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 تشکر و قدردانی

مان بخشید و به طریق علم و دانش  کران پروردگار یکتا را که هستی سپاس بی

رهنمونمان شد و به همنشینی رهروان علم و دانش مفتخرمان نمود و خوشه 

 چینی از علم و معرفت را روزیمان ساخت.

ام، لازم  نامه را به اتمام رسانده پایاناینک که با لطف خداوند متعال تدوین این 

دانم از استاد برجسته و گرانقدر خانم دکتر کلانتر که با زحمات و  می

های فراوان مرا در به پایان رسانیدن این تحقیق یاری نمودند،  راهنمایی

 تشکر و قدردانی نمایم.

ات و با تشکر فراوان از استاد عزیز، آقای دکتر گودرزی که همواره با نظر

 .نجام این پایان نامه یاری نمودندرهنمودهایشان مرا در ا

از اساتید محترم، آقای دکتر نیکوفرد و خانم دکتر موسوی که زحمت داوری 

 نمایم. نامه را بر عهده داشتند تشکر و قدردانی می این پایان

از جناب آقای دکتر باقریان به عنوان نماینده تحصیلات تکمیلی حاضر در 

 نمایم. فاعیه، سپاسگزاری میلسه دج

  بهمصطفی لطفی آقای ، از خانم مریم طاهرزاده، آقای مهندس میلاد نظامی 

تشکر  ،نامه هایشان در طول انجام پایان ها و مساعدت خاطر تمام راهنمایی

 .نمایم می

در پایان از دوست عزیزم، آقای مسعود شکفته به خاطر تمام زحمات و 

 .نمایم تحصیل تشکر و قدردانی میهایش در دوران  حمایت
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 مقدمه

محاسباتتعادلیفازیاست.یمهمدرپارامترها یکیاز   1نهایتیبضریبفعالیتدررقت

ضر ای  مبتل صنعتی مسائ  در مهمی عملی کاربردهای دارای ک  ستبراج اازجمل یب

هاییک امروزهب یممحد ب نوعمحیمبستگیدارد.یکیازجذبسطحیوتقطیرمیباش

استب همی 1شود مایعاتیونییمیشیمیاییاستاادههارو طورگستردهدربسیاریاز

گیری اهمیتویژه  دلی اندازه محیطیمانندی ماینیونیاز است]در [.1ایبرخوردار

هایجدیددرشیمیب رسمیتمایعاتیونیترکیباتغیرمولکولیهستندک ب عنوا حلال

شده حلالشناخت  کرد  جایگزی  حاضر حال در اند. با آلی دلی های ب  یونی مایعات

میاشتعال شمار ب  دنیا روز تحقیقات از بسیاری موضوع فراریت  عد  و ای ناپذیری آید.

هایمبتلایمانندسنتزاندودرزمین هایآلیشدهترکیباتب طوروسیعیجایگزی حلال

[.1]اندوغیرهمورداستاادهقرارگرفت ترکیباتآلی الکتروشیمی استبراج

توانداطلاعاتیمیآلیدرماینیونیهاشوندهنهایتح یبمقدارضریبفعالیتدررقت

دراختیارماشوندهدرهرماینیونیمولکولیبی حلالوح ی بکنشبرهمبسیارخوبیرااز

دهد مقدا[2]قرار ای  جداسازی. مث  مبتل  جداسازی فرایندهای طراحی در ترکیباتر

آلیااتی  آلکا ی آروماتاز از تیوف  جداسازی فرایندو در همچنی  دارد. کاربرد ها

مقادیرازاهمیتییازسوخت ک برمبنایاستبراجترکیباتگوگردیاستنیزای گوگردزدا

ای ترکیباتنسبتب هیدروکرب .خاصیبرخورداراست مایعاتیونیزیرا هایآلیااتی در

[.1ترهستند]محلول

استک در2 رو کروماتوگرافیگازهماین  یریگاندازهیرایجبرایهارو کیازی

شود.ادام راجنب ای موضوعتوضیحبیشتریارائ می

                                                 
Activity coefficient at infinite dilution- 1 

Ionic liquid- 2    

 Gas-Liquid Chromatography- 3  
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 مایعات یوني -1-1

[.ای 5باسنتزاتی آمونیو نیتراتشناخت شدند]1811مایعاتیونیاولی باردرسال

دارند یونی ترکیباتساختار کاتیو  ساختما  در مولکولی تقار  نداشت  دلی  ب   هاآ و

یذوبپایینیبودهودراکثرموارددردمایمحیمب شک علیرغمماهیتنمکیداراینقط 

ییاآلیو آنی نامتقار بزرگویآلیو کاتازی عموماًینهستند.درای ترکیباتک ما

یج  درنتگیرند.کاتیو وبارمنایآنیو دورازهمقرارمیاندبارمثبتغیرآلیتشکی شده

همی دلی داراینقط هاآ بی  نیرویجاذب ب  و یکاهشیافت  ترییی پاذوببسیار

[.0یفلزیهستند]هانم نسبتب 

ای شناخت مییمیاییشناینسبزدرصیمیعنوا انقلابشب یونییعاتما شوندزیرا

راک کنندهوآلودهیخطرناكمتداولآلیهااستاادهازحلالتوانندیمیدجدیمیاییگروهش

مشبص  کاهشدهند هاستحلالی ایاصلیهااز میهمچن. فراتوانندی ای مواد ینددر

.[7]شوندیمسهیزن مبتلیساختوسنتزها



 یناميکي مایعات یونيترمودساختار و خواص -1-1-1

پایی اصلی ذوب دمای شد اشاره آ  ب  نیز ببشقب  در ک  یونی مایعات خاصیت تری 

شود.هاناشیمیهاستک ازعد تقار مولکولیکاتیو آ آ 

هاست مانندیژگیدیگرمایعاتیونی ح شد بسیاریازترکیباتآلیومعدنیدرآ و

ها ازطرفیبرخیازترکیباتآلیمانندآلکا انحلالبالایترکیباتآروماتی درمایعاتیونی.

ای مایعاتدارن مایعاتیونیباحلالیتبسیارکمیدر دریرآبیغایجادی محیمقطبید.

یجداساز فازیبسیار ای خاصیتمایعاتیونیهستندمؤثرهایچند یزیادیراکاربردها.

اشارهنمود.یکیی آروماتهاازترکیباتتوا ب جداسازیآلکا یمپدیدآوردهک ازآ جمل 
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پایی  ببار فشار خواصمایعاتیونی  از پایداریحرارتیهاستآ دیگر پایی و ببار فشار .

زیراای عام باعثیسبزشناخت شوندهاحلالعنوا ب شودتامایعاتیونیخوبباعثمی

کمبود آثارمنای.دهدهایسلامتیراکاهشمیینگرانشدهومحیطییستزکاهشاثرات

 روی بر یونی یممحمایعات از یکی یاصلزیست  یزهانگتری  های یجاب هاآ جایگزینی

همچنی هاحلال نیزین هزای خاصیتباعثکاهشیآلیاست. استبراج هایبازیابیدر

گردد.یم

یکرد:بندطبق زیرصورتب وا تیمخواصدیگرمایعاتیونیرا

 قطبیتبالاوعد تشکی کمپلکس -

 هدایتالکتریکیبالا -

 بود یرقاب اشتعالغ -

یهیدروکربنیمتص ب کاتیو یرهزنجلاز ب ذکراستک خواصمایعاتیونیباتغییر

یندهایجداسازیاست فرایکیازمزایایمایعاتیونیجهتطراحیی اکندوتغییرمیکاملاً

ب همی دلی ب ای .بهرهبردهاآ توا درشرایممتااوتازیمهاآ زیراباتغییرساختار

[.5هایقاب طراحیدادهشدهاست]مایعاتلقبحلال



 کاربردهای مایعات یوني-1-1-2

 ده کاربردجدیمایعاتیونیب  دو ب یبرمیاخیر ده  ای دو در ب ای ترکیباتگردد.

یآلیموجودتوج خاصیشدوتحقیقاتوسیعیجهتهاحلالجایگزی مناسببرایعنوا 

یماینآغازشد.علتاصلیای موضوعهااستبراجحلالدرعنوا ب استاادهازمایعاتیونی

هیرآبیشدغماینک باعثپدیدآمد ی محیمقطبیهستدمایذوبپایی ای ترکیبات

[.7سازد]یمتعددآلیرافراهممیهاواکنشوامکا انجا 
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 عمدهکاربرد طبیعی گاز سازی شیری  در یونی مایعات دیگر یونیاستی مایعات از .

 H2S یاسیدیمانندگازهاجاذبعنوا ب توا یم ای CO2 و کاربرددیگر نمود. استااده

 ترکیبات جداسازی ی آروماتمواد سایر آلکا یدروکرب هاز مانند ها یونیاستها مایعات .

هاراب مقدارخیلیناچیزدرخودیدرخودح کردهودرمقاب آلکا خوبب هارای آرومات

[.5هااستاادهنمود]ازآلکا ی آروماتترکیباتدرجداسازیهاآ توا ازیمکنند.لذایمح 

توا دیمهمچنی ازمایعاتیونی فراوریاهست یندهایفراراستبراجموادطبیعی  ی 

 انرژیخورشیدی  از استااده صناینغذایی  سلولز  و یرهذخگلوکز یی تصاسازیهیدروژ  

هایکادمیو وجیوهازآبهایآلوده  حذفیو هاییباطولعمرزیادیباتر ساختپسماندها

واکنشیپلیمرشد وهاواکنش هایبیولوژیکیاستاادههمچنی ب عنوا عام واسط در

البت لاز ب ذکراستک قیمتبالاوکمبوداطلاعاتدرموردخصوصیتفیزیکی[.5]نمود

کند.یمیندهایشیمیاییرامحدودفراای ترکیبات مزیتاستاادهازمایعاتیونیدر



 کروماتوگرافي-1-2

شود.یمبردهکارب کروماتوگرافیی تکنی جداسازیاستک اغلبدرآنالیزهایشیمیایی

تکنی  قدرتمندتری  از یکی کروماتوگرافی و موجود یل وسهای برایمنظورهچندای

تواندمبلو رایمیامرحل ت .ای رو دری فراینداستامروزییهایتجزی یمیدا ش

هرقسمتی تبمی کمیبدهد.یدربارهیآ جداسازینمایدوهمزما ب اجزایجزئ

ی د داریم: فاز کروماتوگرافیدو ساکر آ فاز معمولاً ک  ثابت( ی لول  )فاز در را

 نگ  ی یمساک  و دارند عبور ساک  فاز میا  از ک  متحرك رو یمفاز ای  در کند.

می صورت ساک  فاز ب  جزء هر نسبی تمای  برمبنای گون جداسازی تمای گیرد. ک  ای

سرعتبیشتریحرکتمی با متحركدارد  بالعکسگون بیشتریب فاز ایک ب فازکندو
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طولستو حرکتمی سرعتکمتریدر با انواعساک تمای بیشتریدارد  برخیاز کند.

.[6]اندمشبصشده1-1اتوگرافیبرحسبنوعفازساک ومتحركدرجدولکروم



انواعکروماتوگرافیبرحسبنوعفازساک ومتحرك-(1-1جدول)

نا رو نوعفازمتحركنوعفازساک 

کروماتوگرافیکاغذیماینیامحلولکاغذ

کروماتوگرافیجذبسطحیماینیامحلولجامدفعال

کروماتوگرافیگازهجامدگازجامدفعال

کروماتوگرافیگازهماینگازماینفعال

نازكی لاکروماتوگرافیماینیامحلولنازكازجامدفعالی لا



نهایتیبیریضریبفعالیتدررقتگاندازهیهارو تری ک یکیازاصلیی اباتوج ب 

رو ب اختصارشرحدادهخواهدشد.رو کروماتوگرافیگازیاست درادام ای 



 کروماتوگرافي گازی-1-2-1

گازی کروماتوگرافی کروماتوگرافی  معمول انواع از رو   یکی ای  در تببیر است. نمون 

اثریبفازی شود.فازمتحركیاگازحام یمگردیدهوسپسب ستو کروماتوگرافیتزریق

فازساک ی جسمجامدجاذبوب استاکسیدکریدیامث هلیو  نئو  نیتروژ  آرگو 

شود.بریمیداخلیستو قراردادهنازکیازی ماینغیرفراراستک دردیوارهیی لاویا

شود:یمبندییمتقسکروماتوگرافیگازیب دوگروهعمده اساسنوعفازساک 

ال (کروماتوگرافیگازهجامدک فازساک درآ جامداست.

.[6]ازساک درآ ماینغیرفراراستب(کروماتوگرافیگازهماینک ف
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یریوگاندازهیهارو هاومزایایکروماتوگرافیگازیدرمقایس باسایریژگیوی ترمهم

وقطبیتجو ینقط یشام چندی جزءباهانمون ازیتواناییجداس:جداسازیعبارتنداز

ب نزدی  حساسیتهم  پذیریگزینش  ب مصرفیموادونگهداریکمیهزین و نسبت

.[8]هایدیگررو 



 مایع-گاز کروماتوگرافي در ساکن فاز عنوان به یوني مایعات از استفاده -1-2-2

غخواص ترکیبات فردب منحصریرمعمولو از ای دست  استتا مایعاتیونیسببشده

 اگستردهکاربرد ویژهین زمیدر کروماتوگرافیب  کروماتوگرافیگازیپیداهایگوناگو  در

هاییباکاراییوگزینشپذیریبالا یجداسازیابیب دستکنند.درکروماتوگرافیگازیبرای

ساک بایددارایخصوصیات اییژهوفاز توا ب بالابود یمای خصوصیاتجمل ازباشد.

مایعاتیونی پایداریحرارتیوویسکوزیت وهمچنی پایی بود کششسطحیاشارهکرد.

داشت ای خصوصیات انددادهنشا  فردب منحصربا ساک درعنوا ب توانندیمک  فاز

 گازی بردهکارب کروماتوگرافی و گزینشپذیریجداسازشوند انجا هایی بالا کارایی با را

 [.1دهند]

 

 مایع  -نهایت با روش کروماتوگرافي گاز يبيری ضریب فعاليت در رقت گ اندازه -1-2-9

آید ب دستماین-تواندبارو کروماتوگرافیگازیمینامیکیک پارامترترمودتری یتاهمبا

رقت    نهایتیبضریبفعالیتدر
بسیار  ب مقدار دقیقاستو ای رو سرینو است.  

استاادهازای رو برای یریمستقیمضریبفعالیتدررقتگاندازهکمیازمادهنیازدارد.

ب یب بسیاری محققی  توسم نهایت و شده برده رو شدهثابتکار ک  قاب کاملاًاست

ینانیاست.اطم
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ازتواندیمماین-هایکروماتوگرافیگازبااستاادهازدادهتیهانیبدررقتتیفعالمقدارضریب

.[1]استمحاسب گرددشدهوهمکارانشارائ 1(ک توسمکروکشان 1-1ی)رابط 

(1-1)
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   ک درآ 
  هاثابتگاز R حلالدرستو  تعدادمولn3نهایت  ضریبفعالیتدررقتبی 

T  ستو دمای  VN  از خالصباقیمانده شوندهحجم p1 ،ح 
*
خالصدرشدهح ببارفشار 

V1یخالص ح شوندهالیریودو ضریب  T،B11دمای
p0 یخالصشوندهح حجممولی*

3فشارخروجیستو  

20 Jp  فشارمتوسمستوB12 وگازشدهح ضریبدو ویریالمبلو

حام  

1V باشد.نهایتدرحلالمیشوندهدررقتبیحجممولیجزئیح

 است تذکر ب  نمادلاز  در    ک 
  علامت  ∞ رقت بیب  عدد محلول  جزء1نهایت ب 

ح  عدد و محلول در می2شونده اشاره حلال بنابرای  ب  و    کند
ضریب  معنی ب 

است.نهایتدررقتبی2درحلال1یجزءشوندهح 



     برای ترکيبات آلي در دو نهایت يبر ضریب فعاليت در رقت بررسي مقدا-1-2-1

 متفاوت مایع یوني

-1بوتی -ایمماینیونیمحدودرنهایتچندی ترکیبآلییبمقدارضریبفعالیتدررقت

سیانومتانید تری مورفولینیو  [TCM][BMMOR] متی  -1و پیرولیدینیو -1بوتی  متی 

.[1و1]آمدهاست1-1درجدول[TCM][BMPYR]تریسیانومتانید
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 یباتآلیدردوماینیونیترکنهایتتعدادیازیبضریبفعالیتدررقت-(1-1جدول)

   
    [TCM] [BMPYR]درمحیمماینیونی 

نا ترکیبآلی[TCM] [BMMOR]درمحیمماینیونی 

7/107/28Pentane

1/125/50Hexane

7/226/61Heptane

1/16115Octane

6/06167Nonane

1/81168Decane

0/160/11Hex-1-ene

6/151/21Hept-1-ene

6/117/51Oct-1-ene

67/117/5Hex-1-yne

62/116/6Hept-1-yne

72/56/11Oct-1-yne

61/152/1Benzene

12/126/1Toluene

70/180/1o-Xylene

11/101/1Propan-1-ol

507/6722/6Pyridine











16 

 

ک ای موضوعب ب ساختارماینیونیبستگیدارد  گات شدمقدارقبلاًک طورهما 

   مقدار)خوبیدرمقادیردادهشدهقاب مشاهدهاست.
برایی ترکیبآلیخاصدردو 

نهایتترکیباتیب.امامقدارضریبفعالیتدررقت(ماینیونیمبتل بایکدیگرمتااوتاست

یهامولکولاندازهتوا ب دوعام زیرمربو دانست:اول تااوتدریمآلیدرمایعاتیونیرا

.[1]هامولکولبی کنشبرهمحلالوگون ح شوندهودو 

:توا نکاتزیررابیا نمودیمدرجدولفوقشدهدادهومقادیرذکرشدهباتوج ب دوعام 

ازجمل هایبترکازسایرتربزرگهاآلکا نهایتبراییبمقدارضریبفعالیتدررقت -

ی آلک ترکیبات و آروماتها یمی  نشا  ک  یمباشد  شونده(هاآلکا دهد )ح 

کنشبرهم دارد. یونی( )ماین حلال با کوچکی ی آلکبسیار و یباتآروماتی ترکها

وترکیباتگان س یقپیوندازطرهای آلکیقویباماینیونیدارندزیراهاکنشبرهم

باماینیونییمπیرمستقرغهایآروماتی ازطریقالکترو  کنشبرهمتوانندشدیداً

   داشت باشندومقادیرکوچکیاز
رانتیج دهند. 

