینه

در  17تدا  2هدای از مارکوارت و تنظیم بائزین با تعداد گدره -شبکه با الگوریتم آموزشی لونبرگ هرایجاد شدند. 

هدای شدبکه در حالیکه برای به دست آوردن بهترین تابع انتقال در لایه پنهان مدل لایه پنهان آموزش داده شد.

به عنوان توابع انتقدال اسدتفاده شدد. در روندد و خطی تانژانت هایپربولیک  ،از توابع لگاریتم زیگموئید نیز عصبی

انتخاب گردید. در تمام  به عنوان معیار ی شبکهات خطاعسازی شبکه، به حداقل رساندن مقدار میانگین مرببهینه

شبکه سه لایه  432این ترتیب مجموعاً  بهدر نظر گرفته شد.  17ها تعداد دورهای آموزشی یکسان و برابر شبکه

بیندی در نتدایج ایدن پدیش بینی سری ارزیابی مورد استفاده قدرار گرفتندد.آموزش داده شده و سپس برای پیش

رسم شده است.  11-4تا  6-4های بعدی این نداول نیز در شکلسهآورده شده و نمودار  19-4تا  17-4نداول 

الگوریتم آموزشی تنظیم بائزین نسبت به الگدوریتم آموزشدی لدونبرگ مدارکوات به دست آمده،  با تونه به نتایج

این الگوریتم علاوه بر سرعت آمدوزش بسدیار زیداد دارای قددرت باشد. خطاهای کمتری می مربعدارای میانگین 

باشد، به این معنی که قادر است میان ترکیباتی که در آموزش به کار گرفته شده و آنهدایی پذیری بالا میتعمیم

های و شکل 19-4تا  17-4در نداول  همانطور که که در آموزش به کار گرفته نشده، تطابق خوبی برقرار نماید. 

ورودی  متغیر logsig، 8تابع انتقال  ،trainbrموزش تابع آشبکه با شود، در این تحقیق ملاحظه می 11-4تا  4-6

 انتخاب شد. بهینه شبکهبه عنوان  ، کمترین میانگین خطاها را نشان داده ودر لایه مخفی نرون 3و تعداد 
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و تابع تبدیل  (trainbr) هایی با الگوریتم آموزشی بائزینخطاها برای شبکه مربعمقادیر میانگین  -17 -4ندول 

 های مختلف در لایه پنهان های ورودی متفاوت و تعداد گره متغیربا تعداد  (logsig) لگاریتم زیگموئید

   Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهمتغیرتعداد 

8 9 0 6 9 4 3 2   

9672 11473 14790 10867 49920 10480 27402 30002 2 

ره
 گ

داد
تع

 ها

3387 11109 14790 10811 02009 22072 27967 30996 3 

13607 11197 19194 10030 19632 40170 27377 39291 4 

17994 19242 19947 84123 19990 19799 27436 30433 9 

8201 12741 42000  10173 29798 10849 22636 30074 6 

17006 10094 13010 16982 18811 18923 22217 39332 0 

19499 19360 21409 10183 16767 18661 21104 3000 9 

37094 22820 14892 20180 37149 23713 23494 31676 8 

29646 31300 13919 32973 26497 19081 23094 30668 17
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 هایی با الگوریتم آموزشی بائزین و تابع تبدیل لگاریتم زیگموئید نمایش سه بعدی شبکه -6-4شکل 
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و تابع تبدیل تانژانت  (trainbr)هایی با الگوریتم آموزشی بائزین خطاها برای شبکه مربعمقادیر میانگین  -11-4ندول 

 های مختلف در لایه پنهانهای ورودی متفاوت و تعداد گرهمتغیربا تعداد  (tansig)هایپربولیک 

 Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهمتغیرتعداد 
  

8 9 0 6 9 4 3 2   

8179 11300 13993 10873 19619 27923 27238 30429 2 

ره
 گ

داد
تع

ها
 

8686 11234 38494 10916 19738 10047 27098 30921 3 

16338 11298 19797 10076 19983 27916 18992 30309 4 

8749 17310 14260 84269 86643 19499 18963 39369 9 

9334 13974 16944 18936 10443 10470 21997 36894 6 

9879 11247 22400 21726 16631 29978 18974 30243 0 

8702 17307 13133 16609 16998 16389 24772 39200 9 

9803 16806 14108 19930 21294 36983 26279 39301 8 

11842 12914 18820 16890 19607 18390 28078 36837 17 
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 تانژانت هایپربولیکهایی با الگوریتم آموزشی بائزین و تابع تبدیل نمایش سه بعدی شبکه -0-4شکل 
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خطی و تابع تبدیل  (trainbr)هایی با الگوریتم آموزشی بائزین خطاها برای شبکه مربعمقادیر میانگین  -12-4ندول 

