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 دو ستاره هميشه پر فروغ آسمان زندگي ام
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دریای محبت و ایثار که عطر دعای سجاده اشان هميشه بدرقه راه پر 

فراز و نشيب زندگي ام بوده و من تمام مجال زندگي و تحصيلم را 

 مدیون جان فشاني ها و دل سوزی های مدبرانه آنان مي باشم.  
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 سپاسگزاری

 

ام داد.سپاس خداي مهربان را كه انديشه

قياس خدايي را سزاست كه از الطاف خود در انسان دميد و او را اشرف مخلوقات حمد و ستايش بي

از خداوند متعال  ،خود قرار داد. حال كه به لطف او توفيق تحصيل علم و كسب دانش را پيدا نمودم

ها ر راه خدمت به جامعه استوار گرداند تا بتوانم از آنچه در اين سالهايم را دخواهم كه قدممي

  ام در مسير پيشرفت و آباداني كشور عزيزم استفاده نمايم.آموخته

دكتر زهرا كلانتر و جناب آقاي دكتر ناصر گودرزي كه سركار خانم با تقدير و تشکر از استاد ارجمند 

 ين پروژه تحقيقاتي صميمانه ياري نمودند.با سعه صدر و وسعت نظر مرا در انجام ا

عزيزم  كه همواره باعث ايجاد انگيزه در من براي ادامه تحصيل و تلاش در  پدر و مادر همچنين از  

اين راه بوده اند و همه اساتيد گرانقدر تشکر و قدرداني نموده توفيق و عزت همه را از خداوند متعال 

 مسئلت مي نمايم.

 كنم.جناب آقاي رئوف غلامي نيز در طول انجام پايان نامه صميمانه تشکر مي از زحمات بي دريغ
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 چکيده

بيني در اين تحقيق از شبکه عصبي مصنوعي و ماشين بردار پشتيبان براي مدلسازي و پيش

ا كننده بي وسيعي از دما و فشار استفاده گرديد. تعداد زيادي توصيفمحدوده  ي آلکانها درويسکوزيته

 81اي از هاي انتخاب شده زير مجموعهكنندهافزار دراگون محاسبه شدند و توصيفاستفاده از نرم

توصيف كننده  4باشد. هاي دراگون توسط روش رگرسيون خطي چندگانه ميكنندهدسته توصيف

توصيف كننده تجربي دما و فشار به عنوان ورودي شبکه مورد استفاده قرار گرفتند.  2تئوري و

و ماشين بردار پشتيبان استفاده شد.  5-5-8هاي انتخاب شده براي ايجاد يک شبکه كنندهوصفت

ها در ماشين بردار ها در شبکه عصبي به سه سري: آموزش، ارزيابي و تست تقسيم شدند و دادهداده

 پشتيبان به دو سري: آموزش و تست تقسيم شدند. پس از آموزش شبکه و بهينه كردن پارامترهاي

شبکه عصبي و ماشين بردار پشتيبان، كارايي مدل توسط سري تست مورد بررسي قرار گرفت و نتايج 

 ها با نتايج تجربي مقايسه گرديد. حاصل از شبکه عصبي و ماشين بردار پشتيبان براي اين سري

 

 ويسکوزيته، شبکه عصبي مصنوعي، ماشين بردار پشتيبان ،QSPRهاي كليدي: واژه
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 نامه در سه پوستر تحت عناوین:حاصل از این پایان نتایج

هاي تئوري در محدوده وسيعي از بيني ويسکوزيته گازهاي طبيعي با استفاده از توصيف كنندهپيش "

 "دما و فشار بوسيله مدل رگرسيون خطي 

هاي هبيني ويسکوزيته آلکانها با استفاده از توصيف كنندمدلسازي شبکه عصبي مصنوعي براي پيش "

 "تئوري در محدوده وسيعي از دما و فشار 

 در هفتمين سمينار شيمي فيزيک ايران در دانشگاه پيام نور بهشهر پذيرفته شد.

“ GA-ANN modeling for viscosity prediction of n-alkanes over a wide range of 

temperatures and pressures using theoretically derived descriptors ” 

 در پنجمين سمينار بين المللي رياضي شيمي ايران در دانشگاه پيام نور يزد پذيرفته شد. 
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 مقدمه-9-9

ها غيريکنواخت باشد هرگاه سيالي از لحاظ يکي از خواص تركيب، دما و سرعت مولکول

قال يک افتد. به طور كلي انتهاي انتقالي براي يکنواخت شدن آن خاصيت در سيستم اتفاق ميپديده

ي حركت و يا انرژي از يک قسمت سيستم به قسمت ديگر را فرآيند خاصيت معين مثل جرم، اندازه

كنند. شار مقداري از آن خاصيت بيان مي 8گويند و ميزان انتقال آن خاصيت معين را با شارانتقالي مي

دهد الي نشان ميگذرد. مشاهدات تجربي خواص انتقخاصيت است كه از واحد سطح در واحد زمان مي

 باشد:( متناسب ميY( با گراديان خاصيت مربوطه )Jكه شار يک خاصيت ) 

(8-8)          YJ  

امروزه دانستن خواص انتقالي سيالات، از اهميت خاصي در طراحي صنعتي برخوردار است. به 

هايي ي دستگاهلات در طراحي بهينهي سياعنوان مثال دانستن اطلاعات كامل و دقيق از ويسکوزيته

است. همچنين در و در هر جا كه سيالي در حال حركت است، مهم  2هاي حرارتي، مبردهامثل مبدل

هاي ايجاد شده در خطوط انتقال و يا مخازن حمل و صنايع نفتي، مقدار نشتي مواد آلاينده از شکاف

نظري نيز ارتباط ويسکوزيته با نيروهاي بين ي سيال در ارتباط است. از لحاظ نقل با ويسکوزيته

 گردد، هميشه مورد توجه بوده استمولکولي كه به شناخت هر چه بيشتر ماهيت و رفتار مواد برمي

]8[. 

 ویسکوزیته  -9-2

شود. به نشان داده مي كند و با خاصيتي است كه سختي جاري شدن يک سيال را مشخص مي

ي موازي و سترسي به تعريف دقيقي از ويسکوزيته، سيالي را در نظر بگيريد كه بين دو صفحهمنظور د

هاي توان از اثرات لبه(. اين صفحات به قدري بزرگ هستند كه مي8-8نزديک به هم قرار دارد، شکل )
                                                           
1 - flux 
2
- refrigerant 
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كشيده  yFتوسط نيروي  Aي پاييني با مساحت ي بالايي ثابت است و صفحهآنها صرفنظر كرد. صفحه

حركت كند. اگر سيال را به شکل  yuي پاييني با سرعت شود صفحهباعث مي yFشود. اين نيروي مي

هاي سيالي كه درمجاورت صفحات قرار دارند، سرعتي برابر لايه، هايي بر روي يکديگر فرض كنيملايه

ي بالايي و در سطح صفحه yuي پاييني، دارند. لذا سرعت سيال در سطح صفحه با سرعت صفحات

ها نيز به موازات صفحات يابد و آنهاي مياني افزايش ميصفر خواهد بود. با گذشت زمان سرعت لايه

پاييني به طور ي هاي متوالي مياني به نسبت فاصله از صفحهكنند به طوري كه سرعت لايهحركت مي

هاي متفاوت حركت هاي افقي مجاور هم در سيال با سرعتكند. به اين ترتيب، لايهيکنواخت تغيير مي

ي بالايي ها از روي يکديگر، هر لايه توسط لايهغلتند. هنگام عبور اين لايهكنند و روي يکديگر ميمي

تر حركت ي پاييني كه سريعلايه افتد و از آن طرف هر لايه باكند عقب ميكه كندتر حركت مي

هاي مجاور هنگام عبور از روي هم باعث گيرد. اين تبادل اندازه حركت بين لايهكند شتاب ميمي

هاي ها يک نيروي مقاومت اصطکاكي به يکديگر وارد كنند و همين اصطکاك بين لايهشود كه لايهمي

ويسکوزيته در سيالات حقيقي، ناشي از نابراين . ب]2و  8[ ي سيال استسيال عامل ايجاد ويسکوزيته

 .باشدهاي سيال ميلايهحركت بين  يانتقال اندازه

Lx

x

y

x

uy u

تحتuصفحهيپايينيباسرعت
 حركتميكندFyتاثيرنيروي

 

 ي بالايي ثابت است.ي موازي، وقتي كه صفحه(: جريان سيال بين دو صفحه8-8شکل )

 

ه اندازانتقال يابد؟ ميانتقال  هاي سياللايهاما از ديدگاه مولکولي، اندازه حركت چگونه بين 

تواند صورت گيرد: همرفت و رسانش. همان طور كه ميي سيال به دو صورت هالايهحركت بين 

مجاور با  هايلايه، چون هايي بر روي يکديگر فرض كنيماگر سيال را به شکل لايهتوضيح داده شد 
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توسط داراي مقادير متفاوت از م هالايههاي موجود در اين كنند مولکولميهاي مختلف حركت سرعت

تر به ي سريعهاي لايهها، باعث انتقال مولکولاندازه حركت هستند. در گازها حركات اتفاقي مولکول

گردد. اين پديده را انتقال ميي كندتر حركت لايه يهي كندتر شده و اين اثر باعث افزايش اندازلايه

 يهالايههاي كت بين مولکولحر ياندازه ينامند. مبادلهميهمرفت  يهاندازه حركت در اثر پديد

ديگر و فقط در اثر برخورد ذرات صورت  يهها از يک لايه به لايتواند بدون انتقال مولکولميمجاور 

نامند. در سيالات رقيق انتقال اندازه ميرسانش  يهپذيرد. اين روش انتقال اندازه حركت را پديد

و با افزايش چگالي سيال، سهم رسانش در گيرد ميهمرفت صورت  يهحركت، بيشتر در اثر پديد

توان فهميد كه چرا ميشود. با توجه به اين توضيحات به خوبي ميانتقال اندازه حركت بيشتر 

يابد. ميمايعات با افزايش دما كاهش  يهگازها با افزايش دما، افزايش ولي ويسکوزيت يهويسکوزيت

ات در جهات مختلف شده و اين عامل انتقال اندازه افزايش دما در گاز باعث افزايش متوسط سرعت ذر

يابد. افزايش ميگاز افزايش  يهدهد، در نتيجه ويسکوزيتهمرفت را افزايش مي يهحركت در اثر پديد

 گردد.ميها آن يهو در نتيجه كاهش ويسکوزيت هالايهدما در مايعات باعث كاهش چسبندگي 

 کوزیتهارتباط شار اندازه حرکت و ویس -9-2-9

هايي بر روي يکديگر فرض شود، اعمال همان طور كه توضيح داده شد اگر سيال به شکل لايه

شود. در اين صورت، شار اندازه حركت در مي yباعث ايجاد اندازه حركت در راستاي  yFنيروي 

( و در واحد سطح با xy) y راستاي
x

u y




 ي زير را بنويسيم: توانيم رابطهمتناسب است، بنابراين مي 

(8-2)                   
x

uy

xy



 

 xyمي باشد. لازم به تذكر است كه اولين زيروند  yها در راستاي ي سرعت لايهمؤلفه yuكه در آن 

شود و دومين زيروند به ركت( به سطحي اشاره دارد كه اندازه حركت از آن منتقل مي)شار اندازه ح
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تواند به كند. اين عبارت با در نظر گرفتن يک ضريب تناسب ميراستاي اندازه حركت انتقالي اشاره مي

 تساوي تبديل شود:

(8-3)              
x

uy

xy



  

به ضريب ويسکوزيته يا ويسکوزيته معروف است. علت اين كه ضريب تناسب در  كه در آن، ثابت 

ي يک بردار است. عبارت شار اندازه حركت، منفي در نظر گرفته شده است اين است كه شار، مؤلفه

 xباشد، شار به سمت كاهش  0xyاست و برعکس اگر  x باشد، شار به سمت افزايش 0xyاگر 

شود. بنابراين، باشد. از طرف ديگر، جريان اندازه حركت در جهت نزولي گراديان سرعت برقرار ميمي

0اگر 




x

uy  باشد يعني سرعت با افزايشx  0كاهش يابد، آنگاهxy  است. بنابراين، ضريب تناسب

 .]3[مشخص شده است  يد منفي باشد كه اين ضريب با ( با3-8در عبارت شار )

كنند ي فوق پيروي ميي نيوتون است و سيالاتي كه از معادلههويسکوزيت( قانون 3-8ي )معادله

ي بسياري از سيالات مهم در صنعت و در طبيعت از شوند. ويسکوزيتهناميده مي 3سيالات نيوتني

 .]8[گويند ها سيالات غيرنيوتني ميكنند كه به آنپيروي نمي (3-8ي )معادله

 

 بيني ویسکوزیتههای پيشمروری بر روش -9-3

هاي هاي انتقالي به نوعي ريشه در نظريهي مطالعات نظري روي ويسکوزيته و ساير پديدهتاريخچه

جدهم شروع شد و با نظريات اوليه ارائه شده براي سينتيک گازها دارد كه با كارهاي برنولي در قرن ه

 توسعه يافت.  6و بولتزمن 5، ماكسول4افرادي چون كلازيوس

                                                           
3 -Newtonian fluids 

4 -Clausius 
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باشد، در ي تركيبات آلي چگال ميي ويسکوزيتهنامه محاسبهاز آن جا كه يکي از اهداف اين پايان

س ي گازها خواهيم داشت و سپهاي محاسباتي ارائه شده براي ويسکوزيتهابتدا نگاهي اجمالي به روش

 ي تركيبات آلي مورد بررسي قرار خواهند گرفت.بيني ويسکوزيتههاي مختلف پيشروش

 

 ی ماکسول ـ بولتزمنمعادله -9-3-9

ارائه گرديد. او  8161در سال « ي ديناميکي گازها شرح نظريه» ي ماكسول با عنوان اولين مقاله

يک سيستم در حال تعادل گرمايي، تابع ها را تصادفي فرض كرد و براي براي اولين بار حركت مولکول

 توزيع سرعت را چنين به دست آورد:

(8-4)                 

















Tk

mu

Tk

m
nuf

B

2
23

B

0
2

exp
π2

 

دماي كلوين است. سپس او با  Tثابت بولتزمن و  Bkجرم ذرات،  mچگالي ذرات،  nسرعت،  uكه 

 را محاسبه كرد: 0ي گازهاي رقيق، استفاده از تابع توزيع ارائه شده، ويسکوزيته

(8-5)              unml
3

1
0  

ي يابد، معادلهي يک سيال در دماي ثابت با افزايش چگالي افزايش مياما از آن جا كه ويسکوزيته     

رهيافت عمومي از  ، يک8172( با چالش اساسي مواجه گرديد. بنابراين، بولتزمن در سال 8-5)

هاي رياضي هرگز ي سينتيک گازها را براي فرايندهاي غيرتعادلي ارائه داد اما به دليل پيچيدگينظريه

 .]2[موفق به حل آن نشد 

 

                                                                                                                                                                          
5 -Maxwell 
6 -Boltzman 
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 انسکوگ -روش چاپمن -9-3-2

ي روشي براي حل موفق به ارائه 8987و  8986هاي به طور مستقل در سال 1و انسکوگ 7چاپمن

ي يک گاز در حد چگالي صفر انسکوگ براي ويسکوزيته –. روش چاپمن ]4[من شدند ي بولتزمعادله

 ( منجر گرديد: 6-8ي )به معادله

(8-6)                      
   











T

fmkT
2,22

21

0
16

5




 

كه در آن     T2,2لي هاي بين مولکوكنشيافته بوده و تابعي از دما و برهم، انتگرال برخورد كاهش

هاي كم تأثير ناچيزي داشته و مقدار نزديک به يک دارد فاكتور تصحيح است كه در چگالي fاست و 

]5[. 

  (MET)1ی انسکوگ بهبودیافتهنظریه -9-3-3

 ي انسکوگ عبارت است از:ي سخت چگال طبق نظريهي سيال كرهويسکوزيته

(8-7)                  







 Y

Y
b 761.0800.0

1
00  

حجم  0bي سخت رقيق، ي گاز كرهويسکوزيته 0ي سخت، ي سيال كرهويسکوزيته كه در آن 

بوده و با  81ممنوعه  3π32   برابر است كه باشد و ي سخت ميقطر كره gbY 0  كه 

است و  88ي عدديدانسيته g ي سخت در تابع توزيع شعاعي كرهr  است. مقدارY  به صورت

 ي سخت مربوط است:ي حالت كرهزير به معادله

                                                           
7
- Chapman 

8
- Enskog 

9
- modified Enskog theory (MET) 

10
- prohibited-volume 

11
- number density 
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(8-1)               1
kT

p
Y


 

ي فوق را با دو اصلاحيه به ي بعد، نظريه، فشار سيال است. خود انسکوگ درمرحله pر آن كه د

 Yگويند. او به جاي ارتباط يافته ميي انسکوگ بهبودسيالات حقيقي چگال توسعه داد كه به آن نظريه

نهادي (، آن را به فشار حرارتي سيال نسبت داد. علت چنين پيش1-8ي )با فشار سيال طبق معادله

كند از دو بخش تشکيل شده است: فشار ناشي از اين بود كه فشاري كه يک مولکول احساس مي

و فشار داخلي،  pي ظرف ديواره 
T

VE دهد و ها را نشان مي، كه نيروي چسبندگي بين مولکول

 ي دقيق ترموديناميکي برابر با فشار حرارتي،حاصل جمع اين دو، طبق رابطه















T

P
T  است. كه
















T

P شود.ضريب فشار حرارتي ناميده مي 

(8-9                                                                                    )
TV

E
P

T

P
T 




























 

 ( تبديل گرديد:81-8ي )( به معادله1-8ي )با استفاده از فشار حرارتي به جاي فشار سيال، معادله 

(8-81)              1
1



























 T

p
T

kT
Y 

0bYي صفر، همچنين با توجه به اين كه در حد دانسيته  ،0b ( را برحسب ضرايب دومB و )

 ها نسبت به دما چنين تعريف نمود:هاي آن( و مشتقCسوم ويريال )

(8-88)                       
T

C
TTC

T

B
TTBb

d

d

d

d
0  

كه در آن  TB  و TC  به ترتيب ضرايب دوم و سوم ويريال هستند. به اين ترتيب با معلوم بودن

هاي دلهي حالت دقيق و مقادير ضرايب ويريال برحسب دما براي هر سيال و با استفاده از معامعادله
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ي با استفاده از نظريه ]6[. در مرجع ]4[ي سيالات چگال را محاسبه نمود توان ويسکوزيتهفوق مي

METي سيالات فوق بحراني محاسبه شده است. ، ويسکوزيته 

 فرند -ی رین واترنظریه -9-3-4

براي گازها، ارائه شد ضريب دوم ويريال انتقالي  8914كه در سال  83و فرند 82ي رين واتردرنظريه

B در مدل رين واتر و فرند يک گاز در ]1و  7[، براساس ديدگاه ميکروسکوپي توسعه داده شد .