یخطیباافزایشطولزنجیرکربنیوهاآلکا نهایتبراییبضریبفعالیتدررقت -

 کند.یماختلافاندازهمولکولح شوندهوحلالافزایشپیدا

   مقدار -
  آلکا برایآلک  از کمتر ها با کرب  هاستآ هایهم پیوندوجودزیرا

 .دهدح شوندهوماینیونیراافزایشمیمولکولیبی ی بکنشبرهمدوگان 

   مقدار -
OHازطریقگروههاالک دهدیمنیزکوچ استک نشا هاالک برای 

.داشت باشندیقویباماینیونیهاکنشبرهمتوانندیم



 نهایت يببيني ضریب فعاليت در رقت  يشپمروری بر کارهای گذشته برای  -1-9

نهایتدریبیریضریبفعالیتدررقتگاندازهیقبلیذکرگردید هادرببشک طورهما 

یقب طریریای ضرایبگاندازهمحیطیمانندمایعاتیونیبسیارحائزاهمیتاست.ازطرفی
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 بسیار آزمایشگاهی و پرهزتجربی و گوقتین  ارائ استیر لذا برایی. تئوری رو  ی 

بینیای ضرایبدرمایعاتیونیارزشمنداست.یشپ

 سال در ماجی 1661برایاولی بار همکارانشی 1ادوارد یکمیرابط یمطالع و

ترکیب26نهایتروییبدررقتبینیضریبفعالیتیشپ(رابرایQSPRخاصیت)-ساختار

 عنوا ب آلی یونی ماین س  در شونده و[Tf2N][emim] [BF4][bmpyr]ح 

[emmim][Tf2N]دماید برای186ر توانستند آنها دادند. انجا  کلوی 

13ln ماین هر در

گزار شدهتوسمآنهابرایس 1یونیی رابط همبستگیارائ کنندک مقدارضریبتعیی 

[.16بود]876/6و875/6 851/6ماینیونیذکرشدهب ترتیب

 سال 2جیکی 1667در رقت در فعالیت ضریب همکارانش ح یبو یهاشوندهنهایت

.دادندقراریبررسموردکلوی 216تا186هیدروکربنیدرچهارماینیونیمبتل دردمای

یراانجا دادندسازمدلجداگان بااستاادهازرگرسیو خطیطورب برایهرماینیونیهاآ 

.[11]آورندب دستوتوانستندنتایجخوبی

 سال سا 1616در رقت1هیوجا  همکارانشضریبفعالیتدر ازیبو نهایتتعدادی

اس دمایمبتل با س  یونیدر ی ماین در رو حداق مربعاتترکیباتآلیرا از تااده

.[11]پیشبینیکردند5متداول

 سال نامی0دیهیمی1611در رو شبک 7و از استااده با توانستند بار اولی  یبرای

ماینیونی10نهایترابرایچندی ترکیبآلیدریبعصبیمصنوعی ضریبفعالیتدررقت

.[2]بینیکنندیشپدردماهایمبتل 

                                                 
Edward j.Maginn -1  

Determination coefficient-1

Jiqin -3  

Hui zhang sun-1 

Ordinary Least Squares-5 

Deyhimi-0

Nami-7
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سال کلانتر1615در همکارانش1نیز رقتو 56نهایتیبتوانستندضریبفعالیتدر

دمای0متی پیرولیدینیو تریسیانومتانیددر-1بوتی -1ترکیبآلیوآبرادرماینیونی

بینییشپیعصبیمصنوعیدرج کلوی بااستاادهازشبک 15/206تا15/216مبتل از

.[12]کنند



 هدف تحقيق-1-1 

بینییشپبرای(QSPR)ی رو ارتبا کمیساختارهخاصیتینام ارائ یا پاهدفای 

-متی -1بوتی -1ترکیبآلیوآبدرمحیمماین06نهایتبراییبضریبفعالیتدررقت

ای ماینیونیدارایقدرتانتبا[ TCM][BMMOR ]مورفولینیو تریسیانومتانید باست.

ست.ای موضوعدرفرایندهاآلکا یانیتروژ ازلاییبرایجداسازیترکیباتگوگردیبسیاربا

 گوگردزداییازسوختازاهمیتبسزاییبرخورداراست.















                                                 
Kalantar-1  
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 کمومتریکس














11 

 

 مقدمه

 ورود ویآورف با شیمیهمدچاریشرفتپهایجدیدب دنیا هایشگرفدرعلو مبتل  

 ورود است. هادستگاهتحولاتزیادیشده جهتتولید توانمندیبالا مشک هادادهیبا ب  

اطلاعاتدست راآورد  ن  روزگاری معضل دورچندا ک  تلقی برایشیمیدانا  شدیمی

اما توا ماکزیمماطلاعاتیمگون ای استک چشودیک مطرحمیسؤالآسا کردهاست.

ک گاهی نکت اشارهنموداستبراجکرد؟همچنی بایدب ایهادادهلاز راازای طی وسین

گرا وخطرناكبودهیمیدا شاوقات دارندک سمی  موادیسروکار با مواردیوها در یا

کمومتریکسدسترسقاب یراحتب  جوا درشیمیبای علمعنوا ب 1نیستند. جدیدو

.[11]ایانیب ح ای مسائ نمودهاستیریاضیوآمارکم شهارو یریازگبهره



کمومتریکس-2-1

سالریش  ب  کمومتریکس یبازم1808ی جرزیهنگامگردد. کووالسکی1ک  آیزنهاور2  1و

درشیمیتجزی منتشرکردند.انتشارای 5خطیرارتبا باکاربردماشی فراگیرمقالاتیراد

اطلاعاتشیمیاییهادادهتبدی حجموسینیین زمدرمقالاترو نوینی یشیمیاییب 

انگیزهیمعن بود. دار ک  بود آ  شیمی در تحقیق ای  هاسالی یهادفترچ دانشمندا 

 با را اغلبپرکردهییهادادهیادداشتآزمایشگاهیخود ک  بودند دلی فقدا  یهارو ب 

[.نا کمومتریکسنیزبراینبستی بار15گرفت]ینمقرارتوج موردهامناسب بررسیداده

زمین شیمی0توسماسوانتولد در دانشمندجوا سوئدیک  فیزی آلیفعالیتداشت- 

                                                 
Chemometrics-1

  Jurs-1

Kowalski-2 

Isenhour-1 

Linear Learning machine-5 

Svante Wold-0
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بررو واشنگت آمریکا دانشگاه کووالسکیک در همکاریولدبا یهارو یپیشنهادگردید.

1المللیکمومتریکسی بیسانجم تأسکرد منجرب یمیدرشیمیتجزی مطالع الگوشناس

(ICS)یالمللیکمومتریکس رشدوتوسع ی بیسانجم تأسبا.[10]گردید1871درسال

یشبکمومتریکسسرعتی امروزه گرفتو پیشب خود زمین اگستردهطورب از هاییدر

اسوانتولدباطرح زیری تعری کلیبرایکمومتریکسسؤالمبتل شیمیکاربرددارد.

آوردوآ ب دستیریشده گاندازهیهادادهتوا اطلاعاتشیمیاییراازیمارائ داد.چگون 

ریاضی اصولیهارو یازامجموع گاتکمومتریکسراارائ داد.ویدرپاسخب ای سوال

کند.یمیمبتنیبرمنطقاستک ب استبراجاطلاعاتشیمیاییکم هارو آماریودیگر

یهامدلیچندمتغیره آمارهاایاستک شام رشت ی بیکمومتریکسی زمین واقندر

صورتب توا یمیازکمومتریکسراترکام تعری .[11]ریاضی علمکامپیوتروشیمیاست

منظورب یآماریوریاضیهارو یازشیمیاستک ازاشاخ کمومتریکس»:زیربیا کرد

یهادادهیندهایبهین وفراهمکرد بیشتری اطلاعاتشیمیاییباآنالیزفراطراحییاانتباب

[.17]«کندیمشیمیایی استااده

صورتگرفت.1توسمبراو دهابعوهمچنی 2وهیر 1تکام کمومتریکستوسمهاوری

جها اطرافیچندمتغیرهمتمرکزبود.زیراهارو درای دورهتوج پژوهشگرا عموماًروی

دركقاب چندگان هاییریگاندازهدرهادادهی عملیاتآنالیزبنابراماذاتاًچندمتغیرهاست 

نظرگرفت مناسبتوزیناست در بررسیو با متغ. توا یمهمزما طورب یرهایچندگان 

آورد.دستب  شودیممجزابررسیطورب نسبتب حالتیک هرمتغیررااطلاعاتبیشتری



                                                 
International Chemometrics Society-1

Howery-1

Hirsch-2 

Brown-1
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 ارتباط کمي ساختار ـ خاصيت و ساختار ـ فعاليت -2-2

  (QSAR) 1رابطه کمي ساختار ـ فعاليت -2-2-1

 ب ین زمیکیاز فعالیتبیولوژیکیترکیباترا  استک  مطالعاتی هایمهمکمومتریکس 

یژگیو ساختاری هاآ های یمارتبا  رابط دهد. ب  مطالعات از نوع سای  کمی هی اختار

هاییتفعالیآماریاستک هارو شام تما QSARواقندر[.16فعالیتمعروفهستند]

کند.یمیفیزیکوشیمیاییترکیبمربو هایژگیوبیولوژیکیراب 

ای  ب  توج  با هامولکولک  ساختارشا  کوچکیدر تغییر با فعالیتیمیمشاب  توانند

باشند.ب داشت  متااوتی گاتیمیولوژیکی رابط QSARتوا  کرد  پیدا در بی سعی ای

 و بیولوژیکی یژگیوفعالیت قواعد ای  از بتواند تا دارد مولکولی فعالیتبهای ارزیابی رای

 ب دوسوالزیرپاسخدهد: QSAR[.برایای منظورباید18]کنداستاادهترکیباتجدید

 گذارد؟یمیرتأثییازمولکولرویفعالیتآ هاجنب ال (چ 

هین شوند؟ب(برایافزایشآ فعالیتچ عواملیبایدب



2رابطه کمي ساختار ـ خاصيت-2-2-2
 (QSPR)  

مطالعاتیاستک خواصین زمازیگردیکی ب هامولکولهایمهمکاربردکمومتریکس  را

یژگیو ساختاری هاآ های یمنسبت ازازنظردهد. ناشی مولکول ی  خاصیت شیمیدانا 

ای نوعازمطالعاتب بررسیکمیارتبا ساختارهخاصیتهاستآ هایساختارییژگیو .

یاستک بی رفتارفیزیکوشیمیاییارابط ی مطالعاتپیداکرد ازاباشد.هدفیممعروف

هامولکولیبی ساختارارابط یساختاریآ وجوددارد.مانندیافت پارامترهای مولکولبا

                                                 
Quantitative Structure-Activity Relationship-1

Quantitative Structure-Property Relationship-1
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خواصینظیر نتایجای مطالعاتعلاوهبرجو ینقط با فشاربباروغیره. شاافوذوب 

ب  هاباخاصیتموردنظرهایساختمانیآ یژگیووهامولکولیارتبا خواصنحوهیساز

پیش در مولکولپژوهشگرا  رفتار مولکولبینی اساسرفتار بر کم هایجدید هایمشاب 

کند.می

 هارو از ک  مطالع منظورب یی خاصیت ساختار خطی ارتبا  قراراستاادهموردی

(OLS)هایخطیمث حداق مربعاتمتداولتوا ب رو یمگیرندیم یهامؤلا تحلی  

وحداق (PCR)2 رگرسیو اجزایاصلی(MLR)1رگرسیو خطیچندگان  (PCA)1اساسی

(PLS)1مربعاتجزئی نمود. اشاره ماشی و(ANN)5مانندشبک عصبییدیگریهارو  

ارتبا غیرخطیمیا ساختاروخواصترکیباتراموردمطالع قرار (SVM)0بردارپشتیبا 

دهند.می



 QSPRمراحل انجام -2-9

شام مراح زیراست:QSARوهمچنی QSPRیمطالعاتطورکلب 

 هادادهفراهمکرد سری .1

 هامولکولسازیساختارهندسیین بهرسمو .1

 هاکنندهی توصمحاسب  .2

 هاینامناسبکنندهی توصحذف .1

 هایآموز  ارزیابیوتستیسرب هادادهبندییمتقس .5

                                                 
Principle Component Analysis-1

Multiple Linear Regression-1 

Principal Componet Regression-2 

Partial Least Squares-1 

Artificial Neural Networks-5 

Support Vector Machines-0 
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 هاکنندهی توصانتباببهتری  .0

 ساخت مدل .7

 شدهانتبابیهامدلارزیابیاعتبار .6

 بینیخاصیتموردنظرپیش .8

 

 ها داده سری کردن فراهم-2-9-1

مطالع ای هایداده.هاستدادهسریانتبابوآوریجمنمرحل اولی QSPRمطالع ی در

هایفعالیتمعمولاً.شوندمیتقسیموابست متغیرهایومستق متغیرهایاصلییدودست ب 

ترکیباتایازدست یاوترکیبی ازایویژهخاصیتبیانگرک هاییکمیتسایروزیستی

مقدار.شوندمیانتبابسازیمدلجهتشوند میشناخت وابست متغیرعنوا تحتوهستند

دیگرمحققی توسماینک یاوشدهگیریاندازههاآ ازتعدادیبرایبایدهاکمیتای تجربی

باشدشدهگزار علمیمجلاتدر مشابهتبایدهادادهسریدرموجودهایترکیبالبت .

باشند.شدهتعیی یکسا شرایمدرهاآ نظرموردکمیتوداشت ساختاری



 ها مولکولسازی ساختار هندسي  ينهبهرسم و -2-9-2

اگرهایهندسیبرمبنایساختاروهندس کنندهی توصایجاد یدقیقمولکولیاستواراست.

براییبندصورتصورتب ساختارها صحیحی غیر مقادیر نباشند انرژی حداق  با

کنندهی توص ایجاد ترکیباتیمها هندسی بنابرای ساختار ازمطالع موردشود. استااده با

گردند.درای یمبهین 1وگوسی 1یمبتلایچو هایپرکمافزارهانر یمحاسباتیدرهارو 

هایپرکمبااستاادهازرو نیم تجربیافزار نرپسازرسمشد درهاتحقیقساختارمولکول

                                                 
Hyperchem-1

Gaussian-1 
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PM3کوانتومی
 بهین شدند.افزارنر درای 1

 

 ها کننده يفتوصی  محاسبه -2-9-9

ویژگیکنندهتوصی  ک  هستند عددی پارامترهای بیا ها را مولکول ی  از متااوتی های

شوند:یممهمتقسیمدست دوهایمولکولیب کنندهی توصکنند.می

دماوفشار(مث هایآزمایشگاهی)یریگاندازههایحاص ازکنندهی توصال (

 ای هایکنندهی توصب(  بدو کنندهی توصنظری: مولکولو ساختار از استااده با ها

ویموادهزین ییدروقتوجوصرف شوندک ای باعثیمیتجربیمحاسب هادادهنیازب 

تجهیزاتخواه سنتز هنوز ک  فرضی یا واقعی مولکول برایهر و شد دراستنیزنشدهد

ای 12د]باشیمدسترس ناشیکنندهی توص[. نمادی مولکول  بیا  از تعدادیمها و شوند

ی نمایشمولکولیفرمولترسادهب نوعنمایشبستگیدارد.هاآ اطلاعاتشیمیاییحاص از

ا شیمیایی از فهرستی ک  یمهااتمست بیا  ای  ساختارمستق باشند. دانست  ب  نیاز از

 کنندهی توصمولکولیاست. فرمولهایمولکولیحاص  از 0Dهایکنندهی توصشیمیایی 
1

کنندهی توصییازای گروههامثالی وز مولکولیوتعدادنوعاتمشوند.عدداتمیمنامیده

باشند.یم

فهرستیازواقندرشوندویمبعدیمولکولشناخت نمایشی عنوا ب زیرساختارها

 فهرستشام  ای  ک  هستند مولکول ساختمانی استبلافهاگروهقطعات یا عاملی هایی

 مولکول در یمموجود بنابراباشند. ای کاملاًی  ندارند. مولکولی ساختار دانست  ب  نیاز

کنندهی توص 1Dهایکنندهی توصعنوا ب ها
شدهشناخت 2 آنالیز در وساختارهایرزو

یکاربردزیادیدارند.سازمدل
                                                 

Parameterized Model number 3-1

zero Dimentional Descriptors-1

one Dimentional Descriptors-2
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بعددونمایش مولکول میدهندهنشا ی نشا  و بوده مولکول در اتصالات ک ی دهد

 هااتمچگون  متص  هم اندشدهب  طبیعت پو نشا  را شیمیایی دهد.یمیوندهای

کنندهی توص نشا  را مولکول دوبعدی نمایش مولکولی گراف اساس بر ک  دهندیمهایی

2Dهایکنندهی توص
توصی یمنامیده1 ای دست ب شمارکنندهشوند. هایتوپولوژیکیجزء

آیند.می

بعدس نمایش را مولکول عنوا ب ی  نظر در فضا در سبت هندسی گیرد.یمجسم

یکلیمولکولنیزبندصورتبستگیداردبلک ب هااتمب پیوندتنهان یج ای نمایشدرنت

ای نمایشمولکول واقندروابست است. و هایمولکولیکنندهی توصنمایشهندسیبوده

 آ  از 3Dهایکنندهی توصحاص 
1 نا  هامثالدارند. ای  از  هاکنندهی توصیی

 [.16]هایاندازههستندکنندهی توصهایفضاییوکنندهی توص

محاسب شدک 2افزاردراگو یساختاریتوسمنر کنندهتوصی 1161درای تحقیق

توصی  موکنندهای  خصوصیات چگونگی بیا  نظر از ها ب  تقسیم16لکول متااوت دست 

.[11]هاآوردهشدهاستکننده(نا ای توصی 1-1درجدول)شوند ک می



                                                 
Two Dimentional Descriptors-1

Three Dimentional Descriptors-1
Dragon-3  
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افزاردراگو هایمحاسب شدهتوسمنر کنندهانواعتوصی -(1-1جدول)



















نامناسب های کننده توصيف حذف-2-9-1

استآمدهدستب کنندهتوصی زیادیتعدادمرحل ای تا هاکنندهتوصی ای ازبرخی.

