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 تشکر و قدردانی

هان خیمه ای به بزرگی ج انتهای خویش تا انسان در قدوم خلقتش به پهنای گستردهبا نام آنکه خلق کرد هستی را از رحمت بی

ام، برایم بزرگترین زند و به او عقل داد تا عظمت خلقت را دریابد. ستایش او را که تجلی وجودش در دو گوهر گرانمایه زندگی

های ها که همواره روشنی بخش راهبوسم، آنهای مهربان و دستان گرمشان را مینعمت بود، پدر و مادری که هزاران بار چهره

 بودند. امپرپیچ و خم زندگی

با تمام وجود و در اوج فروتنی از مقام شامخ استاد گرانمایه سرکار خانم دکتر زهرا کلانتر که در نهایت  صبر و بزرگواری تمامی سعی و 

یتتلاش خود را در جهت اعتلای واقعی  ارزش اینجانب مبذول فرمودند،  و رهنمودها نسبت به ها های آموزشی در کالبد هدا

دریغ جناب آقای دکتر همتی نژاد و سرکار خانم دکتر های بیبا امتنان بیکران از مساعدت  نمایم وکمال قدردانی را می

صطفی آقا محمدی و آقای احسان عمادی  همه کسانی که به نوعی مرا در و موسوی  وسرکار خانم الیاسی  و با تشکر خالصانه از آقای م

نهم.شان زانوی ادب بر زمین میدر برابر وجود گرامی اند واندن این مهم یاری نمودندهنجام رسبه ا
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 چکیده

عصبی مصنوعی  یبا استفاده از شبکه خاصیت –در این تحقیق، مطالعات ارتباط کمی ساختار 

سری ه شده است. ی ترکیبات آلی مختلف به کار گرفتپذیری همدماضریب تراکمبینی برای پیش

در دما و فشارهای مختلف است که مجموعاً  ترکیب 65ی پذیری همدماضریب تراکمها شامل داده

رگرسیون های بهینه از دو روش کنندهدهد. برای انتخاب توصیفنقطه داده را تشکیل می 7934

ی عصبی مصنوعی ی شبکهسازی به وسیلهاستفاده شد. سپس مدل CDFS ( و راهبردSR) ایمرحله

پذیری ضریب تراکمبینی که، مدل حاصل برای پیشسازی و آموزش شبنجام گرفت و پس از بهینها

اند، به کار گرفته سازی دخالت نداشتهترکیب سری تست که در هیچ یک از مراحل مدل 4ی همدما

دست ه نشان داد که مدل ب CDFS و راهبرد ایرگرسیون مرحلهی دو مدل حاصل از شد. مقایسه

بینی بالاتری دارد. میانگین مربعات خطای ی کمتر و قدرت پیشکنندهتعداد توصیف CDFSآمده از 

 آمد. به دست 9019/0و  7765/0به ترتیب  CDFS-ANNو  SR-ANNهای سری تست توسط مدل

بینی ( برای پیشGCMی عصبی مصنوعی به همراه روش سهم گروه )ی بعد، شبکهدر مرحله

های تعداد گروه سازیی ترکیبات سری تست به کار گرفته شد. در این مدلپذیری همدماضریب تراکم

ی عصبی در نظر و دو متغیر دما و فشار به عنوان متغیرهای ورودی شبکه ی هر ترکیبدهندهتشکیل

ی دهندهآمد که نشان به دست 9909/0گرفته شدند. میانگین مربعات خطای حاصل از این روش 

 باشد. می CDFS-ANNو  SR-ANNنسبت به دو روش  GCM-ANN برتری روش

 

، پذیری همدماضریب تراکمی عصبی مصنوعی، ویژگی، شبکه –ارتباط کمی ساختار :کلمات کلیدی

 (GCMروش سهم گروه )، CDFS راهبرد(، SR) ایرگرسیون مرحله
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 و اهمیت آن 1پذیری همدماضریب تراکم -1-1

از اهمیت خاصی  ها به دما و فشاروابستگی آن به طور کلی خواص حجمی ترکیبات شیمیایی و

الا و های فشار بترین این خواص که در طراحی دستگاهیکی از مهمصنایع شیمیایی برخوردار است.  در

تر بینی دقیقبنابراین پیشباشد. ، میT، پذیری همدماضریب تراکم محاسبات مخازن ضروری است

 وابسته به دنبال خواهد داشت.های فشار بالا را در صنایع شیمیایی این کمیت، صحت بیشتر طراحی

شود، میزان تغییرات حجم مواد با ( بیان می1-1ی )که طبق رابطه پذیری همدماضریب تراکم

 کند.تغییرات فشار را در دمای ثابت مشخص می

 

 (1-1) 
T

T
P



















1 

عکس فشار است  پذیری همدماضریب تراکم دیمانسیونباشد. فشار می Pدانسیته و  در این رابطه 

ی پذیری همدماضریب تراکم ات. تغییربیان کرد (bar-1)یا ( Pa-1وان آن را بر حسب یکاهای )تو می

 در مقایسه با گازها بسیار کم است. ،مواد جامد و مایع در برابر دما و فشار

 

 پذیری همدماضریب تراکم گیریهای اندازهروش -1-2

بر حسب دما و ختلف ی ترکیبات مپذیری همدماضریب تراکمتجربی های یابی به دادهدستبرای 

 وجود دارد: دو مسیر کلیفشار 

 گیری سرعت صوت در دما و فشارهای مختلفاندازه (1

 گیری دانسیته در دما و فشارهای مختلفاندازه (9

 شود.ها توضیحاتی ارائه میکه در ادامه راجع به هر یک از این روش

                                                           
1.  Isothermal Compressibility 
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گیری اندازه-1-2-1
T

 فسرعت صوت در دما و فشارهای مختل گیریبا استفاده از اندازه 

گیری سرعت ابتدا با اندازهی سیالات، پذیری همدماضریب تراکمگیری برای اندازهدر این روش 

 ، طبق S ،آدیاباتیکپذیری تراکم مقدار در سیال مورد نظر در هر دما و فشار معین،، uصوت، 

 .]1[ آیدمی به دست( 9-1ی )رابطه

 

(1-9) 
S

u


12  

 شود:( تعریف می9-1ی )طبق رابطه Sاست و آنتروپی  Sدانسیته و ، که در آن 

 

(1-9) 
S

S
P



















1 

 

یک  Sبرای تعیین در یک دما و فشار معین  و  uگیری ( تنها اندازه9-1ی )بنابراین طبق رابطه

ه از را با استفاد Tتوان می Sگیری پس از اندازه کافی است.در همان شرایط ترمودینامیکی سیال 

 :]1[( استخراج نمود 7-1ی )رابطه

 

(1-7) 

 

P

P
ST

C

T






2

 

فشار است پذیری هم، ضریب انبساطP، ظرفیت گرمایی سیال در فشار ثابت و PCکه در این رابطه 

 شود:می( تعریف 6-1ی )و طبق رابطه

(1-6) 
P

P
T



















1 
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گیری سرعت صوت مقادیر سرعت صوت یک سیال در دماها و فشارهای مختلف توسط دستگاه اندازه

ی شود سیلندری شامل دو صفحهتنظیم می MHz 9این دستگاه که در فرکانس شود.گیری میاندازه

فرکانس است.  یفرکانس و یک گیرنده یقرار گرفتن نمونه، یک تولیدکننده یپیزوالکتریک، محفظه

ی فرکانس و صفحات پیزوالکتریک، امواج صوتی ایجاد شده و بعد از طی کردن ی تولیدکنندهبه وسیله

  ،stآن، توسط آشکارساز دریافت و زمان عبور امواج از نمونه،  و عبور از ،L، ی نمونهطول محفظه

 قابل محاسبه خواهد بود:( 5-1)ی شود. به این ترتیب سرعت صوت یک ماده از رابطهگیری میاندازه

 

(1-5) 
st

L
u  

 

توان آن را به صورت تابعی از دما و ثیر دما و فشار است، میی نمونه تحت تأجا که طول محفظهاز آن

 .]1[ نمود( بیان 4-1ی )فشار طبق رابطه

 

(1-4)       000 11, PPbTTaLTPL  

 

ی گیری شدهمقادیر اندازه .دنآیمی به دستبا کالیبره کردن دستگاه  bو  aکه در این رابطه، ضرایب 

u ،یابد. در اکثر مراجع علمی این تابع ی همبستگی برازش میبر حسب دما و فشار در یک رابطه

 شود.گرفته می ( در نظر8-1ی )همبستگی به شکل رابطه

(1-8)    FPEDPCPBPA
u

 32

2

1 

( 3-1ابق روابط )مط Eو  A، ثابت بوده و وابستگی دمایی ضرایب B ،C ،D ،Fکه در این رابطه ضرایب 

 . ]1[ شوند( بیان می10-1و )
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 (1-3) 2

210 TATAAA  

(1-10) TEE 11 

 

 گردد. آمده برای این رابطه با استفاده از پارامترهای آماری تعیین می به دستصحت ضرایب 

 خصوص از دستگاه م یز با استفادهی دماها و فشارهای مختلف نمقادیر دانسیته در گستره

شود که علاوه بر فشار اتمسفر قادر است مقادیر دانسیته را در فشارها و می گیری دانسیته تعییناندازه

  .]1[ گیری نمایدمتفاوت اندازهدماهای 

 

گیری اندازه -1-2-2
T

 دانسیته در دماها و فشارهای مختلف یگیربا استفاده از اندازه 

سیال، در دماها و فشارهای متفاوت  یدانسیته ،1با استفاده از دستگاه دانسیمترابتدا در این روش 

 برازش  9ی تیتآمده در یک معادله به فرم معادله به دستهای سپس داده .شودگیری میاندازه

 یابد:می

 

(1-11)  
 

 
  


















0

0

ln1

,

PTB

PTB
C

T
PT


 

 

 هایوابستگی دمایی کمیت است و MPa 1/0، فشار اتمسفر و برابر 0Pدر این معادله که  T0  و

 TB  گردند:تعریف میروابط زیر طبق 

 

                                                           
1. Densimeter 

2. Tait- equation 



5 

 

(1-19)   2

2100 TATAAT  

(1-19)   2

210 TBTBBTB  

( پارامترهای این روابط 19-1( تا )11-1) روابطی دانسیته با گیری شدهمقادیر اندازهاز طریق برازش 

طبق را  پذیری همدماضریب تراکم انتومی(، 11-1ی )پس از تعیین ضرایب معادله گردد.تعیین می

  .]9و9[ آورد به دستبرای ترکیب مورد نظر ( 17-1ی )معادله

 

(1-17) 
 
 

  PTB
PTB

PTB
C

C
T


































0

ln1

 

 

بینی های پیشروشمروری بر  -1-3
T

 

بینی پیش -1-3-1
T

 با استفاده از معادله حالت 

 یتوان از مشتق مرتبهرا می پذیری همدماتراکمضریب ( ذکر شد 1-1) یطور که در رابطههمان

 شود، نوشته میمواد  PVTبه دست آورد. معادلاتی که برای توصیف رفتار  1حالت یمعادله اول

 د. ی حالت نام دارمعادله

بینی خواص را برای پیش MLIR9حالت  یمعادله ،دکتر پارسافر و همکارانش 9006در سال 

ی این معادله، هر ترکیب آلی چگال را ها برای ارائهترکیبات آلی چگال ارائه دادند. آن ترمودینامیکی

ی حالت زیر را اش در نظر گرفتند و سپس معادلهدهندههای تشکیلبه صورت محلول فرضی از گروه

 .]7[ برای این سیالات ارائه دادند

                                                           
1. Equation of State 

2. Modified Linear Isotherm Regularity 
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(1-16) 221 mm BAV
n

Z









 

که در آن 
RT

P
Z


پذیری، ، فاکتور تراکمn های کربنی، تعداد گروهmA  وmB ی پارامترهای معادله

گیری از آن ( و مشتق15-1ی )ها سپس با بازآرایی این معادله به شکل معادلهباشند. آنحالت می

 کنند:، ارائه Tی ( را برای محاسبه14-1ی )توانستند معادله

 

(1-15) 
mm RTBnRTAnRTnP 5533   

 

(1-14) 
mmT

T
RTBnRTAnRTnP 5533 53

11






















 

 

 %6/1های خطی را با متوسط خطای نسبی آلکان T( توانستند 14-1ی )ها با استفاده از معادلهآن

 .]7[ بینی کنندپیش

بینی خواص زیر برای پیش را به فرمGMA 1 ، معادله حالتگوهرشادی و همکارش 9006سال در 

 های هیدرو فلوئورو اتر ارائه کردند. ترمودینامیکی تعدادی از سردکننده

 

(1-18) 
2

ln
2

ln
2

4

21
05

21
0 RT

TTAA
RTA

TTBB
RTB

P


 
















 

 

                                                           
1. Goharshadi–Morsali–Abbaspour  
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 ی ها معادلهی حالت هستند. سپس آنپارامترهای معادله 2Bتا  0Bو  2Aتا  0Aکه در این رابطه 

ی این پذیری همدماضریب تراکمی برای محاسبه( 18-1ی )گیری از رابطه( را با مشتق1-13)

 آوردند. به دستترکیبات 

 

(1-13) 
   TTBBRTBTTAARTART

T
ln225ln224

2

210

5

210

4 



 

 

تری -1و1و1-دی فلوئورو متوکسی(-9پنتافلوئورو دی متیل اتر، ) Tها توسط این رابطه، آن

 .]6[ آوردند به دستفلوئورو اتان و پنتا فلوئورو اتیل متیل اتر را در دما و فشارهای متفاوت 

 

بینی پیش -1-3-2
T

  ی عصبی مصنوعیشبکهبا استفاده از 

بینی خواص برای پیش یعین حال کارآمدتر های قدرتمندتر و درهای اخیر روشدر سال

ای است. نمونه QSPRسازی ها مدلاند. یکی از بهترین این روشترمودینامیکی مورد توجه قرار گرفته

نوع نفت  109بر روی  1334عصبی مصنوعی در سال  یبینی این خواص با استفاده از شبکهاز پیش

 فاده شده است.داده تجربی برای طراحی شبکه است 690خام خاورمیانه انجام گرفته است که در آن از 

را به صورت تابعی از نسبت حلالیت گاز به انواع نفت خام خاورمیانه  Tقادر است ارائه شده مدل 

 .]5[ بینی نمایدنفت، درجه حرارت مخزن و فشار مخزن پیش وزن مخصوصگاز،  صوزن مخصونفت، 

ی عصبی موجک بر نیز دکتر پارسافر و همکارانش، توانستند یک مدل شبکه 9006در سال 

.]4[ بینی نمایندپیش %98/1متوسط خطای نسبی ها را با آلکان T ها ارائه کنند ومبنای سهم گروه



 

 

 

 

 

 فصل دوم

 کمومتریکس
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 1کمومتریکس -2-1

این  باشد کهتر از گذشته میهای شیمیایی بسیار آسانیابی به اطلاعات در سیستمزه دستامرو

ای از یک به استفاده از رایانه در شیمی ارتباط دارد. با استفاده از رایانه، ریاضی و آمار، مجموعه موضوع

تفسیر اطلاعات، های ارزیابی و گیرد که در عرصهیسری قواعد شیمیایی به نام کمومتریکس شکل م

های از داده سازی فرآیندها و آزمایشات و استخراج حداکثر اطلاعات شیمیاییبهینه کردن و مدل

گیری و به ما کمک می کند. درحقیقت هدف کمومتریکس، بهبود بخشیدن فرآیندهای اندازه ،تجربی

  باشد.گیری شده فیزیکی و شیمیایی میزههای اندااطلاعات شیمیایی مفیدتر از داده استخراج

آمار و  ریاضی و ای از شیمی است که ازترین تعاریف، کمومتریکس شاخهطبق یکی از جامع

 کند:منطق برای رسیدن به اهداف زیر استفاده می

 های تجربی بهینه را طراحی و انتخاب کند.الف ( فرآیند

 شیمیایی فراهم کند. هاییی قابل حصول را از تحلیل دادهب ( حداکثر اطلاعات شیمیا

 .]8[ آورد به دستهای شیمیایی اند اطلاعات بیشتری درمورد سیستمج ( بتو

اخیر به سرعت توسعه پیدا کرده  یعلمی جوان در دو دهه یکمومتریکس به عنوان یک شاخه

های هوشمند و خودکار آزمایشگاهی و همچنین است. این رشد سریع مدیون پیشرفت سریع دستگاه

کمومتریکس به امروزه افزارهای ساده است. بنابراین امکان استفاده از کامپیوترهای قدرتمند و نرم

در شیمیدان گیرد و هر شیمی مورد استفاده قرار می هایی شاخهدر همه ابزاری جدیدوان عن

  نیاز دارد.های آماری و ریاضی روشاین به استفاده از اش تحقیقات علمی

 

                                                           
1. Chemometrics 
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از دانشگاه واشنگتن  9از دانشگاه اوما در سوئد و کمی بعد بروس کووالسکی 1سوانت ولد 1341در سال 

ی رشد کمومتریکس، انجمن بین در ادامه .کمومتریکس را در نوشتارهای علمی رواج دادندی کلمه

به  1346تاسیس و اولین مقاله با عنوان کمومتریکس در سال  1347المللی کمومتریکس در سال 

 .چاپ رسید

 

 فعالیت -خاصیت یا ساختار -ی ساختاررابطه -2-2

ی رابطه و 9(QSPR) خاصیت -ی کمی ساختاررابطه توان بهیکس میهای مهم کمومتراز زمینه

ی بیولوژیکی هامطالعاتی است که فعالیت QSAR .اشاره کرد 7(QSARفعالیت ) -کمی ساختار

تار با خاصیت را ارتباط ساخ QSPR لیدهد وها ارتباط میهای ساختاری آنترکیبات را به ویژگی

فعالیت  ای هماهنگ میانکردن رابطه سعی در پیدااین مطالعات در واقع دهد. مورد بررسی قرار می

 برای ارزیابی فعالیت یا را این قواعد دارد، تا بتواند های مولکولیبا ویژگی بیولوژیکی یا خاصیت مواد

باید  QSARیا  QSPRی برای تعیین این ارتباطات، در هر مطالعه. خاصیت ترکیبات جدید به کار ببرد

 پردازیم.ادامه به چگونگی روند این مطالعات میمراحلی طی شود که در 

 

 هافراهم کردن سری داده -2-2-1

 تر و ها وسیعباشد. هر چه سری دادهسری داده مناسب و معتبر می انتخاب یک ،اولین مرحله

تر و معتبرتر بوده و محدود به یک گروه خاص از آمده مدلی کلی به دستتر باشد، مدل متنوع

 نخواهد بود.ترکیبات 

                                                           
1. Svante Wold   

2. Bruce Kowalski  

3. Quantitative Structure- Property Relationship  

4. Quantitative Structure- Activity Relationship   
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 سازیرسم ساختار و بهینه -2-2-2

ترسیم  HyperChem7.0افزار ر مولکولی هر ترکیب در نرمساختاابتدا در این مرحله از مطالعه، 

 ترکیبات با استفاده از روش  های هیدروژن، ساختار سه بعدیشود. سپس با احتساب اتممی

یابد که جذر میانگین مربعات تا زمانی ادامه می سازیو بهینه شدهبهینه   AM1تجربی کوانتومینیمه

   کیلو کالری بر مول برسد. 001/0ه انرژی ب 1گرادیان

 

 هاکنندهی توصیفمحاسبه -2-2-3

ها را به های مختلف ساختاری و الکترونی مولکولها مقادیر عددی هستند که ویژگیکنندهتوصیف

 و Dragonنرم افزار ساختاری توسط  یکنندهتوصیف 1781دهد. در این تحقیق طور کمی نشان می

 .شودمیمحاسبه  HyperChemافزار ی الکترونی، توسط نرمکنندهتوصیف همچنین تعدادی

 

 های نامناسبکنندهحذف توصیف -2-2-4

هایی که اطلاعات کمتری در کنندهها محاسبه شدند، باید توصیفکنندهکه توصیف پس از آن

حذف شوند. برای این منظور لازم است مورد تغییرات خواص شیمیایی و یا بیولوژیکی موردنظر دارند، 

ها، هایی که برای تمام مولکولکنندهکه از فرایند کاهش متغیر استفاده گردد، به این ترتیب که توصیف

هایی که کمتر کنندهتوصیفشوند. همچنین ، حذف میمقادیر ثابت، تقریباً ثابت و یا صفر داشته باشند

  شوند.مقادیر یکسان دارند، مفید نبوده و کنار گذاشته می %30مقادیر غیرصفر و یا بیش از  %10از 

هایی که کنندهها بررسی شود و توصیفکنندهی بعد باید همبستگی بین توصیفدر مرحله

د. استفاده کر SPSSافزار توان از نرمبرای این منظور می دارند حذف شوند. 3/0تر از همبستگی بزرگ

                                                           
1. Root Mean Square Gradient 
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افزار توان از نرمگیر است. بنابراین میافزار کاری بسیار وقتاما انجام این کار با استفاده از این نرم

MATLAB  به نام  ای طراحی شدهبرنامهاستفاده نمود. برای این منظور با استفاده ازremcol ،

گردند. به این ترتیب های حذفی مشخص میکنندهده و توصیفها بررسی شندهکنهمبستگی توصیف

 .یابدمیها و به دنبال آن پیچیدگی محاسبات به میزان زیادی کاهش کنندهتعداد توصیف

 

 ها بندی دادهدسته -2-2-5

سری شوند. اولین زیر مجموعه، ها به سه زیر مجموعه تقسیم میقبل از ساختن مدل، سری داده

آیند.  به دستهای مختلفی ای بر روی آن انجام شده تا مدلآموزش نام دارد که رگرسیون مرحله

آمده از سری آموزش توسط آن ارزیابی  به دستهای دومین زیر مجموعه سری ارزیابی است که مدل

شوند. های خطی و غیرخطی تعیین میهای بهینه برای ساخت مدلکنندهشده و به این ترتیب توصیف

سازی کاربرد نداشته و از ی سوم سری تست یا آزمایش نام دارد که در طول فرایند مدلزیر مجموعه

 شود.های متفاوت استفاده میی مدلآن برای مقایسه

 

 1(PCAهای اساسی )ها به روش تحلیل مولفهبندی دادهدسته -2-2-5-1

ی فی استفاده کرد و یا برای حصول نتیجهتوان از روش تقسیم تصادها میبندی دادهبرای تقسیم

از ها بندی دادهبهره گرفت. در این تحقیق برای دسته (PCAهای اساسی )بهتر، از روش تحلیل مولفه

ترین نتایج کاربرد جبرخطی است که به وفور روش فوق یکی از با ارزش .شده استاستفاده  روشاین 

عصبی تا نمودارهای کامپیوتری استفاده شده است، چرا که ی ی اشکال تحلیلی از علوم شبکهدر کلیه

ی پیچیده است. یک روش آسان و غیرپارامتریک برای استخراج اطلاعات مرتبط از یک مجموعه داده

                                                           
1. Principle Component Analysis 
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تواند دارای چند بعد باشد. با توجه متغیر وجود داشته باشد، هر متغیر می n اگر در هر مجموعه داده

 های اساسی ابعاد فضای چند بعدی دشوار است، روش تحلیل مولفه به اینکه اغلب درك و شهود