(purelin)  های مختلف در لایه پنهانهای ورودی متفاوت و تعداد گرهمتغیربا تعداد 

 Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهغیرمتتعداد 
  

8 9 0 6 9 4 3 2   

8414 11401 19780 10842 27246 27448 32249 39941 2 

ره
 گ

داد
تع

ها
 

13389 11422 19424 10894 69219  32429 92378 49413 3 

8487 11484 19178 18779 21194 22332 24384 47779 4 

26194 11901 26263 19723 20791 27494 24273 87906 9 

17708 14907 10326 19080 18973 42414 24419 84897 6 

13206 10014 21779 37627 27766 29199 24334 47916 0 

06889 12701 16219 21766 42094 31802 24411 38341 9 

8839 11024 38094 18009 47293 27919 99939 38324 8 

8449 11436 16940 19029 27279 29140 23988 38393 17 
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 خطیهایی با الگوریتم آموزشی بائزین و تابع تبدیل نمایش سه بعدی شبکه -9-4کل ش
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و تابع  (trainlm) مارکوارت -لونبرگ  هایی با الگوریتم آموزشیخطاها برای شبکه مربعمیانگین  مقادیر -13-4ندول 

 های مختلف در لایه پنهان های ورودی متفاوت و تعداد گره متغیربا تعداد  (logsig) لگاریتم زیگموئیدتبدیل 

 Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهمتغیرتعداد 
  

8 9 0 6 9 4 3 2   

11183 12933 18412 19767 23301 27794 26304 67099 2 

ره
 گ

داد
تع

ها
 

14060 23891 92479 21907 19363 06984 80267 39876 3 

24989 32969 14890 19969 43212 10913 28991 89393 4 

11972 44346 28749 34838 91344 26291 28773 114168 9 

19132 33993 40790 99994 94919 33099 24874 39309 6 

24489 28143 94991 44344 37491 29411 34726 37662 0 

13931 92479 49399 37996 20368 68967 32940 33888 9 

36088 06736 10341 43472 39218 37979 39399 37916 8 

37888 42472 23939 03403 96004 48194 99466 28973 17 

 

 

 یگموئیدزلگاریتم و تابع تبدیل  مارکوارت-لونبرگ هایی با الگوریتم آموزشی سه بعدی شبکه نمایش -8 -4شکل 

 



  129  

 

و تابع  (trainlm)مارکوارت  -لونبرگ  هایی با الگوریتم آموزشیخطاها برای شبکه مربعمیانگین  مقادیر -14-4ندول 

 های مختلف در لایه پنهانهای ورودی متفاوت و تعداد گرهمتغیربا تعداد  (tansig) تانژانت هایپربولیک تبدیل 

   Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهمتغیرتعداد 

8 9 0 6 9 4 3 2   

11708 12799 27929 18939 19982 29971 29012 30777 2 

ره
 گ

داد
تع

ها
 

10836 14160 120808 32700 18917 28140 27169 31997 3 

39132 28778 11686 32462 37939 18394 91184 176933 4 

19893 44694 16031 39697 22224 10049 66428 39330 9 

41427 41314 32130 18437 94020 28271 20986 47708 6 

47926 39060 32324 24490 49887 22966 22910 33293 0 

32444 06819 18328 99136 61126 49319 32483 09304 9 

21439 09920 17421 98210 37723 37469 97893 49479 8 

99629 24290 42409 39644 91779 22639 39887 96819 17 
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 هایپربولیکتانژانت و تابع تبدیل مارکوارت  -لونبرگ هایی با الگوریتم آموزشینمایش سه بعدی شبکه -17-4شکل
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و تابع  (trainlm)مارکوارت  -لونبرگ هایی با الگوریتم آموزشی خطاها برای شبکه مربعمیانگین  مقادیر -19 -4 ندول

 در لایه پنهان های مختلفهای ورودی متفاوت و تعداد گرهمتغیربا تعداد  (purelin) خطیتبدیل 