برایودارند موردنظرموادبیولوژیکییاوشیمیاییخواصتغییراتمورددرکمتریاطلاعات

معمولاًشوندیمهاییک حذفکنندهی توص.شوندحذفبایدپس نیستندمناسبسازیمدل

                                                 
-1 Constitutional Descriptors  

-2 Topological Descriptors 

3-  Molecular Walk Counts 

4- BCUT Descriptors 

5- Galvez topol Charge Indices 

6- 2D Autocorrelations 

7- Charge Descriptors 

8- Aromatic Indices 

9- Randic Molecular Profiles 

11- Geometrical Descriptors 

11- Radial Distribution Function Descriptors 

12-3D-MORSE Descriptors 

13- Weighted Holistic Invariant Molecular Descriptors 

14- Geometery, Topology and Atom Weighted Assembly 

15- Functional Groups 

16- Atom- Centeral Fragments 

17- Empirical Descriptors 

18- Molecular Properties 

1هایتوپولوژیکنندهتوصی 11هایزیرساختاریکنندهتوصی 1

1هایکنندهتوصی 21هایمولکولیشمارنده2
BCUT

GALVEZتوپولوژیکیشاخصبار 5
5

0هایدوبعدیخودارتباطی 0 
 

7ایبارهکنندهتوصی  7
6هایآروماتیسیت شاخص 6 

 

8هایمولکولیراندی پروفای  8
16هایهندسیکنندهتوصی  16 

 

RDFهایکنندهتوصی 11
11مورسهایس بعدیکنندهتوصی 1111

WHIM12هایکنندهتوصی  12
GETAWAYهایکنندهتوصی  11 

11
 

10اجزایمیا اتمی1510هایعاملیگروه15

 هایتجربیکنندهتوصی 17
16خصوصیاتمولکولی 1716
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یژگیزیرهستند.ودارایی یاچند

 درصدمقادیریکسا باشند.86هاییک دارایبیشازکنندهی توص -1

هاییکنندهی توص -1 با کنندهی توصک  بیشاز همبستگی دیگر دارند.8/6های

استاادهکرد.اماانجا ای کاربااستاادهSPSSافزارنر توا ازیمبرایای منظور

بااستاادهازگوقتکاریبسیارافزارنر ازای  شدهنوشت یبرنام یراست.اخیراً

 محیم MATLABافزارنر در همبستگی کنندهی توص  ویبررسها شده

 شوند.یمهایحذفیمشبصکنندهی توص

بهاههاآ هاییک بامتغیروابست همبستگیکمهیدارنهدوارتبها کنندهی توص -2

 مشک است.نظرموردخاصیت

تعدادکنندهی توصپسازحذف کاهشیافت کنندهی توصهاینامناسب  ترتیبی اب وها

یابد.یمشدهوپیچیدگیمحاسباتب میزا زیادیکاهشترسادهیمعادلاتنهای



  ها دادهبندی  يمتقس-2-9-5

یرمجموع سریزشوند.اولی یمب س زیرمجموع تقسیمهادادهقب ازساخت مدل سری

یم1آموز  اکثریت ک  درهادادهباشد  گرفت بررا و ساخت برای آ  وهامدلاز خطی ی

آمدهدستب یهامدلاستک 1یرمجموع  سریارزیابیزشود.دومی یمغیرخطیاستااده

هایبهین برایساختکنندهی توصترتیبی اب شدهویابیارزازسریآموز توسمآ 

یمیرخطیمشبصغمدلخطیو ک درطولاست2سو سریتستییرمجموع زشوند.

 سازمدلفرایند یچهی مقایس  برای آ  از و نداشت  دخالتی مبتل استاادههامدلگون  ی

شود.یم

                                                 
Training set-1  

Validation set-1

Test set-2 
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ها کننده يفتوصانتخاب بهترین  -2-9-6

 مرحل  ای  کنندهی توصتا نامناسب اندشدهحذفهای تعداد هنوز اما هایکنندهی توص 

سازمدلبرایماندهیباق هاکمترکنندهی توصهرچ درمدلنهاییتعدادیبسیارزیاداست.

هاقب ازآغازکنندهی توصخواهدشد.بنابرای انتباببهتری کارآمدتروترسادهد مدلنباش

هاییک اطلاعاتکنندهی توصباشد.درای مرحل بایدیمیتاهمبایبسیارسازمدلیمرحل 

دارندبینیمیشپمایدتریبرایافزایشقدرت برایای منظوردلرا کرد. پیدا توا ازیم 

یهارو توا ب یمهارو جمل ای یرخطیگوناگونیاستاادهنمود.ازغیخطیوهارو 

 امرحل رگرسیو  یا خاصیت(SR)1 گاب گا ی انتباب و داده جداسازی اتحاد رو    

(CDFS) 
موردCDFSوSRنام دورو یا پارو الگوریتمژنتی اشارهنمودک درای و1

شد.ک درادام توضیحدادهخواهنداندگرفت قراراستااده

 یا مرحلهها توسط رگرسيون  کننده يفتوصانتخاب بهترین -2-9-6-1

 بهتری  انتباب کنندهی توصبرای رگرسیو  رو  ب  باامرحل ها بایستی ازی استااده

بتوا هامدلایساخت شوندتاازمقایس پارامترهایآماریای ی اولیهامدلهاکنندهی توص

انتبابنمود.راهاکنندهی توصبهتری 

ا در بیولوژیکی یا و رو خصوصیتشیمیایی وعنوا ب نظرموردی  وابست  متغیر

یابتداباامرحل رو درشوند.یمیرهایمستق درنظرگرفت متغعنوا ب هاکنندهی توص

یجادشدهواشود.سپسمدلدومتغیرییم متغیراولی انتبابتوج ب ضریبهمبستگی

میانگی مربعاتخطاپارامترها مقدار و(MSE)2یآماریمدلحاص شام ضریبتعیی  

آماره Fی ارزیابی بررسموردبرایسری قرار متغیریساخت یمی س  سپسمدل گیرند.

گیرد.ای کارتایمیقراربررسموردیآماریآ برایسریارزیابیپارامترهاشودودوبارهیم
                                                 

Stepwise Regression-1

Combined Data Splitting-Feature Selection Strategy -1

Mean Square Error-2
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سازیارز محاسباتیهایانتبابیازنظرمدلکنندهکندک تعدادتوصی ادام پیدامیجایی

باشند آمارهداشت  ضریبتعیی و مدلیک  میانگی مربعات Fی. مقدار و باشد بیشتر آ 

هایموجوددرمدلکنندهی توصبهتری مدلانتبابشدهوعنوا ب خطایآ کمترباشد

.[12شوند]یمیدرنظرگرفت امرحل هایبهین بارو رگرسیو کنندهی توصعنوا ب 



 CDFSها به روش  کننده يفتوصانتخاب بهترین -2-9-6-2

یشوند.باتوج بنددست بایدهادادهQSPRطورک قبلاًاشارهشدبرایایجادی مدلهما 

ب ای  انتباببهتری وب ک تما مراح ساختمدل  ای کنندهی توصیژه از استااده با ها

ب یمیانجا بنددست  عملکردمدلنهاییشدیداً لذا بست واهادادهییاولی بنددست شود

 ای مشک و برایرفن دستاست. ب  مستق از تأثآورد مدلیک  یبنددست ینحوهیر

یسریتست هاداده[.درای رو ابتدا12و11]استشدهارائ CDFSباشد رو هاداده

 گذاشت  یمکنار مابقی و هادادهشوند بار طورب چندی  ب  آموز ودست دوتصادفی ی

یمبندییمتقسارزیابی بار هر با یانجا گیردوسازمدلیبایدتما مراح بنددست شوند.

انتبابشود.کنندهی توصبهتری مدلک شام  بنابرای اگرتعداددفعاتهایبهین است 

nهادادهیبنددست  هاییک درکنندهی توصیتنهادرآید.یمب دستمدلبهین nباشد 

شوند.یمهاانتبابکنندهی توصبهتری عنوا ب  اندشدهتکرارهامدلدرصد56بیشاز



 ساختن مدل -2-9-7

یریاضیرابط رسد.مدل ی ها نوبتب ساختمدلمیکنندهپسازانتباببهتری توصی 

هاکنندهی توصمتغیروابست وعنوا ب نظرموردیارتبا بی خاصیتکنندهیا باستک 

کم مدلعنوا ب  با داشت مقادیریمشدهساخت متغیرمستق است. یرهایمتغتوا با
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بینیکرد.یشپمستق  متغیروابست رابرایترکیباتجدید

یرخطیمبتلایوجودداردک رگرسیو خطیچندگان غخطیویهارو یسازمدلبرای

 هارو جزء و بوده خطی شهارو ی بک ی مصنوعی عصبی بردار(ANN)ی ماشی  و

خطیدرای پایا نام ازدورو غیریرخطیهستند.غیهارو جمل زا(SVM)پشتیبا 

ANNوSVMسازیبرایمدل   
استاادهشدهاست.[TCM][BMMOR]درماینیونی 

بنابرای ای دورو درادام ب اختصارشرحدادهخواهدشد.



 ی عصبي مصنوعي شبکه-2-9-7-1

صورتب توا ینمیرهایمستق وپاسخرامتغیبی رابط یشیمیاییکاربردهایاریازدربس

 رابط ی  سادهی از باید بنابرای  گرفت. نظر در خطی هارو ی سازمدلی یرخطیغی

یرخطیازفضایاولی غلیی تابنانتقایل وسب یاولی هادادههارو استاادهنمود.درای 

 منتق  بیشتر ابعاد با فضایی یمب  مدل ساخت  فضایجدید  در ک  صورتترآسا شوند

 .[11]گیردیم

تواندهمانندمغزانسا عم یمیاستک افزارنر یعصبیمصنوعیی برنام شبک 

هاییستمسک ازاستبرایپرداز اطلاعاتاییدهایعصبیمصنوعیشبک واقندرنماید.

 الها  زیستی شدهگرفت عصبی اطلاعات پرداز  ب  انسا  مغز مانند  .[16]پردازدیمو

دنکنهاراکش میهایتجربی قانو نهات درورایآ هایعصبیباپرداز رویدادهشبک 

شود.ها هوشمندگات مید.ب همی دلی ب ای سیستمنگیروقوانی کلیرافرامی



 سيستم عصبي زیستي-الف-2-9-7-1

 ساختارموازیو پیچیدهاستک ازحدودکاملاًمغزانسا ی سیستمپرداز اطلاعاتبا
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)ده16666شدهاستک هرنرو ب ی تشک1)صدمیلیارد(سلولعصبیب نا نرو 1611

 مرتبم دیگر نرو  15د]باشیمهزار( نرو  یاصل[. عنصر 1پرداز تری  شمار ب  اطلاعات

دندریتیم بدن 2آیدک متشک از   و شام هست  وهاقسمتیسلول) یحااظتیدیگر(

است1اکسو  یتدندر. یگنالسمناطقدریافتعنوا ب ها هاشبک ها  یبرهایفیمتشک از

باشند.ب همی علتیمشمارییبیانشعابیهاشاخ ک دارایسطحنامنظموسلولیهستند

هاپسازدریافتاطلاعاتب یتدندرگویند.یمنیز«درختگون »یدریافتیهاشبک راهاآ 

ب  یبدن کنند.یمسلولقراردارد هدایتییسلولک دربدن هست شک سیگنال آ را

یدریافتیعملیاتهایگنالسسلولضم فراهمکرد انرژیلاز برایفعالیتنرو  برروی

یهاومقایس یگنالسلاز راانجا دادهک ای عملیاتشبی ی عم جمنسادهبررویک 

آ  آستان  ی سطح برخلافیمبا ک  اکسو  تعدادیتدندرباشد. و سطحیهموارتر از ها

یازبدن هایالکتروشیمیاییدریافتییگنالس یکمترولیطولبیشتربرخورداراستهاشاخ 

 توسم را یناپسسسلول ک  نرو دهندهارتبا ها منتق ی دیگر های نرو  ب  هستند ها

 شود.یمهایمغزیانجا یتفعالترتیبی اب دوکنیم

 

 ی عصبي مصنوعي ساختار شبکه -ب-2-9-7-1

مصنوعیمیشبک  اطلاعاتهایعصبی مغز  با مشاب  روشی با ای توانند پرداز کنند. را

ک سعیدرحاظپیچیدگیمغزداشت باشند مشاب مغزازتعدادزیادیسلولآ هابیشبک 

(.هرنرو 5اند)سیناپساندک ازطریقارتباطاتیب هممتص شدهعصبی)نرو (تشکی شده

(نشا 1-1طورک درشک )محاسباتیشام ورودی جسمسلولیوی خروجیاست.هما 

                                                 
Neuron-1  

Processing Element-1

Dendrite-2

Axon-1

Synapse -5
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وز یپردازشگرادادهشدهاستهرورودیقب ازورودب هست  شودوسپسدارمیصلی 

دارشده ورودیهایوز منمیشوند.علاوهبرتما ورودیدارشدهباهمجهایوز ورودی

دیگرینیزدرنظرگرفت شدهوآ عددی است.ای عدددربایاسضربشدهوباحاص 

شودتاورودیخالصراایجادکند.ورودیهادروز هاجمنمیضرب

(1-1)n=WP + b

شود.ب سیگنالخروجینرو تبدی می1ورودیخالصپسازعبورازتابنانتقال

(1-1)a=f(n)=f(WP +b) 

شبک  عملکردشبک راهایعصبیای استک باتغییرمقادیروز وبایاسهدفاصلیشبک 

بهین کند.




ساختاری نرو محاسباتیباچندورودی-(1-1شک )



 انتقالتوابن تابن از: عبارتند دارند عصبی های شبک  در را استااده بیشتری  ک  انتقالی

تابنانتقالخطی1ایحدیآستان   2
(Purline) تابنانتقاللگاریتمسیگموئیدی  1

(Logsig) و

                                                 
Transfer function-1  

Hard Limit Transfer Function -2  

 Linear Transfer Function-2  

Log-Sigmoid Transfer Function-1 
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سیگموئیدی تانژانت انتقال  (Tansig)تابن
1 پایا . ای  در انتقال تابن دو از وLogsigنام 

Tansig یپنها وازتابنانتقالبرایلایPurrline.برایلای خروجیاستاادهشدهاست  

یت لای وچندلای توا ب دودست هایعصبیرامیبندیساختاری شبک درتقسیم

شبک  در کرد. نرو تقسیم لای  ت  تعدادی ب  پس هستند یکی ورودی و خروجی های

هایهایچندلای  خروجینرو  درشبک وجودداردامادرشبک هایخروجی نروسیگنال

ایک خروجیها لای درای شبک .شودیبعدمنتق میهایلای یقب ب ورودینرو لای 

ییاولب عنوا لای یخروجی لای یآخرب عنوا لای کندیاهما لای شبک راایجادمی

لای  بقی  و لای ورودی عنوا  تحت نا ها مبای میهای )گذاری شک  نمای1-1شوند. )

دهد.یعصبیچندلای رانشا میایازی شبک ساده

لای ویا1هایبالای میباشندوب ندرتازشبک 2و1هایمورداستاادهاکثرشبک 

بایاسدرشبک دلبواهمی از استااده ازبایاسبابیشتراستاادهمیشود. استااده اما باشد.

.[10]شودترشد شبک میفراهمآورد ی پارامتربیشترمنجرب قوی




یعصبیمصنوعیچندلایی شبک -(1-1شک )

                                                 
Hyperbolic Tangent Sigmoid Transfer Function -1 
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 روشهای آموزش -ج-2-9-7-1

یهادگیریتوانندآموز ببینندویادبگیرند.ب طورکلیدونوعهایعصبیمصنوعیمیشبک 

.1وآموز بدو ناظر1هاوجوددارد:آموز باناظربرایشبک 

دریادگیریباناظر درههرمرحله ازتکهرارالگهوریتمیهادگیری جهوابواقعهیسیسهتم

یادگیرندهوجوددارد.لذاالگوریتمیادگیریب خطاییادگیری؛یعنیتااوتبی مقدارواقعیو

هایعصبیازایه نهوعیهادگیریاسهتاادهیدارد.دراکثرشبک بینیشدهدسترسمقدارپیش

.شودمی

باشهدکه درآ دهمهینوعدیگریازیادگیریب نا یادگیریبدو ناظریهاخودسهاما 

آموزدک الگوهایورودیرابه جوابواقعیبرایسیستمیادگیرندهموجودنیستوشبک می

ههاراپیهداودرخروجهیدیکرده ارتباطاتموجودبهی آ بنهاتقسیمتعدادمساویازگروه

شبک کدنماید.بایدتوج داشتک درای حالت فردکاربراستک هدفنهاییرامشبص

.[17]کندمی

پاسخشب تجربیو بهین برایحداق شد خطایبی مقادیر را شبک  بایدعملکرد ک 

نمود برای ین به. عملکرد ابسازی شودشبک   معرفی ی شاخصعملکرد باید شاخصتدا .

