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هاى بخطیذ ٍ بِ طریق علن ٍ داًص کراى پرٍردگار یکتا را کِ ّستیسپاس بی

چیٌی رٌّوًَواى ضذ ٍ بِ ّوٌطیٌی رّرٍاى علن ٍ داًص هفتخرهاى ًوَد ٍ خَضِ

 از علن ٍ هعرفت را رٍزیواى ساخت

 

 تقذین بِ :

 ی دلن:ّا در لغت ًاهِتریي ٍاشُهقذس

ی ایثارش گل هحبت را در ٍجَدم پرٍراًذ ٍ داهاى گْربارش هادر هْرباًن کِ سجذُ

 ّای هْرباًی را بِ هي آهَخت.لحظِ

 .ام استاش آرام بخص آلام زهیٌیپذر عسیسم کِ هْر آسواًی

 .ّای زًذگینّوراّاى ّویطگی ٍ پطتَاًِ خَاّراًن،
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 ٍ قذرداًیتطکر 

اکٌَى کِ در پرتَ الطاف الْی خذاًٍذ سبحاى ایي هقطع تحصیلی را بِ پایاى 

داًن از زحوات خاًَادُ عسیسم کِ با صبر ٍ تحول هطکلات رساًذم، ٍظیفِ هی

 هسیر را براین تسْیل ًوَدًذ تطکر کٌن.

کلاًتر با تقذیر ٍ تطکر ضایستِ از استاد فرّیختِ ٍ فرزاًِ سرکار خاًن دکتر زّرا 

ّوَارُ  ّای سخي را علن پرٍر ًوَد ٍّای بلٌذ، صحیفِّای دلاٍیس ٍ گفتِکِ با ًکتِ

 .راٌّوا ٍ راُ گطای ًگارًذُ در اتوام ٍاکوال پایاى ًاهِ بَدُ است

بِ خاطر ًظرات ارزًذُ بِ عٌَاى استاد هطاٍر  ًاصر گَدرزیاز جٌاب آقای دکتر 

فقیت ّویطگی ایي بسرگَراى را از درگاُ سلاهتی ٍ هَ ذرداًی را دارم ًٍْایت ق

 یسداى پاک خَاستارم.

خاًن ضْابی، خاًن عجن، اًن دکتر اضرفی، خاًن دکتر دٍستی،خدریغ از زحوات بی

ًاهِ ، ًیس در طَل اًجام پایاىآقای هٌْذس سلیویابراّیوی، خاًن کطتکار ٍ 

 کٌن. صویواًِ تطکر هی
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 چکيذُ

ثیٖی ٗرلیت عؼبٍیرت ؿك   (، ثلای پیQSPRَؽبٓیت ) -مْی ًبؽتبك ی اكتجبٙؿك ایٔ تغقیق ّٜبٍؼٚ

٘  ّتیرٌ پیلٍٗیرـیٖیُ٘ ترلی   -1ث٘تیرٌ  -1 ة ؿك ّغیٚ ّبیغ یرٕ٘ی، آٍی ٗ آتلمیت  58 ٕٜبیتكقت ثی  ًریبٕ

 18مٖٖرـٙ ُربٌّ   اًت. تؼرـاؿ میربؿی ت٘ٓریف   إزبُ ُـٙؿّبی ّؾتَف  6، ؿك [TCM][BMPYR]ّتبٕیـ 

ٛربی ّٜرِ ام    مٖٖـٙ ی إتؾبة ت٘ٓیفٗ ًپي ثلا ّغبًجٚ ُـٕـ Dragonی ّؾتَف، تً٘ٚ ٕلُ اعناك  ؿًتٚ

اًرتابؿٙ  ( GA-PLS) ٗ اٍي٘كیتِ هٕتیل ثل اًبى إٓبٍین عـاقٌ ّلثؼرب   (SR) ایكٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٚؿٗ 

 ـإتؾبة  GA-PLS مٖٖـٙ تً٘ٚ كٍٗت٘ٓیف SR  ٗ10 تً٘ٚ كٍٗ مٖٖـٙت٘ٓیف 12 . تؼـاؿىلؿیـ  .ُرـٕ

ؿك كقرت   ٗرلیت عؼبٍیرت  ثیٖی ًبمی ٗ پیَٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ ایٔ ؿٗ كٍٗ ثلای ّـًمٖٖـٙت٘ٓیف

پِرتیجبٓ   یٗ ّبُریٔ ثرلؿاك   (ANNی ػٔجی ّٔرٖ٘ػی ) ُجنٚثٚ ػٖ٘آ ٗكٗؿی ثٚ ایٔ تلمیجب   ٕٜبیتثی

(SVM ٙؿاؿ )   ثرٚ ؿًرت   ُـٕـ. ػَْنلؿ ٛل ّـً تً٘ٚ ًلی تٌت اكمیبثی ّ٘كؿ ثلكًی قلاك ىلعرت. ٕتربیذ

َ ؿیيل كٍٗ ثٚ ٌٕجت SR-ANNآّـٙ ِٕبٓ ام ثلتلی كٍٗ  ٗرلیت   ثیٖری ٛبی ثٚ مبك ثلؿٙ ُـٙ رٜت پری

ٗ ّیربٕيیٔ ؿكٓرـ    (MSEّیربٕيیٔ ّلثؼرب  ؽٜرب )   ٕٜبیت تلمیجب  ّ٘كؿ ّٜبٍؼرٚ ؿاكؿ.  ؿك كقت ثی عؼبٍیت

ٍ AADَّٜق ) إغلاف ثرٚ   SR-ANN ،GA-ANN ،SR-SVM  ٗGA-SVMٛربی  ( ًلی تٌت ثرلای كٗ

 874/28ٗ % 031/4ٗ 135/10، % 0601/0ٗ  483/3، %0201/0ٗ  430/2%، 0179/0تلتیررررت ثلاثررررل 

 ثبُـ.ّی

 

ٚ  ٕٜبیت، كىلًی٘ٓ ّلعَٚؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیت: کلوبت کليذی ی ػٔرجی  ای، اٍي٘كیتِ هٕتیرل، ُرجن

 .ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبّٖٓٔ٘ػی، 
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 ٕبّٚ ؿك ؿٗ پً٘تل تغت ػٖبٗیٕٔتبیذ عبٌٓ ام ایٔ پبیبٓ

“Prediction of activity coefficients at infinite dilution for organic solutes in ionic 

liquids [BMPYR] [TCM] by artificial neural network”  

 

 

“Prediction of activity coefficient at infinite dilution for some organic solutes in ionic 

liquid of [BMPYR] [TCM] by using GA-SVM and SR-SVM”  
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 هقذهِ

پربكاّتل ّْٜری ؿك ٓرٖؼت اًرتؾلاد      ُر٘ؿ ؿاؿٙ ّی ِٕبٓ     مٚ ثب 1ٕٜبیتٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی

 ـقلاك ّری ّب عٌ ُٕ٘ـٙ ؿك اؽتیبك -مٚ اٛلاػبتی ؿك ّ٘كؿ ثلْٛنَٖ علاً اًت ثرلای   ام ایرٔ ٗرلیت   .ؿٛر

ىیلی ایٔ ؽبٓریت مَیرـی ثٌریبك عربئن     ایٔ إـامُٙ٘ؿ. ثٖبثلٛب اًتابؿٙ ّیپقیل عٌ ُٕ٘ـٙتانیل ىنیَٖ

 .>1= ثٌتيی ؿاكؿ علإًٜبیت ثٚ ٕ٘ع ّقبؿیل ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثیثبُـ. اْٛیت ّی

مٚ ؿك صٖـ ًبً اؽیل ؿك ّلامن تغقیقبتی ٗ ٖٓبیغ ُیْیبیی إقلاثری ثرٚ پرب    ٛب ؿًتٚ رـیـی ام علاً

ایٔ تلمیجب  رنء ّ٘اؿ ُیْیبیی ًجن ٌٛتٖـ مٚ ثرٚ ػٖر٘آ عرلاً، ٕقرَ      ـ.ٖثبُإـ ّبیؼب  یٕ٘ی ّیملؿٙ

ٛبی ّتـٗاً آٍی مٚ، ًْی ٗ آًریت مٕٖرـٙ ثرٚ ّغریٚ میٌرت      علاًؿك مبَٛ اًتابؿٙ ام ا كثٌیبك ّْٜی 

ػرـُ آلایٖرـىی(،   ( ْٛض٘ٓ عِبك ثؾبك ثٌیبك ٕبصین ّْٜیثبُٖـ. ّبیؼب  یٕ٘ی ؿاكای ؽ٘اّ ؿاكا ّی ،ٌٛتٖـ

 ٛبی ىٕ٘بى٘ٓ بتی ثب قٜجیتٛبی ثبلا، ٛـایت یٕ٘ی میبؿ ٗ ت٘إبیی ثلای إغلاً تلمیجپبیـاكی علاكتی ؿك ؿّب

 .>2=ـ ٖمٖاًتؾلاد ٗ تقٜیل ٕقَ ّْٜی كا ایاب ّی ،تانیلٛبی ضٖیٔ ّبیؼب  یٕ٘ی ؿك علآیٖـْٛ .ٌٛتٖـ

مٚ ؿك اؿاّٚ ُ٘ؿ ّیّبیغ إزبُ -تً٘ٚ ملّٗبت٘ىلاعی ىبمٕٜبیت، ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثیىیلی إـامٙ

اٛلاػرب    كٗی ام ایٔ ٗلیتاًتؾلاد ملّٗبت٘ىلاعی، إ٘اع آٓ ٗ ّجبٕی تئ٘كی ّؾتٔلی كارغ ثٚ ثٚ ت٘ٗیظ 

 ملّٗبت٘ىلاعی ؽ٘اٛیِ پلؿاؽت.

 

2کزٍهبتَگزافي -1-1
 

 ـ   3تٌ٘ ؿإِْٖـ كًٗی ثٖبُ  1906ك ًبً ؿ اًربمی اررنای كٕيری ّ٘رر٘ؿ ؿك     ىناكُری ّجٖری ثرل ر

ثرل   اٗ اكایرٚ ؿاؿ. ثر٘ؿ  عبٗی ملثٖب  مٌَریِ ٗ آٍّ٘یٖرب،    ثلىٜبی ىیبٛی ثب ػج٘ك ؿاؿٓ آٓ ام ًتٕ٘یی ػٔبكٙ

                                                
Activity coefficient at infinite dilution -1 
Choromatography -2 

Tsvet -3 
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، ثرٚ  كٕرو ٗ ىلاعری   ثرٚ ّؼٖری   مرلُٗ، ملّٗبت٘ىلاعی كا إتؾبة ْٕ٘ؿ مٚ ام ٍغب  یٕ٘بٕی ی ْٛیٔ اًبى ٗاهٙ

 .>3= ُٕ٘تٔ ىلعتٚ ُـٙ ث٘ؿ ّؼٖبی

 ّجٖربی ُر٘ؿ مرٚ ؿك إٜٓرب رـاًربمی ثرل      ٛب اٛلاق ّی ای ام كٍٗ ی ملّٗبت٘ىلاعی اّلٗمٙ ثٚ ؿًتٚٗاهٙ

ای مٚ تْبیٌ ثیِتلی ثٚ عبم ّتغلك ؿاكؿ، ثب ًلػت ثیِرتلی   تْبیٌ ٌٕجی ٛل رنء ثٚ عبم ًبمٔ اًت. ىٕ٘ٚ

ای مٚ ثٚ عبم ًبمٔ تْبیٌ ثیِتلی ؿاكؿ، ثب ًلػت مْتلی ؿك ٛرً٘ ًرت٘ٓ    مٖـ ٗ ثبٍؼني ىٕ٘ٚ  ّی علمت 

ؽیَی ِّرنٌ   ٛبی ؿیيل ٛبیی كا مٚ ثٚ كٍٗ ت٘آ رـاًبمی  ّیٛبی ملّٗبت٘ىلاعی مٖـ. ثب كٍٗ  علمت ّی

ٚ     ی كٍٗینی ام ّنایبی ثلرٌتٚ .ثبُٖـ، إزبُ ؿاؿ  ّی ی ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ایٔ اًرت مرٚ اعتْربً تزنیر

ٍ     ٛب ؿك ّقبیٌٚ ثب ًبیل كٍٗ ایٔ كٍٗ یُٕ٘ـٙ ثٚ ًٗیَّٚ٘اؿ رـا ٛربی   ٛرب مْترل اًرت. ّنیرت ؿیيرل كٗ

ك ایٔ اًت مٚ تٖٜب ّقـاك ثٌیبك مْی ام ّؾَ٘ٙ ثلای تزنیٚ لامُ اًرت، ثرٚ ْٛریٔ ؿٍیرٌ     ؿ ،ملّٗبت٘ىلاعی

ت٘إٖـ ؿك ّقیبى ّینلٗ ٗ ٕیْٚ ّینلٗ إزبُ  ای ّلث٘ٙ ثٚ رـاًبمی ّ٘اؿ ملّٗبت٘ىلاعی ّی ٛبی تزنیٚ كٍٗ

ٛربی پیضیرـٙ كا    ّؾَٜ٘ٙب اكمآ ٌٛتٖـ. إٓ ٕیبمًبؿٙ، ًلیغ ٗ ًٗبیٌ ّ٘كؿ  ،ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ىیلٕـ. كٍٗ

 ٛب رـا ملؿ.ثٚ ًٗیَٚ ایٔ كٍٗثٚ آًبٕی  تقلیجبًًًً٘آ ت ّی

 

 1کزٍهبتَگزافي گبسی -1-1-1

 علاك ّ٘اؿ ًبمیرـا ٗ ثلكًی ثلای مٚاًت ملّٗبت٘ىلاعی  ٛبی ینی ام كٍٗبت٘ىلاعی ىبمی، ملّٗ

 یب آكى٘ٓ ٕیتلٗهٓ، ُ،ّخٌ َٛی٘ احلثی عبم یل ىبمی عبمایٔ كٍٗ، ؿك  .كٗؿ ّیمبك  ثٚ إٜٓب، ُـٓ  تزنیٚ ثـٗٓ

فة ٗ رب ربّـ رٌِ یل ًبمٔ عبم. ى٘یٖـّی ٕین عبٌّ ىبم یب ّتغلك عبم مٚ ثٚ آٓ ًتا امٌیـملثٔ ؿی

ی ؿاؽَی ًت٘ٓ یب ثٚ ٓ٘ك  پُِ٘ی كٗی ًٜظ یب لایٚ ٕبممی ام یل ّبیغ غیل علاك اًت مٚ ثٚ ؿی٘اكٙ

آٓ  ثٚرٌِ ربّـ ربفة ثبُـ،  ،. ؿك ٓ٘كتینٚ عبم ًبمُٔ٘ؿّیای یب عَنی قلاك ؿاؿٙ ٛبی ُیِٚىٍَ٘ٚ

                                                
Gas Chromatography -1 
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 (GLC) 1ّبیغ-ملّٗبت٘ىلاعی ىبم آٓ ثٚ ّبیغ غیل علاك ثبُـ، ،ٗ اىل عبم ًبمٔ (GC) ملّٗبت٘ىلاعی ىبمی

ى٘یٖـ. اّب ٛل ؿٗ ثٚ ملّٗبت٘ىلاعی ىبمی ّؼلٗف ٌٛتٖـ. ؿك ملّٗبت٘ىلاعی ىبمی، رـاًبمی ارنای یل ّی

ی ّؾَ٘ٙ ثیٔ عبم ّتغلك ىبمی ٗ عبم ًبمٔ ربّـ یب ؿٖٛـّٙینآ ت٘میغ ارنای تِنیٌّؾَ٘ٙ ّتٖبًت ثب 

 ،ؿٛـ ٗ ؿك عبٍت تؼبؿًّؾَ٘ٙ كا ؿكٗٓ ًت٘ٓ علمت ّی ،ىیلؿ. ؿك ایٔ كٍٗ ىبم عبٌّّبیغ ٓ٘ك  ّی

ُٕ٘ـ. ثٖبثلایٔ، عبم ّتغلك ارنای ت٘میغ ّی ّتغلك ٗ ًبمٔی ّؾَ٘ٙ ثیٔ ؿٗ عبم ؿٖٛـٙارنای تِنیٌ

رقة  یتل ٗؼیفٛل ٍّ٘نٍ٘ی مٚ ثب اكتجبٙ  .ٛـؿی ْٕٕ٘ٚ كا ثٚ ٛلف ثیلٗٓ ًت٘ٓ علمت ّیؿٖٛـٙتِنیٌ

ؿ ٗ ُ٘تل ام ًت٘ٓ ؽبكد ّیًت٘ٓ ؿاكؿ، ؿیل ؿكؿتل ٗ رنیی مٚ قـك  رقة ثیِتلی ، مًٗت٘ٓ ُـٙ

ثلای ت٘آ ّی ملّٗبت٘ىلاعی ىبمیام ، ْٛیٔ ؿٍیٌُٕ٘ـ. ثٚ م ینـیيل رـا ّیتلتیت ارنای ّؾَ٘ٙ ا ثـیٔ

 .اًتابؿٙ ملؿی مْی إٜٓب تزنیٚی یل ّؾَ٘ٙ ٗ ؿٖٛـٙرـاًبمی ٗ ُٖبًبیی ارنای تِنیٌ

 

 GLCهجبًي تئَری ًْبیت ثب استفبدُ اس تؼييي ضزیت فؼبليت در رقت ثي -1-2

ً  ُٕ٘ـٙثلای عٌ ٕٜبیتٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی ٛبی تؼییٔكٍٗینی ام  ٛربی  ٛبی ّؾتَرف ؿك عرلا

ام  ٕٜبیرت ؿك كقرت ثری   ُرٕ٘ـٙ ٗلیت عؼبٍیت عٌؿك ایٔ كٍٗ، . >4= ّبیغ اًت-ملّٗبت٘ىلاعی ىبم غیلعلاك،

ایرٔ كاثٜرٚ مرٚ    آیرـ.  ُٕ٘ـٙ، ىبم عبٌّ ٗ علاً ّبیغ غیل علاك ٗر٘ؿ ؿاكؿ ثٚ ؿًت ّری مٚ ثیٔ عٌای كاثٜٚ

 >1= ُـ ثٚ ٓ٘ك  میل اًت:اكائٚ  3ٗ ملٗیل ُبٕو 2اٗك تً٘ٚ  اٍٗیٔ ثبك

(1-1                                 )        
RT

VBJp

RT

VBp

pV

RTn

N

)2()(
)ln(ln 113

3

20

*

111

*
1

*

1

3
13


 





 

   آٓ  كمٚ ؿ
 ؿّربی  T ،ٛرب حبثرت ىربم   R تؼـاؿ ًّ٘ علاً ؿك ًت٘ٓ، n3 ٕٜبیت،، ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی 

p1 ،ُٕ٘ـٙعزِ ؽبٍْ ثبقیْبٕـٙ ام عٌ VN ،ًت٘ٓ
*
ٗرلیت   T،B11ؿك ؿّبی  ی ؽبٍُْٕ٘ـٙعِبك ثؾبك عٌ 
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V1، ی ؽبٍُْٕ٘ـٙٗیلیبً عٌؿُٗ 
3ًرت٘ٓ،  ؽلٗری عِبك  p0 ،ی ؽبٍُْٕ٘ـٙعٌ عزِ ٍّ٘ی *

20 Jp   عِربك

ُٕ٘ـٙ ٗ ىبم عبٌّ، ٗیلیبً ّؾَ٘ٙ عٌؿُٗ ٗلیت  B13ًت٘ٓ، ّتً٘ٚ 

1V   ٌ ُرٕ٘ـٙ  عزِ ٍّ٘ی رنئری عر

   مرٚ ؿك ْٕربؿ   لامُ ثٚ تقمل اًت  ثبُـ.ٕٜبیت ؿك علاً ّی   ؿك كقت ثی
ٕٜبیرت  ثرٚ كقرت ثری    ∞، ػلاّرت   

   مٖرـ ٗ ثٖربثلایٔ،   ثٚ علاً اُربكٙ ّری   3ُٕ٘ـٙ ؿك ّغًَ٘ ٗ ػـؿ ثٚ رنء عٌ 1ّغًَ٘، ػـؿ 
 ثرٚ ّؼٖری    

 .>1=اًت ٕٜبیتؿك كقت ثی 3ؿك علاً 1ی رنء ُٕ٘ـٙٗلیت عٌ

 :آیـ( ثٚ ؿًت ّی2-1) یٕین ام كاثٜٚ ،VN ُٕ٘ـٙ،ی عٌؽبٍْ ثبقیْبٕـٙ عزِ

(1-2                                                                           )        3 1

2 0 R G( ) ( )NV J u t t 
 

ٓ ی عٌكثٚ تلتیت مّبٓ ثبمؿا tR  ٗtGمٚ  تلمیجری مرٚ ؿك ؿاؽرٌ ًرت٘ٓ     ٗ مّربٓ ثربمؿاكی    1ُٕ٘ـٙ ؿك ًرت٘

ٚ  عِربك ثؾربك آة ثرٚ ٓر٘ك      ثرلای  ًت٘ٓ اًت مٚ ؽلٗریًلػت رلیبٓ  u0ٗ  2ُ٘ؿثبمؿاكی ْٕی     یكاثٜر

 ُ٘ؿ.( تٔغیظ ّی1-3)

(1-3                                                    )                                      w
0

0 f

(1 )
p T

u u
p T

 
 

 Tf ًت٘ٓ، ؽلٗریؿّبی pw  عِبك ثؾبك آة ؿكTf  ٗu  ىربم   3ًرٖذ رلیربٓ   مرٚ ثرب   ًلػت رلیبٓ ىبم اًرت

 ُ٘ؿ.ىیلی ّیإـامٙ

3

2J ٜٚآیـ:تٔغیظ عِبك اًت، ٗ ام ػجبك  میل ثٚ ؿًت ّی یرَْٚ(، 2-1ی )ؿك كاث
 

(1-4                                                                                        )
1)(

1)(

3

2

2

0

3

03

2






p
p

p
p

J
i

i

 

 عِبك ؽلٗری ًت٘ٓ اًت. 0pعِبك ٗكٗؿی ًت٘ٓ، ٗ  ipمٚ 

 

                                                
Retention time for a nonretained compound -1 
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 ی اٍرتهجبًي تئَری ثزای استخزاج هؼبدلِ -1-2-1

 ٕٜبیرت ؿك كقت ثی ی ٗلیت عؼبٍیتثلای ّغبًجٚكا ّؼبؿلا  ؿقیقی  ٗ ْٛنبكإَ ، اٗك ثلای اٍٗیٔ ثبك

ؿك  2ٗ  1ررنء  ؿٗ ّتِرنٌ ام  ّغًَ٘ ؿٗتبیی یل . ثلای ٕـثٚ ؿًت آٗكؿ ایٌتب ٛبی عِبك ثؾبكىیلیام إـامٙ

ٔ  pؿك عِربك مرٌ    1مٚ غیل قبثٌ عٌ ُـٓ ؿك ّغًَ٘ اًت، ٗلیت عؼبٍیرت ررنء    3ىبم یل  ع٘٘ك  صٖری

 >4= :ُ٘ؿتؼلیف ّی

(1-5      )                                                           ),(ln),(),( 1
.perf

11 pTRTpTpTl   

1),(مٚ  pTl ، عقیقیؿك ّغًَ٘  1پتبٌٕیٌ ُیْیبیی رنء ٗ ),(.perf
1 pT ،  ؿك 1ررنء   پتبٌٕریٌ ُریْیبیی 

 ؿ:ُ٘ثٚ ایٔ ٓ٘ك  تؼلیف ّی اًت ّٗغًَ٘ مبٌّ 

(1-6             )                                                          ll xRTpTpT 1
,

1
.perf

1 ln),(),(   

,),( مٚ
1 pTlؿك عِبك  1ؽبٍْ  ، پتبٌٕیٌ ُیْیبیی ّبیغp اًتبٕـاكؿ ثبُـ. اىل عِبكّی †p  ُر٘ؿ إتؾبة ،

),(,
1 pTl ایٔ ٛ٘ك ُٕ٘تٚ ُ٘ؿ ت٘إـّی: 

(1-7                                                       )           
1

††,

1

,

1 )(),(),( vpppTpT ll   

مٚ ؿك آٓ علٕ ُـٙ اًت مٚ 
1v ،ٍْـ، ثب عِبك تغییرل صٖرـإی ْٕری   1 رنء عزِ ٍّ٘ی ؽب  ام تَایرق   .مٖر

ت٘آ ػجربك  میرل كا ثرلای    (، ّی5-1) یؿك كاثٜٚ ی عبٌٕٓتیزٚ ( ٗ ًپي ربیيقاكی7-1( ٗ )6-1كٗاثٚ )

),(1 pTl :ثٚ ؿًت آٗكؿ 

(1-8            )                                 lll xpTRTvpppTpT 111
††,

11 ),(ln)(),(),(    

 :ُ٘ؿثبُـ، ٕتیزٚ ّی 1pؿك عبم ثؾبك  1رنء  ،اىل عِبك رنئی

(1-9   )                       )2()1(ln)(),( 331311
2

111†

1g,†
11 BBBxBp

p

p
RTTpT gg 










  

ثٚ ٛ٘ك رنئی ٕبمبّرٌ  ىبمی مٚ ّؾَ٘ٙ  یل عبٍت یّؼبؿٍٚ مٚ ُ٘ؿام ایٔ علٕ ٕتیزٚ ّی (9-1) یّؼبؿٍٚ
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 :ٓ٘ك  ُٕ٘تٚ ُ٘ؿثٚ ایٔ ت٘إـ ّیاًت 

(1-10                                                      )                        ji

ij

ij2

g

xxB
V

RT

V

RTn
p  

-ٛبی ثیٔ ٍّ٘نٍ٘ی ػْرـتبًً ٕیرلٗ  مٚ ٕیلٗؿلاٍت ؿاكؿ ثل ایٔ علٕ ، ijB ،ٗلیت ؿُٗ ٗیلیبً ثلای تؼلیف ایٔ

 ٕیٌت. ؿكًتؿك ٗاقغ  . علٗی مٚقبكٓ ملٗی ٌٛتٖـٛب ؿاكای تٛبی پلامٖـىی لإـٓ ٌٛتٖـ ٗ ٍّ٘نً٘

میرل  ػجربك    آٓ ثبمآكاییٗ  ّبیغ ٗ ىبمیٛبی ؿك عبٍت 1پتبٌٕیٌ ُیْیبیی رنء  ثب ینٌبٓ علٕ ملؿٓ

 :آیـؿًت ّیثٚ 

(1-11  )                   
 )2()1(ln

),(ln)()()(

331311
2

111†

1

111
†,†

1
,†

1

BBBxBp
p

p
RT

xpTRTvppTT

g

llg












  

 

11 اىل مٚ ایٔ ُلٙثب ؿك ٕظل ىلعتٔ  
lx، ٙ11 إٓيب 

l  ٗ ٔاحل ثٚ ٓرال مربَٛ   غَظت ىبم ثی اىل مٚای

11یبثـ  gx ٗ 1pp  ،آیـثٚ ؿًت ّی: 

(1-12      )                                     111†

1
1

†
1

,†
1

,†
1 ln)()()( Bp

p

p
RTvppTT lg 


 













  

 .( كًیـ13-1) یٚت٘آ ثٚ ّؼبؿٍّی( 11-1( ؿك )12-1) یّؼبؿٍٚ یيقاكیثب رب

(1-13)                     
 )2()1()(

)(ln),(ln

331311
2

1111

1111

11

1
1

BBBxvBp

Bvp
xp

p
RTpTRT

g

l
























 

  ّلتجٚ اًت: p عِبك ثٚی میل ثب كاثٜٚ p†ٗلیت عؼبٍیت ؿك عِبك اًتبٕـاكؿ 

(1-14       )                                         ))((),(ln),(ln †
11

†
11 ppvvpTRTpTRT   

 ثربمآكایی ٗ ؿك ایرٔ ّؼبؿٍرٚ    (13-1) یؿك ّغًَ٘ اًت. ثب ربِٕیٖی ّؼبؿٍٚ 1 رنء عزِ ٍّ٘ی رنئی 1vمٚ 

 آیـ:ثٚ ؿًت ّی آٓ
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(1-15             )


 ))(()2()1(

)()(ln),(ln

†
11331311

2
1

1111111

11

1†
1

ppvvBBBx

vBpBvp
xp

p
RTpTRT

g

l

























 

ٕٜبیرت،  ثلای ثٚ ؿًت آٗكؿٓ ٗلیت عؼبٍیرت ؿك كقرت ثری   
1   ثرب اًرتابؿٙ ام ،G.L.C ،†p    ٓرال إتؾربة

 آیـ:ؿك ّیثٚ ایٔ ٓ٘ك  ( 16-1) یّؼبؿٍٚ ؿك ٕتیزٚ ُ٘ؿّی

(1-16            )                              
RT

pvBB

RT

pvB
T

)2()(
ln)0,(ln 133131111,

11


 








 

lim)(مٚ 
11

1

0

,
1

1

l
x xp

p
l 


  ٗ 
1v ٚ ثبُـ. ٕٜبیت ّیؿك كقت ثی 1رنء عزِ ٍّ٘ی رنیی   ی عر٘ق ِٕربٓ   كاثٜر

عِربك ثؾربك    1p ثٚ عِبك ٗاثٌتٚ ٌٛتٖـ. ع٘ق یّؼبؿٍٚ ًْت كاًت ؿكعقٚ رْلا  اًٗ ٗ ًُ٘  ؿٛـ مٚ ّی

ثبُـ.ّی pٌّتقٌ ام  1p احل اًت ثٖبثلایٔ،ؿك غیبة ٛل ىبم ثی 1رنء  ؽبٍْ
 

ٔ ُر٘ؿ، مرٚ   تؼیریٔ ّری   ت٘میغٛبی م٘صل تً٘ٚ ٗلیت ٛبی ْٕٕ٘ٚؿك إـامٙ GLCكعتبك ًت٘ٓ   صٖری

 :ُ٘ؿتؼلیف ّی
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ln1 ٗ gn1مٚ  ثرب ت٘ررٚ ثرٚ    ّبیغ ٗ ىبم ٌٛرتٖـ.  ام  lV  ٗgV ٛبیؿك عزِ 1 رنء ٛبیثٚ تلتیت تؼـاؿ ًّ٘ 

ggg ایٔ مٚ nxn 11  ٚم ،gn ًّ٘ ٌی عزِمٖٖـٙٛبی ىبمی اُغبً تؼـاؿ م gV اًت ٗ  ٚ ی ِّربثٜی  كاثٜر

 ُٕ٘ت: ٓ٘ك ی ع٘ق كا ثٚ ایٔ ت٘آ كاثٜٚٗر٘ؿ ؿاكؿ ّیثلای عبم ّبیغ  ٕین
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gv  .عزِ ٍّ٘ی عبم ىبمی اًت 

 ُ٘ؿٕتیزٚ ّی (10-1) یؿك عبم ىبمی، ام ّؼبؿٍٚ 1ٕٜبیت رنء ؿك عـ كقت ثی
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 آیـ:( ثٚ ؿًت ّی18-1ثب اًتابؿٙ ام ایٔ ّؼبؿٍٚ ؿك )
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 ثبُـ.ّیp تبثؼی ام عِبك مٌ  kؿٛـ ِٕبٓ ّی مٚ

)1ln( مؿٓ ( ٗ ثب تقلیت16-1)( ؿك 21-1یيقاكی )ثب رب ،ایٔثٖبثل 33

RT
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 ٚث )( 33

RT

pB،آیـ:ثٚ ؿًت ّی
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ٚ  pٗ ْٛنبكإَ، ثب ٌّبٗی قلاك ؿاؿٓ  1ؿًتیًپي  ، pی عر٘ق ثرب عِربك ّتً٘رٚ ًرت٘ٓ،      ؿك كاثٜر

   ُ٘ؿ:، كا صٖیٔ تؼلیف ّیp ثٚ مبك ثلؿٕـ. GLCی ع٘ق كا ثلای ٕتبیذ كاثٜٚ
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3ٗ  عِبكٛبی ٗكٗؿی ٗ ؽلٗری ًت٘ٓ ٌٛتٖـ ،ip،  ٗpمٚ 
2J  ٚػـؿ ّغ٘ی اًت مٚ ثلای تٔغیظ عِبك ث

ppكٗؿ. ثب اًتابؿٙ ام مبك ّی  ٜٚآیـ:( ثٚ ؿًت ّی18-1ی )ؿك كاث 
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 ـ  NVؿاؿ ثرب  كا ِٕبٓ ّری ُٕ٘ـٙ ی عٌعزِ ؽبٍْ ثبقیْبٕـٙ مٚ lkV، مْیت إٜٓبْٛضٖیٔ  ٗ  ِٕربٓ ؿاؿٕر

 :ثٚ ٓ٘ك  میل ثٚ ؿًت آٗكٕـ GLCٛبی عبٌٓ ام ایٔ مْیت كا ثب اًتابؿٙ ام ؿاؿٙت٘إٌتٖـ 

                                                
Desty-1  
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(1-25       )                                                                           )()( 0

13

2 GRN ttuJV   

 

 ًْبیتضزیت فؼبليت در رقت ثي ثيٌيپيصهزٍری ثز  -1-3

 QSPRثيٌي تَسط پيص -1-3-1

ٔ  2004ؿك ًربً  ثلای اٍٗیٔ ثبك  ٚ  یرل ٗ ْٛنربكإَ   1اؿٗاكؿ ّربری ٚ ّٜبٍؼر ًربؽتبك  مْری  ی ی كاثٜر

ػٖر٘آ  ثرٚ  آٍری   تلمیرت  38ٕٜبیرت كٗی  ثیٖی ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقرت ثری  پیَكا ثلای ( QSPR) ؽبٓیت

إٜٓب ت٘إٌتٖـ ثرلای  . إزبُ ؿاؿٕـ K 298 ؿك ؿّبیّؾتَف ؿك ًٚ ّبیغ یٕ٘ی ُٕ٘ـٙ عٌ

13ln     ؿك ٛرل ّربیغ

ىناكٍ ُـٙ تً٘رٚ إٜٓرب ثرلای ًرٚ     ،   ، 2ٗلیت تؼییٔ ّقـاك اكائٚ مٖٖـ مٚ ْٛجٌتيیی یٕ٘ی یل كاثٜٚ

 ثر٘ؿ  952/0، ٗ 975/0، 970/0ثٚ تلتیت  [BF4][bmpyr]ٗ  [NTF2][emmim]،[NTF2][emim]ّبیغ یٕ٘ی 

=5<. 

ٖ ٛربی  ُٕ٘ـٙعٌٕٜبیت یٗ ْٛنبكإَ ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ث3رینیٔ 2007ك ًبً ؿ ؿك  یٛیرـكٗملث

ٕرـ. ؿك  ؿّ٘كؿ ثلكًری قرلاك ؿا   مَ٘یٔ 318تب  298ؿك ؿّبی  ی ایْیـامٍٗیُ٘یٕ٘ی ّؾتَف ثل پبیٚصٜبك ّبیغ 

PM3ٕیْٚ تزلثی م٘إترّ٘ی   یثب اًتابؿٙ ام ُی٘ٙ مٚ مٖٖـٙت٘ٓیف 4ام  تغقیقایٔ 
 ـ  4 ثر٘ؿ،  ّٙغبًرجٚ ُر

ٚ  ثلای ٛل ّبیغ یٕ٘یًبمی ثب اًتابؿٙ ام كىلًی٘ٓ ؽٜی . ًپي ّـًاًتابؿٙ ىلؿیـ إزربُ   ثٚ ٛ٘ك رـاىبٕر

R ،تؼییٔمٚ ٗلیت  ىلعت
 ثیٖری مٚ ّقبؿیل پیَ ؿاؿٕـقلاك ىلعت. ٕتبیذ ِٕبٓ  99/0تب 97/0ّغـٗؿٙ  ؿك، 2

 .>6= اكٕـت٘اعق ؽ٘ثی ثب ّقبؿیل تزلثی ؿ ُـٙ

ٌ تلمیت  39 ٗ ْٛنبكإَ 5ًبٓ ، ٛی٘رب2010ٓؿك ًبً  ؿك ّربیغ یرٕ٘ی   ام تلمیجرب  آٍری   ُرٕ٘ـٙ  عر

                                                
Maginn -1  
Determination coefficient -2 

Jiqin -3  

- Parameterized Model number 34  
Hui zhang Sun -5  
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ثرب  ؿك ًٚ ؿّربی ّؾتَرف    كا ًٍ٘إ٘یٌ( ایْیـٛينیٌ تتلا )ؿًیٌ( عٌإ٘یُ٘ ثیي )تلی عَ٘ئ٘كٗ ّتیٌ تلی

ثیٖی ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثیٖٜبیت ّ٘كؿ ثلكًری  ٗیوىی ثلای پیَ-اًتابؿٙ ام كٍٗ اكتجبٙ مْی ًبؽتبك

(GA) اٍي٘كیتِ هٕتیلام إٜٓب  قلاك ؿاؿٕـ.
ؽٜری عرـاقٌ    ام كٍٗٗ ٛرب  مٖٖرـٙ ثٜتلیٔ ت٘ٓیفثلای إتؾبة  1

(OLS) ّلثؼب  ّتـاًٗ
ٔ ٗلیت مٚ  ملؿٕـثلای ًبؽت ّـً اًتابؿٙ  2 ٗ  952/0ّرـً ًربؽتٚ ُرـٙ     تؼیری

 .>7= ىناكٍ ُـ 945/0ٛب ؿٙتل ؿاای تلثلای كؿ ّلعَٚ تؼییٔٗلیت 

4ٗ ٕبّی 3ؿیٜیْی
( ANNػٔرجی ّٔرٖ٘ػی )   یُجنٚ لای اٍٗیٔ ثبك ثب اًتابؿٙ ام كٍٗث 2010ؿك ًبً 

ٗ    16تلمیرت آٍری ؿك    24 ایثرل  كا ٕٜبیرت ت٘إٌتٖـ ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثری  ً عربٗی  ّربیغ یرٕ٘ی ّترـا

ی إٜٓرب  ّ٘كؿ اًتابؿٙ ی. ُجنٚ>8= ثیٖی مٖٖـمَ٘یٔ پیَ 363تب  298ی ّؾتَف ام ایْیـامٍٗیُ٘، ؿك ؿّبٛب

ّربكم٘ا  ٗ تربثغ إتقربً    -ی پیَ كٕٗـٙ صٖـ لایرٚ ثرٚ ْٛرلاٙ اٍير٘كیتِ ثٜیٖرٚ ًربمی ٍرٕ٘جله       یل ُجنٚ

ٗ ّقبؿیل تزلثری ٗرر٘ؿ    ANNثیٖی ُـٙ ثب ٘اعق ؽ٘ثی ثیٔ ّقبؿیل پیَٓ ؿاؿ تًیيْ٘ئیـی ث٘ؿ. ٕتبیذ ِٕب

 994/0ٗ  128/0ثرلای ًرلی تٌرت ثرٚ تلتیرت      تؼیریٔ  ٗلیت  ( RMSEّٗیبٕيیٔ ّلثغ ؽٜب ) رقكؿاكؿ. 