   Kها های ورودی به شبکه یا توصیف کنندهمتغیرتعداد 

8 9 0 6 9 4 3 2   

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 2 

ره
 گ

داد
تع

ها
 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 3 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 4 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 9 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 6 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 0 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 9 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 8 

11984 11984 19133 10899 19284 21776 24070 38668 17 

 

 خطیو تابع تبدیل مارکوارت -لونبرگ  هایی با الگوریتم آموزشینمایش سه بعدی شبکه -11-4شکل     
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  muسازی پارامتر بهینه -4-4-2

در لایه مخفی به عندوان تعدداد  نرون 3و تعداد  logsigتابع انتقال  ،trainbrتابع آموزش در این مرحله 

داده شد  تغییر 1تا  7771/7 پارامتر بین  مقدار این  muقرار داده شد و برای بهینه سازی های شبکهنرونبهینه 

  رسدم گردیدد  muحسدببدر و  شددههدای ارزیدابی و تسدت محاسدبه سدری mseو سپس برای هر مورد مقدار 

فرا الگوریتم بائزین که همان مقدار پیش muبرای پارامتر  779/7دهد که مقدار (. نتایج نشان می16-4)ندول

 (. 17-4)ندولتواند به عنوان نقطه بهینه در نظر گرفته شود باشد، مینیز می

 muمقادیر خطای شبکه با تغییر   -16-4ندول           

mse 

 mu ارزیابیسری 

86/6389  7771/7 

91/9168  7772/7 

23/9644  7773/7 

94/49917  7774/7 

36/6963  7779/7 

46/6229  7776/7 

94/21914  7770/7 

38/21489  7779/7 

20/6427  7778/7 

86/6389  771/7 

91/9168  772/7 

23/9644  773/7 

99/49917  774/7 

94/6149  779/7 

46/6229  776/7 

94/21914  770/7 

38/21489  779/7 

20/6427  778/7 

mse 

 ارزیابیسری 
mu 

86/6389  71/7 

91/9168  72/7 

23/9644  73/7 

99/49917  74/7 

93/6149  79/7 

46/6229  76/7 

94/21914  70/7 

38/21489  79/7 

20/6427  78/7 

86/6389  1/7 

91/9168  2/7 

23/9644  3/7 

99/49917  4/7 

93/6149  9/7 

46/6229  6/7 

94/21914  0/7 

38/21489  9/7 

20/6427  8/7 

86/6389  1 
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 های آموزشیبهینه سازی تعداد چرخه -4-4-3

ی سدازهای آموزشی پارامتری است که برای نلوگیری از آموزش بیش از حد شبکه بهیندهتعداد چرخه 

( در شبکه مورد نظر 779/7( و مقدار بهینه مومنتم )3ها )نرونمقدار بهینه تعداد  شود. برای این منظور، ابتدامی

هدا بده دسدت  مقادیر خطای شبکه ،37تا  3های آموزشی از و با تغییر تعداد چرخه قرار داده شد موزشآبا تابع 

 سری ارزیابی و تست آورده شده است. 10-4آمد. این نتایج برای در ندول 

 های آموزشیخطای شبکه با تغییر تعداد چرخه مقادیر -10-4 ندول

mse 

 سری ارزیابی

های تعداد چرخه

 آموزشی

14/99789  3 

14/99789  4 

14/99789  

 

9 

90/38699  6 

67/14394  0 

83/6083  9 

44/6422  8 

38/6963  90 

20/6390  11 

68/6369  12 

23/6440  13 

39/6403  14 

44/6969  19 

81/6926  16 

 
 

mse 

 سری ارزیابی

های چرخهتعداد 

 آموزشی

26/6918  10 

79/6812  19 

98/0232  18 

98/0289  27 

70/0960  21 

92/0871  22 

73/9190  23 

33/9294  24 

79/9338  29 

94/9944  26 

69/9663  20 

39/8483  29 

13/8299  28 

02/17731  37 
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 های آموزشیتعداد چرخه مقادیر خطای شبکه در مقابلمنحنی  -12-4 شکل

 (12-4)شدکل  ارزیدابیسدری  میانگین مربعات خطای رسم شده برای با تونه به نتایج به دست آمده و منحنی