یعکسدارد.یعنیهررابط عملکرد معیاریبرایبیا عملکردشبک استوباعملکردشبک 

مقدارشاخصعملکرد شاخصترکوچ چ عملکردشبک بهترباشد  بالعکس. خواهدبودو

اصطلاحاًاست.شاخصعملکردرا (MSE)ها متوسممربعاتخطایتمالگورعملکرددربیشتر

است.پسازنظرموردگویند یعنیتابعیک کمین کرد آ یمتابنهدفیاتابنخطانیز

باید ای شاخصعملکردتنظیمیشبک برایکاهشمقپارامترهاتعیی شاخصعملکرد دار

.[12]گردد

                                                 
-1 Supervised learning 

-1 Unsupervised learning 
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 یجرااز یتمالگورتری  آموزشی  تنظیمهیتمالگورهای و مارکوات ه لونبرگ آموزشی ای

ییهستندک شاخصعملکردهاشبک هارو مناسبیبرایآموز .ای الگوریتماستبایزی 

هایی رو مؤثرترتری وینسرعنوا ب هاحداق متوسممربعاتخطااست.ای رو هاآ 

هاشبک آموز  عصبی ازشدهشناخت ی بیشتر برابر رو صدها ای  سرعتهمگرایی اند.

سازیعملکردین بههایاستانداردمشاب است.درای تحقیقنیزازای دوالگوریتمبراییوهش

[.16است]شدهاستاادهشبک 



 ماشين بردار پشتيبان-2-9-7-2

هاییادگیریباناظرهستند.ای رو ازازرو دیگریکی (SVM)هایبردارپشتیبا ماشی 

سالجمل رو  جدیدیاستک در کاراییخوبینسبتب رو هاینسبتاً هایهایاخیر

شبک قدیمی مث  طبق تر برای عصبی استهای داده نشا  بردار .بندی  ماشی  الگوریتم

 سال در اولی  س1توسموپنای 1802پشتیبا  در و شد ابداع توسموپنای و1885ال

هایماشی هایآموز دیدهتوسمازالگوریتمبرایحالتغیرخطیتعمیمدادهشد.1کورینا

برایمواردزیراستاادهنمود:توا برداریپشتیبا می

هاممک استب هایخطیوغیرخطی ک ای سیستمبندیبرایسیستمطبق  -1

 د.صورتدوکلاس یاچندکلاس باشن

 خطیغیروخطیهای سیستمبرایرگرسیو آنالیز -1

هستندعمدهمزیتدودارایعصبیهایشبک بامقایس درپشتیبا برداریهایماشی 

:استشدهفراگیرهایماشی ای ب محققی خاصتوج موجبامرهمی ک 

هایعصبیبیشترهایکمنسبتب شبک باتعدادداده SVMقابلیتمدلسازیتوسم -1

                                                 
Vapnik-1 

 Corinna-1
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 است.

مدلبهتری یافت برایتجربیخطایسازیحداق ازعصبیهایشبک آموز در -1

SVMدراماکندمیحداق راآموزشیهایدادهخطایشبک یعنی کنند؛میاستااده

آ درک شودمیاستاادهمدلبهتری یافت برایساختاریخطایسازیحداق از

.شودمیحداق تعمیمخطای



 های بردار پشتيبان ينماشي دو کلاسه با خطی بند طبقه -الف-2-9-7-2

یآموزشیک ب صورتخطیازهمجداپذیرباشنددراختیارداریم.فرضکنیددودست داده

کنندهوجودداردک قادربرایای داده ب صورتهستنددادههاتعدادزیادیخمجدا هارا

هما  اما کنند شک )خطیجدا در ک  آ 2-1طور یکیاز تنها است  شده نشا داده ها(

تری نقا آموزشیدرهرطرفخمهستنددارایماکزیممفاصل بی خمجداکنندهونزدی 

شود:ری میهاب صورتزیرتعگویند.ب طورکلیای دادهک ب آ خمجداسازبهین می

(1-2)    n

ii

n

iii yRxyXD
1

1.1,,




 بعدیاستوnی بردارحقیقی  ک درآ 
 

دهدک هری استونشا می-1و1برابر

1جداکنندهیابرصاح هدفپیداکرد ب کدا طبق تعلقدارند.  ازنقا 
بابیشتری فاصل  

جداکند.1iyراازنقا با1iyازنقا حاشی ایاستک نقا با

 
(:خمجداسازبهین باحداکثرمقدارحاشی 2-1شک )

                                                 
-1 Separating hyperplane 

http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D8%A8%D8%B1%D8%B5%D9%81%D8%AD%D9%87&action=edit&redlink=1&preload=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D8%AE%D9%88%D8%A7%D9%86%E2%80%8C%D8%A8%D9%86%D8%AF%DB%8C&editintro=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D8%AA%E2%80%8C%D9%86%D9%88%D8%AA%DB%8C%D8%B3&summary=%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%DB%8C%DA%A9+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D9%86%D9%88+%D8%A7%D8%B2+%D8%B7%D8%B1%DB%8C%D9%82+%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%DA%AF%D8%B1&nosummary=&prefix=&minor=&create=%D8%AF%D8%B1%D8%B3%D8%AA+%DA%A9%D8%B1%D8%AF%D9%86+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D8%AC%D8%AF%DB%8C%D8%AF
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نزدی  دادهب  ابرصاح تری  ب  آموزشی رویهای واقن در ک  بهین  جداساز ی

هاک درشک گویند.ای دادهمی1اند بردارهایپشتیبا هایموازیمرزیقرارگرفت ابرصاح 

(1-1 با )SV معیاریهستندک ماشی اند  شده آ نشا داده برایبرداریپشتیبا از ها

یای خمب صورتزیردرحالتدوبعدیمعادل کند.هااستاادهمیحدادهبندیصحیطبق 

شود:نوشت می

             (1-1)                                                                                           

  


 مرزیهایموازی(:نمایشبردارهایپشتیبا رویابرصاح 1-1شک )



ب فضایاکنو موضوعدست بندیخطیداده را ای بعدیگستر میnها در دهیم.

ای  در.بعدیاست (n -1)یجداسازدودست توسمی ابرصاح  فضاهدف جداسازینقا 

شود:یزیربیا مییجداکنندهبارابط یابرصاح حالتمعادل 

(1-5)0.  bT
XW

توج ب رابط  نرمالابرصاح  Wک درآ (5-1ی)با بهین وبردار عرضازbیجداساز

دوبردارب معنیضربداخلیای  WوXبی بردارهای  "."نقط  علامتمبدأآ است.

باشد.یای بردارمی ترانهادهWبالایبردارTبودهوعلامت

                                                 
-2 Support vectors (SV) 
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هایآموزشیبدو اشتباهدرکلاسخودایپیداشوندک اولاً نمون ب گون bو Wباید

فاصل دست  ثانیاً  ابرصاح یبی نزدی بندیشوند تا جداساز یتری نقا هرکلاسداده

ازهایمرزیموازیک دادهممک بی ابرصاح یماکزیممباشد؛یعنی حداکثرحاشی  هارا

شود:صورتریاضیچنی بی میکنندایجادشود.ای موضوعب همجدامی

(1-0)ni 11. bT
XW




هایجداسازوحاشی صاح -(5-1شک )



یجداسازهایمرزیوصاح (معادلاتدرنظرگرفت شدهبرایابرصاح 5-1درشک )

 بهین نشا دادهشدهاست.

 آورد:توا ب کم هندس ب صورتزیرب دستیمرزیرامیفاصل بی دوابرصاح 

(1-7)
   

WW

XWXW 21.1.





bb
d

TT



براساسای رابط اگرتابن
W

موردی(ماکزیممکنیمحاشی 6-1رابادرنظرگرفت قید)2

نظرماکزیممخواهدشد.

(1-6)ni 1                         1.  by T

i XW
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مشک است لذابرایسادگیکارWسازیب دلی وابستگیب یبهین ح ای مسئل 

مسئل می در تغییر بدو  تابن توا  جای ب 
W

تابن2  w
2

2

1
گرفت قید درنظر با را

W.WT(مینیممکردک ای تابنب صورت1-6)

2

برایح ای مسئل از شود.نوشت می1

می استااده ب صورترابط رو ضرایبلاگرانژ برایای مسئل  تابنلاگرانژ (8-1ی)شود.

 شود:نوشت می

(1-8)    



n

i

i

T

ii

T

p bybL
1

1..
2

1
,, XWWWW 

سازیتابنلاگرانژبادرنظرهاضرایبنامعی لاگرانژهستند.اکنو هدفمینیممiک درآ 

مشتقبگیریمومساویصارقرارbوW(نسبتب 8-1)یاست.اگرازرابط 0iگرفت 

آید.ب دستمیWیدهیممقداربهین 

(1-16)







 N

i

iii y
L

1

0 XW
W




(1-11)





 N

i

ii y
b

L

1

00  

(8-1)ی(رادرخودرابط 16-1)یب دستآمدهازمشتقاتجزییرابط Wحالاگرمقدار

هایبرداریب صورتزیرب دستخواهدآمد:یاساسیماشی قراردهیممعادل 

(1-11)  
 


N

i

j

T

ijiji

N

j

N

i

id yyL
1 11 2

1
XX 

(و12-1محدودیت)(باتوج ب دو11-1ی)هایبرداریح معادل بنابرای هدفدرماشی 

:(است1-11)

(1-12)0i

(1-11)



N

i

ii y
1

0 
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آید:(ب دستمی6-1نیزب کم قید)bیمقداربهین 

(1-15)
i

T

ii

i

i

T yby
y

b X.WX.W 
1

متوسم با استک  بهتر بهین گیریرویهم البت  مقدار راbییبردارهایپشتیبا  

تریب دستآید:محاسب کردتادرعم الگوریتممقاو 

(1-10) 



SVN

i

i

T

i

SV

y
N

b
1

1
X.W

مسئل  ح  بهین با )ی رابط 11-1سازی از استااده و )( می10-1ی بهین ( ب  تری توا 

ای ابرصاح ابرصاح  سپساز دستیافتو برایطبق یجداساز ایهبندینمون جداساز

جدیداستاادهنمود.

 با ماشين بردار پشتيبان 1طبقه بندی غير خطي -ب-2-9-7-2

گاهیبامجموع دادههایپیچیدهایروبروهستیمک ب طورخطیقاب جداسازینیستند.

(مجموع داههارانمیتوا ب سادگیبای خمدست بندیکرد.0-1مثلادرشک )

  
دادههایپیچیدهمجموع -(0-1شک )



ابتدا ای گون موارد بالاترک فضایویژگیدر ابعاد نا دارد 1بردارهایورودیب فضاییبا

ب صورتiXشود.درای فضایجدید نگاشتبردارنگاشت می iXشود.نمایشدادهمی

                                                 
Nonlinear Classification-1 
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هابپردازددرحالیتواندب جداسازیدادهبردارپشتیبا میسپسدرای فضایبالاترماشی 

(نشا 7-1ک فضایورودیدرهما حالتغیرخطیباقیماندهاست.ای فراینددرشک )

دادهشدهاست.


دادههایورودیارجاعدادهشدهب فضایبالاتر-(7-1شک )

 

صورتزیربازنویسیخطیرابایددرفضایبالاترب هایبنابرای روابمموجوددرسیستم

 کرد:

(1-17 )                                      

 



N

i

iii y
1

XW 


(1-16)   
 


N

i

N

j

j

T

iiii yyb
1 1

X.X 

1888درسال1ر دلی زیادشد ابعاد تئوریمرسمنظورکمکرد حجممحاسباتبب 

ضربداخلی   
ji X.X  ب صورتتابنکرن را 

jiK X,Xژگیمعرفیکرددرفضایوی

یابد:(ب صورتزیرتغییرمی16-1ی)گویند.درنتیج رابط رمیک ب آ کرن مرس

(1-18) 
 


N

i

N

j

jiiii Kyyb
1 1

X,X



                                                                                                                                      
-1 Feature space 

Mercer-2  
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ترفند از استااده میبا معادل کرن  ابرصاح توا  سیستمی در بهین  جداساز هایی

یزیرنوشت:صورتمعادل  غیرخطیراب 

(1-16)    bKyxd
N

j

jiii

N

i

 
 11

X,X

یجداسازرامهیتهوا بهدو محاسهب یصاح شود مقدارمعادل گون ک مشاهدهمیهما 

 iXخطیب دستآوردوتنهاکافیستک ازکرن مناسببهرایحه هایغیردرسیستم

تاادهشود.یصاح اسمعادل 

مزایایتابنکرن عبارتنداز:

 پذیرادزیادیهستند باسرعتزیادیامکا ح مسائ محاسباتیک دارایابع

 شودمی

 .ازلحاظزمانیوحافظ کارآمدهستند 

 استاادهازابعادنامتناهیراممک میسازد

اندک بست ب شدههایمبتلایدرریاضیاتبرایاستاادهدرفضایویژگیمعرفیکرن 

یبی گیرند.بعضیازای توابنکرن ک درواقنارتبا دهندهشرایم مورداستاادهقرارمی

اند.(مشبصشده1-1پارامترهایمدلوهدفهستنددرجدول)



(:توابنکرن درفضایویژگی1-1جدول)

 تابع کرنل بندینوع طبقه

 خطي   j

T

ijiK XXXX , 

 ای از درجه جمله چند   1 j

T

ijiK XXXX , 

 گوسين یا نمایي  2

2

2

ji

eK ji

XX

XX



, 

 پرسپترون چند لایه     j

T

ijiK XXXX tanh, 

 دریکله برای مسائل شرایط مرزی 
   

  2/sin2

2/1sin
,

ji

ji

ji

n
K

XX

XX
XX
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 سيستم های خطيبردار پشتيباني رگرسيونگر برای -ج-2-9-7-2

استااده سال  SVM از رگرسیو در همکارانشپیشنهاد1880برایآنالیز توسموپنای و

نمود SVRشود.هدفنامیدهمی(SVR)1شدک ای رو بردارپشتیبانیرگرسیونگر پیدا

کمتری انحرافازکمیتیمانند یابد.براز Xi , yiبرایهرجات εتابعیاستک بردادهبا

هاباب عبارتدیگر تابنرگرسیو درای حالتی ابرصاح جداسازاستک بررویداده

داده و ابرصاح  بی  خطا مربن کمتری  گرفت  نظر تابندر بنابرای  یابد. می براز  ها 

 .شودصورتزیربیا میرگرسیو ب 

(1-11)     bxf T  X.W

(و11-1باتوج ب دوقید)Wشودک کمتری مقدارممک برایجانیزتلا میدرای 

(ب دستآید.1-12)

(1-11) by T

i XW .

(1-12) by T

i XW .

 برای برایای حالتتابنابیشترباشد بنԑبرخیمواقن برخیخطاهاممک استازمقدار


یامتغیر   𝜀حساسیت
iشود:صورتزیربیا میشودک ب معرفیمی

(1-11)












otherwise

if






0


                                                 
Support Vector Regressioner -1 

  sensitivityـε-1 
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(نمایشدادهشدهاست.6-1ای حالتدرشک )


.ε(:تابنحساسیتب مقدار6-1شک )



)هایبرداریمیبنابرای رگرسیو خطیبرایماشی  اولی  صورتتابن ب  (15-1تواند

( 10-1باتوج ب قیدهای)Wسازیخطایکلیونوشت شودک درآ هدف مینیمم

(است.1-16)(و1-17)

(1-15) 



N

i

iip CL
12

1
W

(1-10)    i

T

i by XW .

(1-17)  i

T

i by XW .