 .ىناكٍ ُـ

 

 ّذف تحقيق -1-4

ٚ ٛ٘ك ّؼًْ٘ ثب اًتابؿٙ ام تنٖیل تلمیجب  آٍی ث ٕٜبیتٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثیىیلی إـامٙ

ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ثٌیبكی ام ٌّبئٌ ّلث٘ٙ ثٚ ُ٘ؿ، ٗر٘ؿ ًت٘ٓإزبُ ّی ّبیغ-ىبم ملّٗبت٘ىلاعی

ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی، اًت. اّب ؿك مٖبك ایٔ ّنایب، تنٖیلرـاًبمی ٗ ُٖبًبئی تلمیجب  كا عٌ ْٕ٘ؿٙ

ای ام تلمیجب  لی پبكٙىیٛب ؿك إـامٙت٘آ ثٚ ػـُ ت٘إبیی آٓٛبیی ٕین ؿاكٕـ مٚ ام آٓ رَْٚ ّیّغـٗؿیت

                                                
-2  Genetic Algorithm 

3- Ordinary Least Squares 

 Deyhimi -4 

Nami -5 
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ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ٕبپبیـاكٕـ ٛب ثٌیبك ِّنٌ اًت یب تلمیجبتی مٚ ؿك ًتً٘ٓبمی آٓمٚ تٜیٚ ٗ یب آّبؿٙ

ٛب، إزبُ ػَْیب  ٗیوٙ ثل كٗی ْٕٕ٘ٚ ٗ ًبمیٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ٕیبم ثٚ آّبؿٙضٖیٔ تنٖیلْٛ اُبكٙ ْٕ٘ؿ.

ًبمی پبكاّتلٛب ؿاكٕـ مٚ ّْنٔ اًت ثب ٓلف مّبٓ ٗ ٛبی ملّٗبت٘ىلاعی ٗ ؿك ّ٘اكؿی ثٜیٖٚ ًت٘ٓ

ٛبی ُٕ٘ـ مٚ ؿك مٖبك كٍٗٛب ّ٘رت ّیٛبی ثٌیبك میبؿ ْٛلاٙ ثبُٖـ. ثٖبثلایٔ ایٔ ّغـٗؿیت ٛنیٖٚ

ٛب ی ایٔ كٍٗٛبی تئ٘كی ٕین ثلای اًتابؿٙ ام ٕتبیذ تزلثی تً٘ؼٚ یبثٖـ. ام رَْٚآمّبیِيبٛی تزلثی، كٍٗ

ثبُـ. ؿك ایٔ ّی( QSPR) 1ؽبٓیت -اكتجبٙ مْی ًبؽتبك یٗیوٙ ؿك مّیّٖٜٚبٍؼب  مّْ٘تلیني ثٚ 

ًبؽتبكی ٗ  ثیٔ ؽٔ٘ٓیب ؽٜی ٛبی ّؾتَای ثلای ایزبؿ كٗاثٚ ؽٜی ٗ غیلت٘آ ام تنٖیلّی ّٜبٍؼب 

ثٚ ؿًت آٗكؿٓ  QSPR ٛـف آَیتزلثی تلمیجب  اًتابؿٙ ْٕ٘ؿ.  ٕٜبیتٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی

ی ثبُـ ٗ ٖٛيبّی مٚ كاثٜٚٛب ّیثیٖی ؽ٘اّ آًٓبؽتبك ٍّ٘نٍ٘ی ثلای پیَكٗی ای ام ی مْی ثٜیٖٚ كاثٜٚ

ٛبی ِّبثٚ ثب ثلای ًبؽتبك ٕٜبیتٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثیثیٖی ّؼتجلی ثٚ ؿًت آّـ، اّنبٓ پیَ

  ٗر٘ؿ ؿاكؿ ىیلی ِٕـٙی ؿیيل مٚ ٖٛ٘م إـامٙٛبىیلی ُـٙ یب ًبؽتبكتلمیجب  إـامٙ

   ثیٖی ٕبّٚ ٛـف، پیَ ؿك ایٔ پبیبٓ
-1ث٘تیرٌ  -1 ؿك ّغیٚ ّبیغ یٕ٘ی،تلمیت آٍی ٗ آة  58ثلای   

٘  ّتیٌ پیلٍٗیـیٖیُ٘ تلی ثرب   15/368 ترب K15/318 ؿّربیی  ی ثربمٙ ، ؿك [TCM][BMPYR]ّتبٕیرـ   ًریبٕ

ثٌریبك  ّبیغ یٕ٘ی ثٚ مبك ثلؿٙ ُـٙ ؿك ایٔ پلٗهٙ ؿاكای قـك  إتؾربة   ٛبی غیل ؽٜی اًت.اًتابؿٙ ام كٍٗ

  ٔ ٛربی آٍیابتیرل ام آكّٗبتیرل ّؾٔ٘ٓربًً ٛپتربٓ ام تیر٘عٔ ؿك علآیٖرـ        ثبلایی ثلای رـا مرلؿٓ ٛیرـكٗملث

 >.1= ثبُـٛب ّیى٘ىلؿمؿائی ام ً٘ؽت

 

 

 

                                                
Quntitative Structure- property Relationship -1 
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 1کوَهتزیکس -2-1

عؼبٍیت ؿاُرت،  ی ُیْی عینیل آٍی مٚ ؿك مّیٖٚ 2آٜلاط مّْ٘تلیني اٍٗیٔ ثبك تً٘ٚ اً٘إت ٍٗـ

4، ّٖزل ثٚ تأًیي إزْرٔ ثریٔ اٍََْری مْرّ٘تلیني    3ّٜلط ىلؿیـ. ْٛنبكی ٍٗـ ثب ثلٗى آك. م٘ٗاٌٍنی
 

(ICS ) ًثٖب ثرٚ تؼلیرف   9= ـىلؿی 1974ؿك ًب .<ICS،     ٍ ٛربی  مْرّ٘تلیني ػجربك  اًرت ام مربكثلؿ كٗ

ثرب  ٛبی إزبُ ُـٙ كٗی یل ًیٌتِ یب علایٖرـ ُریْیبیی   كیبٗی ٗ آّبكی ثلای ثلقلاكی اكتجبٙ ثیٔ ًٖزَ

 >.10ثٚ ّٖظ٘ك ؿكك ثٜتل اٛلاػب  ُیْیبیی =ًبؽتبك ُیْیبیی 

ٛرب، ٖٛيربُ پرلؿامٍ،    ثب ت٘رٚ ثٚ كُـ ًلیغ تزٜینا  ّ٘كؿ اًتابؿٙ ؿك ُیْی ٗ عزِ ثٌیبك میبؿ ؿاؿٙ

ی ارتٖبة ٕبپرقیل اًرت. ام ٛرلف ؿیيرل     تاٌیل اٛلاػب  ٗ اًتؾلاد ٕتبیذ ّایـ ام إٜٓب، ٕیبم ثٚ مبّپی٘تل اّل

ُیْیـإبٓ، ىبٛی اٗقب  ثب ّ٘اؿی ًل ٗ مبك ؿاكٕـ مٚ ثٌیبك ىلآ، ًْی ٗ ؽٜلٕبك ث٘ؿٙ یب ؿك ّر٘اكؿی ثرٚ   

ٛربی كیبٗری ٗ آّربك رٜرت ت٘ٓریف ٗ ت٘ریرٚ       ت٘آ ام كٍٗكاعتی قبثٌ ؿًتلى ٕیٌتٖـ. ؿك ایٔ ّ٘اكؿ ّی

ت٘آ ىات مٚ ّ٘اكؿ ع٘ق ّْٜتلیٔ ؿلایٌ اعنایَ مبكثلؿ . ّی>11ٛبی ّؾتَف اًتابؿٙ ْٕ٘ؿ =ٕتبیذ آمّبیَ

 ٛبی مّْ٘تلیني ٕنؿ ُیْیـإبٓ اًت.كٍٗ

 

 5فؼبليت-یب سبختبر خبصيت-ارتجبط کوي سبختبر -2-2

ٛربی ًربؽتبكی آٓ اًرت. ٛلىربٙ     ام ٕظل ُیْیـإبٓ عؼبٍیت ٗ ؽر٘اّ یرل تلمیرت ٕبُری ام ٗیوىری     

ی ٍّ٘نً٘ إزبُ ىیلؿ، ثٚ آٓ اكتجبٙ ٍنٍ٘ی ٗ ؽ٘اّ ِّبٛـٙ ُـّٜٙبٍؼب  ثٚ ٓ٘ك  اكتجبٙ ثیٔ ًبؽتبك ّ٘

                                                
  Chemometrics-1 

Svante Wold -2 

- Bruce R.Kowaski3 

- International Chemometrics Society4 

- Quntitative Structure-Activity Relationship5 
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ٛرب ثرب ؽ٘آری ٕظیرل     ای ثیٔ ًبؽتبك ٍّ٘نً٘ى٘یٖـ ّبٕٖـ یبعتٔ كاثّٜٚی (QSPRؽبٓیت ) -مْی ًبؽتبك

         ّٜبٍؼررب  اكتجرربٙ مْرری  ی رررٍ٘ ٗ فٗة، عِرربك ثؾرربك، علاٍیررت، إررـیي ثرربمؿاكی ٗ غیررلٙ ٍٗرری ٕقٜررٚ

ٛربی ًربؽتبكی إٜٓرب    ّٜبٍؼبتی اًت مٚ عؼبٍیت ثیٍ٘٘هینی تلمیجب  كا ثٚ ٗیوىی (QSAR) عؼبٍیت-ًبؽتبك

ٚ اكتجبٙ ّی ٛربی ُریْیبیی ٗ   ای ْٛبٖٛرو ّیربٓ عؼبٍیرت   ؿٛـ. ؿك ایٔ ّٜبٍؼب  ًؼی ثل ایٔ اًت تب كاثٜر

تلمیجرب    ای مٚ ثت٘آ ایٔ ق٘اػـ كا ثلای اكمیبثی عؼبٍیرت ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی پیـا ُ٘ؿ، ثٚ ىٕ٘ٚعینینی ثب ٗیوىی

 >.12رـیـ ثٚ مبك ثلؿ =

ىیلٕرـ  ی اكتجبٙ ؽٜی ًربؽتبك ؽبٓریت ّر٘كؿ اًرتابؿٙ قرلاك ّری      ٛبیی مٚ ثٚ ّٖظ٘ك ّٜبٍؼٚام كٍٗ

ً  ت٘آ ثٚ كٍٗ ّی ٚ   (،OLS) 1ٛبی ؽٜی ّخٌ عـاقٌ ّلثؼرب  ّترـاٗ  (،PCA) 2ٛربی اًبًری  تغَیرٌ ّؤٍار

4كىلًی٘ٓ ارنای آَی ،(MLR)3كىلًی٘ٓ ؽٜی صٖـىبٕٚ
 (PCR) 5ٗ عـاقٌ ّلثؼب  رنئی (PLS  ٙاُربك )

ٓ   ، ّبُیٔ(ANN) 6ی ػٔجیٛبی ؿیيلی ّبٕٖـ ُجنٚكٍْٕٗ٘ؿ.  ٗ اٍير٘كیتِ  ( SVM) 7ٛربی ثرلؿاك پِرتیجب

8هٕتیل
 (GA)،       ؿٖٛرـ. ٛرل   اكتجبٙ غیل ؽٜی ّیبٓ ًبؽتبك ٗ ؽر٘اّ تلمیجرب  كا ّر٘كؿ ّٜبٍؼرٚ قرلاك ّری

 >13= ثبُـ:ُبٌّ ّلاعٌ میل ّی QSARیب  QSPRی ّٜبٍؼٚ

 ٛبرْغ آٗكی ًلی ؿاؿٙ  -1

 ًبمی ًبؽتبك ٖٛـًی تلمیجب كًِ ٗ ثٜیٖٚ  -2

 ٛبمٖٖـٙی ت٘ٓیفّغبًجٚ  -3

 ٛبی ٕبّٖبًتمٖٖـٙعقف ت٘ٓیف  -4

 ٛبثٖـی ؿاؿٙؿًتٚ -5

                                                
Ordinary Least Squares-1  

Principle Component Analysis -2 

Multiple Linear Regression-3  

Principal Component Regression-4  

Partial Least Squares-5  

6-Artificial Neural Networks  

Support Vector Machines-7  

Genetic Algorithm-8  
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 ٛبمٖٖـٙإتؾبة ثٜتلیٔ ت٘ٓیف  -6

 ًبؽتٔ ّـً  -7

 اكمیبثی قـك  ّـً  -8

 ثیٖی ؽبٓیت ّ٘كؿ ٕظلپیَ  -9

 

 ّبٍری سزی دادُآجوغ  -2-2-1

ٚ   QSPRیرب   QSARی ٛل ّـً ّلعَٚ ؿك تً٘ؼٚاٍٗیٔ  ای ام تلمیجرب  اًرت مرٚ    ىرلؿ آٗكی ّزْ٘ػر

ترل ٗ  ٛرب ّؼتجرل  ٛرل صرٚ ؿاؿٙ   ؽبٓیت ّ٘كؿ ّٜبٍؼٚ ثلای إٜٓب ؿك ُلایٚ ػَْی ینٌبٕی ثٚ ؿًت آّـٙ ثبُـ.

 ، ّـً ثٚ ؿًت آّـٙ مبكایی ثیِتلی ؽ٘اٛـ ؿاُت.تل ثبُـٛب ًٗیغًلی ؿاؿٙ

 

 سی سبختبر ٌّذسي تزکيجبتسبرسن ٍ ثْيٌِ -2-2-2

ی ؿقیق ٍّ٘نٍ٘ی اًت٘اك اًت ٛبی ٖٛـًی ٗ ٛیجلیـی ثل ّجٖبی ًبؽتبك ٗ ٖٛـًٚمٖٖـٙایزبؿ ت٘ٓیف

ثرب عرـاقٌ إرلهی ٕجبُرٖـ، ّقربؿیل غیرل ٓرغیغی ثرلای ایرٔ           1ٛرب ثرٚ ٓر٘ك  ٓر٘كتجٖـی    ٗ اىل ًبؽتبك

ٚ   ثٖربثلایٔ، ًربؽتبك ٖٛـًری    . >14ُر٘ؿ = ٛب ایزبؿ ّیمٖٖـٙ ت٘ٓیف ثرب اًرتابؿٙ ام    تلمیجرب  ّر٘كؿ ّٜبٍؼر

ٚ  Gaussianٗ Hyperchem ٛبی ّؾتَای ّخرٌ  كُٜٗبی ُیْی ّغبًجبتی ؿك ٕلُ اعناك ىرلؿؿ.  ّری  2، ثٜیٖر

ٕٜرب كا ثرب   آٛربی  ٛربی ػرـؿی ّؼلعری ٗ كعتربك    ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی كا ثٚ ٓ٘ك  پربكاّتل ُیْی ّغبًجبتی ًبؽتبك

 .ْٕبیـّؼبؿلا  م٘إتّ٘ی ٗ عینیل ملاًیل ُجیٚ ًبمی ّی

 ىیرلؿ ّری ٛب ّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاكك ٍّ٘نًً٘بمی ًبؽتب   كٍٗ ِّٜ ؿك ُیْی ّغبًجبتی مٚ ثلای ثٜیٖٚ ؿٗ

ؿك كٍٗ ّنبٕیرل ٍّ٘نرٍ٘ی مرٚ ثرل ّجٖربی       .>15= كٍٗ ّنبٕیل ٍّ٘نٍ٘ی ٗ كٍٗ ّنبٕیل م٘إتّ٘ی اًت

                                                
Conformation -1  

Optimize -2  



  17 

 

ُ٘ؿ. ؿك ایٔ كٍٗ ىلعتٚ ّیكٗاثٚ ملاًیل ثٖب ُـٙ اًت ًبؽتْبٓ ٍّ٘نٍ٘ی ثٚ ٓ٘ك  ى٘ی ٗ عٖل ؿك ٕظل 

. ًرپي  ُ٘ؿّیؽِْی، اٍنتلًٗتبتینی ٗ....ثیبٓ ٛبی مِِی، ای ام إلهیإلهی ٍّ٘نً٘ ثٚ ٓ٘ك  ّزْ٘ػٚ

ای تغییل ؿاؿ تب ًبؽتبكی مٚ ػجربك  إرلهی   ثٖـی كا ثٚ ىٕ٘ٚٛب، مٗایبی پیٕ٘ـی ٗ ٓ٘ك ت٘آ ًٛ٘ پیٕ٘ـّی

ً    ،ًبمییٔ كٍٗ ثٜیّٖٚنبٕیل ٍّ٘نٍ٘ی كا ّیٖیِْ مٖـ، پیـا ُ٘ؿ. ا ٚ مربك  ثر ٛرب  ثیِرتل ثرلای ّربملٍّٗ٘ن٘

 >.16= كٗؿ ّی

ٚ   1ی ُرلٗؿیٖيل ًبمی ًبؽتبك ٍّ٘نٍ٘ی ثٚ كٍٗ ّنبٕیل م٘إتّ٘ی ام ّؼبؿٍٚؿك ثٜیٖٚ ی ثرلای ّغبًرج

ُ٘ؿ. ایٔ كٍٗ ٌٕجت ثٚ كٍٗ ّنبٕیل ٍّ٘نٍ٘ی ؿاكای ٓغت ثیِتلی اًت میلا إلهی ٍّ٘نً٘ اًتابؿٙ ّی

ىلعت احلا  اٍنتلٕٗی اػْبً ُـٙ كٗی ٍّ٘نً٘  ٕیرن  ٛب كا ؿك ٕظل ْٕیٍّ٘نٍ٘ی مٚ اٍنتلٗٓ ثلؽلاف ّنبٕیل

ُ٘ؿ مرٚ   ُ٘ؿ. اّب ؿك ٕظل ىلعتٔ احلا  اٍنتلٕٗی ؿك كٍٗ ّنبٕیل م٘إتّ٘ی ًجت ّیؿك ّغبًجب  ٗاكؿ ّی

 تل ُـٙ ٗ ٗقت ثیِتلی كا َٛت مٖـ.ّغبًجب  پیضیـٙ

 3ٛبی ٕیْرٚ تزلثری  ٗ كٍٗ 2ٛبی آغبمیٔم٘إتّ٘ی ُبٌّ كٍٗ ی ّنبٕیلٛبی ّغبًجبتی ثل پبیٚكٍٗ

ٛبیی ّبٕٖـ ررلُ اٍنترلٗٓ،   ثَنٚ حبثت ُ٘ؿٛبی تزلثی اًتابؿٙ ْٕیغبمیٔ ام ؿاؿٙٛبی آ>. ؿك ك15ٍٗاًت =

ٚ حبثت پلإل، حبثت ًلػت ٕ٘ك ٗ ثبك اٍنتلٗٓ ثٚ مبك ىلعتٚ ّی ً   یُٕ٘ـ ٗ ّغبًرج ٛرب ام عرٌ   إرلهی ٍّ٘نر٘

ٛرب كا ؿك  ؿك ایٔ كٍٗ ص٘ٓ مٌ اٍنتلٗٓ .آیـُلٗؿیٖيل ثب اًتابؿٙ ام یل ًلی تقلیت ثٚ ؿًت ّیی ّؼبؿٍٚ

 >.15ٗ  17= تل ُـٙ ٗ ثٚ ٗقت ثیِتلی ٕیبم اًتضیـٙمٖٖـ، ّغبًجب  پیّغبًجب  ٗاكؿ ّی

ٛبی لایرٚ رلعیرت كا ؿك ّغبًرجب  ٗاكؿ    ٛبیی ٌٛتٖـ مٚ عقٚ اٍنتلٗٓٛبی ٕیْٚ تزلثی، كٍٗكٍٗ

ی ت٘إرـ ثرلا  غربمیٔ اًرت ٗ ّری   آ ٛربی ٛب، م٘تبٛتل ام كٍٗك ایٔ كٍٗمٖٖـ. ؿك ٕتیزٚ مّبٓ ّغبًجب  ؿّی

ؿك ایرٔ تغقیرق،   ٗرر٘ؿ ؿاكؿ مرٚ   ٛربی ٕیْرٚ تزلثری ّؾتَاری     كٍٗ>. 18= ؿٛبی ثنكىتل ثٚ مبك كٍّٗ٘نً٘

                                                
 Schroodinger Equation-1  

 Ab Initio-2  

 Semi empirical-3  
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AM1تزلثری ابؿٙ ام كٍٗ ٕیْرٚ  ، ثب اًت Hyperchemاعناك تلًیِ ؿك ٕلُپي ام  ٛبًبؽتبك ٍّ٘نً٘
1

ٔ ؿك   ایر

 .>15= ىلؿیـاعناك ثٜیٖٚ ٕلُ

 

 ّبکٌٌذُتَصيفی هحبسجِ  -2-2-3

ی ٕٜبیی یل علایٖـ ّٖٜقی ٗ كیبٗی ٌٛتٖـ مٚ اٛلاػب  ُریْیبیی  ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی ٕتیزٚمٖٖـٙت٘ٓیف

ٍّ٘نرٍ٘ی  ت٘إٖرـ ثرلای تاٌریل ؽر٘اّ     مٖٖـ. ایٔ اػـاؿ ّیّلث٘ٙ ثٚ ًبؽتبك ٍّ٘نً٘ كا ثٚ اػـاؿ تجـیٌ ّی

 ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی ؿك یل ّـً ُلمت مٖٖـ.ثیٖی تؼـاؿی ام ٗیوىیاًتابؿٙ ُٕ٘ـ ٗ یب ثلای پیَ

 >:19= ی ّٖبًت ػجبك  اًت اممٖٖـٙٛبی یل ت٘ٓیفثلؽی ام ٗیوىی

  ًٓبؿٙ ث٘ؿ 

  ً٘ت٘إبیی تاٌیل ًبؽتبك ٍّ٘ن 

  ٛبمٖٖـٙػـُ ْٛجٌتيی ثب ًبیل ت٘ٓیف 

  تَف یل ٍّ٘نً٘ٛبی ّؾقبثَیت تْبین ثیٔ اینّٗل 

  ٛبی ٍّ٘نٍ٘یًٗیؼی ام ًبؽتبكی بكثلؿ ثلای ؿاّٖٚقبثَیت م 

ٛربی عبٓرٌ ام   مٖٖرـٙ ُرٕ٘ـ: ت٘ٓریف  ثٖـی ّری ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی ثٚ ؿٗ ؿًتٚ آَی تقٌیِمٖٖـٙت٘ٓیف

ثب اًتابؿٙ ام  مٚ تئ٘كی ٛبیمٖٖـٙٛبی تزلثی )ّبٕٖـ قٜجَ پقیلی ٗ ّْبٓ ؿٗقٜجی( ٗ ت٘ٓیفىیلیإـامٙ

ُٕ٘ـ مٚ ثبػج ٓلعٚ رر٘یی ؿك ٗقرت، ٛنیٖرٚ،    ٛبی تزلثی ّغبًجٚ ّیٍّ٘نً٘ ٗ ثـٗٓ ٕیبم ثٚ ؿاؿٙ ًبؽتبك

إرـ، ؿك ؿًرتلى   ّ٘اؿ ٗ تزٜینا  ؽ٘اٖٛـ ُـ ٗ ثلای ٛل ٍّ٘نً٘ ٗاقؼی یب علٗری مرٚ ٖٛر٘م ًرٖتن ِٕرـٙ     

ّغبًرجٚ ُرـ    2ؿكاى٘ٓی تئ٘كی تً٘ٚ ٕلُ اعناك مٖٖـٙت٘ٓیف 1481>. ؿك ایٔ تغقیق 14 ٗ 20ثبُٖـ = ّی

ٚ  18ٛرب ام ٕظرل ثیربٓ صيرٕ٘يی ؽٔ٘ٓریب  ٍّ٘نرً٘ ثرٚ        مٖٖرـٙ مٚ ایٔ ت٘ٓیف ی ّتاربٗ  تقٌریِ   ؿًرت

                                                
 Austian Method 1-1  
Dragon -2 
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 .>21ُٕ٘ـ= ّی

 

 ّبی ًبهٌبستکٌٌذُحذف تَصيف -2-2-4

ٛبیی مٚ اٛلاػب  مْتلی ؿك ّر٘كؿ تغییرلا  ؽر٘اّ ُریْیبیی ٗ یرب      مٖٖـٙؿك ایٔ ّلعَٚ ثبیـ ت٘ٓیف

ؿاكٕـ، عقف ُٕ٘ـ. ثرلای ایرٔ ّٖظر٘ك لامُ اًرت مرٚ ام علآیٖرـ مربَٛ ّتغیرل         ثیٍ٘٘هینی ّ٘اؿ ّ٘كؿ ٕظل 

ٜب ثٚ ینـیيل، ثبػرج  ْٛضٖیٔ ْٛجٌتيی ثبلای ثلؽی ام إٓٛب ٗ مٖٖـٙاًتابؿٙ ُ٘ؿ. میبؿ ث٘ؿٓ تؼـاؿ ت٘ٓیف

٘ ًبمی ّیٛ٘لإی ٗ ؿُ٘اك ُـٓ علایٖـ ّـً ٛربیی عرقف   مٖٖرـٙ ؿ. ؿك علآیٖرـ مربَٛ ّتغیرل ت٘ٓریف    ُر

 ّؼْ٘لاًً یل یب صٖـ ٗیوىی میل كا ؿاُتٚ ثبُٖـ: ُٕ٘ـ مٚ ّی

 % ّقبؿیل ینٌبٓ ثبُٖـ.  90ٛبیی مٚ ؿاكای ثیَ ام مٖٖـٙت٘ٓیف -1

ؿاكٕرـ. ثرلای ایرٔ     9/0ٛبیی ؿیيرل ْٛجٌرتيی ثریَ ام    مٖٖـٙٛبیی مٚ ثب ت٘ٓیفمٖٖـٙت٘ٓیف -2

اًتابؿٙ ملؿ. اّب إزبُ ایٔ مبك ثب اًتابؿٙ ام ایٔ ٕرلُ اعرناك مربكی ثٌریبك      SPSSت٘آ ام ٕلُ اعناك ّٖظ٘ك ّی

ٚ   ٗقت ، ْٛجٌرتيی  MATLABی ُٕ٘رتٚ ُرـٙ ؿك ّغریٚ ٕرلُ اعرناك      ىیل اًت. اؽیلاًً ثرب اًرتابؿٙ ام ثلٕبّر

 ىلؿٕـ.ٛبی عقعی ِّؾْ ّیمٖٖـٙٛب ثلكًی ُـٙ ٗ ت٘ٓیفمٖٖـٙت٘ٓیف

ٌتٚ، ْٛجٌتيی مْی ؿاُتٚ ٗ یرب اكتجربٙ إٜٓرب ثرب ؽبٓریت      ٛبیی مٚ ثب ّتغیل ٗاثمٖٖـٙت٘ٓیف -3

 ّ٘كؿ ٕظل ِّنٌ اًت.

ٛب ٗ ثٚ ؿٕجربً آٓ پیضیرـىی ّغبًرجب     مٖٖـٙٛبی ٕبّٖبًت، تؼـاؿ ت٘ٓیفمٖٖـٙپي ام عقف ت٘ٓیف

 یبثـ.ثٚ ّینآ میبؿی مبَٛ ّی
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 ّبدستِ ثٌذی دادُ -2-2-5

ُرٕ٘ـ. اٍٗریٔ میرل ّزْ٘ػرٚ، ًرلی      ٚ تقٌیِ ّیٛب ثٚ ًٚ میل ّزْ٘ػقجٌ ام ًبؽتٔ ّـً، ًلی ؿاؿٙ

ُ٘ؿ. ؿّٗریٔ میرل ّزْ٘ػرٚ    ٛبی ؽٜی ٗ غیل ؽٜی اًتابؿٙ ّیآّ٘مٍ ٕبُ ؿاكؿ مٚ امآٓ ثلای ًبؽت ّـً

ٛبی ثٚ ؿًت آّـٙ ام ًلی آّ٘مٍ تً٘ٚ آٓ اكمیربثی ُرـٙ ٗ ثرٚ ایرٔ تلتیرت      ًلی اكمیبثی اًت مٚ ّـً

ًلی تٌت یرب آمّربیَ ٕربُ ؿاكؿ مرٚ ؿك ٛرً٘ علآیٖرـ        ی ًُُ٘٘ؿ. میل ّزْ٘ػٚثٜتلیٔ ّـً إتؾبة ّی

تقٌیِ ثٖـی ایٔ ًٚ  ُ٘ؿ.ٛبی ّتابٗ  اًتابؿٙ ّیی ّـًًبمی ؿؽبٍتی ٕـاُتٚ ٗ ام آٓ ثلای ّقبیٌّٚـً

 ىیلؿ.میل ّزْ٘ػٚ ّؼْ٘لاًً ثٚ ٓ٘ك  تٔبؿعی ٓ٘ك  ىلعتٚ ّی

 

 ّبکٌٌذُاًتخبة ثْتزیي تَصيف -2-2-6

ٛب ثٚ ّیرنآ میربؿی مربَٛ    مٖٖـٙٛبی مبَٛ ّتغیل، تؼـاؿ ت٘ٓیفكٍٗ ثب ٗر٘ؿی مٚ ثب ثٚ مبك ثلؿٓ

. ثٖربثلایٔ ثبیرـ ثرٚ تلتیجری، ثٜترلیٔ      یبثـ. اّب ٖٛ٘م تؼـاؿ إٜٓب ثلای ًبؽت یل ّـً ّٖبًت میربؿ اًرت  ّی

ت٘آ ثٚ كٍٗ ٛب ّیٛبی ثبقیْبٕـٙ، إتؾبة ْٕ٘ؿ. ام رَْٚ ایٔ كٍٗمٖٖـٙٛب كا ام ّیبٓ ت٘ٓیفمٖٖـٙت٘ٓیف

ٗ اٍي٘كیتِ هٕتیل اُبكٙ ملؿ. ؿك اؿاّٚ ثٚ اؽتٔبك كاررغ ثرٚ ٛرل مرـاُ ام      1ایكىلًی٘ٓ ىبُ ثٚ ىبُ یب ّلعَٚ

 ىلؿؿ.ٛب ت٘ٗیغبتی اكائٚ ّیایٔ كٍٗ

 

 (SRای)ّب تَسط رگزسيَى هزحلِکٌٌذُاًتخبة ثْتزیي تَصيف -2-2-6-1

 ٛرب مٖٖرـٙ ت٘ٓیفّتغیل ٗاثٌتٚ ٗ  ظل ثٚ ػٖ٘آؿك ایٔ كٍٗ ؽٔ٘ٓیت ُیْیبیی ٗ یب ثیٍ٘٘هینی ّ٘كؿ ٕ

ای، اثتـا ثرب ت٘ررٚ ثرٚ ٗرلیت تؼیریٔ،      ؿك كٍٗ ّلعَٚ ُٕ٘ـ.ٛبی ٌّتقٌ ؿك ٕظل ىلعتٚ ّیثٚ ػٖ٘آ ّتغیل

ٛربی آّربكی ّرـً عبٓرٌ ثرلای      ُ٘ؿ. ًپي ّـً ؿٗ ّتغیلی ایزبؿ ُـٙ ٗ پبكاّتلّتغیل اٍٗیٚ إتؾبة ّی

                                                
-1  Stepwise Regression 
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ٓ٘كتی مٚ ّـً ام ٕظل آّبكی ثی ّؼٖرب ثبُرـ، ّتغیرل ثرٚ مربك      ىیلٕـ. ؿك ًلی اكمیبثی ّ٘كؿ ثلكًی قلاك ّی

ٛربی  ُر٘ؿ ٗ ؿٗثربكٙ پربكاّتل   ىلؿؿ. ًپي ّـً ًٚ ّتغیرلی ًربؽتٚ ّری   ىلعتٚ ُـٙ ؿك آٓ ّـً عقف ّی

ثلای ًلی اكمیربثی ّر٘كؿ ثلكًری     Fی آّبكی آٓ ُبٌّ ٗلیت تؼییٔ، ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜب ٗ آّبكٙ

آٓ ثیِتل ٗ ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜبی آٓ مْتل ثبُـ  Fی تؼییٔ ٗ آّبكٙىیلؿ. ّـٍی مٚ ٗلیت قلاك ّی

ٛبی ثٜیٖرٚ  مٖٖـٙٛبی ّ٘ر٘ؿ ؿك ّـً ثٚ ػٖ٘آ ت٘ٓیفمٖٖـٙثٚ ػٖ٘آ ثٜتلیٔ ّـً إتؾبة ُـٙ ٗ ت٘ٓیف

 ُ٘ؿ.ای ؿك ٕظل ىلعتٚ ّیثٚ كٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٚ

 

 (GA) تن صًتيکّب تَسط الگَریکٌٌذُاًتخبة ثْتزیي تَصيف -2-2-6-2

 هقذهِ -الف-2-2-6-2

ًبمی ام اْٛیت ثبلایی ؿك ػَُ٘ ّؾتَف ّٜٖـًی ثلؽ٘كؿاك ُرـٙ  اّلٗمٙ ثب پیِلعت ًلیغ ؿإَ، ثٜیٖٚ

ًبمی ینی ام ّابٛیْی اًت مٚ ثٚ ؽ٘ثی ام پٌ اكتجبٛی ثیٔ تئ٘كی ٗ ػٌْ ػج٘ك مرلؿٙ ٗ ؿاكای  اًت. ثٜیٖٚ

ًبمی ٌّبئٌ صٖـ ٛـعٚ، اٍير٘كیتِ هٕتیرل   ٛبی ّٖبًت ثلای ثٜیٖٚینی ام اثناك ثبُـ.ای ّیمبكثلؿ ىٌتلؿٙ

ىلؿؿ. ّجبٕی ایرٔ كٍٗ ام ٛجیؼرت اٍٜربُ ىلعترٚ ُرـٙ      ای ام ّغبًجب  تنبَّی ّغٌ٘ة ّیاًت مٚ ُبؽٚ

 اًت.