مرها درنظر گرفته مول بر ليتر( به صورت مخلوطي از مونومرها و دي2هاي متوسط )حدود چگالي

 شود:يريال نوشته ميشود. سپس وابستگي ويسکوزيته به چگالي به شکل يک بسط ومي

(8-82)                     B10 

چگالي است. در اين  ضريب دوم ويريال ويسکوزيته و  Bانسکوگ،  -ي چاپمنويسکوزيته 0كه 

ديمر و اثر سهم  -ي سهم دو مونومر، سهم مونومر ب مجموع سه جملهتوان بر حسرا مي Bصورت 

را با توافق خوبي در  Bها به اين ترتيب موفق شدند ي سوم بر برخوردهاي دو مونومر نوشت. آنذره

 هاي متوسط محاسبه كنند.هاي تجربي به دست آورند و ويسکوزيته را در چگاليمقايسه با داده

  94توابع همبستگي -9-3-5

ي خواص ي سينتيک گازها و مکانيک آماري قادر به محاسبهاي مثل نظريههاي پايهنظريه

ها براساس خواص مولکولي و نيروهاي بين مولکولي هستند. ولي اي از مولکولماكروسکوپي مجموعه

ي اند يک نظريهشدهها شناخته كنشواقعيت اين است كه به جز در نواحي گازي رقيق كه برهم

هاي آزمايشگاهي تنها راه گيريهاي انتقالي وجود ندارد. بنابراين مراجعه به اندازهمبسوط براي پديده

                                                           
12

- Rain water  
13

- Friend 

14
- correlation functions 
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فيزيکي در ده دما و ده فشار متفاوت گيري ترموشيمياست ولي با توجه به اين كه براي دوازده اندازه

گيري نياز ها به تعداد بسيار زيادي اندازهبراي مواد شيميايي مورد مصرف در صنايع و مخلوط آن

ي شود. يک تابع همبستگي همانند يک معادلهخواهد بود اهميت بسزاي توابع همبستگي مشخص مي

هاي ترموديناميکي مورد نظر را رياضي است كه با مشخص بودن حالت ترموديناميکي سيستم، متغير

 توان با استفاده از آن محاسبه كرد.مي

هاي كاربردي اي در روشي خواص انتقالي، اهميت ويژهاز توابع همبستگي براي محاسبهاستفاده 

دارد. اگر چه ممکن است برخي از اين توابع، از دقت بالايي برخوردار نباشند اما بر آورد اوليه از يک 

نايع آيد كمک ارزشمندي به طراحي اوليه در صخاصيت كه با استفاده از توابع همبستگي به دست مي

 .]9[كند مي

ي وسيعي ي گازها در محدودهبيني ويسکوزيتهبه طور مثال، يکي ازتوابع همبستگي كه براي پيش

ي پنج پارامتري باشد. با استفاده از اين معادله( مي83-8ي )از دما و فشار ارائه شده است معادله

 .]5[بيني كرد ي گازها را پيشتوان ويسکوزيتهمي

(8-83)                   













2

21

2

212

0
1

1,





bb

aa
cTTT 

 . ]81[ي گازها معرفي گرديد تر ويسکوزيته( با سه پارامتر براي محاسبه راحت84-8ي )سپس معادله

(8-84)                        


















 


2

21

0
0

12

1
exp,






aa

a

T
TT 

باشد كه اين پارامترها ضرايب مستقل از دما و دانسيته مي 2aو  1aو  0aاين معادله شامل سه پارامتر 

 بوده و به نوع سيال بستگي دارند. 

 

 ی ترکيبات آليبيني ویسکوزیتههای مختلف پيشروش -9-4
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ي سيالات رقيق، خصوصاً بيني ويسکوزيتههاي پيشي روشبا وجود مطالعات گسترده در زمينه

ي تركيبات بيني ويسکوزيتهي پيشردها، كارهاي تحقيقاتي انجام شده در زمينهو مبگازهاي تک اتمي 

باشد. شايد يکي از علل اين موضوع را بايد در عدم شناخت دقيق آلي چگال بسيار اندك مي

هاي آزمايشگاهي براي ها جستجو كرد. البته عدم وجود دادههاي موجود در اين سيستمكنشبرهم

بيني باشد. از آنجا كه يکي از اهداف اين پايان نامه، پيشنيز خود مزيد بر علت مي بيشتر اين تركيبات

بيني هاي محاسباتي ارائه شده براي پيشباشد، در ادامه روشي تركيبات آلي چگال ميويسکوزيته

 ي تركيبات آلي ارائه خواهد شد. ويسکوزيته

 

 ی ترکيبات آلي سکوزیتهبيني ویتوابع همبستگي ارائه شده برای پيش -9-4-9

  95روش تاداس -الف-9-4-9

ي ي يک مايع و دانسيته( بين هدايت گرمايي باقيمانده85-8ي همبستگي )، رابطه8952در سال 

 : ]88[اش ارائه گرديد مربوطه

(8-85)                    f 0 

هدايت گرمايي در حد چگالي صفر براي  0هدايت گرمايي سيال در چگالي مورد نظر،  λكه در آن 

سيال مورد نظر و  f باشد.تابعي از دانسيته مي 

 82[ي وسيعي از دما و فشار تاداس و همکارانش با بررسي خواص انتقالي مواد مختلف در محدوده

ي باقيمانده در هر دو فاز آن براي ويسکوزيته ( و عبارت مشابه85-8ي )نشان دادند كه معادله ]83و 

ها تصميم گرفتند با هاي آزمايشگاهي دارد. بر اين اساس آنگاز و مايع توافق بسيار عالي با داده

هاي خواص انتقالي باقيمانده برحسب دانسيته، استفاده از مقادير ويسکوزيته در فشار اتمسفر و نمودار

                                                           
15

- Thodos 
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ها هاي بحراني اين تركيبات مرتبط كنند. آنل را به دانسيته و ثابتي تركيبات آلي چگاويسکوزيته

ي اين تركيبات برحسب ي ويسکوزيته( را براي محاسبه86-8سرانجام موفق شدند تابع همبستگي )

 يافته ارائه كنند: ي كاهشدانسيته

(8-86)            
  

4

r

3

r

2

rr

25.04

0

0093324.0040758.0

058533.0023364.010230.010







 

 

، ويسکوزيته در حد چگالي صفر 0ي سيال چگال در چگالي مورد نظر و ويسکوزيته ،كه در آن 

ي كاهش يافته است دانسيته rباشند، مي Pa.sباشد كه هر دو بر حسب براي سيال مورد نظر مي

 ( به دست آيد:87-8ي )ه است كه ازمعادلهي ماديک مشخصه و 

(8-87)                      
32

c

21

61

c

pM

T
 

ها با اين جرم مولکولي سيال مورد نظر است. آن Mفشار بحراني و  cpدماي بحراني،  cTكه در آن 

دكان، سيکلوپنتان و سيکلوهگزان را با  n–لي از اتان تا ي يازده تركيب آروش توانستند ويسکوزيته

 .]84[بيني كنند پيش 1/83متوسط خطاي نسبي % 

 

 96روش چانگ -ب-9-4-9

و مفهوم خاصيت  ]4[ي انسکوگ براي گازهاي چگال ، چانگ بر مبناي نظريه8911در سال 

، ] 83و  88 [شود مي 87همبسته انتقالي باقيمانده، كه طبق آن خاصيت انتقالي باقيمانده با دانسيته

 :]85[ي تركيبات آلي چگال ارائه كرد بيني ويسکوزيته( را براي پيش81-8ي )معادله

(8-81)          
 

   












 

















 

21

2

76

1

0 6693.2exp
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kM
TCGYAYA
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و  Pa.sويسکوزيته برحسب  (، 81-8در عبارت )

0 يافته در حد چگالي ي كاهشيتهويسکوز

 آيد: ( به دست مي89-8ي )صفر است كه از معادله

(8-89)                                                 4

CE0 059035.0275.01 

( به 21-8ي )از رابطهيافته بوده و گشتاور دو قطبي كاهش ،فاكتور شکل است و  ،كه در آن 

شود و فقط براي مواد قطبي مقدار دارد زيرا اين مواد ناميده مي 81پارامتر پيوستگي آيد. دست مي

( 8-3براي چند تركيب در جدول ) هاي مولکولي مختلف تشکيل دهند. مقادير توانند تجمعمي

 را به دست آورد. (، 21-8ي )توان با استفاده از معادلهها مير الکلآمده است و براي ساي

 (8-21)                      
k




3380535.1

100
 

(8-28)              






 


 massmolar 

 groups OH of no. 17
276659.00682.0 

cكه  3189.03   2593.1وcTk  ها است. در اين عبارتcي بحراني برحسب ، دانسيته

3

Amolecule/


است.  K، دماي بحراني برحسب cTو  

CE شود: ( محاسبه مي22-8ي )نيز از رابطه 

(8-22)                  
 







2,2

21

CE

T
 

كه درآن   و  ]818[شود ( محاسبه مي23-8ي )انتگرال برخورد كاهش يافته است و از رابطه 2,2

T آيد:( به دست مي24-8ي )دماي كاهش يافته است و از معادله 

(8-23)            

   
 PSsinG

Fexp

E

Dexp

CA WB

B

2,2  



 TT
TTT

 

(8-24)                
C

2593.1
T

T

k

T
T 
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 - association parameter 
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 ( آمده است. 2-8له در جدول )كه ضرايب اين معاد

 

 

 براي چند تركيب آلي. (: پارامترهاي پيوستگي8-8جدول )

  ماده 

1/285875 

1/874123 

1/843453 

1/838678 

1/198549 

1/131924 

 متانول

 اتانول

 پروپانول

 بوتانول

 استيک اسيد

استيک اسيد اتيل 

 استر

 

 (.22-8)ي (: ضرايب معادله2-8جدول )

A 

B 

C 

D 

E 

F 

G 

P 

S 

W 

8/86845 

1/84174 

1/52417 

1/77321 

2/86871 

2/43717 

–6/4351181-4 

7/27378 
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81/13231 

–1/76131 

 

تابع  1G ( نيز چنين معين مي81-8در عبارت ):شود 

(8-25)       

 
 

3241

352
4

1

1

exp
exp1

AAAA

GAYAGA
Y

YA
A

G









 

 

 آيند. ( به دست مي27-8( و )26-8ر اين عبارت، از معادلات )د Yو  Gكه توابع 

(8-26)                            
 31

5.01

Y

Y
G




 

(8-27)             
C

3

6

0.3189π

6

π

6

π








Y 

تابع  TC شود:( معين مي21-8ي )( نيز از معادله81-8ي )درمعادله 

(8-21)                 
2

109

8 


T

A

T

A
ATC 

ي از معادله 10Aتا  1Aآيد. ضرايب ( به دست مي24-8ي )دماي كاهش يافته از معادله Tكه در آن 

 آيند: ( به دست مي8-29)

(8-29)                  


 
10

1i

i3

4

i2i1i0i  aaaaA 

 ( آمده است. 3-8در جدول ) i3aتا  i0aضرايب 
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 (.29-8ي )(: ضرايب معادله3-8جدول )

i i0a  
i1a  i2a  i3a  

8 

2 

3 

4 

5 

6 

7 

1 

9 

81 

6/32412 

8/2812181-3 

5/21346 

6/62263 

89/74541 

–8/19992 

24/27451 

7/9786381-8 

–2/3186581-8 

6/1629581-2 

51/48891 

–8/2812181-3 

254/21911 

31/19571 

7/63134 

–82/53671 

3/44945 

8/88764 

6/7695481-2 

3/4792181-8 

–58/61181 

–6/2578181-3 

–861/41811 

–1/46484 

–84/35441 

4/91529 

–88/29831 

8/2341381-2 

–1/8629781-8 

5/9256881-8 

8819/ .12111  

3/7213281-2 

3191/27111 

38/48711 

38/52671 

–81/85171 

69/34661 

–4/88668 

4/12521 

–7/2663381-8 

 

دودكان،  n–هاي خطي از متان تا ي آلکانچانگ با اين تابع همبستگي پيچيده توانست ويسکوزيته

اكتن، سيکلوهگزان، ايزوبوتان را با متوسط خطاي  -8هپتن،  -8هگزن،  -8اتيل بنزن، بنزن، تولوئن، 

 .]85[بيني كند پيش 6/83نسبي %

 

 هانلي و اليروش -ج-9-4-9
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توانستند  28هاي متناظر و حل تطبيقيبر مبناي اصل حالت 21و الي 89، هانلي8918در سال 

دودكان،  n–هاي خطي از اتان تا شامل آلکان ي سيالات آليبيني ويسکوزيتهروشي را براي پيش

اكتن، بنزن،  -8هپتن،  -8هگزن،  -8ايزوبوتان، سيکلوهگزان، متيل سيکلوهگزان، اتيل سيکلوهگزان، 

ها براي انجام اين كار نياز به يک سيال . آن]86[ي وسيعي از دما و فشار ارائه دهند تولوئن در محدوده

بيني ها پيشمبناي آن محاسبات خود را انجام دهند. چون هدف آن داشتند تا بتوانند بر 22مرجع

هاي خطي بود، ازاين رو تركيب متان را به عنوان مرجع ي تركيبات آلي به خصوص آلکانويسکوزيته

 21ي ها توانستند ويسکوزيتهآنانتخاب كردند، كه با تركيبات مورد بررسي هماهنگي داشته باشد. 

بيني كردند پيش 84/81ي وسيعي از دما و فشار با متوسط خطاي نسبي % ودهتركيب آلي را در محد

]86[. 

 ی ترکيبات آلي بر اساس روش سهم گروههابيني ویسکوزیتهپيش -9-4-2

ي تركيبات آلي مايع بيني ويسکوزيتهدر متون علمي، فقط يک روش سهم گروهها براي پيش

براي تعيين سهم گروهها در  24و رائو 23ريبرحسب دما گزارش شده است. در اين كار ساست

ها نشان داده بود كه نمودار . نتايج كار قبلي آن]87[ويسکوزيته، از كار قبلي خود ايده گرفتند 

خطي است و اين ارتباط را ي مايعات نسبت به فشار بخار در همان دما در مقياس لگاريتميويسکوزيته

 (مشاهده كرد:31-8ي )توان از رابطهمي

(8-31)                       NAp 
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- Ely  

21
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- Rao 



81 

 

ي جوش نرمال تركيبات مورد بررسي مشاهده كردند كه نشان به علاوه، يک تغيير تيز در نقطه

 آيد: ( درمي38-8ي )ي فوق به صورت رابطهي جوش نرمال، رابطهداد در نقطهمي

(8-38)                   bA 

( در     38-8ي جوش نرمال است. با جايگذاري عبارت )ي مايع در نقطهويسکوزيته bكه در آن 

 آيد:(، عبارت زير براي ويسکوزيته به دست مي8-31)

(8-32)                      Np b 

همولوگ با طبيعت مشابه در فاز  هاي بيشتر مشخص شد كه براي اعضاي يک سريسپس با بررسي

ها از اين موضوع، براي ارتباط كند. آن( بسيار كم تغيير مي21-8درعبارت ) Nو  bمايع، 

ها استفاده كردند. براي اين منظور، ابتدا با استفاده از ي مايعات آلي با ساختار شيميايي آنويسکوزيته

را  Nو  bبراي ويسکوزيته و فشار بخار مايعات آلي بر حسب دما، مقادير ي تجربي تعداد زيادي داده

را بر اساس  Nو  bبه دست آوردند. سپس با استفاده از اين مقادير سهم گروههاي عاملي مختلف در 

 ( استخراج نمودند: 34-8( و )33-8معادلات )

(8-33)                cor

bbb    

(8-34)                    cor2.0 NNN 

را  Nو  b( مقادير 28-8( و )21-8و معادلات ) Nو  bهاي عاملي در ها با استفاده از سهم گروهآن

ها، تركيبات اي، سيکلوآلکاني شاخههاها، آلکانآلکان n–هيدروكربن مختلف شامل  821براي 

 Nو  bآليفانيک اشباع نشده و تركيبات آروماتيک محاسبه كردند. سپس با استفاده از مقادير 

ها را بر ي اين هيدروكربنمحاسباتي و مقادير فشار بخار تجربي اين تركيبات در هر دما، ويسکوزيته

هاي خطي ي آلکانبيني ويسکوزيتهها در پيشتوسط خطاهاي نسبي آنبيني كردند. محسب دما پيش
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، تركيبات آليفاتيک اشباع نشده  9ها % ، سيکلوآلکان 1/1اي % هاي شاخه، آلکان5/7بر حسب دما % 

 .]81[باشد مي 6/6و تركيبات آروماتيک %  7/5 %

 های عصبيی ترکيبات آلي با شبکهبيني ویسکوزیتهپيش -9-4-3

ي ي تركيبات آلي بر حسب دما به وسيلهبيني ويسکوزيتهيک گزارش براي پيش ر متون علميد

ها ارائه شده است. آن 8999و همکارانش در سال  25باشد كه توسط هومرهاي عصبي موجود ميشبکه

ماركوارت  -خور با آلگوريتم آموزشي لونبرگي پيشي عصبي چند لايهبراي اين منظور از يک شبکه

ورودي براي طراحي شبکه به كار رفته است كه شامل دما، پنج خاصيت فيزيکي  88استفاده كردند. 

ي مايعات برحسب دما، گرماي ي جوش نرمال، دانسيته)وزن مولکولي، فاكتور شکل پيتزر، نقطه

هاي آروماتيک، تعداد هاي آليفاتيک، تعداد حلقهتبخير( و پنج خاصيت ساختاري )تعداد حلقه

باشد. هاي آليفاتيک( ميهاي دوگانه در حلقهگانه، تعداد پيوندهاي سههاي دوگانه، تعداد پيوندوندپي

ها با ي شبکه تعيين گرديد. سپس آنپس از انتقال اطلاعات به شبکه و آموزش آن، پارامترهاي بهينه

تلف را بر حسب دما هاي مخي هيدروكربني آموزش ديده توانستند ويسکوزيتهاستفاده از اين شبکه

(7/1 > rT > 45/1% با متوسط خطاي نسبي )89[بيني كنند پيش 9/1[ . 
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 فصل دوم

 کمومتریکس
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 مقدمه-2-9

هاي بالاي آنها، استفاده از ها و فرآيندهاي شيميايي و از طرفي هزينهبا توجه به گسترش سيستم

گيري و استخراج اطلاعات شيميايي فرآيندهاي اندازههاي محاسباتي براي بهبود بخشيدن به روش

هاي شيميايي باشد. تجزيه و تحليل آماري و رياضي دادههاي موجود بسيار مفيد ميبيشتر از داده

 .]21[شود كمومتريکس ناميده مي

 

 26ی کمومتریکستاریخچه-2-2

وئدي كه در زمينه دانشمند جوان س 27اصطلاح كمومتريکس براي اولين بار توسط اسوانت ولد

كه در دانشگاه  21شيمي فيزيک آلي فعاليت داشت، مطرح گرديد. همکاري ولد با بروس آر. كووالسکي

كرد، منجر به تأسيس انجمن بين االمللي واشنگتن بر روي الگوشناسي در شيمي تجزيه مطالعه مي

رت است از كاربرد ، كمومتريکس عباICSبنا به تعريف  .گرديد 8974در سال 29(ICSكمومتريکس )

                                                           
26 - Chemometrics 

27 - Svante wold 
28  -Bruce R .Kowaski 
29  -International Chemometrics Society  
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هاي انجام شده روي يک سيستم يا فرايند هاي رياضي، آماري براي برقراري ارتباط بين سنجشروش

 شيميايي به منظور درك بهتر اطلاعات شيميايي. 