دهد. به طور بندی مشاهدات مشابه کاهش میمشاهدات را بر اساس شاخص ترکیبی و دسته یکلیه

های اساسی عبارت است از کاهش تعداد متغیرها و یافتن ی روش تحلیل مولفهکلی کاربرد عمده

 بندی متغیرها است.ر حقیقت همان دستهکه د هاآنساختار ارتباطی بین 

رای ب های اساسیاز طریق منوی آنالیز، مولفه و SPSSافزار توسط نرم برای انجام کار باید

-ی اول مقدار قابل توجهی از پراکندگی دادهآید. معمولاً دو مولفه به دستها کنندهی توصیفمجموعه

شکل . شودی دوم ترسیم میی اول بر حسب مولفهمولفهاری از نمودگیرد. بنابراین ها را در نظر می

در سری  های محیطیداده دهد. بر اساس این نمودار نقطهها را نشان میاین نمودار پراکندگی داده

 شوند.طور تصادفی انتخاب میبه های داخلی د و سری ارزیابی و تست از دادهنگیرمیآموزش قرار 

 

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -2-2-6

با باشد. های محاسبه شده میکنندهگزینش بهترین توصیف QSPRی بعدی در مطالعات مرحله

ها به میزان هکنندهای کاهش متغیر، تعداد توصیفود این که در مراحل قبل با به کار بردن روشوج

 بنابراین  یاد است.ها برای ساخت یک مدل مناسب زتعداد آن زیادی کاهش یافته است، اما هنوز

مانده، های باقیکنندهها را از میان توصیفکنندهبهترین توصیف ،هاییکارگیری روشتوان با بهمی

 راهبرد، الگوریتم ژنتیک و ایرگرسیون مرحلهتوان به روش ها میی این روشملهانتخاب نمود. از ج

CDFS1 راهبردو  ایمرحلهرگرسیون . در ادامه به اختصار راجع به دو روش اشاره کرد CDFS  که در

 د.گردآن استفاده شده است توضیحاتی ارائه میاین تحقیق از 

 

                                                           
1. Combined Data Splitting- Feature Selection 
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  ایرگرسیون مرحلهها توسط کنندهانتخاب بهترین توصیف -2-2-6-1

 ای به ترتیب ضریب همبستگی وارد مدل در این روش متغیرهای مستقل به صورت مرحله

د. در هر مرحله برای سنجش معنادار بودن ضریب همبستگی متغیرهای وارد شده در مدل، شونمی

از نظر آماری برای متغیر معنادار باشد، آن متغیر در مدل  Fگیرد و در صورتی که انجام می Fآزمون 

 های ممکن ساخته شده وی مدلباقی مانده و در غیر این صورت حذف خواهد شد. به این ترتیب کلیه

 Fی برای هر یک پارامترهای آماری شامل ضریب همبستگی، مقدار میانگین مربعات خطا و آماره

 آیند.می به دستای های بهینه به روش رگرسیون مرحلهکنندهشود و به این وسیله توصیفتعیین می

 

 CDFS راهبردها توسط کنندهانتخاب بهترین توصیف -2-2-6-2

ه( کننداب متغیرهای )توصیفمستلزم انتخ مناسب و معتبر ساختن مدل QSPRدر مطالعات 

روند، به کار می QSPRکننده در هایی که برای انتخاب توصیفمناسب و اثرگذار است. بنابراین روش

است.  ایو ساخت مدل، رگرسیون مرحله هاکننده. روش معمول برای انتخاب توصیفاندحائز اهمیت

های شانسی و تصادفی است. وجود دارد، امکان ایجاد مدل ایون مرحلهبزرگی که در رگرسی اما اشکال

ها به تعداد متغیرها بسیار کم باشد، رخ خواهد داد. این اتفاق بخصوص زمانی که نسبت تعداد داده

بندی تصادفی، نشان ها در مدل حاصل از یک دستهکنندهگاهی حضور یا عدم حضور بعضی از توصیف

ها بندی دادهدسته یکه نحوهاست بندی مورد نظر است. بنابراین تجربه نشان داده از غلط بودن دسته

ر است. در ضمن یک مدل تصادفی ممکن است توانایی کمی ابر مدل ساخته شده و عملکرد آن اثر گذ

 .]3و10[ های سری تست داشته باشدبینی دادهبرای پیش

پیشنهاد شده  CDFSها بر متغیرهای انتخاب شده، روشی به نام بندی دادهبرای بررسی اثر دسته

های اثرگذار و معتبر از کنندهدر واقع روشی قابل استفاده برای انتخاب توصیف CDFS راهبرداست. 
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های خطی و توان مدلهای محاسبه شده است. به وسیله این روش میکنندهمیان تمامی توصیف

 .]3و10[ بینی مدل را افزایش دادعداد متغیر کمتر قدرت پیشو با تغیرخطی را بهبود بخشید 

ها به عنوان سری تست انتخاب و کنار گذاشته برای اجرای این روش، ابتدا تعدادی از مولکول

 های متفاوت به دو سری آموزش و ارزیابی مانده، چندین بار به صورتهای باقید. دادهنشومی

تواند به روش ها میبندی دادهدستهاشاره شد  6-9-9همانطور که در بخش  شوند.بندی میتقسیم

بندی مراحل ساخت و هر دستههای اساسی صورت گیرد. تر تحلیل مولفهتصادفی و یا روش دقیق

بر روی سری  ایاین ترتیب که رگرسیون مرحلهکند، به طی میبه طور جداگانه ارزیابی مدل را 

همان دسته آمده  توسط سری ارزیابی  به دستهای مدلسپس گیرد. آموزش هر دسته صورت می

در انتها  به این ترتیب آید. به دستبندی مورد نظر دستهمورد بررسی قرار گرفته تا بهترین مدل برای 

های تولید شده از انواع خواهد آمد. بررسی مدل به دستبندی یک مدل بهینه به ازای هر دسته

اند. ها تکرار شدهها در همه یا اکثر مدلکنندهدهد که بعضی از توصیفشان میبندی، نمختلف دسته

اثرگذار بودن این متغیرهای مستقل بر متغیر وابسته مورد  یدهندهها نشانکنندهتکرار این توصیف

دیگر نیز وجود دارد که فقط در یک یا چند مدل به طور  یکنندهگیری است. اما تعدادی توصیفاندازه

-در مدل %60هایی که بیش از کننده. توصیفاند و بنابراین اهمیت چندانی ندارندتصادفی ایجاد شده

 .]3و10[ شوندهای نهایی انتخاب میکنندهاند به عنوان توصیفهای مختلف تکرار شده

بندی این است که، چون از انواع متفاوت دسته CDFSهای حاصل از کنندهویژگی مهم توصیف

های موجود در مدل حساس نیستند و به اند، نسبت به نوع و تعداد مولکولآمده به دستها مولکول

بندی و در ها به دستهکننده، یعنی وابسته بودن توصیفایرحلهاین ترتیب مشکل روش رگرسیون م

 QSPRرا در مطالعات  CDFSهمین موضوع اهمیت روش حل خواهد شد.  مدل،نتیجه تصادفی بودن 

 کند.اثبات می
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بسیار شبیه روش ارزیابی تقاطعی است، به طوری که  CDFS راهبردباید به این نکته اشاره کرد که 

و  CDFS راهبردتوان آن را نوعی روش ارزیابی تقاطعی متغیر در نظر گرفت. اما تفاوت اساسی بین می

 ارزیابی تقاطعی این است که در ارزیابی تقاطعی یک مدل ثابت در نظر گرفته 

گیرد. ای صورت میگویی مدل، به طور تکرارپذیر عمل حذف مرحلهشود و برای ارزیابی قدرت پیشمی

ی های بهینه و محاسبهکنندهها، انتخاب توصیفبندی دادهی مراحل دستههمه CDFSاما در تکنیک 

 .]10[ شوددر هر مرحله به طور جداگانه انجام میضرایب 

-می به دستمرسوم، این نتیجه  ایبا روش رگرسیون مرحله CDFSنتایج حاصل از  یبا مقایسه

های کمتر، که حساسیت کمی کنندهتوان مدلی با تعداد توصیفروش می این آید که با استفاده از

دهند که آمده نشان می به دستند، ایجاد نمود. در ضمن نتایج دارها دادهبندی دسته ینسبت به نحوه

 .]3و10[ دهدبینی مدل را به میزان خوبی افزایش میقدرت پیش CDFSمدل حاصل از 

 

 ساختن مدل -2-2-7

توان بر اساس را می QSPRهای باشد. مدلساختن مدل می QSPRاصلی در مطالعات  یمرحله

اند، به زبان ریاضی ه و یا از طریق تئوری محاسبه شدهآمد به دستپارامترهایی که به صورت تجربی 

ی ازی نحوهسولی را ارائه دهد، علاوه بر شفافاگر نتایج این نوع مطالعات همبستگی قابل قب بیان نمود.

ینی رفتار بهشگران در پیشپژوها، به های ساختمانی آنیژگیها و وارتباط بین خواص مولکول

 .کندهای مشابه کمک میهای جدید بر اساس رفتار مولکولمولکول

های خطی و ی کلی روشوجود دارد که به دو دستهچندین روش متفاوت برای ساختن مدل 

ها و کنندهی بین توصیفنظر گرفتن اینکه رابطهدر مدل خطی با در  شوند.بندی میغیرخطی طبقه

های گیرد. زمانی که مدلخطی صورت می سازی به روشی خطی است، مدلک رابطهوابسته، ی متغیر
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ها و متغیر وابسته وجود داشته کنندهتوصیف لوبی ارائه ندهند و یا روابط غیرخطی بینخطی نتایج مط

 نهتوان از رگرسیون خطی چندگاهای خطی میاز جمله روششود. باشد، از مدل غیرخطی استفاده می

(MLR)1 ،اجزای اصلی آنالیز (RPC)9  و حداقل مربعات جزیی(PLS)9 از  خطی،های غیرو از روش

 نام برد. 6(GA) و الگوریتم ژنتیک 7(ANN) مصنوعیی عصبی شبکه

 

 (MLR)رگرسیون خطی چندگانه  -2-2-7-1

و  yخطی بین یک متغیر وابسته مثل  یآوردن رابطه به دسترگرسیون خطی چندگانه برای 

 خطی این رابطه به صورت زیر است:  یبه کار می رود. معادله nx …, ,2x ,1x های مستقلی مثلرمتغی

 

(9-1) 
nn xbxbby  110 

 امین متغیر مستقل است. iمقدار عددی  ixامین ضریب رگرسیون و ib i، تعداد متغیرها nکه در آن 

 

 عصبی مصنوعیی شبکه -2-2-7-2

 ها الگویی از ای از هوش مصنوعی هستند. این شبکههای عصبی مصنوعی زیر مجموعهشبکه

های بسیار دور سعی بر آن داشتند که ها از زمانهای عصبی زیستی هستند. انسانسیستم

یادگیری، تعمیم،  هوشمندی انسان و قابلیت یبیوفیزیولوژی مغز را دریابند، چون همواره مسئله

ز برای بشر جالب بود و به همین دلایل بکارگیری این پذیری و پردازش موازی در مغخلاقیت، انعطاف

                                                           
1. Multiple Linear Regression  

2. Principle Component Regression   

3. Partial Least Square  

4. Artificial Neural Network  

5. Genetic Algorithm  
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سازی های الگوریتمی برای پیادهمود. با توجه به این که روشنها بسیار مطلوب میها در ماشینقابلیت

های بیولوژیکی استفاده ی مبتنی بر مدلهاروش ها مناسب نبودند، در نتیجه ازاین خصایص در ماشین

های عصبی مصنوعی، ساختارهای محاسباتی جدیدی هستند که قادر به پردازش گردید. شبکه

و با استفاده از  باشنده از سیستم عصبی موجودات زنده میاطلاعات و یادگیری طبق اصول الهام گرفت

 .بینندآموزش می تعداد زیادی مثال

سیستم پردازش اطلاعات با ساختاری موازی، از حدود یک صد میلیارد سلول مغز به عنوان یک 

ها از سه باشند. اکثر نرونن به ده هزار نرون دیگر مرتبط میعصبی به نام نرون تشکیل شده که هر نرو

 اند:قسمت اساسی تشکیل شده

 ی سلول منتقل بدنهی را به قسمت های الکتریکهای نرون هستند و سیگنالها گیرندهدندریت-1

 کنند.می

روی اطلاعات ورودی را بر عهده بر گویند انجام عملیات لازم نیز می 1که به آن سوما سلول یبدنه-9

 دارد.

 ا دریافت کرده و به خارج نرون طولانی است که اطلاعات خروجی از سوما ر ایرشته آکسون-9

 فرستد. می

های گویند. پیاممی 9های دیگر را سیناپسی سلولهال اتصال آکسون یک سلول به دندریتمح

کنند. وقتی ن حرکت میاز دندریت به بدنه سلول و از آنجا به آکسوبی تنها به صورت یک طرفه عص

ه به آن متصل هستند های دیگر کای و یا نرونرسد فیبرهای ماهیچهپیام به انتهای آکسون می

 دهد. یک نرون زیستی را نشان می( ساختار 1-9شکل ) .]11[ شوندتحریک می

 

                                                           
1. Soma  

2. Synapse  
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 ساختار یک نرون طبیعی -(1-9شکل)

 

ز طریق اند که از از تعداد زیادی نرون تشکیل شدههای عصبی مصنوعی نیز مشابه مغشبکه

عصبی مصنوعی ساختار جدید سیستم  یعنصر کلیدی در شبکه .اندارتباطاتی به هم متصل شده

پردازش اطلاعات آن است که از تعداد زیادی عناصر )نرون( با ارتباطات قوی داخلی که هماهنگ با 

مصنوعی با پردازش روی عصبی  یاند. شبکهکنند، تشکیل شدهئل مخصوص کار میهم برای حل مسا

کنند که به این عمل یادگیری ه منتقل میها را به ساختار شبکهای تجربی، قانون نهفته در آنداده

یستمی که بتواند یاد گی یک سیستم هوشمند است. سترین ویژویند. اصولاً توانایی یادگیری، مهمگمی

تواند در مورد مسائل و معادلات ین بهتر میشود، بنابراریزی میتر برنامهتر است و سادهبگیرد منعطف

 جدید پاسخگو باشد.

 

 های عصبیساختار شبکه -الف-2-2-7-2

یک مدل  یها را در خود دارد و به همین دلیل ارائهیک نرون طبیعی، دنیایی از پیچیدگی

است.  یالعاده مشکلصیات آن را داشته باشد، کار فوقمصنوعی برای آن، به نحوی که بتواند همه خصو

 یک نرون طبیعی لحاظ شود.شود که خصوصیات اصلی گردد، سعی میبنابراین در مدلی که ارائه می

 دهد.ای از یک نرون محاسباتی را ارائه می( الگوی ساده9-9شکل )
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 ساختمان یک نرون محاسباتی -(9-9شکل)
 

 

 pد. میزان تأثیر ورودی نباشبه ترتیب ورودی و خروجی نرون می aو  pهای ( کمیت9-9در شکل )

است که در  1دار ثابت شود. ورودی دیگر یک مقتعیین می wبه وسیله پارامتر وزن  aروی خروجی 

برای تابع  nشود. این حاصل جمع، ورودی خالص جمع می wpضرب شده و سپس با  1ی بایاسجمله

 دهد.را تشکیل می fتحریک 

(9-9) bwpn  

 

 می آید: به دستزیر  یخروجی نرون به کمک معادلهسپس 

 

(9-9)  bwpfa  

 

د. به کنتواند نیاز ما را بر آورده نمیهای زیاد در اکثر موارد یک سلول عصبی تنها، حتی با ورودی

این  کنند، نیاز است. بهی عمل میها که به صورت موازهمین دلیل معمولاً به تعدادی از این سلول

 شود.ی سه لایه مشاهده می( ساختار یک شبکه9-9گویند. در شکل )های موازی یک لایه میسلول

 

                                                           
1. Bias  

p ∑ f a 

1 

b 

n w 
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 ی سه لایهساختار یک شبکه -(9-9شکل)

 

 نرونی وجود دارد: ینوع لایه 9های عصبی در حالت کلی در شبکه

 دریافت اطلاعات خاصی که به شبکه تغذیه شده است، را دارد. یوظیفه :ورودی یلایه-1

 ها و ی بین آندهندهها و وزن ارتباطهای پنهان به وسیله ورودیعملکرد لایه های پنهان:لایه-2

کند واحدهای ورودی و پنهان تعیین می های بینشود. به عبارت دیگر، وزنهای پنهان تعیین میلایه

 پنهان باید فعال شود. که چه وقت یک واحد

به ای است که خروجی آن همان خروجی شبکه است. عملکرد واحد خروجی لایه خروجی: یلایه-3

 . رتباط بین واحد پنهان و خروجی بستگی داردفعالیت واحد پنهان و وزن ا

های های آن در وزنی خروجی، ورودیی پنهان و لایهی خروجی هر نرون در لایهرای محاسبهب

 بر این مجموعه اعمال  1بع انتقالتاگاه یک شوند. آنربوطه ضرب شده و سپس با هم جمع میم

خطی است و چون در روش ی پنهان معمولاً تابعی غیرگردد. تابع انتقال مورد استفاده بر این لایهمی

ها توابعی استفاده گردد که مشتق آن شود، بهتر است ازشتی از مشتق این تابع استفاده میانتشار برگ

                                                           
1. Transfer Function  
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های عصبی انتقال به کار برده شده در شبکه ی از توابعیاهنمونهبه سادگی قابل محاسبه باشد. 

 مصنوعی عبارتند از:

 ، تابع انتقال تانژانت سیگموئید و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید.purelineتابع انتقال 

 

 ارتباطات بین نرونی ها از نظرانواع شبکه -ب-2-2-7-2

باشد و به نوعی قدرت عصبی از اهمیت بسیاری برخوردار می یارتباطات بین نرونی در یک شبکه

 بندی دو نوع شبکه وجود دارد:کند. در این نوع تقسیمشبکه را تعیین می

 1خورهای پیششبکه-1

  9خورهای پسشبکه-9

تواند میانی، می یای است که هر نرون لایهنهخور، اتصالات بین نرونی به گوهای پیشدر شبکه

قبلی خود دریافت کند اما هیچ سیگنالی از نرون به  یهای لایهورودی خود را از هر یک از نرون

ها به تدریج از عصبی، سیگنال یگردد. بدین ترتیب در یک شبکهقبل برنمی یخودش یا به نرون لایه

آخر یا خروجی شبکه  یکنند و در نهایت به لایهحرکت می عدیهای بنرونی به لایه ییک لایه

ها همیشه در یک مسیر یک طرفه و از ورودی در نتیجه جریان اطلاعات در این نوع از شبکه رسند.می

 باشد. به خروجی می

های های عصبی ارتباط بازخوردی است که در شبکهنوع دیگری از ارتباط بین نرونی در شبکه

های همان لایه دارد. در این نوع از ارتباطات، خروجی یک نرون به همان نرون یا نرونخور وجود پس

توانند با استفاده از ها میبنابراین این نوع از شبکه .]4[ شودی قبلی اتصال داده میهای لایهیا به نرون

                                                           
1. Feed forward 

2 .Feed Back  
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بالعکس حرکت هایی داشته باشند که در هر دو مسیر ورودی به خروجی و های برگشتی، سیگنالحلقه

 کنند. 

 

 آموزش شبکه عصبی -ج-2-2-7-2

های ورودی را پردازش کنند و به توانند براساس طراحی خود، سیگنالهای عصبی میشبکه

های عصبی طراحی های خروجی مورد نظر تبدیل نمایند. به طور معمول پس از این که شبکهسیگنال

های هایی از سیگنال( به ازای مجموعهwو b )ها وزن قدر وسازی شدند، باید پارامترهای پیشو پیاده

های خروجی شبکه، خروجی مطلوب را تشکیل دهند. ای تنظیم شوند که سیگنالورودی، به گونه

نامند. به طور کلی برای آموزش شبکه دو روش وجود عصبی می یچنین فرایندی را آموزش شبکه

 دارد:

  1یادگیری با ناظر-1

 9ناظریادگیری بدون -9

روش یادگیری با ناظر، شامل مراحلی است که در آن سیستم از طریق در دست داشتن جواب 

ده باشد و بدون در سامانعصبی باید خود یبیند. اما در روش بدون ناظر، شبکهواقعی آموزش می

د که آموزدست داشتن جواب واقعی، بتواند کار آموزش را انجام دهد. در این نوع یادگیری، شبکه می

بندی را انجام بندی کند و به عبارتی عمل خوشهها تقسیمالگوهای ورودی را به تعداد متناهی از گروه

دهد. باید توجه داشت در این حالت فرد طراح است که مقصد و هدف نهایی یعنی چیزی را که باید می

 کند.به آن رسید مشخص می

                                                           
1. Supervised learning  

2. Unsupervised learning 
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شود که به آنها قوانین یادگیری گشتی بیان میهای بازهای یادگیر توسط الگوریتمرفتار سیستم

یکی از آنهاست. قانون  1گویند. انواع مختلفی از قوانین یادگیری وجود دارد که یادگیری عملکردیمی

عصبی به  یقدر شبکهها و بردارهای پیشیادگیری در اینجا روندی است که توسط آن ماتریس وزن

بهینه شود. منظور از بهینه شدن عملکرد شبکه، حداقل شوند که عملکرد شبکه نحوی تنظیم می

سازی عملکرد، شبکه شدن خطایی است که بین مقادیر تجربی و پاسخ شبکه وجود دارد. برای بهینه

کمترین مقدار را داشته باشد. شاخص  9ای تنظیم کند که شاخص عملکردباید پارامترهایش را به گونه

ی معکوسی با نحوه یکند و رابطهی، عملکرد شبکه را بهینه میعملکرد، معیاری است که به طور کم

تر باشد، عملکرد شبکه بهتر خواهد بود و یعنی هرچه مقدار این شاخص کوچک عملکرد شبکه دارد؛

تابع ها، گویند و در بیشتر الگوریتمبالعکس. به شاخص عملکرد اصطلاحا تابع هدف یا تابع خطا می

 .]4[ باشدمی( MSE) 9متوسط مربعات خطاهدف 

 

 سازی عملکرد شبکه عصبیهای مختلف بهینهمعرفی روش -د-2-2-7-2

سازی یک های بهینهدرتمام الگوریتمسازی تقریباً همگی دوری هستند یعنی؛ های بهینهالگوریتم

زیر پیروی  یشود و بعد این مقدار اولیه طی مراحلی که از قاعدهمقدار اولیه برای تابع حدس زده می

 : ]4[ شودکند بهینه میمی

 

(9-7) 
KKK PXX 1 

 

بعدی  یحدس مرحله K+1Xام است و  K یمینیمم تابع در مرحله یتخمین نقطه KX ،که در آن

                                          تخمین روی آن،باشد، بدین معنی که از نیز بردار جستجو می KP باشد.مینیمم تابع می ینقطه

                                                           
1. Performance learning 

2. Performance 

3. Mean square error 
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نامیده  1یک مقدار اسکالر بین صفر و یک بوده و سرعت یادگیری αآید. می به دستبعد  یمرحله