ی اًبًی ایٔ اٍي٘كیتِ، إتقربً  ایـٙ ی ثٖیبؿی هٕتیل كا ّٜلط ملؿ.ٕظلیٚ 1ربٓ ٍٖٛ٘ـ 1975ؿك ًبً 

ٛربی اٗ ثرٚ   ی ؽٔ٘ٓیب  إٌبٓ تً٘ٚ ملّٗ٘مُٗٛبًت. علٕ مٖیـ ّزْ٘ػًٚ٘ٚ هٓؽٔ٘ٓیب  ّ٘كٗحی ت

ی یرل ؽٔ٘ٓریت اًرت. عربً اىرل ایرٔ       ٛب ْٕبیٖـُٕٙ٘ـ. ٛل هٓ ؿك ایٔ ملّٗ٘مٌٌُٕٗ ثؼـی ّٖتقٌ ّی

ملّٗ٘مُٗ مبّلاًً، ثٚ ٌٌٕ ثؼـ إتقبً یبثـ، تْبّی ؽٔ٘ٓیب  ٌٌٕ ثؼـی ُرجیٚ ثرٚ ؽٔ٘ٓریب  ٌٕرٌ قجرٌ      

ُ  یٜی اًت مٚ ؿك ػٌْ صٖیٔ كػ ْٕیؽ٘اٛـ ث٘ؿ. ثـ ٛرب ؿًرتؾٍ٘ تغییلاتری ام قجیرٌ     ؿٛـ میرلا ملّٗر٘مٗ

                                                
 John Holand-1 
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 .>22=ُٕ٘ـّی قبٛغرَٜ ٗ ت

 

 ٍ سبختبر آى الگَریتن صًتيک -ة-2-2-6-2

( یل تنٖیل رٌتز٘ ؿك ػَِ كایبٕٚ ثرلای یربعتٔ كاٙ عرٌ ثٜیٖرٚ ٗ ٌّربئٌ      GA)ٛبی هٕتیل اٍي٘كیتِ

ٛبی تنبَّی ٌٛتٖـ مٚ ام ػَِ میٌرت ُٖبًری   ینی ام إ٘اع اٍي٘كیتِٛبی هٕتیل رٌتز٘ ٌٛتٖـ. اٍي٘كیتِ

 إـ.ّبٕٖـ ٗكاحت، رَٜ، إتؾبة ٕبىٜبٕی، إتؾبة ٛجیؼی ٗ تلمیت اٍٜبُ ىلعتٚ

ؿك ایٔ ثؾَ ثب ثلؽی ّاربٛیِ  . ٗمبك اٍي٘كیتِ هٕتیل ثل ّجٖبی ق٘إیٔ ّ٘ر٘ؿ ؿك ػَِ هٕتیل اًت ًبم

 :ؽ٘اٛیِ ُـٗ تؼبكیف هٕتیل آُٖب 

إرـ، ثرٚ   ٛربیی ام رر٘اة ٕٜربیی   : ٛل مـاُ ام اعلاؿ رْؼیت، مٚ تقلیت 2ٛبیب ملّٗ٘مُٗ 1اعلاؿ -(اٍف

ٛبیی ام علٗف یب اكقبُ، مـىقاكی ّی ُٕ٘ـ. ایٔ كُرتٚ ٛرب كا ملّٗر٘مُٗ ّری ٕبّٖرـ.      ٓ٘ك  كُتٚ

 >.23 ٗ 24ّتـاٍٗتلیٔ عبٍت، ْٕبیَ ثب اكقبُ ٓال ٗ یل اًت =

ىیلٕرـ رْؼیرت ىاترٚ    ٛب مٚ ؿك مٖبك ٛرِ قرلاك ّری   ملّٗ٘مُٗ رْؼیت: ثٚ تؼـاؿ ِّؾٔی ام -ة(

ٛبی ٗكاحتی ّخٌ إتؾبة، تَایرق  ُ٘ؿ. ٛل رْؼیت تً٘ٚ ػَْيلِٕبٓ ؿاؿٙ ّی Nُ٘ؿ ٗ ثب ْٕبؿ  ّی

 ًبمؿ.ٗ رَٜ رْؼیت ثؼـی كا ّی

ٛبی ّؾتَای ثلای ًبمی كٍٗتبمٖ٘ٓ ؿك عٌ ٌّبئٌ ثٜیٖٚٛب: ْٕبیَ ٗ مـ ىقاكی ملّٗ٘مُٗ -ح(

ٛب( ثٚ مبك ثلؿٙ ُـٙ اًت مرٚ إتؾربة ٛرل مرـاُ ام     پبكاّتلٛب ٗ اٛلاػب  ٌّأٍٚ )ملّٗ٘مُٗ ْٕبیَ

ٚ  ایٔ كٍٗ ًربمی آٓ  ٛب ثبیـ ثب ت٘رٚ ثٚ ٕ٘ع ٌّأٍٚ ٗ ع٘بی رٌتز٘ی ّ٘كؿ ٕیبم ثلای عرٌ ٗ ثٜیٖر

 ای اًت.كُتٚ مـىقاكیٛب، . ام پلمبكثلؿتلیٔ كٍٗٓ٘ك  پقیلؿ

ٛرب، رْؼیرت   مـىقاكی ملّٗ٘مُٗی ىیلی ؿك ّ٘كؿ ُیْ٘ٙیِثؼـ ام تٔتؼییٔ رْؼیت اٍٗیٚ:  - (

                                                
1- Individuals 

2- Chromosome 
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ثب إتؾربة تٔربؿعی ّقربؿیل ؿك ّغرـٗؿٙ ّزربم ٓر٘ك         اٍٗیٚ ثبیـ اتؾبف ىلؿؿ. ایٔ ّلعَٚ ّؼْ٘لاًً

 .ىیلؿ ّی

ٛب )اعلاؿ( ٌٕجت ثٚ ینـیيل ثب ت٘رٚ ثٚ یل ّؼیبك ًرٖزیـٙ  : ثلتلی ملّٗ٘مُٗ 1تبثغ ُبیٌتيی -ث(

 ُبیٌتيی اًتُ٘ؿ. ایٔ ّؼیبك تبثغ ّی

ٛب ٗر٘ؿ ؿاكٕرـ مرٚ   ٛبی ّؾتَای ثلای إتؾبة ملّٗ٘مُٗٛب: كٍٗٛبی إتؾبة ملّٗ٘مُٗكٍٗ -د(

 .ُ٘ؿٛب اُبكٙ ّیؿك میل ثٚ ّؼٍْ٘تلیٔ آٓ

 ٛل ػٖٔلی مٚ ػـؿ ثلامٍ )تٖبًت( ثیِتلی ؿاُتٚ  ؿك ایٔ كٍٗ :2إتؾبة صلػ كٍٗت

 .ثبُـ، ُبٕي إتؾبة ثیِتلی ؿاكؿ

  ُٚ٘ؿتلیٔ ػ٘٘ ٛل ارتْبع إتؾبة ّی: ؿك ایٔ كٍٗ ّٖبًت3ىلایب ّْتبم ىلاإتؾبة ٕؾج. 

  ؿك ایٔ كٍٗ ثٚ ّ٘اما  اعنایَ ّتً٘ٚ ػـؿ ثلامٍ ربّؼٚ، ًٖيیٖی 4إتؾبة ّقیبًی :

 ثب مٚ ّزْ٘ػٚ ؿاكای ػٖبٓلی كٗؿثٚ مبك ّیُ٘ؿ. ایٔ كٍٗ ٗقتی إتؾبة ِٛ ثیِتل ّی

 ٘صنی إٜٓب كا ام ِٛ تانیل مٖـٛبی مثبُـ ٗ عقٚ تابٗ  ػـؿ ثلامٍ ثنكه

 ٚإتؾبة  ،ّزْ٘ػٚ ام ٓاب  یل ربّؼٚ: كُٗی اًت مٚ ؿك آٓ یل میل5ایإتؾبة ٌّبثق

ًلإزبُ عقٚ یل ٓات ام ٛل میل  تبمٖٖـ ُٕ٘ـ ٗ اػ٘بی آٓ ّزْ٘ػٚ ثب ِٛ كقبثت ّیّی

 >.25=ىلٗٙ ثلای اؿغبُ، إتؾبة ُٕ٘ـ

ٛب إتؾبة ُرـٕـ، ثبیرـ ثرٚ    ٛبی إتؾبة، ملّٗ٘مُٗكٍٗٛب: ٗقتی ثب ٛبی اؿغبُ ملّٗ٘مُٗكٍٗ -س(

ٛ٘ك تٔبؿعی ثلای اعنایَ تٖبًجِبٓ آلاط ُٕ٘ـ. ؿٗ كاٙ عٌ اًبًی ثلای ایٔ مبك ٗر٘ؿ ؿاكؿمرٚ  

 ـتغییل ام یل هٓ ثٚ ؿیيرلی ّری   . رَٜ ثٚ ّؼٖیٕبُ ؿاكؿ 6تلیٔ إٜٓب رَٜاٍٗیٔ ٗ ًبؿٙ ؿك  .ثبُر

                                                
 Fitness function-1 

2- Roulette wheel 

3- Elitist 

Scalin -4 

 Tournament-5 
6- Mutation 
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 ـؿك یل ٕقٜٚ ام مـ ؽٔ٘ٓیبتی ایزربؿ ّری  ٛبی هٕتیل، رَٜ تغییل م٘صنی اٍي٘كیتِ . >25= مٖر

ٛبی كُتٚ، ام یل ثٚ ٓرال  ٛب، رَٜ ثٚ ّؼٖبی تغییل ّقـاك ینی ام ؽبٕٚكُتٚ 1ؿك ْٕبیَ ؿٗؿٗیی

ؿك  001/0ترب   01/0ؿك عرـٗؿ   ٛب ّؼْ٘لاًًثبُـ. اعتْبً رَٜ ؿك ملّٗ٘مُٗٗ یب ام ٓال ثٚ یل ّی

ُ   ُ٘ؿ. ثٚ مْل ایٔ ػَْيل ّیٕظل ىلعتٚ ّی ٛربی ؽر٘ثی مرٚ ؿك    ت٘آ اّیـ ؿاُرت مرٚ ملّٗر٘مٗ

مٖرـ  إـ، ؿٗثبكٙ اعیب ُٕ٘ـ. ایٔ ػَْيل ْٛضٖیٔ تْ٘یٔ ّری ّلاعٌ إتؾبة ٗ یب تنخیل عقف ُـٙ

مٚ ثـٗٓ ت٘رٚ ثٚ پلامٖـىی رْؼیت اٍٗیٚ، اعتْبً رٌتز٘ی ٛل ٕقٜٚ ام ع٘بی ٌّأٍٚ ٛریش ىربٙ   

ٚ  ٕبُ ؿاكؿ 2ؿّٗیٔ كٍٗ، تقبٛغ>. 26ٗ  27= ٓال ِٕ٘ؿ ثرٚ ّؼٖربی صٌرجیـٓ ؿٗ ملّٗر٘مُٗ ام      مر

 اغَت ُربٌّ تقربٛغ ترل    ایٔ كٍٗ ًت.ٗ تجبؿً ثلؽی قٜؼب  ثیٔ ملّٗ٘مُٗ ٛبًٛ٘ ثٚ ینـیيل 

 >.25= قلاك ؿاكؿٛب تؼ٘یٖ ؿك ّغَی تٔبؿعی ثیٔ ملّٗ٘مُٗی ث٘ؿٙ ٗ ٕقٜٕٚقٜٚ ای 

 

 ضزایط تَقف الگَریتن صًتيک -ح-2-2-6-2

 :اًتابؿٙ ْٕ٘ؿ هٕتیلت٘آ ثلای ت٘قف كٕٗـ تنلاك اٍي٘كیتِ ام ُلایٚ میل ّی

  ٌٌٕ ٛب ثٚ ّقـاك ّؼیٖی ثلًـُ٘ؿ مٚ تؼـاؿ ٌٌٕٛب: اٍي٘كیتِ مّبٕی ّت٘قف ّیتؼـاؿ. 

   ّغـٗؿیت مّبٕی: ؿك رؼجٚ اثناكGA ٗاعـ حبٕیٚ تؼییٔ  ثلعٌتت٘آ ایٔ ّغـٗؿیت كا ّی

 .ْٕ٘ؿ

  ُ٘٘ؿ مٚ ثٜتلیٔ ّقـاك ُبیٌتيی ؿك قف ّیّغـٗؿیت ُبیٌتيی: اٍي٘كیتِ مّبٕی ّت

 .رْؼیت عبٗل م٘صنتل یب ٌّبٗی یل ّقـاك ّؼیٔ ىلؿؿ

  ٌٌٕ ٛب ثٚ تؼـاؿ ّؼیٖی ٛیش ىٕ٘ٚ پیِلعتی عبٌٓ ِٕ٘ؿ، اٍي٘كیتِ كم٘ؿ ٌَٕی: اىل ؿك

 .ىلؿؿّت٘قف ّی

                                                
- Binary1 

2- Cross over 
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  ی مّبٓ ّؼیٖی ٛیش ىٕ٘ٚ پیِلعتی عبٌٓ لاكم٘ؿ مّبٕی: ؿك ٓ٘كتی مٚ ؿك تبثغ ٛـف ث

 .ىلؿؿ، اٍي٘كیتِ ّت٘قف ّیِٕ٘ؿ

 ُ٘ؿ.  اٍي٘كیتِ ؿك ٓ٘كتی مٚ ٛل یل ام ُلایٚ ع٘ق ثلآٗكؿٙ ىلؿؿ ّت٘قف ّی

 

 سبختي هذل -2-2-7

ٛربی ٍّ٘نرٍ٘ی یرل تلمیرت ٗ ؽر٘اّ      مٖٖرـٙ ایٔ اًت مٚ ثیٔ ت٘ٓیف QSPRٛبی ٛـف آَی ّـً

 ثلقلاك مٖـ. ی مْییل كاثٜٚ ،ُیْیبیی آٓیب عینینی 

ً  -( ؿك ّٜبٍؼب  اكتجبٙ مْری ًربؽتبك  2-2ؿك ثؾَ )ْٛبٓ ٛ٘ك مٚ قجلاًً  ًربمی ثرٚ ؿٗ   ؽبٓریت، ّرـ

( ANN( ٗ )SVMُ٘ؿ، مٚ ثٚ ؿٍیٌ اًتابؿٙ ام ؿٗ كٍٗ غیرل ؽٜری )  ٓ٘ك  ؽٜی ٗ یب غیل ؽٜی إزبُ ّی

 ؿك ایٔ پبیبٓ ٕبّٚ، ؿك اؿاّٚ عقٚ كارغ ثٚ ایٔ ؿٗ كٍٗ ت٘ٗیظ ؿاؿٙ ؽ٘اٛـ ُـ.

 

 ػصجي هصٌَػي یضجکِ -2-2-7-1

ٚ  ُجنٚ ٚ     ٛبی ػٔجی میرل ّزْ٘ػر ٛرب ؿك ٗاقرغ تقَیرـی ام    ای ام ٛرٍ٘ ّٔرٖ٘ػی ٌٛرتٖـ. ایرٔ ُرجن

ٓ   ٕٜب ام ػٖبٓل ػَْیبتی ًربؿٙ آٛبی ػٔجی میٌتی ٌٛتٖـ ٗ ّبٕٖـ  ًیٌتِ مرٚ ثرٚ ٓر٘ك      1ای ثرٚ ٕربُ ٕرلٗ

یَ ٛبیی اًت مٚ ؿك ٛل ثبك ثر إـ. پلؿامٍ ّ٘امی ثٚ ّؼٖبی ارلای ثلٕبّٚمٖٖـ، ًبؽتٚ ُـّٙ٘امی ػٌْ ّی

ؿٖٛـ. ایٔ ٕ٘ع پلؿامٍ، ثٚ ؿٗ ؿٍیٌ ّ٘كؿ ت٘رٚ ٍٛ٘ ّٖٔ٘ػی اًت. ٕؾٌرت ایرٔ   ام یل ػٌْ كا إزبُ ّی

ٛبی ّ٘امی، مّبٓ ٛر٘لإی ّرـ  اًرتابؿٙ ام مربّپی٘تل ثرلای ىِر٘ؿٓ تؼرـاؿی ام        ی پلؿامٍمٚ ثٚ ًٗیَٚ

٘امی ثٜترل عرٌ   ٛربی ّر  یبثـ. ؿُٗ ایٖنٚ ثلؽری ام ٌّربئٌ ثرب ُری٘ٙ    ٛبی ُْٖٛ٘ـ كیبٗی مبَٛ ّیٌّئَٚ

 ُٕ٘ـ.  ّی
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ٕٜرب كا  آٛبی تزلثی، ؿإَ یب قبٕ٘ٓ ٕٜاترٚ ؿك ٗكای  ٛبی ػٔجی ّٖٔ٘ػی مٚ ثب پلؿامٍ كٗی ؿاؿُٙجنٚ

ُر٘ؿ میرلا ثلاًربى ّغبًرجب  كٗی     ٛب ُٛ٘رْٖـ ىاترٚ ّری   مٖٖـ. ثٚ ْٛیٔ ؿٍیٌ ثٚ ایٔ ًیٌتِمِف ّی

ٛبی ػٔرجی ّٔرٖ٘ػی،   ثلای آُٖبیی ثب ُجنٚ >.28= ىیلٕـق٘إیٔ مَی كا علا ّی ،ٛبٛبی ػـؿی یب ّخبً ؿاؿٙ

 اثتـا ثبیـ ًیٌتِ ػٔجی میٌتی كا ثٚ ٛ٘ك ّؾتٔل ّ٘كؿ ثلكًی قلاك ؿاؿ.

 

 سيستن ػصجي سیستيالف: -2-2-7-1

یل ًیٌتِ پلؿامٍ اٛلاػب  ثب ًبؽتبك ّ٘امی ٗ مبّلاًً پیضیرـٙ اًرت مرٚ ؿٗ ؿكٓرـ ٗمٓ      إٌبّٓغن 

مٖرـ ّلمرن ثٌریبكی ام    ثیَ ام ثیٌت ؿكٓـ مٌ امٌریوٓ ثرـٓ كا ّٔرلف ّری     اّبؿٛـ ثـٓ كا تِنیٌ ّی

ٛبی ؽ٘ؿآىبٙ ٗ ٕبؽ٘ؿآىبٙ إٌبٓ اًت. ّغن ام عـٗؿ یل ٓـ ّیَیبكؿ ًًَ٘ ػٔجی ثٚ ٕبُ ٕلٗٓ تِنیٌ  كعتبك

، 1ٛرب ٛب ام ًٚ قٌْت اًبًی ؿٕرـكیت ثبُٖـ. ثیِتل ٕلُٗٓـٙ مٚ ٛل ٕلٗٓ ثٚ ؿٙ ٛناك ٕلٗٓ ؿیيل ّلتجٚ ّی

 :>29= إـتِنیٌ ُـٙ 2ی ًًَ٘ ٗ آمٌ٘ٓثـٕٚ

 ٛبی ٛبی تِنیٌ یبعتٚ ام عیجلثٚ ػٖ٘آ ّٖبٛق ؿكیبعت ًیيٖبً اٍنتلینی، ُجنٚ ،ٛبؿٕـكیت

ثبُٖـ. ثٚ ْٛیٔ ٛبی إِؼبثی ثیِْبكی ّیًٍَ٘ی ٌٛتٖـ مٚ ؿاكای ًٜظ ٕبّٖظِ ٗ ُبؽٚ

ٛبی ٛب ًیيٖبً. ؿٕـكیتٕبّٖـی ؿكؽت ّبٕٖـ ٕین ّیٛبی ؿكیبعت مٖٖـٙػَت إٜٓب كا ُجنٚ

 مٖٖـ.اٍنتلینی كا ثٚ ٌٛتٚ ّٖتقٌ ّی

 إزبُ ػَْیب  لامُ ثل ثبُـ ٛبی عابرتی ؿیيل ّیثـٕٚ ًًَ٘، مٚ ُبٌّ ٌٛتٚ ٗ قٌْت

 .كٗی اٛلاػب  ٗكٗؿی كا ثل ػٜـٙ ؿاكؿ

 ٌٓ٘ٛبی مْتلی ثلؽ٘كؿاك ٛب ام ًٜغی ْٛ٘اكتل ٗ تؼـاؿ ُبؽٚثل ػني ؿٕـكیت ،ٛبآم

ٌٛتٖـ.إٜٓب ًٛ٘ ثیِتلی ؿاكٕـ ٗ ًیيٖبً اٍنتلُٗیْیبیی ؿكیبعتی ام ٌٛتٚ ًًَ٘ كا ثٚ 
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ٛبی ٛبی ًًَ٘مٖٖـ. ّغٌ اتٔبً آمٌ٘ٓ یل ًًَ٘ ثٚ ؿٕـكیتٛبی ؿیيل ّٖتقٌ ّیٕلٗٓ

ٛب ثٚ ثـٕٚ ام ؿٕـكیتٛبی ػٔجی تٖٜب ثٚ ٓ٘ك  یل ٛلعٚ ى٘یٖـ. پیبُّی 1ؿیيل كا ًیٖبپي

كًـ، ّ٘رت مٌ٘ٓ ّیمٖٖـ. ٗقتی پیبُ ثٚ إتٜبی آًَ٘ ٗ ام إٓزب ثٚ آمٌ٘ٓ علمت ّیً

ُ٘ؿ ٗ پي مٌ٘ٓ ّیُ إتقبً ؿٖٛـٙ ٕلٕٗی ام إتٜبی آی ُیْیبیی ثٚ ٕبآماؿ ُـٓ یل ّبؿٙ

 >.30= مٖـٛبی ّزبٗك كا عؼبً ّیٛبی ًًَ٘ٛب، ىیلٕـٙام ٕا٘ف ؿك ًیٖبپي

 ثبُـ.مَی یل ٕلٗٓ ّیی ًبؽتبك ( ِٕبٓ ؿٖٛـ1ٙ-2ُنٌ )

 

 
 >30= ًبؽتبك یل ٕلٗٓ میٌتی -(1-2ُنٌ)

 

 هذل ریبضي ًزٍى -ة-2-2-7-1

ٚ ّی ٛبی ٛجیؼی إزبُ ُـ،ثب ثغج ّؾتٔلی مٚ ؿك ّ٘كؿ ٕلٗٓ ی ت٘آ عْٜیـ مٚ ثلای ایزبؿ ٛل ُرجن

ثبُرـ ٕرلٗٓ   ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثبیـ ًیٌتْی ِّبثٚ ّغن ٛلاعی ُ٘ؿ مٚ ام تؼـاؿ میبؿی ٕ٘كٗٓ تِنیٌ ُـٙ 

 اًت. ای ام ٕلٗٓ ٛجیؼیپلؿامُی اًت مٚ ّـً ًبؿٙ ُـٙ-ؿك ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی یل ٗاعـ ّغبًجبتی

ٚ ؿٛی تلٛل ٕلٗٓ تؼـاؿی ٗكٗؿی ؿاكؿ مٚ پي ام ٗمٓ ی ّزْر٘ع إٜٓرب، ًریيٖبً    تل إٜٓب ٗ ًپي ّغبًرج

ً  مٖـ. ًپي ؿك ّلعَٚتغلیل كا ایزبؿ ّی كٗی ًریيٖبً تغلیرل احرل مرلؿٙ ٗ پیغربُ       2ی ثؼـ، تربثغ إتقرب

 آٗكؿ.ٛبی ؿیيل كا ثٚ ٗر٘ؿ ّیؽلٗری ٕلٗٓ ثٚ ٕلٗٓ
                                                

 Synapse-1 

  Transfer function-2 
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ؿٛـ. ثرب  ی ػَْنلؿ ٕلٗٓ ٛجیؼی اكائٚ ّی( اٍي٘یی ام یل ٕلٗٓ ّغبًجبتی كا ثب ت٘رٚ ثٚ ٕغ2ٙ٘-2ُنٌ)

مٖٖرـٙ ٗ تربثغ    ی رْرغ ٛب، ّزْ٘ػٚٛب كا ثٚ ؿٕـكیتت٘آ ٗكٗؿیٕيبٛی ثٚ ًبؽتبك ایٔ ٕلٗٓ ّغبًجبتی، ّی

مٌر٘ٓ  آٛرب ٗ ؽلٗرری كا ثرٚ ًریيٖبً ىقكٕرـٙ ام      كا ثٚ ُـ  ًیٖبپي 1ٛبی ًًَ٘، ٗمّٓغلك كا ثٚ ثـٕٚ

          تِجیٚ ْٕ٘ؿ. ْٛضٖیٔ اكتجبٙ ثیٔ ؽلٗری ٗ ًیيٖبً تغلیل ؿك قٌْتی ثرٚ ٕربُ تربثغ إتقربً ٗرر٘ؿ ؿاكؿ     

=32 ٗ 31.< 

 

 
 >13= ٗكٗؿی ًبؽتبك یل ٕلٗٓ ّغبًجبتی ثب صٖـ -(2-2ُنٌ )

 

ْٕربیَ   pؿٛـ. ثرلؿاك ٗكٗؿی ثرب   ٗكٗؿی كا اكائٚ ّی R( مٚ یل ّـً ٕلٗٓ ّغبًجبتی ثب 2-2ُنٌ )ؿك 

ٚ   pػٖبٓرل ثرلؿاك    pi( i=1,2,…Rٛبی )ُ٘ؿ مٚ اًنبٍلؿاؿٙ ّی  ،     ٛربی ی ًریٖبپي ٌٛرتٖـ ٗ ّزْ٘ػر

 j=1,…,R  ٗw1,jیل ثلؿاك ًٜلی ثب ػٖبٓرل  Wؿٖٛـ. ؿك ایٔ عبٍت كا تِنیٌ ّی Wػٖبٓل ّبتلیي ٗمٓ 

، b ،ُر٘ؿ. ٕرلٗٓ یرل رَْرٚ ثبیربى     ٗرلة ّری  W ثلؿاك  ؿكػٖٔل ّتٖبرل pاًت. ٛل ػٖٔل ام ثلؿاك ٗكٗؿی 

ْ   رْرغ ّری   pؿك ثلؿاك ٗكٗؿی  W ؿاكؿمٚ ثب عبَٓ٘لة ّبتلیي ٗمٓ ، یرب ْٛربٓ   n، ُر٘ؿ ترب ٗكٗؿی ؽربٍ

 >.31=ًیيٖبً تغلیل كا ایزبؿ مٖـ 

(2-1) 1,1 1 1,2 2 1,R R
n= +b=w p +w p +...+w p +bWp 

 آٗكؿ.ثٚ ٗر٘ؿ ّی كا، a، ؽلٗری ٕلٗٓ ٗ احل ملؿٙ nًپي تبثغ إتقبً كٗی ایٔ ٗكٗؿی ؽبٍْ 
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(2-2) a=f(n)=f( +b)Wp 

 

 تَاثغ اًتقبل -ح-2-2-7-1

، تبثغ إتقبً ٍيربكیتِ   1تبثغ إتقبً ؽٜیٛبی ػٔجی، ًبمی ُجنٚ ًٚ تبثغ إتقبً كایذ ؿك علایٖـ ثٜیٖٚ

 .>33=ٕبُ ؿاكٕـ 3ًیيْ٘ییـتبٕوإت ٛبیپلثٍ٘یل  ٗ تبثغ إتقبً 2ًیيْ٘ییـ

ُ٘ؿ یل تبثغ پیً٘رتٚ  ْٕبیَ ؿاؿٙ ّی purline: تبثغ مٚ ثٚ اؽتٔبك ثٚ ٓ٘ك  ؽٜی تبثغ إتقبً -1

ّقرـاك ٗكٗؿی كا ثرٚ   كٕٗـ. ایٔ تبثغ ْٛربٓ  ٛبی ؽٜی ثٚ مبك ّیّؼْ٘لاًً ثلای تقلیت ؽٜی ؿك عیَتلاًت مٚ 

 ىلؿإـ.ػٖ٘آ ؽلٗری ثلّی

ْٕربیَ ؿاؿٙ   LOGSIGی ٕلُ اعناكی ثرب  : ایٔ تبثغ مٚ ؿك ثلٕبّٚـتبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘یی -2

 -∞ُ٘ؿ. ایٔ تبثغ إتقبً ّقبؿیل ٗكٗؿی كا ؿك ّغرـٗؿٙ  ٛبی پي إتِبك اًتابؿٙ ّیثیِتل ؿك ُجنٚ ُ٘ؿ ّی

 ْٕبیـ.ٔ ٓال ٗ یل تٍ٘یـ ّی+ ؿكیبعت ملؿٙ ٗ ؽلٗری ثی∞تب 

 -∞ٗكٗؿی كا ؿك ّغـٗؿٙ  ُ٘ؿْٕبیَ ؿاؿٙ ّی TANSIG: مٚ ثب ـًیيْ٘ییتبثغ إتقبً تبٕوإت  -3

   .ْٕبیـتٍ٘یـ ّی -1ٗ  1 + ؿكیبعت ملؿٙ ٗ ؽلٗری ثیٔ∞تب 

 

 ّبی ػصجي اس ًظز ارتجبط ثيي ًزًٍياًَاع ضجکِ -ت-2-2-7-1

ی مَی تقٌریِ  پلؿامٍ اٛلاػب  ٗ اكتجبٛب  ثیٔ ٕلٕٗی ثٚ ؿٗ ؿًتٚی ٛبی ػٔجی ثلاًبى ُیُ٘ٙجنٚ

ٛربیی ٌٛرتٖـ مرٚ ٌّریل     ٛبی پیِؾ٘ك، ُجنُٚجنٚ. 5ٛبی پي ؽ٘كٗ ُجنٚ 4ٛبی پیِؾ٘كُجنُٕٚ٘ـ: ّی

                                                
Linear Transfer Function -1 

Log-Sigmoid Transfer Function -2 
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ؿك ایرٔ  ىرلؿؿ.  ٛبی ْٛبٓ لایٚ یب لایٚ قجٌ ثربم ْٕری  كٗ ثٚ رَ٘ پلؿامٍ ُـٙ ٗ ثٚ ٕلٗٓ ٜب ْٛ٘اكٙإٓ پبًؼ ؿك

ػج٘ك مٖـ ٗ ؿك ، ُ٘ؿ مٚ ام ٌّیل ینٜلعٚ، یؼٖی ام ٗكٗؿی تب ؽلٗریثٚ ًیيٖبً اربمٙ ؿاؿٙ ّیٛب ٕ٘ع ُجنٚ

 ٛبی قجَی ٕـاكؿ.  ضٖیٔ لایٚٗر٘ؿ ٕـاُتٚ ٗ ؽلٗری ٛل لایٚ تأحیلی ثل ْٛبٓ لایٚ ٗ ْٛ 1ٕتیزٚ ثبمؽ٘كؿی

ٓ  ٛبی پيؿك ُجنٚ بی ْٛربٓ  ٛر ؽ٘ك، عـاقٌ یل ًیيٖبً ثلىِتی ام یل ٕلٗٓ ثٚ ْٛبٓ ٕلٗٓ یرب ٕرلٗ

ٚ    ی قجَی ٗر٘ؿ ؿاكؿ. ثٖربثلایٔ إٜٓرب ّری   ٛبی لایٚلایٚ ٗ یب ٕلٗٓ ٛربی ثلىِرتی،   ت٘إٖرـ ثرب اًرتابؿٙ ام عَقر

 >.34ٛبیی ؿاُتٚ ثبُٖـ مٚ ؿك ٛل ؿٗ ٌّیل ام ٗكٗؿی ثٚ ؽلٗری ٗ ثبٍؼني علمت مٖٖـ =ًیيٖبً

 

 ّبی آهَسشرٍش -ث-2-2-7-1

ّر٘كؿ اًرتابؿٙ قرلاك     3ٗ آّ٘مٍ ثرـٗٓ ٕربرل   2ٕبرلٛبی ػٔجی ؿٗ كٍٗ آّ٘مٍ ثب ّ٘مٍ ُجنٚآثلای 

ؿك یبؿىیلی ثب ٕبرل، ؿك ٛل ّلعَٚ ام تنلاك اٍي٘كیتِ یبؿىیلی، رر٘اة ٗاقؼری ًیٌرتِ یبؿىیلٕرـٙ     ىیلٕـ.  ّی

    َ ثیٖری  ٗر٘ؿ ؿاكؿ. ٍقا اٍي٘كیتِ یبؿىیلی ثٚ ؽٜبی یبؿىیلی؛ یؼٖی تابٗ  ثیٔ ّقرـاك ٗاقؼری ٗ ّقرـاك پری

 .>34 ٗ 35=ُ٘ؿ ٛبی ػٔجی ام ایٔ ٕ٘ع یبؿىیلی اًتابؿٙ ّیُجنٚ ُـٙ ؿًتلًی ؿاكؿ. ؿك امخل

ثبُرـ مرٚ ؿك آٓ رر٘اة ٗاقؼری     ؿٙ ّیٕ٘ع ؿیيلی ام یبؿىیلی ثٚ ٕبُ یبؿىیلی ثـٗٓ ٕبرل یب ؽ٘ؿًبّبٓ

ٛرب  آّ٘مؿ مٚ اٍي٘ٛبی ٗكٗؿی كا ثٚ تؼـاؿ ٌّبٗی ام ىرلٗٙ ثلای ًیٌتِ یبؿىیلٕـٙ ّ٘ر٘ؿ ٕیٌت ٗ ُجنٚ ّی

ٛب كا پیـا ٗ ؿك ؽلٗری ُجنٚ مـ ْٕبیـ. ثبیـ ت٘ررٚ ؿاُرت مرٚ    ؿٙ، اكتجبٛب  ّ٘ر٘ؿ ثیٔ آٓثٖـی ملتقٌیِ

 .>36= مٖـؿك  ایٔ عبٍت، علؿ مبكثل اًت مٚ ٛـف ٕٜبیی كا ِّؾْ ّی

ٛب قر٘إیٔ  ُ٘ؿ مٚ ثٚ ایٔ اٍي٘كیتِٛبی ثلىِتی ثیبٓ ّیپقیل تً٘ٚ اٍي٘كیتِٛبی آّ٘مٍكعتبك ًیٌتِ

ٛربی ػٔرجی ٗرر٘ؿ ؿاكٕرـ مرٚ یربؿىیلی       إ٘اع ّؾتَای ام ق٘إیٔ یبؿىیلی ثلای ُجنٚى٘یٖـ. یبؿىیلی ّی

                                                
 Recurrent-1 

2- Supervised training  

  Unsupervised training-3  



  31 

 

َ  ٛب اًت. ؿك ایٔ ٕ٘ع یبؿىیلی، پبكاّتلٛبی ُجنٚ )ٗمٓینی ام آٓ 1ػَْنلؿی قرـكٛب( ثرٚ ٕغر٘ی    ٛرب ٗ پری

ُٕ٘ـ مٚ ػَْنلؿ ُجنٚ ثٜیٖٚ ُ٘ؿ. ّٖظ٘ك ام ثٜیٖٚ ملؿٓ ػَْنلؿ ُجنٚ، عـاقٌ ُرـٓ ؽٜربیی   تٖظیِ ّی

 .>21=مٚ ثیٔ ّقبؿیل تزلثی ٗ پبًؼ ُجنٚ ٗر٘ؿ ؿاكؿ  اًت

ًبمی ػَْنلؿ ُجنٚ، اثتـا ثبیـ یل ُبؽْ ػَْنلؿ پیـا مرلؿ. ُربؽْ ػَْنرلؿ، ّؼیربكی     ثلای ثٜیٖٚ

ی ػني ؿاكؿ، یؼٖی ٛل صرٚ ػَْنرلؿ ُرجنٚ ثٜترل     ثلای ثیبٓ ػَْنلؿ ُجنٚ اًت ٗ ثب ػَْنلؿ ُجنٚ، كاثٜٚ

ٛرب ّتً٘رٚ   ٘اٛـ ث٘ؿ ٗ ثبٍؼني. ُبؽْ ػَْنلؿ ؿك ثیِتل اٍي٘كیتِثبُـ، ّقـاك ُبؽْ ػَْنلؿ م٘صنتل ؽ

(MSE)ّلثؼب  ؽٜب 
ى٘یٖـ، یؼٖی تربثؼی  اًت. ُبؽْ ػَْنلؿ كا آٜلاعبًً تبثغ ٛـف یب تبثغ ؽٜب ٕین ّی 2

مٚ مْیٖٚ ملؿٓ آٓ ّ٘كؿ ٕظل اًت. پي ام تؼییٔ ُبؽْ ػَْنلؿ، ثبیـ پبكاّتلٛربی ُرجنٚ ثرلای مربَٛ     

 .>35= نلؿ تٖظیِ ىلؿؿّقـاك ایٔ ُبؽْ ػَْ

  ٚ ٍ   ثرلای ثٜیٖر تر٘آ ثرٚ   ٛربی ّؾتَاری ٗرر٘ؿ ؿاكؿ مرٚ ام آٓ رَْرٚ ّری      ًربمی ػَْنرلؿ ُرجنٚ، كٗ

ٕبّٚ ام ایٔ ؿٗ اٍي٘كیتِ ثٚ ّبكم٘اك  ٗ تٖظیِ ثبینیٔ اُبكٙ ملؿ. ؿك ایٔ پبیبٓ-ٛبی آّ٘مُی ٍٕ٘جله اٍي٘كیتِ

 .>37=ًبمی ػَْنلؿ ُجنٚ اًتابؿٙ ُـٙ اًتّٖظ٘ك ثٜیٖٚ

 

 (SVM) هبضيي ثزداری پطتيجبى -2-2-7-2

3پِتیجبٓ  كیٛبی ثلؿا ّبُیٔ
(SVM) ٍٗٛبی یبؿىیلی ثب ٕبرل ٌٛتٖـ. ایرٔ كٍٗ ام رَْرٚ    ینی ام ك

ٍ    ٛبی ٌٕجتبًً رـیـی اًت مٚ ؿك ًبً كٍٗ ترل ّخرٌ    ٛربی قرـیْی   ٛبی اؽیل مبكایی ؽر٘ثی ٌٕرجت ثرٚ كٗ

 .ثٖـی، ِٕبٓ ؿاؿٙ اًت ٛبی ػٔجی ثلای ٛجقٚ ُجنٚ

ٓ ٛبی ثلؿاكی پِتیجبٓ ّیّبُیٔٛبی آّ٘مٍ ؿیـٙ تً٘ٚ  اٍي٘كیتِام  ثرلای ّر٘اكؿ میرل اًرتابؿٙ      تر٘ا

                                                
-1  Performance Learning 
-2  Mean Square Error 

Support Vector Machine -3  
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 ْٕ٘ؿ:

ٓ٘ك  ؿٗ  ٛب ّْنٔ اًت ثٚٛبی ؽٜی ٗ غیلؽٜی، مٚ ایٔ ًیٌتِثٖـی ثلای ًیٌتِٛجقٚ -1

 ملاًٚ یب صٖـ ملاًٚ ثبُٖـ.