(1-16)0ii X,

هایرگرسیو  تابنهدفمجموعمقادیرخطارامینیممخواهدساختدرای نوعازمدل

باشهد بنهابرای εههابهیشازاستاادهقرارخواهندگرفتک خطایآ هاییموردوتنهانمون 

هاخواهدبود.ح  تابعیازای نمون راه

( رابط  متغیرهای15-1در )
iو

 
از  خارج ک  است هایی داده داد  نشا  جهت

+قرار𝜀محدودهمجازدرنظرگرفت شدهحولخمتابنقرارگرفت اند.دادههاییک بالاتراز

با ازiدارند پایی تر هاییک  داده با–εو دارند قرار
 
  میشوند. ثابت Cنشا داده
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بیانگرεتنظیماستومصالح بی خطایتجربیوپیچیدگیمدلرابرقرارمیکند.همچنی 

است.هاد ک مشبصکنندهمیزا صحتدادهحولخمرگرسیو میباش+ 𝜀و  -𝜀فاصل 

هاییک درای فاصل قراربگیرند خطامحاسب نشدهودادههایخارجازب طوریک داده

.[16]خطامحسوبمیشوندمحدودهب عنوا مقادیرای 

سهازیلاگرانهژبهرای( بایدازبهین 15-1سازیدارایمحدویت)یبهین برایح مسئل 

یبدو محدودیتاستاادهنمود.بادرنظرگرفت تابنلاگرانژتبدی ای معادل ب ی معادل 

 دومعادل به صهورتbوWب دوپارامترگیریازتابنهدفبدو محدودیتنسبتومشتق

آیند.(ب دستمی26-1(و)1-18)

(1-18)  i

N

i

ii XW 



1



(1-26)  0
1




N

i

ii 

داد رابط  قرار معادل یب با از 18-1ی)دستآمده برایمقدار )W معادل در دستیب  

معادل  تابنلاگرانژ  از ب صورتمعادل یاساسیماشی آمده یزیرهایبرداریرگرسیونگر

نوشت خواهدشد:

(1-21)        
 


N

i

iiiiiiij

T

i

N

i

N

j

iid yL
11 12

1
 XX .

:درآ ک 

(1-21)  Cii  0 



 بردار پشتيباني رگرسيونگر برای سيستم های غيرخطي-د-2-9-7-2

هایخطیبیا شد مقهدارگون ک دربحثبرداریپشتیبا رگرسیونگردرسیستمهما 

یازرابط  Wیبهین   i

N

i

ii XW 



1

ههایآیدک ای رابطه درسیسهتمب دستمی
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یغیرخطیتبدی ب رابط    i

N

i

ii XW 



1

ایکه درایه حالهتشود.مسهئل می

خطیوجودداردوآ برد ب فضایهایغیرشود هما مشکلیاستک درسیستمایجادمی

بالاتروب دستآورد مقدار iXمقدارآ ناشناخت است.درای شهرایمماننهداستک 

یمقهدارشهودتهابتهوا بهدو محاسهب یکرن استاادهمهیهاازحق بندیدادهحالتطبق 

 iX هابراز نمود.تری مدلریاضیرابردادههایموجود بهین وتنهابااستاادهازکرن

ههایغیرخطهیبه صهورتیجداسهازدرسیسهتمیصهاح ابط براساسمطالببیا شده ر

  by
N

i

i

T

i 
1

XW یب دستآمدهبرایگردد.باقرارداد رابط بیا می W یدررابطه

هایبرداریرگرسهیونگردر(رابرایماشی 22-1یاساسی)توا معادل یجداساز میصاح 

هایغیرخطیب صورتزیرمعرفینمود.سیستم

(1-22)          bKby ji

N

i

N

j

ij

T

i

N

i

N

j

iii  
  

XXXX ,
1 11 1



(نیازیب محاسهب مقهدار22-1ی)بادرنظرگرفت رابط  iX نیسهتومقهدارb ازایه

شود.رابط محاسب می

ههایههایدیگهریکه درسیسهتمهایبرداریپشتیبا درقیاسبامدلعملکردماشی 

ههایبه ههادراکثهرسیسهتمخطیوجوددارد حاکیازقدرتوعملکردبالایای ماشی غیر

خطیاست.هایغیرکارگرفت شده خصوصاًدرسیستم



 آموزش ماشين بردار رگرسيون-ه-2-9-7-2

ک قبلاب آنهااشارهشد 𝜀وتابنحساسیتCینوعتابنکرن وهمچنی پارامترهایموازن 

بردار ماشی  پذیری تعمیم کارایی چو  شوند. انتباب و بهین  کاربر توسم دقت ب  باید

.پارامترداردابمناسبای س رگرسیو تاحدزیادیبستگیب انتب
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+قرار𝜀تا-𝜀موجبمیشودتعداددادههایبیشتریدرمحدودهی𝜀مقدارخیلیزیاد

می پیچیدگیکمتریایجاد تابنرگرسیونیبا نتیج  در بایدگیرند. دیگریک  پارامتر شود.

موازن  پارامتر شود   Cبهین  نا نیز تنظیمکننده ظرفیتیا پارامتر میشود.استک  میده

 مقدار انتبابصحیح ب  رگرسیو  مدل رابط Cتوانمندی ب  توج  با دارد. بستگی ینیز

(چو مقدار1-21) ii  مترادفبامقدارCاست ای بدا معنیاستک انتبابمقدار 

Cداده اهمیتهری از ب طورمثالازی طرفمتاثراز است. منجرب Cمقدارزیاد ها

اختلافزیادبی مقدار ii  بردارهایدرای موردک دربردارهایپشتیبا خواهدشد

پشتیبا بامقداربالای ii  از درمدلرگرسیو ایجادشدهتعیی کنندهخواهدبود.

 حتیمیCمقدارکمطرفدیگر  یا بردارهایپشتیبا شده تواندمنجرب اختلافکمیدر

مقدار ii  داده مورد ای  در ک  شود بردارهاییکسا  عنوا  ب  شده انتباب های

.[16]پشتیبا درتابنرگرسیو توزینیکسانیخواهندداشت

رتمندباقابلیتپیشبینیخوبنیازجهتدستیابیب ی مدلماشی بردارپشتیبا قد

استک تابنکرن مناسبب همراهپارامترهایقاب تنظیممربو ب آ وهمچنی پارامتر

ب درستیبهین شوند.𝜀وپارامترتابنحساسیتCهایموازن 



 بيني مدل ارزیابي قدرت پيش-2-9-8

 های آماری استفاده از مدل-2-9-8-1

تواناییپیشبینینمون هایمبتلایازی  ای ک مدلب دستآمده برایاطمینا از

ای ارزیابیبامحاسب پارامت ارزیابیکرد. داراست بایدمدلرا رهایآماریصورتجمعیترا

نام  درادام توضیحدادهآماریاستاادهشدهدرای پایا ریاضیپارامترهایمیگیرد.روابم

خواهدشد.
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R)ضریب تعيين 
2
ب عنوا ی شاخصبرایبیا دقتخمرگرسیو برآوردشده ب کار: (

ب عنوا رودونشا دهندهمی ینسبتتغییراتمتغیروابست نسبتب متغیرمستق است.

Rمثال
درصدتغییراتدرمتغیروابست میتواندتوسم06/80نشا میدهد8006/6برابر 2

ریاضیمربو ب ضریبتعیی ب صورتزیراست:یمتغیرمستق توضیحدادهشود.رابط 

(1-22)
SST

SSE

SST

SSR
R  12 

یبینیشدهمجموعمربعاتانحرافمقادیرپیش(بیانگر21-1ی)رابط طبق 1SSR ک درآ 

متغیروابست ازمیانگی مقادیرآ است:

(1-21) 



n

i

i yySSR
1

2
ˆ

SST و
2
نشانگر25-1)رابط طبق  از( وابست  متغیر واقعی مقادیر انحراف مربعات مجموع

میانگی مقادیرآ است.

(1-25) 



n

i

i yySST
1

2 

̅ مقدارواقعیمتغیروابست و  یمتغیروابست  بینیشدهمقدارپیش ̂ ک درای روابم

 همچنی  است. وابست  متغیر مقادیر میانگی  رابط   هر SSEدر
2
مربعات  مجموع مبی 

یزیرآ استوطبقرابط بینیشدهبرایانحرافمقادیرواقعیمتغیروابست ازمقادیرپیش

شود.میتعری 

(1-20) 



n

i

i yySSE
1

2
ˆ

توا نوشت:بنابرای باتوج ب روابمفوقمی

                                                 
Sum Square Regression-1  

2- Sum Square Total  

2- Sum Square Error 
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(1-27)
 

 












n

i

i

n

i

ii

yy

yy

R

1

2

1

2

2

ˆ

1

یعنیب  تما مشاهداتبررویخمبراز شدهقرارگرفت باشند(اگر27-1ی)طبقرابط 

گون انحرافیازای حالتباعثشودوهربرابری می  باشد مقدار ̂    ازایتما نقا 

ازی کوچکترشود.  شودک مقدارمی

داربود آماریدرتحلی رگرسیو یاآزمو فیشردرواقنآزمو معنیFیآماره: Fی آماره

 رگرسیو  مربعات میانگی  نسبت با برابر و است متغیره چند و میانگی (MSR)ساده ب 

باشد:ب صورتزیرمیFاست.بیا ریاضیآماره(MSE)خطاهامربعات

(1-26)
res

m

dfSSE

dfSSR

MSE

MSR
F

/

/


resdf  تعدادمتغیرهایمستق مدلاستpدرج آزادیمدلبودهوبرابرmdfک درآ 

باقیماندهدرج  آزادی ی برابر استو باشد n-p-1ها ب  n  ک  می ترکیباتمربو  ک  تعداد

 مدلاست.

 .آیدیزیرب دستمیطبقرابط : (MSE)ميانگين مربع خطاها 

(1-28)
 

n

yy

MSE

n

i

i




 1

2
ˆ



 :(PRESS) 1ها مجموع مربع باقيمانده

(1-16) 



n

i

ii yyPRESS
1

2
ˆ 

  : (MAE) 1ميانگين خطای مطلق 

                                                 
- Predictive Residual Sum of Squares1 



15 

 

(1-11)
n

yy

MAE

n

i

i




 1

|ˆ|



                               :                                                       (MAPE) 2متوسط مطلق درصد خطای نسبي

                

(1-11)                                                                                                             
|

ˆ
|

100

1







n

i i

i

y

yy

n
MAPE

 

 : (MPE) 9نسبي خطایمتوسط درصد 

(1-12) 






n

i i

i

y

yy

n
MPE

1

ˆ100

 

 (: DMax) 1ماکزیمم مطلق درصد خطای نسبي

(1-11)            
|)

ˆ
|100(

i

i
Max

y

yy
MaxD




                                                                                                   

 

)28-1درروابم) تا )1-11) ( 
 
)( یبینیشده(ب ترتیبمقدارواقعیومقدارپیش ̂ و

تعداددادههایواردشدهب مدلاست.nمتغیروابست و



 استفاده از نمودار برگشتي -2-9-8-2

                                                                                                                                      
-1  Mean Absolute Error 

1- Mean Absolute Percentage Error  

1- Mean Percentage Error 

2- Maximum Absolute Percentage Error 
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پیشبینیشده برگشتیمقادیر نمودار تجربیرسمدر برحسبمقادیر نظر یکمیتمورد

ب کم ضریبتعیی می و R)شود
2
پراکندگینقا اطرافخم( نمودار  از ب دستآمده

است.هرچ 1و6ی ب دستآمدهبی یتغییراتضریبتعیشود.محدودهبرگشتتعیی می

بینیشدهب مقادیرواقعینزدی ترند.امااگرای مقدارنتایجپیشترباشد نزدی 1قدرب 

بستگیوجودندارد.هاهیچگون همبرابرصارباشد بی داده



 استفاده از نمودار خطای باقيمانده -2-9-8-9

شدهومقادیرتجربیاست.اگربینیمنظورازعبارتخطایباقیمانده اختلافبی مقادیرپیش

یتصادفیبود خطاست.دهندهپراکندگیمقادیردردوطرفنمودارصارباشد ای امرنشا 

عمده ولیاگر ی ینقا در در ای بدا معناستک ای نمودار  باشند  طرفخمصار

دادهاست.داریرخخطایجهت



 استفاده از سری تست خارجي-2-9-8-1

ندخاصیتموردنظرشودک بتوانوقتیمشبصمیکنندهبینیهایپیشاعتبارواهمیتمدل

مولکول برای جدیدیرا دست های در نیستک  آموز موجود کنپیشندی بدی نبینی د.

شودوهاب عنوا سریتستخارجیکنارگذاشت میمنظورازابتدایکارتعدادیازمولکول

موجودهایبینیخاصیتموردنظرمولکولپیشمنتبببهین شده جهتدرنهایتازمدل

 شود.میاند استاادهیاستاادهنشدهسازتستخارجیک درمدلدرسری
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 فصل سوم

  نهایت در رقت بیبینی ضریب فعالیت  پیش

 ترکیبات آلی و آب در محیط مایع یونی

 متیل مورفولینیوم تری سیانو متانید-1بوتیل -1

 های غیرخطی با استفاده از روش
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دوفص قب  رقتدر اهمیتپیشیبکمیتضریبفعالیتدر بینیآ وهمچنی نهایتو

یوامرحل هایرگرسیو ی تکن.درای تحقیقازیمعرفیشدندسازمدلیهارو مراح و

CDFS هارو عنوا ب انتباب ی توصی از و وهارو کننده مصنوعی عصبی شبک  ی

 جهت پشتیبا  بردار سازمدلماشی  غی برای فعایشپیرخطی ضریب رقتبینی در لیت

یب یونی ماین محیم در آب و آلی ترکیبات بوت-1نهایت تری-1ی  مورفولینیو  متی 

دمایمبتل استاادهگردید.درادام ب بررسیمراح 0 در[TCM][BMMOR]متانیدسیانو

.پرداختخواهیمشدهساخت یهامدلسازیوارزیابیین بهطراحی 



 یساز مدلمراحل -9-1

 ها دادهسری -9-1-1

رقت 06نهایتیبضریبفعالیتمتوسمدر آلک هاآلکا ترکیبآلیشام : آلکی   ها ها 

الک ها کا سیکلوآل کتو ترکیباتآروماتی   اترها  نیتروپروپا وها  استونیتری   استرها  ها 

یونیآب ماین ششدمایمبتل ب  [TCM][BMMOR]در سریدر جمنهاهدادعنوا 

نهایتیبیضریبفعالیتدررقتدادهنقط 200شام هادادهآوریگردیدک ای مجموع 

    نهایتیبمقدارضریبفعالیتدررقتترکیباتب همراهباشد.نا ای یم
دردرششدما  

(نشا دادهشدهاست.1-2جدول)
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   )نهایتمقدارضریبفعالیتدررقتبی-(1-2جدول)
TCM][BMMOR]هایمبتل درشوندهبرایح (  

Solute 

     
      

                                               T, K 

15/918 15/928 15/998 15/918 15/958 15/968 

Pentane 7/28 5/25 1/21 6/18 7/17 1/10 

Hexane 5/50 1/51 7/10 1/12 2/16 1/27 

3- Methylpentane 2/51 10 2/11 8/26 2/20 5/22 

2,2- Dimethylbutane 7/50 6/18 5/11 8/16 7/27 6/21 

Heptane 61 6/70 0/08 2/02 7/56 7/52 

Octane 115 112 161 1/82 5/60 0/76 

2,2-4-trimethylpentane 162 1/82 1/61 8/70 6/76 5/01 

Nonane 167 106 151 127 110 115 

Decane 168 151 111 161 162 100 

Cyclopentane 7/11 7/12 6/11 1/11 1/11 8/16 

Cyclohexane 0/11 6/16 2/18 16 8/10 10 

Methylcyclohexane 1/25 2/21 7/18 0/17 7/15 11 

Cycloheptane 1/16 10 11 5/11 11 7/18 

Cyclooctane 27 1/21 1/21 1/18 17 1/15 

Hex-1-ene 0/11 2/11 16 1/18 1/16 1/17 

Cyclohexene 11/8 66/8 71/6 10/6 10/6 81/7 

Hept-1-ene 1/21 21 1/26 7/16 1/17 7/15 

Oct-1-ene 7/51 1/18 7/15 12 0/16 1/26 

Dec-1-ene 116 116 161 5/81 6/67 1/61 

Pent-1-yne 08/2 72/2 75/2 66/2 61/2 62/2 

Hex-1-yne 17/5 56/5 56/5 51/5 52/5 51/5 

Hept-1-yne 16/6 10/6 16/6 16/6 12/6 65/6 

Oct-1-yne 6/11 0/11 1/11 1/11 11 6/11 

Benzene 52/1 55/1 57/1 56/1 01/1 01/1 

Toluene 26/1 22/1 20/1 26/1 11/1 12/1 

Ethylbenzene 71/2 71/2 75/2 75/2 75/2 75/2 

o-Xylene 80/1 88/1 61/2 61/2 67/2 66/2 

m-Xylene 51/2 50/2 01/2 01/2 01/2 01/2 

p-Xylene 18/2 51/2 51/2 57/2 58/2 02/2 

Styrene 61/1 60/1 86/1 82/1 80/1 88/1 

𝛼-Methylstyrene            66/1 68/1 88/1 67/2 15/2 11/2 
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Methanol 615/6 786/6 701/6 718/6 761/6 077/6 

(1-2ادام جدول)

Solute 

   
      

                                               T, K 

15/918 15/928 15/998 15/918 15/958 15/968 

Ethanol 10/1 18/1 11/1 60/1 61/1 805/6 

Propan-1-ol 01/1 51/1 12/1 25/1 18/1 12/1 

Propan-2-ol 71/1 58/1 56/1 16/1 22/1 15/1 

Butan-1-ol 16/1 61/1 81/1 78/1 76/1 01/1 

Butan-2-ol 65/1 82/1 61/1 71/1 01/1 56/1 

2-Methyl-propan-1-ol 18/1 62/1 67/1 71/1 05/1 50/1 

tert-Butanol 1 66/1 77/1 08/1 02/1 56/1 

Water 62/1 871/6 810/6 606/6 618/6 766/6 

Thiophene 61/1 61/1 60/1 66/1 16/1 11/1 

Tetrahydrofuran 11/1 15/1 17/1 16/1 11/1 11/1 

1,4- Dioxane 767/6 716/6 771/6 786/6 621/6 652/6 

tert-Buthyl methyl ether 71/5 77/5 71/5 70/5 77/5 76/5 

Ethyl tert-butyl ether 6/10 1/10 0/15 2/15 8/11 0/11 

Methyl tert-pentyl ether 01/6 51/6 11/6 27/6 18/6 11/6 

Diethyl ether 28/5 22/5 17/5 11/5 11/5 10/5 

Di-n-propyl ether 1/10 8/15 1/15 8/11 1/11 8/12 

Di-iso-propyl ether 6/17 1/17 6/10 5/10 10 0/15 

Di-n-butyl ether 7/28 2/27 1/25 2/22 5/21 7/18 

Acetone 711/6 756/6 705/6 771/6 781/6 786/6 

Pentan-2-one 11/1 17/1 18/1 56/1 52/1 51/1 

Pentan-3-one 11/1 11/1 17/1 18/1 51/1 51/1 

Methyl acetate 16/1 12/1 11/1 10/1 18/1 26/1 

Ethyl acetate 66/1 86/1 81/1 82/1 80/1 86/1 

Methyl propionoate 01/1 07/1 76/1 72/1 70/1 78/1 

Methyl butyrate 11/1 10/1 18/1 51/1 51/1 50/1 

Butyraldehyde 16/1 11/1 10/1 26/1 22/1 25/1 

Acetonitrile 017/6 016/6 011/6 011/6 018/6 026/6 

Pyridine 722/6 716/6 756/6 700/6 770/6 766/6 

1-Nitropropane 861/6 886/6 886/6 1 61/1 61/1 
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 ها کننده يفتوصو محاسبه  ها مولکولسازی ساختار هندسي  ينهبهرسم و -9-1-2