 α و KPکند. انتخاب تعیین می KP شود. سرعت یادگیری، طول قدم در هر تکرار را در هر مسیرمی

 کند که چند نمونه از آنها در زیر ذکر شده است:میسازی را از هم متمایز های مختلف مینیممروش

 9روش نزول گرادیانی -1

 9الگوریتم پس انتشار خطا -9

 7مارکوارت -روش لونبرگ -9

 الگوریتم تنظیم بایزین -7

 

 ی مدلبینارزیابی قدرت پیش -2-2-8

های ی نمونهنیبآمده، مدل مناسبی است و توانایی پیش به دستبرای اطمینان از اینکه مدل 

مختلفی از یک جمعیت را داراست، باید مدل را ارزیابی کرد. این ارزیابی از طریق پارامترهای آماری 

های کمی صحت نتایج ارائه شده توسط مدل مورد سنجش ی این شاخصگیرد که به وسیلهصورت می

یک  R هر چهاست که  Rاین پارامترهای آماری ضریب همبستگی رگرسیون  یاز جملهگیرند. قرار می

معیار دیگری برای ارزیابی نیز  F یتر خواهد بود. آمارهآن مدل مناسبتر باشد، مدل به یک نزدیک

نیز  MSEدر این تحقیق میزان دار بودن کلی مدل است. مدل بوده و مقدار آن بیانگر میزان معنی

 شود.انتخاب میبه عنوان مدل بهینه  MSEآید و مدلی با کمترین میزان می به دستها برای مدل

 و  6(LOO)ی مدل، از شیوه حذف یکتایی نیبمنظور ارزیابی قدرت پیش علاوه بر پارامترهای آماری، به

                                                           
1. Learning rate 

2. Gradient descent algorithm 

3. Error back propagation algorithm 

4. Levenberg-Marquart 

5. Leave One Out  
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ها کنار هر بار یک داده از سری داده LOOشود. در شیوه استفاده می 1(LGO)حذف چندتایی 

در این حالت، به تعداد سری  پذیرد. بدیهی است کهها انجام میدادهسازی با بقیه گذاشته شده و مدل

ها کنار سری داده هر بار یک سری چندتایی از LGOها، باید این عمل صورت گیرد، اما در شیوه داده

 شود.گذاشته می

تصادفی -yهای غیرخطی، از آزمون های شانسی مدلتوان برای بررسی همبستگیعلاوه بر آن می

ی همان مقادیر، تغییر داده به صورت تصادفی در محدودهاستفاده کرد. در این آزمون، مقادیر تجربی 

های شده و سپس همبستگی متغیرهای مستقل با متغیرهای وابسته با استفاده از یکی از شاخص

آمده  به دستگیرد. اختلاف زیاد بین شاخص آماری است، مورد بررسی قرار می 2Rآماری که معمولاً 

ی عدم وجود همبستگی شانسی دهندهآمده از مدل اصلی، نشان به دستاز این روش و شاخص آماری 

 گردد.باشد. به طور معمول این فرایند چندین بار تکرار میمی

 

 2ها بر مبنای روش سهم گروهکنندهانتخاب توصیف -2-3

 روش سهم گروه -2-3-1

ای در به طور گستردهروشی ساده، کارآمد و در عین حال معتبر است که  روش سهم گروه

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

ها این است که د. مبنای به وجود آمدن روش سهم گروهکنیک ماده با ساختار شیمیایی آن برقرار می

های ساختاری و د گروهتعدا وجود دارد اما علم و تکنولوژی در دنیایهزاران ترکیب شیمیایی اگر چه 

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

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

                                                           
1. Leave Group Out  

2. Group Contribution Method  
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به این ترتیب یک روش عملی برای  .آورد به دست در خاصیت موردنظر، موجود در مولکول آن ماده

 آید که این پارامترها،می به دستده برحسب تعداد کمتری پارامتر بینی خواص تعداد زیادی ماپیش

 .]4[ کنندهای ساختاری را در خاصیت موردنظر مشخص میسهم گروه

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

که ما  های اصلی شناسایی شوند. در حالیطور مثال ممکن است یک نفر پیشنهاد کند که باید اتم

دانیم خواص کربن در الماس نسبت به کربن در گرافیت بسیار متفاوت است. از طرف دیگر، تجربه می

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

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

یابد ها افزایش میشود، صحت روش سهم گروهها بیشتر تمایز بین گروه هر چهباشد. بدیهی است می

توان با انتخاب باشد. اما می های مربوط به خودشکه سرانجام هر ترکیب فقط شامل گروه تا جائی

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

 .]4[ قبول باشدبینی شده قابلپیش

 

 هاهای عصبی مصنوعی بر مبنای روش سهم گروهشبکه -2-3-2

شیمیایی مواد به کار  سازی خواص فیزیکی وای برای مدلکه به طور گسترده QSPRدر مطالعات 

های مولکولی کنندهشود. توصیفهای مولکولی مرتبط میکنندهرود، خاصیت مورد نظر به توصیفمی

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

ترین عیب این روش، مسیر ماما مه شوند.افزارهای خاص محاسبه میها و نرماستفاده از الگوریتم

های حاصل کننده از روی ساختار مولکولی است. در نتیجه مدلی توصیفی محاسبهطولانی و پیچیده

های اخیر از روش ساده و از این مطالعات برای استفاده، چندان ساده نیستند. به همین دلیل در سال

شود. استفاده می QSPRجهت مطالعات  های مناسبکنندهها برای انتخاب توصیفکارآمد سهم گروه
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شوند و در کننده انتخاب میی هر ترکیب به عنوان توصیفدهندههای تشکیلدر این روش تعداد گروه

 دهنده در ترکیبات مورد مطالعه وجود نداشته باشد های تشکیلصورتی که یکی از گروه

 د.شوی مرتبط با آن گروه، صفر در نظر گرفته میکنندهتوصیف

بینی ها در پیشی عصبی مصنوعی بر مبنای روش سهم گروهاز شبکه در طی چند سال اخیر

، ]19[ ی مایعات یونی، دانسیته]19[ های اشتعال آلکانبینی نقطهخواص مختلفی از جمله برای پیش

 یونیی مایعات ، هدایت یونی و ویسکوزیته]17 [ های بحرانی تعدادی از هیدروکربنخصوصیات نقطه

 ، استفاده شده است.]16[



 

 

 

 

 

 فصل سوم

 محاسباتبخش 
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 ی سیالات آلی مختلفپذیری همدماضریب تراکمسازی مدل -3-1

های کارآمد در ی عصبی مصنوعی یکی از روشهمانطور که در فصل قبل اشاره شد، شبکه

یادگیری و محاسباتی بالایی دارد و در علوم مختلف از آن استفاده باشد که قدرت پردازش اطلاعات می

ضریب بینی ی عصبی مصنوعی برای پیشنامه از روش شبکهشود. به همین علت در این پایانمی

دید. آنچه ی وسیعی از دما و فشار استفاده گری ترکیبات آلی مختلف در محدودهپذیری همدماتراکم

 در ادامه 

ی عصبی مصنوعی های مختلف شبکهسازی و همچنین ارزیابی مدلطراحی و بهینهمراحل  آیدمی

 باشد.می Tبینی برای پیش

 

 هاانتخاب سری داده -3-1-1

ضریب  یداده 7934سیال آلی مختلف،  65ی پذیری همدماضریب تراکمبینی پیشبه منظور 

این  آوری گردید. نامی وسیعی از دما و فشار جمعر گسترهد این ترکیبات برای پذیری همدماتراکم

 ی مورد استفاده از هر ترکیب برای ی دما و فشار، تعداد نقطه دادهبه همراه محدودهترکیبات 

 ( آمده است.1-9) سازی و مرجع مورد استفاده برای هر ترکیب در جدولمدل

 

 هاسازی ساختار مولکولرسم و بهینه -3-1-2

به این . گردید استفاده HyperChem7.0 افزارنرمها از سازی ساختار مولکولرسم و بهینهبرای 

های هیدروژن و با افزار ترسیم شد و سپس با احتساب اتمترتیب که ساختار هر ترکیب در این نرم

 ها بهینه گردید.ساختار مولکول AM1تجربی استفاده از روش نیمه
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سازی برای سیالات آلی مختلف به ی استفاده شده در مدلفشار و تعداد نقطه داده ی دما ومحدوده -(1-9جدول )

 هاهمراه مرجع مورد استفاده برای هر یک از آن

 نام ترکیب
 ی دماییگستره

(K) 

ی فشاری گستره
(MPa) 

استفاده  تعداد نقطه داده

 سازیشده در مدل
 مرجع

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 استیک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 پروپانوییک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 بوتانوییک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 پنتانوییک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 هگزانوییک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 هپتانوییک اسید

 ]15[ 40 1/0 – 96 16/939 – 16/999 اکتانوییک اسید

 ]14[ 50 1/0 – 960 16/948 – 19/998 پروپیل استات

 ]14[ 67 1/0 – 900 16/948 – 19/998 بوتیل استات

 ]18[ 50 1/0 – 960 16/948 – 19/998 اتیل پروپیونات

 ]18[ 50 1/0 – 960 16/948 – 19/998 اتیل بوتیرات

 ]14[ 50 1/0 – 960 16/948 – 19/998 استاتمتیل اتیل 

 ]13[ 79 1/0 – 960 16/948 – 16/998 بوتانون-9

 ]90[ 50 1/0 – 960 16/948 – 16/998 پنتانون-9

 ]91[ 79 1/0 – 900 16/948 – 16/998 پنتانون-9

 ]90[ 67 1/0 – 900 16/948 – 16/998 هگزانون-9

 ]90[ 50 1/0 – 960 16/948 – 16/998 پنتانون-9-متیل-7

 ]99[ 100 1/0 – 170 16/939 – 16/709 آمینو بوتان-9

 ]9[ 106 1/0 – 170 16/939 – 16/969 پنتیل آمین

 ]9[ 106 1/0 – 170 16/939 – 16/969 هگزیل آمین

 ]9[ 106 1/0 – 170 16/939 – 16/969 هپتیل آمین

 ]99[ 106 1/0 – 170 16/939 – 16/709 آمینو اکتان-9

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 پروپانول-1

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 بوتانول-1

 ]97[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 پنتانول-1

 ]96[ 55 1/0 – 100 16/939 – 16/959 بوتانول-1-متیل-9

 ]95[ 44 1/0 – 100 16/909 – 16/959 پنتانول-9

 ]95[ 44 1/0 – 100 16/909 – 16/959 پنتانول-9-متیل-9

 ]95[ 44 1/0 – 100 16/909 – 16/959 پنتانول-9اتیل-9
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 (1-9جدول )ی ادامه

 نام ترکیب
 ی دماییگستره

(K) 

ی فشاری گستره
(MPa) 

استفاده  تعداد نقطه داده

 سازیشده در مدل
 مرجع

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 هگزانول-1

 ]94[ 199 01/1 – 99 19/919 – 49/959 هگزانول-9

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 هپتانول-1

 ]98[ 199 01/1 – 99 19/919 – 49/959 هپتانول-9

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 اکتانول-1

 ]99[ 195 1/0 – 50 16/948 – 16/968 نونانول-1

 ]99[ 119 1/0 – 50 16/988 – 16/968 دکانول-1

 ]93[ 13 1/0 – 70 16/999 – 16/978 دودکانول-1

 ]93[ 99 1/0 – 70 16/999 – 16/978 تترادکانول-1

 ]93[ 11 1/0 – 70 16/978 هگزادکانول-1

 ]90[ 55 1/0 – 100 16/939 – 16/918 الدیپنتان-7و9-متیل-9

 ]n 00/956 – 00/100 100 – 1/0 70 ]91-پروپان

 ]n 00/170 -  00/796 56 – 1/0 79 ]91-بوتان

 ]n 16/978 – 16/938 70 – 1/0 16 ]99-پنتان

 ]n 16/949 – 16/939 160 – 1/0 80 ]99-هگزان

 ]n 16/978 – 16/938 70 – 1/0 16 ]99-هپتان

 ]n 17/978 – 09/938 750 – 1/0 98 ]91-اکتان

دکاندو -n 16/799 – 16/939 170 – 1/0 119 ]97[ 

دکانتری -n 16/949 – 16/919 100 – 10 40 ]96[ 

دکانپنتا -n 16/989 – 16/939 160 – 1/0 87 ]95[ 

دکانهپتا -n 16/989 – 16/919 160 – 1/0 49 ]95[ 

 ]n 16/989 – 16/919 160 – 1/0 87 ]94-اکتادکان

دکاننونا -n 16/989 – 16/919 160 – 1/0 89 ]94[ 

 ]n 16/939 – 16/999 160 – 1/0 34 ]98-تریکوزان

 ]n 16/939 – 16/999 160 – 1/0 39 ]98-تتراکوزان

 ]n 16/709 – 16/969 160 – 1/0 87 ]93-اکتاکوزان

 ]n 16/709 – 16/959 160 – 1/0 57 ]93-هگزاتریآکوتان
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 هاکنندهی توصیفمحاسبه -3-1-3

وارد  Dragonافزار به عنوان ورودی به نرم HyperChemافزار ساختارهای بهینه شده توسط نرم

توصیف 91محاسبه گردید. همچنین  Dragonافزار ساختاری توسط نرم یکنندهتوصیف 1781شد و 

دو متغیر تجربی دما و فشار هم که  .شدمحاسبه  HyperChemافزار الکترونی، توسط نرم یکننده

کننده برای توصیف 1607گردید. به این ترتیب  اضافهها ها وابسته اند نیز به آن، به آنTهای داده

 آمد. به دستهر ترکیب 

 

 های نامناسبکنندهحذف توصیف -3-1-4

 تعدادی از  و شدهباعث پیچیدگی محاسبات  کنندهتوجه به اینکه تعداد زیاد توصیفبا 

کاهش متغیر استفاده شد.  هایها حاوی اطلاعات یکسانی هستند، در این مرحله از روشکنندهتوصیف

ها، مقادیر ثابت و یا تقریباً ثابت رای تمام مولکولبهایی که کنندهبه همین منظور، ابتدا توصیف

یی که هاکنندهتوصیف remcolی و برنامه MATLABافزار ی نرمبه وسیله. داشتند، حذف شدند

کننده از مجموع توصیف 87این مرحله، نیز حذف گردید. در پایان  ،دداشتن 3/0تر از همبستگی بزرگ

 کننده باقی ماند.توصیف 1607

 

 هابندی دادهدسته -3-1-5

آموزش، ارزیابی و  یها را به سه دستههای مناسب، ابتدا دادهکنندهبعد از مشخص شدن توصیف

های سری آموزش انجام بر روی داده SPSSافزار ای توسط نرمرگرسیون مرحله و تقسیم گردید تست

به این استفاده شد.  PCAها از روش بندی دادهد. همانطور که در فصل قبل گفته شد برای دستهش

 ی رای مجموعهب های اساسیاز طریق منوی آنالیز مولفه SPSSافزار توسط نرم ابتدا ترتیب که

ی اول مقدار قابل توجهی از پراکندگی سپس با توجه به اینکه دو مولفه ،آمد به دستها کنندهتوصیف
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ی دوم ترسیم شد. بر اساس این ی اول بر حسب مولفهاری از مولفهنمود گیرد،ها را در نظر میداده

های داخلی و سری ارزیابی و تست از داده های محیطی در سری آموزش قرار گرفتداده نمودار نقطه

 دهد.نشان می PCAها را بر روی نمودار کندگی داده( پرا1-9طور تصادفی انتخاب شدند. شکل )به 

 

 
 PCAها بر روی نمودار پراکندگی مولکول -(1-9شکل )

 

 4داده مربوط به  593لکول در سری ارزیابی، وم 8داده مربوط به  563( 1-9بر اساس شکل )

 قرار گرفت. ی آموزشمولکول در دسته 71مانده مربوط به داده باقی 9003لکول در سری تست و وم

 

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -3-1-6

و بار دیگر  ایرگرسیون مرحلهمانده یک بار با روش باقی یکنندهتوصیف 87 ،حال در این مرحله

ها انتخاب ها از میان آننندهکبهترین توصیفمورد آنالیز قرار گرفت تا  CDFS راهبردبا استفاده از 

 د.شو
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 ایرگرسیون مرحلهبه روش  هاکنندهبهترین توصیفانتخاب -3-1-6-1

های سری آموزش دادهاز  ،ایهای مناسب به روش انتخاب مرحلهکنندهبرای انتخاب توصیف

افزار ای گرفته شد. برای این منظور از منوی آنالیز در نرمرگرسیون مرحله SPSSافزار توسط نرم

SPSSبعد از وارد کردن متغیرهای مستقل و وابسته، از  ی رگرسیون خطی انتخاب گردید و، گزینه

های مختلفی مدلها، کنندهبرای انتخاب بهترین توصیفسازی استفاده شد. ای برای مدللهروش مرح

قرار گرفتند. میانگین  بررسیمورد توسط سری ارزیابی ، هآمد به دستای مرحلهوسط رگرسیون که ت

 در جدول هر مدل، ( محاسبه شده برای سری ارزیابی2Rو ضریب رگرسیون ) (MSE)مربعات خطا 

  ( آمده است.9-9)

به عنوان مدل بهینه انتخاب  11با توجه به پارامترهای آماری به دست آمده در این جدول مدل 

های وارد شده در مدل بهینه به همراه ضریب رگرسیون و اثر متوسط کنندهگردید. نام کامل توصیف

ها در جدول کنندهآمده است. همچنین ماتریس همبستگی بین این توصیف (9-9ها در جدول )آن

 دهد.ها را نشان می( ارائه شده که عدم همبستگی بین آن9-7)

های مختلف ای برای مولکولهای به دست آمده از روش رگرسیون مرحلهکنندهمقادیر توصیف

 ( ذکر شده است.6-9ها در جدول )موجود در سری داده
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 ایرگرسیون مرحلهآمده از روش  به دستهای مدلسری ارزیابی ی های آمارهمقایسه -(9-9جدول )

MSE 2R مدل هاکنندهتوصیف 

6678/1 475/0 P, T, Mor13m 9 

3498/1 537/0 P, T, Mor13m, X0Av 7 

6179/1 455/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m 6 

7997/1 441/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m 5 

9785/1 489/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e 4 

9061/1 483/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e 
8 

9198/1 439/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m 
3 

9303/1 436/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex 
10 

2672/1 795/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex, Hy 
11 

7689/1 487/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex, Hy,PJI3 
19 

5069/1 445/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex, Hy,PJI3, MW 
19 

4936/1 451/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m 
17 

4815/1 451/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m 
16 

6744/1 459/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m, E2s 
15 

5173/1 451/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m, E2s, E2m 
14 

5948/1 467/0 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m, E2s, E2m, X1A 
18 

4639/1 470/0 P, T, Mor13m, Mor07m, Mor11m, GATS1e, Mor10e, 

Yindex, Hy,PJI3, MW, Mor23m, E2s, E2m, X1Av 
13 

 

 



98 

 

 ایرگرسیون مرحلههای انتخاب شده توسط روش کنندهتوصیف -(9-9جدول )

 شماره علامت اثر متوسط گروه نام کامل

Pressure experimental 477/57- P 1 

Temperature experimental 300/76 T 9 

signal13/weighted by atomic masses 3D MORSE 788/96 Mor13m 9 

average valence connectivity index chi-0 Topological 418/3 X0Av 7 

signal7/weighted by atomic masses 3D MORSE 734/11 Mor07m 6 

signal11/weighted by atomic masses 3D MORSE 147/19- Mor11m 5 

lag 1 / weighted by atomic Sanderson electronegativities 2D Autocorrelation 687/19 GATS1e 4 

signal 10 / weighted by atomic Sanderson electronegativities 3D MORSE 657/8- Mor10e 8 

signal 26/weighted by atomic masses 3D MORSE 449/6 Mor26m 3 

Balaban Y index Topological 985/6 Yindex 10 

hydrophilic factor 1 empirical 948/9- Hy 11 

 

 ایرگرسیون مرحلههای انتخاب شده توسط کنندهماتریس همبستگی توصیف -(7-9جدول )

Hy Yindex Mor26m Mor10e GATS1e Mor11m Mor07m X0Av Mor13m T P  

          1 P 

         1 067/0 T 

        1 606/0- 076/0- Mor13m 

       1 144/0- 064/0 164/0 X0Av 

      1 941/0- 577/0- 978/0 178/0 Mor07m 

     1 037/0- 965/0 954/0- 987/0 008/0 Mor11m 

    1 657/0 150/0- 565/0 715/0- 998/0 005/0 GATS1e 

   1 965/0- 971/0- 461/0- 160/0- 806/0 797/0- 999/0- Mor10e 

  1 543/0 049/0- 999/0 433/0- 908/0 548/0 993/0- 091/0- Mor26m 

 1 949/0 909/0 961/0- 761/0- 956/0- 045/0 981/0 160/0- 047/0 Yindex 

1 671/0 900/0 980/0 157/0- 983/0- 917/0- 118/0- 056/0 103/0- 168/0- Hy 
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 ایرگرسیون مرحلههای انتخاب شده به روش کنندهمقادیر توصیف -(6-9جدول )

  کنندهنام توصیف

Hy Yindex Mor26m Mor10e GATS1e Mor11m Mor07m X0Av Mor13m ردیف نام مولکول 

685/0  00/0  048/0-  979/0-  891/1  017/0  599/0  683/0  003/0  1 استیک اسید 

975/0  39/9  109/0-  999/0-  587/1  009/0  514/0  519/0  079/0-  9 پروپانوییک اسید 

187/0  57/9  088/0-  985/0-  599/1  004/0  559/0  598/0  015/0-  9 بوتانوییک اسید 

054/0  11/9  119/0-  937/0-  683/1  076/0  558/0  570/0  065/0-  7 پنتانوییک اسید 

099/0-  81/1  115/0-  679/0-  641/1  059/0  404/0  578/0  035/0-  6 هگزانوییک اسید 

039/0-  59/1  191/0-  669/0-  651/1  108/0  809/0  566/0  197/0-  5 هپتانوییک اسید 

178/0-  73/1  195/0-  691/0-  664/1  171/0  861/0  550/0  155/0-  4 اکتانوییک اسید 

558/0-  11/9  048/0-  075/1-  771/1  008/0-  314/0  545/0  174/0-  8 پروپیل استات 

410/0-  81/1  049/0-  113/1-  795/1  006/0  311/0  580/0  159/0-  3 بوتیل استات 

558/0-  75/9  053/0-  047/1-  771/1  015/0-  846/0  545/0  176/0-  10 پروپیوناتاتیل  

410/0-  14/9  068/0-  017/1-  795/1  095/0-  886/0  580/0  198/0-  11 اتیل بوتیرات 

558/0-  54/9  039/0-  431/0-  771/1  010/0  165/1  533/0  156/0-  19 متیل اتیل استات 

413/0-  39/9  099/0-  599/0-  008/1  009/0  755/0  499/0  091/0-  19 بوتانون-9 

454/0-  57/9  099/0-  890/0-  097/1  013/0  603/0  490/0  079/0-  17 پنتانون-9 

454/0-  17/9  095/0-  898/0-  097/1  034/0  930/0  490/0  070/0-  16 پنتانون-9 

809/0-  11/9  093/0-  464/0-  077/1  105/0  617/0  413/0  038/0-  15 هگزانون-9 

809/0-  54/9  009/0  859/0-  077/1  093/0  405/0  479/0  118/0-  14 پنتانون-9-متیل-7 