 ٛبی ؽٜی ٗ غیل ؽٜیإٓبٍین كىلًی٘ٓ ثلای ًیٌتِ -2

ٛبی ػٔجی ؿاكای ؿٗ ّنیت ػْـٙ ٌٛتٖـ مرٚ ْٛریٔ    ٛبی ثلؿاكی پِتیجبٓ ؿك ّقبیٌٚ ثب ُجنٚ ّبُیٔ

 ٛبی علاىیل ُـٙ اًت:   اّل ّ٘رت ت٘رٚ ؽبّ ّغققیٔ ثٚ ایٔ ّبُیٔ

 ٛبی ػٔجی ثیِتل اًت.  ٛبی مِ ٌٕجت ثٚ ُجنٚ ثب تؼـاؿ ؿاؿٙ SVMًبمی تً٘ٚ قبثَیت ّـً -1

ی  قبثَیت تؼْیِ ثبلایی ثٚ آٓ ؿاؿٙ ٗ ام قلاك ىلعتٔ آٓ ؿك ثٜیٖٚتئ٘كی ق٘ی ّبُیٔ ثلؿاك پِتیجبٓ  -2

ًبمی ؽٜبی تزلثی ثلای یبعتٔ ثٜتلیٔ  ٛبی ػٔجی ام عـاقٌ مٖٖـ. ؿك آّ٘مٍ ُجنٚ ّغَی رَ٘ىیلی ّی

ام  SVMمٖـ اّب ؿك  ٛبی آّ٘مُی كا عـاقٌ ّی ؽٜبی ؿاؿٙ  مٖٖـ؛ یؼٖی، ُجنٚ ّـً اًتابؿٙ ّی

ُ٘ؿ مٚ ؿك آٓ ؽٜبی تؼْیِ عـاقٌ  ی ثلای یبعتٔ ثٜتلیٔ ّـً اًتابؿٙ ّیًبمی ؽٜبی ًبؽتبك عـاقٌ

 ُ٘ؿ.  ّی

تلیٔ عبٍت ّْنٔ، یؼٖری  ثٚ ّٖظ٘ك ًبؿىی ؿك عِٜ، ثلای ثیبٓ تئ٘كی ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ام ًبؿٙ

 مٖیِ.ٓ٘ك  ؽٜی ُلٗع ّیپقیل ثٚؿًتٚ ثٖـی ؿٗ ملاًٚ ؿك عبٍت رـایی

 

 ّبی ثزداری پطتيجبى ٍ کلاسِ ثب هبضييثٌذی خطي د طجقِ -الف-2-2-7-2

ی آّ٘مُی مٚ ثٚ ٓ٘ك  ؽٜی ام ِٛ رـاپقیل ثبُٖـ ؿك اؽتیبك ؿاكیرِ. ثرلای    علٕ مٖیـ ؿٗ ؿًتٚ ؿاؿٙ

مٖٖرـ   ٛب كا ثٚ ٓ٘ك  ؽٜری ررـا   ٛب تؼـاؿ میبؿی ؽٚ رـا مٖٖـٙ ٗر٘ؿ ؿاكؿ مٚ قبؿك ٌٛتٖـ ؿاؿٙ ایٔ ؿاؿٙ

ٛب ؿاكای ّبمنیِْ عبَٓٚ ثریٔ ؽرٚ    ُـٙ اًت، تٖٜب ینی ام آٓ( ِٕبٓ ؿاؿٙ 3-2ٛ٘ك مٚ ؿك ُنٌ ) اّب ْٛبٓ

ى٘یٖـ. ثرٚ   تلیٔ ٕقبٙ آّ٘مُی ؿك ٛل ٛلف ؽٚ ٌٛتٖـ مٚ ثٚ آٓ ؽٚ رـاًبم ثٜیٖٚ ّیرـامٖٖـٙ ٗ ٕنؿیل
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 ُ٘ؿ:ٛب ثٚ ٓ٘ك  میل تؼلیف ّیٛ٘ك مَی ایٔ ؿاؿٙ

(2-3                         )                                           n

ii

n

iii yRxyXD
1

11


 .,, 

 ثؼـی اًت ٗ  nیل ثلؿاك عقیقی    مٚ ؿك آٓ 
 
   ؿٛـ مٚ ٛل یل ام ٕقربٙ   اًت ٗ ِٕبٓ ّی -1ٗ  1ثلاثل  

1رـامٖٖـٙ یاثل ٓاغٚٛـف پیـا ملؿٓ  ثٚ مـاُ ٛجقٚ تؼَق ؿاكٕـ.
ثب ثیِتلیٔ عبٓرَٚ ام ٕقربٙ عبُریٚ ای     

 رـا مٖـ. 1iyكا ام ٕقبٙ ثب  1iyاًت مٚ ٕقبٙ ثب 

 

 
 >38= ؽٚ رـاًبم ثٜیٖٚ ثب عـامخل ّقـاك عبُیٚ(: 3-2ُنٌ)

 

ٚ  ٛبی آّ٘مُی ثٚ اثلٓاغٚ تلیٔ ؿاؿٙثٚ ٕنؿیل ٛربی ّر٘امی    ی رـاًبم ثٜیٖٚ مٚ ؿك ٗاقغ كٗی اثلٓراغ

ِٕربٓ ؿاؿٙ   SV( ثرب  4-2ٛرب مرٚ ؿك ُرنٌ )    ى٘یٖرـ. ایرٔ ؿاؿٙ   ّی 2إـ، ثلؿاكٛبی پِتیجبٓ ّلمی قلاك ىلعتٚ

ٚ    ثلؿاكی پِتیجبٓ ام آٓ  إـ، ّؼیبكی ٌٛتٖـ مٚ ّبُیٔ ُـٙ ٛرب اًرتابؿٙ    ثٖرـی ٓرغیظ ؿاؿٙ   ٛرب ثرلای ٛجقر

 ُ٘ؿ: ی ایٔ ؽٚ ثٚ ٓ٘ك  میل ُٕ٘تٚ ّی ؿك عبٍت ؿٗ ثؼـی ّؼبؿٍٚ >38= مٖـ ّی

(2-4                                  )                                               02211  bXWXW 

 

                                                
1- Separating hyperplane 

2- Support vectors (SV) 
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 >38= ٛبی ّ٘امی ّلمی ( : ْٕبیَ ثلؿاكٛبی پِتیجبٓ كٗی اثلٓاغ4ٚ-2ُنٌ )

 

ؿٛریِ. ؿك ایرٔ ع٘رب ٛرـف،      ثؼـی ىٌتلٍ ّی nٛب كا ثٚ ع٘بی  امٖ٘ٓ ّ٘ٗ٘ع ؿًتٚ ثٖـی ؽٜی ؿاؿٙ

ٚ  رـاًبمی ٕقبٙ ٚ    ؿك .ثؼرـی اًرت   (n -1)ی رـاًربم   ؿٗ ؿًتٚ تً٘ٚ یل اثلٓراغ ی  ایرٔ عبٍرت ّؼبؿٍر

 ُ٘ؿ :   ی میل ثیبٓ ّی ی رـامٖٖـٙ ثب كاثٜٚ اثلٓاغٚ

 (2-5       )                                                                                   0. bXW T 

 ثریٔ ثلؿاكٛربی   "."ػلاّت ػلٕ ام ّجـأ آٓ اًت. bی رـاًبم ثٜیٖٚ ٗ ٕلّبً اثل ٓاغٚثلؿاك  Wمٚ ؿك آٓ 

X  ٗW ثٚ ّؼٖی ٗلة ؿاؽَی ایٔ ؿٗ ثلؿاك ث٘ؿٙ ٗ ػلاّت T  ثبلای ثلؿاكW ٙـ ی ایٔ ثرلؿاك ّری   ، تلإٜبؿ   ثبُر

ثٖرـی   ٛبی آّ٘مُی ثـٗٓ اُتجبٙ ؿك ملاى ؽ٘ؿ ؿًتٚ ای پیـا ُٕ٘ـ مٚ اٗلاًً، ْٕٕ٘ٚ ثٚ ىٕ٘ٚ W  ٗbثبیـ  .>38=

ٚ ی ثیٔ ٕنؿیل ُٕ٘ـ حبٕیبًً، عبَٓٚ  یرـاًربم، ّربمنیِْ ثبُرـ؛ یؼٖر     ی تلیٔ ٕقبٙ ٛل ملاى ؿاؿٙ تب اثلٓراغ

ایزبؿ ُر٘ؿ. ایرٔ   مٖٖـ  ٛب كا ام ِٛ رـا ّی ٛبی ّلمی ّ٘امی مٚ ؿاؿٙ ّْنٔ ثیٔ اثلٓاغٚ ی عـامخل عبُیٚ

 ُ٘ؿ:  ٓ٘ك  كیبٗی صٖیٔ ثیبٓ ّیّ٘ٗ٘ع ثٚ

(2-6                                                          )ni 1                 1.  bXW T 
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 >38= ٛب ی رـاًبم ٗ عبُیٚ ٓاغٚ -(5-2ُنٌ)

 

ًبم ثٜیٖٚ ِٕبٓ ی رـاٛبی ّلمی ٗ ٓاغُٚـٙ ثلای اثل ٓاغٚ ( ّؼبؿلا  ؿك ٕظل ىلعت5ٚ-2ؿك ُنٌ )

 اًت.ؿاؿٙ ُـٙ

 ت٘آ ثٚ مْل ٖٛـًٚ ثٚ ٓ٘ك  میل ثٚ ؿًت آٗكؿ: ی ّلمی كا ّی عبَٓٚ ثیٔ ؿٗ اثلٓاغٚ

(2-7                                )                     
   

WW

bXWbXW
d

TT

21.1.



 

ثلاًبى ایٔ كاثٜٚ اىل تبثغ 
W

ٚ   8-2كا ثب ؿكٕظل ىرلعتٔ قیرـ )   2 ّر٘كؿ ٕظرل    ی ( ّربمنیِْ مٖریِ عبُری

 ّبمنیِْ ؽ٘اٛـ ُـ.  

 (2-8                                                        )ni 1                     1.  bXWy T

i 

تر٘آ   ًؾت اًت، ٍقا ثلای ًبؿىی مبك ّی Wًبمی ثٚ ؿٍیٌ ٗاثٌتيی ثٚ  ی ثٜیٖٚاّب عٌ ایٔ ٌّئَٚ

ثـٗٓ تغییل ؿك ٌّئَٚ ثٚ ربی تبثغ 
W

W، تبثغ 2
2

1
( ّیٖیِْ ملؿ مٚ ایرٔ  8-2كا ثب ؿكٕظل ىلعتٔ قیـ ) 

WWتبثغ ثٚ ٓ٘ك   T .
2

1
ُ٘ؿ ّیُٕ٘تٚ 

 

ُ٘ؿ. تبثغ لاىلإو ثلای ایٔ ٌّئَٚ ثرٚ ٓر٘ك    ثلای عٌ ایٔ ٌّئَٚ ام كٍٗ ٗلایت لاىلإو اًتابؿٙ ّی
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 ُ٘ؿ :   میل ُٕ٘تٚ ّی

(2-9                                          )    



n

i

i

T

ii

T

p bXWyWWbWL
1

1..
2

1
,,  

مٚ ؿك آٓ 
iًِْبمی تربثغ لاىلإرو ثرب ؿكٕظرل ىرلعتٔ       ٛب ٗلایت ٕبّؼیٔ لاىلإو ٌٛتٖـ. امٖ٘ٓ ٛـف ّیٖی

0i ٜٚ( ٌٕجت ثٚ 9-2) ی اًت. اىل ام كاثW  ٗb       ِّتق ثيیلیِ ٗ ٌّربٗی ٓرال قرلاك ؿٛریِ ّقرـاك ٗ

 .آیـ ثٚ ؿًت ّی W ی ثٜیٖٚ

(2-10                )                                                     





 N

i

iii yXW
W

L

1

0 
 

(2-11                                              )                            





 N

i

ii y
b

L

1

00  

ٚ 10-2) ی ثٚ ؿًت آّـٙ ام ِّتقب  رنیی كاثٜٚ Wعبً اىل ّقـاك  ( قرلاك ؿٛریِ   9-2) ی ( كا ؿك ؽ٘ؿ كاثٜر

 ٛبی ثلؿاكی ثٚ ٓ٘ك  میل ثٚ ؿًت ؽ٘اٛـ آّـ:   ی اًبًی ّبُیٔ ّؼبؿٍٚ

(2-12 )                                                    
 


N

i

j

T

ijiji

N

j

N

i

id XXyyL
1 11 2

1
 

ٚ   ٛـف ؿك ّبُیٔ ،ثٖبثلایٔ     ( 13ٗ-2( ثرب ت٘ررٚ ثرٚ ؿٗ ّغرـٗؿیت )    12-2ی ) ٛبی ثلؿاكی عرٌ ّؼبؿٍر

 ثبُـ: ّی( 2-14)

(2-13                                         )                                                         0i 

(2-14                                                                                                 )



N

i

ii y
1

0 

 آیـ: ثٚ ؿًت ّی (8-2)ٕین ثٚ مْل قیـ  b ی ّقـاك ثٜیٖٚ

(2-15                        )                             
i

T

ii

i

i

T XWyby
y

bXW .
1

.  

كا ّغبًجٚ ملؿ ترب ؿك   b ی ی ثلؿاكٛبی پِتیجبٓ، ّقـاك ثٜیٖٚ ىیلی كٗی ْٛٚ اٍجتٚ ثٜتل اًت مٚ ثب ّتً٘ٚ

 تلی ثٚ ؿًت آیـ: ػٌْ اٍي٘كیتِ ّقبُٗ
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(2-16                                                          )                            



SVN

i

i

T

i

SV

XWy
N

b
1

.
1 

 ٛبی ّ٘امی اًت.تؼـاؿ اثل ٓاغٚ NSVمٌل 

ٚ ( ٗ اًتابؿٙ ام 12-2ًبمی ) ی ثٜیٖٚ عٌ ٌّئَٚثب  ٚ    ( ّری 16-2ی ) كاثٜر ٚ   تر٘آ ثرٚ ثٜیٖر ی  ترلیٔ اثلٓراغ

ٚ   رـاًبم ؿًت یبعت ٗ ًپي ام ایٔ اثلٓاغٚ ٚ   رـاًبم ثلای ٛجقر   ٛربی رـیرـ اًرتابؿٙ ْٕر٘ؿ     ثٖرـی ْٕٕ٘ر

=41-38.< 

 

 ی ًزمی حبضيِّبی دٍ کلاسِ ثب ایذُثٌذی خطي سيستنطجقِ -ة-2-2-7-2

ٛربیی   ( ِٕربٓ ؿاؿٙ ُرـٙ اًرت، ؿاؿٙ   6-2ُرنٌ)  ٛ٘ك مرٚ ؿك  ٛبی ؽٜی ْٛبٓ ىبٛی اٗقب  ؿك ًیٌتِ

ٛربی  إـ. ؿك ایٔ عبٍت ثب اًتخٖبء ؿك ٕظل ىلعتٔ ایرٔ ؿاؿٙ  ثٖـی ُـٙ ع٘٘ك ؿاكٕـ مٚ ؿك ملاى اُتجبٙ ٛجقٚ

ٚ  ٛبی آّ٘مُی كا ثٚ ٓ٘ك  ؽٜی ام ِٛ رـا ملؿ. ثلای صٖیٔ ُلایٜی ایـٙت٘آ ؿاؿٙاُتجبٙ، ّی ی  ی عبُری

. ؿك ایٔ كٍٗ یل ّتغیل >38= ّٜلط ُـ 1995ؿك ًبً  2ٗ م٘كتیٖب 1ٕلُ تً٘ٚ ٗپٖبیل
i ُر٘ؿ   ّؼلعی ّی

ی  ثٖـی اُتجبٙ ثلای ٛل ؿاؿٙ مٚ ّینآ ؽٜبی ٛجقٚ
iX ؿٛـ. ؿك ایٔ عبٍت تربثغ ٛرـف مرٚ ثرب      كا ِٕبٓ ّی

   :ُ٘ؿّیٓ٘ك  میل تؼلیف ( ثٜیٖٚ ُـٙ، ث19ٚ-2( ٗ )18-2) ت٘رٚ ثٚ ؿٗ قیـ

 ٛبی ؽٜی رـا ٕبپقیل ثب ّینآ ؽٜبی  ( : ًیٌت6ِ-2نٌ )ُ 
i

 =42  ٗ38< 

                                                
-1  Vapnik 

2- Cortinna 
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ٛب ٗ ّیٖیِْ ملؿٓ ؽٜبًرت. ثرب ؿكٕظرل     ٗلیت تٖظیِ رٜت ّبمنیِْ ملؿٓ عبُیٚ Cی ع٘ق  مٚ ؿك كاثٜٚ

 ت٘آ تبثغ لاىلإو كا صٖیٔ ُٕ٘ت: مٚ ثنكىتل ام ٓال ٌٛتٖـ ّی α  ٗβ ىلعتٔ ٗلایت لاىلإو

(20-2)          
 


N

i

ii

N

i

N

i

ii

T

iii

T

p bXWyCWWbWL
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ٗ W ،b( ٌٕجت ثٚ 20-2) ی اىل ام كاثٜٚ
i   ّقربؿیل میرل ثرٚ     ،ِّتق ىلعتٚ ٗ ٌّبٗی ٓال قرلاك ؿاؿٙ ُر٘ؿ

   :ـٖآی ؿًت ّی

(2-21                                    )                                                    
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ٕبپرقیل   بٍت ؽٜی رـاٛبی ثلؿاكی ؿك ع ی اًبًی ّبُیٔ ، ّؼبؿٍٚ(20-2) یثٚ ؿك كاثٜٚاثب قلاك ؿاؿٓ ایٔ كٗ

 ی میل ؽ٘اٛـ ث٘ؿ:  ّؼبؿٍٚمٚ ثٚ ٓ٘ك   آیـ ثٚ ؿًت ّی

(2-24                                            )                       
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 ثبُـ :  ( ّی26-2( ٗ )25-2( ثب ت٘رٚ ثٚ ؿٗ ّغـٗؿیت )24-2ی ) ؿك ایٔ عبٍت ٛـف عٌ ّؼبؿٍٚ

(2-25                         )                                                                                        Ci 0 
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(2-26                                   )                                                                              
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ِ  بی رـاٛ ُ٘ؿ، تبثغ ٛـف ًیٌتِ مٚ ِّبٛـٙ ّی إٓيٕ٘ٚ پرقیل   ٛربی ررـا   ٕبپقیل ؽٜی ِّبثٚ ثب ًیٌرت

ثب ایٔ تابٗ  مٚ ٗلایت لاىلإو ؽٜی اًت 
i  ؿاكای ملآ ثبلایC پربكاّتل  ؿك ایٔ عبٍت . ٌٛتٖـC   ٕیرن

   .>38 ٗ 40= ثبیـ تؼییٔ ُ٘ؿ، آٗكؿ ثٖـی مٖٖـٙ كا علاِٛ ّی ٛجقٚبثَیت مٖتلً رلعیت اٗبعی ؿك قمٚ 

 

 ّبی ثزداری پطتيجبى ثب هبضيي 1طجقِ ثٌذی غيزخطي -ج-2-2-7-2

ٛبی آّ٘مُی ثٚ ٓر٘ك  غیلؽٜری ام   ثبُـ، ؿاؿٙتلیٔ عبٍت ثٚ ّ٘اكؿ ٗاقؼی ّیؿك ایٔ عبٍت مٚ ٕنؿیل

ٕربُ   2ٗكٗؿی ثٚ ع٘بیی ثب اثؼبؿ ثبلاتل مرٚ ع٘ربی ٗیوىری   ُٕ٘ـ. ثلای ایٔ ّٖظ٘ك، اثتـا ثلؿاكٛبی ِٛ رـا ّی

ُ٘ؿمٚ ٕيبُت ثلؿاك ؿاكؿ ٕيبُتٚ ّی
iX    ؿك ایٔ ع٘بی رـیـ، ثٚ ٓر٘ك iX   ُر٘ؿ.   ْٕربیَ ؿاؿٙ ّری

ؽٜری ثپرلؿامؿ ؿك   ٛب ثٚ ٓ٘ك   ت٘إـ ثٚ رـاًبمی ؿاؿٙ ًپي ؿك ایٔ ع٘بی ثبلاتل ّبُیٔ ثلؿاك پِتیجبٓ ّی

ای ام ایٔ علایٖـ ؿك ُنٌ  عبٍی مٚ ع٘بی ٗكٗؿی ؿك ْٛبٓ عبٍت غیلؽٜی ثبقی ّبٕـٙ اًت. ُْبتیل ًبؿٙ

 .  >40= ( ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت2-7)

 
 .>40ٗ  42=ٛبی ٗكٗؿی اكربع ؿاؿٙ ُـٙ ثٚ ع٘بی ثبلاتل ( : ؿاؿ7ٙ-2ُنٌ )

                                                
1 -Nonlinear Classification 

2 -Feature Space 
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 ٓ٘ك  میل ثبمٕ٘یٌی ملؿ:ع٘بی ثبلاتل ثٚٛبی ؽٜی كا ثبیـ ؿك ثٖبثلایٔ كٗاثٚ ّ٘ر٘ؿ ؿك ًیٌتِ

(2-27                                        )                                                              
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(2-28                                                )                                 
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iiii XXyyb
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 . 

ٗرلة   1999ؿك ًربً   1ّلمرل ثٚ ّٖظ٘ك مِ ملؿٓ عزِ ّغبًجب  ثٚ ؿٍیٌ میبؿ ُـٓ اثؼبؿ ٌّئَٚ، تئ٘كی 

ؿاؽَی    ji XX  كا ثٚ ٓ٘ك  تبثغ ملٌٕ  . ji XXK مرٚ ثرٚ آٓ ملٕرٌ      ؿك ع٘بی ٗیوىی ّؼلعی ملؿ ,

 یبثـ :  ( ثٚ ٓ٘ك  میل تغییل ّی28-2ی )ؿك ٕتیزٚ كاثٜٚ .>38 ، 40=ى٘یٖـ  ّی ّلمل

(2-29                                                             )                         
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ٓر٘ك    ثٚٛبی غیلؽٜی كا ی رـاًبم ثٜیٖٚ ؿك ًیٌتِی اثلٓاغٚت٘آ ّؼبؿٍٚثب اًتابؿٙ ام تلعٖـ ملٌٕ ّی

 ی میل ُٕ٘ت:ّؼبؿٍٚ

(2-30                                                        )                        

    bXXKyxd
N

j

jiii

N

i

 
 11

, 

ٚ  ُر٘ؿ،  ّری ىٕ٘ٚ مٚ ِّربٛـٙ   ْٛبٓ ٚ ی  ّؼبؿٍر ٚ      ی ٓراغ  رـاًربم كا ّری تر٘آ ثرـٗٓ ّغبًرج iX  ؿك

ٓاغٚ اًتابؿٙ  ی تٖٜب مبعیٌت مٚ ام ملٌٕ ّٖبًت ثلای عٌ ّؼبؿٍٚ ٗ ؿًت آٗكؿ ثٚؽٜی ٛبی غیل ًیٌتِ

إـ مرٚ ثٌرتٚ ثرٚ ُرلایٚ،      ٛبی ّؾتَای ؿك كیبٗیب  ثلای اًتابؿٙ ؿك ع٘بی ٗیوىی ّؼلعی ُـٙ ملٌٕ .ُ٘ؿ

ّرـً ٗ  ی ثیٔ پبكاّتلٛربی   ىیلٕـ. ثؼ٘ی ام ایٔ ت٘اثغ ملٌٕ مٚ ؿك ٗاقغ اكتجبٙ ؿٖٛـٙ ّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاك ّی

 .>41=إـ  ( ىلؿآٗكی ُـ1ٙ-2ٛـف ٌٛتٖـ ؿك رـًٗ )

 

 

                                                
- Mercer1 
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 ( : ت٘اثغ ملٌٕ ؿك ع٘بی ٗیوىی1-2رـًٗ)

 تبثغ کزًل ثٌذیًَع طجقِ

 ؽٜی   j

T

iji XXXXK , 

ای ام صٖـ رَْٚ

 ؿكرٚ 
   1,  j

T

iji XXXXK 

 ىً٘یٔ یب ْٕبیی  2

2

2, 

ji XX

ji eXXK



 

 پلًپتلٗٓ صٖـ لایٚ
     j

T

iji XXXXK tanh,

 

ٌّبئٌ  ثلای مَیٚ

 ُلایٚ ّلمی

 
   

  2/sin2

2/1sin
,

ji

ji

ji
XX

XXn
XXK






 

 

 

 ّبی خطي ثزدار پطتيجبًي رگزسيًَگز ثزای سيستن -د-2-2-7-2

 ـ ت٘ 1996ثلای إٓبٍین كىلًی٘ٓ ؿك ًبً  SVM یل كٍٗ ام مٚ ًٚ ٗپٖبیل ٗ ْٛنبكإَ پیِرٖٜبؿ ُر

پیـا ْٕر٘ؿٓ تربثؼی اًرت مرٚ ثرل       SVRٛـف  .ُ٘ؿٕبّیـٙ ّی (SVR)ایٔ كٍٗ ثلؿاك پِتیجبٓ كىلًیٕ٘يل 

. ثٚ ػجبك  ؿیيل، تبثغ كىلًی٘ٓ ثلامٍ یبثـ  Xi , yiثلای ٛل رات  ɛثب مْتلیٔ إغلاف ام مْیتی ّبٕٖـ ؿاؿٙ 

ىرلعتٔ مْترلیٔ ّلثرغ ؽٜرب ثریٔ      ٛب ثب ؿك ٕظرل   ؿك ایٔ عبٍت یل اثل ٓاغٚ رـاًبم اًت مٚ ثل كٗی ؿاؿٙ

 .>42= ُ٘ؿٓ٘ك  میل ثیبٓ ّیٛب، ثلامٍ ّی یبثـ. ثٖبثلایٔ تبثغ كىلًی٘ٓ ثٚ اثلٓاغٚ ٗ ؿاؿٙ

(2-31                         )                                                                                bXWxf T  .  

ثرٚ  ( 33-2( ٗ )32-2ثب ت٘رٚ ثٚ ؿٗ قیرـ )  Wمْتلیٔ ّقـاك ّْنٔ ثلای  ُ٘ؿ مٚ ٕین تلاٍ ّیرب ؿك ایٔ
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 .  ؿًت آیـ

(2-32                                                             )                                         bXWy T

i . 

(2-33                                                              )                                         bXWy T

i . 

عٌبًیت  ثیِتل ثبُـ، ثٖبثلایٔ ثلای ایٔ عبٍت تبثغ εثلؽی ّ٘اقغ، ثلؽی ؽٜبٛب ّْنٔ اًت ام ّقـاك

1
ε  یب ّتغیل

i ُ٘ؿ.ُ٘ؿ مٚ ثٚ ٓ٘ك  میل ثیبٓ ّیّؼلعی ّی 

 (2-34                                                                    )











otherwise

if






0
 

 مٖـ.ٓ٘ك  ُْبتینی ایٔ عبٍت كا ثیبٓ ّیثٚ (8-2ُنٌ )
 

 
 .ε( : تبثغ عٌبًیت ثٚ ّقـاك 8-2ُنٌ )

 

 .  ( ُٕ٘تٚ ُ٘ؿ35-2ت٘إـ ثٚ ٓ٘ك  تبثغ اٍٗیٚ ) ٛبی ثلؿاكی ّی ّبُیٔ ثٖبثلایٔ كىلًی٘ٓ ؽٜی ثلای

(2-35                                                      )                                   
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 ًت( ا2-38) ( 37ٗ-2(، )36-2قیـٛبی )ثب ت٘رٚ ثٚ   W ًٗبمی ؽٜبی مَی  ّیٖیِْ ،مٚ ؿك آٓ ٛـف

                                                
-1  ε-Sensitivity 
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(2-36                                                       )                                        i

T

i bXWy . 

(2-37                                                       )                                        i

T

i bXWy . 

(2-38                                                      )                                                              0, ii X 

ؽ٘اٛرـ ًربؽت ٗ تٖٜرب    تبثغ ٛـف ّزْ٘ع ّقبؿیل ؽٜرب كا ّیٖریِْ   ٛبی كىلًی٘ٓ،  ؿك ایٔ ٕ٘ع ام ّـً

تبثؼی ام ایرٔ   عٌ، ثبُـ، ثٖبثلایٔ كاٙ εٛب ثیَ ام مٚ ؽٜبی آٓ ؽ٘اٖٛـ ىلعتٛبیی ّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاك  ْٕٕ٘ٚ

 ٛب ؽ٘اٛـ ث٘ؿ.   ْٕٕ٘ٚ

ًبمی لاىلإو ثرلای تجرـیٌ ایرٔ     (، ثبیـ ام ثٜی35ٖٚ-2ت )ًبمی ؿاكای ّغـٗی ی ثٜیٖٚ عٌ ٌّئَٚ ثلای

ىیرلی ام تربثغ    ك ٕظل ىلعتٔ تبثغ لاىلإو ٗ ِّتقْٕ٘ؿ. ثب ؿثـٗٓ ّغـٗؿیت اًتابؿٙ  ی ّؼبؿٍٚ ثٚ یل ّؼبؿٍٚ

( ثرٚ ؿًرت   40-2ٗ ) (39-2، ؿٗ ّؼبؿٍرٚ ثرٚ ٓر٘ك  )   W  ٗbٛـف ثـٗٓ ّغـٗؿیت ٌٕجت ثرٚ ؿٗ پربكاّتل   

 آیٖـ.   ّی

(2-39                                                                                      )  i

N

i

ii XW 



1

 

(2-40                                                                                           )  0
1




N

i

ii  

ثٚ ؿًرت آّرـٙ ام    ی ، ؿك ّؼبؿWٍٚ( ثلای ّقـاك 39-2) ی ثٚ ؿًت آّـٙ ام ّؼبؿٍٚ ی ثب قلاك ؿاؿٓ كاثٜٚ

 ؽ٘اٛـ ُـ:  ُٕ٘تٚ  ی میل ٛبی ثلؿاكی كىلًیٕ٘يل ثٚ ٓ٘ك  ّؼبؿٍٚ ی اًبًی ّبُیٔ ّؼبؿٍٚتبثغ لاىلإو، 

(2-41        )                   
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 ثب ت٘رٚ ثٚ ایٔ مٚ : 

(2-42                                                                                        )  Cii  0 
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 ّبی غيزخطي  ثزدار پطتيجبى رگزسيًَگز ثزای سيستن -ُ-2-2-7-2

ام  Wُـ، ّقـاك ثٜیٖرٚ   ثیبٓٛبی ؽٜی  ىٕ٘ٚ مٚ ؿك ثغج ثلؿاكی پِتیجبٓ كىلًیٕ٘يل ؿك ًیٌتِ ْٛبٓ

ی  كاثٜٚ  i

N

i

ii XW 



1

 ٛبی غیل آیـ مٚ ایٔ كاثٜٚ ؿك ًیٌتِ ثٚ ؿًت ّی  ٚ ی  ؽٜی تجـیٌ ثرٚ كاثٜر

   i

N

i

ii XW 



1

ُ٘ؿ، ْٛبٓ ِّنَی اًرت مرٚ ؿك    ای مٚ ؿك ایٔ عبٍت ایزبؿ ّی ُ٘ؿ. ٌّئَٚ ّی 

ٓ  ؽٜی ٗر٘ؿ ؿاكؿ ٗ آٓ ثلؿٓ ثٚ ع٘بی ثبلاتل ٗ  ٛبی غیل ًیٌتِ  ّقرـاك  ثرٚ ؿًرت آٗكؿ iX    ٚاًرت مر

ُر٘ؿ ترب    اًتابؿٙ ّیی ملٌٕ  قٚٛب ام ع ثٖـی ؿاؿٙ ٛجقّٚقـاك آٓ ٕبُٖبؽتٚ اًت. ؿك ایٔ ُلایٚ ّبٕٖـ عبٍت 

 ّقـاك ی ثت٘آ ثـٗٓ ّغبًجٚ iX ٌّٕرـً كیبٗری كا ثرل    تلیٔ  ثٜیٖٚ ٛبی ّ٘ر٘ؿ، ٗ تٖٜب ثب اًتابؿٙ ام مل

ٚ  ُـٙ، كاثٜٚاًبى ّٜبٍت ثیبٓ ٛب ثلامٍ ْٕ٘ؿ. ثل ؿاؿٙ ِ   ی ٓراغ ؽٜری ثرٚ   ٛربی غیل  ی رـاًربم ؿك ًیٌرت

ٓ٘ك    bXWy
N

i

i

T

i 
1

 ثرٚ ؿًرت آّرـٙ ثرلای     ی ىلؿؿ. ثب قلاكؿاؿٓ كاثٜٚ ثیبٓ ّی W  ٚ  ی ؿك كاثٜر

ِ  ٛبی ثلؿاكی  كا ثلای ّبُیٔ (43-2)اًبًی  ی ت٘آ ّؼبؿٍٚ ، ّیرـاًبم ٓاغٚ ٛربی   كىلًریٕ٘يل ؿك ًیٌرت

 ّؼلعی ْٕ٘ؿ.  ثٚ ٓ٘ك  میل ؽٜی غیل

(2-43           )                    bXXKbXXy ji
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N
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N

j

iii  
  

,
1 11 1

 

 ثٚ ّغبًجٚ ّقرـاك  ٕیبمی( 43-2) ی ثب ؿك ٕظل ىلعتٔ كاثٜٚ iX    ٕیٌرت ٗ ّقرـاكb    ٚام ایرٔ كاثٜر

ً   ػَْنلؿ ّبُیٔ. >40 ، 38=ُ٘ؿ  ّغبًجٚ ّی ٛربی ؿیيرلی مرٚ ؿك     ٛبی ثلؿاكی پِتیجبٓ ؿك قیبى ثرب ّرـ

ً  ثبلای ایٔ ّبُیٔ ؽٜی ٗر٘ؿ ؿاكؿ، عبمی ام قـك  ٗ ػَْنلؿ ٛبی غیل ًیٌتِ ِ ٛب ؿك امخرل  ثرٚ   یٛرب  یٌرت

ّـً كیبٗی اكائٚ ُـٙ تً٘ٚ ّبُیٔ ثلؿاكی ثرلای   اًت.ؽٜی  ٛبی غیل ؿك ًیٌتِ مبكىلعتٚ ُـٙ، ؽٔ٘ٓبًً

 ( ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت.  9-2یل كىلًی٘ٓ غیلؽٜی ؿك ُنٌ )
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 >40= ( : ّـً اكائٚ ُـٙ تً٘ٚ ّبُیٔ ثلؿاكی ثلای ًیٌتِ غیلؽٜی9-2ُنٌ )

 

 ثيٌي هذلارسیبثي قذرت پيص -2-2-8

 ثب استفبدُ اس پبراهتز آهبری -2-2-8-1

ٛبی ّؾتَاری ام یرل رْؼیرت كا    ثیٖی ْٕٕ٘ٚثلای اْٛیٖبٓ ام ایٔ مٚ ّـً ثٚ ؿًت آّـٙ ت٘إبیی پیَ

ٚ  ی پبكاّتلٛبی آّربكی ٓر٘ك  ّری   ؿاكاًت، ثبیـ ّـً كا اكمیبثی ملؿ. ایٔ اكمیبثی ثب ّغبًجٚ ی ىیرلؿ. كاثٜر

 ٕبّٚ، ؿك اؿاّٚ ت٘ٗیظ ؿاؿٙ ؽ٘اٛـ ُـ.بیبٓكیبٗی پبكاّتلٛبی آّبكی اًتابؿٙ ُـٙ ؿك ایٔ پ

كٗؿ ٗ : ثٚ ػٖ٘آ یل ُبؽْ ثلای ثیربٓ ؿقرت ؽرٚ كىلًری٘ٓ ثرلآٗكؿ ُرـٙ، ثرٚ مربك ّری         ضزیت تؼييي

ی ٌٕجت تغییلا  ّتغیل ٗاثٌتٚ ت٘ٗیظ ؿاؿٙ ُـٙ تً٘ٚ ّتغیل ٌّتقٌ اًت. ثرٚ ػٖر٘آ ّخربً    ؿٖٛـٙ ِٕبٓ

R
ت٘إرـ تً٘رٚ ّتغیرل    ـ تغییرلا  ؿك ّتغیرل ٗاثٌرتٚ ّری    ؿك92ٓ/ 43ؿٛـ مٚ ِٕبٓ ّی 9243/0ثلاثل ثب  2

 ی كیبٗی ّلث٘ٙ ثٚ ٗلیت تؼییٔ ثٚ ٓ٘ك  میل اًت:ٌّتقٌ ت٘ٗیظ ؿاؿٙ ُ٘ؿ. كاثٜٚ

(2-44)
 

 2 SSR SSE
1

SST SST
R    

1مٚ 
SSR ٜٚی ّتغیرل ٗاثٌرتٚ ام   ثیٖی ُـٙ(، ثیبٕيل ّزْ٘ع ّلثؼب  إغلاف ّقبؿیل پی45َ-2ی )ٛجق كاث

 ّقبؿیل آٓ اًت:ّیبٕيیٔ 

                                                
Sum Square Regression -1 
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(2-45) 
 

n
2

i=1

ˆSSR iy y  

1
SST ٜٚ( ِٕبٕيل ّزْ٘ع ّلثؼب  إغلاف ّقبؿیل ٗاقؼی ّتغیل ٗاثٌتٚ ام ّیبٕيیٔ ّقربؿیل  46-2ی )ٛجق كاث

 آٓ اًت

(2-46)
 

 
 

n
2

i=1

SST iy y  

̂ مٚ ؿك ایٔ كٗاثٚ، 
 
  ی ّتغیل ٗاثٌتٚ،ثیٖی ُـّٙقـاك پیَ 

 
ؿك ٛل كاثٜرٚ،   ̅ ّقـاك ٗاقؼی ّتغیل ٗاثٌتٚ ٗ  

2ّیبٕيیٔ ّقبؿیل ّتغیل ٗاثٌتٚ اًت. ْٛضٖیٔ 
SSE   ٕین ّجیٔ ّزْ٘ع ّلثؼب  إغلاف ّقبؿیل ٗاقؼی ّتغیرل

 ثیٖی ُـٙ ثلای آٓ اًتٗاثٌتٚ ام ّقبؿیل پیَ

 

(2-47)
 

 
 

n
2

i=1

ˆSSE i iy y  

 ُٕ٘تت٘آ ثٖبثلایٔ ثب ت٘رٚ ثٚ كٗاثٚ ع٘ق ّی

(2-48)
 

  

 
2 1

2

2

1

ˆ
1

n

i

n

i

i i

i

y y
R

y y













 

(، اىل تْبُ ِّبٛـا  ثل كٗی ؽٚ ثلامٍ ُـٙ قلاك ىلعتٚ ثبُرٖـ، یؼٖری ثرٚ امای    48-2ی )ٛجق كاثٜٚ

 تْبُ ٕقبٙ 
 
  ̂

 
Rثبُـ، ّقـاك  

ُر٘ؿ مرٚ ّقرـاك    ٗ ٛل ىٕ٘ٚ إغلاعی ام ایٔ عبٍت ثبػج ّی ُـٙثلاثل یل  2

R
 .ام یل م٘صنتل ُ٘ؿ 2

ؿاك ثر٘ؿٓ آّربكی ؿك تغَیرٌ كىلًری٘ٓ ًربؿٙ ٗ      یب آمّ٘ٓ عیِل ؿك ٗاقغ آمّ٘ٓ ّؼٖی F: آمّ٘ٓ  Fی آهبرُ

 4ٛرب ثٚ ّیربٕيیٔ ّلثؼرب  ثبقیْبٕرـٙ    (MSR) 3صٖـ ّتغیلٙ اًت ٗ ثلاثل ثب ٌٕجت ّیبٕيیٔ ّلثؼب  كىلًی٘ٓ

                                                
Sum Square Total -1 

Sum Square Error -2 

Mean Square Regression -3 

Mean Square Error -4 
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(MSE) ثبُـ:اًت. ثیبٓ كیبٗی آٓ ثٚ ٓ٘ك  میل ّی 

(2-49) 
  

  R

  E
=

  R   m⁄

  E      ⁄
 

 

ؿكررٚ آماؿی   dfresٗ  تؼـاؿ ّتغیلٛبی ٌّرتقٌ ّرـً، اًرت    pؿكرٚ آماؿی ّـً ث٘ؿٙ ٗ ثلاثل، dfmمٚ ؿك آٓ 

 تؼـاؿ مٌ تلمیجب  ّلث٘ٙ ثٚ ّـً اًت. nثبُـ مٚ ّی p-1-nٛبًت ٗ ثلاثلثبقیْبٕـٙ

 آیـ:( ثٚ ؿًت ّی50-2ی )ام كاثٜٚ MSEی : آّبك1ٙ(MSE) هيبًگيي هزثغ خطبّب

(2-50                                                                               )
 

n 2

i ii=1
ˆ

MSE
y y

n



 

 :(PRESS) 2ّبهجوَع هزثغ ثبقيوبًذُ

(2-51)  
n 2

i=1
ˆPRESS = i iy -y 

 

 :(MAE) 3خطبی هطلق هيبًگيي

(2-52) 
1

ˆ
MAE

n

i ii
y y

n





 

 >43= :(AAD) 4 اًحزاف هطلقتَسط درصذ ه

(2-53) 
1

ˆ

AAD 100

n
i i

i
i

y y

y

n





 


 

 

 

                                                
Mean Square Error -1 

 -2 Predictive Residual Sum of Squares 

-3  Mean Absolute Error 

-4  Absolute Average Percent Deviation 
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 (SEP) 1ثيٌيخطبی استبًذارد پيص

(2-54)  
n 2

i ii=1
ˆ-

SEP
n

y y

 

 >43= (Bias) 2ًسجي اًحزافدرصذ هيبًگيي 

(2-55)  n
i i

i=1
i

ˆ-

Bias 100
n

y y
y

 


 

 (Dmax) 3هبکشیون درصذ اًحزاف هطلق

 

(2-56) 












 




i

ii

y

yy
D 100maxmax 

 

ی مْیت ّر٘كؿ  ثیٖی ُـٙؿك ایٔ ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ اس ًوَدار ثزگطتي: ثب استفبدُ -2-2-8-2

ٔ ٗرلیت  ُر٘ؿ ٗ ثرٚ مْرل    ٕظل ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی كًِ ّری  ّرـٙ ام ْٕر٘ؿاك،   ثرٚ ؿًرت آ   (  ) تؼیری

    1=ی تغییلا  ثیٔ ٓال ٗ یل اًرت. اىرل   ُ٘ؿ. ّغـٗؿٙپلامٖـىی ٕقبٙ اٛلاف ؽٚ ثلىِت تؼییٔ ّی

     ثیٖی ُـٙ ثرٚ ٗاقؼیرت ٕنؿیرل تلٕرـ. اّرب اىرل      ٛب ٗر٘ؿ ؿاكؿ ٗ ٕتبیذ پیَٔ ؿاؿٙثبُـ، ْٛجٌتيی مبَّی ثی

 ٛب ٛیش ىٕ٘ٚ ْٛجٌتيی ٗر٘ؿ ٕـاكؿ.ثبُـ، ثیٔ ؿاؿٙ    0=

 

ثبقیْبٕـٙ، اؽتلاف  ّٖظ٘ك ام ػجبك  ؽٜبی :ثب استفبدُ اس ًوَدار خطبی ثبقيوبًذُ -2-2-8-3

 ٓال ثبُـ، ایٔ ثیٖی ُـٙ ٗ ّقبؿیل تزلثی اًت. اىل پلامٖـىی ّقبؿیل ؿك ؿٗ ٛلف ْٕ٘ؿاكثیٔ ّقبؿیل پیَ

                                                
-1  Standard Error of Prediction 

 -2 Relative Average Percent Deviation 

-3  Absolute Maximum Percent Deviation 
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ی ٕقبٙ، ؿك ایٔ ْٕ٘ؿاك، ؿك یل ٛلف ٓال ی تٔبؿعی ث٘ؿٓ ؽٜبٛبًت. ٍٗی اىل ػْـٙاّل ِٕبٓ ؿٖٛـٙ

 ثبُـ، ایٔ ثـآ ّؼٖبًت مٚ ؽٜبی رٜت ؿاكی كػ ؿاؿٙ اًت.