 انتخاب گردید. 17های آموزشی چرخه تعداد بهینه

 .نشان داده شده است 19-4مشخصات شبکه بهینه در ندول 

 مشخصات شبکه بهینه -19-4ندول

 trainbr                                       تابع آموزش     

 logsig تابع انتقال لایه پنهان                             

 purelin تابع انتقال لایه خرونی                             

 mse تابع کارآیی                                              

 rands و بایاس                  دهیوزنیه اولتابع مقدار 

 Early Stopping بهبود تعمیم                                         

 3 های لایه پنهان                               نرونتعداد 

 mu  779/7 پارامتر

 17 های آموزشیتعداد چرخه
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ساختار شبکه عصبی به دست آمده پس از بهینه سازی فاکتورهدای بحدث شدده در بدالا بده طدور شدماتیک در 

 نشان داده شده است. 13-4شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 تصویر شماتیک ساختار شبکه عصبی مصنوعی به دست آمده پس از بهینه سازی -13-4شکل 

    ، 18-4در نددول  بیندی شدد.پدیشو تسدت  ارزیدابیبرای سری  شاخص بازداریبا استفاده از این شبکه مقادیر 

شده برای سری آموزش، سری ارزیابی و سری تست آورده شده اسدت.  محاسبهدیر ابه ترتیب مق 21-4و  4-27

ارزیدابی و تسدت  برای سری آموزش،شاخص بازداری بینی شده در مقابل مقادیر تجربی نمودارهای مقادیر پیش

رسم شد. ضریب همبسدتگی بدرای نمودارهدای یداد شدده بده  16-4و  19-4، 14-4های نیز به ترتیب در شکل

 باشد.می 864/7و  807/7، 897/7ترتیب 

Ss 

IC2 

H2m 

RI 

1 

3 

nOH 

BIC5 

MATS2e 

2 

Mor11m 

RDF050 

R8e 

هانرون اتوصیف کننده ه   
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 بینی شده برای سری آموزشمقایسه مقادیر تجربی و پیش -18-4ندول 

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطلق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

4/8  2/80  2/1128  1732 1 

6/9  0/98  0/1120  1739 2 

8/3  6/41  6/1171  1767 3 

1/7-  0/7-  3/1137  1131 6 

9/12  9/146  9/1284  1149 0 

2/1-  4/13-  6/1140  1161 9 

1/0  7/94  7/1290  1193 11 

9/7-  9/8-  2/1100  1190 12 

3/17-  1/120-  8/1173  1231 13 

3/4-  9/94-  9/1210  1202 16 

0/7  8/9  8/1330  1328 10 

8/4  9/60  9/1432  1369 19 

9/9-  1/97-  8/1301  1492 21 

6/1-  3/24  3/1487  1466 22 

½-  3/31-  0/1497  1492 23 

8/4  3/06  3/1626  1997 26 

4/4  8/69  8/1624  1996 20 

2/7  0/2  0/1963  1961 29 

0/1  29 1647 1612 31 

6/0-  9/123-  9/1977  1624 32 

2/2  8/36  8/1604  1639 33 

1/7-  2-  7/1660  1668 36 

6/1  0/26  3/1640  1604 30 

4/1-  9/23-  2/1698  1693 39 

1 6/10  6/1011  1684 41 

1/4-  3/07-  0/1624  1689 42 

0/4  1/97  1/1098  1078 43 

1/7  3/1  3/1026  1029 46 



  139  

 

 18-4ادامه ندول      

درصد خطای 

 نسبی
 تفاضل

بینی مقدار پیش

 شده
 مقدار واقعی

شماره 

 ترکیب

9/2-  44-  7/1073  1040 40 

9/1-  9/29-  9/1036  1062 49 

8/1  1/34  1/1932  1089 91 

4/3-  9/61-  9/1040  1978 92 

1/1  1/27  1/1928  1978 93 

9/2-  8/40-  1/1932  1997 96 

0/2  8/97  8/1897  1877 90 

1/3-  98-  7/1999  1810 99 

9/6-  7/120-  7/1927  1840 61 

0/1-  0/32-  3/1823  1896 62 

9/2  97 7/2746  1886 63 

9/7-  0/17-  3/2704  2799 66 

3/7  4/9  4/2173  2789 60 

9/7-  2/11-  9/2789  2170 69 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری آموزش ANNبینی شده توسط روش مقادیر پیش رسم -14-4شکل
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 بینی شده برای سری ارزیابیمقایسه مقادیر تجربی و پیش -27-4ندول 