رسمگردید.سپسبااستاادهازرو نیم تجربیهایپرکمافزارنر باهامولکولابتداساختار

PM3کنندهبرایهرمولکولی توص16یترکیباتبهین شد.درای مرحل بعدس ساختار

دراگو دادهافزارنر ورودیب عنوا ب هامولکولیشدهین بهب دستآمد.درادام ساختار

مولکول برایهر و کنندهی توص1161شد ب  توج  با دستآمد. ب  ک ضریبی ایدیگر

دستب هایکنندهی وصتفعالیتمتوسمب دماوابست است لذای متغیرتجربیدماهمب 

 لاز کنندهب دستآمد.البتی توص1561ترتیببرایهرمولکولی اب اضاف گردید.آمده

توج ب رابط بک ب تذکراست رقتضریبفعالیتدر(بهتراستب جایمقدار1-1ی)ا

   ازنهایتبی
  lnتحقیقاتازای رو استاادهرک دراکث استاادهگرددسازیبرایمدل

.[18و11شود]می



 های نامناسب کننده يفتوصحذف  -9-1-9

 ای مرحل  زتا ی توصیادیتعداد تعداد بود  زیاد دستآمدک  ب  هاکنندهی توصکننده

هاینامناسبکنندهی توصپسبایدشود یمیسازمدلفراینددشوارشد وموجبطولانی

 رو  شوند. استاادهموردحذف حذف تاکنندهی توصبرای باشد قادر باید نامناسب های

وابست  کنندهی توص متغیر با را ارتبا  بیشتری  ک     هایی
سایردارند   و انتبابکرده  

نماکنندهی توص حذف را ها ابتدا منظور همی  ب  تما کنندهی توصید. برای ک  هایی

سپسهامولکول حذفشدند. داشتند یکسانی مقادیر یا صار ک کنندهی توصمقادیر هایی

یل وسب مقداریکسانیداشتند نیزحذفشدند.درادام  هامولکولدرصد86برایبیشاز

برنام  شدهنوشت ی محیم MATLABدر کنندهی توص  بالای همبستگی ک  8/6هایی
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درپایا ای مرحل  نیزحذفشدند. هاباقیکنندهی توصکنندهازک ی توص171داشتند 

توصی ندماند تعداد  ای  میا  از کنندهک  Dipole momentهای  Heat of formation 

total energy Hydration Energyوsoftness هایپرکمبدستآمدند.افزاربانر

 ها دادهبندی  يمتقس -9-1-1

 شروع مرحل پیشاز انتباب کنندهی توصی مناسب  هادادههای ب  گروهاباید آموز  ی

خارجیوهمتستداخلیک درای تحقیقهمازسریتستارزیابیوتستتقسیمشوند

گردید بنابرایاستااده داده. ب   مربو  هپتمولکول0های سیکلوپنتا   هپت  -1ا  

نقط (درسریتست20درششدمایدادهشده)بوتانولودیبوتی اتر-1سیکلوهگز  

 ارزیابیو226تعدادسپسخارجیقرارگرفتند. ب طورتصادفیدرس سریآموز   داده

56یونقط درسریارزیاب56نقط درسریآموز  126تستداخلیدست بندیشدند:

داخلی. تست سری در هادادهنقط  آموز  سری منظورب ی وهامدلساخت مبتل  ی

قدرتمؤثریپارامترهاسازیین بهیسریارزیابیبرایهاداده استاادههامدلبینییشپبر

یهامدلیسریتستداخلیبرایارزیابیابتداییومقایس تواناییهادادهمیشوند.سپساز

بینییشپدرشدهانتبابیسریتستخارجیبرایارزیابینهاییمدلهادادهازومبتل 

بندیدرجدولیمتقس.ای شوندنهایتترکیباتاستاادهمییبضریبفعالیتمتوسمدررقت

(درببشپیوستآمدهاست.1-)پ

 ها کننده يفتوصانتخاب بهترین  -9-1-5

 ای مرحل  وجوی توص171تا داردکننده د بی ای هادادهبندییمتقسک پساز بایداز

 بهتری  رو کنندهی توصتعداد  از تحقیق ای  در شوند. انتباب مدل ساخت برای ها
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مرحل  (SR)ایرگرسیو  انتبابخاصیت و جداسازیداده رو اتحاد برای  (CDFS)و

هااستاادهشد.کنندهی توصانتباببهتری 

 (SR)ی ا مرحلهها با روش رگرسيون  کننده يفتوصانتخاب بهترین  -9-1-5-1

افزارنر یسریآموز توسمهادادهاز SRبرایانتباببهتری توصی کنندههابارو 

SPSS   سربرگترتیبک باانتبابی اب یگرفت شد.امرحل رگرسیوAnalyze  درای

گزین نر  مدلمبتل ب دست21وانتباب Linear یین گزوسپس Regressionافزار 

یقرارگرفتند.میانگی مربعاتخطابررسمورداولتوسمسریارزیابیمدل11آمد.سپس

(MSE)  وضریبتعیی(R
2
)  هامدلبرایای  Fیآمارهو دستب مقادیرمحاسب شدند.

باتوج ب نتایجموجوددرجدول است.شدهداده(نشا 1-2مدلدرجدول)11برایآمده

11مدل توصک  کنندهی تعداد ضریبتعیی و مقدار مقدارFیآمارههایکمتر  و بیشتر

ک خطای مربعات داشتمیانگی  ارزیابی سری برای متری انتبابعنوا ب   مدل بهتری 

.گردید

(ME)  1اثرمتوسمبایدهادرمدل کنندهی توصبرایارزیابیاهمیتوسهمهری از

د.شویزیرمحاسب رابط هاازکنندهی توصبرایهری از

(2-1)        

 






m

j

n

i

ijj

n

i

ijj

j

d

d

ME

1

1








ای رابط  متوسمتوصی MEj ک در اثر jیکننده   jβ ضریبتوصی jیکننده    dijمقدار

.هادرمدلاستکنندهتوصی تعدادmوهاتعدادمولکولn کنندهبرایهرمولکولتوصی 

                                                 
Mean Effect-1 
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هاآ درمدلبهین ب همراهنا گروهواثرمتوسمشدهواردهایکنندهنا کام توصی 

همچنی ماتریسهمبستگیبی ای توصی 2-2) درجدول آمدهاست. هادرجدولکننده(

دهد.هارانشا میکنندهک عد همبستگیبی توصی شده ارائ (2-1)

 برایسریارزیابی(SR)یامرحل یو ازرو رگرسآمدهدستب یهامدلیهاآمارهمقایس –(1-2جدول)

 F
 

MSE R
 مدل کنندهتوصيف 2

101/10111776/68600/6nH 1

011/12871171/68185/6nH , GATS1e 1

27/16016668/68081/6nH , GATS1e, H050 2

162/12756615/68711/6nH , GATS1e, H050, RDF020p 1

200/11816568/68610/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p 5

580/10626515/68618/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De 
0

111/21126166/68601/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u  
7

551/11156181/68602/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T 
6

161/12866171/68675/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e 
8

16/16606181/68687/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e, ATS3m,  
16

127/10266508/68860/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e, ATS3m, H4m 
11

271/11216280/68867/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e, ATS3m, H4m, 

HATS0p 

12* 

181/17716122/68816/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e, ATS3m, H4m, 

HATS0p, softness 

12
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100/11286180/68868/6nH , GATS1e, H050, RDF020p, ATS3p, 

De, R4u, T, MATS1e, ATS3m, H4m, 

HATS0p, softness, RDF055u  

11





توسمرو رگرسیو شدهانتبابهایکنندهگروه نا کام واثرمتوسمتوصی نشا  -(2-2جدول)

(SRای)مرحل 

 اثر متوسط نام کامل گروه نشان شماره

1 nH Constitutional 

descriptor 

number of Hydrogen atoms 812/56 

2 GATS1e  2D autocorrelations Geary autocorilation of Iag 1 

weighted by atomic Sanderson 

electronegativities 

018/26 

9 H050 Atom-centred fragment H attached to heteroatom 050/11- 

1 RDF020p RDF descriptor Radial Distribution Function -2.0 

Weighted by atomic polarizabilities 

605/11- 

5 ATS3p 2D autocorrelations Broto –Moreau autocorrelation of a topological 

structure of Iag 3                                                  

weighted by atomic polarizabilities 

252/18- 

6 De WHIM descriptors D total accessibility index 

weighted by atomic Sanderson 

electronegativities 

250/11- 

7 R4u GETAWAY descriptors R autocorrelation of lag 4 

unweighted  

662/6-

8 T Experimental Temperature 055/0-

3 MATS1e GETAWAY descriptors Moran autocorrelation - Iag 1 

Weighted by atomic Sanderson 

electronegativities  

557/0

11 ATS3m 2D autocorrelations Moreau autocorrelation of a topological -Broto 

-lag3 structure 

weighted by atomic masses 

200/6

11 H4m GETAWAY descriptors H autocorrelation of Iag 4 

Weighted by atomic masses 

111/0-
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12 HATS0p GETAWAY descriptors Leverage-weighted autocorrelation of lag 0 

weighted by atomic polarizabilities 

556/1
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یامرحل توسمرگرسیو شدهانتبابهایکنندهی توصماتریسهمبستگیبی -(1-2جدول)

T GATS4e MATS3e H3m H2m HATS3m De ATS3p RDF020p H050 GATS1e nH  

           1 nH 

          1 615/1 GATS1e 

         1 193/1 967/1- H050 

        1 231/1- 998/1 581/1 RDF020p 

       1 191/1 616/1 115/1- 296/1 ATS3p 

      1 962/1- 151/1 197/1- 263/1 183/1 De 

     1 185/1- 211/1 113/1- 111/1 196/1- 112/1 R4u 

    1 1 1 1 1 1 1 1 T 

 1 1 189/1 119/1- 512/1 162/1 673/1- 157/1- 111/1 MATS1e 

 1 152/1 1 151/1 915/1- 752/1 131/1 171/1- 971/1- 129/1- ATS3m 

 1 213/1 171/1 1 119/1 925/1 188/1 287/1 271/1- 111/1 599/1 H4m 

1982/1- 162/1- 128/1- 1 237/1- 981/1- 262/1- 168/1- 252/1 151/1- 712/1- HATS0p 
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  CDFSها به روش  کننده يفتوصانتخاب بهترین  -9-1-5-2

بندییردست تأثتحتشدتب ای مدلنهاییرو رگرسیو مرحل هاب کنندهدرانتبابتوصی 

بندیبرایای مزیتراداردک اثردست نسبتب رو رگرسیو مرحل CDFSهااست.رو داده

شدهانتبابخارجیگروهتستعنوا ب دهد.درای رو  ابتدانقاطیک مدلنهاییراکاهشمی

یآموز دست دوبندیمبتل ب دست 10ماندهباهایباقیند.سپسدادهشدبودند کنارگذاشت 

هایآموز سازیسریایبرایمدلیبعدرو رگرسیو مرحل وارزیابیتقسیمشدند.درمرحل 

مربوط انتبابپارامترهایآماریسریارزیابیبراساسومدلبهین انجا هابندیهری ازدست 

 ب دستآمدک توصی 10مجموعدرگردید. کنندهمدلبهین  بهاییک  در ها%مدل56یشاز

بود شده تکرار توصی کنندهتوصی عنوا ب ند شدند. انتباب نهایی منکنندههای هرتهای بب

نندهانتبابشدند.نشا  کتوصی 6هاتعداداندک باتوج ب آ (آمده5-2درجدول)بندیدست 

کام  متوسمنا  اثر توصی و )نندهکای  جدول در ارائ 0-2ها  است.( ماتریسشده همچنی 

مقادیردرجشدهدردادهشدهاست.(گزار 7-2همبستگیبی ای توصی کنندههادرجدول)

دهد.هایانتبابیرانشا میکنندهای جدولعد همبستگیبی توصی 
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 دست بندیمبتل 10بهین برایمدل10درSRب رو دستآمدهب هایکنندهتوصی -(5-2جدول)

 تعداد

کننده توصيف  

 شماره ها کننده توصيف

11 nH, GATS1e, H050, RDF020u, ATS3p , De, Mor11e, Mor13p, Mor30m, 

Mor07p, T  
1 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, Mor15v, Mor11e, RDF035m, Mor25p, LBW, 

Jhetp, T, H2m 
         

2 

11 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF055u, H047, 

T
9 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF035m, 

Mor25p, GATS4p, T, BELm1
1 

19 nH, GATS1e, H050, HATS0m, GATS1m, HATS3m, E2u, Mor11e, Q2, 

GATS5e, T, HATS4p, H2u
5 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF055u, T, 

MATS4e, Mor25e, RDF035p 
6 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, Mor15v, Mor11e, RDF035m, H4v, LBw, 

Jhetp, Mor25p, T  
7 

12 nH, GATS1e, H050, HATS0m, GATS1m, Mor16u, RDF040v, Mor13m, T, 

Mor20p, H4m, Mor23v     
8 

11 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, ATS4p, De, RDF055u, T, Jhetp, 

H2m    
3 

11 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, RDF055u, E2u, HATS1m, 

RDF040v, T  
11 

19 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, RDF055u, RDF040v, di, ZM1v, T, 

H2m, RDF040u, GATS5e     
11 

12 nH, GATS1e, H050, HATS0m, GATS1m, Mor11e, Q2, RDF040v, softness, 

RDF020u, Mor13e, T     
12 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, Mor15v, Mor11e, RDF035m, Mor20p, LBw, 

Jhetp, T, H2m    
19 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF055u, 

Mor25e, di, Mor28u, T   
11 

12 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF035m, 

Mor25p, ATS4p, T, H2m 
15 

19 nH, GATS1e, H050, RDF020p, GATS3p, Mor15v, Mor11e, RDF055u, 

Mor25e, Mor04p, T, ASP, H4m       
16 
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CDFSبارو شدهانتبابهایمولکولیکنندهتوصی -(0-2جدول)

 شماره نشان گروه نام کامل اثر متوسط 

560/5-Temperature    experimentalT 1

566/51  number of Hydrogen atoms Constitutional descriptornH 1

070/17Geary autocorilation of lag 1 

weighted by atomic Sanderson 

electronegativities 

2D autocorrelationsGATS1e 2

811/83D-MORSE-Signal 11        

weighted by atomic Sanderson 

  electronegativities  

3D-MORSE descriptors 

 

Mor11e 1

750/18-Radial Distribution Function -2.0 

Weighted by atomic polarizabilities

RDF descriptorRDF020p 5

216/22-H attached to heteroatomAtom-centred fragmentH050 0

157/17-3D-MORSE-Signal 15        

weighted by atomic vanderwaals 

volume 

3D-MORSE descriptors 



Mor15v 7

018/16-Geary autocorilation of lag 3 

weighted by atomic polarizabilities 

2D autocorrelationsGATS3p 6
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CDFSتوسمرو شدهانتبابهایکنندهی توصماتریسهمبستگی-(7-2جدول)

T Mor15v GATS3p Mor11e RDF020p H050 GATS1e nH  

       1 nH 

      1 615/1 GATS1e 

     1 193/1 967/1- H050 

    1 231/1- 998/1 581/1 RDF020p 

   1 131/1- 298/1- 171/1- 676/1- Mor11e 

  1 285/1- 171/1- 918/1- 171/1 921/1 GATS3p 

 1 172/1 653/1 137/1- 161/1- 277/1- 276/1- Mor15v 

1 1 1 1 1 1 1 1 T 
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 عصبي مصنوعي ی يرخطي با استفاده از شبکهغی ساز مدل-9-1-6

یهایمستق ومتغیروابسهت  اسهتاادهازشهبک یرخطیبی متغیرغیهاییافت رابط یکیازراه

توسهمدورو شهدهانتبهابهایکننده.مقدارعددیتوصی سازیاستعصبیمصنوعیبرایمدل

SRوCDFS یتجربیرمقادورودیوعنوا ب ln   
یعصهبیدادههدفبه شهبک عنوا نیزب    

عصهبی ازدوتهابنیسنجیدهشود.درتمامیمطالعاتمربو ب شهبک هاآ شدندتاپاسخشبک با

(ودوتابنانتقاللگاریتمسهیگموئیدیtrainbrبایزی )تنظیم(وtrainlmمارکوات)-آموزشیلونبرگ

(logsig(وتانژانتسیگموئیدی)tansig.استاادهگردید) ترتیبباترکیبدوتابنآموزشهیبهای اب

بایدجداگان بهین هرکدا یعصبیمصنوعیطراحیگردیدک  چهارشبک شدهگات دوتابنانتقال

شهدهانتبهابهایمبتله هاییک بارو کنندهشده توصی یراحطهایشود.درهری ازشبک 

یکنندهها ب ازایهرتوصی ورودیب شبک دادهشدند.بنابرای درهری ازشبک عنوا ب بودند

که ضهریبفعالیهتدررقهتیخروجینیزشام ی نرو استانتبابیی نرو وجوددارد.لای 

هایمهؤثرپارامترشده یطراحهایازشبک هرکدا دهد.درهارانشا میاورودینهایتمتناظرببی

 (n)  تعدادگرهدرلایه پنهها (Kهایورودی)کنندهشام تعدادتوصی بینیشبک برقدرتپیش

برایدستیابیب بهتری نتیج  بایدبهینه شهوند.(μ)(وپارامترممنتو Epochتعداددورآموز )

باشد.(میMSEتابنکاراییشبک نیزمیانگی مربنخطا)



از  دسـت آمـده   بـه هـای   کننده يفتوص ی عصبي مصنوعي با شبکهسازی  ينهبه -9-1-6-1

 (SR-ANN )ی ا مرحلهرگرسيون 

ههایکننهدهی توصهعصهبیمصهنوعی ابتهدایبرایساختمدلغیرخطیبااستاادهازرو شبک 

شوند.یمورودیب شبک عصبیمصنوعیدادهعنوا ب  یامرحل بارو رگرسیو شدهانتباب

کنهد لهذاترتیهبیمهیب مهدلواردامرحل صورتب هاراکنندهی توصشبک  باتوج ب ای ک 
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ایبرخهورداراسهت.درحقیقهتیهژهوهادرماتریسورودیشهبک ازاهمیهتکنندهی توصچیدما 