 

ٛبی ایٔ تنٖیل ثلای ّٜبٍؼٚ ْٛجٌتيی :تصبدفيY–ثب استفبدُ اس آسهَى  -2-2-8-4

ٕبّیـٙ  Y ّـً غیل ؽٜی ٛلاعی ُـٙ اًت. ؿك ایٔ آمّ٘ٓ، ّقبؿیل تزلثی )مٚ ؿك ایٖزب ثلؿاك تٔبؿعی

ٛبی ُ٘ؿ( ثٚ ٓ٘ك  تٔبؿعی ؿك ّغـٗؿٙ ْٛبٓ ّقبؿیل، تغییل ؿاؿٙ ُـٙ ٗ ًپي ْٛجٌتيی ّتغیلّی

اًت، ّ٘كؿ ثلكًی قلاك R2  ٛبی آّبكی مٚ ّؼْ٘لاًًّتغیلٛبی ٗاثٌتٚ ثب اًتابؿٙ ام ینی ام ُبؽٌّْتقٌ ثب 

ىیلؿ. اؽتلاف میبؿ ثیٔ ُبؽْ آّبكی ثٚ ؿًت آّـٙ ام ایٔ كٍٗ ثب ُبؽْ آّبكی ثٚ ؿًت آّـٙ ام ّی

ٖـیٔ ثبك ثبُـ. ثٚ ٛ٘ك ّؼًْ٘ ایٔ علایٖـ صّی تٔبؿعیػـُ ٗر٘ؿ ْٛجٌتيی  یّـً آَی، ِٕبٓ ؿٖٛـٙ

 .ُ٘ؿإزبُ ّی

 

كایرذ ترلیٔ تنٖیرل     :ارسیبثي هتقبطغ یب اػتجبر سٌجي تقبطؼي ثب استفبدُ اس -2-2-8-5

مٖبك ىقاُتٚ ُـٙ ٗ ًپي ثرلای  ٛب ثبك ینی یب یل ىلٗٙ م٘صل ام ؿاؿٙاػتجبك ًٖزی اًت مٚ ؿك آٓ ؿك ٛل 

ك ىقاُرتٚ ُرـٙ ام كٗی ایرٔ    ٛبی مٖبؿاؿٙآیـ. ثؼـ ام آٓ پبًؼ ثلای ٛبی ثبقی ّبٕـٙ، ّـٍی ثٚ ؿًت ّیؿاؿٙ

 2ٛرب ٗ كؿ ىلٗٛری ام ؿاؿٙ  1ٛرب ٙترل ترل ؿاؿ   كؿٛربی  ایٔ كٍٗ ٛب ثٚ تلتیت ثٚ ٕبُُ٘ؿ.ثیٖی ّیّـً پیَ

 .>44= ُٕ٘ـٕبّیـٙ ّی

 

 

                                                
1- Leave one out 

- Leave group out2 
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 فصل سَم

ًْبیت، در رقت ثي ضزیت فؼبليتثيٌي پيص

تزکيجبت آلي ٍ آة در هحيط هبیغ یًَي 

[BMPYR][TCM] ّبی ثب استفبدُ اس رٍش 

  غيز خطي 
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ٍ     ای ٗٛبی كىلًی٘ٓ ّلعَٚام تنٖیل ؿك ایٔ تغقیق، ٛربی إتؾربة   اٍير٘كیتِ هٕتیرل ثرٚ ػٖر٘آ كٗ

ًربمی غیلؽٜری   ػٔجی ّٖٔ٘ػی ٗ ّبُیٔ ثلؿاك پِتیجبٓ رٜت ّـًی ٛبی ُجنٚمٖٖـٙ ٗ ام كٍٗت٘ٓیف

ث٘تیرٌ  -1 ة ؿك ّغیٚ ّبیغ یٕ٘ی،آٍی ٗ آتلمیجب  (،     ) ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثیٖی ثلای پیَ

٘  ّتیٌ پیلٍٗیرـیٖیُ٘ ترلی  -1  ـ    6، ؿك [TCM][BMPYR]ّتبٕیرـ   ًریبٕ  .ؿّربی ّؾتَرف اًرتابؿٙ ىلؿیر

ٌ ایرٔ   .ّ٘كؿ اكمیبثی قلاك ىلعرت ٛبی ّؾتَف ثب كٍّٗـٙ آٛبی ثٚ ؿًت ت٘إبیی ّـً ْٛضٖیٔ ُربٌّ   عٔر

ً  ٛب، ثٜیّٖٚؼلعی ًلی ؿاؿٙ ٍّ٘نرٍ٘ی، إتؾربة    ٛربی مٖٖرـٙ ٛرب ٗ ّغبًرجٚ ت٘ٓریف   ًبمی ًربؽتبك ٍّ٘نر٘

 ًبمی ٗ اكمیبثی ّـً ثلتل اًت.ّٖبًت، ّـً ٛبیمٖٖـٙ ت٘ٓیف

 

 سبسیهزاحل هذل -3-1

 ّبُسزی داد -3-1-1

ٓ آٛرب، ًرینَ٘   ٍنبٓآ تلمیت عٌ ُٕ٘ـٙ ُبٌّ: 59ٕٜبیت كقت ثی ؿك ٗلیت عؼبٍیت ٔ آ ٛرب، ٍنرب  ٛرب،  ٍنر

ؿّربی  ٛب، تی٘عٔ، اتل، متر٘ٓ، اًرتٕ٘یتلیٌ ٗ پیلیرـیٔ، ؿك ُرَ     كّٗبتیل، اٍنٌآٛبی ٛب، ٛیـكٗملثٍٔنیٔآ

ٗرلیت  ی ٕقٜرٚ ؿاؿٙ  354ٛب ُبٌّ ٗكی ىلؿیـ مٚ ایٔ ّزْ٘ػٚ ؿاؿٙآٛب رْغ ّؾتَف ثٚ ػٖ٘آ ًلی ؿاؿٙ

ؿك  ٗرلیت عؼبٍیرت  ی ٗ ّقـاك یی ؿّبثبُـ. ٕبُ ایٔ تلمیجب ، ثٚ ْٛلاٙ ّغـٗؿٕٜٙبیت ّیؿك كقت ثی عؼبٍیت

 .>1= ( ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت1-3ؿك رـًٗ)(،     )ٕٜبیت كقت ثی
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 (    )ٕٜبیت ؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتی ٗ ّقـاك یی ؿّبٕبُ تلمیجب ، ّغـٗؿٙ -(1-3رـًٗ )

Solute 

 
 T, K 

15/318 15/328 15/338 15/348 15/358 15/368 

Pentane 7/16 0/16 3/15 5/14 9/13 4/13 

Hexane 4/23 3/22 1/21 1/20 2/19 3/18 

3- Methylopentane 0/21 1/20 1/19 1/18 3/17 6/16 

2,2- Dimethylbutane 1/21 3/20 2/19 4/18 8/17 0/17 

Heptane 7/33 8/31 9/29 9/27 3/26 9/24 

Octane 1/48 3/45 6/41 1/39 9/36 5/34 

2,2-4-trimethylpentane 1/39 9/36 0/35 8/32 1/31 4/29 

Nonane 8/68 9/63 2/58 3/54 8/50 1/47 

Decane 2/99 3/91 4/82 4/76 9/70 2/65 

Cyclopentane 53/7 29/7 00/7 71/6 48/6 27/6 

Cyclohexane 1/11 6/10 0/10 49/9 10/9 74/8 

Methylcyclohexane 9/15 3/15 4/14 6/13 0/13 4/12 

Cycloheptane 5/13 9/12 2/12 5/11 9/10 4/10 

Cyclooctane 2/17 3/16 3/15 3/14 6/13 9/12 

Pente-1-ne 51/7 40/7 29/7 14/7 00/7 92/6 

Hex-1-ene 6/10 3/10 0/10 68/9 42/9 15/9 

Cyclohexene 16/5 10/5 99/4 86/4 77/4 68/4 

Hept-1-ene 0/15 7/14 2/14 7/13 3/13 9/12 

Oct-1-ene 8/21 0/21 1/20 2/19 5/18 8/17 

Dec-1-ene 2/43 4/41 4/39 4/37 6/35 8/33 

Pen-1-yne 10/2 17/2 23/2 27/2 30/2 35/2 

Hex-1-yne 87/2 97/2 03/3 07/3 11/3 16/3 

Hept-1-yne 03/4 15/4 21/4 24/4 28/4 32/4 

Oct-1-yne 73/5 85/5 89/5 90/5 91/5 93/5 

Benzene 02/1 04/1 07/1 09/1 11/1 13/1 

Toluene 43/1 47/1 51/1 55/1 57/1 60/1 

Ethylbenzene 11/2 15/2 19/2 23/2 25/2 29/2 

o-Xylene 76/1 81/1 85/1 90/1 93/1 97/1 

m-Xylene 06/2 12/2 17/2 21/2 25/2 30/2 

p-Xylene 01/2 06/2 12/2 16/2 21/2 25/2 

Styrene 12/1 16/1 20/1 24/1 27/1 31/3 

Methanol 699/0 670/0 646/0 625/0 607/0 590/0 
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 (1-3) اؿاّٚ رـًٗ

Ethanol 967/0 918/0 876/0 836/0 801/0 770/0 

Propan-1-ol 14/1 08/1 03/1 983/0 945/0 913/0 

Propan-2-ol 20/1 13/1 08/1 02/1 984/0 950/0 

Butan-1-ol 43/1 34/1 27/1 22/1 16/1 11/1 

Butan-2-ol 34/1 27/1 21/1 16/1 12/1 09/1 

2-Methyl-propan-1-ol 42/1 32/1 24/1 17/1 12/1 07/1 

Tert-Butanol 30/1 23/1 18/1 14/1 11/1 09/1 

Water 973/0 922/0 884/0 833/0 801/0 770/0 

Thiophene 709/0 730/0 752/0 773/0 794/0 821/0 

Tetrahydrofuran 848/0 868/0 890/0 911/0 934/0 952/0 

1,4- Dioxane 642/0 669/0 697/0 721/0 745/0 768/0 

Tert-Buthyl methyl 

ether 
45/3 52/3 56/3 58/3 62/3 69/3 

Ethyl tert-butyl ether 44/8 39/8 31/8 16/8 09/8 02/8 

Diethyl ether 34/3 37/3 38/3 37/3 39/3 40/3 

Di-n-propyl ether 43/8 33/8 16/8 97/7 82/7 73/7 

Di-iso-propyl ether 99/8 02/9 91/8 79/8 63/8 57/8 

Di-n-butyl ether 3/17 7/16 1/16 5/15 9/14 4/14 

Acetone 624/0 639/0 650/0 662/0 675/0 687/0 

Pentan-2-one 03/1 05/1 08/1 10/1 12/1 14/1 

Pentan-3-one 00/1 03/1 06/1 08/1 11/1 13/1 

Methyl acetate 00/1 02/1 04/1 06/1 08/1 09/1 

Ethyl acetate 41/1 43/1 46/1 47/1 50/1 53/1 

Methyl propanoate 24/1 27/1 30/1 32/1 35/1 38/1 

Methyl butanoate 69/1 72/1 76/1 79/1 82/1 85/1 

Butanal 907/0 930/0 949/0 968/0 986/0 01/1 

Acetonitrile 558/0 563/0 566/0 569/0 972/0 576/0 

Pyridine 567/0 580/0 592/0 603/0 617/0 627/0 
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 ّبکٌٌذُّب ٍ هحبسجِ تَصيفسبسی سبختبر هَلکَلرسن ٍ ثْيٌِ -3-1-2

ِ      HyperChem ٛب ثب اًرتابؿٙ ام ٕرلُ اعرناك   اثتـا ًبؽتبك ٍّ٘نً٘ ٛربی  كًرِ ٗ ًرپي ثرب اعتٌربة اتر

ٚ  . ایًٔبؽتبك ًٚ ثؼـی تلمیجب  ثٜیٖٚ ىلؿیـ، AM1ٛیـكٗهٓ ٗ اًتابؿٙ ام كٍٗ ٕیْٚ تزلثی  ًربمی  ثٜیٖر

مٖٖرـٙ  ت٘ٓریف  21ثب إزربُ ّغبًرجب  ایرٔ ّلعَرٚ،     .میَ٘مبٍلی ثل ًّ٘ إزبُ ُـ 001/0تب عـ ىلاؿیبٕی 

مٖٖـٙ ثٚ ؿٍیٌ ؽٜبی ؿًتيبٛی عقف ىلؿیـ ٗ ثبقیْبٕـٙ إٜٓب رٜت اؿاّٚ ّغبًرجب   ثـًت آّـ مٚ ت٘ٓیف

ٗاكؿ ىلؿیرـ ٗ  Dragon ٛب ثٚ ػٖ٘آ ٗكٗؿی ثٚ ٕلُ اعناك ی ٍّ٘نًً٘بؽتبك ثٜیٖٚ ُـًٙپي . إتؾبة ىلؿیـ

ٗرلیت  ی ّؾتَف ثٚ ؿًت آّـ. ثرب ت٘ررٚ ثرٚ ایرٔ مرٚ      ٛجقٚ 18مٖٖـٙ ؿك ت٘ٓیف 1481ثلای ٛل ٍّ٘نً٘ 

اٗربعٚ ىلؿیرـ. ثرٚ ایرٔ تلتیرت ثرلای ٛرل         ثٚ ؿّب ٗاثٌتٚ اًت، ٍقا یل ّتغیل تزلثی ؿّب ِٛ ثٚ آٓ عؼبٍیت

 مٖٖـٙ ثٚ ؿًت آّـ.  ت٘ٓیف 1502لمیت ت

 

 ّبی ًبهٌبستکٌٌذُحذف تَصيف -3-1-3

ًبمی ثٌیبك میبؿ اًت، ثبیـ ثرٚ ؿٕجربً كُٗری رٜرت     ثلای ّـًمٖٖـٙ ت٘ٓیف 1502إٓزب مٚ تؼـاؿ  ام

ىیل ٗ ثیٜ٘ؿٙ رَ٘ىیلی ُـٙ ٗ ام پیضیـىی مبك ٛب ث٘ؿ تب ام إزبُ ّغبًجب  ٗقتمٖٖـٙمبَٛ تؼـاؿ ت٘ٓیف

ٚ مٖٖـٙپلٛین ُ٘ؿ. كٍٗ ّ٘كؿ اًتابؿٙ ثبیـ قبؿك ثبُـ تب ت٘ٓیف  ٛبیی مٚ ثیِتلیٔ اكتجبٙ كا ثب ّتغیل ٗاثٌرت

ٛربیی  مٖٖرـٙ ٛب كا عقف ْٕبیـ. ثٚ ْٛیٔ ّٖظ٘ك اثتـا ت٘ٓیفمٖٖـٙؿاكٕـ إتؾبة ملؿٙ ٗ ًبیل ت٘ٓیف،     ،

ی ُٕ٘تٚ ی ثلٕبّٚعقف ُـٕـ. ًپي ثٚ ًٗیَٚ ٛب ّقبؿیل حبثت یب تقلیجبًً حبثت ؿاُتٖـ،مٚ ثلای تْبُ ٍّ٘نً٘

ؿاُرتٖـ، ٕیرن عرقف    9/0ٛبیی مٚ ْٛجٌتيی ثنكىترل ام  مٖٖـٙت٘ٓیف ،MATLABُـٙ ؿك ّغیٚ ٕلُ اعناك

 .مٖٖـٙ ثبقی ّبٕـت٘ٓیف 1502مٖٖـٙ ام ّزْ٘ع ت٘ٓیف 266ُـٕـ. ؿك پبیبٓ ایٔ ّلعَٚ 
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 بّدستِ ثٌذی دادُ -3-1-4

ٛب ثرٚ ًرٚ ًرلی آّر٘مٍ، اكمیربثی ٗ      ٛب ثبیـ ؿاؿٙمٖٖـٙإتؾبة ثٜتلیٔ ت٘ٓیفی قجٌ ام ُلٗع ّلعَٚ

ثرٚ ٛ٘كتٔربؿعی    ،ٕٜبیرت ؿك كقرت ثری   ٗلیت عؼبٍیتی ٕقٜٚ ؿاؿٙ 354تٌت تقٌیِ ُٕ٘ـ. ثٖبثلایٔ ام ثیٔ 

ٕقٜرٚ ثرٚ ػٖر٘آ ًرلی تٌرت       50ٕقٜٚ ثٚ ػٖ٘آ ًلی اكمیربثی ٗ   53ٕقٜٚ ثٚ ػٖ٘آ ًلی آّ٘مٍ،  251

ٛربی ًرلی اكمیربثی ثرلای     ٛبی ّؾتَرف، ؿاؿٙ ّ٘مٍ ثٚ ّٖظ٘ك ًبؽت ّـًآٛبی ًلی ؿاؿٙ .إتؾبة ُـٕـ

ٚ    تٌتٛبی ًلی ٛب ٗ ؿاؿٙثیٖی ّـًحل ثل قـك  پیَ٘ٛبی ًّبمی پبكاّتلثٜیٖٚ ی ثرلای اكمیربثی ٗ ّقبیٌر

 ـ   ؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثیٖی ٛبی ّؾتَف ؿك پیَت٘إبیی ّـً ایرٔ   .ٕٜبیت تلمیجرب  ثرٚ مربكثلؿٙ ُرـٕ

 ( ؿك ثؾَ پیً٘ت آّـٙ اًت.1-ثٖـی ؿك رـًٗ )حتقٌیِ

 

 ّبکٌٌذُاًتخبة ثْتزیي تَصيف -3-1-5

ٛرب ثرلای   مٖٖـٙی ثبقی ّبٕـٙ، ثٜتلیٔ ت٘ٓیفمٖٖـٙت٘ٓیف 266ٛب ثبیـ ام ثیٔ پي ام ؿًتٚ ثٖـی ؿاؿٙ

 ٚ غیلؽٜری اٍير٘كیتِ   ای ٗ كٍٗ ًبؽتٔ ّـً إتؾبة ُٕ٘ـ. ؿك ایٔ تغقیق ام كٍٗ ؽٜی كىلًی٘ٓ ّلعَر

ٍ مٖٖـٙهٕتیل ثلای إتؾبة ت٘ٓیف ٛرب  ٛبیی ّٖبًت اًتابؿٙ ُـ مٚ ؿك اؿاّٚ ثٚ ت٘ٗیظ ٛل یل ام ایرٔ كٗ

 ؽ٘اٛیِ پلؿاؽت.

 

 (SR) ایّب ثِ رٍش رگزسيَى هزحلِکٌٌذُاًتخبة ثْتزیي تَصيف -3-1-5-1

ای ىلعتٚ ُـ. ثٚ ایرٔ  كىلًی٘ٓ ّلعَٚ SPSSٛبی ًلی آّ٘مٍ تً٘ٚ ٕلُ اعناك ؿك ایٔ ّلعَٚ ام ؿاؿٙ

ٚ   Analyzeتلتیت مٚ ثب إتؾبة ًلثله  ٚ    Regressionیؿك ایٔ ٕلُ اعرناك، ىنیٖر   linearیٗ ًرپي ىنیٖر

ّرـً تً٘رٚ ًرلی اكمیربثی ّر٘كؿ ثلكًری قرلاك         15ّـً ّؾتَف ثٚ ؿًت آّـ. ًپي ایرٔ   15إتؾبة ٗ 

ّغبًجٚ ُـٙ ثلای ًلی اكمیربثی   F یٗ آّبكٙ (  ) تؼییٔٗ ٗلیت  (MSE)ىلعتٖـ. ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜب 
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ٗرلیت   ٛربی مْترل، ّقرـاك   مٖٖرـٙ ( آّـٙ اًت. ّـٍی مٚ تؼـاؿ ت٘ٓیف2-3، ؿك رـًٗ )15تب  1ٛبی ّـً

ـ، ثرٚ  ْتلی ثلای ًلی اكمیربثی ؿاُرتٚ ثبُر   م یثیِتل ٗ ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜب Fیكىلًی٘ٓ ٗ آّبكٙ

 12ٛبی آّبكی ثٚ ؿًت آّـٙ ؿك ایرٔ ّلعَرٚ، ّرـً    ثب ت٘رٚ ثٚ پبكاّتلُ٘ؿ. ػٖ٘آ ثٜتلیٔ ّـً إتؾبة ّی

 ثٚ ػٖ٘آ ّـً ثٜیٖٚ إتؾبة ىلؿیـ.

ٚ  ٛب ؿك ّـً، احرل مٖٖـٙام ت٘ٓیف لای اكمیبثی اْٛیت ٗ ًِٜ ٛل یلث 1ّتً٘ر
 (ME   ثرلای ٛلیرل ام )

 .>44= ُ٘ؿی میل ّغبًجٚ ّیٛب ام كاثٜٚمٖٖـٙت٘ٓیف

(3-1                                                )                                                            
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مٖٖرـٙ  ّقـاك ت٘ٓیف j ،dijی مٖٖـٙ، ٗلیت ت٘ٓیفj ،jβی مٖٖـٙ، احل ّتً٘ٚ ت٘ٓیفMEj مٚ ؿك ایٔ كاثٜٚ

   .ثبُـٛب ؿك ّـً ّیمٖٖـٙت٘ٓیف تؼـاؿ mثلای ٛل ٍّ٘نً٘ ٗ 

ً   مٖٖـٕٙبُ مبٌّ ت٘ٓیف  ٛبی ٗاكؿ ُـٙ ؿك ّـً ثٜیٖٚ ثٚ ْٛلاٙ ٕبُ ىلٗٙ ٗ احل ّتً٘رٚ إٜٓرب ؿك ررـٗ

( اكائرٚ ُرـٙ مرٚ    4-3ٛب ؿك رـًٗ )مٖٖـْٙٛضٖیٔ ّبتلیي ْٛجٌتيی ثیٔ ایٔ ت٘ٓیف ( آّـٙ اًت.3-3)

 ؿٛـ.ٛب كا ِٕبٓ ّیمٖٖـٙػـُ ْٛجٌتيی ثیٔ ت٘ٓیف

 

 

 

 

 

                                                
Mean Effect-1  
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 (SR)ای ٛبی ثٚ ؿًت آّـٙ ام كٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٚٛبی ًلی اكمیبثی ّـًی آّبكّٙقبیٌٚ -(2-3رـًٗ)

F
 

MSE R
 هذل کٌٌذُتَصيف 2

812/575 66/67 525/0 RDF065u 1 

498/844 179/28 7961/0 RDF065u, RDF030P 2 

50/528 248/27 790/0 RDF065u, RDF030P, ITH 3 

68/569 886/18 853/0 RDF065u, RDF030P, ITH, RDF055u 4 

38/635 005/14 892/0 RDF065u, RDF030p, RDF055u, ITH, H-046 5 

188/1035 576/7 944/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002 
6 

49/796 286/8 938/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 
C002, MATS6e 

7 

59/687 422/8 937/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T 
8 

49/796 863/7 9437/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046 
C002, MATS6e, T, Mor26v 

9 

78/588 107/8 9432/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002،MATS6e, T, Mor26v, RARS 
10 

34/615 067/7 9517/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T, Mor26v, RARS, HOMO 
11 

31/703 470/5 9608/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T, Mor26v, RARS, 

HOMO, BELm7 

12* 

387/516 4109/7 9538/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T, Mor26v, RARS, 

HOMO, BELm7, GGI2 

13 

886/373 205/9 9379/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T, Mor26v, RARS, 

HOMO, BELm7, GGI2, Mor06v, 

14 

689/387 504/8 9458/0 RDF065u, RDF030p, ITH, RDF055u, H-046, 

C002, MATS6e, T, Mor26v, RARS, 

HOMO, BELm7, GGI2, Mor06v, ATS4e 

15 
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 (SRای )ٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٚمٖٖـٙت٘ٓیف، ىلٗٙ، ٕبُ مبٌّ ٗ احل ّتً٘ٚ ِٕبٓ -(3-3رـًٗ)

 اثز هتَسط ًبم کبهل گزٍُ ًطبى ضوبرُ

1 RDF065u RDF Radial Distribution Function-

6.5/unweighted 
38/28 

2 RDF030p RDF Radial Distribution Function-

3.0/weighted by atomic 

polarizabilities 

911/10 

3 ITH GET AWAY 

descriptors 

Total information content on the 

leverage equality 
789/7- 

4 RDF055u RDF Radial Distribution Function-

5.5/unweighted 
784/4 

5 H-046 Atom-centred 

fragment 

H attached to C0 (sp3) no X 

attached to next C 
501/8 

6 C002 Atom-centred 

fragment 

CH2R2 782/5- 

7 MATS6e 2D auto 

correlations 

Moran auto correlation of lag7 

weighted by sanderson 

electronegativity 

835/3 

8 Temperature Experimental Temperature 842/3- 

9 Mor26v 3D-MoRSE 

descriptors 

Signal 26/wighted by van der 

waals volume 
810/3- 

10 RARS GET AWAY 

descriptors 

R matrix average row sum 237/4- 

11 HOMO Electron 
descriptors 

The highest occupied molecular 
orbital 

038/3- 

12 BELm7 BCUT 

descriptors 

Lowest eigenvalue n. 7 of 

Burden matrix/weighted by 

atomic masses 

103/3- 
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 ایٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كىلًی٘ٓ ّلعَٚمٖٖـٙ ّبتلیي ْٛجٌتيی ثیٔ ت٘ٓیف -(4-3رـًٗ)
 

Temperatu

re 

RDF065u BELm7 C002 RDF03

0p 

ITH RARS HOMO RDF055u MATS6e Mor26v H-046 

Temperature 1            

RDF065u 006/0 1           

BELm7 015/0- 821/0 1          

C002 0.033- 676/0 781/0 1         

RDF030p 053/0- 306/0 539/0 611/0 1        

ITH 001/0- 481/0 591/0 349/0 390/0 1       

RARS 036/0- 486/0- 467/0- 251/0- 093/0- 621/0- 1      

HOMO 025/0 186/0- 067/0- 192/0- 057/0- 389/0 522/0- 1     

RDF055u 016/0- 074/0- 126/0 079/0 306/0 416/0 182/0- 265/0 1    

MATS6e 067/0 173/0- 028/0- 073/0- 119/0 194/0 030/0- 128/0 356/0 1   

Mor26v 035/0- 137/0- 045/0- 155/0 052/0 466/0- 525/0 455/0- 177/0- 037/0- 1  

H-046 027/0- 701/0 766/0 876/0 674/0 484/0 343/0- 138/0- 101/0 018/0 047/0- 1 

 

6
0
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 (GAصًتيک ) ّبی هؼتجز ثِ رٍش الگَریتنکٌٌذُاًتخبة تَصيف -3-1-5-2

اٍير٘كیتِ  كٍٗ  ؿٗ ٕ٘ع كٍٗ إتؾبة ّتغیل اًتابؿٙ ُـٙ مٚ كٍٗ ؿُٗ إتؾبة ّتغیلؿك ایٔ تغقیق ام 

مٖٖرـٙ ثربقی ّبٕرـٙ ثرٚ     ت٘ٓریف  266ی اٍي٘كیتِ هٕتیل، تْبُ ثٚ ّٖظ٘ك ارلای ثلٕبّٚ .( اًتGA) یلهٕت

ٚ  M-fileبّٚ ػٖ٘آ ٗكٗؿی ثٚ ایٔ ثلٕبّٚ ؿاؿٙ ُـٕـ. ثلٕ ی ٕرلُ اعرناكی   اًتابؿٙ ُـٙ ؿك ایٔ تغقیق ؿك ثٌرت

MATLAB  ی رْؼیتری ثلاثرل   ، إرـامٙ 01/0، اعتْبً رَٜ 5/0ؿاكای ّقبؿیل پیَ علٕ اعتْبً تلمیت

ٛربی تٔربؿعی   مٖٖرـٙ ثبك تنلاك ىلؿیـ تب اعتْبً إتؾبة ت٘ٓیف 16ثبُـ. ایٔ ثلٕبّٚ ّی 500ٗ ثب تنلاك  30

إـ ثٚ ْٛلاٙ ٛجقرٚ ٗ  ٘كیتِ تنلاك ُـٙ% ؿك ایٔ اٍي50ٛبیی مٚ ثیَ ام مٖٖـٙت٘ٓیف ِٕبٓ .عـاقٌ ثلًـ ثٚ

ٛرب ؿك  مٖٖـْٙٛضٖیٔ ّبتلیي ْٛجٌتيی ثیٔ ایٔ ت٘ٓیف( آٗكؿٙ ُـٙ اًت. 5-3ٕبُ مبٌّ إٜٓب ؿك رـًٗ )

 .ؿٛـٛب كا ِٕبٓ ّیمٖٖـٙ( اكائٚ ُـٙ مٚ ایٔ ّبتلیي ػـُ ْٛجٌتيی ثیٔ ت٘ٓیف6-3رـًٗ)

 

 GA اٍي٘كیتِ هٕتیلمٖٖـٙ ٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ ت٘ٓیف -(5-3رـًٗ )

 ضوبرُ ًطبى گزٍُ ًبم کبهل

Constitutional indices 
Average molecular weight 

AMW 1 

Fragment-based polar surface area 

properties 

Properties PSA 2 

Molecular path count of order 7 Walk and path counts MPC07 3 

Bond information content index 

(neighborhood symmetry of 0-order) 

Information indices BIC0 4 

The lowest unoccupied molecular 

orbital 

Electron descriptors LUMO 5 

Geary autocorrelation of lag2 

weighted by Sanderson 

electronegativity 

2D autocorrelations GATS2e 6 

H attached to C1(sp3)/C0(sp2) Atom-centred fragments H-047 7 

O= Atom-centred fragments O058 8 

Dipole x Electron descriptor Dipole x 9 

Temperature Experimental Temperature 10 
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  (GA) هٕتیلٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ اٍي٘كیتِ مٖٖـٙ ّبتلیي ْٛجٌتيی ت٘ٓیف-(6-3رـًٗ)

 Temperatur

e 

AMW PSA MPC07 BIC0 LUMO GATS2e H-047 O058 Dipole x 

Temperature 1          

AMW 006/0 1         

PSA 004/0 429/0- 1        

MPC07 002/0 146/0- 270/0- 1       

BIC0 003/0 480/0 694/0 235/0- 1      

LUMO 005/0- 651/0- 104/0- 052/0 33/0- 1     

GATS2e 003/0- 334/0- 394/0- 214/0 288/0- 246/0 1    

H-047 005/0 417/0 068/0 001/0 113/0 469/0- 239/0 1   

O058 002/0 279/0 544/0 141/0- 406/0 401/0- 503/0- 105/0- 1  

Dipolex 001/0 074/0 192/0 034/0- 035/0- 002/0- 264/0- 108/0- 346/0 1 
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 سبسی غيز خطي ثب استفبدُ اس ضجکِ ػصجي هصٌَػيهذل -3-1-6

ٚ   ٛبی ٌّتقٌ غیل ؽٜی ثیٔ ّتغیلی ٛبی یبعتٔ كاثٜٚام كاٙ ینی ی ٗ ّتغیل ٗاثٌرتٚ، اًرتابؿٙ ام ُرجن

ٚ ؿ اًتابؿٙ ؿك ایٔ تغقیق، یل ّ٘كی ثبُـ. ُجنًٚبمی ّیػٔجی ّٖٔ٘ػی ثلای ّـً پیِرؾ٘ك ثرب   ی ُرجن

. ّقرـاك  إزربُ ُرـٙ اًرت    MATLABإتِبك اًت مٚ ثلٕبّٚ ٕ٘یٌی ٗ اررلای آٓ، ؿك ّغریٚ    تنٖیل پي

ٗرلیت  ثٚ ػٖ٘آ ٗكٗؿی ٗ ّقربؿیلتزلثی   SR  ٗGAٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ ؿٗ كٍٗ مٖٖـٙ ػـؿی ت٘ٓیف

   ٕٜبیت )ؿك كقت ثی عؼبٍیت
ترب پبًرؼ ُرجنٚ ثرب إٜٓرب       ٕـُـػٔجی ؿاؿٙ ی ٕین ثٚ ػٖ٘آ ٛـف ثٚ ُجنٚ ( 

     ٚ ّربكم٘ا   -ام ؿٗ تربثغ آّ٘مُری ٍرٕ٘جله    ،ػٔرجی ی ًٖزیـٙ ُ٘ؿ. ؿك تْربّی ّٜبٍؼرب  ّلثر٘ٙ ثرٚ ُرجن

(trainlm( ٔثرربینی ٗ )trainbr( ؿٗ ترربثغ إتقرربً ٍيرربكیتِ ًرریيْ٘ئیـی ٗ )logsig تبٕوإررت ًرریيْ٘ئیـی ٗ )

(tansigاًتابؿٙ ىلؿیـ. ثٚ ایٔ تلتیت ثب تلمیت ؿٗ تبثغ )    ٗتربثغ إتقربً ىاترٚ ُرـٙ، صٜربك      آّ٘مُری ثرب ؿ

ٚ     ثبیـ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ٛلاعی ىلؿیـ مٚ ٛل مـاُ ی ُجنٚ ٛربی  رـاىبٕرٚ ثٜیٖرٚ ُر٘ؿ. ؿك ٛلیرل ام ُرجن

ٛبی ّؾتَف إتؾبة ُـٙ ث٘ؿٕـ ثٚ ػٖ٘آ ٗكٗؿی ثٚ ُجنٚ ؿاؿٙ ٛبیی مٚ ثب كٍٗمٖٖـٙٛلاعی ُـٙ، ت٘ٓیف