درصد خطای 

 نسبی
 مقدار تفاضل

مقدار محاسبه 

 شده
 شماره ترکیب مقدار تجربی

9/2  2/31  2/1133  1172 9 

2/1-  9/13-  2/1169  1108 17 

6/11-  6/149-  4/1114  1267 19 

9/3  0/92  0/1444  1382 27 

3/9-  0/97-  3/1448  1937 29 

6/4  1/04  1/1697  1676 37 

6/9  4/83  4/1049  1699 39 

4/2  8/38  8/1031  1682 47 

0/6-  9/119-  9/1679  1024 49 

0/3-  4/69-  6/1021  1090 97 

3/4  9/08  9/1839  1996 99 

7/4-  2/00-  9/1968  1840 67 

0/1-  2/39-  9/2740  2793 69 

7/4-  9/96-  9/2798  2106 07 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی ANNبینی شده توسط روش مقادیر پیش رسم -19-4شکل
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 بینی شده سری تستمقایسه مقادیر مورد انتظار و پیش -21-4ندول 

خطای درصد 

 نسبی
 خطای مطلق

مقدار محاسبه 

 شده
 شماره ترکیب مقدار تجربی

9/6  8/07  8/1162  1782 4 

1/2-  8/23-  1/1138  1163 8 

4/9-  69-  1108 1240 14 

7/7  3/7  3/1303  1303 18 

9/7  0/12  0/1918  1970 24 

2/4  1/66  1/1691  1999 28 

0/1-  6/29-  4/1610  1646 34 

3/8-  2/196-  9/1920  1694 38 

6/9-  2/86-  9/1618  1016 44 

9/2-  9/44-  9/1034  1008 48 

8/6-  9/124-  9/1609  1912 94 

9/12-  8/247-  1/1693  1824 98 

0/7-  3/13-  0/1893  1880 64 

9/7-  2/11-  9/2193  2169 68 

 

 بر حسب مقادیر تجربی برای سری تست ANNبینی شده توسط روش مقادیر پیش رسم -16-4شکل
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   شبکهمدل به دست آمده از ارزیابی  -4-4-4

 هاای تک تک دادهارزیابی شبکه به روش حذف مرحله -4-4-4-1

هدا نیدز مدورد ای تدک تدک دادهگیری سری تست، روش حذف مرحلدهکاربرای ارزیابی مل، علاوه بر به

ه گردیدد هدا مقایسداستفاده قرار گرفت و نتایج آن با نتایج محاسبه شده توسط مدل غیرخطی بدرای سدری داده

 باشد.دهنده عدم ونود خطای معین میها حول خط صفر نشانتقارن نسبی داده (.10-4و شکل  22-4)ندول 

 هاای تک تک دادهغیر خطی به روش حذف مرحلهارزیابی مدل  -22-4ندول

درصد خطای 

 نسبی
 تفاضل

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

9/8  8/80  8/1128  1732 1 

8/9  9/82  9/1137  1739 2 

6/4  1/48  1/1178  1767 3 

7/6  9/69  9/1190  1782 4 

0/1  9/19  9/1127  1172 9 

8/1-  - 4/21  6/1178  1131 6 

8/10  0/279  0/1393  1149 0 

1/1  3/13  3/1104  1161 9 

4/7  3/4  3/1160  1163 8 

9/7-  4/8-  6/1168  1108 17 

9/0  9/81  9/1204  1193 11 

0/3  9/43  9/1237  1190 12 

8/17-  3/134-  0/1786  1231 13 

2/2-  8/26-  1/1227  1240 14 

9/9-  1/170-  8/1192  1267 19 

1/0-  8/98-  1/1192  1202 16 

8/1-  2/29-  2/1394  1328 10 

1/6  9/93  9/1449  1369 19 

1/1  2/19  2/1399  1303 18 

0/0  1/170  1/1488  1382 27 

4/6-  9/82-  2/1398  1492 21 

0/1  7/29  7/1481  1466 22 
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 22-4ادامه ندول            