ها در حال حاضر با توجه به رشد سريع تجهيزات مورد استفاده در شيمي و حجم بسيار زياد داده

آوري، پردازش، تفسير اطلاعات و استخراج نتايج مفيد از آنها، نياز به و اطلاعات به منظور جمع

كامپيوتر امري اجتناب ناپذير است. از طرف ديگر شيميدانان، گاهي اوقات با موادي سر و كار دارند كه 

بسيار گران، سمي و خطرناك بوده و يا در مواردي به راحتي قابل دسترس نيستند. در اين موارد، 

هاي مختلف هاي رياضي و آمار به طور مؤثري جهت توصيف و توجيه نتايج آزمايشاز روشتوان مي

ترين دلايل افزايش كاربرد توان گفت كه موارد فوق از مهمبه عبارت بهتر مي[. 28استفاده نمود]

 هاي كمومتريکس نزد شيميدانان است. روش

 

 های پارامتریروش-2-3

هاي مولکولي مورد استفاده قرار بيني خاصيتسازي و پيشهايي كه براي مدلمجموعه تکنيک

توان ارتباط منطقي بين فعاليت يا ها ميهاي پارامتري نام دارند. با استفاده از اين روشگيرند روشمي

ها، كنندههاي مولکولي برقرار نمود. اين توصيفكنندهها با تعدادي از توصيفخاصيت مولکول

كنند. جهت ايجاد اين هاي مولکول را به طور كمي بيان ميد كه ويژگيمتغيرهاي مستقلي هستن

هاي غير خطي و هم از روش 31هاي خطي مثل رگرسيون خطي چندگانهتوان هم از روشروابط مي

 استفاده نمود.  32و ماشين برداري پشتيبان 38مثل شبکه عصبي مصنوعي

 

 رگرسيون خطي چندگانه-2-3-9

                                                           
30 -Multiple linear regression 

31 -Artificial neural networks 

32-Support vector machine 
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ها به عنوان متغير مستقل و خاصيت به كنندهارتباط بين توصيف در رگرسيون خطي چندگانه،

هاي شود. براي ايجاد اين ارتباط، روشي خطي بيان ميعنوان يک متغير وابسته به صورت يک معادله

افزارهاي آماري متفاوتي جهت تسريع و سهولت انجام عمليات آماري كاربرد وسيعي داشته و نرم

هاي گيرند. پس از معرفي متغيرهاي مستقل و وابسته، براساس روشقرار ميمحاسباتي مورد استفاده 

 .]22[شود ي بين اين دو نوع متغير ايجاد ميرگرسيون خطي چندگانه، معادلات خطي ارتباط دهنده

رود با متغير وابسته در ارتباط متغيرهاي مستقل براساس اصول علمي كه انتظار مي قابل ذكر است كه

 باشد: سازي به روش پارامتري به ترتيب زير ميشوند. مراحل كلي مدلخاب ميباشند، انت

 هاانتخاب سري داده -8

 ها كنندهتوصيف انتخاب و محاسبه -2

 ها كنندهتجزيه و تحليل آماري توصيف -3

 هاي آماري و انتخاب مدل مناسبآناليز مدل -4

 هاي انتخاب شدهارزيابي اعتبار مدل -5

 گردد. اتي در مورد هر يک از مراحل فوق ارائه ميبراي آشنايي بيشتر توضيح

 

 هاانتخاب سری داده -2-3-9-9

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

ها به سه قسمت سري آموزش، شرايط يکساني به دست آمده باشد، در اولويت قرار دارد. سپس داده

شوند شوند. سري آزمون و سري ارزيابي به نحوي انتخاب ميون و سري ارزيابي تقسيم ميسري آزم

هاي سري هاي سري آموزشي باشند. لازم به ذكر است كه مولکولي جمعيت ملکولكه نماينده

سازي شركت ندارند. در واقع سري ارزيابي براي ارزيابي اعتبار ارزيابي در هيچ يک از مراحل مدل
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تر باشد مدل حاصل از آن معتبرتر بوده تر و متنوعها بزرگحاصله است. هرقدر كه سري داده هايمدل

 بيني بالاتري خواهد داشت.و قدرت پيش

 

 هاکنندهی توصيفمحاسبه -2-3-9-2

هاي متفاوتي از يک مولکول را بيان ها پارامترهاي عددي هستند كه ويژگيكنندهتوصيف

ها از اهميت بسزايي برخوردار است. در صورتي كه كنندهب توصيفكنند. تعيين و انتخامي

سازي با مشکل مواجه شده و مدل مناسب به هاي انتخاب شده مناسب نباشند عمل مدلكنندهتوصيف

متفاوت  81ها از نظر بيان چگونگي خصوصيات مولکول به  دسته كنندهدست نخواهد آمد. توصيف

 ها آورده شده است.كننده( نام اين توصيف8-2كه در جدول ) شوند.تقسيم مي

 

 Dragonهاي محاسبه شده توسط نرم افزار كننده( : انواع توصيف8-2جدول)

 34هاي توپولوژيكنندهتوصيف -2 33هاي زير ساختاريكنندهتوصيف-8

 36BCUTهاي كنندهتوصيف -4 35ي مولکولي مورسشمارنده -3

 31دو بعدي هايخود ارتباطي -6 37شاخص بار -5

 41هاي آروماتيسيتهشاخص -1 39هاي باركنندهتوصيف -7

 42هاي هندسيكنندهتوصيف -81 48هاي مولکولي رانديکپروفايل -9

 44هاي سه بعديكنندهتوصيف -43RDF 82هاي كنندهتوصيف -88

                                                           
33 - Constitutional Descriptors 
34 - Topological Descriptors 
35 - Molecular Walk Counts 
36 - BCUT Descriptors 
37 - Charge Indices 
38 - 2D Autocorrelations 
39 - Charge Descriptors 
40 - Aromatic Indices 
41 - Rancid Molecular Profiles 
42 - Geometrical Descriptors 
43 - Redial Distribution Function Descriptors 
44 - 3D Molecule Representation of Structure Backed on Electron Diffraction Descriptors(3D- MORSE 

Descriptors) 
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 46GETAWAYهاي كنندهتوصيف -45WHIM 84هاي كنندهتوصيف -83

 41جزاي ميان اتميا -86 47هاي عامليگروه -85

 51خصوصيات مولکولي -81 49هاي تجربيكنندهتوصيف -87

 

 

 هاکنندهتجزیه، تحليل و ارزیابي آماری توصيف -2-3-9-3

ها براساس احتمالات و تشخيص نظري استوار است. بنابراين كنندهتا اين مرحله انتخاب توصيف

مناسب نباشند وجود دارد و بايد آنها را حذف سازي ها براي مدلكنندهاحتمال اينکه برخي از توصيف

 شوند معمولاً يک يا چند ويژگي زير را دارند: هايي كه حذف ميكنندهكرد. توصيف

مقادير  %91مقادير غير صفر دارند يا داراي بيش از  %81هايي كه كمتر از كنندهتوصيف -8

 يکسان باشند.

 ( <9/1rگي بالايي دارند) كننده ديگر همبستهايي كه با توصيفكنندهتوصيف -2

 ي آنها مشکل است.هايي كه با متغير وابسته، همبستگي كمي دارند و محاسبهكنندهتوصيف -3

ها كاهش يافته و از كنندهها طبق يکي از موارد فوق، تعداد توصيفكنندهپس از حذف توصيف

 شود. پيچيدگي محاسبات كاسته مي

 

 هکنندانتخاب بهترین توصيف -2-3-9-4

                                                           
45 - Weighted Holistic Invariant Molecular Descriptors  
46 - Geometry, Topology and Atom Weighted Assembly  
47 - Functional Groups  
48 - Atom- Centered Fragments  
49 - Empirical Descriptors 
50 - Properties  
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باشد. يکي هاي محاسبه شده، ميكنندهگزينش بهترين توصيف QSPRمرحله بعدي در مطالعات 

براي ساخت مدل  58ايهاي مناسب، روش رگرسيون مرحلهكنندههاي انتخاب توصيفاز بهترين روش

ي بين متغير وابسته و مستقل ي رابطهي رياضي است كه بيان كنندهمدل، در واقع يک رابطهاست. 

در توان با داشتن مقادير متغيرهاي مستقل، متغير وابسته را ارزيابي كرد. باشد و به كمک آن مييم

ترين متغير مستقل؛ يعني متغيري كه ضريب همبستگي آن با اي ابتدا قويروش رگرسيون مرحله

گردد. شده و يک مدل يک متغيره ايجاد ميمتغير وابسته از بقيه متغيرها بيشتر باشد، شناسايي 

براي متغيرهاي شود و در هر مرحله سپس با توجه به ضريب همبستگي، متغير بعدي وارد مدل مي

 Fي شود. سپس متغير با كوچکترين آمارهمحاسبه مي Fي ي قبل آمارهوارد شده در مدل در مرحله

اب متغير از نامه براي انتخلازم به ذكر است در اين پايان آيد.حذف شده و مدل مناسب به دست مي

 اين روش استفاده شده است. 

 

 ارزیابي مدل به دست آمده -2-3-9-5

باشد بايد يک سري از پارامترها براي اطمينان از اينکه مدل به دست آمده، مدلي مناسب مي

 هاي زير باشد. تر است كه داراي ويژگيتوان گفت مدلي مناسبدرنظر گرفته شود. به طور كلي مي

 ها كمتر باشد.ي مستقل آن از ساير مدلتعداد متغيرها -

 ها باشد.تر از ساير مدلمحاسبه متغيرهاي مستقل آن ساده -

گيري شود در مدل ها بايد به روش تجربي اندازههايي كه مقدار آنكنندهالامکان توصيفحتي -

 وارد نشده باشند.

 هايي كه در مدل شركت دارد كم باشد.كنندهضريب همبستگي بين توصيف -

 خطاي استاندارد آن كم باشد. -

 بزرگ بوده و ضريب همبستگي آن به يک نزديک باشد.F ي آماره -

                                                           
51 - Stepwise 
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 بيني بالايي داشته باشد.قدرت پيش -

 

 MLRمدل سازی با استفاده از روش  -2-3-9-6

MLR سازي ارتباط خطي بين متغير وابسته و چند متغير مستقل به روشي است كه براي مدل

 ي اين نوع رگرسيون به صورت زير است: رود. معادلهكار مي

(2-8                                                                 )eXbXbXbbY nn  ...22110 

اند متغيرهاي مستقل ضرايب nb تا 0bهاي عددي( و مقادير كنندهها متغيرهاي مستقل )توصيف iX كه

نيز همان متغير وابسته يا به  Yشود. مانده ناميده ميينيز مقدار خطاي رگرسيون است كه باق eو 

گيري است. مقدار ضريب متغير مستقل در معادله، بياني از عبارت ديگر خاصيت يا فعاليت مورد اندازه

تواند به كار بيني مقادير متغير وابسته است. اين روش تنها زماني ميميزان اهميت آن متغير در پيش

ها باشد و متغيرها با يکديگر كنندههاي مورد بررسي بيش از تعداد توصيفلرود كه تعداد مولکو

 همبستگي زيادي نداشته باشند. 

 

 های عصبي مصنوعيشبکه -2-3-2

 های عصبيای بر شبکهمقدمه -2-3-2-9

تواند همانند مغز انسان عمل كند. در واقع افزاري است كه ميي عصبي يک برنامه نرمشبکه

اي براي پردازش اطلاعات است كه از سيستم عصبي زيستي الهام گرفته مصنوعي ايدهشبکه عصبي 

 پردازد. شده و مانند مغز انسان به پردازش اطلاعات مي
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اند كه براي يک مسئله به تشکيل شده 52ها از تعداد زيادي عنصر پردازش به نام نروناين سيستم

ي مصنوعي نظير مغز انسان، با مثال ياد هاي عصبكنند. شبکهصورت هماهنگ با هم عمل مي

كنند. به ها را كشف ميهاي تجربي، دانش يا قانون نهفته در وراي دادهگيرند و با پردازش روي دادهمي

هاي ها براساس محاسبات روي دادهشود زيرا شبکهها، هوشمند گفته ميهمين خاطر به اين سيستم

 گيرند.يها، قوانين كلي را فرا معددي يا مثال

 

 تاریخچه -2-3-2-2

 54و پيتز 53توسط مک كلوچ 8943سازي ساختار ديناميکي مغز در سال ها در شبيهاولين كوشش

، 51ي اواخر دهه هاي عصبي براي شناسايي الگوها درو نخستين كاربرد عملي شبکه ]24[مطرح شد 

. سال ]25[طرح گرديد را معرفي كرد، م 56شبکه پرسپترون 8951در سال  55زماني كه روزنبلات

هاي عصبي در حل مسائل غير هاي عصبي بود، زيرا عدم توانايي شبکهآغاز افول موقت شبکه 8969

هاي چند لايه و برگشتي، راه حلي براي با معرفي شبکه 57هاپفيلد 8912خطي آشکار شد. در سال 

الگوريتم پس انتشار  59دو جيمز مکلن 51و سپس ديويد راملهارت ]26[حل مسائل غير خطي ارائه كرد 

هاي هاي بيشتر به شبکه. امروزه با افزوده شدن قابليت]27[مطرح كردند  8916را در سال  61خطا

اند به عنوان ابزاري قدرتمند در مسائل بسيار متنوعي از قبيل ها توانستهعصبي مصنوعي، اين شبکه

هايي كه ساختار سازي سيستما مدلتشخيص الگو، شناسايي گفتار، پردازش تصوير و حتي در كنترل ي

 داخلي ناشناخته يا پيچيده دارند، به كار روند.

                                                           
52- Neuron 
53 -McClluch 
54 -Pitts 
55 -Rosenblat 
56 -Pereceptron 
57 -Hopfield 
58 -David Rummelhart 
59- James Mcland 
60 -Back Propagation 
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 نرون بيولوژیکي -2-3-2-3

است. محل تلاقي  63و آكسون 62، جسم سلولي68هر نرون طبيعي داراي سه قسمت اصلي دندريت

ها توسط گويند كه ارتباط مابين نرونهاي سلول ديگر را سيناپس ميآكسون هر سلول به دندريت

ها به عنوان ورودي نرون و آكسون به عنوان خروجي و شود. در حقيقت دندريتها برقرار ميسيناپس

ها و يا باشد. زماني كه سيگنال عصبي از آكسون به نرونفضاي سيناپسي محل اتصال اين دو مي

ر يک از اتصالات ها از هشود. نرونرسد، باعث تحريک آنها ميها ميعناصر ديگر بدن مثل ماهيچه

زنند. اگر اين حاصل جمع به يک كنند و آنها را با هم جمع ميورودي خود يک ولتاژ كم دريافت مي

هايي كند. اين ولتاژ به دندريتمقدار آستانه برسد، نرون روي آكسون خود يک ولتاژ خروجي ارسال مي

شيميايي در اتصالات سيناپسي هاي كه به اين آكسون متصلند رسيده و باعث يکسري فعل و انفعال

 .]21[هاي ديگر گردد هاي فعاليت الکتريکي بين نرونتواند باعث ارسال پيکشود و ميمي

 دهد.( نماي كلي يک نرون طبيعي را نشان مي8-2شکل )

 

 ساختار نرون طبيعي -(8-2شکل )

 

                                                           
61 -Dendrite 
62 -Cell body, Soma 
63 -Axon 
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 نرون محاسباتي -2-3-2-4

 -باشد. نرون كه يک واحد محاسباتينرون ميي عصبي، ي هر شبکهمهمترين جزء تشکيل دهنده

اي از نرون طبيعي است. نرون از تعدادي ورودي، يک پردازشي است در حقيقت مدل ساده شده

يا تابع تحريک تشکيل شده است. ارتباط  64هاي مربوط به سيگنال تحريک و تابع تبديلخروجي، وزن

آيد. بنابراين يک نرون از دو حريک به وجود ميبين خروجي و سيگنال تحريک در قسمتي به نام تابع ت

ي مجموع آنها دهي آنها و محاسبهها، وزني دريافت وروديبخش تشکيل شده است. بخش اول وظيفه

ي اعمال تابع تحريک روي سيگنال به عنوان سيگنال تحريک را به عهده دارد و بخش دوم وظيفه

( 2-2بعد و يا خروجي شبکه را به عهده دارد. شکل )ي تحريک و ساختن پيغام خروجي نرون به لايه

ي شبکه در يک هاها و خروجيي وروديدهد. بيان رابطهساختمان يک نرون محاسباتي را نشان مي

 شود.(، پرسپترون ناميده مي2-2مدل رياضي مطابق فرمولاسيون شکل )

 

 

 ساختمان يک نرون محاسباتي -(2-2شکل)                   

 

                                                           
64 -Transfer function 
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دار، ورودي ديگري نيز درنظر گرفته شده و هاي وزنگر به شکل دقت كنيد، علاوه بر تمام وروديا

ها جمع ها در وزنضرب شده و با حاصلضرب ورودي 65قدرآن عدد يک است. اين عدد يک، در پيش

 شود تا ورودي خالص را ايجاد كند.مي

(2-2                                              )  bpWpWpWbn RR  ,,, ...W.p 1221111 

 كند. كند و خروجي نرون را ايجاد مياثر مي nسپس تابع محرك روي اين ورودي خالص 

(2-3)                                                                                 bfnfa  W.p 

كند و مزيت ورودي ثابت يک عمل ميقدر شبيه يک وزن است با اين تفاوت كه روي اين پيش

ي تر از شبکهقدر دارد قوياي كه پيشآن افزودن يک متغير اضافي به شبکه است. از اين رو، شبکه

قدر هميشه در اثر ورودي صفر، خروجي را صفر باشد. به علاوه، يک نرون بدون پيشقدر ميفاقد پيش

 .]29[شود قدر برطرف ميدهد كه اين حالت مطلوب نيست و با اعمال پيشمي

 ای شبکه عصبي مصنوعيساختار لایه -2-3-2-5

هاي عصبي مصنوعي به دو صورت تک لايه و چند لايه تفکيک ، شبکهبنديدر اين نوع تقسيم

هاي ورودي و خروجي يکي هستند بنابراين به تعداد خروجي، هاي تک لايه، نرونشوند. در شبکهمي