ٚ     مٖٖـٙثٚ امای ٛل ت٘ٓیفٛب، یل ام ُجنٚ ُـٕـ. ثٖبثلایٔ ؿك ٛل ی ی إتؾربثی یرل ٕرلٗٓ ٗرر٘ؿ ؿاكؿ. لایر

-ٛب كا ِٕبٓ ّری ٕٜبیت ّتٖبرل ثب ٗكٗؿیؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثبُـ مٚ ؽلٗری ٕین ُبٌّ یل ٕلٗٓ ّی

ثیٖی ُرجنٚ مرٚ ُربٌّ تؼرـاؿ     ٛبی ّؤحل ثل قـك  پیَپبكاّتلٛبی ٛلاعی ُـٙ، ؿٛـ. ؿك ٛل مـاُ ام ُجنٚ

ٓ    (Kٛبی ٗكٗؿی )مٖٖـٙت٘ٓیف ( ٗ پربكاّتل  Epoch، ،تؼرـاؿ ؿٗك آّر٘مٍ )  (n) ، تؼرـاؿ ىرلٙ ؿك لایرٚ پٖٜرب

ثبیـ ثٜیٖٚ ُٕ٘ـ. تبثغ مبكایی ُجنٚ ٕیرن ّیربٕيیٔ ّلثرغ ؽٜرب      ،ثلای ؿًتیبثی ثٚ ثٜتلیٔ ٕتیزٚ (μ)ّْٖتُ٘ 

(MSEّی ).ثبُـ 
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ُ تَصيفؤثز ثز ضجکِ ثب استفبدُ اس ّبی هسبسی پبراهتزثْيٌِ -3-1-6-1 ّوبی  کٌٌوذ

 (SR-ANN) ای حبصل اس رگزسيَى هزحلِ

ٚ ی ل ُجنٚ ؿاكای یل لایٚٛ ٚ   ی ٗكٗؿی، یل لایر  ثبُرـ. تؼرـاؿ  پٖٜربٓ ّری   یؽلٗرری ٗ تؼرـاؿی لایر

 12ای یؼٖی تؼرـاؿ  ی عبٌٓ ام كٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٚٛبی ثٜیٖٚمٖٖـٙی ٗكٗؿی ثلاثل ت٘ٓیف   ٛبی لایٚ ىلٙ

ٓ  ی ٗ لایٚ ثبُـ( ّی1-5-1-3ثؾَ ) ی فمل ُـٙ ؿك مٖٖـٙ  ت٘ٓیف اًرت مرٚ    ؽلٗری ٕین ؿاكای یرل ٕرلٗ

ثبُـ. ثرب ت٘ررٚ ثرٚ ایٖنرٚ ُرجنٚ،      ٕٜبیت ّتٖبرل ثب ٛل تلمیت ّیؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتی ِٕبٓ ؿٖٛـٙ

ٛب ؿك ّربتلیي  مٖٖـٙمٖـ ٍقا تلتیت صیـّبٓ ت٘ٓیفای ثٚ ّـً ٗاكؿ ّیٛب كا ثٚ ٓ٘ك  ّلعَٚمٖٖـٙت٘ٓیف

ٛرب، ثرل عٌرت    مٖٖـًٙبمی ت٘ٓیفٛبی ّلتتینی ام كٍٗ .ای ثلؽ٘كؿاك اًتُجنٚ ام اْٛیت ٗیوٙ ٗكٗؿی

( 7-3ى٘یٖـ. ؿك ررـًٗ ) ( ّیCR) 1ثٖـی ْٛجٌتيیّینآ ْٛجٌتيی ثب ّتغیل ٗاثٌتٚ اًت مٚ ثٚ آٓ كتجٚ

ًرت.  ثرب ّتغیرل ٗاثٌرتٚ ِٕربٓ ؿاؿٙ ُرـٙ ا      SRٛربی إتؾربثی ثرٚ كٍٗ    مٖٖرـٙ ّقبؿیل ْٛجٌتيی ت٘ٓریف 

ؿك ًت٘ٓ اًٗ ّبتلیي ٗكٗؿی ُجنٚ  ؿاكؿای مٚ ثیِتلیٔ ّقـاك ْٛجٌتيی ثب ّتغیل ٗاثٌتٚ كا مٖٖـٙت٘ٓیف

 ُٕ٘ـ.تلیي ٗكٗؿی ُجنٚ ّلتت ّیٛب ٕین ثٚ ْٛیٔ تلتیت ؿك ّبمٖٖـٙٗ ًبیل ت٘ٓیف ىیلؿّیقلاك 

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثب  SRٛبی إتؾبثی ثب مٖٖـّٙقبؿیل ْٛجٌتيی ت٘ٓیف-(7-3رـًٗ)
Mor26

v 
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پٖٜبٓ ٗ تؼرـاؿ ؿٗك آّ٘مُری ام كٍٗ   ی ٛبی لایٚتؼـاؿ ىلٙ ٛبی ُجنٚ،ًبمی تؼـاؿ ٗكٗؿیثلای ثٜیٖٚ

ٚ       ثٜیٖٚ ٛربی ٛلاعری ُرـٙ، تؼرـاؿ     ًبمی ْٛنّبٓ اًتابؿٙ ىلؿیرـ. ثرلای ایرٔ ّٖظر٘ك، ؿك ٛلیرل ام ُرجن

ٗ تؼرـاؿ ؿٗك   1ثرب ىربُ    10ترب   2ی لایرٚ پٖٜربٓ ُرجنٚ ام    ، تؼـاؿ ىل1ٙثب ىبُ  12تب 1ٛبی ُجنٚ ام  ٗكٗؿی

ٚ تغییل ؿ 10ثب ىبُ  250تب  10آّ٘مُی ُجنٚ ام  ٛربی ّْنرٔ ام ایرٔ ًرٚ     ی تلمیرت اؿٙ ُـ ٗ ثٚ امای ْٛر

ٛبی ٛلاعی ُـٙ ثٚ ٛ٘ك رـاىبٕرٚ آّر٘مٍ ؿاؿٙ ُرـٕـ. تلمیجری ام ًرٚ پربكاّتل مرٚ ثت٘إرـ         ُجنٚ پبكاّتل،

ُٕ٘ـ. ی ُجنٚ إتؾبة ّیٛبی ثٜیٖٚكا ثلای ًلی اكمیبثی ایزبؿ مٖـ ثٚ ػٖ٘آ پبكاّتل MSEمْتلیٔ ّقـاك 

 (purelineٛربی ّر٘كؿ ّٜبٍؼرٚ ام تربثغ إتقربً ؽٜری )      ی ؽلٗری تْبُ ُجنٚؿك لایٚلامُ ثٚ فمل اًت مٚ 

ٛب ثٌیبك ُرَ٘ؽ ٗ  ی تغییلا  پبكاّتلٛبی ّلث٘ٙ ثٚ مٌ ّغـٗؿٙاًتابؿٙ ىلؿیـ. ثٚ ؿٍیٌ ایٔ مٚ كًِ ْٕ٘ؿاك

ٚ  غیل ٗاٗظ ؽ٘اٛـ ُـ، ثٖبثلایٔ قٌْتی ام كٕٗـ تغییلا  پبكاّتل ٛ ٛبی ُجنٚ ؿك عریٔ ثٜیٖر ْنّربٓ  ًربمی 

ثٚ ؿًت آّـٙ ثلای ًلی اكمیبثی عً٘ ّقبؿیل ثٜیٖٚ ثل عٌرت یرل ثرلؿاك     MSEٛب ثٚ ْٛلاٙ ّقبؿیل پبكاّتل

ٛربی ّْنرٔ ًرٚ    ( ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت. ثرلؿاك ّلررغ، تؼرـاؿ تلمیرت    4-3( تب )1-3ٛبی )ؿك ُنٌ ّلرغ

 ؿٛـ.بٓ ّیی پٖٜبٓ ٗ تؼـاؿ ؿٗك آّ٘مُی كا ِٕمٖٖـٙ، تؼـاؿ لایٚپبكاّتل، تؼـاؿ ت٘ٓیف
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ای ام ْٕ٘ؿاك ًلی اكمیبثی مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل ِٕبٓ ًلی اكمیبثی ٗ )ٙ( ٕبعیٚ MSEآّ٘مٍ، )ؿ( 

ؿٛـ، ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـی، ّی

 SRٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙابؿٙ ام ت٘ٓیفاٍي٘كیتِ آّ٘مُی ثبینیٔ ثب اًت
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ؿٛـ، ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـی، ّی

 SRٛبی عبٌٓ ام مٖٖـّٙبكم٘ا  ثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیف-ٕ٘جلهاٍي٘كیتِ آّ٘مُی ٍ
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ی ّؾای، )د( تؼـاؿ ؿٗك مٖٖـٙ )ة( تؼـاؿ ٕلٗٓ لایْٕٚ٘ؿاكٛبی )اٍف( تؼـاؿ ت٘ٓیف -(3-3ُنٌ )

ًلی اكمیبثی ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل  MSEای ام ْٕ٘ؿاك آّ٘مٍ، )ؿ( ( ٕبعیٚ

ؿٛـ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً تبٕوإت ًیيْ٘ئیـی، اٍي٘كیتِ آّ٘مُی ِٕبٓ ّی
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آٗكی ُرـٙ  ( ىلؿ8-3ٛبی ٛلاعی ُـٙ ؿك رـًٗ )ی ثٚ ؿًت آّـٙ ثلای ٛل یل ام ُجنّٚقبؿیل ثٜیٖٚ

ی مْتلی ؿاكؿ ثٚ ػٖ٘آ ُرجنٚ ثٜیٖرٚ   ی مْتل ٗ ّیبٕيیٔ ّلثغ ؽٜبمٖٖـٙای مٚ تؼـاؿ ت٘ٓیفُجنٚ اًت.

ای ثب تبثغ آّ٘مُی تبٕوإت ًیيْ٘ییـی ُجنٚ( 8-3ٛجق ٕتبیذ ّ٘ر٘ؿ ؿك رـًٗ )ثٖبثلایٔ . ُ٘ؿإتؾبة ّی

ّ٘مُری  آی پٖٜربٓ ٗ ؿٗك ىلٙ ؿك لایٚ 10ٗكٗؿی ٗ مٖٖـٙ ؿك لایٚ ت٘ٓیف 8ّبكم٘ا  ثب -ٗ تبثغ إتقبً ٍٕ٘جله

 ، ثٚ ػٖ٘آ ُجنٚ ثٜیٖٚ إتؾبة ىلؿیـ.250

 

 ( ثٚ ؿًت اّـSR-ANNٙٛبی ثٜیٖٚ )ی ُجنٖٚٚٛبی ثٜیت٘اثغ ٗ پبكاّتل -(8-3رـًٗ)

 تبثغ اًتقبل
 تؼذاد ًزٍى کٌٌذُتؼذاد تَصيف تبثغ آهَسش

 پٌْبىلایِ 

تؼذاد دٍر 

 آهَسش
MSE 

 0207/0 230 10 10 تٖظیِ ثبینیٔ ٍيبكیتِ ًیيْ٘ییـ

 0248/0 180 8 10 ّبكم٘اك -ٍٕ٘جله ٍيبكیتِ ًیيْ٘ییـ

 0192/0 80 12 10 تٖظیِ ثبینیٔ تبٕوإت ًیيْ٘ییـ

 0187/0 250 10 8 ّبكم٘اك -ٍٕ٘جله تبٕوإت ًیيْ٘ییـ

 

ٚ ثٜیٖٚ ُ٘ؿ. ثلای ایرٔ ّٖظر٘ك    μی ثٜیٖٚ، ثبیـ پبكاّتل پي ام ِّؾْ ُـٓ ُجنٚ ٚ ؿك ُرجن  ،ی ثٜیٖر

اػْبً ُـ ٗ ثلای ٛل ّقـاك ّّٖ٘تُ٘، ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثؼرب    0005/0ثب ىبُ  1/0تب  0005/0ام  μتغییلا  

ٚ   μثل عٌت  MSEؽٜب ثلای ًلی اكمیبثی ّغبًجٚ ىلؿیـ. ْٕ٘ؿاك تغییلا   ی ثٜیٖرٚ ؿك ُرنٌ   عرً٘ ٕقٜر

یرٔ ّقرـاك   ٗ ا اًتؿاكای مْتلیٔ ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜب  091/0 ( ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت. ّْٖت3-5ِ)

 ثٚ ػٖ٘آ ّقـاك ّْٖتِ ثٜیٖٚ إتؾبة ُـ.  
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 µ( ْٕ٘ؿاك ّیبٕيیٔ ّلثغ ؽٜبی عبٌٓ ام ًلی اكمیبثی ثل عٌت پبكاّتل 5-3ُنٌ)

 

-ؿك كقرت ثری   ٗرلیت عؼبٍیرت  ثیٖری  ی ػٔجی ثلای پیَٛبی ُجنٚپبكاّتلثٜیٖٚ ُـٙ ت٘اثغ ٗ ّقبؿیل 

 ( اكائٚ ُـٙ اًت.9-3رـًٗ )ؿك ای ثب اًتابؿٙ ام كٍٗ كىلًی٘ٓ ّلعَٕٜٚبیت، 

 

 (SR-ANN)ی ػٔجی ی ُجنٚت٘اثغ ٗ پبكاّتلٛبی ثٜیٖٚ ُـٙ -(9-3رـًٗ )

 trainlm تبثغ آّ٘مٍ

 tansig ی پٖٜبٓتبثغ إتقبً لایٚ

 pureline ی ؽلٗریتبثغ إتقبً لایٚ

 10 ی پٖٜبٓتؼـاؿ ٕلٗٓ لایٚ

 8 تؼـاؿ ّتغیلٛبی ٗكٗؿی

 250 تؼـاؿ ؿٗكٛبی آّ٘مٍ

 μ 091/0پبكاّتل 

 0122/0 ًلی اكمیبثی MSEّقـاك 
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ّبی اًتخبة ضذُ کٌٌذُی ػصجي هصٌَػي ثب تَصيفسبسی ضجکِثْيٌِ -3-1-6-2

 (GAتَسط الگَریتن صًتيک )

ٚ   ُجنٚ ثبُرـ. ؿك ایرٔ ّلعَرٚ ٕیرن     ای ًرٚ لایرٚ ّری   ی ػٔجی ّ٘كؿ ّٜبٍؼٚ ؿك ایٔ ثؾرَ ٕیرن، ُرجن

( ٗ ؿٗ trainbr( ٗ ثربینیٔ ) trainlmّربكم٘ا  ) -آّ٘مُی ّتاربٗ  ٍرٕ٘جله  ٛبیی ام تَایق ؿٗ اٍي٘كیتِ  ُجنٚ

( ٛلاعی ُـٕـ ٗ ًرپي ؿك ٛلیرل ام   tansig( ٗ تبٕوإت ًیيْ٘ئیـ )logsigتبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـ )

ٚ  ٛبی ُجنٚ ثٜیٖٚٛبی ٛلاعی ُـٙ پبكاّتلُجنٚ  µٛربیی ثرب ّقرـاك    ًبمی ىلؿیـٕـ. ثلای ایٔ ّٖظر٘ك ُرجن

 ٗ   1ثب ىبُ  10تب  2ی پٖٜبٓ ام ، تؼـاؿ ىلٙ لای1ٚثب ىبُ  مٖٖـٙت٘ٓیف 10تب  1ٛبی ام تؼـاؿ ٗكٗؿیحبثت ٗ 

ٛربی ّْنرٔ ام ایرٔ    ؿك ٕظل ىلعتٚ ُـٕـ ٗ ثٚ امای ْٛٚ تلمیت 10 ىبُثب  150تب  10تؼـاؿ ؿٗك آّ٘مُی ام 

مُ ثٚ فمل اًت مٚ ؿك ایٖزرب  ًبمی ىلؿیـٕـ. لاًٚ پبكاّتل، صٜبك ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ٛلاعی ُـٙ، ثٜیٖٚ

إرـ، ثرٚ كٍٗ   ( ْٕربیَ ؿاؿٙ ُرـٙ  5-3مٚ ؿك رـًٗ ) GAٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كٍٗ مٖٖـٕٙین ت٘ٓیف

 ـ CRثٖررـی ْٛجٌررتيی،كتجررٚ ( ّقرربؿیل ْٛجٌررتيی 10-3. ؿك رررـًٗ )، ثررٚ ُررجنٚ ػٔررجی ٗاكؿ ُررـٕ

 ثب ّتغیل ٗاثٌتٚ ىناكٍ ُـٙ اًت. GAٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كٍٗ مٖٖـٙت٘ٓیف

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثب  GAٛبی إتؾبثی ثب كٍٗ مٖٖـّٙقبؿیل ْٛجٌتيی ت٘ٓیف -(10-3ـًٗ)ر
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( ثلای ًرلی اكمیربثی ثرٚ    MSE(، ثٚ عـاقٌ كًیـٓ ّیبٕيیٔ ّلثؼب  ؽٜب )1-6-1-3ؿك ایٖزب ّخٌ ثؾَ )

ٛبی ُرجنٚ  ٛبی ثٜیٖٚ ّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاك ىلعت. قٌْتی ام كٕٗـ تغییلا  پبكاّتلػٖ٘آ ّؼیبك إتؾبة ّتغیل

ی (، تؼـاؿ ٕلٗٓ لایKٚمٖٖـٙ )مْیت تؼـاؿ ت٘ٓیفًبمی، عً٘ ّقبؿیل ثٜیٖٚ ثلای ٛلیل ام ًٚ عیٔ ثٜیٖٚ

( ِٕربٓ ؿاؿٙ ُرـٙ   9-3( ترب ) 6-3ٛربی ) ( ٗ تؼـاؿ ؿٗك آّ٘مٍ ثل عٌت یل ثلؿاك ّلرغ ؿك ُنnٌپٖٜبٓ )

 اًت.
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 ثلؿاك ّلرغ

 

ی ّؾای، )د( تؼـاؿ ؿٗك مٖٖـٙ، )ة( تؼـاؿ ٕلٗٓ لایْٕٚ٘ؿاكٛبی )اٍف( تؼـاؿ ت٘ٓیف -(6-3ُنٌ )

مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل ِٕبٓ  ای ام ْٕ٘ؿاك ًلی اكمیبثیًلی اكمیبثی ٗ )ٙ( ٕبعیٚ MSEآّ٘مٍ، )ؿ( 

ؿٛـ، ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـی، اٍي٘كیتِ ّی

 GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙآّ٘مُی ثبینیٔ ثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیف
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 ثلؿاك ّلرغ

ی ّؾای، )د( تؼـاؿ ؿٗك مٖٖـٙ، )ة( تؼـاؿ ٕلٗٓ لایْٕٚ٘ؿاكٛبی )اٍف( تؼـاؿ ت٘ٓیف -(7-3ُنٌ )

ًلی اكمیبثی مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل ِٕبٓ ای ام ْٕ٘ؿاك ًلی اكمیبثی ٗ )ٙ( ٕبعیٚ MSEآّ٘مٍ، )ؿ( 

ؿٛـ، ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـی، اٍي٘كیتِ ّی

 GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـّٙبكم٘ا  ثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیف-آّ٘مُی ٍٕ٘جله

 

M
S

E
 

0 50 100 150 200 250

5

6

7

8

9

10

11

12

13

0 50 100 150 200 250 300 350

4

5

6

7

8

9

10

11

0 50 100 150 200 250 300 350

60

80

100

120

140

160



76 

 

 )اٍف( 

 

N
u
m

b
er

 o
f 

d
es

cr
ip

to
r

 

 )ة(

 

N
u
m

b
er

 o
f 

n
o
d
es

 i
n
 

h
id

d
en

 l
ay

er
 

 )د(

 

ep
o
ch

 

 )ؿ(

0 50 100 150 200 250 300 350

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

 

M
S

E
  
 

 

)ٙ( 

125 130 135 140 145 150 155

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

 
 ثلؿاك ّلرغ

 

ی ّؾای، )د( تؼـاؿ ؿٗك مٖٖـٙ )ة( تؼـاؿ ٕلٗٓ لایْٕٚ٘ؿاكٛبی )اٍف( تؼـاؿ ت٘ٓیف -(8-3ُنٌ )

اكمیبثی ثلعٌت ثلؿاك ّلرغ مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل ِٕبٓ ًلی  MSEای ام ْٕ٘ؿاك آّ٘مٍ، )ؿ( ( ٕبعیٚ

ؿٛـ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً تبٕوإت ًیيْ٘ئیـی، اٍي٘كیتِ آّ٘مُی ثبینیٔ ثب ّی

 GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙاًتابؿٙ ام ت٘ٓیف
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 ثلؿاك ّلرغ

 

ی ّؾای، )د( تؼـاؿ ؿٗك مٖٖـٙ )ة( تؼـاؿ ٕلٗٓ لایْٕٚ٘ؿاكٛبی )اٍف( تؼـاؿ ت٘ٓیف -(9-3ُنٌ )

ثلؿاك ّلرغ مٚ ّیٖیِْ آٓ كا ثٜتل ِٕبٓ ًلی اكمیبثی ثلعٌت  MSEای ام ْٕ٘ؿاك آّ٘مٍ، )ؿ( ( ٕبعیٚ

       ؿٛـ، ثلای ُجنٚ ػٔجی ّٖٔ٘ػی ثب تبثغ إتقبً تبٕوإت ًیيْ٘ئیـی، اٍي٘كیتِ آّ٘مُیّی

 GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙت٘ٓیف ثب ّبكم٘ا -ٍٕ٘جله
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ىرناكٍ ُرـٙ    (11-3ؿك ررـًٗ )  GA-ANNٛربی  ی ٛل یل ام ُجنٚٛبی ثٜیٖٚ ُـّٙقـاك ٗ پبكاّتل

ٚ  ،ام ّیبٓ صٜبك ُجنٚ ثٜیٖٚ ُـٙ ؿٛـاًت. ٕتبیذ ّ٘ر٘ؿ ؿك ایٔ رـًٗ ِٕبٓ ّی ای مرٚ تؼرـاؿ   ُجنٚ ثٜیٖر

ُر٘ؿ. ثرٚ ْٛریٔ ؿٍیرٌ      ُجنٚ ثٜیٖٚ إتؾبة ّیثٜتلیٔ ثٚ ػٖ٘آ مْتل ؿاُتٚ ثبُـ  MSEمٖٖـٙ ٗ ت٘ٓیف

مٖٖرـٙ ؿك لایرٚ   ت٘ٓریف  8ای ثب اٍي٘كیتِ آّ٘مُی تٖظیِ ثبینیٔ ٗ تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ئیـی ثب ُجنٚ

ٚ كا ؿ ّیربٕيیٔ ّلثرغ ؽٜرب   مْترلیٔ   150ی پٖٜبٓ ٗ ؿٗك آّ٘مُی ثٜیٖٚىلٙ ؿك لایٚ 10ٗكٗؿی،  ٗ ثرٚ   اُرت

 ُ٘ؿ.ی ثٜیٖٚ إتؾبة ّیػٖ٘آ ُجنٚ

 
 (GA-ANN)ی ُجنٚ ٛبی ثٜیٖٚت٘اثغ ٗ پبكاّتل -(11-3رـًٗ)

 تبثغ آهَسش تبثغ اًتقبل
تؼذاد 

 کٌٌذُ تَصيف

 تؼذاد ًزٍى

 ی پٌْبىلایِ 

تؼذاد دٍر 

 آهَسش
MSE 

 0285/0 150 10 8 تٖظیِ ثبینیٔ ٍيبكیتِ ًیيْ٘ییـ

 0490/0 150 7 8 ّبكم٘اك -ٍٕ٘جله ٍيبكیتِ ًیيْ٘ییـ

 0889/0 150 9 7 تٖظیِ ثبینیٔ تبٕوإت ًیيْ٘ییـ

 0792/0 150 10 8 ّبكم٘اك -ٍٕ٘جله ًیيْ٘ییـتبٕوإت 

 

ٕین ثبیٌتی ثٜیٖٚ ُ٘ؿ مٚ ثرـیٔ ّٖظر٘ك، ؿك    𝜇ؿك اؿاّٚ ثٜیٖٚ ملؿٓ ُجنٚ ّ٘كؿ ثلكًی، ّقـاك پبكاّتل 

ی پٖٜبٓ، اٍير٘كیتِ آّ٘مُری ٍرٕ٘جله ّربكم٘ا ،     ىلٙ ؿك لایٚ 10ّتغیل ٗكٗؿی ، 8ی ثٜیٖٚ ثب ًبؽتبك ُجنٚ

ُ   1/0ترب   0005/0ام  μ، ّقرـاك  150تبثغ إتقبً ٍيبكیتِ ًیيْ٘ییـی ٗ ؿٗك آّ٘مُری    0005/0 ٛربی ثرب ىرب

تغییل ؿاؿٙ ُـ ٗ إٓيبٙ ثلای ٛل ّ٘كؿ ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثغ ؽٜب ثلای ًلی اكمیبثی ّغبًرجٚ ٗ حجرت ىلؿیرـ    

 μإتؾبة ُـ. ْٕ٘ؿاك ّقـاك ّیبٕيیٔ ّلثرغ ؽٜرب ثرل عٌرت       μ یثٜیٖٚ ثٚ ػٖ٘آ ّقـاك 0795/0مٚ ّقـاك 

 ( كًِ ُـٙ اًت.  10-3ی ثٜیٖٚ ؿك ُنٌ )عً٘ ٕقٜٚ
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 µْٕ٘ؿاك ّیبٕيیٔ ّلثغ ؽٜبی عبٌٓ ام ًلی اكمیبثی ثل عٌت پبكاّتل  -(10-3ُنٌ)

 

ٚ ٛبی ثٜیٖٚ ُـًٙبمی اكائٚ ُـٙ، ّقـاك پبكاّتلثب ت٘رٚ ثٚ كٕٗـ ثٜیٖٚ ی ػٔرجی ثرب اًرتابؿٙ ام    ی ُرجن

 ( ىناكٍ ُـٙ اًت.12-3( ؿك رـًٗ )GA-ANNٛبی ّٖتؾت اٍي٘كیتِ هٕتیل )مٖٖـٙت٘ٓیف

 

 GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙی ػٔجی ثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیفی ُجنٚت٘اثغ ٗ پبكاّتلٛبی ثٜیٖٚ ُـٙ -(12-3رـًٗ )

 trainbr تبثغ آّ٘مٍ

 logsig ی پٖٜبٓتبثغ إتقبً لایٚ

 pureline ی ؽلٗریإتقبً لایٚتبثغ 

 10 ی پٖٜبٓتؼـاؿ ٕلٗٓ لایٚ

 8 تؼـاؿ ّتغیلٛبی ٗكٗؿی

 150 تؼـاؿ ؿٗكٛبی آّ٘مٍ

 μ 0795/0پبكاّتل 

 0237/0 ًلی اكمیبثی MSEّقـاك 
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  ی پطتيجبىسبسی هبضيي ثزدارهذل -3-1-6-3

ٕٜبیرت ؿك ایرٔ پبیربٓ ٕبّرٚ     ًبمی ٗلیت عؼبٍیرت ؿك كقرت ثری   ّـًثلای مٚ  یكٍٗ غیل ؽٜی ؿیيل

ٛب ثٚ ؿٗ ؿًتٚ آّ٘مٍ ٗ تٌرت  ثلای إزبُ ایٔ كٍٗ، ؿاؿٙ .پِتیجبٓ اًت یثلؿاك كٍٗ ّبُیٔ ،اًتابؿٙ ُـ

 ٌٛرتٖـ. ػٔجی ّٖٔ٘ػی ی ٛبی ًلی تٌت ؿك كٍٗ ُجنٚتقٌیِ ُـٕـ. ؿاؿٙ ٛبی ًلی تٌت ْٛبٓ ؿاؿٙ

تبثغ عٌبًیت ٗپٖبیل، پربكاّتل ّ٘امٕرٚ ی    پِتیجبٓ ثبیـ پبكاّتلٛبی آٓ ُبٌّی ثلای آّ٘مٍ ّبُیٔ ثلؿاك

C 1/0ترب  0001/0ی ثٖبثلایٔ تبثغ عٌبًیت ٗپٖبیل ؿكثبمٙ .ٗ پبكاّتل ملٌٕ ثٜیٖٚ ىلؿؿ،  ٚ  Cی پبكاّتلّ٘امٕر

. لامُ ثٚ فمل اًرت مرٚ ؿك   إتؾبة ىلؿیـ 1/0تب  0001/0ٗ پبكاّتل ملٌٕ ؿكثبمٙ  100000 تب 100ی ؿك ثبمٙ

ثلای ثٜیٖٚ مرلؿٓ   ؿ اًتابؿٙ ؿك ایٔ پبیبٓ ٕبّٚ ام ملٌٕ ىً٘یٔ اًتابؿٙ ىلؿیـ.ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ّ٘ك

ی ّ٘كؿ ٕظرل تغییرل ؿاؿٙ    ُ٘ؿ ٗ پبكاّتل ًُ٘ ؿك ثبمٙؿاُتٚ ّی ٛلیل ام ایٔ ًٚ پبكاّتل، ؿٗ پبكاّتل حبثت ٕيٚ

مْتلیٔ ّقـاك ُ٘ؿ. ؿك ایٔ ٓ٘ك  ّقـاك آٓ پبكاّتل، ثٚ ػٖ٘آ ّقـاك ثٜیٖرٚ   MSEُ٘ؿ تب ربیی مٚ تبثغ ّی

 ُ٘ؿ.إتؾبة ّی

ٛبی إتؾبة ُرـٙ ثرٚ   مٖٖـٙثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیفینجبك ًبمی ًٚ پبكاّتل ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ثٜیٖٚ

ثب اًرتابؿٙ ام  ( ىناكٍ ُـٙ اًت ٗ ثبك ؿُٗ ْٛیٔ مبك 13-3إزبُ ىلعت مٚ ٕتبیذ آٓ ؿك رـًٗ ) SRكٍٗ 

 ( اكائٚ ُـٙ اًت.14-3ىلعت مٚ ٕتبیذ آٓ ؿك رـًٗ ) إزبُ GAٛبی إتؾبة ُـٙ ثٚ كٍٗ مٖٖـٙت٘ٓیف

ثرلای تربثغ عٌبًریت     1/0ؿٛـ مٚ ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ثب ّقربؿیل  ( ِٕبٓ ّی13-3ٕتبیذ رـًٗ )

ثلای پبكاّتل ملٌٕ ثرٚ ػٖر٘آ ّبُریٔ ثٜیٖرٚ ثرلای       C  ٗ0007/0ی ثلای پبكاّتل ّ٘امٕٚ 390000ٗپٖبیل، 

ثرب   ،[TCM][BMPYR]ٕٜبیرت تلمیجرب  آٍری ٗ آة ؿك ّربیغ یرٕ٘ی      ؿك كقت ثری  ٗلیت عؼبٍیتثیٖی پیَ

 ثبُـّی SRٛبی ّٖتؾت مٖٖـٙاًتابؿٙ ام ت٘ٓیف
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ٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كٍٗ مٖٖـٙت٘ٓیفٛبی ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ثب اًتابؿٙ ام ّقبؿیل ّؾتَف پبكاّتل -(13-3ـًٗ)ر

SR  ٗMSE ّلث٘ٙ ثٚ إٜٓب 

 MSE تبثغ عٌبًیت ٗپٖبیل Cپبكاّتل ّ٘امٕٚ  پبكاّتل ملٌٕ

1/0 100 1/0 39/52 

01/0 100 1/0 55/7 

001/0 100 1/0 716/6 

0008/0 100 1/0 897/6 

0007/0 100 1/0 565/6 

0006/0 100 1/0 661/6 

0001/0 100 1/0 538/12 

0007/0 1000 1/0 44/4 

0007/0 10000 1/0 3889/1 

0007/0 50000 1/0 3771/0 

0007/0 100000 1/0 2192/0 

0007/0 200000 1/0 1519/0 

0007/0 300000 1/0 0915/0 

0007/0 360000 1/0 0814/0 

0007/0 380000 1/0 07599/0 

0007/0 390000 1/0 07067/0 

0007/0 400000 1/0 07540/0 

0007/0 500000 1/0 08258/0 

0007/0 800000 1/0 0973/0 

0007/0 100000 1/0 1178/0 

0007/0 390000 01/0 07777/0 

0007/0 390000 001/0 086522/0 

0007/0 390000 0001/0 08622/0 
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ٛبی إتؾبة ُـٙ تً٘ٚ كٍٗ مٖٖـٙت٘ٓیفٛبی ّبُیٔ ثلؿاكی پِتیجبٓ ثب اًتابؿٙ ام ّقبؿیل ّؾتَف پبكاّتل -(14-3رـًٗ)

GA  ٗMSE ّلث٘ٙ ثٚ إٜٓب 

 MSE تبثغ حسبسيت ٍپٌبیک  Cپبراهتز هَاسًِ پبراهتز کزًل

001/0 100 1/0 9611/32 

001/0 1000 1/0 085/24 

001/0 10000 1/0 8054/24 

001/0 100000 1/0 788/13 

001/0 200000 1/0 83/9 

001/0 500000 1/0 36/7 

001/0 1000000 1/0 35/5 

001/0 1300000 1/0 995/4 

001/0 1400000 1/0 86/4 

001/0 1500000 1/0 875/4 

001/0 2000000 1/0 176/5 

01/0 1400000 1/0 743/857 

0008/0 1400000 1/0 54/5 

0007/0 1400000 1/0 17/4 

0006/0 1400000 1/0 91/5 

0001/0 1400000 1/0 0522/14 

0007/0 1400000 03/0 52/4 

0007/0 1400000 02/0 03/4 

0007/0 1400000 01/0 30/4 

0007/0 1400000 001/0 86/4 

 

ؿٛـ مٚ ّبُریٔ ثرلؿاكی پِرتیجبٓ ثرب ّقربؿیل      ( ِٕبٓ ّی14-3ثٚ ٛ٘ك ِّبثٚ ٕتبیذ ّ٘ر٘ؿ ؿك رـًٗ )

ٚ  ثٚ تلتیت ثلای تبثغ عٌبًیت ٗپٖبیل، پربكاّتل  0007/0ٗ  1400000، 02/0 ٗ پربكاّتل ملٕرٌ    Cی ّ٘امٕر

   ثیٖی ت٘إـ ثٚ ػٖ٘آ ّبُیٔ ثٜیٖٚ ثلای پیَّی
، [TCM][BMPYR]تلمیجب  ّ٘كؿ ٕظل ؿك ّبیغ یٕ٘ی   

 .ثٚ مبك كٗؿ GAٛبی عبٌٓ ام مٖٖـٙثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیف
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 ّبی غيز خطيثيٌي هذلارسیبثي  قذرت پيص -3-2-7

 ثزگطتيثب استفبدُ اس ًوَدار  -3-2-7-1

ىلؿؿ ٗ ثب ت٘ررٚ ثرٚ ّقرـاك    ثیٖی ُـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی كًِ ّیؿك ْٕ٘ؿاك ثلىِتی ّقبؿیل پیَ

صٚ  ُ٘ؿ. ٛلثٚ ؿًت آّـٙ ام ْٕ٘ؿاك، پلامٖـىی ٕقبٙ ؿك اٛلاف ؽٚ ثلىِت تؼییٔ ّی(   ٗلیت تؼییٔ )

ٛبی تبیذ عبٌٓ ام ْٕ٘ؿاكٕتل ثبُـ، ّـً ًبؽتٚ ُـٙ، ّـً ثٜتلی اًت. ّقـاك ٗلیت تؼییٔ ثٚ یل ٕنؿیل

   ٌ ( ٗ 11-3ٛربی ) ثلىِتی ّلث٘ٙ ثٚ صٜبك كٍٗ إزبُ ُـٙ ؿك ایٔ مبك ثلای ًلی اكمیربثی ٗ تٌرت ؿك ُرن

   ثیٖی ُـٙ ًرلی تٌرت   لامُ ثٚ فمل اًت مٚ ّقبؿیل پیَ آٗكؿٙ ُـٙ اًت.( 3-13ٗ )( 3-12)
   ٘ ًرٚ  تر

ّقربؿیل ٗاقؼری ّلث٘ٛرٚ ؿك ررـًٗ     ثٚ ْٛرلاٙ   SR-ANN ،GA-ANN ،SR-SVM  ٗGA-SVM صٜبك كٍٗ

 ( ؿك ثؾَ پیً٘ت ىناكٍ ُـٙ اًت.-2)ح

 اٍف(

 
 ة(

 
   ثیٖی ُـٙ ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ -(11-3ُنٌ )

 ٗ )ة( SR-ANNّـً  )اٍف( ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی اكمیبثی  

 GA-ANNّـً 
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 اٍف(
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ة(

 

   ثیٖی ُـٙ ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ -(12-3ُنٌ )
 ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی تٌت   

  GA-ANN ّـً ة() SR-ANNاٍف( ّـً )
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 (اٍف

 

 (ة

 

   ثیٖی ُـٙ ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ -(13-3ُنٌ )
 ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی تٌت   

 GA-SVMّـً  ة()SR-SVM ( ّـً )اٍف
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ٍ   ُ٘ؿ، ٗلیت تؼیریٔ ثرٚ   ٛب ِّبٛـٙ ّیْبٓ ٛ٘ك مٚ ؿك ایٔ ُنٌٛ      ٛربی ؿًرت آّرـٙ ثرلای كٗ

ANN-SR ،ANN  GA- ٗSR-SVM        ثٌیبك ثٚ یل ٕنؿیل اًت مرٚ ایرٔ ّ٘ٗر٘ع ثرل ت٘اعرق ّقربؿیل   
  

 .تً٘ٚ ایٔ ًٚ كٍٗ ٌٕجت ثٚ ّقبؿیل تزلثی ؿلاٍت ؿاكؿ ثیٖی ُـٙپیَ

 