درصد خطای 

 نسبی
 تفاضل

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

0/3-  9/94-  9/1420  1492 23 

3/1  2/27  2/1920  1970 24 

9/9-  9/93-  2/1446  1937 29 

9/9  0/136  0/1696  1997 26 

6/6  7/173  1698 1996 20 

3/2  9/39  9/1986  1961 29 

3/6  3/88  3/1694  1999 28 

1/6  1/89  1/1074  1676 37 

7/4  2/69  2/1600  1612 31 

8/6-  6/112-  4/1911  1624 32 

4/9  6/99  6/1026  1639 33 

4/7-  8/6-  1/1638  1646 34 

6/0  7/124  7/1097  1699 39 

6/7-  0/17-  3/1699  1668 36 

7/1  3/10  3/1681  1604 30 

2/7  0/3  0/1696  1693 39 

7/11-  1/196-  8/1480  1694 38 

7/3  4/91  4/1043  1682 47 

9/1  2/29  2/1018  1684 41 

1/4-  8/69-  1/1626  1689 42 

1/9  8/90  8/1086  1078 43 

7/3-  1/92  8/1663  1016 44 

4/9-  4/149-  6/1909  1024 49 

2/1  9/21  9/1046  1029 46 

4/1-  1/29-  8/1021  1040 40 

2/7  7/4  7/1066  1062 49 

6/7-  9/17-  2/1069  1008 48 

1/3-  8/99-  1/1031  1090 97 

1/1  1/18  1/1910  1089 91 

2/2-  6/47-  4/1069  1978 92 

0/3  2/60  2/1906  1978 93 

1/0-  1/128-  8/1692  1912 94 

7/6  6/111  6/1860  1996 99 

6/4-  3/96-  0/1083  1997 96 
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  22-4ندولادامه             

درصد خطای 

 نسبی
 خطای مطق

بینی مقدار پیش

 شده
 شماره ترکیب مقدار واقعی

4/3  2/69  2/1869  1877 90 

6/2-  1/97-  8/1966  1810 99 

9/11-  9/226-  9/1680  1824 98 

6/4-  0/87-  3/1996  1840 67 

0/6-  3/131-  0/1919  1840 61 

4/4-  1/96-  8/1968  1896 62 

3/4  0/96  0/2792  1886 63 

0/7-  4/13-  6/1893  1880 64 

0/7  2/19  2/2789  2793 69 

9/1  9/30  9/2122  2799 66 

6/7-  9/12-  9/2799  2789 60 

9/1-  9/30-  2/2768  2170 69 

8/7-  7/18-  1/2146  2169 68 

2/3-  9/07-  2/2179  2106 07 

 

 هابر حسب مقادیر تجربی برای سری داده ANNبینی شده در ارزیابی مدل مقادیر پیش رسم -10-4شکل 

بر حسب مقادیر تجربی  شداخص  MLRهمچنین نمودار مقادیر باقیمانده محاسبه شده در ارزیابی مدل 

دهنده عدم ونود خطدای معدین ها حول خط صفر نشانرسم شد. تقارن نسبی داده 19-4نیز در شکل بازداری 

 باشد.می
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 در مقابل مقادیر تجربی شاخص بازداری ANNدر ارزیابی مدل خطای مطلق محاسبه شده رسم مقادیر  -19-4شکل

 تصادفی -Yروش به  ارزیابی شبکه -4-4-4-2

هدا تغییدر داده شدد. سدپس همبسدتگی به صورت تصادفی در محدوده پاسخ، مقادیر پاسخ روش در این

مورد بررسی قرار گرفت. این کار ده بار تکرار شد.  2Rی پاسخ با استفاده از شاخص هامتغیری مستقل با هامتغیر

دهنده عدم ونود نشان 2Rبرای سری ارزیابی و تست آورده شده است. مقادیر پایین   2Rمقادیر  23-4در ندول 

 همبستگی شانسی در مدل به دست آمده از شبکه هستند.

 Randomization-Yبرای سری ارزیابی و تست در روش  2Rمقادیر  -23-4ندول

2R 2 برای سری تستR شماره تکرار آزمون برای سری ارزیابی 

77/7 77/7 1 

77/7   7/7 2 

71/7 72/7 3 

11/7 77/7 4 

77/7 74/7 9 

77/7 18/7 6 

19/7 77/7 0 

72/7 76/7 9 

79/7 24/7 8 

77/7 77/7 17 
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 گیریبررسی نتایج و نتیجه -4-9

 پردازیم.نتایج به دست آمده در این فصل میدر ادامه به بررسی و مقایسه 

 مقایسه روش های رگرسیون خطی چندگانه و شبکه عصبی مصنوعی -4-9-1

 دهد.را نشان می ANNو  MLRای پارامترهای آماری حاصل از دو روش ، به طور مقایسه24-4ندول 