یسهازمرتهببرحسبمیزا اهمیت درماتریسورودیمرتبشوند.ی رو هابایدکنندهی توص

یبنهدرتبه میزا همبستگیبامتغیروابست استکه به آ برحسبیسازمرتبها کنندهی توص

مهوردکنندهباخاصیتی توصشود.برایای منظورمیزا همبستگیهریمگات (CR)1همبستگی

یک بیشهتری مقهدارهمبسهتگیرابهااکنندهی توصشودویمیاهما متغیروابست سنجیدهنظر

هانیزکنندهی توصگیرد.سایریممتغیروابست داشت باشد درستو اولماتریسورودیشبک قرار

(مقهادیرهمبسهتگی6-2درجهدول)شهوند.یمهمی ترتیبدرماتریسورودیشهبک مرتهبب ه

است.شدهدادهبامتغیروابست نشا SRهایانتبابیب رو کنندهتوصی 

ههابه مهدلواردوعملیهاتکننهدهی توص ذکرشدههابارو کنندهی توصیسازمرتبپساز

پنهها یلایه ی خروجیویلای ی ورودی یلای ی رشبک دارایگردد.هیمیآغازسازمدل

یحاصه ازرو رگرسهیو ههایبهینه کننهدهیورودیبرابرتوصهی هایلای گرهتعدادباشد.می

خروجینیزداراییه یولای (2-2درجدول)ذکرشدهیکنندهتوصی 11اییعنیتعدادمرحل 

   یدهندها نشاستک نرو 
   lnباشد.متناظرباهرترکیبمی


   باSRرو هایانتبابیباکنندهمقادیرهمبستگیتوصی -(6-2جدول)

 ln

De RDF020p ATS3m H4m GATS1e nH توصيف کننده 

همبسههتگیبهها111/6101/6151/6-200/6770/6816/6

   مقدار
 ln

HATS0p T ATS3p R4u MATS1e H050 توصيف کننده 

همبسههتگیبهها-010/6-621/6-100/6668/6666/6278/6

   مقدار
 ln



                                                 
Correlation Ranking-1 
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یپنها وتعهداددورآموزشهیازرو هایلای هایشبک  تعدادگرهسازیتعدادورودیبرایبهین 

شهده تعهدادیطراحهههایی ازشبک ادهگردید.برایای منظور درهرسازیهمزما استابهین 

وتعداددور1باگا 16تا 1پنها شبک ازییلای  تعدادگره1باگا 11تا1هایشبک ازورودی

هایممک ازای سه یترکیبتغییردادهشدوب ازایهم 16باگا 166تا16آموزشیشبک از

ند.ترکیبیازس پهارامترکه بتوانهدجداگان آموز دادهشدطورب شدهیطراحهایشبک  پارامتر 

نتبهابیشهبک اههایبهینه پهارامترعنوا ب رابرایسریارزیابیایجادکندMSEکمتری مقدار

بررویی نمودارغیرممک MSEبررسیتغییراتس پارامترفوقومقدارک ی اب دلی شوند.می

ههابه سازیهمزمها پهارامترهایشبک درحی بهین پارامترتبنابرای قسمتیازروندتغییرااست

دری بهردارمرجهنبرحسببرایسریارزیابیحولمقادیربهین آمدهدستب MSEهمراهمقادیر

ههایممکه سه پهارامترتعدادترکیباست.بردارمرجن شدهداده(نشا 1-2(تا)1-2های)شک 

دهد.یپنها وتعداددورآموزشیرانشا میی کننده تعدادلاتعدادتوصی 
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ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ رابهترنشا سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقاللگاریتمسیگموئیدی الگوریتممی
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-برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقاللگاریتمسیگموئیدی الگوریتمآموزشیلونبرگبردارمرجن 

SRهایحاص ازکنندهمارکواتبااستاادهازتوصی 
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ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ رابهترنشا سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقالتانژانتسیگموئیدی الگوریتممی

SRهایحاص ازکنندهبایزی بااستاادهازتوصی  آموزشی
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ریتمدهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقالتانژانتسیگموئیدی الگومی

SRهایحاص ازکنندهمارکواتبااستاادهازتوصی -آموزشیلونبرگ
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یآورجمن(8-2شدهدرجدول)یطراحیهاشبک ی ازبرایهرآمدهدستب یمقادیربهین 

 است. اشبک شده توصی یک  میانگی مربنخطاکنندهتعداد و یکمتر عنوا ب یکمتریدارد

انتبابمییشبک  شودبهین  جدول)بنابرای . در 8-2طبقنتایجموجود تابنانتقالشبک ( ایبا

تانژانت تابنآموز تنظیمبایزی با توصی 16سیگموییدیو گرهدر16یوورودی لاکنندهدر

شبک بهین انتبابگردید.عنوا ب  216یدورآموزشیپنها ولای 

SR(SR-ANN)هایحاص ازکنندهبااستاادهازتوصی یشبک هایبهین پارامترتوابنو-(8-2جدول)
 تعداد نرون کنندهتعداد توصيف تابع آموزش تابع انتقال

 پنهان یهلا 

تعداد دور 

 آموزش
MSE 

1116176666651/6تنظیمبایزی لگاریتمسیگمویید

1116226666618/6مارکوارت-لونبرگلگاریتمسیگمویید

1616216666662/6تنظیمبایزی تانژانتسیگمویید

1116176666665/6مارکوارت-لونبرگتانژانتسیگمویید



یبهینه شهود.بهرایایه منظهوردرشهبک μیبهین  بایدپارامترپسازمشبصشد شبک 

اعمالشهدوبهرایههرمقهدارمومنتهو  مقهدار6661/6باگا 1/6تا6661/6ازμبهین  تغییرات

حهولμبرحسهبMSEمیانگی مربعاتخطابرایسریارزیابیمحاسهب گردیهد.نمهودارتغییهرات

دارایکمتری مقدارمیهانگی 6681/6 است.مومنتو شدهداده(نشا 5-2یبهین درشک )نقط 

ومنتو بهین انتبابشد.مقدارمعنوا ب مربعاتخطااستوای مقدار
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µنمودارمیانگی مربنخطایحاص ازسریارزیابیبرحسبپارامتر-(5-2شک )

    
   یشبک عصبیبرایپیشبینیپارامترهاشدهین بهتوابنومقادیر

  ln بااستاادهازرو

SR-ANN(16-2درجدول) است.شدهارائ

 (SR-ANN)یعصبییشبک شدهین بهتوابنوپارامترهای-(16-2جدول)

 trainbrآموز الگوریتم

 Tansigیپنها تابنانتقاللای 

 purelineیخروجیتابنانتقاللای 

 11یپنها تعدادنرو لای 

 11تعدادمتغیرهایورودی

 911تعداددورهایآموز 

 μ1131/1پارامتر

 111113/1سریارزیابیMSEمقدار
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 CDFSاز روش  آمده  دست بههای  کننده يفتوصسازی شبکه عصبي مصنوعي با  ينهبه-9-1-6-2

ورودیب عنوا ب سازیغیرخطی برایمدلCDFSینهاییبارو شدهانتبابهایکنندهتوصی 

شبک  منظور ای  برای شد. ارائ  مصنوعی عصبی دشبک ی با لونبرگهایی آموزشی الگوریتم -و

سپسدرتوتنظیمبایزی  توابنانتقاللگاریتمسیگموئیدوتانژانتسیگموئیدطراحیشدند.مارکوا

هاییسازیگردیدند.برایای منظورشبک هایشبک بهین شدهپارامتریطراحهایهری ازشبک 

تا1یپنها از تعدادگرهلای 1کنندهباگا توصی 6تا1ازهایثابتوتعدادورودی µبامقدار

-درنظرگرفت شدندوب ازایهم ترکیب16باگا 166تا16وتعداددورآموزشیاز1باگا 16

سازیگردیدند.لاز ب بهین ویطراحعصبیمصنوعییهایممک ازای س پارامتر چهارشبک 

نیزتوصی ذکراستک  اینجا (0-2ک درجدول)CDFSتوسمرو شدهانتبابهایکنندهدر

ب رو رتب اندشدهدادهنمایش   بندیهمبستگیCR (درجدول ب شبک عصبیواردشدند.  2-

دادهتوسمای رو بامتغیروابست نمایششدهانتبابهایکننده(مقادیرهمبستگیتوصی 11

است.شده

نهایتضریبفعالیتدررقتبیباCDFSهایانتبابیبارو کنندهمقادیرهمبستگیتوصی -(11-2جدول)

TMor15v GATS3p H050RDF020p Mor11e GATS1e nH 
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ب حداق رسید میانگی مربعاتخطایطراحیهاشبک سازیدرهری ازین بهرونددر شده 

(MSEبرایسریارزیابی) قرارگرفت.قسمتیاستاادهموردهایبهین معیارانتبابمتغیرعنوا ب

روندتغییراتپارامتر س کمیتهایشبک حی بهین از ی از برایهر بهین  حولمقادیر سازی 

ی بردارمرجنبرحسب(وتعداددورآموز nیپنها )( تعدادنرو لای Kکننده)تعدادتوصی 

است.شدهداده(نشا 8-2(تا)0-2های)درشک 
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یمبای )ج(تعداددورتعدادنرو لای کننده )ب(نمودارهای)ال (تعدادتوصی -(0-2شک )

ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ رابهترنشا سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقاللگاریتمسیگموئیدی می

CDFSهایحاص ازدهکننالگوریتمآموزشیبایزی بااستاادهازتوصی 
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بردارمرجن

یمبای )ج(تعداددورکننده )ب(تعدادنرو لای نمودارهای)ال (تعدادتوصی -(7-2شک )

رابهترنشا ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقاللگاریتمسیگموئیدی الگوریتممی

CDFSهایحاص ازکنندهمارکواتبااستاادهازتوصی -آموزشیلونبرگ
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بردارمرجن

یمبای )ج(تعداددورکننده )ب(تعدادنرو لای نمودارهای)ال (تعدادتوصی -(6-2شک )

ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ رابهترنشا سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقالتانژانتسیگموئیدی می

CDFSهایحاص ازکنندهالگوریتمآموزشیبایزی بااستاادهازتوصی 
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ایازنمودارسریارزیابیک مینیممآ رابهترنشا سریارزیابیو)ه(ناحی MSEآموز  )د(

تانژانتسیگموئیدی دهد برحسببردارمرجن برایشبک عصبیمصنوعیباتابنانتقالمی

CDFSهایحاص ازکنندهالگوریتمآموزشیلونبرگهمارکواتبااستاادهازتوصی 
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گهزار (11-2درجهدول)CDFS-ANNهاییهری ازشبک شدهین بههایمقداروپارامتر

ایک شبک بهین   شدهین بهازمیا چهارشبک  دهداست.نتایجموجوددرای جدولنشا میشده

بهتری شبک بهینه انتبهابعنوا ب کمترداشت باشدMSEوهمچنی کمترکنندهتعدادتوصی 

مهارکواتوتهابنانتقهاللگهاریتم-بهاالگهوریتمآموزشهیلهونبرگایشود.ب همی دلیه شهبک می

186یودورآموزشهیبهینه پنهها ی لاگرهدر16کنندهدرلای ورودی توصی 7سیگموئیدیبا

شود.یبهین انتبابمیشبک عنوا ب راداشت ومیانگی مربنخطاکمتری 

 CDF(CDFS-ANN)هایانتبابیب رو کنندهازتوصی بااستاادهیشبک هایبهین توابنوپارامتر-(11-2جدول)

تعداد  تابع آموزش تابع انتقال

 کنندهتوصيف

 نرونتعداد 

 ی پنهانلایه 

تعداد دور 

 آموزش

MSE 

16166666187/6 6تنظیمبایزی یگموئیدسلگاریتم

16186666188/6 7مارکوارت-لونبرگیگموئیدسلگاریتم

16166666265/6 6تنظیمبایزی یگموئیدستانژانت

8166666121/6 7مارکوارت-لونبرگیگموئیدستانژانت



متغیر7یبهین بانیزبهین گرددک بدی منظور درساختارشبک 𝜇سپسبایدمقدارپارامتر

سیگموئیدیمارکوات تابنانتقاللگاریتم-یپنها  الگوریتمآموزشیلونبرگگرهدرلای 16 ورودی

تغییردادهشدوآنگاهبرایهر6661/6هایباگا 1/6تا6661/6ازμ مقدار186ودورآموزشی

عنوا ب 6752/6موردمقدارمیانگی مربنخطابرایسریارزیابیمحاسب وثبتگردیدک مقدار

یبهین درشک حولنقط μبرحسبانتبابشد.نمودارمقدارمیانگی مربنخطا μیمقداربهین 

(رسمشدهاست.2-16)
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µپارامتربرحسبنمودارمیانگی مربنخطایحاص ازسریارزیابی-(16-2شک )

یعصهبیبهااسهتاادهازشهبک یشدهین بهیپارامترها مقدارشدهارائ سازیین بهباتوج ب روند

است.شدهداده(نمایش12-2رادرجدول)CDFSازرو آمدهدستب هایکنندهی توص



 CDFS-ANNیعصبییشبک شدهین بهتوابنوپارامترهای-(12-2جدول)

 trainlmآموز الگوریتم

 Logsigیپنها تابنانتقاللای 

 purelineیخروجیتابنانتقاللای 

 11یپنها تعدادنرو لای 

 7تعدادمتغیرهایورودی

 231تعداددورهایآموز 

 μ1759/1پارامتر

 111162/1سریارزیابیMSEمقدار
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  (SVM)ماشين بردار پشتيبانبا استفاده از روش ی ساز مدل -9-1-6-9

مورداستاادهقرارگرفت نهایتیببینیضریبفعالیتدررقتبرایپیشیک رو غیرخطیدیگر

هایسریتستخارجیکنارگذاشت برایانجا ای رو  ابتدادادها است.بردارپشتیرو ماشی 

هایسریتستدادهیآموز وتستتقسیمگردیدند.هاب دودست یدادهشدندوسپسباقیمانده

بهرایآمهوز ماشهی صهنوعیاسهت.یعصهبیمشبک رو ردداخلیهایسریتستهما داده

وپارامترکرنه Cیآ شام تابنحساسیتوپنای  پارامترموازن برداریپشتیبا بایدپارامترهای

یدربهازهCی پارامترموازن 1/6تا66661/6یبهین گردد.بنابرای تابنحساسیتوپنای دربازه

انتبابگردید.لاز ب ذکراستک در1/6تا66661/6یوپارامترکرن دربازه1666666تا166

باشهد.درایه وسهی مهیبرداریپشتیبانیک درای تحقیقاستاادهشدنوعکرن  کرنه گماشی 

یپارامترهها برایبهینه کهرد شدنوشت MATLABک درمحیمیجدیدیکدبرنام تحقیقاز

 شدک ایهایاستاادهمیهایقبلی ازکدبرنام پایا نام استاادهشد.درطورهمزما ب ذکرشده

کرد.س پارامترراب طورمجزابهین سازیمی

توصی سازیس پارامترماشی برداریپشتیبا ی بهین  از استااده با انتبابهایکنندهبار

باردو همی کاربا.استشدهگزار (11-2انجا گرفتک نتایجآ درجدول) SRب رو شده

توصی  از کنندهاستااده شدهانتبابهای رو  جدول انجا  CDFSب  در آ  نتایج ک  گرفت

است.شدهارائ (2-15)

همزمها صورتب ک س پارامتررادهدک استاادهازکدبرنام جدیدیم(نشا 11-2نتایججدول)

باای برنام آمدهدستب یج ازمقادیربهین نترد.دهدمییترمطلوبمراتبب د نتایجکنیمبهین 

ترتیبماشهی بهردارپشهتیبانیبهامقهادیری اب .استاادهگردیدنظرموردبینیخاصیتیشپبرای

بهرایپهارامتر66605/6وCبرایپهارامترموازنه 518018برایتابنحساسیتوپنای  65021/6

نهایتترکیباتآلهیویببینیضریبفعالیتمتوسمدررقتیشپماشی بهین برایعنوا ب کرن 

SRرو به شهدهانتبهابههایکننهدهی توصهبااسهتاادهاز[TCM][BMMOR]آبدرماینیونی
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باشد.یم

هایکنندهی توصبااستاادهازتستداخلیسریبرایآمدهدستب مقادیرپارامترهایبهین ونتایج-(11-2جدول)

SR بارو شدهبانتبا

باکدبرنام جدیدباکدبرنام قبلی 

 ԑ 1152/1 15634/1تابنحساسیتوپنای 

 C 252111                   549649پارامترموازن 

 11165/1 1115/1کرن پارامتر

MSE     13144/1 12221/1 

R
2          98211/1 98616/1 

 



هاینندهکی توصبااستاادهازبرایسریتستداخلیآمدهدستب مقادیرپارامترهایبهین ونتایج-(15-2جدول)

 CDFS بارو انتبابشده

باکدبرنام جدیدباکدبرنام قبلی 

 ԑ119/1 13278/1تابنحساسیتوپنای 

 C 195111 385813پارامترموازن 

 11135/1 1118/1کرن پارامتر

MSE 

 
13954/1 13189/1 

R
2

 97813/1 98127/1 



صورتب ک س پارامترراجدیدیدهدک استاادهازکدبرنام یمنشا نیز(15-2نتایججدول)

بهاآمهدهدستب یج ازمقادیربهین درنتد.دهیمیترمطلوبمراتبب د نتایجکنیمهمزما بهین 

ترتیبماشی بهردارپشهتیبانیبهای اب استاادهگردید.موردنظربینیخاصیتیشپای برنام برای

بهرای66625/6وCبرایپهارامترموازنه 265662برایتابنحساسیتوپنای  62176/6مقادیر

نهایتترکیباتیببینیضریبفعالیتمتوسمدررقتیشپماشی بهین برایعنوا ب پارامترکرن 

بهاشهدهانتبهابههایکننهدهی توصهبهااسهتاادهاز[TCM][BMMOR]آلیوآبدرمهاینیهونی
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باشد.یمCDFSرو 