 كنند كه همگي در يک لايه و به موازات هم كار مي نرون در شبکه وجود دارد

هاي عصبي آنقدر پيچيده است كه به پارامترهاي قابل تنظيم گاهي ديناميک و قوانين شبکه

هاي چند لايه شامل شود. شبکههاي چند لايه استفاده ميبيشتر نياز است، در اين موارد از شبکه

باشند. در اين ي مياني مييا لايه 61ي پنهانند لايهو يک يا چ 67ي خروجي، لايه66ي وروديلايه

اند، از ي خود به شکل محدودي به يکديگر اتصال داده شدهها علاوه بر اين كه در لايهتوپولوژي، نرون

                                                           
65 -Bias 
66 -Input layer 
67 -Output layer 
68 -Hidden layer  
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ها از طريق ها نيز با يکديگر ارتباط دارند. در اين حالت گروهي از نرونطريق اتصال بين لايه

هاي خود، ها نيز از طريق خروجياقعي ارتباط دارند، گروهي ديگر از نرونهاي خود با جهان وورودي

هاي ها كه از ديد پنهان هستند لايهي خروجي نام دارند و بقيه نرونسازند كه لايهجهان خارج را مي

قدر، ي چند لايه، هر لايه، ماتريس وزن، بردار پيش. در يک شبکه]31[دهند پنهان را تشکيل مي

هاي ورودي خالص و بردار خروجي مخصوص به خود را دارد، كه براي مشخص كردن لايهبردار 

ي سه لايه نشان داده شده ( ساختار يک شبکه3-2شود. در شکل )استفاده مي 69مختلف از بالانويس

 . ]29[است 

 

 ي سه لايه( : ساختار يک شبکه3-2شکل )

 

 رونيها از نظر ارتباطات بين نانواع شبکه -2-3-2-6

باشد و به نوعي قدرت ي عصبي از اهميت بسياري برخوردار ميارتباطات بين نروني در يک شبکه

 بندي دو نوع شبکه وجود دارد.كند. در اين نوع تقسيمشبکه را تعيين مي

 71خورهاي پيششبکه-8

  78خورهاي پسشبکه-2

                                                           
69 -Superscript 
70 -Feed forward 
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تواند ي مياني، مينرون لايه اي است كه هرخور، اتصالات بين نروني به گونههاي پيشدر شبکه

ي قبلي خود دريافت كند اما هيچ سيگنالي از نرون به هاي لايهورودي خود را از هر يک از نرون

ها به تدريج از ي عصبي، سيگنالگردد. بدين ترتيب در يک شبکهي قبل برنميخودش يا به نرون لايه

ي آخر يا خروجي شبکه در نهايت به لايهكنند و هاي بعدي حركت ميي نروني به لايهيک لايه

ها هميشه در يک مسير يک طرفه و از ورودي رسند. در نتيجه جريان اطلاعات در اين نوع از شبکهمي

 باشد. به خروجي مي

هاي هاي عصبي ارتباط بازخوردي است كه در شبکهنوع ديگري از ارتباط بين نروني در شبکه

هاي همان لايه از ارتباطات، خروجي يک نرون به همان نرون يا نرون خور وجود دارد. در اين نوعپس

توانند با استفاده ها مي. بنابراين اين نوع از شبکه]31[شود ي قبلي اتصال داده ميهاي لايهيا به نرون

هايي داشته باشند كه در هر دو مسير ورودي به خروجي و بالعکس هاي برگشتي، سيگنالاز حلقه

 د. حركت كنن

 

 آموزش شبکه عصبي -2-3-2-7

هاي ورودي را پردازش كنند و به توانند براساس طراحي خود، سيگنالهاي عصبي ميشبکه

هاي عصبي طراحي هاي خروجي مورد نظر تبديل نمايند. به طور معمول پس از اين كه شبکهسيگنال

هاي هايي از سيگناله ازاي مجموعه( بWو b )ها قدر و وزنسازي شدند، بايد پارامترهاي پيشو پياده

هاي خروجي شبکه، خروجي مطلوب را تشکيل دهند. اي تنظيم شوند كه سيگنالورودي، به گونه

 نامند. به طور كلي براي آموزش شبکه دو روش وجود دارد:چنين فرايندي را آموزش شبکه عصبي مي

  72يادگيري با ناظر-8

                                                                                                                                                                          
71 -Feed Back  
72 -Supervised learning  
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 73يادگيري بدون ناظر-2

ا ناظر، شامل مراحلي است كه در آن سيستم از طريق در دست داشتن جواب روش يادگيري ب

ده باشد و بدون در ي عصبي بايد خود سامانبيند. اما در روش بدون ناظر، شبکهواقعي آموزش مي

آموزد كه دست داشتن جواب واقعي، بتواند كار آموزش را انجام دهد. در اين نوع يادگيري، شبکه مي

بندي را انجام بندي كند و به عبارتي عمل خوشهها تقسيمرا به تعداد متناهي از گروه الگوهاي ورودي

دهد. بايد توجه داشت در اين حالت فرد طراح است كه مقصد و هدف نهايي يعني چيزي را كه بايد مي

 كند.به آن رسيد مشخص مي

ه به آنها قوانين يادگيري شود كهاي بازگشتي بيان ميهاي يادگير توسط الگوريتمرفتار سيستم

يکي از آنهاست. قانون  74گويند. انواع مختلفي از قوانين يادگيري وجود دارد كه يادگيري عملکرديمي

ي عصبي به قدر شبکهها و بردارهاي پيشيادگيري در اينجا روندي است كه توسط آن ماتريس وزن

بهينه شدن عملکرد شبکه، حداقل  شوند كه عملکرد شبکه بهينه شود. منظور ازنحوي تنظيم مي

سازي عملکرد، شبکه شدن خطايي است كه بين مقادير تجربي و پاسخ شبکه وجود دارد. براي بهينه

كمترين مقدار را داشته باشد.  75اي تنظيم كند كه شاخص عملکردبايد پارامترهايش را به گونه

ي معکوسي با كند و رابطههينه ميشاخص عملکرد، معياري است كه به طور كمي، عملکرد شبکه را ب

ي عملکرد شبکه دارد؛ يعني، هرچه مقدار اين شاخص كوچکتر باشد، عملکرد شبکه بهتر خواهد نحوه

ها، گويند و در بيشتر الگوريتمبود و بالعکس. به شاخص عملکرد اصطلاحا تابع هدف يا تابع خطا مي

 .]29[باشد مي( MSE) 76تابع هدف متوسط مربعات خطا

 

 سازی عملکرد شبکه عصبيهای مختلف بهينهمعرفي روش -2-3-2-8

                                                           
73 -Unsupervised learning 
74 -Performance learning 
75 -Performance 
76 -Mean square error 
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شود و بعد اين مقدار سازي يک مقدار اوليه براي تابع حدس زده ميهاي بهينهدرتمام الگوريتم

 : ]38[شود كند بهينه ميي زير پيروي مياوليه طي مراحلي كه از قاعده

(2-4                                     )                                                      KKK PXX 1 

ي بعدي حدس مرحله K+1Xام است و  Kي ي مينيمم تابع در مرحلهتخمين نقطه KX كه در آن،

باشد، بدين معني كه از روي آن، تخمين نيز بردار جستجو مي KPباشد. ي مينيمم تابع مينقطه

ناميده  77يک مقدار اسکالر بين صفر و يک بوده و سرعت يادگيري αآيد. بدست مي ي بعدمرحله

 α و KPكند. انتخاب تعيين مي KP شود. سرعت يادگيري، طول قدم در هر تکرار را در هر مسيرمي

 كند كه بعضي از آنها عبارتند از: سازي را از هم متمايز ميهاي مختلف مينيممروش

 71روش نزول گرادياني -8

 79الگوريتم پس انتشار خطا -2

 11ماركوارت -روش لونبرگ -3

  18الگوريتم تنظيم بايزين -4

 

 ماشين برداری پشتيبان -2-3-3

 مقدمه -2-3-3-9

هاي يادگيري با ناظر هستند كه از يکي از روش (SVM)12هاي بردار پشتيبان ماشين 

گرسيون استفاده بندي و هم در آناليز رتوان هم در طبقهها ميهاي آموزش ديده توسط آنالگوريتم

                                                           
77 -Learning rate 
78 -Gradient descent algorithm 
79 -Error back propagation algorithm 
80 -Levenberg-Marquardt 
81 -Bayesian regularization 
82 - Support vector machine 
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هاي اخير كارايي خوبي نسبت به هاي نسبتاً جديدي است كه در سالنمود. اين روش از جمله روش

 بندي، نشان داده است. هاي عصبي براي طبقهتر مثل شبکههاي قديميروش

ها رفتند و به آنبندي دو كلاسه به كار ميهاي برداري پشتيبان اوليه فقط در طبقهماشين

بندي چند كلاسه نيز استفاده گفتند اما بعداً از اين روش براي طبقهمي 13هاي خطي دوتايينندهجداك

هاي اي كه بتواند براي نمونهبندي است به گونهها ايجاد يک معيار طبقهشد. هدف از اين گونه بررسي

 جديد به خوبي قابل استفاده بوده و از قدرت تعميم خوبي برخوردار باشد. 

اند با بندي بنا نهاده شده بودند اما امروزه توانستهي مسائل طبقهها در ابتدا برپايهSVM اگر چه

بندي غيرخطي و آناليز رگرسيون نيز كاربرد وسيعي پيدا كنند. استفاده از تابع كرنل در طبقه

ن امر هاي عصبي داراي دو مزيت عمده هستند كه هميهاي بردار پشتيبان در مقايسه با شبکهماشين

 هاي فراگير شده است: موجب توجه خاص محققين به اين ماشين

 هاي عصبي بيشتر است. هاي كم نسبت به شبکهبا تعداد داده SVMقابليت مدلسازي توسط  -8

تئوري قوي ماشين بردار پشتيبان قابليت تعميم بالايي به آن داده و از قرار گرفتن آن در  -2

سازي خطاي تجربي هاي عصبي از حداقلآموزش شبکهكنند. در ي محلي جلوگيري ميبهينه

هاي آموزشي را حداقل خطاي داده كنند؛ يعني، شبکهبراي يافتن بهترين مدل استفاده مي

سازي خطاي ساختاري براي يافتن بهترين مدل استفاده از حداقل SVMكند اما در مي

 شود. شود كه در آن خطاي تعميم حداقل ميمي

 های برداری پشتيبانبندی خطي با ماشينطبقه-2-3-3-2

 SVM 84ی خطيبندی کنندهآشنایي با مفاهيم اوليه دسته-الف-2-3-3-2

                                                           
83 -Binary linear classifier 

84 -Linear classifier 
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( وجود داشته باشند كه به صورت خطي 4-2ي آموزشي مطابق شکل )فرض كنيد دو دسته داده

 از هم جداپذير باشند. 

 

 ي آموزشي( : نمايش دو دسته داده4-2شکل )

هاي ( انواع خط4-2ين خطي است كه بتواند دو دسته را از هم جدا كنند. در شکل )هدف يافتن بهتر

 جداكننده نمايش داده شده است. 

 

  

  

 كند.ها را جداسازي ميهاي جداسازي كه داده( : خط5-2شکل )

 ها تعداد زيادي خط جدا كننده( نشان داده شده است، براي اين داده5-2همانطور كه در شکل )

( نشان 6-2طور كه در شکل )ها را به صورت خطي جدا كنند اما همانوجود دارد كه قادر هستند داده

ها داراي ماكزيمم فاصله بين خط جداكننده و نزديکترين نقاط داده شده است، تنها يکي از آن

 گويند. آموزشي در هر طرف خط هستند كه به آن خط جداساز بهينه مي
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 داساز بهينه با حداكثر مقدار حاشيه(: خط ج6-2شکل )

شود:ي اين خط به صورت زير نوشته ميدر حالت دو بعدي معادله  

                                                                                               )5-2(

        

دهيم. در اين فضا بعدي گسترش مي nي ها را به فضااكنون موضوع دسته بندي خطي داده

اين حالت  در .بعدي است( n -8) 15ي جداسازهدف، جداسازي نقاط دو دسته توسط يک ابرصفحه

 شود: ي زير بيان ميي جداكننده با رابطهي ابرصفحهمعادله

(2-6                                                                              )            



N

i

ii b
1

0XW 

 يا در فرم كلي 

(2-7                                                                                             )0bT X.W 

بالاي  T به معني ضرب داخلي اين دو بردار بوده و علامت Wو  X بين بردارهاي"  ."كه در آن علامت 

 . ]32[باشد ي اين بردار مي، ترانهاده Wبردار 

اي است كه حداكثر حاشيه ممکن را از نزديکترين ي جداساز بهينه، ابرصفحهدر اين حالت ابرصفحه

ي اين ابرصفحه سعي نقاط آموزشي در هر طرف ابرصفحه داشته باشد. براي به دست آوردن معادله

                                                           
85 -Separating hyperplane 
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ي مرزي ي بين دو ابرصفحهشناخته شده در رياضيات فاصله سازيهاي بهينهشود تا با روشمي

ي جداساز بهينه كه در واقع روي هاي آموزشي به ابرصفحهترين دادهماكزيمم شود. به نزديک

-2ها كه در شکل )گويند. اين دادهمي 16اند، بردارهاي پشتيبانهاي موازي مرزي قرار گرفتهابرصفحه

بندي ها براي طبقهبرداري پشتيبان از آن معياري هستند كه ماشين اند،نشان داده شده SV( با 7

ي هاي آموزشي دو كلاس را به وسيله. وقتي ماشين برداري مثال]33[كند ها استفاده ميصحيح داده

هاي جديد را نيز درهمان فضا يک شکاف واضح و تا حد امکان بزرگ به دو دسته تقسيم كرد، مثال

كند بيني مياند پيشها در كدام طرف شکاف قرار گرفتهكه اين دادهبراساس اين كند. سپسترسيم مي

 گيرند. كه به كداميک از دو دسته تعلق مي

 

 

 

 هاي موازي مرزي( : نمايش بردارهاي پشتيبان روي ابرصفحه7-2شکل )

 

 SVMی خطي بندی کنندهریاضيات مسئله دسته-ب-2-3-3-2

، SVMي خطي بندي كنندهل توضيح داده شد مبناي كار در دستهطور كه در قسمت قبهمان

باشد. براي درك رياضيات موضوع از يک ي اطمينان مياي با بيشترين حاشيهانتخاب ابرصفحه

                                                           
86 -Support vectors (SV) 

 ابرصفحه جداساز بهينه
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را در مورد اين  SVMي بندي كنندهكنيم و مبناي رياضي دستهبندي دو كلاسه استفاده ميطبقه

 دهيم.مسئله شرح مي

 شوند:هاي آموزشي در اختيار داريم كه به صورت زير تعريف مياي از دادهوعهفرض كنيد مجم

(2-1                                                                )    n

ii

n

iii yRxyXD
1

11


 .,, 

دهد كه هر يک از است و نشان مي -8و  8برابر  بعدي است و  nيک بردار حقيقي  كه در آن 

ي جداساز با بيشترين فاصله از نقاط به كدام طبقه تعلق دارند. هدف يافتن ابرصفحه نقاط 

طور كه در جدا كند. همان iy= -8را از نقاط با  iy= 8اي كه بتواند نقاط با اي است به گونهحاشيه

0bTبعدي به صورت  nي جداساز در فضاي ي ابرصفحهقسمت قبل بيان شد معادله X.W 

هاي آموزشي بدون اشتباه در كلاس خود اي پيدا شوند كه اولاً، نمونهبه گونه bو  Wباشد كه بايد مي

ي جداساز، ماكزيمم ترين نقاط هر كلاس داده تا ابرصفحهي بين نزديکبندي شوند ثانياً، فاصلهدسته

كنند ها را از هم جدا ميهاي مرزي موازي كه دادهي ممکن بين ابرصفحهد؛ يعني، حداكثر حاشيهباش

 شود : ( استفاده مي81-2( و )9-2هاي مرزي موازي از روابط )ايجاد شود. براي توصيف اين ابرصفحه

(2-9                                                                        )                   1bT XW . 

(2-81                                                                                            )1bT X.W 

ي جداساز بهينه نشان هاي مرزي و صفحه( معادلات درنظر گرفته شده براي ابرصفحه1-2در شکل )

 ه است. داده شد
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 هاي جداساز و حاشيه(: صفحه1-2شکل)

 

 توان به كمک هندسه به صورت زير به دست آورد:ي مرزي را ميفاصله بين دو ابرصفحه

(2-88                                                  )
   

WW

XWXW 211





bb
d

TT ..
 

براساس اين رابطه اگر تابع 
W

ي مورد نظر درنظر گرفتن قيدها ماكزيمم كنيم حاشيه را با 2

ماكزيمم خواهد شد. براي اين كه از ورود نقاط به حاشيه جلوگيري شود، شرايط زير نيز اضافه 

 گردد:مي

 : iy=8با  8هاي متعلق به كلاس  براي 

(2-82                                                          )                                    1bT X.W 

 :  iy= -8با  2هاي متعلق به كلاس  براي 

(2-83                                                                                           )1bT X.W 

 رت يک شرط واحد به شکل زير بازنويسي شود: تواند به صواين دو شرط مي
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(2-84                                                         )ni 1                         1 by T

i X.W 

بنابراين بايد تابع 
W

به  Wو  bمقادير بهينه را با درنظر گرفتن قيد فوق ماكزيمم كنيم تا  2

سخت است، لذا براي سادگي  Wسازي به دليل وابستگي به دست آيند. اما حل اين مسئله بهينه

توان بدون تغيير در مسئله به جاي تابع كار مي
W

W، تابع 2
2

1
( 81-2را با درنظر گرفتن قيد ) 

W.Wم كرد كه اين تابع به صورت مينيم
T

2

1
 شود.نوشته مي

كار پيشنهادي، استفاده از ضرايب نامعين لاگرانژ است. تابع لاگرانژ براي اين مسئله به صورت راه

 شود : زير نوشته مي

(2-85                                          )    



n

i

i

T

ii

T

p bybL
1

1
2

1
X.WW.W,,W  

سازي تابع لاگرانژ با درنظر گرفتن ها ضرايب نامعين لاگرانژ هستند. اكنون هدف مينيممiكه در آن 

0i ( نسبت به 85-2ي )است. اگر از رابطهb  وW  مشتق بگيريم و مساوي صفر قرار دهيم مقدار

 آيد.به دست مي Wي بهينه

(2-86                     )                                                      
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0 XW
W


 

(2-87                                                                                 )
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00  

آموزشي بيان شده  به صورت يک تركيب خطي از نقاط Wدهد كه پارامتر ( نشان مي86-2)ي رابطه

 است.