 ثب استفبدُ اس ًوَدار خطبی ثبقيوبًذُ -3-2-7-2

ُ٘ؿ. پلامٖـىی ینٖ٘اؽرت  تزلثی، ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ٕبّیـٙ ّیثیٖی ُـٙ ٗ ّقبؿیل اؽتلاف ّقبؿیل پیَ

ٓ   ٕقبٙ، عً٘ ّغ٘ك اعقی مٚ ثیبٕيل ؽٜربی ثبقیْبٕرـٙ   ی آٓ اًرت مرٚ ؽٜربی    ؿٖٛرـٙ ی ٓرال اًرت، ِٕرب

ً  ًیٌتْبتینی ؿك ّـً ٛربی  ًبمی ٗر٘ؿ ٕـاكؿ. ْٕ٘ؿاك ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی، ثرلای ّرـ

 (، ِٕبٓ ؿاؿٙ ُـٙ اًت.16-3تب )( 14-3) ٛبیفمل ُـٙ ؿك ُنٌ

 

 اٍف(

 
 ة(

 
 

   ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ  -(14-3ُنٌ )
ة( ) SR-ANNاٍف( ّـً )ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی اكمیبثی   

 GA-ANNّـً 
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 اٍف(

 

 
 

 ة(

 
   ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ  -(15-3ُنٌ )

 ة() SR-ANNاٍف( ّـً )ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی تٌت   

  GA-ANN ّـً
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  (اٍف

 
 
 

  (ة

 
   ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ  -(16-3ُنٌ )

( ة)SR-SVM ( ّـً )اٍف تثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ثلای ًلی تٌ  

 GA-SVMّـً 
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ّقربؿیل   SR-ANNّرـً  ًرلی اكمیربثی   ثلای  ؿٛـ مٚٛبی ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ِٕبٓ ّیی ْٕ٘ؿاكّقبیٌٚ

 . ثؼرلاٗٙ، مٖـ ٍٗی ّقبؿیل ایٔ ؽٜب ٕبصین اًتثیٖی ّیثب ؽٜبی ّخجت پیَكا تلمیجب  ْٛيی  20ثبلاتل ام 

ّقـاك ؽٜبی َّٜق ثبقیْبٕـٙ ثیٔ ّقبؿیل تزلثی ٗ ّغبًرجبتی ام ٛرل صٜربك كٍٗ فمرل      SR-ANN ّـً ؿك

ثیٖی ٗرلیت عؼبٍیرت   پیَ ثلای SR-ANNكٍٗ  ثٚ ْٛیٔ ؿٍیٌاًت.  -3/0تب  3/0ی ُـٙ مْتل ٗ ؿك ثبمٙ

 ثبُـ.تل ّیٕٜبیت مبكآّـؿك كقت ثی

 

 تصبدفيY ثب استفبدُ اس آسهَى ضجکِ ی ػصجي هصٌَػي ارسیبثي  -3-2-7-3

ثب اًتابؿٙ ام QSPR ؿك ایٔ كٍٗ، ّقبؿیل ّتغیل ٗاثٌتٚ ثٚ ٓ٘ك  تٔبؿعی تغییل ؿاؿٙ ُـ. ًپي ّـً 

ٛبی ٌّتقٌ ثرب  ّتغیل ٗاثٌتٚ تً٘ؼٚ یبعت ٗ ْٛجٌتيی ّتغیلٛبی آَی ٗ ّقبؿیل تٔبؿعی ام ّبتلیي ّتغیل

Rٛبی ٗاثٌتٚ تً٘ٚ ُبؽْ ّتغیل
( ّقبؿیل ٗرلیت  16-3( ٗ )15-3) ّ٘كؿ ثلكًی قلاك ىلعت. ؿك رـاًٗ 2

ٔ   SR-ANN ٗGA-ANN تؼییٔ ثلای ؿٗ ّـً  ، ثلای ًلی اكمیبثی ٗ تٌت آٗكؿٙ ُـٙ اًرت. ّقربؿیل پربیی

R
ػـُ ٗر٘ؿ ْٛجٌتيی ُبٌٕی یب ٗاثٌتيی ًبؽتبكی ثرٚ ًرلی آّر٘مٍ ؿك ّرـً تً٘رؼٚ       یؿٖٛـِٕٙبٓ 2

 ثبُـ.ّییبعتٚ تً٘ٚ ُجنٚ ؿك ّـً آَی 

 

R ّقبؿیل –(15-3رـًٗ )
 SR-ANN ؿك ّـً تٔبؿعی -Yثلای ًلی اكمیبثی ٗ تٌت ثب اًتابؿٙ ام آمّ٘ٓ  2

 تنلاك 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

006/0 145/0 054/0 015/0 019/0 045/0 082/0 261/0 074/0 287/0 R2 

valid 

091/0 103/0 075/0 342/0 067/0 261/0 311/0 005/0 082/0 004/0 R2 

test 
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 GA-ANN ؿك ّـًتٔبؿعی  -Yًلی اكمیبثی ٗ تٌت ثب اًتابؿٙ ام آمّ٘ٓ ثلایR2 ّقبؿیل –(16-3رـًٗ )

 تنلاك 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

056/0 013/0 008/0 165/0 367/0 238/0 345/0 059/0 009/0 114/0 R
2

 

valid 

007/0 194/0 11/0 349/0 0061/0 341/0 023/0 208/0 137/0 0167/0 R
2

 

test 

 

ثوِ   SR-ANN، GA-ANN، SR-SVM ،ٍ  GA-SVMّوبی  ارسیبثي هذل -3-2-7-4

 ّبتک دادُای تکرٍش رد هزحلِ

ٛرب  ؿاؿٙ ترل ای تل، كٍٗ كؿ ّلعANN  ٗSVMَٚٛبی ثٜیٖٚ ُـٙ تً٘ٚ ؿٗ كٍٗ ثلای اكمیبثی ّـً

 SR-ANN، GA-ANN ،SR-SVMی ٛبی ثٜیٖٚ ُرـٙ ثلای ایٔ ّٖظ٘ك، ؿك ّـًّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاك ىلعت. 

 ٗ GA-SVMىیلؿ ٗ ًبیل ٕقبٙ ْٛيی ؿك ًرلی آّر٘مٍ قرلاك    ٛل ثبك ینی ام ٕقبٙ ؿك ًلی تٌت قلاك ّی

ىرلؿؿ.  ثیٖری ّری  ی ّ٘كؿ ٕظل پیَرلا ُـٙ ٗ ٕقٜٚٛب ای ّـًی ثٜیُٖٕٚ٘ـ. ًپي ثلٕبّٚ ؿك ٕقٜٚؿاؿٙ ّی

ی ُ٘ؿ ٗ امٖ٘ٓ ٕقٜٚای مٚ ؿك ًلی تٌت قلاك ؿاُت ثٚ ًلی آّ٘مٍ ثبمىلؿإـٙ ّیی ثؼـ ٕقٜٚؿك ّلعَٚ

ىلؿؿ. ایٔ مبك ترب رربیی تنرلاك    ُ٘ؿ ٗ ّلاعٌ ع٘ق ؿٗثبكٙ تنلاك ّیؿیيلی ثٚ ػٖ٘آ ًلی تٌت إتؾبة ّی

 ك ًلی تٌت قلاك ىیلٕـ.  ُ٘ؿ مٚ مٌ ٕقبٙ یل ثبك ؿّی

 ،SR-ANNّرـً   صٜربك ٛب ٕیرن ؿك اكمیربثی   ثیٖی ُـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی ؿاؿْٕٙ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ

GA-ANN،SR-SVM   ٗ GA-SVMَٚٛب، كًِ ىلؿیـ مٚ ٕتبیذ ثٚ ؿًرت  تل ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلع

ایٔ ٕتبیذ تؼْیِ پقیلی ثبلای ّـً ٛلاعی ُـٙ تً٘رٚ   آٗكؿٙ ُـٙ اًت.( 18-3ٗ )( 17-3آّـٙ ؿك ُنٌ )

 مٖـ.كا ثیبٓ ّی ّـً صٜبكٛل 
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 اٍف(

 

 ة(

 
    ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ ثیٖی ُـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی - (17-3نٌ )ُ

ٛب تل ثلای مٌ ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلعَٚ 

 GA-ANN)ة( ّـً  SR-ANNاٍف( ّـً )
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 (اٍف

 
 (ة

 
    ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل پیَ ثیٖی ُـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی  -(18-3ُنٌ )

ٛب تل ثلای مٌ ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلعَٚ 

 GA-SVM)ة( ّـً  SR-SVM)اٍف( ّـً 
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عؼبٍیرت ؿك كقرت    ًجٚ ُـٙ ثل عٌت ّقربؿیل تزلثری ٗرلیت   ی ّغبّبٕـْٙٛضٖیٔ ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ثبقی

كًرِ ُرـ.    (20-3ٗ ) (19-3ّـً ؿك ُنٌ) صٜبك، ؿك اكمیبثی ٛبتل ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلعَٚ ٕٜبیت   ثی

 ثبُـ.ػـُ ٗر٘ؿ ؽٜبی ّؼیٔ ّی یؿٖٛـٙ ٛب عً٘ ّغ٘ك اعقی ِٕبٓت٘میغ ّتقبكٓ ؿاؿٙ

 

 اٍف(

 
 ة(

 
    ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی  -(19-3ُنٌ )

ٛب تل ثلای مٌ ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلعَٚ 

 GA-ANN)ة( ّـً  SR-ANN)اٍف( ّـً 
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 (اٍف

 

 (ة

 

    ْٕ٘ؿاك ّقبؿیل ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ثل عٌت ّقبؿیل تزلثی  -(20-3ُنٌ )
ٛب تل ثلای مٌ ؿاؿٙای تلثٚ كٍٗ كؿ ّلعَٚ 

 GA-SVM)ة( ّـً  SR-SVM)اٍف( ّـً 
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 ّبی آهبریّبی غيز خطي ثْيٌِ ضذُ ثب استفبدُ اس پبراهتزارسیبثي هذل -3-2-7-5

( كٗاثٚ إٜٓب اكائرٚ ُرـٙ اًرت، رٜرت اكمیربثی ت٘إربیی       8-2-2ثؾَ )پبكاّتل آّبكی مٚ قجلاًً ؿك  ٛات

 SR-ANN ،GA-ANN ،SR-SVM  ٗGA-SVMغیلؽٜری   ٛربی كٍٗ بٛبی ًبؽتٚ ُـٙ ثّـً ثیٖیپیَ

  ؿك ررـًٗ   ثرٚ ؿًرت آّرـٙ   ثٚ مبك ىلعتٚ ُـ مرٚ ٕتربیذ   ( LOO)تٌت ٗ مٌ ٕقبٙ  ٛبی اكمیبثی،ثلای ًلی

 ( ىناكٍ ُـٙ اًت.3-17)

 

 GA-SVMو  SR-ANN ،GA-ANN، SR-SVMٛبی پبكاّتلٛبی آّبكی كٍٗ -(17-3ـًٗ )ر

GA-SVM SR-SVM GA-ANN SR-ANN   

 ًلی اكمیبثی 9999/0 9998/0 - -
R

2 
 ًلی تٌت  9998/0 9997/0 9992/0 9515/0

  (LOO) مٌ ٕقبٙ 9997/0 9996/0 9996/0 9997/0
 ًلی اكمیبثی 0122/0 0236/0 - -

MSE 
 ًلی تٌت 0179/0 0201/0 0601/0 031/4

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) 0593/0 0979/0 0998/0 1356/0
 ًلی اكمیبثی 6775/2 833/4 - -

AAD(%) 
 ًلی تٌت 4306/2 483/3 135/10 874/28

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) 9814/2 6215/5 8055/10 1310/11
 اكمیبثیًلی  6477/0 2553/1 - -

PRESS 
 ًلی تٌت 8985/0 008/1 0834/3 57/201

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) 993/20 675/37 335/35 011/48
 ًلی اكمیبثی 08806/0 09191/0 - -

MAE 
 ًلی تٌت 0946/0 0864/0 1870/0 4291/1

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) 1549/0 1787/0 2006/0 2155/0
 ًلی اكمیبثی -1165/0 3607/0 - -

Bias 
 ًلی تٌت -1622/0 -0560/0 3861/1 -2711/14

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) -3908/0 -368/0 -3394/5 -2284/6
 ًلی اكمیبثی 053/18 822/31 - -

Dmax 
 ًلی تٌت 23/14 068/16 156/64 815/100

  (LOOمٌ ٕقبٙ ) 822/83 978/103 425/162 701/180
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ام ًرٚ كٍٗ ؿیيرل    SR-ANN( ثرلای كٍٗ    ؿٛـ مٚ ّقـاك ٗرلیت تؼیریٔ )  ِٕبٓ ّیعبَٓٚ ٕتبیذ 

ٚ  ثبُـ،ٛب مْتل ّیٛبی آّبكی فمل ُـٙ ثلای ایٔ كٍٗ ام ًبیل كٍٗثیِتل ث٘ؿٙ ٗ ًبیل پبكاّتل ٓ ٕ مر  ام ِرب

 ؿاكؿ. ٛبٌٕجت ثٚ ًبیل كٍٗ SR-ANNثلتلی كٍٗ 

 

 ثوب  SR-ANN هٌتخت هذل در ضذُ ٍارد ّبیکٌٌذُتَصيف ارتجبط ثزرسي -3-2-8

 ًْبیتثي رقت در فؼبليت ضزیت

 ٗرلیت عؼبٍیرت  ٛربی ٗاكؿ ُرـٙ ؿك ّرـً ٗ    ثٚ ٛ٘ك ؽلآٚ اكتجبٙ ثیٔ ت٘ٓریف مٖٖرـٙ   ؿك ایٔ ثؾَ

ػٖر٘آ  ٚ ثر  SR-ANNتلمیجب ، ّ٘كؿ ثلكًی قلاك ؽ٘اٛـ ىلعت. ثب ت٘رٚ ثٚ ٕتبیذ ثٚ ؿًرت آّرـٙ ؿك ّرـً    

ٛبی ّ٘كؿ ثلكًری  ٍّ٘نً٘ مٖٖـٙ إتؾبة ُـ مٚ ٛل مـاُ ثیبٕيل ؽٔ٘ٓیب  ّتابٗتی امت٘ٓیف 8ّـً ثلتل، 

ٌ  ایٔ ت٘ٓیف مٖٖرـٙ اًت.   RDF030p ,RARS ,ITH ,T ,C002 ،BELm7 ، RDF065u  ٗH-046:ٛرب ُربّ

 ثبُـ.ّی

 

 Tی کٌٌذُتَصيف -3-2-8-1

ٚ مٖـ. ٗاثٌتيی ٗلیت عؼبٍیت كا ثٕٜبیت ثٚ ٓ٘ك  تبثؼی ام ؿّب ػٌْ ّیٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی

 .>1= ثیبٓ ْٕ٘ؿثٚ ٓ٘ك  میل  1ی ٗإتٜ٘فی ؽٜی ًُّ٘٘ ثٚ ّؼبؿٍٚكاثٜٚ ت٘آ ثب اًتابؿٙ امؿّب ّی

(3-2                                                          )                                 
R

S

RT

H 
 




 11ln 

اىل ی ع٘ق ثل اًبى كاثٜٚ 1H ی ػني ؿاكؿٕٜبیت ثب ؿّب كاثٜٚؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتىلّبىیل ثبُـ، 

ٗ اىل  ُ٘ؿّی   یؼٖی اعنایَ ؿّب ثبػج مبَٛ ّقـاك 1Hٕٜبیت ىلّبؿٙ ثبُـ ٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی

                                                
 Van 't Hoff-1 
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تر٘آ ثرٚ    ٘ع كا ّری ایٔ ُّ٘ٗ٘ؿ. ّی   یؼٖی اعنایَ ؿّب ثبػج اعنایَ ّقـاك ،ی ٌّتقیِ ؿاكؿثب ؿّب كاثٜٚ

   ّقبؿیل ؽ٘ثی ام
 ( ثل عٌت ؿّب ِّبٛـٙ ْٕ٘ؿ.18-3تلمیجب  اكائٚ ُـٙ ؿك رـًٗ )    

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثل  ؿّبمٖٖـٙ ت٘ٓیف ّقـاكٛبیی ام ّخبً -(18-3رـًٗ )

Solute 

 
 T, K    

   
 

15/318 15/328 15/338 15/348 15/358 15/368 15/338 

Pentane 7/16 0/16 3/15 5/14 9/13 4/13 4/4 
Hexane 4/23 3/22 1/21 1/20 2/19 3/18 8/4 
3- Methylpentane 0/21 1/20 1/19 1/18 3/17 6/16 7/4 
Pen-1-yne 10/2 17/2 23/2 27/2 30/2 35/2 1/2- 
Hex-1-yne 87/2 97/2 03/3 07/3 11/3 16/3 7/2- 

 

 ACFC 1ی کٌٌذُتَصيف -3-2-8-2

ی م٘تبٙ اًت مٚ ٛل اترِ كا  یل مـ ثب ّلمنیت اتْی ثب ؿاّٖٚ(ACFC)ٛبی ارنای ثب ّلمنیت اتْی مـ

مٖـ. ٛل ٍّ٘نً٘ مبّلاًً ثب یل مـ اررنا مرٚ تؼرـاؿ    ت٘ٓیف ّیٛبی ٌْٛبیٚ إ٘اع پیٕ٘ـ ٗ إ٘اع اتِ ،ثب ٕ٘ع اتِ

میربؿی كا ؿك    ُریْیبیی  ٛرب اٛلاػرب  مٖٖرـٙ ایٔ ت٘ٓیف . >46=ُ٘ؿٛبی غیل ٛیـكٗهٕی اًت ّؼلعی ّیاتِ

 ؿٛـ.ٛبی ػبَّی ؿك اٛلاف یل اتِ ّلمنی ٗ ٍّ٘نً٘ اكائٚ ّیكاثٜٚ ثب ىلٗٙ

ٛبی صلثی ؿًٗتی(: صلثی ؿًٗتی ّینإری ام  مٖٖـٙ)ت٘ٓیف 2ملیپٔ-ٛبی اتْی آة ىلینی ؽ٘مٙحبثت

 ثرٚ ٓر٘ك     Pًربمی  مٚ ّؼْ٘لاًً ثب ٗرلایت ررـا   >47=آثی اًت  یل عبم یل عبم آٍی ٗ ثیٔتلمیجب   ت٘میغ

 ُ٘ؿ:ٛبی آٍی ٗ آثی ام تغت ُلایٚ تؼبؿٍی میل تؼلیف ّیغَظت یل تلمیت ؿك عبمت٘میغ 

(3-3                                                             )                                       
 
 aq

org

C

C
P  

                                                
Atom-Centred Fragment Code -1 

 Ghose-Crippen-2 
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مٚ  orgC  ٗ aqC، ٛبی آٍی ٗ آثی ٌٛتٖـ.ُـٙ ؿك عبمٛبی عٌغَظت   

ىلٗٙ ّتٌٔ ثٚ اتِ ملثٖی اًرت مرٚ    Rثبُـ مٚ ّی CH2R2ٛبی مٖٖـٙ ىلٗٙثیبٓ C002مٖٖـٙ ت٘ٓیف

صٜربك پیٕ٘رـ    ثرب ُبٌّ پرٖذ اترِ    CH2R2. رنء ُ٘ؿؿك یل ٍّ٘نً٘ ثٚ ػٖ٘آ اتِ ّلمنی ؿك ٕظل ىلعتٚ ّی

مرٚ ام ٕر٘ع    مٖٖرـٙ ت٘ٓیف . ایٔ>48= ثبُـّتٌٔ ثٚ آٓ ّیٛبی یل اتِ ملثٔ ّلمنی ٗ اتِاًت مٚ ُبٌّ 

 ثر٘ؿٙ مٖٖـٙ ّٖاری  . احل ّتً٘ٚ ایٔ ت٘ٓیفىلؿیـملیپٔ تؼلیف -تً٘ٚ ؽ٘مٙاًت   ارنای ثب ّلمنیت اتْی

اعنایَ ّقـاك ایٔ مٖٖـٙ ٗلیت عؼبٍیت مبَٛ یبثـ. میلا كٗؿ ثب اعنایَ ّقـاك ایٔ ت٘ٓیفثٖبثلایٔ إتظبك ّی

َ ؿك ٕتیزرٚ   ٗغیرل قٜجری    CH2R2 ٛربی ىرلٗٙ  تؼـاؿ مٖٖـٙ ثٚ ّؼٖبی اعنایَت٘ٓیف ؽبٓریت آة   اعرنای

ٌ  ُ٘ؿ مٚثبُـ. ایٔ اّل ثبػج ّیّیىلینی ٍّ٘نً٘  ُرـٙ  ُرٕ٘ـٙ مْترل   ٕیلٗی ثلْٛنَٖ ثیٔ علاً ٗ عر

ٛب كا ثب ٗلیت عؼبٍیت مٖٖـٙصيٕ٘يی اكتجبٙ ایٔ ت٘ٓیف( 19-3رـًٗ )ُ٘ؿ ٗ ٗلیت عؼبٍیت اعنایَ یبثـ. 

 ؿٛـ.ٛب ِٕبٓ ّیٕٜبیت ثلای ًٚ ٍّ٘نً٘ ام ًلی ؿاؿٙؿك كقت ثی

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثل  C002مٖٖـٙ ت٘ٓیف ّقـاكٛبیی ام ّخبً -(19-3رـًٗ )
   
 ًبم تزکيت  C002 هقذار  
7/16 3 Pentane 

21 2 3- Methylpentane 

1/39 1 2,2,4-trimethylpentane 

 

ثبُٖـ ٓرال  ْٕیُبٓ ؿك ًبؽتبك CH2R2ای مٚ ؿاكای ىلٗٙ ُٕ٘ـٙٛبی عٌمٖٖـٙ ؿك ىّٕ٘ٚقـاك ایٔ ت٘ٓیف

ٛب، تیر٘عٔ، ّتربًٕ٘ ٗ اتربًٕ٘،    آة، اًت٘ٓ، اًتٕ٘یتلیٌ، پیلیـیٔ، مایَٔ ت٘آ ثٚ تلمیجبتی ّبٕٖـ:مٚ ّیاًت 

 اُبكٙ ْٕ٘ؿ.تل  ث٘تبًٕ٘ 

spّتٌٔ ثٚ ملثٔ ثب ٛیجلیـاًی٘ٓ  H-046 (Hی مٖٖـٙت٘ٓیف
ٌبیَ ٓال(، ینری ؿیيرل ام   ٗ ػـؿ ام 3

اترِ ٛیرـكٗهٓ    مٚ اٍٗیٔ ٌْٛبیٚ اتِ ملثٔ، >49= ثبُـّی ٛبی ام ٕ٘ع ارنای ثب ّلمنیت اتْیمٖٖـٙت٘ٓیف
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ٛبی ٛیـكٗهٓ ّتٌٔ ثٚ اتِ ملثٔ ثرب ٛیجلیـاًری٘ٓ   مٖٖـٙ ْٕبیبٕيل تؼـاؿ اتِثبُـ ْٛضٖیٔ، ایٔ ت٘ٓیفّی

sp
ی ایٔ اًت مٚ ثب اعنایَ ّقـاك ایرٔ  مٖٖـٙ ّخجت اًت ٗ ِٕبٓ ؿٖٛـٙثبُـ. احل ّتً٘ٚ ایٔ ت٘ٓیفّی 3

   مٖٖـٙ، ت٘ٓیف
مٖٖرـٙ  ٛب اعنایَ ّقـاك ایٔ ت٘ٓریف ( ؿك ًلی آٍنب20ٓ-3یبثـ. ؿك رـًٗ )اعنایَ ّی   

ثرلْٛنَٖ   ٗ ُ٘ؿتل ّیٛبی ّتٌٔ ثٚ اتِ ملثٔ اًت مٚ ًٛ٘ مٕزیل ثَٖـٛیـكٗهٓثٚ ّؼٖبی اعنایَ تؼـاؿ 

 یبثـ.ٕٜبیت اعنایَ ّیٗلیت عؼبٍیت ؿك كقت ثی ٗ ٕتیزتبًًُٕ٘ـٙ مْتل علاً ٗ عٌ

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثل H-046 مٖٖـٙ ت٘ٓیف ّقـاكٛبیی ام ّخبً -(20-3رـًٗ )
   
 تزکيتًبم   H-046 هقذار  

  7/16 12 Pentane 

4/23 14 Hexane 

7/33 16 Heptane 

1/48 18 Octane 

8/68 20 Nonane 

2/99 22 Decane 

 

ای مرٚ عبقرـ اترِ ٛیرـكٗهٓ ّتٔرٌ ثرٚ اترِ مرلثٔ ثرب          ُرٕ٘ـٙ ٛبی عٌمٖٖـٙ ثلای ىّٕ٘ٚقـاك ایٔ ت٘ٓیف

spٛیجلیـاًی٘ٓ 
ّبٕٖرـ: پیلیرـیٔ، اًرتٕ٘یتلیٌ، ثٖرنٓ، اًرتبیلٓ،تل       مٚ تلمیجربتی  ;ثبُـ ٓال اًت ّی 3

 ثبُٖـ.ام ایٔ ؿًتٚ ّیؿی امٌبٓ -1ٗ4ث٘تبًٕ٘، آة، تتلاٛیـكٗع٘كآ، 

 

BCUTی کٌٌذُتَصيف -3-2-8-3
1 

ام یل ّبتلیي اكتجربٛی تغییرل ُرنٌ یبعترٚ ثرٚ ٕربُ        2ایّقبؿیل ٗیوٙٛبی ٍّ٘نٍ٘ی مٖٖـٙایٔ ت٘ٓیف

مٖـ مٚ ؿك آٓ یل ىلاف ٍّ٘نٍ٘ی تٜی ام ٛیـكٗهٓ كا اكائٚ ّی (B) ٌٛتٖـ. ّبتلیي ث٘كؿٓ 3ّبتلیي ث٘كؿٓ

                                                
Burden-CAS-University of Texas Eigenvalues -1 

Eigenvalue -2 

Burden Matrix -3 
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ٚ  ،اػرـاؿ اتْری  ٛربیی ّبٕٖرـ   پربكاّتل ت٘إٖـ ؿك اكتجبٙ ثب یؼٖی ػٖبٓل قٜلی ّیBii ّبتلیي  ، اٍنتلٕٗيبتی٘یتر

، ّتٌٔ ثٚ ِٛؿٗ اتِ  ؿك اكتجبٙ ثب ّلتجٚ پیٕ٘ـ Bijٖبٓل غیل قٜلی پقیلی ٗ غیلٙ ثبُٖـ ٗ ام ٛلعی ػقٜجَ

  .>33= ٌٛتٖـ

یی ّلتجری  ترب  nٛبی ًبمٕـٙ ٍّ٘نً٘ ثبُٖـ، ت٘اٍی اىل ػٖبٓل قٜلی ایٔ ّبتلیي ُبٌّ اػـاؿ اتْی اتِ

ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی ثب قـك  تانیل ثبلا ؿك ٕظرل  مٖٖـّٙبتلیي ث٘كؿٓ ثٚ ػٖ٘آ ت٘ٓیف ّقـاك ٗیوٙام م٘صنتلیٔ 

ُ٘ؿ. علٕ اًبًری ؿك  ٛبی ٍّ٘نٍ٘ی ام إٜٓب اًتابؿٙ ّیًبمی ًبؽتبكُ٘ؿ ٗ ثلای اكمیبثی ٗ ّلتتىلعتٚ ّی

ٗ ؿك ٕتیزٚ إؼنبًی ام ت٘پٍ٘ر٘هی   ٛبٛبیی ثلای اتِؿیل، ّغت٘ی ًِّٜقبایٖزب ایٔ اًت مٚ م٘صنتلیٔ ٗیوٙ

ام ّبتلیي ثر٘كؿٓ اًرت    n.7تلیٔ ّقـاك ٗیوٙ ٕین، پبییٔ BELm7مٖٖـٙ ثبُٖـ. ت٘ٓیفٍّ٘نً٘ ّییل مٌ 

ٛبًت. ّٖای ثر٘ؿٓ  مٖٖـٙاًت، ام ایٔ ىلٗٙ ت٘ٓیفمٚ ػٖبٓل قٜلی آٓ ثب ت٘رٚ ثٚ رلُ اتْی ٗمٓ ؿاك ُـٙ

یبثرـ. ؿك  عؼبٍیت مبَٛ ّیمٖٖـٙ ٗلیتؿٛـ مٚ ثب اعنایَ ّقبؿیل ایٔ ت٘ٓیفاحل ّتً٘ٚ ثلای آٓ ِٕبٓ ّی

یبعترٚ  ایَ اعن BELm7یبثـ ّقـاك ٛب اعنایَ ّیٍّ٘نً٘ٛب)ام پٖتبٓ تب ؿمبٓ( ٛل صٚ رلُ اتْی ًلی آٍنبٓ

ٗ ؿك ترل  ٛبی ثیٔ ٍّ٘نٍ٘ی ٗؼیفُ٘ؿ ٗ ٕیلُٕٗ٘ـ ٗ ثلْٛنَٖ ثب علاً مْتل ّیتل ّیٗ ٍّ٘نً٘ غیل قٜجی

 یبثـ.ٗلیت عؼبٍیت اعنایَ ّی ٕتیزٚ

 

 GETAWAY 1گزٍُ  ّبیکٌٌذُتَصيف -3-2-8-4

إـ ثب ٛب ؿك یل ٍّ٘نً٘ ثٚ كاعتی قبثٌ ّغبًجّٚؾتٔب  ع٘بیی اتِٛب مٚ ثب ت٘رٚ ثٚ مٖٖـٙایٔ ت٘ٓیف

ً   مٖٖـٙ ٗیوىیُٕ٘ـ ٗ ثیبٓتؼلیف ّی 2ّبتلیي قـك  ٕا٘فاًتابؿٙ  ٛرب  ٛبی ٖٛـًری ٗ ت٘پٍ٘ر٘هینی ٍّ٘نر٘

 ُ٘ؿ.( ثب كاثٜٚ میل ثیبٓ ّیMIM) 3ٌٛتٖـ. ّبتلیي قـك  ٕا٘ف یب ّبتلیي تبحیل ٍّ٘نً٘

                                                
Geometry,Topology,and Atom-Weights Assembly -1 

Leverage Matrix -2 

Molecular Infiluence Matrix -3 
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(3-4                  )                                                                 TT MMMMH .)..( 1

 
یرل  مرٚ   اًرت  ٕا٘ف ٍّ٘نرٍ٘ی ّبتلیي  Hپ٘م ٗ ثٚ ّؼٖبی ّبتلیي تلٕيT ّبتلیي ّؾتٔب  اتْی،  Mمٚ 

ٛرب ٕربُ ؿاكٕرـ مرٚ ٛلیرل      ٍ٘كیذ Hٛبًت. ػٖبٓل قٜلی ّبتلیي تؼـاؿ اتِٕین  Aمٚ  ث٘ؿAAٙ ّبتلیي 

ٛربی ًرٜغی اػرـاؿ ٍر٘كیذ ثنكىترلی      ثبٍٜجغ اتِ .ثیبٕيل احل یل اتِ ؿك ایزبؿ ُنٌ مَی یل ٍّ٘نً٘ اًت

ً   ٛبی ملٗی اػـاؿ ٍ٘كیذ پبییٔٛبی ّلمنی ؿاكٕـ. ْٛضٖیٔ ٍّ٘نًٌٕ٘جت اتِ ٛربی  تلی ٌٕرجت ثرٚ ٍّ٘نر٘

 .  >46ٗ  49=مِیـٙ ؿاكٕـ

  ٛربی مٖٖرـٙ ُرٕ٘ـ. ت٘ٓریف  تقٌیِ ّری  H  ٗRی ثٚ ؿٗ میل ّزْ٘ػٚ GETAWATٛبی مٖٖـٙت٘ٓیف

H-GETAWAY ی اترِ ام  ای مٚ ثب اعنایَ إـامٙ اتِ ٗ عبَٓٚىٕ٘ٚٚثٚ إـامٙ ٗ ُنٌ ٍّ٘نً٘ ٗاثٌتٚ ث٘ؿٙ ث

 یبثـ.ّلمن ٍّ٘نً٘، ّقـاك إٜٓب اعنایَ ّی

ٚ ٌٛتٖـ مٚ ثلاًبى ّبتلیي عب R-GETAWAYٛبی مٖٖـٙىلٗٙ ؿیيل ت٘ٓیف ٕار٘ف ثرٚ ٓر٘ك  میرل     -ٓرَ

 ُٕ٘ـ.تؼلیف ّی

(3-5                                                            )ji                         
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 ٌٛتٖـ.ٓال  ٕین ی آٓ ؿٗ اًت. ػٖبٓل قٜلی ایٔ ّبتلیيعبَٓٚ  i  ٗj ٗrijؿٗ اتِ  ٛبیٍ٘كیذ hii  ٗhjjمٚ 

ی اٛلاػربتی ٕظیرل ُرنٌ،    ٛب عٌبى ث٘ؿٙ ٗ ؿك ثلىیلٕرـٙ ٛب ثٚ ًبؽتبك ًٚ ثؼـی ٍّ٘نً٘مٖٖـٙایٔ ت٘ٓیف

 ثبُـ.ٛب ؿك ٍّ٘نً٘ ّیی ت٘میغ اتِ، تقبكٓ ٍّ٘نً٘ ٗ ٕغ٘ٙإـامٙ

ITH ٗ RARSّبتلیي ٗ ّابٛیِ تئ٘كی ٛل ؿٗ ٕظلیٚ ّبتلیي ٕا٘ف ٍّ٘نٍ٘ی  1ٛبیثب اًتابؿٙ ام ثلؽی ػَْيل

H َٕٚٓا٘ف -ٗ ّبتلیي عبR ٙ46= إـثٚ ؿًت آّـ<.   