 

 MLRو  ANNهای آماری دو روش مقایسه برخی شاخص -24-4ندول 

 tR valR trR tF valF trF tSE valSE trSE cvR 

 روش

MLR 

848/7 80/7 896/7 432/88  099/100 484/400 073/84 192/99 242/99 864/7 

روش 

ANN 

864/7 80/7 89/7 189/199 093/182 187/884 019/90 019/91 864/61 863/7 

سدری آمدوزش،  بزرگتر و خطای استاندارد کوچکتر ضرایب همبستگیو  F نتایج این ندول، با تونه به

بیندی ارزیابی و تست برای شبکه عصبی مصنوعی، برتری این روش بر روش رگرسیون خطی چندگانده در پدیش

 دهد.را نشان می شاخص بازداری

شاخص بازداری ترکیبات های ساختاری وارد شده در مدل با کنندهبررسی ارتباط توصیف -4-9-2

 های ضروریروغن

یک بررسی انمدالی  ANNو  MLRهای های وارد شده در مدلکنندهه به توصیفندر این قسمت با تو

روی اثرات مختلف مونود در شاخص بازداری ترکیبات مورد مطالعه صورت خواهد گرفت. بهترین مدل انتخداب 

 های مورد بررسی است.توصیف کننده است که هرکدام بیانگر خصوصیات متفاوتی از ملکول 8شده شامل 
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 Ss کنندهتوصیف -4-9-2-1

گفته  1-2-4-3باشد. همانطور که در بخش های ساختاری میتوصیف کننده از گروه توصیف کننده این

هدا نیدز تفسدیر ش با سایر ملکدولکنتوان به صورت معیاری از احتمال برهمرا می الکتروتوپولوژیکی  حالت  شد،

کنش ملکول با فاز سداکن ش برهمکرد. به همین دلیل انتظار داریم افزایش مقادیر این توصیف کننده باعث افزای

 ایدن فرضدیه را تأییدد  (39104/7مثبت برای ایدن توصدیف کنندده ) متوسطو افزایش شاخص بازداری گردد. اثر 

 .]38[کندمی

 MATS2e  کنندهتوصیف  -4-9-2-2

بده آنهدا  9-2-4-3در بخدش قدبلاً که  توصیف کننده های خودهمبستگی است کننده نزءاین توصیف

 رویتدأثیر ایدن توصدیف کنندده دار شده اسدت. توصیف کننده با الکترونگاتیویته ساندرسون وزناین اشاره شد. 

 .شاخص بازداری منفی است

 IC2و   BIC5 هایکنندهتوصیف -4-9-2-3

 های اطلاعاتی هستند و دربردارنده اطلاعاتی رانع به ماهیت شیمیایی،ها نزء شاخصکنندهاین توصیف

  باشند.مولکولی و تقارن میها در فضا، توپولوژی پیوند اتم

ها گرفتن اتمپیوندها و نحوه قرار  روی شاخص بازداری نشان دهنده تأثیر BIC5کننده توصیفبزرگ و مثبت اثر 

 .است شاخص بازداری منفی روی IC2کننده توصیف . تأثیرباشدمیروی مکانیسم بازداری  در فضای مولکولی،

 nOHکننده توصیف -4-9-2-4

دهد. وندود گدروه نشان میرا روی شاخص بازداری  OHای عاملی ههتأثیر تعداد گرو کنندهاین توصیف

OH دارای گدروه  یهداتأثیر مثبتی روی افزایش شاخص بازداری دارد، اما به دلیل کم بودن تعداد مولکدولOH 

 این تأثیر کمتر مشهود است.
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 R8eو H2m های کنندهوصیفت -4-9-2-9

هدای کننددهدو نوع از توصدیفباشد. می 1GETAWAYهای کنندهاز گروه توصیف هاکنندهاین توصیف

GETAWAY به نام ها کنندهیک گروه از این توصیف ،اندطراحی شدهH-GETAWAY یک نمایش ندید از  از

ایدن  آیندد.بده دسدت مدیشدود نمدایش داده مدی Hکه با نمداد  2تأثیر مولکولیساختار مولکولی به نام ماتریس 

هدا در مولکدول بسدتگی دارندد. هرچده به الکترونگاتیویته، اندازه اتمی و محل قدرار گدرفتن اتدمها کنندهتوصیف