( 85-2ي )( را در خود رابطه86-2ي )به دست آمده از مشتقات جزيي رابطه Wحال اگر مقدار 

 هاي برداري به صورت زير به دست خواهد آمد: ي اساسي ماشينقرار دهيم معادله
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(2-81                                                        )  
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j
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ijiji

N

j

N

i

id yyL
1 11 2

1
XX 

( 21-2( و)89-2( با توجه به دو محدوديت )81-2ي )هاي برداري حل معادلهبنابراين هدف در ماشين

 باشد:مي

(2-89                                                                                                        )0i 

(2-21            )                                                                                     



N

i

ii y
1

0 

 آيد:نيز به كمک قيد زير به دست مي bي مقدار بهينه

(2-28                                                        )
i

T

ii

i

i

T yby
y

b X.WX.W 
1 

را محاسبه كرد تا  bي ي بردارهاي پشتيبان، مقدار بهينهگيري روي همهت كه با متوسطالبته بهتر اس

 تري به دست آيد:در عمل الگوريتم مقاوم

(2-22                                                                              ) 



SVN

i

i

T

i

SV

y
N

b
1

1
X.W 

ي ترين ابرصفحهتوان به بهينه( مي22-2ي )و استفاده از رابطه (81-2سازي )ي بهينهبا حل مسئله

هاي جديد استفاده نمود بندي نمونهجداساز براي طبقه جداساز دست يافت و سپس از اين ابرصفحه

]35-32[ . 

 

 87ی نرمحاشيه-ج-2-3-3-2

                                                           
87 -Soft margin 
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هايي ده( نشان داده شده است، دا9-2طور كه در شکل)هاي خطي همانگاهي اوقات در سيستم

ي نرم توسط ي حاشيهاند. براي چنين شرايطي ايدهبندي شدهحضور دارند كه در كلاس اشتباه طبقه

شود كه ميزان معرفي مي iمطرح شد. در اين روش يک متغير  8995در سال  19و كورتينا 11واپنيک

( را به صورت زير در 84-2دهد و قيد )را نشان مي iXي بندي اشتباه براي هر دادهخطاي طبقه

 آورد: مي

(2-23                                                                               ) 

ي جداساز بهينه ، يک تابع جريمه به صورت همچنين در اين شرايط براي به دست آوردن ابرصفحه

 شود: زير تعريف مي

 

 

 هاي خطي جدا ناپذير با ميزان خطاي ( : سيستم9-2شکل )

 

(2-24                                                                                               )  
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88 -Vapnik 
89 -Cortinna 

  ii

T

i by  1X.W
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رود. در اين حالت بايد بندي به كار ميسازي خطاي طبقهسازي براي مينيممي بهينهو سپس مسئله

 ( بهينه شود:27-2( و )26-2( با توجه به دو قيد )25-2تابع )

(2-25                                                                         )
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bW CMin
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(2-26                                                                    )                ii

T

i by  1X.W 

(2-27                                                                                                )  
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ها و مينيمم كردن خطاست. با ضريب تنظيم جهت ماكزيمم كردن حاشيه Cي فوق كه در رابطه

 توان تابع لاگرانژ را چنين نوشت:كه بزرگتر از صفر هستند مي βو  α رايب لاگرانژدرنظر گرفتن ض

(2-21  )      
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T

p byCbL
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1
2

1
 X.WW.W,,,,W 

و W ،b( نسبت به 21-2ي )اگر از رابطه
i  مشتق گرفته و مساوي صفر قرار داده شود، مقادير زير به

  :آينددست مي

(2-29             )                                                              





 N

i

iii y
L

1

0 XW
W

 

(2-31                                                                                 )
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(2-38                                                       )                      C
L
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0 

 

هاي برداري در حالت خطي ي اساسي ماشين(، معادله32-2با قرار دادن اين روابط در رابطه )

 ( خواهد بود. 21-2ي )آيد كه به صورت معادلهناپذير به دست ميجدا
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(2-32                                  )                    
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 باشد : ( مي34-2( و )33-2( با توجه به دو محدوديت )36-2ي )در اين حالت هدف حل معادله

(2-33                                                                                               )Ci 0 

(2-34  )                                                                                            



N

i

ii y
1

0 

هاي ناپذير خطي مشابه با سيستمهاي جداشود، تابع هدف سيستمگونه كه مشاهده ميهمان

هستند. در اين حالت  Cداراي كران بالاي  iپذير خطي است با اين تفاوت كه ضرايب لاگرانژ جدا

آورد، بايد تعيين شود بندي كننده را فراهم مينيز كه قابليت كنترل ظرفيت اضافي در طبقه Cپارامتر 

 . ]32و  34[

 

 های برداری پشتيبانبا ماشين 10طبقه بندی غيرخطي -2-3-3-3

 فضای ویژگي -الف-2-3-3-3    

بندي خطي با استفاده از ماشين برداري پشتيبان توضيح داده گونگي طبقههاي قبلي چدر قسمت

دهد و به حل خطي جواب مناسبي نميبندي راهشد. اما مشکل اينجاست كه در بسياري مسائل طبقه

استفاده كرد.  SVMي خطي بندي كنندهتوان از طبقهحل غيرخطي نياز است، در نتيجه نميراه

ارائه گرديده بود ماشين برداري پشتيبان  8911كه در اوايل سال  98وري مرسرخوشبختانه به كمک تئ

موجود  iXهاي غيرخطي گسترش يابد. براي استفاده از اين تئوري، ابتدا هر بردار توانست به سيستم

                                                           
90 -Nonlinear classification 

91 -Mercer 
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. در اين فضاي شودنام دارد نگاشت مي 93به فضايي با ابعاد بالاتر كه فضاي ويژگي 92در فضاي ورودي 

به صورت  iXجديد، نگاشت بردار  iX شود. سپس در اين فضاي بالاتر ماشين نمايش داده مي

ها بپردازد در حالي كه فضاي ورودي در همان حالت تواند به جداسازي دادهبردار پشتيبان مي

( نشان داده شده است 81-2از اين فرايند در شکل ) ايغيرخطي باقي مانده است. شماتيک ساده

]33[ . 

 

 هاي ورودي ارجاع داده شده به فضاي بالاتر ( : داده81-2شکل )

 های برداری غيرخطيماشين-ب-2-3-3-3

هاي ارئه شده براي ( بيان گرديد براي بهينه سازي وزن2-2-3-2طور كه در قسمت )همان

بندي ها به درستي در گروه مربوط به خود طبقه( استفاده گردد تا داده21-2ي )ها بايد از رابطهداده

( 9-2طور كه در شکل )ها به فضاي بالاتر، همانهاي غيرخطي با بردن دادهشوند. اما در سيستم

به صورت  iXنمايش داده شده است برداري مانند  iX شود. نوشته مي 

 ( استفاده نمود: 35-2ي )نابراين، براي به دست آوردن وزن مناسب بايد از رابطهب

(2-35                                                                                       ) 



N

i

iii y
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XW  

                                                           
92 -Input space 
93 -Feature space 
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byي قيد همچنين رابطه i

T

i  X.W  به صورت زير بازنويسي كرد: را بايد در فضاي بالاتر 

(2-36                                                                                       )  by i

T

i  X.W  

 آيد: (، به دست مي36-2( در )35-2ي )كه از جايگذاري رابطه

(2-37                                                  )                     byy j

N

i

T

iii

N

j

i 
 

XX 
1 1

 

تئوري مرسر ضرب داخلي    ji X.X   را به صورت تابع كرنل jiK X,X  در فضاي ويژگي

( به صورت زير 37-2ي )در نتيجه رابطه .]34 و 32[گويند كند كه به آن كرنل مرسر ميمعرفي مي

 شود: نوشته مي

(2-31     )                                                                 bKyy
N

i

jiii

N

j

i 
 1 1

X,X 

اند كه بسته به شرايط، هاي مختلفي در رياضيات براي استفاده در فضاي ويژگي معرفي شدهكرنل

امترهاي مدل ي بين پارگيرند. بعضي از اين توابع كرنل كه در واقع ارتباط دهندهمورد استفاده قرار مي

  .]35[اند ( گردآوري شده2-2و هدف هستند در جدول )

 

 ( : توابع كرنل در فضاي ويژگي2-2جدول)

بندينوع طبقه  تابع كرنل 

 خطي   j

T

ijiK XXXX ,  

 اي از درجه چند جمله   1 j

T

ijiK XXXX ,  

 گوسين يا نمايي  2

2

2

ji

eK ji

XX

XX



,  
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 پرسپترون چند لايه     j

T

ijiK XXXX tanh,  

رزيدريکله براي مسائل شرايط م   
   

  2/sin2

2/1sin
,

ji

ji

ji

n
K

XX

XX
XX




  

 

هاي خطي؛ يعني، ي موجود در سيستمتوان از رابطهنيز مي bي براي محاسبه
i

T

i XWyb . 

 شود : استفاده نمود. اين رابطه در حالت غيرخطي چنين نوشته مي

(2-39                                                                   )   
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iiii yyb
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(2-41                                                                        ) 
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jiiii Kyyb
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كه در آن  jiK X,X اي اي ضرب نقطهباشد و به جهمان تابع كرنل مي   ji X.X   در فضاي

 ويژگي به كار رفته است.

ي   هاي برداري غيرخطي به صورت معادلهي اساسي ماشينبراساس مطالب بيان شده، معادله

هاي خطي؛ ي اساسي ماشين برداري پشتيبان در سيستمباشد. اين معادله، همان معادله( مي2-48)

اي ( است و تنها تابع كرنل به جاي ضرب نقطه32-2ي )يعني معادله j

T

i X.X  .قرار گرفته است 

(2-48                                                       )    
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jijijiid KyyL
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 كه در آن: 

(2-42                                                                         )                         Ci 0 

(2-43                                                                                                 )
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ي شود چگونگي محاسبهاكنون سوالي كه مطرح مي iX باشد. هول مياست كه مقداري مج

ي توان تمام محاسبات را بدون محاسبهدهد كه مي( نشان مي48-2( تا )35-2اما روابط ) X ها و



51 

 

هاي بردارهاي ورودي در ي نگاشتفقط با استفاده از توابع كرنل انجام داد بنابراين در عمل محاسبه

منطبق بر آنها كه به صورت تابعي از بردارهاي فضاي بالاتر لازم نيست و تنها ضرب داخلي فضاي 

ورودي؛ يعني،      jij

T

i K X,XX.X  گردد كافي خواهد بود. بيان مي 

هاي فراگير، به نگاشت بردارهاي ورودي با ابعاد محدود به فضاي ضرب داخلي در الگوريتم ماشين

گويند كه مي 94ي كرنلنياز باشد حقه ي دقيق مسير انجام نگاشتكه به محاسبهبا ابعاد بالاتر بدون آن

گيرد. فضاي دار در فضاي ضرب داخلي صورت مياين كار با هدف به دست آوردن ساختار خطي معني

توان به راحتي ي كرنل ميشود. بنابراين با استفاده از حقهضرب داخلي نيز فضاي هيلبرت ناميده مي

ي نگاشت بردارهاي كه به محاسبهت بدون آنيک ماشين برداري را در فضاي هيلبرت به كار گرف

 ورودي در فضاي ويژگي نياز باشد. 

هاي ي جداساز بهينه در سيستمي اساسي ابرصفحهتوان معادلهي كرنل ميبا استفاده از حقه

 ( نوشت : 44-2ي )غيرخطي را به صورت معادله

(2-44                                                    )                   bKyxd
N

j

jiii

N

i

 
 11

X,X 

ي جداساز را مي توان بدون محاسبه ي صفحهشود، مقدار معادلهگونه كه مشاهده ميهمان iX  در

ي صرفحه خطي به دست آورد و تنها كافيست كه از كرنل مناسب برراي حرل معادلرههاي غيرسيستم

 . ]34 و 32[استفاده شود 

 

 آناليز رگرسيون-2-3-3-4

 آناليز رگرسيون خطي  -الف-2-3-3-4

 های خطيماشين برداری رگرسيونگر برای سيستم -9-الف-2-3-3-4   

                                                           
94 -Kernel thrick 
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وابسرته وجرود دارد ميرزان ي خطي بين متغير وابسته و غيرردر آناليز رگرسيون خطي، كه رابطه

ي يک مدل رياضي جهت راي ارائهگردد. روشي كه بگيرري ميي بين متغيرها اندازهخطي بودن رابطه

هرا كند بهترين مدلي را بيابد كه به صرورت كلري برر دادهشود، سعي ميها استفاده ميبرازش بر داده

هاي ديگر داشرته باشرد، مردل مجبرور اي انحراف بسياري از دادهبرازش خوبي داشته باشد و اگر داده

نيز تحت پوشش قرار دهد. اين مدل به همراه خطاي  اي برازش يابد كه اين داده راخواهد بود، به گونه

 . ]36[( نشان داده شده است 88-2آن در شکل )

 

 ( : مدل رياضي برازش يافته در معادله رگرسيون خطي با روش كمترين مربعات88-2شکل )

 

در رگرسيون خطي تابعي مانند   bxf T  X.W  با استفاده از مجموعه بردارهرايي ماننردX ،

بندي، رگرسيون خطي به صرورت سرنتي برا زند. در مسائل طبقهرا تخمين مي y مقدار اسکالري مانند

شود. به عبارت ديگر، تابع رگرسيون يک ابر صفحه جداساز استفاده از روش كمرترين مربرعات حل مي

برازش مي يابد. اما  ها،ها با در نظر گرفتن كمترين مربع خطا بين ابرصفحه و دادهاست كه بر روي داده

پيدا نمودن ترابعي اسرت  SVRهدف ديگري دارد. ايده اصلي يک  )SVR(95ماشين برداري رگرسيونگر

برازش يابد. در عين حال تلاش   iy , iXبراي هر جفت  εكه بر داده با كمترين انحراف از كميتي مانند 

                                                           
95  -Support Vector Regressioner 
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، بره SVRبه دست آيد. ايرن بردان معنري اسرت كره  Wشود كه كمترين مقدار ممکن نيز براي مي

كند تا خطاهاي بزرگتر از آن را كوچک نمايد. انجام چنرين كاري ندارد و سعي مي εخطاهاي كمتر از 

هايي باشرد كره دهد تا ماشيني ساخته شود كه پارامترهاي آن، تركيبي خطي از نمونهكاري اجازه مي

 هستند.  εداراي خطاي بيشتر يا مساوي 

 

 

 SVRفرموله کردن -2-الف-2-3-3-4

تواند به صورت تابع اوليه هاي برداري ميبراساس مطالب بيان شده، رگرسيون خطي براي ماشين

 است.  Wسازي خطاي كلي و ( نوشته شود كه در آن هدف، مينيمم2-45)

(2-45                                                 )                            
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 كه :  با توجه به اين

(2-46                                                                                )  i
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i by XW . 
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( هستند كه متغيرهاي خطاي غير صفر ) هاي خارج از حاشيه نمونه .εي اصلي حساسيت به مقدار ( : نظريه82-2شکل )

 حل ارائه شده خواهند بود.قسمتي از راه

 

به كمتر از  εتر از ( بدين معني هستند كه خطاي بيش49-2هاي معادله )محددوديت
i   تبديل

)ي خطاباشد، متغيرها εخواهد شد و اگر مقدار خطا كمتر از 
i) شوند. مساوي صفر در نظر گرفته مي

  .]32[( نشان داده شده است 82-2است. اين نظريه در شکل ) ε96اين، نظريه حساسيت به 

هاي رگرسيون، تابع هدف مجموع مقادير خطا را مينيمم خواهد ساخت و تنها در اين نوع از مدل

حرل، ترابعي از باشد، بنابراين راه εر خواهند گرفت كه خطاي آنها بيش از هايي مورد استفاده قرانمونه

 ها خواهد بود. اين نمونه

 

 (SVRسازی کاربردی ماشين برداری رگرسيونگر )بهينه -3-الف-2-3-3-4

                                                           
96 - ε-sensitivity  
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سازي لاگرانرژ برراي تبرديل (، بايد از بهينه49-2سازي داراي محدويت )ي بهينهبراي حل مسئله

گيري ي بدون محدوديت استفاده نمود. با در نظر گرفتن تابع لاگرانژ و مشتقيک معادله اين معادله به

( بره 51-2( و )49-2، دو معادله به صورت )bو  Wاز تابع هدف بدون محدوديت نسبت به دو پارامتر 

 آيند. دست مي

(2-49                                                                   )                     i

N

i

ii XW 



1

 

(2-51                                                                                           )  0
1




N

i

ii  

ي به دست آمده از ، در معادلهW( براي مقدار 39-2ي )ي به دست آمده از معادلهبا قرار دادن رابطه

( نوشته خواهد 58-2ي )هاي برداري رگرسيونگر به صورت معادلهي اساسي ماشينابع لاگرانژ، معادلهت

 شد : 

(2-58                 )        
 


N

i

iiiiiiij

T

i

N

i

N

j

iid yL
11 12

1
 XX . 

 با توجه به اين كه : 

(2-52                                                                                      )       Cii  0 

 ( استفاده نمود. 53-2ي )توان از رابطهنيز مي bبراي يافتن مقدار 

(2-53                                                                              )0 by i

T

i XW . 

 كه بايد : 

(2-54                                        )                                                          Cji  , 

 

 آناليز رگرسيون غيرخطي-ب-2-3-3-4

 های غيرخطي ماشين برداری رگرسيونگر برای سيستم -9-ب-2-3-3-4
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هراي خطري بيران شرد، مقردار هاي برداري رگرسيونگر در سيستمگونه كه در بحث ماشينهمان

ي از رابطه Wه بهين  i

N

i

ii XW 



1

 هراي غيرخطري آيد كه اين رابطه در سيسرتمبه دست مي

ي تبديل به رابطه   i

N

i

ii XW 



1

شود، همان اي كه در اين حالت ايجاد ميشود. مسئلهمي 

ردن خطي وجود دارد و آن بردن به فضراي برالاتر و بره دسرت آوهاي غيرمشکلي است كه در سيستم

مقدار  iX هرا از بنردي دادهاست كه مقدار آن ناشناخته است. در اين شرايط ماننرد حالرت طبقره

ي مقدار شود تا بتوان بدون محاسبهي كرنل استفاده ميحقه iX هراي و تنها با اسرتفاده از كرنرل

ي ي صرفحها برازش نمود. براساس مطالب بيان شده، رابطههترين مدل رياضي را بر دادهموجود، بهينه

هاي غيرخطي به صرورت جداساز در سيستم  by
N

i

i

T

i 
1

XW  گرردد. برا قرراردادن بيران مري

( را برراي 59-2ي اساسري )تروان معادلرهي صرفحه، مريدر رابطره W ي به دسرت آمرده بررايرابطه

 ي غيرخطي به صورت زير معرفي نمود. هاهاي برداري رگرسيونگر در سيستمماشين

(2-55                   )          bKby ji

N

i

N

j

ij

T

i

N

i

N

j

iii  
  

XXXX ,
1 11 1

 

( نيازي به محاسبه مقدار 55-2ي )با در نظر گرفتن رابطه iX  نيست و مقدارb اي كه نيز از رابطه

بندي بيان شد، به صورت در بخش طبقه 



SVSV N

j

jiii

N

i

i Kyyb
11

XX ,  و  32[شود ميمحاسبه

34[ . 