941/0  19/9  099/0-  979/0-  104/9  057/0  964/0  416/0  118/0-  18 پروپانول-1 

154/0  97/9  098/0-  959/0-  039/9  048/0  957/0  417/0  199/0-  13 بوتانول-1 
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 ( 6-9ی جدول )ادامه

  کنندهنام توصیف

Hy Yindex Mor26m Mor10e GATS1e Mor11m Mor07m X0Av Mor13m ردیف نام مولکول 

091/0  35/1  099/0-  760/0-  088/9  105/0  974/0  419/0  158/0-  90 پنتانول-1 

091/0  17/9  090/0-  905/0-  088/9  093/0  719/0  470/0  970/0-  91 بوتانول-1-متیل-9 

091/0  17/9  008/0  495/0-  088/9  049/0  983/0  470/0  959/0-  99 پنتانول-9 

387/1  10/7  006/0-  080/1-  083/9  069/0  767/0  455/0  966/0-  99 پنتانول-9-متیل-9 

437/1  46/9  090/0  681/0-  039/9  170/0  665/0  463/0  959/0-  97 پنتانول-9اتیل-9 

054/0-  49/1  098/0-  606/0-  083/9  199/0  946/0  419/0  139/0-  96 هگزانول-1 

054/0-  11/9  090/0-  456/0-  083/9  148/0  639/0  496/0  968/0-  95 هگزانول-9 

170/0-  64/1  095/0-  655/0-  039/9  153/0  760/0  411/0  913/0-  94 هپتانول-1 

170/0-  81/1  093/0-  588/0-  039/9  141/0  689/0  499/0  943/0-  98 هپتانول-9 

138/0-  75/1  091/0-  659/0-  038/9  133/0  699/0  411/0  966/0-  93 اکتانول-1 

977/0-  94/1  096/0-  509/0-  106/9  991/0  668/0  410/0  954/0-  90 نونانول-1 

989/0-  90/1  070/0-  409/0-  119/9  954/0  653/0  410/0  936/0-  91 دکانول-1 

979/0-  13/1  068/0-  468/0-  193/9  997/0  565/0  410/0  979/0-  99 دودکانول-1 

988/0-  11/1  085/0-  856/0-  174/9  941/0  459/0  403/0  938/0-  99 تترادکانول-1 

799/0-  06/1  195/0-  375/0-  156/9  938/0  817/0  403/0  767/0-  97 هگزادکانول-1 

055/9  01/9  094/0-  449/0-  190/9  071/0  439/0  410/0  981/0-  96 الدیپنتان-7و9-متیل-9 

943/1  39/9  006/0-  749/0-  197/9  101/0  919/0  449/0  999/0-  95 آمینو بوتان-9 

078/1  35/1  073/0-  987/0-  105/9  136/0  954/0  497/0  139/0-  94 پنتیل آمین 

880/0  49/1  064/0-  983/0-  039/9  995/0  916/0  490/0  904/0-  98 هگزیل آمین 
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 ( 6-9ی جدول )ادامه

  کنندهنام توصیف

Hy Yindex Mor26m Mor10e GATS1e Mor11m Mor07m X0Av Mor13m ردیف نام مولکول 

469/0  64/1  056/0-  759/0-  089/9  986/0  989/0  494/0  994/0-  93 هپتیل آمین 

561/0  59/1  098/0-  579/0-  045/9  989/0  695/0  479/0  993/0-  70 آمینو اکتان-9 

439/0-  00/0  004/0-  779/0-  554/9  093/0  181/0  309/0  098/0-  n 71-پروپان 

851/0-  19/9  006/0-  599/0-  600/9  049/0  991/0  867/0  056/0-  n 79-بوتان 

838/0-  95/9  011/0-  474/0-  700/9  114/0  970/0  897/0  034/0-  n 79-پنتان 

391/0-  35/1  010/0-  405/0-  999/9  149/0  967/0  806/0  197/0-  n 77-هگزان 

395/0-  49/1  015/0-  578/0-  985/9  991/0  909/0  431/0  166/0-  n 76-هپتان 

375/0-  64/1  091/0-  476/0-  960/9  949/0  954/0  480/0  181/0-  n 75-اکتان 

353/0-  97/1  996/0  530/0-  154/9  888/0  984/0  465/0  189/0-  n 74-دودکان 

349/0-  13/1  975/0  599/0-  167/9  094/1  905/0  469/0  136/0- دکانتری  -n 78 

344/0-  11/1  115/0-  117/1-  199/9  698/0  563/0  475/0  969/0-  n 73-پنتادکان 

380/0-  06/1  159/0-  199/1-  118/9  641/0  493/0  479/0  709/0-  n 60-هپتادکان 

389/0-  09/0  183/0-  978/1-  111/9  681/0  448/0  470/0  795/0-  n 61-اکتادکان 

389/0-  11/1  916/0-  919/1-  106/9  687/0  898/0  498/0  769/0-  n 69-نونادکان 

384/0-  39/0  996/0-  741/1-  084/9  675/0  383/0  499/0  661/0-  n 69-تریکوزان 

384/0-  31/0  969/0-  743/1-  089/9  698/0  095/1  499/0  680/0-  n 67-تتراکوزان 

330/0-  85/0  779/0-  547/1-  041/9  937/0  901/1  498/0  544/0-  n 66-اکتاکوزان 

339/0-  43/0  640/0-  396/1-  065/9  097/0-  698/1  499/0  848/0-  n 65-هگزاتریآکوتان 
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 CDFS راهبردبا استفاده از  هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -3-1-6-2

ای، امکان ایجاد مدل کننده به روش رگرسیون مرحلههمانطور که اشاره شد در انتخاب توصیف

ها بسیار بیشتر تحقیق تعداد دادهبندی وجود دارد. البته به دلیل اینکه در این شانسی برای یک دسته

یابد. اما برای اطمینان بیشتر و هاست، احتمال ساخت مدل تصادفی کاهش میکنندهاز تعداد توصیف

مولکولی که به عنوان  4برای انجام این کار ابتدا  به کار گرفته شد. CDFS راهبردها، مقایسه روش

های متفاوت به بار به روش 15مانده های باقیداده شدند وتست انتخاب شده بود کنار گذاشته سری 

رگرسیون توسط دسته،  15دو سری آموزش و ارزیابی تقسیم شدند. سری آموزش مربوط به هر یک از 

دسته آمده برای هر  به دستهای مدل های مختلفی به دست آمد سپسآنالیز گردید و مدلای مرحله

 به دستبندی رسی قرار گرفت تا مدل بهینه برای آن دسته، مورد برتوسط سری ارزیابی همان دسته

های انتخاب شده در هکنندشد. توصیف ایجادها مدل متفاوت برای سری داده 15آید. بنابراین در انتها، 

 ( ذکر شده است.5-9آمده در جدول ) به دست مدل 15
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ها به همراه های مختلف دادهبندیآمده از دسته به دست QSPRمدل 15های کنندهتوصیف -(5-9جدول )

 CDFSآمده برای هر دسته در روش  به دستپارامترهای آماری 

 شماره هاکنندهتوصیف تعداد توصیف کننده

11 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e, Mor26m, Yindex, Hy 
1 

4 P , T, MATS1p, HoF, X0Av, Ds, HATS1m 9 

6 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m 9 

7 P, T, MATS1p, HoF 7 

4 P, T, MATS1p, HoF, G1s, Mor11m, Mor29m 6 

6 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m 5 

10 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, R1m_A, Mor11m, 

GATS1e, X1A, Mor10e 
4 

8 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e 
8 

8 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e, 

Mor10e 
3 

7 P, T, MATS1p, HoF 10 

4 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e 11 

4 P, T, Mor13m, GATS1v, Mor10e, MATS1e, SPAM 19 

4 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, Mor11m, GATS1e 19 

5 P, T, MATS1p, HoF, X0Av, Ds 17 

3 P, T, Mor13m, X0Av, Mor07m, R1m_A, Mor11m, 

GATS1e, X1A 
16 

8 P, T, MATS1p, HoF, G1s, Mor11m, Mor29m, R3m 15 

 

ها، بیش آمده در مدل به دستهای کنندهکننده از بین توصیفتوصیف 5شود همانطور که مشاهده می

ها در جدول کنندههاست. این توصیفکنندهاهمیت این توصیف یدهندهتکرار دارند که نشان %60از 

 اند.( معرفی شده9-4)
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 CDFSهای انتخاب شده توسط روش کنندهتوصیف -(4-9جدول )

 شماره علامت گروه اثر متوسط نام کامل

Temperature 754/73 Experimental T 1 

Pressure 803/59- Experimental P 9 

average valence connectivity index chi-0 593/99 Topological X0Av 9 

signal13/weighted by atomic masses 385/95 3D MORSE Mor13m 7 

signal7/weighted by atomic masses 030/13 3D MORSE Mor07m 6 

signal11/weighted by atomic masses 391/10- 3D MORSE Mor11m 5 

 

 یکنندهتوصیف 7 مشابه CDFSروش  آمده از به دستی تئوری هاکنندهتوصیف با توجه به این که

ها نیز کنندهبنابراین مقادیر این توصیف، باشندمی ایانتخاب شده به روش رگرسیون مرحله ابتدایی

 ( است.6-9مطابق مقادیر ذکر شده در جدول )

  

 ی عصبی مصنوعیسازی به روش شبکهمدل -3-1-7

ها و احتمال وجود روابط غیرخطی بین متغیرهای مستقل و متغیر پیچیدگی دادهبا توجه به 

برای  QSPRی عصبی مصنوعی به عنوان تکنیکی برتر در مطالعات غیرخطی شبکه وابسته، روش

پارامترهای مؤثر بر مورد استفاده قرار گرفت. برای این منظور  پذیری همدماضریب تراکمسازی مدل

پنهان، نوع تابع انتقال،  یهای لایهتعداد گره ها،تعداد ورودی ی عصبی، از قبیلآموزش موفق شبکه

 بهینه شدند. در طی فرایند آموزش مقادیر  ،µ ممنتم، نوع تابع آموزش، تعداد دورهای آموزش و پارامتر

ها جهت و معیار برای پایان دادن آموزش و بهینه شدن مقادیر وزن نمودههای ارتباطی تغییر وزن
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بینی پارامتر مورد بررسی، مقدار خطای شبکه است که طبق تابع کارایی تعیین شده، محاسبه پیش

 باشد.( میMSE، تابع کارایی، میانگین مربعات خطا )مطالعهدر این  شود.می

 به دستی های بهینهکنندهی عصبی مصنوعی با توصیفسازی شبکه، چگونگی مدلدر ادامه

توضیح  CDFS راهبردهای حاصل از کنندهو همچنین با توصیف ایگرسیون مرحلهرآمده از روش 

 داده خواهد شد.

 

-کنندهی عصبی مصنوعی با استفاده از توصیفسازی شبکهبهینه -3-1-7-1

 ایرگرسیون مرحله های

پنهان و  یورودی، یک لایه یسه لایه شامل یک لایه یشده، یک شبکه ی عصبی طراحیشبکه

که باید  ها بودهکنندهبرابر تعداد توصیف ی ورودیلایههای ی است که تعداد نرونخروج ییک لایه

 ی خروجی دارای یک نرون است که نشان دهنده یو لایهها بهینه شود کنندهتعداد توصیف

نامعلوم  نیز پنهان یهای لایهتعداد نرون باشد.ی متناظر با هر ورودی میپذیری همدماضریب تراکم

 د.نباید بهینه شو است و

 های های شبکه، نوع تابع آموزش، نوع تابع انتقال و تعداد گرهسازی تعداد ورودیبرای بهینه

های آموزشی ایجاد شد و با الگوریتم کنندهتوصیف 11تا  9هایی از با ورودی هاییپنهان، شبکه یلایه

گره، آموزش داده  19 تا 9 از پنهان یهای لایهتعداد متفاوت گره مارکوارت با-تنظیم بایزین و لونبرگ

و ( tansig) انتقال تانژانت سیگموئیداز توابع  نیز پنهان یبرای انتخاب بهترین تابع انتقال در لایه شد.

 . استفاده گردید (logsigلگاریتم سیگموئید )

 ها و تعداد هینه کردن تعداد ورودیی قبلی، برای ببا وجود اینکه در اکثر کارهای انجام شده

سازی این پارامترها، ی پنهان، ابتدا دور آموزشی ثابت در نظر گرفته شده و پس از بهینههای لایهگره

تر است تا شد، اما اگر هر سه پارامتر به طور همزمان بهینه شوند منطقیتعداد دور آموزش بهینه می
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 نامهی طراحی شده در این پایانهادر تمامی شبکهآید. بنابراین  به دستتری ی دقیقمقادیر بهینه

ی پنهان، تعداد دورهای آموزش نیز های لایهها و تعداد گرهکنندهبطور همزمان با تغییر تعداد توصیف

ی های لایهو تغییر تعداد گره 11تا  9تغییر داده شد. برای این منظور همراه با تغییر تعداد ورودی از 

ی در نظر گرفته شد و به ازای همه 9با گام  900تا  10، تعداد دورهای آموزش نیز از 19تا  9ان از پنه

های طراحی شده بهینه گردید. لازم به تذکر است که در های ممکن این سه پارامتر، شبکهترکیب

در مترهای فوق، سازی پارادر روند بهینهاستفاده گردید.  purelinخطی ی خروجی از تابع انتقال لایه

سری ارزیابی به  حاصل از ات خطایبه حداقل رساندن میانگین مربعهای طراحی شده هر یک از شبکه

سازی همزمان ین بهینهقسمتی از روند تغییرات پارامترهای شبکه در ح عنوان معیار انتخاب شد.

 ارزیابی بر حسب یک بردار مرجع در آمده برای سری  به دست MSEمقادیر  پارامترها به همراه

همچنین مقادیر بهینه به دست آمده برای هر یک از  ( نشان داده شده است.6-9( تا )9-9) هایشکل

 ( ذکر شده است.8-9های طراحی شده در جدول )شبکه
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سری  MSEی مخفی، )ج( دور آموزش، )د( کننده ، )ب( تعداد نرون لایهنمودارهای )الف( تعداد توصیف -(9-9شکل )

بر حسب بردار مرجع دهد، سری ارزیابی که مینیمم مقدار آن را بهتر نشان می MSEای از نمودار ( ناحیههارزیابی و )

 بایزین برای تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدی و الگوریتم آموزشی تنظیم
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سری  MSEی مخفی، )ج( دور آموزش، )د( کننده، )ب( تعداد نرون لایهنمودارهای )الف( تعداد توصیف -(9-9شکل )

بر حسب بردار مرجع دهد، سری ارزیابی که مینیمم مقدار آن را بهتر نشان می MSEای از نمودار ( ناحیههارزیابی و )

 مارکوارت -برای تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدی و الگوریتم آموزشی لونبرگ

 

 (ب

 (ج

 الف(

 (د

 (ه

N
u
m

b
er

 o
f 

D
es

cr
ip

to
rs

 

 

N
u
m

b
er

 o
f 

n
o
d
es

 i
n
 H

id
d
en

 l
ay

er
 

 

E
p
o
ch

 

 

M
S

E
 

 

M
S

E
 

 

 بردار مرجع )شمارنده(



73 

 

0 100 200 300 400

4

5

6

7

8

9

10

0 100 200 300 400

2

4

6

8

10

12

0 100 200 300 400

20

40

60

80

100

120

140

160

0 100 200 300 400

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 

0 100 200 300 400

0.04

0.06

0.08

0.10

0.12

0.14

 
 

سری  MSEی مخفی، )ج( دور آموزش، )د( کننده، )ب( تعداد نرون لایهتوصیفنمودارهای )الف( تعداد  -(7-9شکل )

بر حسب بردار مرجع دهد، سری ارزیابی که مینیمم مقدار آن را بهتر نشان می MSEای از نمودار ( ناحیههارزیابی و )

 برای تابع انتقال تانژانت سیگموئیدی و الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین
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سری  MSEی مخفی، )ج( دور آموزش، )د( کننده، )ب( تعداد نرون لایهنمودارهای )الف( تعداد توصیف -(6-9شکل )

بر حسب بردار مرجع دهد، سری ارزیابی که مینیمم مقدار آن را بهتر نشان می MSEای از نمودار ( ناحیههارزیابی و )

 مارکوارت -برای تابع انتقال تانژانت سیگموئیدی و الگوریتم آموزشی لونبرگ
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 ایحاصل از روش رگرسیون مرحله هایکنندهشده با توصیفهای طراحیی شبکهتوابع و پارامترهای بهینه -(8-9جدول )

 MSE تعداد دور آموزش پنهان لایهنرون تعداد  کنندهتعدادتوصیف تابع آموزش التابع انتق

 0600/0 35 6 8 تنظیم بایزین لگاریتم سیگموئید

 0501/0 69 6 8 مارکوارت -لونبرگ لگاریتم سیگموئید

 0843/0 198 10 5 تنظیم بایزین تانژانت سیگموئید

 0596/0 89 10 5 مارکوارت -لونبرگ تانژانت سیگموئید

 

ای با الگوریتم آموزشی تنظیم دهد که شبکهنشان می( 8-9و جدول )ها نتایج موجود در این شکل

ی پنهان گره در لایه 6ی ورودی، کننده در لایهتوصیف 8بایزین و تابع انتقال لگاریتم سیگموئیدی با 

نتیجه این شبکه به عنوان را برای سری ارزیابی دارد در  MSEکمترین مقدار  35و دور آموزشی 

 ی بهینه انتخاب گردید.شبکه

با  1/0تا  0006/0از  µمقدار  با ی بهینه، ساختار شبکهپارامتر ممنتمجهت بهینه کردن مقدار 

برای سری ارزیابی تغییر داده شد و آنگاه برای هر مورد مقدار میانگین مربع خطا  0006/0های گام

مقدار میانگین نمودار  .انتخاب شد µی به عنوان مقدار بهینه 0746/0که مقدار  و ثبت گردیدمحاسبه 

  (رسم شده است.5-9شکل ) دری بهینه حول نقطه µبر حسب برای سری ارزیابی خطا  اتمربع
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 µبر حسب پارامتر ودار میانگین مربع خطای حاصل از سری ارزیابی نم -(5-9شکل )
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باشد. ( می4-9ی عصبی بهینه شده مطابق شکل )سازی ارائه شده، ساختار شبکهتوجه به روند بهینه با

های منتخب کنندهی عصبی با استفاده از توصیفی شبکههمچنین مقدار پارامترهای بهینه شده

 ( ارائه شده است.3-9ای در جدول )مرحله رگرسیونحاصل از روش 

 

 عصبی بهینه شده ساختار شبکه -(4-9شکل )

 

 ایرگرسیون مرحلهی عصبی روش توابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده شبکه -(3-9جدول )

 Train br تابع آموزش

 logsig پنهان یتابع انتقال لایه

 pure line خروجی یتابع انتقال لایه

 6 پنهان یتعداد نرون لایه

 8 تعداد متغیرهای ورودی

 35 آموزشتعداد دورهای 

 µ 0746/0پارامتر 

 0736/0 سری ارزیابی MSEمقدار 
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-کنندهعصبی مصنوعی با استفاده از توصیف یسازی شبکهبهینه -3-1-7-2

 CDFS راهبردهای انتخاب شده توسط 

پنهان و  یورودی، یک لایه یمتشکل از یک لایه ،عصبی سه لایه یدر این بخش نیز از شبکه

بهینه، مانند قبل باید پارامترهای شبکه  یخروجی استفاده شد. برای طراحی یک شبکه ییک لایه

مارکوارت و تنظیم بایزین، با -بهینه شوند. بر این اساس شبکه توسط دو الگوریتم آموزشی لونبرگ

تانژانت ( و logsig) و همچنین توابع لگاریتم سیگموئید 10تا  9 پنهان از یتعداد متفاوت گره در لایه

 9 با گام 900تا  10وزشی از پنهان، و تعداد دور آم ی(، به عنوان توابع انتقال لایهtansig) سیگموئید

کننده معرفی توصیف 5ثابت و برابر همان  ها تعداد متغیر ورودیآموزش داده شد. در تمامی این شبکه

های عصبی به ارامترهای شبکهسازی پلازم به تذکر است که برای بهینه ( است.4-9شده در جدول )

های به دست با توجه به تعداد زیاد داده برای سری ارزیابی مدنظر است. MSEحداقل رساندن تابع 

ها در نتایج این بررسی های لایه پنهان و تعداد دور آموزشی، بخشی ازآمده از تغییر همزمان تعداد گره

 است. ( گزارش شده14-9( تا )10-9جداول )
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سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین  مربوط بهمقادیر میانگین مربعات خطا  -(10-9جدول)

 ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده از و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 CDFSهای کنندهتوصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  
1895/0 6885/0 6618/0 1871/0 7740/0 6589/0 5055/0 9798/0 9583/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

1193/0 9194/0 1563/0 1970/0 1393/0 1366/0 9578/0 9199/0 9418/0 90 

1674/0 1399/0 1771/0 1986/0 1899/0 1405/0 9910/0 9436/0 9610/0 90 

1668/0 1551/0 1949/0 1790/0 9148/0 9950/0 9066/0 9478/0 9969/0 70 

1685/0 9913/0 1046/0 1746/0 1544/0 9908/0 1461/0 9697/0 9109/0 60 

1749/0 9917/0 1039/0 1795/0 1688/0 1989/0 1497/0 9784/0 9036/0 50 

1750/0 9114/0 1974/0 1706/0 1561/0 1997/0 1684/0 9749/0 9036/0 40 

1516/0 1349/0 1917/0 1959/0 1491/0 1991/0 1685/0 9758/0 9036/0 80 

1363/0 1471/0 1960/0 1909/0 1477/0 1991/0 1685/0 9759/0 9036/0 30 

1348/0 1505/0 1989/0 1919/0 1555/0 1999/0 1685/0 9751/0 9036/0 100 

1876/0 1677/0 1713/0 1904/0 1404/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 110 

1895/0 1669/0 1598/0 1999/0 1467/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 190 

1319/0 1646/0 1407/0 1970/0 1803/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 190 

9077/0 1331/0 1899/0 1951/0 1899/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 170 

9060/0 9165/0 1890/0 1711/0 1877/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 160 

9106/0 9134/0 1596/0 1767/0 1851/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 150 

9091/0 9159/0 1639/0 1746/0 1849/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 140 

9168/0 9043/0 1631/0 1789/0 1844/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 180 

9135/0 9160/0 1519/0 1787/0 1889/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 130 

9659/0 9997/0 1599/0 1745/0 1889/0 1999/0 1685/0 9750/0 9036/0 900 
 

 

 9ی بهینه با گام ( حول نقطه10-9مشابه جدول ) -(11-9جدول )

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

1683/0 9035/0 1119/0 1759/0 9156/0 9940/0 1305/0 9599/0 9177/0 77 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