 کننده بیشتر است.کول بیشتر باشد، مقدار این توصیفالکترونگاتیویته، اندازه اتمی و فاصله بین اتم و مرکز مول

اندد و در آن گرفتده شدده (R)ماتریس اثر/ فاصله هستند که از   R-GETAWAYهای کنندهتوصیف گروه دیگر

 .]94[اندترکیب شده 3با عناصر ماتریس فضایی تأثیر مولکولیماتریس عناصر 

   RDF050m کنندهتوصیف -4-9-2-6

ها مربوط به یک دسته از اتم 4یا تابع توزیع شعاعی  RDFهای گروهکنندهکننده نزء توصیفاین توصیف

نحدوه محاسدبه ایدن  2-4عادلده م اسدت.  Rو معادل توزیع احتمال یافتن یک اتم در فضدای کدروی بده شدعاع 

 دهد.ها را نشان میکنندهتوصیف

g(R)                                                          2-4معادله  = f. ∑ ∑ AiAje
−β.(R−rij )

2
N
j>𝑖

N−1
i 

ویژگدی  یدک Aو  jو  iفاصله بین دو اتم  های مولکول است. همچنین، تعداد اتم Nیک فاکتور مقیاس و  fکه 

توان آن کند و مییک فاکتور تسهیل کننده است که توزیع احتمال فاصله بین اتمی را مشخص می . اتمی است

ای با فواصدل معدین حسداب در نقاط گسسته را به فاکتور دما برای تعریف انرژی ننبشی اتمی تعبیر کرد. 

                                                 
1.Geometry,Topology, and Atom Weights  Assembly 

2.Molecular Influence Matrix 

3.Geometry Matrix 

4.Radial Distribution Function 
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تدأثیر ایدن توصدیف کنندده روی  کنندد.ها ساختار سه بعدی مولکول را توصیف مدیاین توصیف کننده شود.می

 .]46[شاخص بازداری منفی است

 Mor11m کننده توصیف -4-9-2-0

 معرفدی 2-3-4-3در بخدش قدبلاًاسدت کده  3D-MoRSEهای این توصیف کننده نزء توصیف کننده

روی شاخص بدازداری کوچدک ومنفدی  و اثر آن( وزن دار شده است، mاین توصیف کننده با نرم اتمی )شدند. 

 .( است-716960/7)

 آینده نگری -4-6

به طور ویژه بر روی مکانیسم بازداری مدورد  ها راتوانند تأثیر دسته خاصی از توصیف کنندهمحققان می

 ها تعمیم داد.توان تأثیر یک پارامتر خاص را بر روی تعداد بیشتری از دادهاین ترتیب میبررسی قرار دهند. به 

های دیگری برای انتخداب و همچنین روش HypeChem های بیشتر ازافزارهایی با قابلیتتوان از نرممی

 بهره گرفت. 1پیدرریزی پی، مانند روش الگوریتم طرحهامتغیر

 

                                                 
1.Successive Projection Algorithm (SPA) 
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Abstract: 

In this project, a quantitative structure – property relationship (QSPR) study was conducted on 

the solubility parameters of 70 polymer solvents in the first part and on the retention indices (RI) 

of 70 essential oil compounds in second part. The solubility parameter (δ) is an intrinsic 

physicochemical property of a substance. It provides an easy numerical method of fast prediction 

the basic properties of materials. One of the essential functions of the solubility parameter is for 

evaluating the possibility of mixing between substances. 

 Plant essential oils and their extracts have been extensively employed in folkmedicine, for 

flavoring food, and in thefragrance and pharmaceutical industries The stepwise regression 

method was used as descriptor selection. Tow linear (Multiple Linear Regression; MLR) and 

nonlinear (Artificial Neural Network; ANN) methods were used to constructions of odels. The 

models were validated using external set, as well as leave one out and Y-Randomization 

techniques. Both linear and nonlinear methods have good prediction ability, although ANN 

model has more accurate results. In the first section of this study, the correlation coefficient (R) 

of the test set obtained by MLR and ANN models were 0.968 and 0.975 respectively. In the 

second part, the correlation coeficient of the test set obtained by MLR and ANN models were  

0.949 and 0.964 respectively. 

Keywords: quantitative Structure – Property Relationship (QSPR), Multiple Linear Regression 

(MLR), Artificial Neural Network (ANN), solubility parameter, Retention Indice (RI)  
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