خطري هاي غيررهاي ديگري كه در سيستمهاي برداري پشتيبان در قياس با مدلعملکرد ماشين

هراي بره كارگرفتره شرده، ها در اكثرر سيسرتموجود دارد، حاكي از قدرت و عملکرد بالاي اين ماشين

ي برراي يرک خطي است. مدل رياضري ارائره شرده توسرط ماشرين برردارهاي غيرخصوصاً در سيستم

 ( نشان داده شده است. 83-2رگرسيون غيرخطي در شکل )
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 ( : مدل ارائه شده توسط ماشين برداري براي سيستم غيرخطي83-2شکل )

 

 

 

  ارزیابي مدل -2-4

هاي براي اطمينان از اينکه مدل به دست آمده، مدل مناسبي است كه توانايي پيشگويي نمونه

هاي كمي اين ارزيابي از طريق شاخص .، بايد مدل را ارزيابي كردمختلفي از يک جمعيت را داراست

گيرند. برخي از اين نتايج ارائه شده توسط مدل مورد سنجش قرار مي ها صحتاست كه به وسيله آن

 هاي كمي عبارتند از:شاخص

ترين راه براي بررسي ميزان همبستگي دو يا چند متغير، محاسبه ساده :17ضریب همبستگي

شود. ( تعريف مي21-2با رابطه )  ي ضريب همبستگي آنهاست. ضريب همبستگي دو متغيرآماره

ي اين است كه ارتباط خطي تر آن نشان دهندهمتغير است. مقدار بزرگ -8تا  8مقدار اين آماره بين 

 بيشتري ميان متغير وابسته و متغيرهاي مستقل وجود دارد.

                                                           
97 - Correlation coefficient 
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(2-56                )                                                        
  

    







22
yyxx

yyxx
R

ii

ii 

رود به عنوان يک شاخص براي بيان دقت خط رگرسيون برآورد شده، به كار مي: 18ضریب تعيين

ي نسبت تغييرات متغير وابسته توضيح داده شده توسط متغير مستقل است. به عنوان دهندهو نشان

2مثال 
R تواند توسط درصد تغييرات در متغير وابسته مي 43/92دهد كه نشان مي9243/1 رابر باب

 متغير مستقل توضيح داده شود. رابطه رياضي مربوط به ضريب تعيين به صورت زير است:

(2-57                                                                              )
SST

SSE

SST

SSR
R  12 

ي متغير بيني شدهمجموع مربعات انحراف مقادير پيش ( بيانگر22-2رابطه ) طبق99كه 

 وابسته از ميانگين مقادير آن است: 

(2-51                                                                                        ) 



n

i

i yySSR
1

2
ˆ 

SST811 مجموع مربعات انحراف مقادير واقعي متغير وابسته از ميانگين  ( نشانگر23-2رابطه ) طبق

 مقادير آن است.

(2-59                                                                                       ) 



n

i

i yySST
1

2 

SSE818 بيني شده ادير واقعي متغير وابسته از مقادير پيشمبين مجموع مربعات انحراف مق نيز

 براي آن است: 

(2-61                                                              )                        



n

i

ii ŷySSE
1

2 

 توان نوشت:بنابراين با توجه به روابط فوق مي     

                                                           
98 - Determination coefficient 
99 - Sum Square Regression 
100- Sum Square Total 
101 - Sum Square Error 
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(2-68                          )                                                          
 

 












n

i

i

n

i

ii

yy

yy

R

1

2

1

2

2

ˆ

1 

( اگر تمام مشاهدات بر روي خط برازش شده قرار گرفته باشند، يعني به ازاي 68-2طبق رابطه )

شود كه حالت باعث مي گونه انحرافي از اينشود و هربرابر يک مي باشد، مقدار  تمام نقاط 

 از يک كوچکتر شود.  مقدار 

ضريب تعيين تصحيح شده يکي از پارامترهايي است كه در  :902ضریب تعيين تصحيح شده

شود و از آنجايي كه هاي مختلف با تعداد متفاوت متغيرهاي پيشگو استفاده ميارزيابي و مقايسه مدل

آورد، بدين منظور از ضريب اد پارامترهاي موجود در مدل را به حساب نمي)ضريب تعيين(، تعد 

 شود:تعيين تصحيح شده طبق رابطه زير براي انتخاب مدل برتر استفاده مي

(2-62                                                 ) 
1

1
11

1

1
1 22











pn

n
R

SST

SSE

pn

n
Radj 

 تعداد تركيبات مورد بررسي مي باشد. مستقل و  تعداد متغيرهاي كه در اين رابطه 

دار بودن آماري در تحليل رگرسيون ساده و يا آزمون فيشر در واقع آزمون معني Fآزمون : Fآماره 

ها ( به ميانگين مربعات باقيماندهچند متغيره است و برابر با نسبت ميانگين مربعات رگرسيون )

 باشد:( است. بيان رياضي آن به صورت زير مي)

(2-63                                                                                 )
res

m

dfSSE

dfSSR

MSE

MSR
F

/

/
 

 

بات مربوط به مدل، تعداد كل تركي تعداد متغيرهاي مستقل مدل،  درجه آزادي مدل،  

 در روابط قبل توضيح داده شد. ،SSE وها است. درجه آزادي باقيمانده 

                                                           
102 - Adjusted determination coefficient 
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برابر مجموع مربعات تفاوت بين مقدار كميت مشاهده : )PRESS( 903مجموع مربع باقيمانده ها

 ( است.و مقدار تخمين زده شده )  )(شده

(2-64                                                                                  ) 



n

i

ii yyPRESS
1

2
ˆ 

 : (SEP) 104بينيخطای استاندارد پيش

(2-65                                                                                   )
 

n

yy

SEP

n

i

i




 1

2
ˆ

 

 (MSE) 905نگين مربع خطاهاميا

(2-66                                                                                     )
 

n

yy

MSE

n

i

i




 1

2
ˆ

 

FITهاي مختلف با تعداد متفاوت توصيفگر به كار يک پارامتر آماري براي مقايسه مدل : به عنوان

باشد. مقدار آن تر ميتر براي يک مدل بيشتر باشد، آن مدل مناسبرود كه هر چه مقدار اين پاراممي

 آيد.از رابطه زير به دست مي

 

 (2-67) 

تعداد تركيبات مربوط به مدل  تعداد توصيفگرهاي مدل و  مجذور ضريب همبستگي مدل،  كه

 است.

 

 

 

                                                           
103  -Predictive Residual Sum of Squares 
104 - Standard Error of Prediction 
105 - Mean Square Error 
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 فصل سوم

خاصيت خطي و غيرخطي  -لعه ارتباط کمي ساختارمطا

 ویسکوزیته آلکانها در محدوده وسيعي از دما و فشار
 

 

 

 

 

 

های خطي در محدوده وسيعي از دما و ویسکوزیته آلکان QSPRسازی مدل -3-9

 فشار

در اين مرحله از تحقيق، از رگرسيون خطي چندگانه، شبکه عصبي و ماشين بردار پشتيبان جهت 

نونادكان استفاده -nهگزان تا -nهاي خطي از بيني ويسکوزيته يک همولوگ از آلکانسازي و پيشمدل

باشد. سازي با استفاده از اين سه روش ميآيد چگونگي مراحل مدلشده است. آنچه كه در ادامه مي

ايسه و بيني اين پارامتر با يکديگر مورد مقهاي حاصله از سه روش در پيشهمچنين توانايي مدل

 ارزيابي قرار گرفته است. 
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  سازیمراحل مدل -3-2

 هاانتخاب سری داده -3-2-9

نونادكان بود لذا -nهگزان تا n-هاي خطي از بيني ويسکوزيته آلکاندر اين كار چون هدف پيش

آوري گرديد      ي وسيعي از دما و فشار جمعهاي ويسکوزيته براي اين تركيبات در محدودهداده

. نام اين تركيبات به همراه محدوده دما و فشار و مرجع مورد استفاده براي هر تركيب در ]44-37[

ها به سه دسته آموزش، ارزيابي و تست تقسيم ( آمده است. لازم به ذكر است كه اين داده8-3جدول )

سته تركيب باقيمانده به طور تصادفي به دو د 88تركيب را براي تست و  3شدند. به صورتي كه 

آموزش و ارزيابي تقسيم شدند كه تعداد نقاط استفاده شده از هر تركيب براي اين سه سري نيز در 

 ( گزارش شده است. 8-3جدول )

 

 

 

 

 

 هاي ويسکوزيته در محدوده دما و فشار( : داده8-3جدول)

تعداد نقاط  مرجع

مورد استفاده 

در سری 

 تست

تعداد نقاط 

مورد استفاده 

در سری 

 ارزیابي

عداد نقاط ت

مورد استفاده 

در سری 

 آموزش

ΔP (Mpa) ΔT (K) 

 

 نام مولکول

31 - 9 37 5/214-18/5 36/373-29/291 -nهگزان 

41-39 - 85 51 15/212-1/5 341-313 -nهپتان 

42-48-31 29 - - 37/858-96/88 85/353-85/213 -nاكتان 

41 - 6 89 69-47/5 85/323-85/313 -nنونان 
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45 - 7 32 1/211-67/4 85/341-85/313 -nدكان 

41 - 3 28 42/62-32/5 85/323-85/313 -nآن دكان 

43-42-48 41 - - 24/863-8/9 85/473-82/291 -nدودكان 

45 - 1 27 811-21 85/353-85/293 -nتري دكان 

45 - 9 26 61-5 2/393-2/383 -nتتراادكان 

45 - 6 26 49-1/9 75/587-95/313 -nپنتادكان 

44-48 25 - - 2/854-8/4 24/373-11/291 -nهگزادكان 

45 - 83 51 24/39-452/2 7/522-7/324 -nهپتادكان 

45 - 4 23 47/12-71/21 85/473-85/323 -nاكتادكان 

45 - 6 45 15/49-452/2 85/523-45/346 -nنونادكان 

 

 هارسم و بهينه سازی مولکول -3-2-2

سازي ساختار سازي، رسم و بهينهمرحله جهت مدلها اولين پس از انتخاب سري داده

افزار باشد. بدين منظور ساختار شيميايي تمام تركيبات با استفاده از نرمهاي مورد بررسي ميمولکول

Hyperchem هاي هيدروژن، ساختار سه بعدي تركيبات با استفاده از رسم و سپس با احتساب اتم

كيلو  118/1سازي تا حد گرادياني زم به ذكر است كه بهينهبهينه گرديد. لا AM1 روش نيمه تجربي

 كالري بر انگستروم مول ادامه يافت. 

 های مولکوليکنندهی توصيفمحاسبه -3-2-3

هاي مختلف ساختاري يا شکل هاي مولکولي مقادير عددي هستند كه ويژگيكنندهتوصيف

اند ها تاكنون معرفي شدهكنندهاز اين توصيفهاي مختلفي كنند. گروهمولکولي تركيبات را توصيف مي

كنند. ساختارهاي سه بعدي بهينه هاي خاصي از تركيبات را بررسي و توصيف ميكه هر كدام جنبه

 8418ي آن وارد شده و بوسيله Dragonافزار شده از مرحله قبل به عنوان ورودي به نرم

ي از تركيبات محاسبه شد. پس از محاسبه طبقه مختلف براي هر يک 81ي مختلف در كنندهتوصيف
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هاي با مقدار ثابت در كل تركيبات را حذف كنندهتوان توصيفمي Dragonافزار ها با نرمكنندهتوصيف

 نمود.

 

 های نامناسب کنندهحذف توصيف-3-2-4

هاي مناسب است كه بتواند كننده، انتخاب توصيفQSPRمهمترين مرحله در مطالعات 

كننده ه را به ساختار مولکول ارتباط دهند. با توجه به اين موضوع و اينکه تعداد زياد توصيفويسکوزيت

ها حاوي اطلاعات يکسان و در كنندهشود و همچنين تعدادي از توصيفباعث پيچيدگي محاسبات مي

به  نتيجه اثر يکسان بر روي ويسکوزيته هستند، لذا بايد روش كاهش متغيرها به كار گرفته شود.

ها بودند از فهرست هايي كه داراي مقادير يکساني براي كل مولکولكنندههمين منظور، ابتدا توصيف

اي كنندهها حذف شدند. سپس با بررسي همبستگي بين متغيرها از ميان هر دو توصيفكنندهتوصيف

اشت، حذف داشتند، آنکه همبستگي كمتري با متغير وابسته د 9/1كه ضريب همبستگي بزرگتر از 

 23نوشته و اجرا شد كه تا اين مرحله  MATLABافزار اي در نرمگرديد. براي اين كار برنامه

اي در انتخاب متغير، تعدادي از كننده باقي ماند. در نهايت با استفاده از روش برازش مرحلهتوصيف

گرديدند. اين مراحل به ها كه بيشترين همبستگي را با پارامتر وابسته داشتند، انتخاب كنندهتوصيف

، گزينه رگرسيون خطي انتخاب شد و SPSSافزار اين صورت انجام گرفت كه در منوي آناليز در نرم

سازي براي مدل(stepwise) اي بعد از وارد كردن متغيرهاي مستقل و متغير وابسته، روش مرحله

د شده مدلي كه تعداد هاي ايجااستفاده شد. چندين مدل مختلف به دست آمد كه در بين مدل

adjو  2R ،FITهاي كمتر و ضريب تعيين كنندهتوصيف
2 R  بيشتري داشت، به عنوان بهترين مدل

 انتخاب شد.

 

 سازی توسط مدل رگرسيون خطي چندگانهمدل -3-2-5
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اي به دست آمد، مورد بررسي هاي مختلفي كه توسط روش رگرسيون خطي چندگانه مرحلهمدل

ها به طور تصادفي به سه سري آموزش، تست و ارزيابي تقسيم شدند. ي اين كار دادهقرار گرفتند. برا

شوند. سپس قدرت نقطه داده را شامل مي 16و سري ارزيابي  812، سري تست 356سري آموزش 

اي، متغيرها يکي هاي مختلف مورد سنجش قرار گرفتند. در روش رگرسيون مرحلهبيني مدلپيش

شود كه بالاترين ميزان همبستگي را با دل شده و ابتدا متغيري وارد مدل ميپس از ديگري وارد م

متغير وابسته دارد. با ورود هر متغير جديد، كليه متغيرهاي موجود در معادله بررسي شده و اگر هر 

دار بودن خود را از دست داده باشند، قبل از ورود متغير جديد از مدل خارج كدام از آنها سطح معني

ها به عنوان كنندههاي ويسکوزيته به عنوان متغير وابسته و توصيفشوند. به همين منظور، دادهمي

و  كنندههاي ايجاد شده، مدلي كه تعداد توصيفمتغير مستقل در نظر گرفته شدند. در بين مدل

MSE  ،كمترFIT ،2R ي و ضريب تصحيح شده(adj
2R)  بيشتري دارد، به عنوان مدل برتر انتخاب

به همراه پارامترهاي آماري مربوط در  MLRهاي انتخاب شده جهت ايجاد مدل كنندهشود. توصيفمي

 ( آمده است. 2-3جدول )

 

 

 

 

 براي سري ارزيابي  MLRهاي به دست آمده از روش( : پارامترهاي آماري براي مدل2-3جدول )

MSE 2R 
adj

2 R FIT مدل هانام توصيف کننده 

523/1 874/1  8719/1  2194/1  IC5 8 

462/1 272/1  2679/1  3611/1  IC5, P 2 

391/1 312/1  3774/1  6135/1  IC5, P, RDF135u 3 

231/1 625/1  6285/1  6148/8  IC5, P, RDF135u, T 4 

221/1 718/1  6976/1  2867/2  IC5, P, RDF135u, T, MLOGP 5 
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857/1 767/1  7639/1  1477/3  IC5, P, RDF135u, T, MLOGP, Mor08p 6 

962/0 766/0  7633/0  0159/3  IC5, P, T, MLOGP, Mor08p 7 

891/1 767/1  7639/1  1477/3  IC5, P, T, MLOGP, Mor08p, E1u 1 

77/891 744/1  7418/1  6261/2  IC5, P, T, MLOGP, Mor08p, E1u, 

RDF060v 

9 

 

 باشد:صورت زير مي ي آن بهبعنوان بهترين مدل برگزيده شده كه معادله 7به اين ترتيب مدل 

Vis = 941/8 + 36/1 IC5 + 111/1 P - 182/1 T+ 985/1 MLOGP - 174/83 Mor08p 

همراه با  مدل رگرسيون خطي چندگانههاي انتخاب شده توسط ( نام توصيف كننده 3-3در جدول ) 

 ها آورده شده است: طبقه و اثرمتوسط آن

 

 7اي در مدل توسط روش رگرسيون خطي چندگانه مرحله هاي مولکولي انتخاب شدهكنندهتوصيف: ( 3-3جدول )

N0 College Class Meaning Mean Effect 

8 IC5 Information 

indices 

Information Content 

index 

151/4  

2 MLOGP Molecular 

properties 

Moriguchi octanol-water 

partition coeff 
 

657/25  

3 Mor08p 3D MORSE 3D-MORSE-signal 8 75/6-  

     

( ارائه شده كه اين ماتريس عدم 4-3ها در جدول )كنندههمچنين ماتريس همبستگي بين اين توصيف

 دهد.همبستگي بين متغيرها را نشان مي

 

 ايهاي انتخاب شده توسط رگرسيون خطي چندگانه مرحلهكننده( : ماتريس همبستگي توصيف4-3جدول)

 IC5 P T MLOGP Mor08p 

IC5 8     
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P 55/1  8    

T 524/1-  272/1-  8   

MLOGP 352/1-  416/1-  615/1  8  

Mor08p 175/1-  392/1-  543/1  122/1  8 

 

 های غيرخطيسازی با روشمدل -3-2-6

ي عصبي هاي غيرخطي موجود در مراجع علمي، روش شبکهنامه از بين روشدر اين پايان

روش ماشين برداري پشتيبان و  QSPRنيک در مطالعات به عنوان پركاربردترين تک (ANN)مصنوعي 

(SVMبه عنوان روشي جديد مورد استفاده قرار گرفتند. در ادامه هر يک از اين روش )سازي هاي مدل

 گيرد.به تفضيل مورد بحث قرار مي

 

 سازی توسط شبکه عصبيمدل -3-2-6-9

 بين متغيرهاي مستقل ها و احتمال وجود روابط غيرخطيبا توجه به پيچيدگي داده

سازي به روش رگرسيون خطي ( علاوه بر مدلويسکوزيته ها( و متغير وابسته ) كننده)توصيف

سازي ويسکوزيته تركيبات مورد استفاده قرار گرفتند. از چندگانه، روشهاي غيرخطي نيز براي مدل

 -عه ارتباط ساختاري عصبي به عنوان يک تکنيک برتر براي مطالشبکه هاي غيرخطي،ميان روش

انتخاب گرديد. شبکه عصبي مورد استفاده در اين مطالعه يک شبکه پيشخور با  ي تركيباتويسکوزيته

نوشته شد.  1/7افزار مطلب كه الگوريتم آن با استفاده از نرم باشدمي انتشارالگوريتم آموزشي پس

ي عصبي داده شدند. مقدار به شبکههاي وارد شده در مدل خطي به عنوان ورودي كنندهمقدار توصيف

ها ها وارد شبکه شدند تا پاسخ شبکه با آنتجربي ويسکوزيته نيز به عنوان هدف به دنبال ورودي

پيشگو با درصد خطاي پيش بيني پايين، بايد ابتدا  ANNبراي ايجاد يک مدل سنجيده شود. 