1633/0 9916/0 1051/0 1740/0 9078/0 9967/0 1439/0 9687/0 9113/0 75 

1635/0 9943/0 1038/0 1746/0 1319/0 9997/0 1434/0 9666/0 9104/0 78 

1685/0 9913/0 1075/0 1746/0 1544/0 9908/0 1461/0 9697/0 9109/0 60 

1651/0 9977/0 1060/0 1740/0 1497/0 1397/0 1498/0 9613/0 9038/0 69 
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 -سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی لونبرگ مربوط بهمقادیر میانگین مربعات خطا  -(19-9جدول)

دور آموزشی مختلف با استفاده ی پنهان و مارکوارت و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 CDFSهای کنندهاز توصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

1557/0 9331/0 9418/0 9951/0 9951/0 7997/0 9976/0 1891/1 9537/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

1931/0 9984/0 1899/0 1483/0 9949/0 9417/0 9766/0 9586/0 9974/0 90 

1943/0 9739/0 1391/0 1919/0 9961/0 9096/0 1389/0 9990/0 9987/0 90 

1999/0 9761/0 9030/0 1996/0 1448/0 1585/0 1639/0 9585/0 9066/0 70 

1793/0 9699/0 1460/0 1939/0 1578/0 1416/0 1661/0 9908/0 9815/0 60 

1617/0 9539/0 1890/0 1946/0 1663/0 1473/0 1589/0 1369/0 9817/0 50 

1687/0 9578/0 1831/0 1973/0 1643/0 1654/0 1403/0 1368/0 9819/0 40 

1567/0 6901/0 1359/0 1910/0 1639/0 1661/0 1491/0 1365/0 9811/0 80 

1599/0 0199/1 1339/0 1084/0 1507/0 1673/0 1494/0 1364/0 9816/0 30 

1450/0 0004/1 9000/0 1097/0 1504/0 1694/0 1499/0 1365/0 9814/0 100 

1300/0 0118/1 1888/0 1119/0 1519/0 1698/0 1499/0 1366/0 9896/0 110 

1893/0 0116/1 1036/0 1189/0 1516/0 1697/0 1495/0 1366/0 9899/0 190 

1846/0 0159/1 1988/0 1759/0 1513/0 1613/0 1496/0 1366/0 9810/0 190 

1884/0 0709/1 1764/0 1987/0 1599/0 1617/0 1495/0 1365/0 9894/0 170 

9145/0 0699/1 1733/0 1939/0 1594/0 1603/0 1496/0 1386/0 9895/0 160 

9416/0 0390/1 1619/0 1700/0 1591/0 1609/0 1496/0 1388/0 9893/0 150 

9441/0 1099/1 1694/0 1938/0 1596/0 1738/0 1497/0 9016/0 9877/0 140 

9807/0 0495/1 1699/0 1936/0 1579/0 1737/0 1497/0 9058/0 9873/0 180 

9896/0 1993/1 1610/0 1939/0 1560/0 1730/0 1499/0 9088/0 9869/0 130 

9879/0 1768/1 1754/0 1983/0 1564/0 1785/0 1499/0 9087/0 9866/0 900 

 
 9بهینه با گام ی ( حول نقطه19-9مشابه جدول ) -(19-9جدول )

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

1597/0 0060/1 1337/0 1068/0 1507/0 1650/0 1493/0 1364/0 9817/0 39 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

1551/0 3369/0 1335/0 1071/0 1506/0 1698/0 1493/0 1365/0 9817/0 37 

1597/0 3396/0 1338/0 1099/0 1505/0 1698/0 1491/0 1365/0 9817/0 35 

1535/0 3368/0 1333/0 1031/0 1504/0 1693/0 1490/0 1365/0 9817/0 38 

1450/0 0004/1 9000/0 1097/0 1504/0 1694/0 1499/0 1365/0 9814/0 100 
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سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین  مربوط بهمقادیر میانگین مربعات خطا  -(17-9جدول)

 ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده از و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 CDFSهای کنندهتوصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

7343/0 9700/0 9967/0 9050/0 9318/0 9876/0 9969/0 9460/0 9478/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9941/0 1805/0 1745/0 1571/0 1841/0 9114/0 9746/0 9738/0 9637/0 90 

1475/0 1309/0 1919/0 1341/0 1349/0 1478/0 9077/0 9756/0 9653/0 90 

1608/0 9115/0 1949/0 9030/0 1641/0 1350/0 9073/0 9700/0 9607/0 70 

1741/0 1871/0 1951/0 9884/0 1819/0 1859/0 9743/0 9195/0 9755/0 60 

1530/0 1590/0 1119/0 9301/0 1434/0 1381/0 9749/0 9944/0 9778/0 50 

1416/0 1516/0 1069/0 7696/0 1559/0 9068/0 9757/0 9983/0 9790/0 40 

1319/0 1489/0 1198/0 7566/0 1497/0 9900/0 9793/0 9955/0 9794/0 80 

9009/0 9994/0 1989/0 7611/0 1406/0 9711/0 9793/0 9954/0 9791/0 30 

9163/0 5966/0 1617/0 7993/0 1597/0 9761/0 9718/0 9966/0 9718/0 100 

9166/0 0839/1 1491/0 7087/0 1895/0 9994/0 9711/0 9969/0 9714/0 110 

9165/0 1668/1 1463/0 9388/0 1868/0 1866/0 9708/0 9969/0 9716/0 190 

9973/0 6998/1 1479/0 9369/0 1850/0 1548/0 9708/0 9969/0 9717/0 190 

9617/0 4941/9 1589/0 9360/0 1874/0 1599/0 9708/0 9969/0 9717/0 170 

9513/0 9541/7 1644/0 9360/0 1879/0 1590/0 9708/0 9969/0 9717/0 160 

9584/0 1459/6 1747/0 9360/0 1870/0 1595/0 9708/0 9969/0 9717/0 150 

9543/0 4199/7 1710/0 9360/0 1893/0 1531/0 9708/0 9969/0 9717/0 140 

9718/0 8143/7 1750/0 9360/0 1894/0 1493/0 9708/0 9969/0 9717/0 180 

9979/0 3760/7 1798/0 9360/0 1895/0 1476/0 9708/0 9969/0 9717/0 130 

9979/0 0983/6 1770/0 9360/0 1897/0 1403/0 9708/0 9969/0 9717/0 900 
 

 

 9ی بهینه با گام ( حول نقطه17-9مشابه جدول ) -(16-9جدول )

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

1563/0 1515/0 1034/0 7040/0 1413/0 9099/0 9741/0 9973/0 9775/0 59 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

1593/0 1514/0 1037/0 7913/0 1536/0 9191/0 9753/0 9999/0 9776/0 57 

1505/0 1518/0 1074/0 7973/0 1546/0 9035/0 9758/0 9907/0 9796/0 55 

1739/0 1518/0 1064/0 7764/0 1556/0 9041/0 9755/0 9909/0 9795/0 58 

1416/0 1516/0 1053/0 7696/0 1559/0 9068/0 9757/0 9983/0 9790/0 40 
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 -سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی لونبرگ بوط بهرممقادیر میانگین مربعات خطا  -(15-9جدول)

ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده مارکوارت و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 CDFSهای کنندهاز توصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

9699/0 9811/0 9149/0 9658/0 9766/0 9144/0 9417/0 4309/0 9393/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9608/0 1430/0 9439/0 9897/0 1654/0 9948/0 9968/0 9597/0 9390/ 90 

0108/1 1555/0 9415/0 9859/0 1799/0 9956/0 9684/0 9936/0 9353/0 90 

8850/0 1781/0 1531/0 9711/0 1700/0 9996/0 9850/0 9940/0 9760/0 70 

5397/0 1608/0 1141/0 1371/0 1949/0 9944/0 9868/0 9941/0 9966/0 60 

5371/0 1674/0 1669/0 1381/0 1958/0 9683/0 9875/0 9956/0 9114/0 50 

3064/0 1517/0 1598/0 9041/0 1989/0 9485/0 9861/0 9955/0 9085/0 40 

9176/1 1548/0 1533/0 1879/0 1708/0 9044/0 9858/0 9953/0 9085/0 80 

9104/1 1476/0 1436/0 1474/0 1793/0 9166/0 9849/0 9958/0 9085/0 30 

0349/1 1875/0 1690/0 9593/0 1779/0 9833/0 9830/0 9958/0 9086/0 100 

0641/1 1887/0 1653/0 9986/0 1761/0 9895/0 9841/0 9954/0 9086/0 110 

0773/1 1316/0 1714/0 9561/0 1765/0 9871/0 9839/0 9958/0 9085/0 190 

0401/1 1378/0 1944/0 9471/0 1763/0 9851/0 9839/0 9954/0 9086/0 190 

0890/1 9005/0 1188/0 9568/0 1759/0 9846/0 9835/0 9954/0 9087/0 170 

0875/1 9199/0 1037/0 9689/0 1759/0 9889/0 9838/0 9956/0 9081/0 160 

0309/1 9187/0 1009/0 9694/0 1757/0 9839/0 9300/0 9956/0 9081/0 150 

0391/1 9991/0 0833/0 9606/0 1757/0 9838/0 9309/0 9956/0 9087/0 140 

0370/1 9979/0 0662/0 9743/0 1756/0 9300/0 9306/0 9956/0 9086/0 180 

0318/1 9968/0 0483/0 9766/0 1756/0 9309/0 9309/0 9955/0 9087/0 130 

0836/1 9953/0 1091/0 9799/0 1756/0 9306/0 9307/0 9954/0 9087/0 900 

 
 

 9ی بهینه با گام ( حول نقطه15-9مشابه جدول ) -(14-9جدول )

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

0378/1 9993/0 0405/0 9787/0 1757/0 9300/0 9301/0 9955/0 9087/0 148 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

0370/1 9979/0 0559/0 9743/0 1756/0 9300/0 9306/0 9956/0 9086/0 180 

0374/1 9975/0 0641/0 9747/0 1757/0 9301/0 9309/0 9955/0 9087/0 189 

0364/1 9973/0 0576/0 9753/0 1756/0 9309/0 9309/0 9956/0 9089/0 187 
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0377/1 9969/0 0563/0 9757/0 1756/0 9309/0 9309/0 9959/0 9087/0 185 
 

با تابع انتقال تانژانت مارکوارت  -الگوریتم آموزشی لونبرگبا توجه به نتایج موجود در این جداول 

 اتمیانگین مربعمفدار دارای کمترین  189آموزشی ان، و دور پنه یدر لایه گره 8تعداد  سیگموئید،

 . ( برای سری ارزیابی استMSEخطا )

های با گام 1/0تا  0006/0از  µمقدار  بهینه به دست آمده باشبکه  ،µجهت بهینه کردن مقدار 

محاسبه برای سری ارزیابی خطا  اتتغییر داده شد و آنگاه برای هر مورد مقدار میانگین مربع 0006/0

بر . رسم شده است( 8-9نیز در شکل )ی بهینه حول نقطه µبر حسب  MSE ثبت گردید. نمودار و

 آمد. به دست µ، 0106/0آمده مقدار بهینه  به دستاساس نتایج 
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 µبر حسب تغییرات پارامتر  ی حاصل از سری ارزیابینمودار میانگین مربعات خطا -(8-9شکل )

 

های انتخاب شده به کنندهبا استفاده از توصیفعصبی  یشبکه یتوابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده

 ( ارائه شده است.18-9در جدول ) CDFSروش 
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 CDFSی عصبی روش توابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده شبکه -(18-9جدول )

 Train lm تابع آموزش

 tansig پنهان یتابع انتقال لایه

 pure line خروجی یتابع انتقال لایه

 8 پنهان یتعداد نرون لایه

 5 تعداد متغیرهای ورودی

 189 تعداد دورهای آموزش

 µ 0106/0 پارامتر

 0594/0 سری ارزیابی MSEمقدار 

 

های کنندهی عصبی مصنوعی با استفاده از توصیفسازی شبکهمدل -3-1-7-3

 حاصل از روش سهم گروه

های ها، ابتدا باید گروهی عصبی مصنوعی بر مبنای روش سهم گروهسازی به روش شبکهدر مدل

ی مواد دهندههای تشکیلها را مشخص نمود. با توجه به اختیاری بودن تعریف گروهساختاری مولکول

کربن صورت  -محل پیوندهای کربنها از نامه شکستن مولکولها، در این پایاندر روش سهم گروه

( آمده است در مواد مورد 13-9گروه عاملی به ترتیبی که در جدول ) 11گرفته است. به این ترتیب 

های مورد بررسی به عنوان های عاملی موجود در مولکولبررسی شناسایی شدند. تعداد هر یک از گروه

های که مقادیر آن برای تمامی مولکول ندها انتخاب شدهای حاصل از روش سهم گروهکنندهتوصیف

. در صورتی که هر گروه عاملی در مولکول ( آورده شده است90-9ها در جدول )موجود در سری داده

 شود.مورد نظر وجود نداشته باشد، برای آن عدد صفر در نظر گرفته می
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 های روش سهم گروهکنندهتوصیف های مورد بررسی به عنوانهای عاملی موجود در مولکولگروه-(13-9جدول )

  گروه عاملی فرمول شیمیایی

3CH- 1 متیل 

-2CH- 9 کربن نوع دوم 

>CH- 9 کربن نوع سوم 

OH-2CH- 7 الکل نوع اول 

>CH-OH 6 الکل نوع دوم 

>COH- 5 الکل نوع سوم 

>C=O 4 گروه عاملی کتونی 

-COOH 8 گروه عاملی کربوکسیلیک اسید 

-COO-  3 عاملی استریگروه 

2NH-2CH-  10 1گروه عاملی آمین نوع اول به فرم 

2NH->CH  11 9گروه عاملی آمین نوع اول به فرم 
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 های روش سهم گروهکنندهها به عنوان توصیفهای مختلف سری دادههای عاملی موجود در مولکولتعداد گروه -(90-9جدول )

  عاملیگروه  

2NH->CH 2NH-2CH- -COO- -COOH >C=O >COH- >CH-OH OH-2CH- >CH- -2CH- 3CH- ردیف نام مولکول 

 1 استیک اسید 1 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 9 پروپانوییک اسید 1 1 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 9 بوتانوییک اسید 1 9 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 7 پنتانوییک اسید 1 9 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 6 هگزانوییک اسید 1 7 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 5 هپتانوییک اسید 1 6 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 4 اکتانوییک اسید 1 5 0 0 0 0 0 1 0 0 0

 8 پروپیل استات 9 9 0 0 0 0 0 0 1 0 0

 3 بوتیل استات 9 9 0 0 0 0 0 0 1 0 0

 10 اتیل پروپیونات 9 9 0 0 0 0 0 0 1 0 0

 11 اتیل بوتیرات 9 9 0 0 0 0 0 0 1 0 0

 19 متیل اتیل استات 9 0 1 0 0 0 0 0 1 0 0

 19 بوتانون-9 9 1 0 0 0 0 1 0 0 0 0

 17 پنتانون-9 9 9 0 0 0 0 1 0 0 0 0

 16 پنتانون-9 9 9 0 0 0 0 1 0 0 0 0

 15 هگزانون-9 9 9 0 0 0 0 1 0 0 0 0

 14 پنتانون-9-متیل-7 9 1 1 0 0 0 1 0 0 0 0

 18 پروپانول-1 1 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 13 بوتانول-1 1 9 0 1 0 0 0 0 0 0 0
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 (90-9جدول )ی ادامه

  گروه عاملی

2NH->CH 2NH-2CH- -COO- -COOH >C=O >COH- >CH-OH OH-2CH- >CH- -2CH- 3CH- ردیف نام مولکول 

 90 پنتانول-1 1 9 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 91 بوتانول-1-متیل-9 9 1 1 1 0 0 0 0 0 0 0

 99 پنتانول-9 9 9 0 0 1 0 0 0 0 0 0

 99 پنتانول-9-متیل-9 9 9 0 0 0 1 0 0 0 0 0

 97 پنتانول-9اتیل-9 9 9 0 0 0 1 0 0 0 0 0

 96 هگزانول-1 1 7 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 95 هگزانول-9 9 9 0 0 1 0 0 0 0 0 0

 94 هپتانول-1 1 6 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 98 هپتانول-9 9 7 0 0 1 0 0 0 0 0 0

 93 اکتانول-1 1 5 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 90 نونانول-1 1 4 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 91 دکانول-1 1 8 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 99 دودکانول-1 1 10 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 99 تترادکانول-1 1 19 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 97 هگزادکانول-1 1 17 0 1 0 0 0 0 0 0 0

 96 الدیپنتان-7و9-متیل-9 9 1 0 0 1 1 0 0 0 0 0

 95 آمینو بوتان-9 9 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1

 94 پنتیل آمین 1 9 0 0 0 0 0 0 0 1 0

 98 هگزیل آمین 1 7 0 0 0 0 0 0 0 1 0
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 (90-9جدول )ی ادامه

  گروه عاملی

2NH->CH 2NH-2CH- -COO- -COOH >C=O >COH- >CH-OH OH-2CH- >CH- -2CH- 3CH- ردیف نام مولکول 

 93 هپتیل آمین 1 6 0 0 0 0 0 0 0 1 0

 70 آمینو اکتان-9 9 6 0 0 0 0 0 0 0 0 1

 n 71-پروپان 9 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 79-بوتان 9 9 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 79-پنتان 9 9 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 77-هگزان 9 7 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 76-هپتان 9 6 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 75-اکتان 9 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 74-دودکان 9 10 0 0 0 0 0 0 0 0 0

دکانتری 9 11 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -n 78 

 n 73-پنتادکان 9 19 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 60-هپتادکان 9 16 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 61-اکتادکان 9 15 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 69-نونادکان 9 14 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 69-تریکوزان 9 91 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 67-تتراکوزان 9 99 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 66-اکتاکوزان 9 95 0 0 0 0 0 0 0 0 0

 n 65-هگزاتریآکوتان 9 97 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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ها به علاوه دو متغیر تجربی دما و فشار به عنوان گروه کننده بر مبنای سهمتوصیف 11به این ترتیب 

متناظر با  Tی خروجی نیز یک نرون دارد که های ورودی مدل انتخاب شدند. لایهکنندهتوصیف

ی مخفی، های لایهی عصبی شامل تعداد نروندهد. باز هم باید پارامترهای شبکهها را نشان میورودی

بهینه گردد. بنابراین تعداد  µدورهای آموزش، نوع تابع انتقال، نوع الگوریتم آموزشی و پارامتر  تعداد

در نظر گرفته شدند. برای  9با گام  900تا  10و دور آموزشی از  11تا  9ی مخفی از های لایهنرون

انتخاب تابع انتقال مارکوارت و برای  -بایزین و لونبرگتنظیم آموزش شبکه دو الگوریتم آموزشی 

مناسب دو تابع انتقال تانژانت سیگموئید و لگاریتم سیگموئید مورد استفاده قرار گرفتند، که از ترکیب 

ی عصبی مختلف طراحی گردید. سپس برای هر یک این دو الگوریتم و دو تابع انتقال، چهار نوع شبکه

ی مخفی و تعداد دور آموزش جهت های لایهها، از روش تغییر همزمان برای تغییر تعداد نروناز شبکه

های طراحی های ممکن از این دو پارامتر شبکهی ترکیبآموزش شبکه استفاده گردید و به ازای همه

در نظر  0006/0 فرضهمان مقدار پیش ،µ ها مقداردر تمامی این شبکهسازی شدند. شده بهینه

 های به دست آمده بخشی ازدلیل تعداد زیاد داده در این قسمت نیز مانند بخش گذشته به گرفته شد.

 ( گردآوری شده است. 98-9( تا )91-9ها برای سری ارزیابی در جداول )نتایج حاصل از این بررسی
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سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین  بوط بهرممقادیر میانگین مربعات خطا  -(91-9جدول)

 ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده از و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 های روش سهم گروهکنندهتوصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

11 10 3 8 4 5 6 7 9 9   

8774/0 4057/0 8449/0 6971/1 1035/1 3169/0 8149/0 9593/1 9511/1 7879/1 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

7497/0 6773/1 7594/0 8750/0 7857/0 9816/0 0570/5 6145/0 3186/0 0455/1 90 

4668/0 9799/0 4935/1 6916/9 7317/9 9886/0 7398/11 9097/0 6583/0 9458/0 90 

3991/0 8337/0 9938/1 7559/1 0860/9 1458/0 8999/16 1635/0 9471/0 9640/0 70 

9636/1 3317/0 0706/1 7103/1 9193/1 1399/0 7394/16 9955/0 9915/0 1654/0 60 

7739/1 5515/1 0601/1 7514/1 9448/0 9145/0 1914/15 1471/0 7999/0 1999/0 50 

8193/1 6461/1 5673/1 1393/9 8989/0 9173/0 8778/91 7999/0 6938/0 1967/0 40 

9795/9 8956/0 9916/1 5984/9 1658/1 9976/0 1369/91 9507/0 5075/0 1967/0 80 

6031/9 9810/0 4306/1 0789/6 5414/1 9984/0 3889/70 1994/0 6451/0 1967/0 30 

5119/9 9187/0 3671/1 6503/7 0991/9 9099/0 1600/50 1167/0 9894/0 1967/0 100 

5167/9 0890/0 6786/9 7864/9 4835/1 5959/0 7989/46 1107/0 9317/0 1967/0 110 

9590/9 0991/0 6638/7 6049/9 9983/1 4533/0 7010/86 1063/0 9856/0 1967/0 190 

9948/1 0909/0 6365/6 5494/9 4395/0 4898/0 5414/88 1094/0 9939/0 1967/0 190 

1789/1 0298/0 7067/5 9151/9 6694/0 8991/0 4187/83 1079/0 9970/0 1967/0 170 

8978/0 0997/0 8141/5 7904/0 9334/0 8995/0 9516/86 1099/0 9161/0 1967/0 160 

4571/0 0460/0 3749/5 7175/9 9817/0 8995/0 6481/80 1011/0 9099/0 1967/0 150 

4089/0 0816/0 9919/4 9565/9 9054/0 8748/0 3908/81 1005/0 9097/0 1967/0 140 

5460/0 0884/0 5007/4 6330/9 9483/0 8959/0 3388/87 0336/0 9096/0 1967/0 180 

4186/0 0349/0 5447/4 0199/9 9997/0 5391/0 3588/87 0383/0 9096/0 1967/0 130 

9197/1 1136/0 6461/4 7596/9 1383/0 5949/0 7863/86 0346/0 9096/0 1967/0 900 

 

9ی بهینه با گام ( حول نقطه91-9مشابه جدول ) -(99-9جدول )  

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

0933/0 4874/6 7389/9 4696/0 8097/0 5140/88 1014/0 9978/0 1967/0 199 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

0934/0 3591/6 9191/9 4105/0 8195/0 1483/83 0339/0 9177/0 1967/0 197 

0296/0 1963/5 1590/9 5579/0 8900/0 7997/83 0339/0 9187/0 1967/0 195 

0935/0 9470/5 1688/9 5116/0 8999/0 5695/83 1069/0 9975/0 1967/0 198 

0938/0 7067/5 9151/9 6694/0 8991/0 4187/83 1079/0 9970/0 1967/0 170 
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 -سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی لونبرگ بوط بهرممقادیر میانگین مربعات خطا  -(99-9جدول)

ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده مارکوارت و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 های روش سهم گروهکنندهاز توصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