ٛربی  مٖٖـٙت٘ٓیفرنء  ثبُـ،  مَی ؿك قـك  ٕا٘ف ثلاثل ّیٕبُ آٓ ّغت٘ای اٛلاػبمٚ  ITHی مٖٖـٙت٘ٓیف

GETAWAY ٙؿك اؽتیربك   ٍّ٘نً٘ ٗ پیضیـىی ٍّ٘نً٘ی ، إـامٙٛبمٚ اٛلاػبتی ؿك ّ٘كؿ تقبكٓ ٍّ٘نً٘ ث٘ؿ

                                                
Operator 

-
1 
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ٗ اىرل   ٕرـاؿٙ ٔل تقبكٕی كا ِٕربٓ  ٛیش ػٖیؼٖی ٍّ٘نً٘ ٛب ؿاكای ٕا٘ف ّتابٗ  ثبُٖـ اىل ْٛٚ اتِ ىقاكؿ.ّی

 مٖٖرـٙ ٗ ّقـاك ایٔ ت٘ٓیف(ITH;0)ثبُـ ٛب ؿاكای قـك  ٕا٘ف ثلاثل ثبُٖـ ٍّ٘نً٘ ّتقبكٓ ّیی ٍّ٘نًْ٘ٛٚ

 :>33ٗ  49= آیـی میل ثٚ ؿًت ّیام كاثٜٚ

 (3-6                                     )                                                         020 log. AAITH 

 
مٖٖرـٙ  یؼٖی ثب اعنایَ ّقـاك ایرٔ ت٘ٓریف   ّٖای اًت ITHاحل ّتً٘ٚ ثبُـ. غیل ٛیـكٗهٓ ّیتؼـاؿ  A0مٚ 

مٖٖـٙ مّربٕی اًرت مرٚ تؼرـاؿ مرٌ      یبثـ. اعنایَ ّقـاك ت٘ٓیفمبَٛ ّیٕٜبیت ؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیت

ٗ ثب اعنایَ آٓ ّینآ ٕا٘ف اعنایَ  یبعتٚ ،ػٖبٓل اعنایَ  ً    یبعترٚ  ٌ -ؿك ٕتیزرٚ ثرلْٛنَٖ عرلا ُرٕ٘ـٙ  عر

-( صيٕ٘يی اكتجربٙ ایرٔ ت٘ٓریف   21-3رـًٗ ) یبثـ.ٕٜبیت مبَٛ ّیؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتاعنایَ ٗ 

 ؿٛـ.ثلای صٖـ ٍّ٘نً٘ ِٕبٓ ّی ٕٜبیتؿك كقت ثی عؼبٍیتٗلیت مٖٖـٙ كا ثب 

ثبُٖـ یؼٖری  ٛينآ، ثٖنٓ ٗ آة مٚ ّتقبكٓ ّیُٕ٘ـٙ ّبٕٖـ ًینَ٘ٛبی عٌمٖٖـٙ ؿك ىّٕ٘ٚقـاك ایٔ ت٘ٓیف

 اًت.ثبُٖـ ٓال ىناكٍ ُـٙؿاكای ّقـاك ٕا٘ف ینٌبٓ ّی

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی عؼبٍیتٗلیت ثل  ITHمٖٖـٙ ٛبیی ام احل ت٘ٓیفّخبً -(21-3رـًٗ )

   
 ًبم تزکيت  ITH هقذار  

 4/23 51/9 Hexane 

1/11 0 Cyclohexane 

9/15 12 Methylcyclohexane 

 

ٚ ی ّزْ٘ع كؿیفثل پبیٚ، RARSمٖٖـٙ ت٘ٓیف ٕار٘ف مرٚ تً٘رٚ ٗمٓ اتْری ّغبًرجٚ      -ٛبی ّبتلیي عبٓرَ

 . إـُـٙ

(3-7                                                       ) )(1
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 . ثبُـّی Rٕا٘ف ّبتلیي -ٛبی عبَٓٚكؿیف ّزْ٘عی ِٕبٓ ؿٖٛـٙ VSi ٛب،تؼـاؿ اتِ Aمٚ 
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ٛبی اًرتؾلاعی، اررناء ّٜرِ ؿك ٍّ٘نرً٘     ٛب ّلث٘ٙ ثٚ اٛلاػب  ّایـی ؿك ّ٘كؿ ع٘٘ك ىلٗٙىقاكیایٔ كّن

ّرلتجٚ ثر٘ؿٙ ٗ   پیضیرـىی ٍّ٘نرً٘    مٖا٘كّبًی٘ٓ مٖٖـٙ ثٚ إـامٙ ٍّ٘نً٘ ٗٔ ت٘ٓیفثبُـ. ْٛضٖیٔ ایّی

( صيرٕ٘يی اكتجربٙ ایرٔ    22-3یبثرـ. ررـًٗ )  ٍّ٘نً٘، مبَٛ ّی إـامٙمٖٖـٙ ثب اعنایَ ّقـاك ایٔ ت٘ٓیف

 ؿٛـ.ِٕبٓ ّیكا ثلای صٖـیٔ ٍّ٘نً٘ مٖٖـٙ ثب ؽبٓیت ّ٘كؿ ٕظل ت٘ٓیف

 

 

 ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثل  RARSمٖٖـٙ ٛبیی ام احل ت٘ٓیفّخبً -(22-3رـًٗ )
   
 ًبم تزکيت  RARS هقذار  

 699/0 172/1 Methanol 

967/0 120/1 Ethanol 

14/1 064/1 Propan-1-ol 

34/1 987/0 Butan-1-ol 

 

مٖٖرـٙ، ٗرلیت عؼبٍیرت    ایٔ ت٘ٓریف ، ثٚ ٛ٘كینٚ ثب اعنایَ ّقـاك ث٘ؿٙمٖٖـٙ ّٖای احل ّتً٘ٚ ایٔ ت٘ٓیف

ٍّ٘نرً٘، ّْبٕؼرت ع٘ربیی ثیِرتل      إرـامٙ ؿٛـ مرٚ ثرب اعرنایَ    یبثـ. اػـاؿ رـًٗ ع٘ق ِٕبٓ ّیمبَٛ ّی

 یبثـ.ٗ ٗلیت عؼبٍیت اعنایَ ّی ُٕ٘ـٙ مبَْٛٛنَٖ ثیٔ علاً ٗ عٌُ٘ؿ، ؿك ٕتیزٚ ثل ّی

 

 RDFّبی کٌٌذُتَصيف -3-2-8-5

ٛب، ّؼبؿً ت٘میرغ اعتْربً یربعتٔ    ام اتًِتٚ یب تبثغ ت٘میغ ُؼبػی ّلث٘ٙ ثٚ یل ؿ RDFت٘آ ىات ّی

 ؿٛـ.كا ِٕبٓ ّی RDF( ٕغ٘ٙ ّغبًجٚ تبثغ 4-3اًت. كاثٜٚ ) Rیل اتِ ؿك ع٘بی ملٗی ثٚ ُؼبع 

(3-8                                    )                                    
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ٚ  rij،ٛبی ٍّ٘نً٘ اًت. ْٛضٖیٔتؼـاؿ اتِ Nیل عبمت٘ك ّقیبى ٗ  fمٚ  ِ  عبٓرَ یرل   i ٗ j ٗ A ی ثریٔ ؿٗ اتر

. اًرت (  pپقیلیقٜجَ، e اٍنتلٕٗيبتی٘یتٚ، v عزِ ٗإـكٗاٍي،  mرلُ اتْی، u ٗمٓ ؿاك ِٕـٙ) ٗیوىی اتْی
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𝛽 ٌِّؾْ ّیمٚ ت٘میغ اعتْبً عبَٓٚ ثیٔ اتْی كا  مٖٖـٙ اًتیل عبمت٘ك تٌٜیت٘آ ام آٓ ثرٚ  ٗ ّی مٖـ

ٗ ای ثب ع٘آرٌ ّؼریٔ   ؿك ٕقبٙ ىٌٌتٚ g(R) عبمت٘ك ؿّب ثلای تؼلیف رٖجَ اتْی تؼجیل ملؿ. ثرب   ّغبًرجٚ 

ت٘آ ًبؽتبك ًٚ ثؼـی یل ٍّ٘نً٘ كا ثرٚ ٛر٘ك   ٛبی ّؾتَف اتْی ّیثب ٗیوىی RDFٛبی ای ام مـّزْ٘ػٚ

عؼبٍیرت آٓ كا ِٕربٓ   ٛرب ؿك ٍّ٘نرً٘ كٗی ٗرلیت   میغ اتِٛب اْٛیت ت٘مٖٖـٙٗاٗظ ت٘ٓیف ملؿ. ایٔ ت٘ٓیف

ٚ   ؿٛـ. ْٛضٖیٔ ایٔ ت٘ٓیفّی  ـ مٖٖـٙ ػلاٗٙ ثل عبَٓٚ ثیٔ اتْی، اٛلاػبتی ثب اكمُری ؿك ّر٘كؿ عبٓرَ ، پیٕ٘ر

 .  >31= مٖـٛب علاِٛ ّیٛبی ٌّٜظ ٗ غیل ٌّٜظ ٗ ٕ٘ع اتِإ٘اع عَقٚ، ًیٌتِ

َ   RDF065u  ٗRDF030pٛبی مٖٖـٙام ایٔ ىلٗٙ، ت٘ٓیف ٗرلیت  ثیٖری  ؿك ّـً اكائٚ ُـٙ ثرلای پری

مٖٖـٙ ّلث٘ٛرٚ ثرب ٗیوىری    ؿٛـ مٚ ایٔ ت٘ٓیفِٕبٓ ّی u إـیي إـ.ٕٜبیت إتؾبة ُـٙؿك كقت ثی عؼبٍیت

َ   اكؿ مٚ ایٔ ت٘ٓریف ؿثیبٓ ّی pٗ إـیي  إـٛب ّغبًجٚ ِٕـٙؽبٓی ام اتِ پرقیلی  مٖٖرـٙ ثلاًربى قٜرج

ثبُـ مٚ ایرٔ ثرٚ ّؼٖربی    مٖٖـٙ فمل ُـٙ ّخجت ّیتً٘ٚ ثلای ٛل ؿٗ ت٘ٓیفاًت. احل ّؿاك ُـٙاتْی ٗمٓ

 یبثـ.اعنایَ ّیٕین مٖٖـٙ، ٗلیت عؼبٍیت ایٔ اًت مٚ ثب اعنایَ ایٔ ّقبؿیل ت٘ٓیف

 

 ّبی هٌتخت ضجکِ ػصجيکٌٌذُثزرسي هيشاى هطبرکت تَصيف -3-2-9

 ّینآ ِّبكمت ت٘ٓیايلٛبی ّٖتؾت ثٚ ٓ٘ك  میل تؼییٔ ُـ:  

 ّ٘كؿ ٕظل ثٚ ْٛلاٙ اٗمآ ّلث٘ٛٚ اٍ ام ُجنٚ ثٜیٖٚ ُـٙ عقف ىلؿیـ.   یمٖٖـٙت٘ٓیف -1

ٛبی ثبقیْبٕـٙ ثلای ٛل یرل ام تلمیجرب  ًرلی اكمیربثی     مٖٖـّٙقـاك ّتغیل ٗاثٌتٚ ثب اًتابؿٙ ام ت٘ٓیف -2

 ثیٖی ىلؿیـ.پیَ

   تلمیجب  ًلی اكمیبثی ّغبًجٚ ُـ. عبٌٓ ام (MAE)ّیبٕيیٔ ؽٜبی َّٜق  -3

 ٛبی ّٖتؾت ٕین تنلاك ُـ.  مٖٖـٙثلای ؿیيل ت٘ٓیف 3تب 1ّلاعٌ  -4

 .>43= ( ثلآٗكؿ ُـ2-3تً٘ٚ كاثٜٚ ) مٖٖـٙ٘ٓیفًلإزبُ ؿكٓـ ِّبكمت ٛل ت -5
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(3-9                             )                                                          
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 Δmiٛبی ّرـً ٗ  مٖٖـٙتؼـاؿ ت٘ٓیف Nاُ، iعقف ُـٙ  مٖٖـِّٙبكمت ت٘ٓیف ؿكٓـ icؿك ایٔ كاثٜٚ مٚ 

مرٚ ثرل ایرٔ    ؿٛرـ.  اُ كا ِٕبٓ ّری iی مٖٖـٙؿك غیبة ت٘ٓیف اكمیبثیّیبٕيیٔ ؽٜبی َّٜق عبٌٓ ام ًلی 

 .ثبُـثلكًی ثٚ ُنٌ میل ّیٛبی ّٖتؾت ؿك تلمیجب  ّ٘كؿ مٖٖـٙاًبى ؿكٓـ ِّبكمت ت٘ٓیف

 

 
 (SR-ANN)ثٜیٖٚ ّـً ٛب ؿك مٖٖـِّٙبكمت ت٘ٓیفؿكٓـ  -(21-3ُنٌ)

 

. ثب ت٘رٚ ثٚ ایٖنٚ ایرٔ  ثبُـتلیٔ احل ِّبكمت كا ؿاكا ّیثیِ RARSمٖٖـٙ ثلاًبى ُنٌ ع٘ق، ت٘ٓیف

ٚ  مٖٖـٛب ثٚت٘ٓیف ایرٔ ػبّرٌ یؼٖری اعرنایَ إرـامٙ       إرـ. إـامٙ ٗ مٖا٘كّبًی٘ٓ پیضیـىی ٍّ٘نً٘ ٗاثٌرت

-یرٔ ت٘ٓریف  ت٘آ ؿكٓـ ِّربكمت ا ّی ،ٕٜبیت تأحیل ّؼن٘ى ؿاكؿؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتٍّ٘نً٘ كٗی 

 مٖٖـٙ كا ت٘ریٚ ملؿ.
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 گيزیًتيجِ -3-3

(،     )ٕٜبیرت  ؿك كقرت ثری   ٗلیت عؼبٍیتثیٖی ٛبی مّْ٘تلیني ثلای پیَٕبّٚ ام كٍٗؿك ایٔ پبیبٓ

ّتبٕیررـ  ًرریبٕ٘ ّتیررٌ پیلٍٗیررـیٖیُ٘ تررلی -1ث٘تیررٌ -1 ّغرریٚ ّرربیغ یررٕ٘ی،  ؿكٗ آة  آٍرریتلمیجررب  

[BMPYR][TCM] ؿك  ٗرلیت عؼبٍیرت  ىیرلی  إـامٙ . ام إٓزبیی مٚاًتُـٙؿّبی ّؾتَف اًتابؿٙ  6، ؿك

یربثی ثرٚ ّقربؿیل    ؿًرت  ٕٜبیت ثٚ ٓ٘ك  تزلثی ثب ٓلف ٛنیٖٚ، مّبٓ ٗ پیضیـىی میبؿ ْٛلاٙ اًت،كقت ثی

ثیٖری آٓ ثرب اًرتابؿٙ ام مْرّ٘تلیني ام     پیَ . ثٖبثلایٔ،ٛبی تزلثی ّقلٗٓ ثٚ ٓلعٚ ٕیٌتثب كٍٗ(،     )

 اْٛیت ثبلایی ثلؽ٘كؿاك اًت.

 ٛرب مٖٖرـٙ اًتابؿٙ ُـ. ًپي ایٔ ت٘ٓریف  SR ٗGA كٍٗ  ٛبی ّٖبًت اممٖٖـٙثلای إتؾبة ت٘ٓیف

 ّ٘كؿ اًتابؿٙ قلاك ىلعت.  غیلؽٜیًبمی ثلای ّـً

ؿك  ٗرلیت عؼبٍیرت  ثیٖی كٍٗ ّٖبًجی ثلای پیَ GA-SVMكٍٗ ؿٛـ مٚ ِٕبٓ ّی (17-3ً )رـٕٗتبیذ 

ٗ ّقرـاك   ثرب ّقرـاك ٗرلیت تؼیریٔ ثیِرتل      SR-ANNٕیٌت. ام ثیٔ ؿٗ كٍٗ غیلؽٜی ٕین، ٕٜبیت كقت ثی

MSE آٍری ٗ آة   تلمیجرب  ثرلای  (،     )ّقربؿیل  ى٘یی ثٜتل ؿٛـ مٚ ایٔ ّـً قبؿك ثٚ پیَمْتل، ِٕبٓ ّی

ؿٛـ مٚ ّقـاك ؽٜبی َّٜق ثیٔ ّقربؿیل  ٛبی ؽٜبی ثبقیْبٕـٙ ِٕبٓ ّیی ْٕ٘ؿاكضٖیٔ ّقبیٌٚثبُـ. ّْٛی

ی ّغـٗؿتلی ؿاكؿ ٗ ایٔ ثرٚ  ثبمSR-ANNٙ  كٍٗ غیلؽٜیثب تزلثی ٗ ّقبؿیل ّغبًجبتی ثلای ًلی تٌت 

َ   كٍٗ مبكآ ی ػٔجی ّٖٔ٘ػیُجنٚؿك ٕتیزٚ ّؼٖبی ؽٜبی مْتل ایٔ كٍٗ اًت.   ثیٖری  ّرـی ثرلای پری

 .اًت (،    )
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 ًگزیآیٌذُ -3-4

ی ػٔجی ّٖٔ٘ػی تلمیجب  آٍی ٗ آة ِٕبٓ ؿاؿ مرٚ  ًبمی ُجنٚثیٖی تً٘ٚ ّـًٕتبیذ عبٌٓ ام پیَ

 ٕٜبیت ٕین اًتابؿٙ ْٕ٘ؿ.ؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتثیٖی ت٘آ ام ایٔ كٍٗ ثلای پیَّی

ٍ تر٘آ ام  ی ّٖبًت ٗ ّؼتجرل ّری  مٖٖـٙثلای إتؾبة ت٘ٓیف ٍ  ًربیل كٗ ٛربی اٍير٘كیتِ   ٛرب ّخرٌ كٗ

اًرتابؿٙ ْٕر٘ؿ ٗ    3ٛبًبمی رْؼیت فكٙ، ٗ اٍي٘كیتِ ثٜیٖٚ 2، اٍي٘كیتِ ارتْبع ّ٘كصيبٓ 1رٌتز٘ی ّْٖ٘ع

 ٕتبیذ كا ثب ایٔ مبك ّقبیٌٚ ملؿ.

ٔ  4(RBFی ُؼبػی)ٛبی تبثغ پبیٚت٘آ ام كًٍٗبمی ّیثلای ّـً ٛربی ثرلؿاك   ، عـاقٌ ّلثؼب  ّبُری

 اًتابؿٙ ملؿ. 6(ANFISػٔجی ًبمىبك )-ٗ ًیٌتِ اًتٖتبد عبمی 5(LS-SVMپِتیجبٓ )

 

 

 

 

 

 

                                                
 Tabu Search -1 

Ant Colony Optimization -2 
Honey-bee Matikg Optimization Algorithm -3 

 Radial basis function -4 

Least Square Support Vector Machines -5 

Adaptive neuron-fuzzy inference system -6 
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 پيَست

 ٛبٕٜبیت ًلی ؿاؿٙؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیتٛب ٗ ٕبُ تلمیجب ، ؿّب -(1-رـًٗ )ح

 ًلی ٕٜبیتؿك كقت ثی ٗلیت عؼبٍیت ؿّب ٕبُ ُْبكٙ

1 Pentane 15/318 7/16 train 

2 Hexane 15/318 4/23 train 

3 3-Methylpentane 15/318 0/21 train 

4 2,2-Dimethylbutane 15/318 1/21 valid 

5 Heptane 15/318 7/33 test 

6 Octane 15/318 1/48 train 

7 2,2,4-Trimethylpentane 15/318 1/39 train 

8 Nonane 15/318 8/68 train 

9 Decane 15/318 2/99 train 

10 Cyclopentane 15/318 53/7 train 

11 Cyclohexane 15/318 1/11 valid 

12 Methylcyclohexane 15/318 9/15 test 

13 Cycloheptane 15/318 5/13 train 

14 Cyclooctane 15/318 2/17 train 

15 Pente-1-ne 15/318 51/7 valid 

16 Hex-1-ene 15/318 6/10 train 

17 Cyclohexene 15/318 16/5 train 

18 Hept-1-ene 15/318 0/15 train 

19 Oct-1-ene 15/318 8/21 train 

20 Dec-1-ene 15/318 2/43 valid 

21 Pen-1-yne 15/318 10/2 train 

22 Hex-1-yne 15/318 87/2 train 

23 Hept-1-yne 15/318 03/4 test 

24 Oct-1-yne 15/318 73/5 train 

25 Benzene 15/318 02/1 test 

26 Toluene 15/318 43/1 test 

27 Ethylbenzene 15/318 11/2 train 

28 o-Xylene 15/318 76/1 train 

29 m-Xylene 18/318 06/2 valid 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

30 p-Xylene 15/318 01/2 train 

31 Styrene 15/318 12/1 train 

32 Methanol 15/318 669/0 train 

33 Ethanol 15/318 769/0 test 

34 Propan-1-ol 15/318 14/1 train 

35 Propan-2-ol 15/318 20/1 train 

36 Butan-1-ol 15/318 43/1 train 

37 Butan-2-ol 15/318 34/1 train 

38 2-Methyl-propan-1-ol 15/318 42/1 train 

39 tert-Butanol 15/318 30/1 valid 

40 Water 15/318 973/0 train 

41 Thiophene 15/318 709/0 train 

42 Tetrahydrofuran 15/318 848/0 train 

43 1,4-Dioxane 15/318 642/0 valid 

44 tert-Butyl methyl ether 15/318 45/3 valid 

45 Ethyl tert-butyl ether 15/318 44/8 test 

46 Diethyl ether 15/318 34/3 train 

47 Di-n-propyl ether 15/318 43/8 train 

48 Di-iso-propyl ether 15/318 99/8 train 

49 Di-n-butyl ether 15/318 3/17 test 

50 Acetone 15/318 642/0 train 

51 Pentan-2-one 15/318 03/1 train 

52 Pentan-3-one 15/318 00/1 train 

53 Methyl acetate 15/318 00/1 valid 

54 Ethyl acetate 15/318 41/1 train 

55 Methyl propanoate 15/318 24/1 train 

56 Methyl butanoate 15/318 69/1 test 

57 Butanal 15/318 907/0 train 

58 Acetonitrile 15/318 558/0 train 

59 Pyridine 15/318 567/0 train 

60 Pentane 15/328 0/16 test 

61 Hexane 15/328 3/22 valid 

62 3-Methylpentane 15/328 1/20 test 

63 2,2-Dimethylbutane 15/328 3/20 train 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

64 Heptane 15/328 8/31 train 

65 Octane 15/328 3/45 train 

66 2,2,4-Trimethylpentane 15/328 9/36 valid 

67 Nonane 15/328 9/63 train 

68 Decane 15/328 3/91 train 

69 Cyclopentane 15/328 29/7 train 

70 Cyclohexane 15/328 6/10 train 

71 Methylcyclohexane 15/328 3/15 train 

72 Cycloheptane 15/328 9/12 train 

73 Cyclooctane 15/328 3/16 train 

74 Pente-1-ne 15/328 40/7 train 

75 Hex-1-ene 15/328 3/10 train 

76 Cyclohexene 15/328 10/5 test 

77 Hept-1-ene 15/328 7/14 valid 

78 Oct-1-ene 15/328 0/21 train 

79 Dec-1-ene 15/328 4/41 train 

80 Pen-1-yne 15/328 17/2 train 

81 Hex-1-yne 15/328 97/2 train 

82 Hept-1-yne 15/328 15/4 train 

83 Oct-1-yne 15/328 85/5 train 

84 Benzene 15/328 04/1 train 

85 Toluene 15/328 47/1 test 

86 Ethylbenzene 15/328 15/2 train 

87 o-Xylene 15/328 81/1 train 

88 m-Xylene 15/328 12/2 valid 

89 p-Xylene 15/328 06/2 train 

90 Styrene 15/328 16/1 train 

91 Methanol 15/328 670/0 train 

92 Ethanol 15/328 918/0 train 

93 Propan-1-ol 15/328 08/1 train 

94 Propan-2-ol 15/328 13/1 train 

95 Butan-1-ol 15/328 34/1 train 

96 Butan-2-ol 15/328 27/1 train 



111 

 

 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

97 2-Methyl-propan-1-ol 15/328 32/1 test 

98 tert-Butanol 15/328 23/1 test 

99 Water 15/328 922/0 train 

100 Thiophene 15/328 730/0 valid 

101 Tetrahydrofuran 15/328 868/0 train 

102 1,4-Dioxane 15/328 669/0 train 

103 tert-Butyl methyl ether 15/328 52/3 train 

104 Ethyl tert-butyl ether 15/328 39/8 train 

105 Diethyl ether 15/328 37/3 valid 

106 Di-n-propyl ether 15/328 33/8 valid 

107 Di-iso-propyl ether 15/328 02/9 test 

108 Di-n-butyl ether 15/328 7/16 train 

109 Acetone 15/328 639/0 train 

110 Pentan-2-one 15/328 05/1 train 

111 Pentan-3-one 15/328 03/1 valid 

112 Methyl acetate 15/328 02/1 train 

113 Ethyl acetate 15/328 43/1 valid 

114 Methyl propanoate 15/328 27/1 train 

115 Methyl butanoate 15/328 72/1 train 

116 Butanal 15/328 930/0 test 

117 Acetonitrile 15/328 563/0 train 

118 Pyridine 15/328 580/0 train 

119 Pentane 15/338 3/15 train 

120 Hexane 15/338 1/21 valid 

121 3-Methylpentane 15/338 1/19 valid 

122 2,2-Dimethylbutane 15/338 2/19 train 

123 Heptane 15/338 9/29 train 

124 Octane 15/338 6/41 train 

125 2,2,4-Trimethylpentane 15/338 0/35 train 

126 Nonane 15/338 2/58 train 

127 Decane 15/338 4/82 train 

128 Cyclopentane 15/338 00/7 valid 

129 Cyclohexane 15/338 0/10 train 

130 Methylcyclohexane 15/338 4/14 test 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

131 Cycloheptane 15/338 2/12 valid 

132 Cyclooctane 15/338 3/15 test 

133 Pente-1-ne 15/338 29/7 train 

134 Hex-1-ene 15/338 0/10 test 

135 Cyclohexene 15/338 99/4 train 

136 Hept-1-ene 15/338 2/14 train 

137 Oct-1-ene 15/338 1/20 train 

138 Dec-1-ene 15/338 4/39 valid 

139 Pen-1-yne 15/338 23/2 test 

140 Hex-1-yne 15/338 03/3 valid 

141 Hept-1-yne 15/338 21/4 train 

142 Oct-1-yne 15/338 89/5 test 

143 Benzene 15/338 07/1 train 

144 Toluene 15/338 51/1 train 

145 Ethylbenzene 15/338 19/2 train 

146 o-Xylene 15/338 85/1 train 

147 m-Xylene 15/338 17/2 train 

148 p-Xylene 15/338 12/2 train 

149 Styrene 15/338 20/1 train 

150 Methanol 15/338 646/0 train 

151 Ethanol 15/338 876/0 train 

152 Propan-1-ol 15/338 03/1 valid 

153 Propan-2-ol 15/338 08/1 train 

154 Butan-1-ol 15/338 27/1 test 

155 Butan-2-ol 15/338 21/1 train 

156 2-Methyl-propan-1-ol 15/338 24/1 train 

157 tert-Butanol 15/338 18/1 train 

158 Water 15/338 884/0 valid 

159 Thiophene 15/338 752/0 train 

160 Tetrahydrofuran 15/338 890/0 train 

161 1,4-Dioxane 15/338 697/0 train 

162 tert-Butyl methyl ether 15/338 56/3 train 

163 Ethyl tert-butyl ether 15/338 31/8 train 

164 Diethyl ether 15/338 38/3 train 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

165 Di-n-propyl ether 15/338 16/8 train 

166 Di-iso-propyl ether 15/338 91/8 train 

167 Di-n-butyl ether 15/338 1/16 train 

168 Acetone 15/338 650/0 valid 

169 Pentan-2-one 15/338 08/1 train 

170 Pentan-3-one 15/338 06/1 train 

171 Methyl acetate 15/338 04/1 train 

172 Ethyl acetate 15/338 46/1 test 

173 Methyl propanoate 15/338 30/1 train 

174 Methyl butanoate 15/338 76/1 train 

175 Butanal 15/338 949/0 train 

176 Acetonitrile 15/338 566/0 train 

177 Pyridine 15/338 592/0 train 

178 Pentane 15/348 5/14 valid 

179 Hexane 15/348 1/20 test 

180 3-Methylpentane 15/348 1/18 train 

181 2,2-Dimethylbutane 15/348 4/18 train 

182 Heptane 15/348 9/27 train 

183 Octane 15/348 1/39 train 

184 2,2,4-Trimethylpentane 15/348 8/32 valid 

185 Nonane 15/348 3/54 train 

186 Decane 15/348 4/76 train 

187 Cyclopentane 15/348 71/6 train 

188 Cyclohexane 15/348 49/9 valid 

189 Methylcyclohexane 15/348 6/13 train 

190 Cycloheptane 15/348 5/11 train 

191 Cyclooctane 15/348 3/14 train 

192 Pente-1-ne 15/348 14/7 train 

193 Hex-1-ene 15/348 68/9 test 

194 Cyclohexene 15/348 86/4 test 

195 Hept-1-ene 15/348 7/13 train 

196 Oct-1-ene 15/348 2/19 valid 

197  Dec-1-ene 15/348 4/37 train        
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

198 Pen-1-yne 15/348 27/2 train 

199 Hex-1-yne 15/348 07/3 train 

200 Hept-1-yne 15/348 24/4 train 

201 Oct-1-yne 15/348 90/5 train 

202 Benzene 15/348 09/1 test 

203 Toluene 15/348 55/1 valid 

204 Ethylbenzene 15/348 23/2 train 

205 o-Xylene 15/348 90/1 train 

206 m-Xylene 15/348 21/2 train 

207 p-Xylene 15/348 16/2 train 

208 Styrene 15/348 24/1 test 

209 Methanol 15/348 625/0 valid 

210 Ethanol 15/348 836/0 train 

211 Propan-1-ol 15/348 983/0 train 

212 Propan-2-ol 15/348 02/1 train 

213 Butan-1-ol 15/348 22/1 train 

214 Butan-2-ol 15/348 16/1 train 

215 2-Methyl-propan-1-ol 15/348 17/1 test 

216 tert-Butanol 15/348 14/1 train 

217 Water 15/348 833/0 train 

218 Thiophene 15/348 773/0 test 

219 Tetrahydrofuran 15/348 911/0 train 

220 1,4-Dioxane 15/348 721/0 train 

221 tert-Butyl methyl ether 15/348 58/3 train 

222 Ethyl tert-butyl ether 15/348 16/8 train 

223 Diethyl ether 15/348 37/3 test 

224 Di-n-propyl ether 15/348 97/7 valid 

225 Di-iso-propyl ether 15/348 79/8 train 

226 Di-n-butyl ether 15/348 5/15 test 

227 Acetone 15/348 662/0 train 

228 Pentan-2-one 15/348 10/1 train 

229 Pentan-3-one 15/348 08/1 train 

230 Methyl acetate 15/348 06/1 valid 

231 Ethyl acetate 15/348 47/1 train 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

232 Methyl propanoate 15/348 32/1 test 

233 Methyl butanoate 15/348 79/1 train 

234 Butanal 15/348 968/0 train 

235 Acetonitrile 15/348 569/0 train 

236 Pyridine 15/348 603/0 train 

237 Pentane 15/358 9/13 train 

238 Hexane 15/358 2/19 train 

239 3-Methylpentane 15/358 3/17 train 

240 2,2-Dimethylbutane 15/358 8/17 test 

241 Heptane 15/358 3/26 valid 

242 Octane 15/358 9/36 test 

243 2,2,4-Trimethylpentane 15/358 1/31 train 

244 Nonane 15/358 8/50 train 

245 Decane 15/358 9/70 train 

246 Cyclopentane 15/358 48/6 train 

247 Cyclohexane 15/358 10/9 train 

248 Methylcyclohexane 15/358 0/13 train 

249 Cycloheptane 15/358 9/10 valid 

250 Cyclooctane 15/358 6/13 train 

251 Pente-1-ne 15/358 00/7 train 

252 Hex-1-ene 15/358 42/9 train 

253 Cyclohexene 15/358 77/4 train 

254 Hept-1-ene 15/358 3/13 train 

255 Oct-1-ene 15/358 5/18 train 

256 Dec-1-ene 15/358 6/35 test 

257 Pen-1-yne 15/358 30/2 train 

258 Hex-1-yne 15/358 11/3 valid 

259 Hept-1-yne 15/358 28/4 test 

260 Oct-1-yne 15/358 91/5 test 

261 Benzene 15/358 11/1 train 

262 Toluene 15/358 57/1 train 

263 Ethylbenzene 15/358 25/2 test 

264 o-Xylene 15/358 93/1 train 

265 m-Xylene 15/358 25/2 train 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

266 p-Xylene 15/358 21/2 train 

267 Styrene 15/358 27/1 train 

268 Methanol 15/358 607/0 test 

269 Ethanol 15/358 801/0 valid 

270 Propan-1-ol 15/358 945/0 train 

271 Propan-2-ol 15/358 984/0 test 

272 Butan-1-ol 15/358 16/1 valid 

273 Butan-2-ol 15/358 12/1 valid 

274 2-Methyl-propan-1-ol 15/358 12/1 train 

275 tert-Butanol 15/358 11/1 train 

276 Water 15/358 801/0 train 

277 Thiophene 15/358 794/0 train 

278 Tetrahydrofuran 15/358 934/0 train 

279 1,4-Dioxane 15/358 745/0 train 

280 tert-Butyl methyl ether 15/358 62/3 valid 

281 Ethyl tert-butyl ether 15/358 09/8 valid 

282 Diethyl ether 15/358 39/3 train 

283 Di-n-propyl ether 15/358 82/7 train 

284 Di-iso-propyl ether 15/358 63/8 train 

285 Di-n-butyl ether 15/358 9/14 valid 

286 Acetone 15/358 675/0 train 

287 Pentan-2-one 15/358 12/1 train 

288 Pentan-3-one 15/358 11/1 train 

289 Methyl acetate 15/358 08/1 train 

290 Ethyl acetate 15/358 50/1 train 

291 Methyl propanoate 15/358 35/1 train 

292 Methyl butanoate 15/358 82/1 train 

293 Butanal 15/358 986/0 train 

294 Acetonitrile 15/358 572/0 train 

295 Pyridine 15/358 617/0 train 

296 Pentane 15/368 4/13 train 

297 Hexane 15/368 3/18 test 

298 3-Methylpentane 15/368 6/16 train 

299 2,2- Dimethylbutane 15/368 0/17 test 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

300 Heptane 15/368 9/24 train 

301 Octane 15/368 5/34 train 

302 2,2,4-Trimethylpentane 15/368 4/29 valid 

303 Nonane 15/368 1/47 train 

304 Decane 15/368 2/65 train 

305 Cyclopentane 15/368 27/6 valid 

306 Cyclohexane 15/368 74/8 train 

307 Methylcyclohexane 15/368 4/12 valid 

308 Cycloheptane 15/368 4/10 train 

309 Cyclooctane 15/368 9/12 valid 

310 Pente-1-ne 15/368 92/6 train 

311 Hex-1-ene 15/368 15/9 test 

312 Cyclohexene 15/368 68/4 valid 

313 Hept-1-ene 15/368 9/12 train 

314 Oct-1-ene 15/368 8/17 train 

315 Dec-1-ene 15/368 8/33 train 

316 Pen-1-yne 15/368 35/2 valid 

317 Hex-1-yne 15/368 16/3 train 

318 Hept-1-yne 15/368 32/4 train 

319 Oct-1-yne 15/368 93/5 train 

320 Benzene 15/368 13/1 train 

321 Toluene 15/368 60/1 train 

322 Ethylbenzene 15/368 29/2 train 

323 o-Xylene 15/368 97/1 train 

324 m-Xylene 15/368 30/2 train 

325 p-Xylene 15/368 25/2 test 

326 Styrene 15/368 31/1 train 

327 Methanol 15/368 590/0 train 

328 Ethanol 15/368 770/0 train 

329 Propan-1-ol 15/368 913/0 train 

330 Propan-2-ol 15/368 950/0 train 

331 Butan-1-ol 15/368 11/1 train 

332 Butan-2-ol 15/368 09/1 train 

333 2-Methyl-propan-1-ol 15/368 07/1 train 
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 (1-اؿاّٚ رـًٗ )ح

334 tert-Butanol 15/368 09/1 train 

335 Water 15/368 770/0 train 

336 Thiophene 15/368 821/0 train 

337 Tetrahydrofuran 15/368 952/0 test 

338 1,4-Dioxane 15/368 768/0 valid 

339 tert-Butyl methyl ether 15/368 69/3 test 

340 Ethyl tert-butyl ether 15/368 02/8 train 

341 Diethyl ether 15/368 40/3 test 

342 Di-n-propyl ether 15/368 73/7 train 

343 Di-iso-propyl ether 15/368 57/8 train 

344 Di-n-butyl ether 15/368 4/14 train 

345 Acetone 15/368 687/0 train 

346 Pentan-2-one 15/368 14/1 test 

347 Pentan-3-one 15/368 13/1 train 

348 Methyl acetate 15/368 09/1 train 

349 Ethyl acetate 15/368 53/1 valid 

350 Methyl propanoate 15/368 38/1 train 

351 Methyl butanoate 15/368 85/1 test 

352 Butanal 15/368 01/1 valid 

353 Acetonitrile 15/368 576/0 train 

354 Pyridine 368.15 627/0 train 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



119 

 

 ثب اًتابؿٙ ام ًلی تٌت SR-ANN، GA-ANN ،SR-SVM ،GA-SVM ٛبیٕتبیذ عبٌٓ ام اكمیبثی ّـً -(2-رـًٗ )ح

 ُْبكٙ تلمیت ّقـاك تزلثی ثیٖی ُـّٙقبؿیل پیَ
GA-SVM SR-SVM GA-ANN SR-ANN 

05/14 07/16 57/15 16/16 9/15 5 

59/6 59/4 27/4 06/4 03/4 12 

51/1 365/0 856/0 09/1 02/1 23 

00/2 783/0 55/1 52/1 43/1 25 

64/1 827/0 935/0 844/0 967/0 26 

92/9 14/8 46/8 45/8 44/8 33 

24/19 17 67/17 42/17 3/17 45 

39/3 64/1 78/1 79/1 69/1 49 

59/19 15/16 98/15 00/16 00/16 56 

97/20 82/19 88/19 00/20 1/20 60 

11/5 17/5 08/5 09/5 1/5 62 

70/1 22/1 54/1 53/1 47/1 76 

64/1 40/1 27/1 27/1 32/1 85 

911/0 18/1 23/1 05/1 23/1 97 

05/8 74/8 76/8 96/8 02/9 98 

954/0 46/1 04/1 915/0 93/0 107 

34/13 44/14 30/14 50/14 4/14 116 

53/14 37/15 99/14 11/15 3/15 126 

18/9 85/9 90/9 99/9 00/10 130 

657/0 18/2 13/2 21/2 23/2 132 

37/10 87/5 87/5 79/5 89/5 134 

41/1 52/1 25/1 27/1 27/1 139 

96/1 72/1 34/1 45/1 46/1 142 

96/16 97/19 18/20 23/20 1/20 154 

76/8 50/9 67/9 72/9 68/9 172 

13/5 86/4 83/4 83/4 86/4 179 

69/10 83/13 72/13 71/13 7/13 193 

623/0 972/0 06/1 07/1 09/1 194 

78/1 01/1 21/1 23/1 24/1 195 

28/2 22/1 22/1 24/1 17/1 202 
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 (2-اؿاّٚ رـًٗ )ح

27/1 835/0 784/0 775/0 773/0 208 

03/3 48/3 50/3 43/3 37/3 215 

19/15 48/15 38/15 47/15 5/15 218 

74/1 34/1 19/1 31/1 32/1 223 

60/22 84/17 00/18 46/17 8/17 226 

44/36 84/36 37/36 61/36 9/36 232 

60/35 65/35 56/35 52/53 6/35 240 

90/5 48/4 19/4 31/4 28/4 242 

09/10 80/5 85/5 85/5 91/5 256 

49/2 51/2 09/2 13/2 25/2 259 

174/0 871/0 641/0 625/0 607/0 260 

832/0 671/0 01/1 04/1 984/0 263 

42/25 07/17 43/17 52/16 17 271 

74/9 05/9 23/9 24/9 15/9 297 

79/1 35/2 40/2 31/2 25/2 299 

01/1 885/0 945/0 947/0 952/0 311 

53/5 09/4 49/3 82/3 69/3 325 

14/4 47/3 71/3 57/3 4/3 337 

26/1 818/0 06/1 17/1 14/1 339 

55/1 365/1 99/1 75/1 85/1 341 
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Abstract 

A quantitative structure-property relationship (QSPR) approach was employed to predict 

activity coefficients at infinite dilution for 58 organic compounds and water at six different 

temperatures in ionic liquid of [BMPYR][TCM].A large number of descriptors were 

calculated using Dragon software and the best calculated descriptors was selected from 18 

classes of Dragon descriptors by stepwise regression (SR) and genetic algorithm based on 

partial least square (GA-PLS). 12 descriptors with SR and 10 descriptors with GA-PLS 

methods were selected. The selected variables by these methods were used as input for 

artificial neural network (ANN) and support vector machine (SVM) to construct of models 

to predict of activity coefficients at infinite dilution of these compounds. The performance 

of each model was investigated by test set. The obtained results show the superiority of the 

SR-ANN than other methods. The mean square error (MSE) and absolute average percent 

deviation (AAD) for the test sets of SR-ANN, GA-ANN, SR-SVM and GA-SVM were 

0.0179 , 2.4306% and 0.0201 , 3.483% and 0.0601, 10.135% and 4.031, 28/874%, 

respectively 

. 

 

 

Keywords: activity coefficients at infinite dilution, Stepwise Regression (SR), Genetic 

Algorithm (GA), artificial neural network (ANN), support vector machine (SVM) 
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