 تند از:پارامترهاي مؤثر بر شبکه بهينه شوند كه اين پارامترها عبار

 ها(كنندهتعداد متغيرهاي ورودي )تعداد توصيف
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 هاي لايه پنهانتعداد گره

 نوع تابع انتقال

 نوع تابع آموزش

 هاي آموزشتعداد دوره

 ( µ) مقدار اوليه براي  muپارامتر 

 

های پنهان، تعداد متغير ورودی، نوع های لایهانتخاب تعداد گره -الف-3-2-6-9

 بع انتقالتابع آموزش و نوع تا

بيني مناسب داشته باشد بايد به طور پس از طراحي اوليه شبکه، براي اينکه شبکه قدرت پيش

گير است لذا انتخاب الگوريتم آموزشي مناسب آموزش داده شود. با توجه به اينکه فرايند آموزش، وقت

ار مطلب وجود دارد، هاي آموزشي متفاوت كه در جعبه ابزتر امري مهم است. از ميان الگوريتمسريع

بيني و تعميم پذيري ماركوارت و تنظيم بايزين داراي سرعت مناسب، قابليت پيش –الگوريتم لونبرگ 

باشند. بنابراين اين دو الگوريتم هاي معمول مانند روش نزول گرادياني ميبهتري نسبت به ساير روش

و تانژانت ( logsig) م سيگموئيدآموزشي براي آموزش شبکه انتخاب شدند. همچنين توابع لگاريت

ي پنهان، انتخاب گرديدند. به اين ترتيب با استفاده از ، به عنوان توابع انتقال لايه(tansig) سيگموئيد

دو الگوريتم آموزشي و دو تابع انتقال انتخاب شده، چهار شبکه عصبي مصنوعي مختلف طراحي شدند. 

يير همزمان براي تغيير پارامترهاي شبکه شامل تعداد ها، از روش تغسپس براي هر يک از اين شبکه

هاي لايه پنهان و تعداد دورهاي آموزش جهت آموزش شبکه هاي ورودي، تعداد گرهكنندهتوصيف

سازي هاي طراحي شده بهينههاي ممکن از اين سه پارامتر شبکهاستفاده گرديد و به ازاي همه تركيب

ي پنهان از هاي لايه، تعداد گره8با گام  5تا 2ي ورودي از هاي لايهشدند. براي اين منظور تعداد نرون

در نظر گرفته شدند. در تمامي اين  81با گام  811تا  81و تعداد دور آموزش از 8با گام  81تا 2
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ي خروجي استفاده شد. براي مشخص شدن مقدار در لايه( purelin) ها از تابع انتقال خطيشبکه

سري ارزيابي براي هر تركيب ممکن از سه پارامتر شبکه ثبت و  MSEترها، مقدار ي اين پارامبهينه

گردد تا پارامترهاي با كمترين خطاي سري ارزيابي به عنوان مقادير برحسب يک بردار مرجع رسم مي

( بخشي از اين محاسبات براي چهار 4-3( تا )8-3هاي )در شکلبهينه براي هر شبکه انتخاب شدند. 

( مقادير بهينه براي هر 5-3بي مختلف آورده شده است. لازم به ذكر است كه در جدول )شبکه عص

 چهار شبکه بهينه شده آورده شده است. 

 

 ( : پارامترهاي بهينه براي چهار شبکه عصبي مختلف5-3جدول )

 شماره مدل 8 2 3 4

Train lm Train br Train lm Train br تابع آموزش 

tan sig tan sig log sig log sig تابع انتقال لايه پنهان 

 هاي لايه پنهانتعدا نرون 1 5 5 7

 تعداد متغيرهاي ورودي 5 5 5 5

 تعدا دورهاي آموزش 881 811 811 821

 ميانگين مربع خطا 1126/1 1122/1 1133/1 1124/1
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سري ارزيابي  MSEكننده )ب( تعداد نرون لايه مخفي )ج( تعداد دور آموزش )د( ( : نمودارهاي )الف(تعداد توصيف8-3شکل )

هايي با الگوريتم آموزشي ري ارزيابي كه مينيمم مقدار آن بهتر نشان داده شده است. براي شبکهس MSEاي از نمودار )ذ( ناحيه

 بايزين و تابع انتقال لگاريتم سيگموئيدي

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ذ
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سري ارزيابي  MSEكننده )ب( تعداد نرون لايه مخفي )ج( تعداد دور آموزش )د( ( : نمودارهاي )الف(تعداد توصيف2-3شکل )

هايي با الگوريتم آموزشي شده است. براي شبکه سري ارزيابي كه مينيمم مقدار آن بهتر نشان داده MSEاي از نمودار )ذ( ناحيه

 ماركوارت و تابع انتقال لگاريتم سيگموئيدي -لونبرگ
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سري ارزيابي  MSEكننده )ب( تعداد نرون لايه مخفي )ج( تعداد دور آموزش )د( ( : نمودارهاي )الف(تعداد توصيف3-3شکل )

م آموزشي هايي با الگوريتسري ارزيابي كه مينيمم مقدار آن بهتر نشان داده شده است. براي شبکه MSEاي از نمودار )ذ( ناحيه

 بايزين و تابع انتقال تانژانت سيگموئيدي
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سري ارزيابي  MSEكننده )ب( تعداد نرون لايه مخفي )ج( تعداد دور آموزش )د( ( : نمودارهاي )الف(تعداد توصيف4-3شکل )

هايي با الگوريتم آموزشي سري ارزيابي كه مينيمم مقدار آن بهتر نشان داده شده است. براي شبکه MSEاي از نمودار )ذ( ناحيه

 انت سيگموئيديماركوارت و تابع انتقال تانژ -لونبرگ

 

ماركوارت با تابع انتقال لگاريتم  -با توجه به نتايج به دست آمده، الگوريتم آموزشي لونبرگ

به عنوان شبکه بهينه  811و تعداد دور آموزش  5ي پنهان ، تعداد گره لايه5سيگموئيدي، تعداد نرون 

 هاي خطي انتخاب گرديد.بيني ويسکوزيته آلکانبراي پيش

 

  µی انتخاب مقدار بهينه -ب-3-2-6-9

ي پنهان و الگوريتم گره در لايه 5متغير ورودي،  5ساختار شبکه با  ،µ جهت بهينه كردن

تا  1115/1از  µطراحي گرديد. سپس مقدار  811ماركوات و تعداد دور  -آموزشي تنظيم لونبرگ

انگين مربع خطاي سري تغيير داده شد و آنگاه براي هر مورد مقدار مي 1115/1هاي با گام 115/1

( آمده است.  نتايج اين  5-3( و شکل )  6-3بيني محاسبه گرديد. كه نتايج آن در جدول ) پيش

 باشد. مي 1181/1برابر  µبررسي نشان داد كه بهترين مقدار 

 

 

 ذ



71 

 

 µبيني در مقادير متفاوت ( : ميانگين مربع خطا براي سري پيش6-3جدول )

 µمقدار  ميانگين مربع خطا

1131/1  1115/1 

0022/0  0090/0 

1822/1  1185/1 

1833/1  1121/1 

1135/1  1125/1 

8146/1  1131/1 

8831/1  1135/1 

8299/1  1141/1 

1141/1  1145/1 

1131/1  1151/1 
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 µ بيني برحسب پارامتر( : ميانگين مربع خطاي سري پيش5-3شکل )

 

 ساختار شبکه عصبي مصنوعي بهينه شده  -ج-3-2-6-9

ي پس انتشار با ي عصبي سه لايهبا توجه به نتايج به دست آمده در بهينه سازي شبکه، شبکه

ي بهينه براي الگوريتم آموزشي تنظيم بايزين و تابع انتقال لگاريتم سيگموئيدي، به عنوان شبکه

( نشان داده شده 6-3شد كه ساختار آن در شکل )هاي خطي انتخاب ي آلکانبيني ويسکوزيتهپيش

 است.

 

 

µ 
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 نرون 5لايه ورودي=     نرون                     5لايه پنهان=                            لايه خارجي=يک نرون                               

هاي ي آلکانبيني ويسکوزيتهي عصبي به دست آمده پس از بهينه سازي براي پيشتيک ساختار شبکه( : تصوير شما6-3شکل )

 خطي

 

ها در جدول بيني ويسکوزيته آلکاني عصبي براي پيشي شبکهتوابع و مقادير پارامترهاي بهينه شده

 ( ارائه شده است. 3-7)

 بکه عصبي( : توابع و مقادير پارامترهاي بهينه شده ش7-3جدول )

  Train br تابع آموزش

 log sig تابع انتقال لايه پنهان

 Pure line تابع انتقال لايه خروجي

 5 تعداد نرون لايه پنهان

 5 تعداد متغيرهاي ورودي

 811 تعداد دورهاي آموزش

 µ 1181/1پارامتر 

 

 SVMمدلسازی به روش  -3-2-6-2

IC5 

P 

T 

u 

 
MLOGP 

 

 

Mor08p 

 

Vis 
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باشد. با ه استفاده از ماشين بردار پشتيبان ميسازي غيرخطي ويسکوزيتدومين روش براي مدل

اي در محيط برنامه نويسي اي رايانهب(، برنامه-4-3-3-2توجه به توضيحات ارئه شده در )

MATLAB  جهت به كارگيري ماشين بردار پشتيبان نوشته شد. سپس صحت برنامه نوشته شده با

رفت. مطابقت نتايج به دست آمده از اجراي برنامه مورد ارزيابي قرار گ ]45[هاي مرجع استفاده از داده

نوشته شده با نتايج به دست آمده از اين مرجع درستي برنامه نوشته شده را تاييد نمود. جهت استفاده 

تركيب براي  3تركيب جهت آموزش و 88تركيب موجود مورد مطالعه تعداد 84از اين روش از ميان 

ين برداري پشتيبان بايد پارامترهاي آن شامل تابع حساسيت تست استفاده گرديد. براي آموزش ماش

و پارامتر كرنل بهينه گردد. براي اين منظور تابع حساسيت وپنايک در  Cي وپنايک، پارامتر موازنه

 11118/1يو پارامتر كرنل در بازه 71111تا  511ي در بازه Cي ، پارامتر موازنه81تا  1118/1ي بازه

براي  MSEي پارامترها براساس كمترين مقدار ديد. پس از اجراي برنامه مقدار بهينهانتخاب گر 5/1تا 

براي  8شود. نتايج اين بررسي نشان داد كه ماشين برداري پشتيبان با مقدار سري تست انتخاب مي

و پارامتركرنل  Cي به ترتيب براي پارامتر موازنه 1118/1و  51111تابع حساسيت وپنايک و مقادير 

( 1-3باشد كه در جدول )هاي خطي ميي آلکانبيني ويسکوزيتهه عنوان ماشين بهينه براي پيشب

ي حاضر استفاده شد از كرنل ماشين برداري پشتيباني كه براي مطالعهاين مقادير آورده شده است. در 

رد بالاي آن در گوسين استفاده گرديد. اين كرنل در بسياري از مسائل مورد استفاده قرار گرفته و عملک

 . ]46[حل اين مسائل به اثبات رسيده است 

 

 

 

 ( : جدول بهينه سازي پارامترهاي ماشين بردار پشتيبان1-3جدول )
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MSE پارامتر كرنل MSE يپارامتر موازنه C MSE تابع حساسيت وپنايک 

5/8 11118/1  72/1  511 9/5 1118/1  

3/8 11115/1  59/1  8111 8/5 1115/1  

23/0 8111/1  312/1  5111 1/4 118/1  

13/1 1115/1  28/1  81111 5/4 115/1  

7/2 118/1  85/1  21111 32/4 18/1  

9/8 115/1  83/1  31111 3/3 15/1  

4/8 18/1  82/1  41111 12/1 5/1  

3/8 15/1  078/0  51111 51/0 8 

4/8 8/1  194/1  61111 7/2 5 

7/8 5/1  818/1  71111 1/2 81 

 

  بررسي نتایج -3-2-7

 های خطي و غيرخطي با استفاده از سری تستارزیابي مدل - 3-2-7-9

هاي شود كه بتواند خواص مولکولكننده وقتي مشخص ميبينيهاي پيشاعتبار و اهميت مدل

بيني كند. بدين منظور هم از مدل منتخب ي آموزش موجود نيست را پيشمجهولي كه در دسته

ي عصبي و ماشين بردار پشتيبان، جهت شده توسط شبکه خطي و هم از دو مدل غيرخطي بهينه

اند، به كار گرفته شدند كه سازي استفاده نشدهنقطه داده كه در مدل 812ي بيني ويسکوزيتهپيش

( نشان داده شده است. همچنين 9-3ي اين تركيبات در جدول )بيني ويسکوزيتهنتايج مربوط به پيش

بيني شده برحسب مقدار تجربي براي سري تست با ر پيش( ضريب تعيين مقدا 7-3در شکل ) 

استفاده از هر سه مدل بهينه شده نشان داده شده است. ضريب تعيين موجود در نمودارهاي شکل 

باشد چون مقدار خطاي بيني ويسکوزيته نمي( بيانگر اين است كه اين روش خطي قادر به پيش3-7)



12 

 

كند كه ويسکوزيته به بيني ميمقدار ويسکوزيته را منفي پيشها آن بسيار بالا و حتي در بعضي داده

هاي غيرخطي بيني ويسکوزيته بايد از روششود. بنابراين براي پيشهيچ عنوان مقدار منفي نمي

 استفاده نمود. 

 

 با استفاده از سري تست SVMو  ANNو  MLRهاي نتايج حاصل از ارزيابي مدل( : 9-3جدول) 

شماره 

 تركيب

 

Vis                                      

ده مقدار پيش بيني ش مقدار تجربي درصد خطا   











100

Exp

Expcal  

 MLR ANN SVM MLR ANN SVM 

8 6921/1  5298/1  5916/1  7738/1  5415/23-  4978/83-  7896/88  

2 7981/1  6373/1  6938/1  9185/1  4815/89-  3767/82-  9123/83  

3 9151/1  1288/1  1575/1  8463/8  6396/86-  9442/82-  3756/86  

4 2161/8  1284/8  1449/8  4262/8  3161/85-  3512/83-  267/81  

5 4551/8  2284/8  2447/8  6711/8  155/86-  4536/84-  3264/85  

6 1561/2  6812/8  7181/8  1217/2  2931/28-  2276/87-  3981/8-  

7 1521/1  6131/1  7947/1  1111/8  1239/89-  7253/6-  3286/81  

1 2141/8  1742/8  8264/8  4523/8  7724/81-  4458/6-  6382/21  

9 6661/8  4494/8  4957/8  1156/8  9952/82-  2228/81-  3793/1  

81 5171/1  3541/1  5374/1  7194/1  5578/39-  4497/1-  1587/21  

88 6551/1  4371/1  6181/1  7781/1  2672/33-  2442/1-  7258/87  

82 1841/1  4666/1  7657/1  9615/1  5521/21-  9336/5-  9926/81  

83 8131/8  1448/8  1995/8  4891/8  7329/88-  1513/7-  1869/21  

84 6411/8  4486/8  4173/8  7971/8  1976/82-  3819/9-  6289/9  

85 4451/1  1563/1  4516/1  4714/1  3413/17-  2514/8  5211/7  

(9-3ادامه جدول)         
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86 4961/1  8472/1  1125/1  5119/1  3226/71-  4596/2  6111/2  

87 6831/1  3463/1  6356/1  6837/1  5173/43-  6167/3  8315/1  

81 1781/1  7451/1  9147/1  9551/1  4668/84-  1698/3  6441/9  

89 8121/8  8486/8  2819/8  3882/8  4879/3-  4451/2  9316/81  

21 3551/1  2411/1-  3128/1  2179/1  616/867-  6331/7  9184/18-  

28 4161/1  8254/1-  4481/1  3821/1  988/831-  1877/1  938/22-  

22 4991/1  17252/1  5455/1  3123/1  4719/15-  3816/9  3161/23-  

23 5971/1  2741/1  6545/1  4998/1  9691/53-  6384/9  3917/86-  

24 7121/1  4671/1  7636/1  6368/1  3681/33-  7749/1  3732/9-  

25 9391/1  1789/1  1811/8  9828/1  8352/7-  4914/1  1548/2-  

26 3111/1  3173/1-  3698/1  2682/1  227/879-  1788/4-  6114/32-  

27 4661/1  1878/1-  5831/1  3421/1  67/813-  2575/81  511/26-  

21 6511/1  3137/1  7237/1  5763/1  6787/48-  9141/9  4182/82  

29 1711/1  7148/1  9638/1  1256/1  6134/81-  6924/9  9567/5-  

31 4311/2  1186/1  4614/2  4844/2  7212/63-  2581/8  6371/1-  

38 7171/8  6841/1  7195/8  1456/8  1315/64-  1331/4  8895/1  

32 8441/2  7756/1  8722/2  8721/2  1246/63-  3852/8  3816/8  

33 3111/2  1511/1  3932/2  3511/2  1714/64-  2877/1  2815/8-  

34 2361/3  8161/8  2149/3  9749/2  7973/65-  9681/1-  1616/1-  

35 5671/3  8972/8  5696/3  2141/3  4361/66-  1721/1  8584/81-  

36 8591/8  3244/1  2939/8  2119/8  1814/72-  6393/88  2865/88  

37 5531/8  5556/1  6578/8  6896/8  2248/64-  7138/6  2949/4  

(9-3ادامه جدول)         
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31 1461/2  1121/1  8176/2  1986/2  7625/16-  1817/3  2336/2  