11 10 3 8 4 5 6 7 9 9   

1368/0 9874/6 6465/0 4911/1 9101/0 3037/1 9496/1 7175/9 4958/9 8730/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9761/0 9967/96 9947/9 9079/1 1498/0 7549/0 4958/0 3195/1 9175/1 9936/0 90 

9400/0 7368/93 5307/9 5705/0 9073/0 9669/0 1937/9 3417/0 7559/0 9548/0 90 

9084/0 7143/96 8766/1 5748/0 1897/0 1491/0 8371/0 8917/0 0758/1 7176/0 70 

9975/0 9509/93 9393/1 6970/0 1451/0 9003/0 4878/0 4197/0 5671/1 7410/0 60 

9996/0 1446/79 4076/7 6744/0 1491/0 1890/0 5379/0 5138/0 4551/1 7519/0 50 

6991/0 5555/77 6067/7 6905/0 1398/0 1806/0 4106/0 6567/0 4036/1 7649/0 40 

4434/0 9491/75 3491/9 6945/0 1784/0 1571/0 7551/1 7810/0 0967/9 7511/0 80 

8395/0 8955/79 9770/0 6747/0 1686/0 1591/0 5431/1 7797/0 4395/1 7669/0 30 

3369/0 1490/99 9991/0 6883/0 1783/0 1541/0 6088/1 7795/0 8997/1 7649/0 100 

0849/1 5989/99 7639/0 6143/0 9191/0 1608/0 9355/1 7789/0 6078/0 7676/0 110 

1314/1 6067/17 5937/0 7105/0 1545/0 1131/0 8550/10 7730/0 9946/0 7668/0 190 

4035/1 9110/9 0681/1 7911/0 1489/0 1151/0 4744/17 7788/0 9715/0 7651/0 190 

8468/1 7379/9 3489/0 7908/0 1870/0 1150/0 0669/16 7785/0 9795/0 7660/0 170 

0834/9 4571/1 9509/1 7998/0 1436/0 1168/0 9004/16 7739/0 1337/0 7619/0 160 

7773/9 1693/1 3043/0 7947/0 1813/0 1156/0 7389/16 7731/0 1396/0 7661/0 150 

3086/9 0093/1 7389/0 7618/0 9951/0 1168/0 5518/16 7784/0 1499/0 7697/0 140 

5537/7 6586/1 9895/0 6765/0 9949/0 1168/0 4336/16 7730/0 1498/0 7675/0 180 

9669/7 8494/0 9139/0 5941/0 9934/0 1164/0 3159/16 7788/0 1470/0 7699/0 130 

7035/9 7309/0 9109/0 8796/0 9993/0 1168/0 0164/15 7783/0 1474/0 7677/0 900 

 

9ی بهینه با گام ( حول نقطه99-9مشابه جدول ) -(97-9جدول )  

   پنهانی تعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

9593/1 0497/1 7984/0 1896/0 1163/0 7970/16 7730/0 1315/0 7604/0 165 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9691/1 3877/0 7979/0 1816/0 1168/0 7513/16 7731/0 9199/0 7670/0 168 

1693/1 3043/0 7947/0 1813/0 1156/0 7389/16 7731/0 1396/0 7661/0 150 

0558/1 8987/0 7935/0 1379/0 1164/0 6997/16 7731/0 1635/0 7603/0 159 

3353/0 4798/0 7997/0 9064/0 1168/0 6549/16 7739/0 1498/0 7698/0 157 
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سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین  مربوط بهمقادیر میانگین مربعات خطا  -(96-9جدول)

 ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده از و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 های روش سهم گروهکنندهتوصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

11 10 3 8 4 5 6 7 9 9   

6993/0 0899/1 6899/0 9574/1 1509/1 1414/1 4146/0 9399/1 9197/1 4143/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9698/0 5905/0 9380/0 6866/0 9084/0 5894/0 0580/9 6319/0 6959/0 9833/0 90 

6493/0 9973/0 9467/0 7369/0 1873/0 9109/0 9349/0 8657/7 1694/0 7076/0 90 

6601/9 9707/0 1376/0 9937/0 1591/0 1490/0 9970/0 7161/8 1767/0 7140/0 70 

5898/9 1485/0 9994/0 9930/0 1465/0 1669/0 9306/0 9977/3 1670/0 7965/0 60 

5448/1 1501/0 9398/0 9687/0 1539/0 1573/0 9688/0 0930/10 1671/0 7910/0 50 

0764/1 1536/0 9174/0 5869/0 1307/0 9985/0 9595/0 9506/19 1671/0 7971/0 40 

8405/0 9976/0 9941/0 6389/1 9095/0 9690/0 9604/0 1088/16 1671/0 7940/0 80 

4619/0 9699/0 1564/0 8100/9 9970/0 9688/0 9604/0 9993/99 1671/0 7917/0 30 

5637/0 9159/0 1693/0 3404/9 9969/0 9785/0 9603/0 7987/97 1671/0 7946/0 100 

6456/0 1551/0 1333/0 7686/7 9943/0 9939/0 9988/0 9697/97 1671/0 7181/0 110 

6161/0 1915/0 9605/0 7105/9 9978/0 9675/0 9797/0 9493/99 1671/0 7170/0 190 

7495/0 1191/0 9971/0 7139/9 9977/0 9333/0 9635/0 1376/93 1671/0 7199/0 190 

7956/0 1910/0 9907/0 9943/9 9696/0 9444/0 9504/0 1937/98 1671/0 7110/0 170 

9317/0 1979/0 9939/0 5969/1 9583/0 9696/0 9633/0 5183/94 1671/0 7048/0 160 

9768/0 1774/0 9777/0 3859/0 9866/0 9799/0 9785/0 5343/95 1671/0 7053/0 150 

9933/0 1077/0 9708/0 3995/1 9116/0 9656/0 9969/0 8331/71 1671/0 7057/0 140 

9774/0 0692/0 1777/0 1090/7 9758/0 9595/0 9996/0 6918/99 1671/0 7057/0 180 

9678/0 0395/0 1973/0 8835/8 9869/0 9511/0 9081/0 1089/90 1671/0 7057/0 130 

9894/0 9913/0 1184/0 9330/4 7914/0 9667/0 1599/0 7887/93 1671/0 7057/0 900 

 

9ی بهینه با گام ( حول نقطه96-9مشابه جدول ) -(95-9جدول )  

   پنهانی تعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

0539/0 1777/0 1090/7 9758/0 9595/0 9996/0 6918/99 1671/0 7057/0 180 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

0555/0 1946/0 1699/6 9677/0 9596/0 9917/0 4054/91 1671/0 7057/0 189 

0561/0 1990/0 5141/5 9599/0 9597/0 9137/0 0904/91 1671/0 7057/0 187 

0646/0 1919/0 8119/4 9533/0 9591/0 9146/0 6769/90 1671/0 7057/0 185 

0557/0 1913/0 6966/8 9445/0 9514/0 9165/0 9595/90 1671/0 7057/0 188 
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 -سری ارزیابی برای شبکه با الگوریتم آموزشی لونبرگ مربوط بهمقادیر میانگین مربعات خطا  -(94-9جدول)

ی پنهان و دور آموزشی مختلف با استفاده مارکوارت و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره متفاوت در لایه

 های روش سهم گروهکنندهاز توصیف

   ی پنهانتعداد گره در لایه

11 10 3 8 4 5 6 7 9 9   

9047/0 8189/1 6916/1 9945/0 3095/1 0915/1 6897/0 4099/1 6016/9 9710/0 10 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

9149/0 1748/0 8997/9 8601/0 6387/0 7513/9 9694/0 6155/1 9993/9 1579/0 90 

9680/0 1470/0 6317/9 3651/0 9164/0 5981/9 1396/0 5985/1 4331/9 1936/0 90 

5977/0 9919/0 1348/1 3951/6 6794/0 4639/9 1817/0 8548/1 8691/9 1963/0 70 

4519/0 9593/0 5854/1 3341/76 9569/0 5518/9 9697/0 8047/1 8506/9 1969/0 60 

8153/0 9330/0 9831/1 6768/88 7639/0 6933/9 9984/0 8908/1 8519/9 1961/0 50 

4568/0 9919/0 9649/1 0895/30 6874/0 0577/9 9173/0 3936/1 8500/9 1960/0 40 

7476/0 9617/0 9998/1 9180/65 6364/0 0885/1 9198/0 4901/1 0553/9 1974/0 80 

9453/0 9689/0 9093/1 9955/19 6559/0 1187/1 9194/0 5558/1 4976/1 1975/0 30 

5689/0 9413/0 9555/1 7309/11 6545/0 1717/1 9998/0 5909/1 6590/1 1975/0 100 

8898/1 9871/0 9358/9 1997/11 6497/0 1588/1 1475/0 5046/1 6619/1 1975/0 110 

3433/1 7139/0 7798/9 4635/11 6890/0 9046/1 1465/0 6396/1 6619/1 1977/0 190 

6403/9 7943/0 4588/1 7744/8 6346/0 9700/1 1437/0 6860/1 6605/1 1977/0 190 

7811/7 7947/0 7968/1 4789/5 6459/0 9677/1 1869/0 6801/1 6604/1 1977/0 170 

5951/7 7930/0 9915/1 8681/5 6999/0 9647/1 1858/0 6446/1 6989/1 1977/0 160 

5305/7 7954/0 1993/1 6681/5 7344/0 9646/1 1399/0 4149/1 6664/1 1977/0 150 

5830/7 7797/0 0761/1 9064/5 7858/0 9653/1 1386/0 3761/1 6697/1 1977/0 140 

9463/7 7764/0 3949/0 0087/5 7803/0 9646/1 9094/0 3679/1 6693/1 1977/0 180 

0933/7 7695/0 8746/0 3166/6 7678/0 9647/1 9033/0 3508/1 6697/1 1343/

0 

130 

4813/9 7653/0 8955/0 8416/6 7174/0 9659/1 9109/0 3563/1 6611/1 1979/0 900 

 

9ی بهینه با گام ( حول نقطه94-9مشابه جدول ) -(98-9جدول )  

   ی پنهانتعداد گره در لایه

10 3 8 4 5 6 7 9 9  

7764/0 3949/0 0087/5 7803/0 9646/1 9094/0 3679/1 6693/1 1977/0 180 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

7769/0 3054/0 0488/5 7801/0 9653/1 9078/0 3664/1 6695/1 1977/0 189 

7798/0 8881/0 3051/6 7436/0 9647/1 9063/0 3640/1 6695/1 1343/

0 
187 
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7679/0 8413/0 3394/6 7407/0 9658/1 9041/0 3689/1 6619/1 1979/0 185 

7645/0 8689/0 4731/6 7818/0 9659/1 9089/0 3635/1 6676/1 1979/0 188 

ی عصبی با تابع آموزشی تنظیم بایزین، تابع دهد که شبکهنتایج موجود در این جداول نشان می

 MSEدور آموزش دارای کمترین میزان  195ی پنهان و گره در لایه 10انتقال لگاریتم سیگموئید، 

 . برای سری ارزیابی است

تا  0006/0از  µی بهینه، مقدار ، با استفاده از شبکهµی ی بعد برای تعیین مقدار بهینهدر مرحله

، µی برای هر گام، مقدار بهینه MSEتغییر داده شد و بر اساس کمترین مقدار  0006/0با گام  1/0

نیز در شکل ی بهینه حول نقطه µخطا بر حسب  اتمقدار میانگین مربع آمد. نمودار به دست 006/0

 .رسم شده است( 9-3)
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 µبر حسب تغییرات پارامتر  ی حاصل از سری ارزیابینمودار میانگین مربعات خطا -(3-9شکل )

 

های انتخاب شده به کنندهبا استفاده از توصیفعصبی  یشبکه یتوابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده

 ( ارائه شده است.93-9در جدول ) سهم گروهروش 

 

 

 



40 

 

 ی عصبی روش سهم گروهتوابع و مقادیر پارامترهای بهینه شده شبکه -(93-9جدول)

 Train br تابع آموزش

 logsig پنهان یتابع انتقال لایه

 pure line خروجی یتابع انتقال لایه

 10 پنهان یتعداد نرون لایه

 19 تعداد متغیرهای ورودی

 195 تعداد دورهای آموزش

 µ 006/0  پارامتر

 0935/0 سری ارزیابی MSEمقدار 

 

 های غیر خطیارزیابی مدل -3-1-8

های کنندهی عصبی مصنوعی بهینه شده با استفاده از توصیفدر این مرحله توانایی دو مدل شبکه

های حاصل کنندهی عصبی بهینه شده با استفاده از توصیفمنتخب مولکولی تئوری و یک مدل شبکه

های سری تست مورد بررسی دادهی پذیری همدماضریب تراکمبینی ها برای پیشاز روش سهم گروه

اند سازی دخالتی نداشتههای سری تست در هیچ یک از مراحل مدلقرار گرفت. لازم به ذکر است داده

بینی های قبل اشاره گردید از ابتدا کنار گذاشته شدند. بنابراین چگونگی پیشو همانطور که در قسمت

تواند قدرت ب دما و فشار میمولکول موجود در سری تست بر حس 4ی پذیری همدماضریب تراکم

 آمده را به خوبی بیان نماید. به دستهای ی مدلنیبپیش

 

 استفاده از اعتبارسنجی بیرونیارزیابی با  -3-1-8-1

بینی شده بر حسب مقادیر تجربی برای دو سری ارزیابی و تست در نمودارهای مقادیر پیش

پذیری ضریب تراکم بینی شدههمچنین مقادیر پیش ( رسم شده است.19-9( تا )10-9های )شکل
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همچنین  برای ترکیبات سری تست توسط سه روش مذکور در قسمت پیوست آمده است. همدما

( 90-9های بهینه شده برای این دو سری در جدول )پارامترهای آماری مربوط به هر یک از شبکه

 گردآوری شده است.

 

 ی و سری تستبرای سری ارزیاب های بهینه شدهپارامترهای آماری مربوط به هر یک از شبکه -(90-9جدول )

GCM-ANN CDFS-ANN SR-ANN  

3378/0 3885/0 3317/0 2R  سری

 MSE 0736/0 0594/0 0935/0 ارزیابی

3406/0 3596/0 3935/0 2R  سری

 MSE 7765/0 9019/0 9909/0 تست

 

 

ها به طور باشد و اگر باقیماندهآمده می به دستنمودار باقیمانده معیاری برای شایستگی مدل 

آمده و هیچ خطای  به دستدهد که مدل مناسبی یکنواخت حول محور افقی پراکنده باشند، نشان می

( نمودارهای باقیمانده را که از تفاضل مقدار 16-9( تا )19-9های )سیستماتیکی وجود ندارد. شکل

 به دستهای مختلف غیرخطی از مقدار محاسبه شده توسط مدل پذیری همدماضریب تراکمتجربی 

 دهد. آید، بر حسب مقدار تجربی نشان میمی
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بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی و  پذیری همدماضریب تراکمی بینی شدهنمودار مقادیر پیش –(10-9شکل)

 SR-ANNسری تست در مدل 

 

 سری ارزیابی

=0.99142R 

 

 

DF 

 

 

 تست سری

=0.93962R 

 

 

DF 

 

 



49 

 

T(exp).10
4

(MPa
-1

)

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18


T

(c
al

).
1

0
4

(M
P

a-1
)

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18
Bytanoic acid

Ethyl Propionate

2-Hexanone

3-Pentanol

1-Decanol

Heptyl amine

Pentadecane

Tricosane

 

 

T(exp).10
4

(MPa
-1

)

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18


T

(c
al

).
1

0
4

(M
P

a-1
)

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18
Heptanoic acid

Butyl acetate

2-Pentanone

1-Butanol

2-Heptanol

Pentyl amine

Nonadacane

 

بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی و  همدماپذیری ضریب تراکمی بینی شدهنمودار مقادیر پیش –(11-9شکل)

 CDFS-ANNسری تست در مدل 

 ارزیابی سری

=0.98862R 

 

 

DF 

 

 

 تست سری

=0.96252R 

 

 

DF 
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بر حسب مقادیر تجربی برای سری ارزیابی و  پذیری همدماضریب تراکمی بینی شدهنمودار مقادیر پیش –(19-9شکل)

 GCM-ANNسری تست در مدل 

 

 

 

 

 ارزیابی سری

=0.99482R 

 

 

DF 

 

 

 تست سری

=0.97052R 

 

 

DF 
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 برای سری ارزیابی و سری تست پذیری همدماضریب تراکمها بر حسب مقادیر تجربی نمودار باقیمانده -(19-9شکل )

 SR-ANNدر مدل 

 ارزیابی سری

 

DF 

 

 

 تست سری

 

DF 
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ي جرب قدار ت م

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

ده
مان

ي 
اق

ب

-2

-1

0

1

2

 

 

ي جرب قدار ت م

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

ده
مان

ي 
اق

ب

-2

-1

0

1

2

 
 

 برای سری ارزیابی و سری تست پذیری همدماضریب تراکمها بر حسب مقادیر تجربی نمودار باقیمانده -(17-9شکل )

 CDFS-ANNدر مدل 

 ارزیابی سری

 

DF 

 

 

 تست سری

 

DF 
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 برای سری ارزیابی و سری تست پذیری همدماضریب تراکمها بر حسب مقادیر تجربی نمودار باقیمانده -(16-9شکل )

 GCM-ANNدر مدل 

 

 

 

 

 

 

 ارزیابی سری

 

DF 

 

 

 تست سری

 

DF 
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 تصادفی yارزیابی با استفاده از آزمون  -3-1-8-2

به صورت تصادفی تغییر داده شدند  های تجربیدر گستره داده در این روش مقادیر متغیر وابسته

از متغیر وابسته  های عصبی بهینه شده با استفاده از متغیرهای مستقل اصلی و مقادیر تصادفیو شبکه

مورد بررسی  2Rتوسعه یافت. سپس همبستگی متغیرهای مستقل با متغیرهای وابسته توسط شاخص 

( مقادیر ضریب رگرسیون برای سری ارزیابی و تست آورده 99-9( تا )91-9قرار گرفت. در جداول )

 اصلی است.ی عدم وجود همبستگی شانسی در مدل دهندهنشان 2Rشده است. مقادیر پایین 

 

 تصادفی در مدل yآمده برای سری ارزیابی و سری تست از آزمون  به دست 2Rمقادیر  -(91-9جدول )

 SR-ANN 

2R 2 سری تستR ی تکرار آزمونشماره سری ارزیابی 

0043/0 1504/0 1 

0135/0 1391/0 9 

0610/0 0708/0 9 

1597/0 9137/0 7 

0149/0 0051/0 6 

0009/0 0000/0 5 

1479/0 0118/0 4 

0181/0 0091/0 8 

0045/0 0507/0 3 

0058/0 0076/0 10 
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 تصادفی در مدل yآمده برای سری ارزیابی و سری تست از آزمون  به دست 2Rمقادیر  -(99-9جدول )

 CDFS-ANN 

2R 2 سری تستR ی تکرار آزمونشماره سری ارزیابی 

0915/0 0008/0 1 

9700/0 9479/0 9 

0136/0 0636/0 9 

0976/0 1890/0 7 

0059/0 9985/0 6 

1799/0 1815/0 5 

1341/0 0938/0 4 

0009/0 9908/0 8 

1070/0 0116/0 3 

1140/0 0191/0 10 

 

 
 تصادفی در مدل yآمده برای سری ارزیابی و سری تست از آزمون  به دست 2Rمقادیر  -(99-9جدول )

 GCM-ANN 

2R 2 سری تستR  ی تکرار آزمونشماره ارزیابیسری 

0000/0 9945/0 1 

0131/0 0001/0 9 

0159/0 1178/0 9 

0153/0 0377/0 7 

0398/0 1879/0 6 

0475/0 9986/0 5 

7998/0 0603/0 4 

1693/0 9986/0 8 

0469/0 1905/0 3 

1008/0 0779/0 10 
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-ضریب تراکمهای وارد شده در مدل با کنندهبررسی ارتباط توصیف -3-1-9

 ی ترکیباتپذیری همدما

ی تئوری انتخاب شده با کنندهتوصیف 7در این قسمت یک بررسی اجمالی روی اثرات مختلف 

-. این توصیفه استگرفت ی ترکیبات مورد مطالعه صورتپذیری همدماضریب تراکمبر  CDFS راهبرد

 باشد.می Mor11mو  X0Av ،Mor13m ،Mor07mها شامل کننده

 

 X0Avی کنندهتوصیف -3-1-9-1

 X0Av ای از ها دستههای ارتباط مولکولی است. این اندیسای از گروه اندیسکنندهتوصیف 

ای شدن به ساختمان، اندازه و میزان شاخههای توپولوژیکی هستند که اطلاعاتی راجع کنندهتوصیف

دهند. جهت جود در یک مولکول را در اختیار قرار میهای مواتمها و نوع ی اتصال اتممولکول، نحوه

گراف شیمیایی رسم ابتدا باید ساختار مولکول را با استفاده از تئوری  هادهکننی این توصیفمحاسبه

 نمود.

باشد که عموماً با شیمی تئوری در ریاضی می -ای از علم شیمیتئوری گراف شیمیایی، شاخه

 یای از عناصر یک گروه و نحوهی مجموعهدهندهاس این تئوری یک گراف نشانبر اس ارتباط است.