39 3971/2  9596/1  4457/2  4253/2  9666/59-  1387/2  8141/8  

41 1271/2  8214/8  1539/2  7788/2  3679/61-  9585/1  9773/8-  

48 1651/8  2616/1  2111/8  2871/8  5315/75-  6761/82  3474/84  

42 5151/8  5766/1  6924/8  6552/8  6285/63-  7761/6  4353/4  

43 3911/2  9654/1  4511/2  4373/2  7485/59-  5354/2  6431/8  

44 7431/1  1667/1-  7775/1  7517/1  998/811-  6433/4  8831/2  

45 3281/8  4856/1  3981/8  2614/8  539/61-  3595/5  5791/4-  

46 7261/8  6924/1  1148/8  7844/8  1148/59-  5249/4  6721/1-  

47 4811/2  1772/8  4978/2  3718/2  3129/55-  6848/3  9538/8-  

41 1342/1  1811/1  1778/1  1878/1  1422/97-  8426/5  1371/2-  

49 1221/8  8121/1  1111/8  9634/1  8835/12-  6758/5  7241/5-  

51 2831/8  3396/1  2162/8  8587/8  1133/72-  1346/6  1453/5-  

58 4391/8  5121/1  5854/8  3946/8  1598/65-  3192/5  1715/3-  

52 6151/8  6621/1  7558/8  6196/8  7822/61-  8612/4  4312/8-  

53 9651/8  1311/1  1318/2  9586/8  7611/57-  3829/3  6761/1-  

54 3931/2  1644/8  4619/2  3534/2  5213/55-  8787/3  6541/8-  

55 6781/1  2411/1-  6123/1  5792/1  975/836-  6141/8  6662/83-  

56 2211/8  3263/1  2862/8  8867/8  4213/73-  9619/1-  1635/9-  

57 1111/8  7943/1  7967/8  6198/8  1722/55-  8133/1-  8688/6-  

51 7771/1  8885/1-  7997/1  6664/1  363/884-  9284/2  2284/84-  

59 1691/8  8996/1  1169/8  9632/1  3213/18-  6744/8  1177/9-  

(9-3ادامه جدول)         
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61 4161/8  5285/1  4354/8  3631/8  9181/62-  1981/2  1582/3-  

68 1191/8  1417/1  1773/8  7587/8  179/53-  7755/3  8689/3-  

62 6231/1  4854/1-  6499/1  5768/1  677/866-  3871/4  5211/7-  

63 1551/1  1971/1-  1737/1  7912/1  45/888-  8178/2  5672/7-  

64 8231/8  2294/1  8315/8  1746/1  5726/79-  6671/1  3119/4-  

65 3951/8  5317/1  4151/8  2191/8  9491/68-  7748/1  5984/7-  

66 5821/1  7861/1-  5427/1  6138/1  144/239-  9961/5  7929/87  

67 7161/1  3922/1-  7262/1  7116/1  552/855-  1688/2  5117/81  

61 9851/1  1694/1-  9275/1  1171/8  596/817-  3668/8  1655/81  

69 8511/8  2648/1  8675/8  8689/8  8934/77-  1213/1  3454/1  

71 4291/1  1862/8-  4517/1  6213/1  176/366-  9231/6  4118/46  

78 5111/1  7111/1-  6129/1  1811/1  814/289-  5341/2  8326/39  

72 7631/1  3767/1-  7654/1  1932/8  314/849-  3845/1  2196/43  

73 9661/1  1459/1-  9563/1  3881/8  762/814-  1148/8-  7978/35  

74 3671/1  3814/8-  3919/1  5763/1  237/459-  5822/6  1299/57  

75 5811/1  9938/1-  5819/1  1622/1  745/294-  8764/1  1511/69  

76 6671/1  6716/1-  6481/1  3825/8  555/211-  7718/3-  7986/96  

77 1831/1  3544/1-  7194/1  7516/8  592/843-  9121/2-  3313/885  

71 2761/3  1162/8  3515/3  1111/2  1657/44-  5813/2  1862/88-  

79 5117/3  1981/8  7919/3  8574/3  6117/49-  1754/1  9189/85-  

11 3951/4  9934/8  3148/4  5114/3  6439/54-  2411/1-  8729/21-  

18 4911/3  1415/8  5666/3  1219/3  1385/47-  8941/2  4483/83-  

(9-3ادامه جدول)         
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12 9671/3  9349/8  1338/4  3147/3  2226/58-  6662/8  6927/86-  

13 4631/4  1177/2  4786/4  5612/3  1823/55-  8926/1  2215/21-  

14 9561/8  5144/8  9554/8  1161/2  1121/23-  1316/1-  6583/6  

15 5181/2  6114/8  5831/2  5317/2  5796/34-  6136/2-  9411/8-  

16 3171/3  1192/8  2446/3  8281/3  2898/44-  2143/4-  1299/7-  

17 3541/4  1911/2  8974/4  1311/3  7931/58-  5966/3-  1582/88-  

11 5141/5  2972/2  3572/5  5517/4  2683/51-  6678/2-  873/87-  

19 3791/2  6365/8  3463/2  3959/2  2164/38-  3745/8-  7845/1  

91 6491/3  9518/8  5385/3  3479/3  336/46-  2211/3-  2411/1-  

98 3531/5  2177/2  2981/5  5235/4  2683/57-  8432/8-  496/85-  

92 3811/8  2126/8  2473/8  3179/8  8914/1-  7162/4-  9548/5  

93 8661/2  5746/8  1899/2  8484/2  3131/27-  7458/6-  8357/8-  

94 4811/3  9191/8  2188/3  3251/3  7147/48-  3451/6-  7211/2-  

95 1711/5  4134/2  9922/4  5683/4  5957/52-  5345/8-  1386/81-  

96 7591/8  4887/8  6561/8  7725/8  7315/98-  1818/5-  7674/1  

97 3111/2  6565/8  2212/2  3587/2  395/31-  7842/6-  8141/8-  

91 3111/3  9169/8  8916/3  3859/3  283/48-  6135/5-  1934/8-  

99 9771/3  8357/2  7413/3  7718/3  6671/45-  1588/4-  1915/4-  

811 9771/4  3733/2  1295/4  4733/4  3826/52-  9636/2-  8815/81-  

818 5581/8  2771/8  4111/8  5138/8  6596/87-  1689/4-  1181/3-  

812 3411/2  6931/8  2333/2  4291/2  6453/27-  5591/4-  1134/3  

 



17 
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 ANNمدل ب:   MLRمدل الف: يني شده ويسکوزيته برحسب مقادير تجربي براي سري تستب(:نمودار مقادير پيش7 -3شکل)

 SVMمدل  ج:

  

 الف

=2R732/1 

 ب

=2R995/1 

 ج

=2R971/1 
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 ج:ANN مدل ب: MLR مدل الف:ربي ويسکوزيته براي سري تست توسط ها بر حسب مقدار تجنمودار باقيمانده -(1 - 3شکل )

 SVMمدل

 

 الف

  ب

 ج
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ی عصبي و رگرسيون خطي چندگانه با های شبکهارزیابي مدل -3-2-7-2

 استفاده از پارامترهای آماری

و  (SVM)هاي بهينه حاصل از سه روش ماشين بردار پشتيبان براي بررسي ميزان كارايي مدل

، پارامترهاي آماري حاصل از (MLR)و رگرسيون خطي چندگانه (ANN)ي عصبي مصنوعي شبکه

( 81-3هاي سري تست با هم مقايسه گرديد كه نتايج آن در جدول )بيني دادهاين سه مدل در پيش

 گردآوري شده است.

 

 SVMو  ANNو MLR هاي بهينه شده توسط سه روشپارامترهاي آماري براي سري تست مدل - (81-3جدول ) 

 

SEP MSE PRESS 2R سري تست 

2694/1 4761/8 6331/851 732/1 MLR 

1184/1 1111/1 1861/1 995/1 ANN 

1843/1 1711/1 1376/1 971/1 SVM 

 

توان بيان كرد كه شبکه عصبي مصنوعي و ماشين بردار با توجه به پارامترهاي آماري بالا، مي

 اشند. ببيني ويسکوزيته ميهاي خوبي در پيشپشتيبان مدل

 

 Yارزیابي مدل ارائه شده توسط شبکه عصبي با استفاده از آزمون  -3-2-7-3

 تصادفي

ها انجام شد. در اين آزمون اين تکنيک ارزيابي با هدف بررسي هرگونه ارتباط تصادفي بين داده

 جديد با استفاده از ماتريس متغيرهاي QSPRمقادير تصادفي از متغير وابسته توليد گرديد. مدل 

گونه ارتباط تصادفي مستقل اصلي و مقادير تصادفي از متغير وابسته توسعه يافت. اگر مدل اصلي هيچ
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هاي كه با پاسخQSPR نداشته باشد، تفاوت قابل توجهي بين مقدار ضريب تعيين مدل اصلي و مدل 

ر جدول     تصادفي د -Yتصادفي توسعه يافته، وجود دارد. نتايج حاصل از چندين بار اجراي آزمون 

بيانگر عدم وجود ارتباط شانسي يا ( 2R)( نشان داده شده است. مقادير كوچک ضريب تعيين 3-88)

 باشد.وابستگي ساختاري به سري آموزش در مدل توسعه يافته توسط شبکه مي

 

 تصادفي  -Yبراي سري تست با استفاده از آزمون 2Rمقادير  : (88-3جدول )

 81 9 1 7 6 5 4 3 2 8 تکرار

R2 126/1  183/1  182/1  166/1  179/1  181/1  127/1  185/1  181/1  131/1  

 

 های منتخب با ویسکوزیتهکنندهبررسي ارتباط توصيف -3-2-8

 3D- MORSEهای کنندهتوصيف -3-2-8-9

)نمايش سه بعدي ساختار مولکول براساس تفرق الکترون( از   816Morse -3Dي هاكنندهتوصيف

 گردند:شود، محاسبه مييلي زير كه در پراش الکترون استفاده ميطريق معادله تبد

(3-1                                                                              )
1

2 1

sin( )
( )

N i
ij

i j

i j ij

sr
I s A A

sr



 

 

يه زاو j  ،sو   iاتم خاصيت اتمي شدت الکترون پراكنده شده، I، كه در اين معادله

شود دهد. اين روش باعث ميمي را نشان هاتعداد كل اتم j ، Nو i هايفاصله بين اتم  ،پراكندگي

 كه ساختار سه بعدي مولکول به يک كد ثابت تبديل شود.

شوند. چون اين در مدل برتر ديده مي Mor08p817 هاي سه بعدي مانندكنندهبرخي از اين توصيف

ها را بدون اينکه به اندازه مولکول ارتباط داشته باشند، بيان سه بعدي اتم رايشها آكنندهتوصيف

اثر  .]41]هاي ساختاري زياد قابل كاربرد است كنند بنابراين براي تعداد زيادي مولکول با تفاوتمي

                                                           
106 -3D- Molecular Representation of Structure based on Electron diffraction 
107  -3D –MORSE-signal 8 /Weighted by atomic polarizabilities  
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( در مدل برتر بيان كننده اين است كه هر چه مقدار اين -75/6كننده )متوسط منفي اين توصيف

 كند. كننده زيادتر شود ويسکوزيته كاهش پيدا ميصيفتو

 

 MLOGP هایکنندهتوصيف -3-2-8-2

MLOGP اين ]49[باشد مي 811اكتانول بيانگر ضريب توزيع موريگوچي–يا ضريب توزيع آب .

جا ويژگي چربي كه به طور خاص، در اين  است 819هاي ويژگيكنندهكننده، از گروه توصيفتوصيف

كند. چربي دوستي، بياني از توزيع يک تركيب بين دو فاز آلي و آبي بوده و ح ميدوستي را مطر

هاي يک تركيب در فازهاي آلي و به عنوان نسبت غلظت Pشود. نمايش داده مي Pمعمولاً با علامت 

 شود: آبي يک سيستم دو جزئي تحت شرايط تعادل تعريف مي

(3-9                                     )                                                                
 
 aq

org

C

C
P  

شونده در فازهاي آلي و آبي هستند. ضرايب توزيع هاي حلبه ترتيب غلظت و كه در آن،

 شوند: معمولاً به صورت لگاريتمي بيان مي

(3-81                   )                                      
 
 

   aqorg

aq

org
CC

C

C
P loglogloglog  

هاي پايين يا به شونده در فاز آلي، ضريب توزيع بايد در غلظتبه منظور اجتناب از تجمعات ممکن حل

هاي گيريگيري شوند. اندازهشونده اندازهيابي شده در يک غلظت رقيق شده از حلصورت برون

هاي جذب، انتقال و توزيع انجام بي مولکول، با توجه به دو فاز و بسته به پديدهبسياري از تمايل نس

0log يا 1Pگرفته است. تركيباتي كه   1و تركيباتي كه  ؛چربي دوست يا ليپوفول نام دارندP 

0log يا  ،ي مولکول حل باشند. به طور خاص، چربي دوستي به اندازههيدروفيل يا آب دوست مي

                                                           
108 - Muriguchi Octanol- water Partition Coefficient(logP) 

109 - Properties 
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ي مولکولي كه بيشترين كنندهشونده، قطبيت آن و اثرات پيوند هيدروژني بستگي دارد. توصيف

شود. نشان داده مي OWKاكتانول است كه با -استفاده را در مورد اين خاصيت دارد، ضريب توزيع آب

 گردد: اكتانول و آب به شکل زير بيان مي-8به اين ترتيب، ضريب توزيع ميان 

(3-88                             ) 
 

   wateroltanoc

water

oltanoc
OW ClogClog

C

C
logKlogPlog  


1

1 

كننده هرچه جرم مولکولي زياد شود مقدار اين با توجه به رابطه بيان شده براي اين توصيف

( در مدل برتر 657/25كننده )بد. و مقدار مثبت اثر متوسط اين توصيفياكننده افزايش ميتوصيف

گريزي مولکول كننده زيادتر شود خاصيت آببيان كننده اين است كه هر چه مقدار اين توصيف

 شود. گريزي ويسکوزيته زياد ميكند و با افزايش خاصيت آبافزايش پيدا مي

 

 ICهای کنندهتوصيف-3-2-8-3

هاي شکل گرفته است و اصل تساوي اتم 881ها بر اساس تئوري اطلاعات شانوننندهاين توصيف ك

كند. بر اساس اين تئوري، دو اتم مساوي هستند اگر داراي هاي هيدروكربوري را بيان ميمولکول

 شوند. ها به صورت زير بيان ميعنصر يکساني باشند. اين توصيف كننده


n

ni

n

ni
IC 2log                                                                                      )82-3( 

برخي از اين  تعداد كل اتم ها در مولکول مي باشد. nمين كلاس و iتعداد اتمها در  ni در رابطه فوق،

كننده توصيف با توجه به رابطه بالا براي اينشوند. در مدل برتر ديده مي IC5888 ها مانندكنندهتوصيف

يابد. و اثر متوسط مثبت اين كننده افزايش ميها زياد شود مقدار اين توصيفهرچه تعداد اتم

                                                           
110  - shanon 

111  - Neighborhood symmetry of 5-order 
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كننده زيادتر ( در مدل برتر بيان كننده اين است كه هر چه مقدار اين توصيف151/4كننده )توصيف

 كند. شود ويسکوزيته افزايش پيدا مي

 

:گيرینتيجه -3-3  

هاي خطي از ي آلکانسازي ويسکوزيتهمه از دو روش خطي و غيرخطي براي مدلنادر اين پايان

n- هگزان تاn- ( نونادكان در محدوده وسيعي از دما K85/523-82/291 ( و فشار )mPa 5/214-

ي بيني ويسکوزيته( استفاده گرديد. نتايج به دست آمده نشان داد كه مدل خطي قادر به پيش45/2

هاي غيرخطي سازي به روشباشد. همچنين نتايج مربوط به مدلهاي خطي نمياين سري از آلکان

بيني ويسکوزيته ها را در پيشي عصبي مصنوعي و ماشين برداري پشتيبان توانايي اين مدلشبکه

و در  -8تا  8ها از ماندهتاييد نمود. لازم به ذكر است كه در ماشين برداري پشتيبان محدوده باقي

باشد. كه اين بيانگر كارايي خوب ماشين برداري پشتيبان مي -5/8تا  5/3اين محدوده از شبکه عصبي 

هاي خطي ( آلکان4-8بيني ويسکوزيته كه در بخش )هاي قبلي پيشاست. قابل ذكر است كه با روش

بيني شده است. اين در حالي است كه ويسکوزيته اين پيش %1با متوسط خطاي نسبي بالاتر از 

براي  17/1نامه با متوسط خطاي نسبي حدود ت با دو روش غيرخطي انجام شده در اين پايانتركيبا

بيني گرديد كه اين موضوع براي شبکه عصبي مصنوعي پيش 111/1ماشين برداري پشتيبان و حدود 

ي انسکوگ نمايد. همچنين براي استفاده از معادلهكارايي عالي اين دو روش غيرخطي را تاييد مي

بيني ويسکوزيته سيالات چگال بايد مقادير فشارحرارتي و حجم ممنوعه براي وديافته براي پيشبهب

هاي خطي تركيبات موردنظر موجود باشد كه با توجه به دردسترس نبودن اين دو كميت براي آلکان

 توان از اين معادله استفاده نمود.چگال نمي
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:نگریآینده  

 هاي به دست آمده از روش رگرسيون خطي كنندهوصيفاز آن جايي كه در تحقيق حاضر ت

چندگانه به عنوان ورودي شبکه عصبي مصنوعي مورد استفاده قرار گرفته است و چون در 

شود، لذا كنشهاي خطي بين پارامترها لحاظ ميروشهاي رگرسيون خطي چندگانه تنها برهم

 و 882سازي اجتماع مورچگانغيرخطي همچون ژنتيک الگوريتم، بهينه توان از روشهاييمي

 بهره برد. 113ريزي متواليالگوريتم طرح

 هايي مانند روشRVM 884 توان به جاي شبکه عصبي مصنوعي و را ميSVM  براي

 سازي غيرخطي استفاده كرده و نتايج را با هم مقايسه نمود.مدل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
112 - Ant Colony Optimization 

113 - Successive Projection Algorithm 
114 - Relevance vector machine  
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Abstract 

Artificial neural network (ANN) and support vector machine (SVM) were successfully used 

for the modeling and prediction of viscosity of n-alkanes over a wide range of temperature and 

pressure. A large number of descriptors were calculated with Dragon software and a subset of 

calculated descriptors was selected from 18 classes of Dragon descriptors with a stepwise 

multiple linear regression (MLR) as a feature selection technique. Four calculated and two 

experimental descriptors, pressure and temperature, were selected as the most feasible 

descriptors. The selected descriptors were used as input nodes for generated 5-5-1 networks and 

support vector machine. The data set in ANN was divided into three data sets: training, 

prediction and test set and the data set in SVM  was divided into two data set: training and test. 

After training and optimization of the ANN and SVM parameters, the performance of the model 

was investigated by the test set. The results obtained using ANN and SVM were compared with 

the experimental values . 

 

Keyword: QSAR, Viscosity, Artificial neural network, Multiple Linear Regression, Support 

vector machine 

 



2 

 

 

 

 

 Shahrood University of Technology 

Faculty of Chemistry 

 

Linear and non-linear QSPR study of n-alkanes 

viscosity over a wide range of temperature and pressure 
 

 

 

Nikoo fakhari 

 

Superviser: 

Dr. Z. Kalantar  

 

Advisor: 

Dr. N. Godarzi 

 

 

Date:Dec – 2012 

 

 

 