ها خطوطی یال تشکیل شده است، که 9یالو  1دی رأسباشد. هر گراف از تعداها میارتباط بین آن

ولکولی هستند، که های مها، گرافند. یک دسته از گرافکنها را به یکدیگر متصل میکه رأس هستند

ی پیوند دهندهم بوده و خطوط بین نقاط نیز نشانیک ات یدهندهها هر نقطه نشانگرافدر این 

ها دهند. این اندیسها، اتم هیدروژن را نشان نمیگرافاین معمولاً در  هاست.بین اتمشیمیایی 

های تمها و نوع اشدن مولکول، پیوندها، تعداد اتم ایشاخهاطلاعاتی شامل ساختمان، اندازه و میزان 
                                                           
1. Vertex 

2.  Edge 
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و  ارائه شد 1346در سال  1یله راندیکها اولین بار بوسباشند. این اندیسکول را دارا میناجور در مول

( قابل 1-9ی )ا رابطهها بکنندهاین توصیف .]70[گردید اصلاح 9توسط هال 1345سپس در سال 

 .]71و79[ محاسبه هستند

(9-1) 2
1

1

1

1

1





















sN

i

m

k
v

k

vm


 

 

vکه در این رابطه 

k، اتم  9ظرفیت درجه رأسkی زیر ام در گراف مولکولی است و به شکل رابطه

 :ودشتعریف می

(9-9)  
 1




v

k

k

V

Kv

k
ZZ

hZ
 

 

k ،vعدد اتمی اتم  Zکه در آن 

kZ ی ظرفیت و های لایهتعداد الکترونkh های هیدروژن تعداد اتم

بوده و  593/99 با برابر و مثبت ضریب تأثیروارد شده در مدل دارای  X0Avاست.  kمتصل به اتم 

 .یابدافزایش مینیز  T با افزایش آن بنابراین

 

 3D-MoRSE یهاکنندهتوصیف -3-1-9-2

به  ،3D-MoRSEهای کننده، جز توصیفCDFS راهبردی دیگر انتخاب شده در کنندهتوصیف سه

 های کنندهمعنای نمایش سه بعدی ساختار مولکول بر اساس تفرق الکترون، هستند. هدف توصیف

3D-MoRSE بدیل کنند. این عمل توسط این است که ساختار سه بعدی مولکول را به یک کد ثابت ت

                                                           
1. Randic 

2. Hall 

3. Valence vertex degree  
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ار های نظری تفرق در مطالعات پراش الکترونی به ککه به منظور فراهم آوردن منحنی( 9-9)ی معادله

 .]71و79[ گیردرفته، انجام می

(9-9)   
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 پراکندگیبیانگر  j ،Sو  iهای خاصیت اتمی اتم jAو  iAشدت الکترون پراکنده شده،  I، در این معادله

زاویه پراکندگی دهد. را نشان می jو  iبین دو اتم  یفاصله نیز ijrها و تعداد اتم N، در جهات مختلف

 :شودی زیر تعریف میبه صورت رابطه

 

(9-7) 



















 2sin.4S  

 

با توجه به این  .]71و79[ طول موج پرتو الکترون است و  ی پراکندگیزاویه در این رابطه، 

 دار شده با جرم اتمی ی وزنکنندهتوصیف ،هر سه Mor11m و Mor07mو  Mor13mتوضیحات، 

 ، با این تفاوت کهاستجرم اتمی  یدهندهنشان jAو  iA( 9-9ی )رابطهباشند، بنابراین در می

Mor13m  وMor07m بوده و  030/13و  385/95به ترتیب برابر و مثبت  هر دو دارای ضریب تأثیر

ی سوم از این کنندهاما توصیف. یابدنیز افزایش می پذیری همدماضریب تراکم ها بنابراین با افزایش آن

 است. -391/10 با و برابر پذیری همدماضریب تراکممنفی بر  دارای ضریب تأثیر Mor11mگروه یعنی 

ی دیگر از این کنندهبا دو توصیف Mor11mبودن ضریب تأثیر  شود که علت متفاوتاحتمال داده می

 .باشد( می9-9)ی در رابطه Sی پراکندگی به زاویهگروه مربوط 
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 های منتخب شبکه عصبیکنندهبررسی میزان مشارکت توصیف-3-1-10

 های انتخاب شده به صورت زیر تعیین شد:کنندهمیزان مشارکت توصیف

 ی مورد نظر از شبکه بهینه حذف شد.کنندهوزن مربوط به توصیف 

 ترکیبات سری مانده برای هر یک از های باقیکنندهمقدار متغیر وابسته با استفاده از توصیف

 بینی گردید.ارزیابی پیش

 ( میانگین خطای مطلقMAE.حاصل از ترکیبات سری ارزیابی محاسبه شد ) 

 ها نیز تکرار شد.کنندهمراحل بالا برای دیگر توصیف 

 ( محاسبه گردید:6-9ی )کننده توسط رابطهسرانجام درصد مشارکت هر توصیف 

 

(9-6) 
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ها در مدل و کنندهتعداد توصیف N، امiی حذف شده کنندهدرصد مشارکت توصیف iCدر این رابطه 

imی کنندهمیانگین خطای مطلق حاصل از سری ارزیابی در غیاب توصیفiدهد. را نشان می ام

شبکه عصبی مصنوعی ی های منتخب در سه مدل طراحی شدهکنندهبنابراین درصد مشارکت توصیف

 های زیر است:مطابق شکل
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 SR-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -(15-9شکل )
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 CDFS-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -(14-9شکل )
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نده ن يف ک ص و ت
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 GCM-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -(18-9شکل )

 

ی کنندهتوصیف CDFSای و روش های به دست آمده، در روش رگرسیون مرحلهشکل بر اساس

در  CDFSباشد. با این تفاوت که میزان مشارکت فشار در روش بیشترین اثر مشارکت را دارا میفشار 

این روند در  ها افزایش یافته است.ای به دلیل کاهش تعداد ورودیمقایسه با روش رگرسیون مرحله

با تغییر  T گردد. یعنی میزان تغییراتنیز مشاهده می پذیری همدماضریب تراکمهای تجربی داده

باشد. اما میزان تغییرات دما در یک فشار ثابت میبا  T ثابت بیشتر از میزان تغییرات فشار در دمای

ها ای به دلیل کاهش تعداد ورودیدر مقایسه با روش رگرسیون مرحله CDFSمشارکت فشار در روش 

 فزایش یافته است.ا

مشارکت دما و ن اوتی دارد. به طوریکه اولاً میزاروش سهم گروه در مقایسه با دو روش قبل رفتار متف

ی تجربی نسبت به کنندهفشار در این روش تقریباً یکسان بوده و ثانیاً درصد مشارکت این دو توصیف

های با وجود اینکه تعداد گروه GCM-ANNدو روش ذکر شده بسیار کمتر شده است. در روش 

مصنوعی در  ی عصبیهای ورودی به شبکهکنندهدهنده ترکیبات به عنوان توصیفساختاری تشکیل

نظر گرفته شدند و بنابراین در ماتریس ورودی تعداد زیادی صفر وجود دارد، اما درصد مشارکت 
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شود ( مشاهده می18-9قابل توجهی دارند. همانطور که از شکل )های ساختاری مقادیر کنندهتوصیف

 بیشتری دارند.بعد از دما و فشار درصد مشارکت  OH->CHو   2NH->CH و -2CH-هایی مانند گروه

 

 

 گیرینتیجه -3-1-11

ی پذیری همدماضریب تراکمبینی آمده از سه مدل طراحی شده برای پیش به دستی نتایج از مقایسه

 آید:می به دستسیالات آلی متنوع نکات زیر 

 دهد. همانطور که در گروه در مقایسه با دو روش دیگر نتایج بهتری را ارائه میروش سهم

 خطای گردد، مدل حاصل از این روش دارای میانگین مربعاتمشاهده می (90-9جدول )

یج از اهمیت گروه این نتاکمتر و ضریب رگرسیون بالاتری است. با توجه به سادگی روش سهم

. در واقع این روش پیچیدگی دو روش دیگر را نداشته و نتایج بهتری را نیز بالایی برخوردارند

 نماید.ارائه می

 یکی از اهداف استفاده از روش  های قبل اشاره شد،فصل ه درهمانطور کCDFS  رسیدن به

( 90-9جدول )در نتایج موجود کننده کمتر است. ی بهتر با تعداد توصیفنیبقدرت پیش

در مقایسه با رگرسیون  CDFSکه ضریب رگرسیون سری تست در روش  دهدنشان می

آن نیز رو به کاهش است. بنابراین با استفاده از روش  MSEافزایش یافته و میزان  ایمرحله

CDFS ی مدل را افزایش دهیم.نیبکننده قدرت پیشتوانستیم با تعداد کمتر توصیف 

 راهبردو  ایمرحلهدو روش رگرسیون آمده از  به دستهای کنندهبا بررسی توصیف CDFS  در

 CDFSآمده از روش  به دستهای کنندهشود که توصیفمشاهده می(، 4-9( و )9-9جداول )

به ی نتایج نهایی مقایسهای است. اما مرحلهی روش رگرسیون ی اولیهکنندهتوصیف 5همان 

ی ها در مدل غیرخطی شبکهکنندهنشان داد که اولویت حضور توصیفاز دو مدل آمده  دست
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-9همانطور که در جدول )دارد. بینی پارامتر مورد بررسی ای بر پیشاثر قابل ملاحظه ،عصبی

ی دما و فشار حضور دارند و بنابراین کنندهها دو توصیفی مدلشود در همه( دیده می5

ها اولویت حضور یکسانی در مدل نهایی خواهند داشت. با وجود اینکه در تمامی این مدل

مشاهده کننده انتخاب شده است، اما ای فشار به عنوان اولین توصیفمرحله رگرسیونتوسط 

ی عصبی دما در اولویت بالاتری نسبت به فشار قرار گیرد سازی شبکهشد که اگر در مدل

و  X0Avی کنندهاولویت دو توصیف خواهد آمد. از طرف دیگر  به دستنتایج بهتری 

Mor13m روش در CDFS  شود گیری میای است. بنابراین نتیجهاز رگرسیون مرحلهمتفاوت

 ها در مدل،کنندهاست که در تعیین اهمیت توصیف این CDFS راهبردی هایکی از ویژگیکه 

 تصادفی رفتار تا حدودی ای روش رگرسیون مرحلهتر عمل کرده ولی بهتر و دقیق

 کند.می

 های حاصل از کنندهقبل بیان شد ویژگی دیگر توصیف هایهمانطور که در فصلCDFS  این

 بندیی دستهوابسته نیستند و حساسیت کمی به نحوهها بندی دادهاست که به نوع دسته

های این روش با کننده، توصیفCDFS راهبردها دارند. برای اثبات این ویژگی مهم داده

ی عصبی آن های غیرخطی شبکهبندی متفاوت مورد بررسی قرار گرفت و مدلچندین دسته

های حاصل از کنندهتوصیفاگر با  ،(5-9در جدول ) 19آمد. به طور مثال مدل  به دست

سازی غیر ی عصبی مدلی شبکهکه در همان جدول ذکر شده به وسیله ایمرحلهرگرسیون 

 اما اگر همین  ،خواهد آمد به دست 8493/0ضریب رگرسیون سری تست  ،خطی شود

سازی کنیم ضریب مدل CDFSهای حاصل از کنندهبندی را با استفاده از توصیفدسته

خواهد بود. این میزان تغییرات در ضریب  3499/0آمده برای سری تست  دستبه رگرسیون 

به هایی کنندهتوان توصیفمی CDFS راهبردرگرسیون نشان از این دارد که با استفاده از 

کند و این به دلیل وابسته بندی نتایج مشابهی ارائه میآورد که برای انواع مختلف دسته دست

 است.ها دادهبندی ی دستهها به نحوهکنندهنبودن این توصیف
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  های نسبت به تغییرات دما و فشار در تمامی مولکول پذیری همدماضریب تراکمروند تغییرات

در یک دمای ثابت همراه با  Tها یکسان است. به این صورت که استفاده شده در سری داده

یابد. اما چهار فشار ثابت با افزایش دما افزایش مییابد و در یک افزایش فشار کاهش می

مولکول پنتانوییک اسید، هگزانوییک اسید، هپتانوییک اسید و اکتانوییک اسید روند متفاوتی 

یابد اما تغییرات افزایش می Tدارند، به طوریکه با افزایش فشار در یک دمای ثابت میزان 

ی قابل توجه این است که روند های دیگر است. نکتهابت مشابه مولکولآن با دما در فشار ث

و روش  CDFSبینی شده به روش های پیشمتفاوت این چهار سیال از گروه اسیدها، در داده

ها را ای تفاوت این مولکولگروه قابل مشاهده است ولی مدل حاصل از رگرسیون مرحلهسهم

کند. این نتایج بینی میها پیشرا مانند سایر مولکول Tκدهد و روند تغییرات تشخیص نمی

های حاصل از روش کنندهی عصبی مصنوعی طراحی شده با توصیفرساند که شبکهمی

CDFS تر ای هوشمندانهی عصبی حاصل از رگرسیون مرحلهگروه در مقایسه با شبکهو سهم

 کند.رفتار می

 ی دهد که گستره( نشان می16-9( تا )19-9های )بررسی نمودارهای باقیمانده در شکل

تر است، به این معنا که ای وسیعهای سری تست در مدل حاصل از رگرسیون مرحلهباقیمانده

میزان خطا در این روش نسبت به دو روش دیگر  بیشتر است. بنابراین ارزیابی مدل توسط 

گروه عملکرد بهتری نسبت  و سهم CDFSکند که دو روش می تأییدنمودارهای باقیمانده نیز 

 ای دارند.به روش رگرسیون مرحله
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 نگریآینده -3-1-12

 بینی خواص ترمودینامیکی یا توانند نتایج حاصل از این مطالعات را برای پیشپژوهشگران می

 انتقالی دیگر به کار ببرند.

 های روش کنندهدر این تحقیق توصیفCDFS  ای بر روی مرحله رگرسیوناز طریق 

به عنوان ورودی  های حاصل از آنکنندهآمده است و توصیف به دستهای مختلف بندیدسته

های خطی ای تنها برهمکنشمرحله رگرسیون ی عصبی داده شدند. چون در روشبه شبکه

 1هایی همچون الگوریتم ژنتیک و اجتماع مورچگانتوان روششود، میبین پارامترها لحاظ می

 به کار گرفت. CDFSکننده به روش ی انتخاب توصیفرا برا

 توان خواص ها، میی عصبی مصنوعی بر مبنای سهم گروهبا توجه به توانایی قابل توجه شبکه

 های بزرگ به این روش محاسبه نمود.ترمودینامیکی و انتقالی مختلف را برای مولکول

 های دیگر مانند زی غیرخطی از روشساعصبی مصنوعی برای مدل یتوان به جای شبکهمی

  بردار پشتیبانهای حداقل مربعات ماشین و 2(SVM)های بردار پشتیبان ماشین

(SVM-LS)9  استفاده نمود.......................................................................................................................

                                                           
1. Ant Colony Optimization  

2. Suppprt Vector Machines  

3. Least Squares Support Vector Machines  
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 پیوست

 برای ترکیبات سری تست پذیری همدماضریب تراکم یبینی شدهمقادیر پیشتجربی و   مقادیر یمقایسه(:پ-1جدول)

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانوییک اسید

1 0716/4 4045/4 6863/6 8194/5 

9 0604/4 4097/4 5090/6 8918/5 

9 0487/4 5840/4 5670/6 8739/5 

7 1975/4 5517/4 4985/6 8369/5 

6 9149/4 5103/4 3051/6 3849/5 

5 7351/4 7571/4 9390/5 9566/4 

4 3560/4 9990/4 1937/4 4703/4 

8 7937/8 0155/4 4851/4 9946/8 

3 3134/8 8195/5 9186/8 4594/8 

10 7059/3 5139/5 4937/8 9987/3 

11 9006/4 3090/4 8495/6 0445/4 

19 9034/4 8345/4 8839/6 0841/4 

19 9947/4 8816/4 3939/6 1163/4 

17 9895/4 8674/4 0991/5 1598/4 

16 7451/4 8018/4 1851/5 9634/4 

15 4660/4 5789/4 5594/5 6783/4 

14 9970/8 7040/4 9399/4 0931/8 

18 5388/8 1815/4 0999/8 6757/8 

13 1435/3 3539/5 6980/8 0483/3 

90 5558/3 4586/5 3999/8 5766/3 

91 6653/4 1053/8 1589/5 9945/4 

99 6551/4 1019/8 1875/5 9945/4 

99 6398/4 0879/8 9999/5 9545/4 

97 5700/4 0659/8 9170/5 7145/4 

96 4996/4 0008/8 7493/5 6145/4 

95 0117/8 8700/4 3987/5 8181/4 

94 7805/8 6880/4 5789/4 9979/8 

98 3664/8 9690/4 9688/8 8791/8 

93 7940/3 1999/4 4665/8 9891/3 

90 3960/3 3997/5 1919/3 3695/3 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانوییک اسید

91 8104/4 9136/8 7461/5 6577/4 

99 8133/4 9196/8 7303/5 6478/4 

99 8745/4 9364/8 6981/5 5059/4 

97 8398/4 9559/8 5156/5 5689/4 

96 3859/4 9089/8 4415/5 4595/4 

95 9569/8 0934/8 9913/4 0473/8 

94 4974/8 4459/4 3030/4 6344/8 

98 9101/3 6919/4 7345/8 1939/3 

93 5390/3 9019/4 3490/8 5445/3 

70 1804/10 0879/4 9980/3 9619/10 

71 0513/8 6717/8 4361/5 4833/4 

79 0411/8 6961/8 8109/5 8008/4 

79 0388/8 6157/8 8663/5 8996/4 

77 1760/8 7866/8 3916/5 8843/4 

76 9946/8 7976/8 0811/4 3356/4 

75 6156/8 9748/8 6169/4 9911/8 

74 3859/8 3499/4 1455/8 8519/8 

78 7591/3 4156/4 4707/8 7057/3 

73 3775/3 7440/4 1313/3 3579/3 

60 7971/10 9617/4 6993/3 6791/10 

61 9106/8 4490/8 1906/4 0051/8 

69 9134/8 4557/8 1761/4 0147/8 

69 9747/8 4754/8 1888/4 0616/8 

67 9395/8 4179/8 9519/4 1081/8 

66 7859/8 5601/8 7075/4 9919/8 

65 4569/8 7578/8 8904/4 6687/8 

64 9969/3 1459/8 7691/8 1154/3 

68 4114/3 3039/4 3839/8 5459/3 

63 1378/10 5634/4 7179/3 9776/10 

50 5861/10 7973/4 4904/3 8935/10 

51 6655/8 0178/3 7897/4 9174/8 

59 6568/8 0043/3 7349/4 9956/8 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانوییک اسید

59 6396/8 3849/8 6983/4 9590/8 

57 5934/8 3690/8 5048/4 9910/8 

56 4999/8 8863/8 4779/4 7985/8 

55 0115/3 5310/8 1709/8 4884/8 

54 7813/3 9888/8 4707/8 9563/3 

58 3688/3 1034/8 9763/3 3704/3 

53 7795/10 8736/4 5715/3 6909/10 

40 3998/10 5069/4 3909/3 1197/11 

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتیل استات

1 83/8 91/3 45/8 07/3 

9 65/4 88/4 53/4 58/4 

9 64/5 85/5 59/5 40/5 

7 89/6 09/5 49/6 39/6 

6 48/7 81/7 61/7 87/7 

5 35/9 86/9 49/9 00/7 

4 71/9 98/9 90/9 74/9 

8 00/9 37/9 06/9 11/9 

3 56/9 47/9 83/9 89/9 

10 50/3 89/3 59/3 89/3 

11 04/8 94/8 96/8 97/8 

19 36/5 97/4 19/4 19/4 

19 11/5 97/5 03/5 94/5 

17 34/7 01/6 49/7 05/6 

16 08/7 35/9 87/9 19/7 

15 61/9 97/9 94/9 65/9 

14 03/9 38/9 03/9 14/9 

18 47/9 45/9 31/9 84/9 

13 93/10 73/10 76/10 55/10 

90 68/8 83/8 33/8 87/8 

91 97/4 55/4 51/4 68/4 

99 79/5 58/5 75/5 59/5 

99 14/6 99/6 37/7 93/6 



39 

 

   پ(-1جدول )ی ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتیل استات

97 99/7 03/7 35/9 98/7 

96 51/9 71/9 79/9 55/9 

95 18/9 09/9 19/9 97/9 

94 89/9 43/9 39/9 31/9 

98 61/11 51/11 40/11 01/19 

93 76/3 44/3 39/3 44/3 

90 33/4 94/8 91/8 98/8 

91 39/5 96/4 33/5 14/4 

99 73/6 63/6 95/6 57/6 

99 77/7 90/7 17/7 61/7 

97 48/9 69/9 67/9 89/9 

96 91/9 03/9 18/9 96/9 

95 39/9 89/9 34/9 33/9 

94 49/19 79/19 69/19 38/19 

98 19/10 79/10 61/10 79/10 

93 98/8 83/8 45/8 46/8 

70 18/4 54/4 97/4 69/4 

71 55/6 85/6 75/6 84/6 

79 50/7 76/7 95/7 56/7 

79 37/9 59/9 51/9 39/9 

77 77/9 17/9 99/9 79/9 

76 33/9 86/9 33/9 06/9 

75 95/17 80/19 47/19 69/17 

74 18/11 73/11 95/11 70/11 

78 16/3 45/3 98/3 76/3 

73 45/4 94/8 81/4 06/8 

60 01/5 99/5 45/6 18/5 

61 43/7 41/7 79/7 87/7 

69 05/7 44/9 49/9 04/7 

69 69/9 99/9 93/9 66/9 

67 

 

03/9 30/9 09/9 17/9 



37 

 

   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتانون -9

1 91/3 46/10 37/3 18/3 

9 69/8 33/8 17/8 45/4 

9 85/4 46/4 38/5 44/5 

7 80/5 44/5 19/5 00/5 

6 01/5 99/6 37/7 88/7 

5 70/6 15/7 01/7 01/7 

4 39/7 76/9 77/9 74/9 

8 08/7 07/9 11/9 11/9 

3 69/9 80/9 39/9 87/9 

10 19/9 56/9 80/9 59/9 

11 11/10 79/11 41/10 37/3 

19 91/3 73/3 58/8 90/8 

19 77/8 19/8 70/4 18/4 

17 99/4 03/4 75/5 99/5 

16 97/5 67/6 16/6 10/6 

15 55/6 93/7 19/7 15/7 

14 19/6 69/9 69/9 68/9 

18 99/7 08/9 16/9 13/9 

13 95/9 89/9 37/9 83/9 

90 90/9 54/9 89/9 56/9 

91 89/10 14/19 69/11 47/10 

99 89/3 09/10 96/3 85/8 

99 33/8 67/8 89/4 51/4 

97 54/4 79/4 81/5 54/5 

96 53/5 45/6 94/6 97/6 

95 35/6 79/7 95/7 99/7 

94 94/6 51/9 63/9 40/9 

98 94/7 19/9 90/9 98/9 

93 49/9 87/9 34/9 35/9 

90 94/9 58/9 89/9 40/9 

91 99/19 77/19 86/19 05/19 

99 09/11 30/10 14/10 47/3 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتانون -9

99 37/3 99/3 69/8 94/8 

97 91/8 34/4 94/4 13/4 

96 15/4 19/5 47/6 53/6 

95 91/5 56/7 74/7 65/7 

94 54/6 47/9 49/9 88/9 

98 50/7 91/9 94/9 79/9 

93 39/9 83/9 01/9 04/9 

70 77/9 41/9 85/9 48/9 

71 19/19 71/17 89/19 00/19 

79 86/11 65/11 89/10 97/10 

79 59/10 49/3 09/3 41/8 

77 89/8 94/8 44/4 69/4 

76 67/4 70/5 00/5 39/6 

75 51/5 81/7 59/7 49/7 

74 31/6 87/9 81/9 01/7 

78 47/7 94/9 99/9 69/9 

73 09/7 39/9 07/9 15/9 

60 60/9 49/9 84/9 87/9 

61 19/16 08/15 76/16 60/17 

69 99/19 56/19 85/11 99/11 

69 41/11 66/10 89/3 97/3 

67 61/3 09/3 70/8 01/8 

66 09/8 87/5 79/5 99/5 

65 38/5 08/6 88/7 39/7 

64 90/5 00/7 35/9 18/7 

68 35/7 95/9 71/9 58/9 

63 91/7 38/9 03/9 90/9 

50 55/9 45/9 30/9 35/9 

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتانول -1

1 50/8 89/8 36/8 67/8 

9 69/8 45/8 86/8 75/8 

9 99/8 79/8 74/8 16/8 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتانول -1

7 83/4 08/8 06/8 43/4 

6 64/4 46/4 53/4 74/4 

5 98/4 76/4 95/4 18/4 

4 01/4 18/4 04/4 39/5 

8 44/5 39/5 81/5 58/5 

3 67/5 53/5 64/5 76/5 

10 99/5 75/5 96/5 97/5 

11 19/5 95/5 16/5 07/5 

19 37/6 04/5 35/6 85/6 

19 45/6 88/6 43/6 53/6 

17 50/6 40/6 59/6 69/6 

16 15/3 98/3 67/3 11/3 

15 08/3 90/3 77/3 09/3 

14 47/8 37/8 01/3 54/8 

18 96/8 69/8 67/8 94/8 

13 00/8 14/8 17/8 39/4 

90 58/4 87/4 48/4 50/4 

91 98/4 67/4 74/4 90/4 

99 11/4 94/4 18/4 09/4 

99 85/5 01/4 39/5 48/5 

97 59/5 44/5 58/5 66/5 

96 70/5 66/5 75/5 97/5 

95 90/5 97/5 96/5 17/5 

94 01/5 17/5 05/5 35/6 

98 89/6 36/6 88/6 48/6 

93 44/3 38/3 14/10 49/3 

90 58/3 83/3 06/10 59/3 

91 93/3 78/3 64/3 99/3 

99 85/8 09/3 05/3 43/8 

99 75/8 59/8 51/8 93/8 

97 10/8 94/8 99/8 07/8 

96 44/4 36/4 88/4 41/4 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتانول -1

95 74/4 57/4 64/4 79/4 

94 13/4 94/4 98/4 17/4 

98 37/5 11/4 09/4 83/5 

93 40/5 85/5 48/5 55/5 

70 78/5 57/5 65/5 77/5 

71 94/5 79/5 96/5 99/5 

79 08/5 99/5 15/5 06/5 

79 79/10 55/10 87/10 70/10 

77 99/10 67/10 41/10 93/10 

76 83/3 03/10 14/10 89/3 

75 70/3 68/3 50/3 97/3 

74 35/8 17/3 11/3 30/8 

78 66/8 47/8 58/8 60/8 

73 13/8 98/8 91/8 17/8 

60 85/4 06/8 34/4 89/4 

61 66/4 46/4 55/4 69/4 

69 94/4 75/4 98/4 96/4 

69 01/4 90/4 19/4 33/5 

67 45/5 35/5 88/5 46/5 

66 67/5 49/5 55/5 69/5 

65 99/5 61/5 76/5 99/5 

64 17/11 70/11 65/11 11/11 

68 09/11 94/11 71/11 33/10 

63 69/10 46/10 81/10 74/10 

50 38/3 13/10 14/10 31/3 

51 78/3 53/3 59/3 79/3 

59 09/3 96/3 15/3 33/8 

59 59/8 86/8 46/8 63/8 

57 95/8 73/8 98/8 97/8 

56 39/4 15/8 06/8 31/4 

55 51/4 86/4 46/4 51/4 

54 99/4 64/4 74/4 99/4 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتانول -1

58 05/4 90/4 91/4 08/4 

53 89/5 06/4 34/5 87/5 

40 63/5 81/5 47/5 59/5 

41 31/11 99/19 99/19 84/11 

49 44/11 03/19 15/19 49/11 

49 91/11 73/11 73/11 16/11 

47 68/10 86/10 48/10 69/10 

46 09/10 90/10 18/10 34/3 

45 69/3 81/3 55/3 73/3 

44 08/3 94/3 91/3 05/3 

48 54/8 34/8 81/8 55/8 

43 908 50/8 76/8 91/8 

80 35/4 94/8 19/8 38/4 

81 56/4 35/4 89/4 58/4 

89 95/4 54/4 66/4 70/4 

89 10/4 70/4 90/4 16/4 

87 86/5 16/4 05/4 31/4 

86 41/19 15/19 14/19 54/19 

85 65/19 33/19 38/19 69/19 

84 39/11 99/19 99/19 86/11 

88 91/11 63/11 71/11 17/11 

83 63/10 34/10 46/10 69/10 

30 07/10 79/10 13/10 33/3 

31 67/3 39/3 40/3 69/3 

39 03/3 73/3 94/3 03/3 

39 53/8 03/3 88/8 40/8 

37 99/8 49/8 69/8 96/8 

36 38/4 93/8 91/8 09/8 

35 54/4 04/8 39/4 49/4 

34 98/4 48/4 57/4 76/4 

38 19/4 61/4 98/4 13/4 

33 67/19 90/17 03/17 69/19 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد بوتانول -1

100 94/19 01/17 84/19 97/19 

101 56/19 97/19 00/19 68/19 

109 85/11 71/19 10/19 48/11 

109 15/11 40/11 95/11 03/11 

107 66/10 08/11 49/10 60/10 

106 00/10 67/10 90/10 34/3 

105 61/3 05/10 49/3 61/3 

104 04/3 51/3 91/3 03/3 

108 54/8 99/3 37/8 40/8 

103 90/8 86/8 50/8 96/8 

110 34/4 61/8 93/8 09/8 

111 55/4 13/8 33/4 49/4 

119 98/4 83/4 49/4 76/4 

119 98/17 98/16 10/16 79/17 

117 18/17 15/16 86/17 90/17 

116 98/19 94/17 86/19 99/19 

115 60/19 99/19 89/19 79/19 

114 49/11 61/19 00/19 56/11 

118 06/11 89/11 91/11 33/10 

113 75/10 91/11 47/10 71/10 

190 39/3 54/10 91/10 30/3 

191 77/3 13/10 44/3 77/3 

199 01/3 46/3 94/3 09/3 

199 59/8 96/3 00/3 56/8 

197 95/8 38/8 54/8 90/8 

196 39/4 59/8 95/8 38/4 

195 59/4 91/8 04/8 53/4 

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانول-9

1 43/3 76/3 45/3 91/3 

9 55/3 97/3 57/3 04/3 

9 69/3 99/3 69/3 39/8 

7 71/3 19/3 71/3 80/8 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانول-9

6 93/3 07/3 91/3 54/8 

5 14/3 37/8 91/3 67/8 

4 06/3 87/8 11/3 71/8 

8 37/8 46/8 01/3 98/8 

3 89/8 54/8 39/8 16/8 

10 41/8 68/8 89/8 09/8 

11 51/8 60/8 46/8 31/4 

19 60/8 79/8 55/8 43/4 

19 70/8 97/8 68/8 54/4 

17 93/8 94/8 60/8 65/4 

16 13/8 13/8 79/8 77/4 

15 03/8 19/8 96/8 99/4 

14 00/8 06/8 98/8 99/4 

18 30/4 38/4 91/8 11/4 

13 81/4 31/4 17/8 01/4 

90 49/4 86/4 08/8 30/5 

91 59/4 43/4 01/8 80/5 

99 67/4 49/4 36/4 40/5 

99 69/10 08/10 60/10 33/3 

97 98/10 36/3 95/10 87/3 

96 97/10 89/3 99/10 40/3 

95 11/10 41/3 10/10 66/3 

94 38/3 50/3 38/3 71/3 

98 86/3 73/3 85/3 94/3 

93 49/3 98/3 47/3 19/3 

90 50/3 98/3 47/3 00/3 

91 78/3 18/3 69/3 85/8 

99 95/3 03/3 79/3 49/8 

99 96/3 33/8 99/3 50/8 

97 19/3 30/8 99/3 74/8 

96 01/3 81/8 17/3 97/8 

95 31/8 49/8 06/3 99/8 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانول-9

94 80/8 57/8 34/8 11/8 

98 53/8 65/8 88/8 33/4 

93 63/8 73/8 80/8 84/4 

70 78/8 71/8 49/8 46/4 

71 98/8 99/8 57/8 57/4 

79 98/8 94/8 64/8 69/4 

79 13/8 13/8 60/8 79/4 

77 03/8 19/8 79/8 91/4 

76 98/11 44/10 91/11 81/10 

75 17/11 59/10 16/11 55/10 

74 33/11 73/10 60/10 61/10 

78 87/10 95/10 87/10 96/10 

73 40/10 99/10 40/10 90/10 

60 65/10 10/10 65/10 06/10 

61 79/10 38/3 79/10 30/3 

69 93/10 84/3 91/10 45/3 

69 15/10 46/3 13/10 59/3 

67 09/10 56/3 04/10 78/3 

66 30/3 69/3 36/3 99/3 

65 48/3 79/3 86/3 90/3 

64 55/3 97/3 47/3 04/3 

68 67/3 97/3 57/3 37/8 

63 79/3 16/3 67/3 81/8 

50 91/3 05/3 76/3 58/8 

51 90/3 34/8 95/3 65/8 

59 03/3 88/8 94/3 79/8 

59 38/8 80/8 18/3 91/8 

57 84/8 49/8 08/3 13/8 

56 44/8 59/8 01/3 04/8 

55 54/8 65/8 37/8 35/4 

54 03/19 64/11 91/19 40/11 

58 31/11 93/11 01/19 69/11 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانول-9

53 45/11 97/11 89/11 95/11 

40 50/11 08/11 56/11 13/11 

41 76/11 39/10 73/11 09/11 

49 90/11 48/10 99/11 84/10 

49 15/11 56/10 18/11 49/10 

47 01/11 61/10 07/11 65/10 

46 84/10 93/10 83/10 71/10 

45 49/10 95/10 45/10 95/10 

44 50/10 17/10 59/10 19/10 

48 75/10 09/10 61/10 34/3 

43 99/10 31/3 93/10 89/3 

80 90/10 80/3 94/10 53/3 

81 08/10 40/3 15/10 66/3 

89 35/3 63/3 06/10 71/3 

89 87/3 73/3 36/3 98/3 

87 49/3 70/3 86/3 16/3 

86 50/3 91/3 46/3 09/3 

85 78/3 91/3 56/3 83/8 

84 94/3 19/3 64/3 44/8 

88 95/3 07/3 74/3 56/8 

83 30/19 76/19 18/19 51/19 

30 49/19 96/19 35/19 79/19 

31 65/19 04/19 46/19 95/19 

39 93/19 88/11 67/19 08/19 

39 99/19 41/11 95/19 31/11 

37 04/19 66/11 14/19 47/11 

36 31/11 93/11 33/11 64/11 

35 45/11 97/11 89/11 71/11 

34 50/11 08/11 55/11 97/11 

38 76/11 37/10 69/11 03/11 

33 91/11 81/10 94/11 39/10 

100 14/11 54/10 99/11 48/10 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد هپتانول-9

101 09/11 67/10 03/11 59/10 

109 83/10 79/10 36/10 78/10 

109 46/10 90/10 89/10 99/10 

107 59/10 18/10 41/10 18/10 

106 73/10 04/10 68/10 07/10 

105 95/10 35/3 78/10 30/3 

104 97/10 85/3 94/10 44/3 

108 11/10 46/3 95/10 59/3 

103 33/3 56/3 15/10 60/3 

110 88/3 65/3 05/10 94/3 

111 46/19 76/19 94/17 68/19 

119 64/19 99/19 01/17 93/19 

119 98/19 01/19 45/19 90/19 

117 90/19 80/19 69/19 01/19 

116 09/19 50/19 91/19 89/19 

115 85/19 71/19 10/19 56/19 

114 53/19 99/19 83/19 78/19 

118 69/19 06/19 40/19 90/19 

113 95/19 84/11 61/19 19/19 

190 90/19 41/11 97/19 35/11 

191 06/19 66/11 15/19 43/11 

199 30/11 70/11 00/19 59/11 

199 47/11 96/11 87/11 74/11 

197 50/11 11/11 53/11 91/11 

196 76/11 34/10 66/11 16/11 

195 91/11 87/10 71/11 00/19 

194 14/11 41/10 98/11 87/10 

198 09/11 63/10 16/11 53/10 

193 30/10 74/10 09/11 66/10 

190 44/10 96/10 30/10 70/10 

191 57/10 97/10 43/10 95/10 

199 61/10 19/10 54/10 19/10 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتیل آمین

1 8145/3 5998/3 1356/10 1309/10 

9 3947/8 5687/8 1075/3 1978/3 

9 1860/8 3095/4 9856/8 9655/8 

7 6518/4 9390/4 5959/4 6635/4 

6 0903/4 4811/5 0394/4 3339/5 

5 6490/5 9983/5 5995/5 6768/5 

4 1498/5 3737/6 9108/5 1477/5 

8 8995/6 5097/6 8794/6 8574/6 

3 6111/6 9303/6 6169/6 5008/6 

10 9998/6 0109/6 9905/6 9404/6 

11 3894/7 4640/7 3668/7 1578/6 

19 4655/7 6989/7 4144/7 3474/7 

19 6611/7 9917/7 6095/7 4307/7 

17 9595/7 1976/7 9119/7 6369/7 

16 1314/7 3568/9 1989/7 9669/7 

15 5953/10 9307/10 3970/10 3568/10 

14 6313/3 1870/3 5899/3 4866/3 

18 4711/8 9700/8 4535/8 8148/8 

13 0961/8 5589/4 0699/8 0955/8 

90 7935/4 1038/4 7635/4 7063/4 

91 3901/5 5906/5 3738/5 8377/5 

99 7831/5 9109/5 6096/5 7469/5 

99 1096/5 8958/6 1069/5 1956/5 

97 4599/6 6091/6 4600/6 8904/6 

96 7503/6 9008/6 7917/6 6476/6 

95 1309/6 3983/7 1760/6 9747/6 

94 3759/7 5899/7 8845/7 1708/6 

98 4965/7 7519/7 5651/7 3769/7 

93 6974/7 9504/7 7743/7 4740/7 

90 9710/7 0436/7 9508/7 6188/7 

91 6908/11 0950/11 4995/11 8074/11 

99 9998/10 4569/3 9085/10 6091/10 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتیل آمین

99 9761/3 8130/8 9840/3 7937/3 

97 6771/8 0459/8 7346/8 6648/8 

96 8467/4 7569/4 8734/4 8617/4 

95 9089/4 3760/5 9356/4 9458/4 

94 8911/5 7311/5 8194/5 8064/5 

98 9348/5 0883/5 9895/5 7177/5 

93 0956/5 4931/6 0009/5 0894/5 

70 5343/6 7066/6 5657/6 4388/6 

71 7061/6 1194/6 9749/6 6787/6 

79 1796/6 8600/7 0537/6 9991/6 

79 3067/7 5115/7 8139/7 1170/6 

77 5307/7 9359/7 6376/7 3031/7 

76 7377/7 9014/7 9397/7 5855/7 

75 6798/19 8699/11 5091/19 4088/19 

74 1949/11 7107/10 3858/10 9431/11 

78 0008/10 9775/3 8718/3 0398/10 

73 0304/3 6909/8 3418/8 1978/3 

60 9939/8 8609/4 9579/8 9958/8 

61 4081/4 9877/4 5573/4 5371/4 

69 1400/4 4396/5 1796/4 1555/4 

69 4066/5 9500/5 5433/5 4988/5 

67 9007/5 3491/6 9553/5 9500/5 

66 3798/6 5965/6 8357/6 0798/5 

65 5947/6 9199/6 6597/6 4546/6 

64 9775/6 0931/6 9598/6 6917/6 

68 0307/6 4499/7 3379/7 9357/6 

63 8507/7 6791/7 4615/7 0813/6 

50 5616/7 9991/7 6996/7 8500/7 

51 5481/19 4846/19 6486/19 5438/19 

59 0196/19 1984/11 4979/11 1166/19 

59 4191/10 3999/3 7946/10 8033/10 

57 5458/3 0073/3 7463/3 4931/3 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتیل آمین

56 8999/8 9548/8 4060/8 8594/8 

55 1935/8 5610/4 0651/8 1745/8 

54 6966/4 1139/4 7394/4 6683/4 

58 0959/4 5618/5 3373/5 0405/4 

53 6874/5 9966/5 6604/5 5501/5 

40 1381/5 8590/6 1699/5 9035/5 

41 8656/6 6966/6 4370/6 0061/5 

49 6696/6 9914/6 7416/6 4963/6 

49 9801/6 3740/7 1819/6 7394/6 

47 0975/6 5388/7 3133/7 9568/6 

46 8190/7 7477/7 5878/7 0701/6 

45 3671/17 8756/19 5575/17 4135/17 

44 3855/19 3916/11 6937/19 0171/19 

48 7899/11 6514/10 0487/11 6894/11 

43 9094/10 6974/3 0177/10 7095/10 

80 9677/3 4919/8 1491/3 7995/3 

81 6495/8 0747/8 7410/8 5986/8 

89 3149/4 7404/4 8579/4 3898/4 

89 9636/4 3563/5 9937/4 7705/4 

87 8483/5 6144/5 8696/5 3878/5 

86 7501/5 1159/5 7974/5 6353/5 

85 0390/5 4678/6 0933/5 9516/5 

84 4565/6 7985/6 5397/6 3558/6 

88 7479/6 1998/6 9819/6 4091/6 

83 9199/6 8549/7 1001/6 7511/6 

30 3464/7 5957/7 8740/7 9980/6 

31 9301/15 0619/16 8809/16 8901/16 

39 0646/10 8913/19 7115/19 3440/19 

39 9179/19 9588/11 4537/11 7191/19 

37 3491/10 1169/10 6831/10 1149/11 

36 3066/3 9177/3 5409/3 0786/10 

35 0956/3 7456/8 3104/8 1585/3 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد پنتیل آمین

34 9177/8 8738/4 9689/8 7794/8 

38 4077/4 9079/4 5879/4 8709/4 

33 1813/4 8919/5 1490/4 9961/4 

100 4939/5 9836/5 4176/5 3057/5 

101 9990/5 0019/5 9018/5 6949/5 

109 3891/6 5611/6 3900/6 9176/5 

109 5413/6 9975/6 6378/6 3981/6 

107 9391/6 0786/6 9394/6 5585/6 

106 1713/6 4838/7 0905/6 7974/6 

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد نونادکان

1 898/8 898/8 079/3 356/8 

9 094/8 014/8 149/8 908/8 

9 931/4 939/4 601/4 663/4 

7 869/5 885/5 364/5 004/4 

6 383/3 839/3 157/10 337/3 

5 388/8 865/8 038/3 089/3 

4 148/8 083/8 989/8 909/8 

8 698/4 783/4 593/4 579/4 

3 387/5 335/5 106/4 081/4 

10 613/5 658/5 579/5 500/5 

11 199/5 131/5 998/5 139/5 

19 445/6 860/6 845/6 879/6 

19 741/6 671/6 669/6 677/6 

17 133/6 968/6 959/6 983/6 

16 351/7 333/7 001/6 041/6 

15 471/7 459/7 456/7 886/7 

14 677/7 677/7 661/7 497/7 

18 956/7 976/7 963/7 685/7 

13 597/10 618/10 879/10 647/10 

90 609/3 995/3 504/3 647/3 

91 511/8 743/8 404/8 499/8 

99 830/4 899/4 004/8 000/8 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد نونادکان

99 936/4 983/4 799/4 984/4 

97 431/5 899/5 395/5 859/5 

96 957/5 799/5 609/5 715/5 

95 339/6 041/5 114/5 099/5 

94 553/6 479/6 449/6 408/6 

98 943/6 777/6 751/6 793/6 

93 113/6 140/6 181/6 131/6 

90 884/7 318/7 393/7 384/7 

91 544/7 584/7 533/7 811/7 

99 731/7 745/7 739/7 551/7 

99 916/7 989/7 908/7 691/7 

97 164/7 108/7 170/7 713/7 

96 997/11 991/11 678/11 909/11 

95 063/10 856/3 161/10 104/10 

94 059/3 309/8 166/3 145/3 

98 959/8 148/8 939/8 985/8 

93 513/4 501/4 447/4 418/4 

70 049/4 119/4 977/4 176/4 

71 510/5 585/5 489/5 568/5 

79 916/5 909/5 940/5 970/5 

79 859/6 364/6 009/5 886/6 

77 651/6 570/6 541/6 689/6 

76 987/6 960/6 949/6 999/6 

75 070/6 087/6 109/6 033/6 

74 813/7 893/7 864/7 304/7 

78 518/7 516/7 595/7 479/7 

73 795/7 710/7 794/7 501/7 

60 958/7 997/7 964/7 743/7 

61 311/19 399/19 146/19 503/19 

69 948/11 105/11 959/11 934/11 

69 073/10 855/3 193/10 188/10 

67 039/3 349/8 999/3 960/3 
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   پ(-1ی جدول )ادامه  

 MLR-ANN CDFS-ANN GCM-ANN تجربی یرمقاد نونادکان

66 917/8 985/8 606/8 765/8 

65 558/4 491/4 309/4 445/4 

64 197/4 994/4 980/4 138/4 

68 549/5 804/5 316/5 409/5 

63 948/5 790/5 601/5 981/5 

50 393/6 054/5 195/5 390/6 

51 590/6 477/6 488/6 519/6 

59 973/6 775/6 781/6 974/6 

59 109/6 141/6 909/6 113/6 

57 843/7 390/7 373/7 397/7 

56 545/7 583/7 499/7 465/7 

55 735/7 748/7 616/7 511/7 

54 445/19 350/19 199/17 939/19 

58 364/11 871/11 079/19 364/11 

53 683/10 790/10 551/10 478/10 

40 694/3 718/3 554/3 494/3 

41 543/8 557/8 835/8 859/8 

49 339/4 0698/8 9690/8 197/8 

49 717/4 6957/4 5388/4 736/4 

47 399/5 0800/4 9040/4 365/5 

46 737/5 5417/5 4589/5 738/5 

45 197/5 9331/5 9418/5 105/5 

44 801/6 3647/6 0194/5 440/6 

48 611/6 5791/6 5854/6 789/6 

43 978/6 9699/6 9837/6 996/6 

80 016/6 0859/6 1903/6 099/6 

81 805/7 8713/7 8446/7 870/7 

89 510/7 5143/7 5653/7 589/7 
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Abstract 

The main aim of this work is development of a quantitative structure–property 

relation (QSPR) method using an artificial neural network (ANN) for predicting the 

isothermal compressibility ( T ) of different organic compounds. The data set consisted 

of 56 molecules in various temperatures and pressures, which form 4297 data point. The 

best set of calculated descriptors was selected by two procedures: stepwise regression 

method and combined data splitting feature selection (CDFS) strategy. Modeling 

between selected descriptors and T  was performed using ANN and after optimization 

and training of the network, it was used for the prediction of isothermal compressibility 

of seven external set compounds, which did not have contribute in model development 

steps. A comparison was made between two models. It was found that the CDFS model 

have lower number of descriptors and higher prediction ability. The mean square error 

of the test set obtained by MLR-ANN and CDFS-ANN methods were 0.4456 and 

0.3012, respectively. 

In the next step, artificial neural network and concept of group contribution method 

was simultaneously used to correlate and predict the T  of organic compounds. To do 

so, a correlation of functional group as well as temperature and pressure was used as 

input variables. After optimization the network, the model was used for prediction of 

T  of the same external set. The mean square error of the test set obtained by GCM-

ANN method was 0.2303. Comparison of GCM-ANN mean square error of prediction 

values with those obtained using MLR-ANN and CDFS-ANN show the superiority of 

GCM-ANN over that MLR and CDFS models. 

 

Keywords: quantitative structure–property relation (QSPR), artificial neural network 

(ANN), isothermal compressibility ( T ), MLR, combined data splitting feature 

selection (CDFS), group contribution method (GCM) 
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