 يرخطيغی ها مدلبيني  يشپارزیابي قدرت  -9-2

 با استفاده از نمودار برگشتي -9-2-1

گرددوبهاتوجه به مقهدارمقادیرتجربیرسممیبرحسبشدهبینییشپدرنموداربرگشتیمقادیر

R)ضریبتعیی 
2
شود.هرازنمودار پراکندگینقا دراطرافخمبرگشتتعیی میآمدهدستب (

نتهایجحاصه از مدلبهتریاسهت.شدهساخت ترباشد مدلچ مقدارضریبتعیی ب ی نزدی 

هایارزیابی تستداخلیویسردرای کاربرایشدهانجا هایبرگشتیمربو ب چهاررو نمودار

شدهاست.لاز ب ذکهراسهتکه مقهادیرنشا داده(15-2)(تا11-2های)تستخارجیدرشک 

   شدهبینییشپ
وSR-ANN CDFS-ANN SR-SVMسهمچههاررو تهوخهارجیسریتست 

CDFS-SVMپب همراهمقادیرواقعیمربوط درجدول(-1درببشپیوست) اسهت.شدهگزار

هایسریتستداخلیدورو بینیدادهدرپیش شهود هیماهدههمشهاک هشک درای طورهما 

SR-ANNوCDFS-ANNهههایتجربههیوتوافههقبسههیارخههوبیبههی دادهچنههدا تاههاوتیندارنههد

خیلیبهترازمدل SR-ANNتستخارجیرو سریهایدادهبرایومحاسباتیوجوددارداما

CDFS-ANNپیش رو  برتری موضوع ای  ک  است نموده ب  نسبتSR-ANNبینی

CDFS-ANNکند.رااثباتمی

درسریتستSVMشودک رو مشاهدهمیSVMو ANNدرمقایس بی دورو مدلسازی

بینیپیشدارد.امادرسریتستخارجیقدرتANNبینیضعی ترینسبتب قدرتپیشداخلی

CDFS-ANN است.ترهایدیگرضعی ازرو
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   شدهبینییشپنمودارمقادیر-(11-2شک )
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   شدهبینییشپنمودارمقادیر-(12-2شک )
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   شدهبینییشپنمودارمقادیر-(15-2شک )
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 با استفاده از نمودار خطای باقيمانده -9-2-2

شود.پراکندگییکنواختتجربی خطایباقیماندهنامیدهمیشدهومقادیربینییشپاختلافمقادیر

یآ اسهتکه خطهایدهنهدهیصاراست نشا نقا  حولمحورافقیک بیانگرخطایباقیمانده

مقهادیرتجربهی بهرایبرحسهبسازیوجودنهدارد.نمهودارخطهایباقیمانهدهسیستماتیکیدرمدل

.استشدهداده( نشا 16-2)(تا10-2های)درشک شدهرذکهایمدل

 نمودارهامقایس  نشا  باقیمانده خطای سرییمی برای ک  سریدهد همچنی  و ارزیابی

یدیگرهارو مقدارخطایباقیماندهبی مقادیرتجربیومحاسباتیاز SR-ANNمدلداخلیتست

ب همی دلی رو کمتر کارآمدترنهایتیببینیضریبفعالیتدررقتیشپیبراذکرشدهاست.

 باشد.یم
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   نمودارمقادیرخطایباقیمانده-(10-2شک )
 lnمقادیرتجربیبرایسریارزیابیبرحسب

CDFS-ANN)ب(مدلSR-ANN)ال (مدل
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   نمودارمقادیرخطایباقیمانده-(17-2شک )      
  lnمقادیرتجربیبرایسریتستداخلیبرحسب    

CDFS-ANN)ب(مدلSR-ANN)ال (مدل 
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   نمودارمقادیرخطایباقیمانده-(16-2شک )
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CDFS-SVM)ب(مدلSR-SVM )ال (مدل
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 ی آماریپارامترهاشده با استفاده از   ينهبهيرخطي غی ها مدلارزیابي  -9-2-9

هستند.لذاهامدلایبرایارزیابیکنندهیی تعیآماریمقادیرپارامترهابیا شد قبلاًک طورهما 

برایارزیابی ای مقادیر از ای مرحل  شدهساخت یهامدلدر  SR-ANNیرخطیغیهارو با

CDFS-ANN SR-SVMوCDFS-ANN (10-2درجدول)آمدهدستب کارگرفت شدک نتایجب 

است.شدهدادهنشا 

نتایججدولنشا از اهمیتبیشتریبرخورداراست  توج ب اینک نتایجسریتستخارجیاز با

دارد.هارو نسبتب سایرSR-ANNبرتریرو 
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 CDFS-SVMو SR-ANN CDFS-ANN SR-SVMیهارو یآماریپارامترها-(10-2جدول)

CDFS-SVM SR-SVM CDFS-ANN SR-ANN 

هه

86617/6

85861/6

هه

86010/6

80162/6

88881/6

88860/6

82100/6

88886/6

88885/6

86628/6 

سریارزیابی

سریتستداخلی

 سریتستخارجی

R
2 

هه

621687/6

686611/6

هه

611162/6

662051/6

666101/6

666112/6

121180/6

666618/6

666608/6

651552/6

سریارزیابی

سریتستداخلی

خارجیسریتست

MSE 

هه

5816/1

5571/2

هه

1161/1

6111/2

6666/6

6160/6

7010/1

6611/6

6621/6

6556/1

سریارزیابی

سریتستداخلی

سریتستخارجی

PRESS 

هه

1115/6

1111/6

هه

1660/6

1121/6

6682/6

6117/6

1166/6

6655/6

6606/6

1000/6

سریارزیابی

سریتستداخلی

سریتستخارجی

MAE 

هه

7681/1-

6168/0

هه

6726/1

1102/0

1107/1-

1175/6

0116/7

2227/6

1172/6-

6717/15-

سریارزیابی

سریتستداخلی

سریتستخارجی

MPE 

هه

1118/62

2651/16

هه

1651/11

7721/26

6666/51

7616/6

8170/15

7082/16

7068/1

5122/11

سریارزیابی

سریتستداخلی

سریتستخارجی

Dmax 

هه

5615/11

0186/11

هه

1011/8

5851/11

1721/1

2557/1

7271/6

5011/1

0818/6

8111/11

سریارزیابی

سریتستداخلی

سریتستخارجی

MAPE 
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 نهایت يبدر مدل با ضریب فعاليت در رقت  واردشدههای  کننده يفتوصبررسي ارتباط -9-9

ای قسمت ارتبا بی طورب در مدلشدهانتبابهایکنندهی توصخلاص  وSR-ANNدر

هاشام :کنندهی توصیقرارخواهدگرفت.ای بررسموردهامولکولنهایتیبضریبفعالیتدررقت

T nH GATS1e HATS0p RDF020p H-050 De H4m ATS3mوATS3p باشد.یم



 Constitutionalی گروه  کننده يفتوص  -9-9-1

باشند ک میشدهاستاادههایکنندهتری توصی تری ومعمولهاسادهکنندهای گروهازتوصی 

ها تعدادکنند.تعداداتمخصوصیاتمولکولرابدو داشت اطلاعاتزیادیدرموردآ منعکسمی

گان  ودوگان  س پیوندها تعدادمطلقونسبیی نوعاتمخاصدرمولکول تعدادپیوندهایساده 

حلق  تعداد حلق آروماتی   تعداد اتمها  اساستعداد بر مولکولیمتداولهایآ ها وز  و تری ها

باشد.هایساختاریمیکنندهتوصی 

توصی  ای  از کنندهیکی کنندهی توصها  یمnHی بیانگر ک  اتمباشد هیدروژ هاتعداد ی

نهایتبراییبکنندهراباضریبفعالیتدررقتی توص(چگونگیارتبا ای 17-2جدول)باشد.یم

دهد.یمنشا هادادهچندمولکولازسری



nHیکنندهی توصییازمقدارهامثال-(17-2جدول)

ln      nH 

06/27/2816Pentane

121/16110Heptane 

00/516811Decane





81 

 

ای  افزایشمقدار ب معنایافزایشی توص. اتمکننده همچنی افزایشطولیهیدروژ هاتعداد  

یج ضریبنتردشود یمحلالوح شوندهکنشبرهمشدهک موجبکمترشد مولکولزنجیر

رقت متوسمیمنهایتافزایشیبفعالیتدر اثر مثبتبود  ک  ی توصیابد ذککننده ای شدهر  

.کندیمییدتأمطلبرا

1ی کننده يفتوص-9-9-2
ACFC  

یکوتاهاستک هراتمرای کدبامرکزیتاتمیبادامن   (ACFCهایاجزایبامرکزیتاتمی)کد

ای دست جزء H-050یکنندهی توصکند.هایهمسای توصی میبانوعاتم انواعپیوندوانواعاتم

 فقمدرهاداده.درسریاستH attached to hetroatomباشدونا کام آ یمهاکنندهی توصاز

یهیدروژ فقمب هااتمهامولکول اتمهیدروژ ب اتماکسیژ متص استودرسایروآبهاالک 

باضریبفعالیتدری توص(چگونگیارتبا ای 16-2باشند.جدول)یماتمکرب متص  کنندهرا

یمنشا هادادهنهایتبرایچندمولکولازسرییبرقت دهد. ی توصافزایشمقدار موجبکننده

نهایتیبترتیبضریبفعالیتدررقتی اب شودویمحلالوح شوندهکنشبرهمبیشترشد 

دهد.یمینشا درستب مطلبفوقراکنندهی توصیابد.ک منایبود اثرمتوسمای یمکاهش

 H-050یکنندهی توصییازمقدارهامثال-(16-2جدول)

ln      H-050 

68/9 7/93 1 Pentane

773/1 18/2 1 Methanol 

19/1 19/1 2 Water

 

                                                 
Atom-Centred Fragment Code-1 
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1های کننده يفتوص-9-9-9
RDF  

.اندگرفت شک یتوزیندرنمایشهندسیی مولکول ها براساسفاصل کنندهای دست ازتوصی 

Rایب شعاعصورتاحتمالتوزیناتمدراطرافکره ب Aهایایازاتمتابنتوزینشعاعیمجموع 

یدرمحدودهsشوندک مقادیرمشبصمیRDFswصورتکنندهب شوند.انواعای توصی تعری می

16 155تا گا  غیره(wو5با قطبشپذیریاتمیو اتمی  جر  خاصیتاتمی)الکترونگاتیویت  

:شودصورتزیرنمایشدادهمیباشدوب می

(2-1)





 




1

1 1

)( 2

...
A

i

A

ij

rR

jisw
ijewwfRDF



 jوiهایاتمیاتمی بیفاصل j rijوiهایخواصاتمیاتمwگیری فاکتوراندازهfدرای رابط  

Aپارامترتنظیمهاتعداداتم ک ب جنبشاتمعنوا ب پذیرو تعری فاکتوردما بستگیدارد  ها

شود.می

RDF020p  شدهاست.باتوج ب داروز هاستک باقطبشپذیریاتمیکنندهی توصیکیازای

ای رابط  مقدار هرچ قطبشپذیریاتمیبیشترشود  نیزافزایشی توصیفوق یابد.یمکننده

چگونگیارتبا ای 18-2جدول) رقتی توص( ضریبفعالیتدر با را نهایتبرایچندیبکننده

سری افزایشای یمنشا هادادهمولکولاز با ح شوندهی توصدهد. برهمکنشحلالبا کننده

.باشدیمکنندهمنایی توصیابد یااثرمتوسمای یمیتکاهشفعالیافت ومقدارضریبیشافزا

 RDF020pیکنندهی توصییازمقدارهامثال-(18-2جدول)

ln      RDF020p 

125/1 59/1 959/1 Benzene 

911/1- 799/1 19/1 Pyridine 

                                                 
Radial Distribution Function-1
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2D-Autocorrelation ی گروه کننده توصيف -9-9-1
1

دوکنندهتوصی  ارتباطیبعدهای یخود مولکولیاز محاسب گراف طریق اوزا یاز مجموع

آیند. ب دستمینظرهایانتهاییک مسیرهاباطولمسیرمورداتم

پیشنهادشدند2توسمگری1851درسال1گریهمبستگیههاگروکنندهنوعیازای توصی 

شوند.(محاسب می2-2)یک ضریبگرینا دارندوطبقرابط 

(2-2)













A

1i

2)i(.
1)(A

1

A

1i

2)ji.(
A

1j
ijδ2Δ

1

C(d)







 اتمیژگیی وک  آ خاصیترویمولکول  اتمAمیانگی مقدار تعداد و یفاصل dها

و است استijδتوپولوژیکی کرونکر دلتای اگر  (
j

d
i

d 1باشدijδ ا غیر در و ی است

 ای توصی ∆صورتصاراست(. مقدار ازجنسفاصل کنندههممجموعدلتاهایکرونکراست. ها

بی بیانگرGATS1eیکنندهدرتوصی e1معنیعبارتنهایتمتغیراست.استبنابرای ازی تا

.است1ساندرسو اتمیالکترونگاتیویتوسمکنندهدارشد ای توصی ووز 1یتوپولوژیکیفاصل 

 ای با ب  توصی توج  متوسمای  علامتاثر مثبتک  رقتیمکننده ضریبفعالیتدر با باشد 

یمستقیمدارد.رابط نهایتیب

توصی  های  ATS3pکننده توصی ATS3mو از دست  ای  جزء میکنندهنیز ک باشندها

ATS3p هاضریبدهدباافزایشمقدارای توصی کنندهدارایاثرمتوسممنایبودهک نشا می

دهدبادارایاثرمتوسممثبتاستک نشا میATS3mیابدونهایتکاهشمییتدررقتبیفعال

جدول)نهایتافزایشمیهاضریبفعالیتدررقتبیافزایشمقدارای توصی کننده (16-2یابد.

                                                 
Reciprocal distance wiener-type index-1

Ceary Autocorrelation-1

Ceary-2

Atomic Sanderson electronegativities-1 
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باضریبفعالیتدررقتبیATS3pچگونگیارتبا توصی کننده نهایتبرایچندمولکولازرا

دهد.هانشا میسریداده



ATS3pیهاییازمقدارتوصی کنندهمثال-(16-2جدول)

ln      ATS3p 

773/1 18/2 269/1 Butan-1-ol 

685/1 93/5 261/1 Diethyl ether 



GETAWAYهای  توصيف کننده-9-9-5
1 

اندباهادری مولکولب راحتیقاب محاسب فضاییاتمهاک باتوج ب مبتصاتکنندهای توصی 

ناوذ قدرت ماتریس می1استااده بیا تعری  و ویژگیشوند توپولوژیکیکننده و هندسی های

شود.(بارابط زیربیا میMIM)2هاهستند.ماتریسقدرتناوذیاماتریستاثیرمولکولمولکول

(2-1)TT MMMMH .)..( 1


مولکولیاستک ی ناوذماتریسHوب معنایماتریسترانهادهT ماتریسمبتصاتاتمی Mک 

نا دارندک هری هالوریجHهاست.عناصرقطریماتریسنیزتعداداتمAبودهک AA ماتریس

هایسطحیاعدادلوریجبزرگتریبیانگراثری اتمدرایجادشک کلیی مولکولاست.بالطبناتم

هایترینسبتب مولکولهایکرویاعدادلوریجپایی هایمرکزیدارند.همچنی مولکولنسبتاتم

 .کشیدهدارند

به انهدازهوهستندک H-GETAWAYهایکنندهتوصی ها کنندهی سریازای توصی 

لکول مقدارآنهایاتمازمرکزموایک باافزایشاندازهاتموفاصل گون شک مولکولوابست بودهب 

                                                 
Geometry, Topology and Atom-Weights Assembly-1

Leverage Matrix -5 

Molecular Infiluence Matrix -1 
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.یابدافزایشمی

دارایاثرH4mباشندک هامیجزءای دست ازتوصی کنندهH4mوHATS0p هایتوصی کننده

فعالیهتدررقهتکننهدهضهریبدهدباافزایشمقهدارایه توصهی نشا میبودهک متوسممنای

یشمقهدارایه باشهندوبهاافهزامهیدارایاثهرمتوسهممثبهتHATS0pیابهد.مینهایتکاهشبی

یابد.مینهایتنیزافزایشضریبفعالیتدررقتبیرهامقداکنندهتوصی 



WHIMهای  کننده توصيف-9-9-6
1 

مبتصاتکارتزی س بعدیمولکول بااستاادهازصورتبندیباحداق انرژیمحاسب ای شاخصاز

باشد.اندازه شک  تقار وتوزیناتمیساختارس بعدیمولکولمیشودوشام اطلاعاتیدربارهمی

آیند.(ب دستمی5-2ی)هاازرابط ای توصی کننده



(2-5)    
∑           ̅        ̅  

 
   

∑   
 
   



و   امی اتهم iوز   ها تعداداتمAا  kا وjکوواریانسوز دارشدهبی کئوردین    ک 

مقدارمیانگی متناظراست.̅ ا وiهایاتمامی کئوردین  kامی وjب ترتیب   

هاستک دارایاثرمتوسهممناهیبهودهونشها جزءای دست ازتوصی کنندهDeتوصی کننده

یابدیتکاهشمینهادهدباافزایشمقدارای توصی کننده ضریبفعالیتدررقتبیمی

 

 های منتخب شبکه عصبي کننده يفتوصبررسي ميزان مشارکت -9-1

 :شودزیرتعیی میصورتب شدهانتبابهایکنندهمیزا مشارکتتوصی 

 د.وشمیازشبک بهین حذفموردنظریکنندهابتداوز مربو ب توصی  .1

                                                 
Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors-1
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ماندهبرایهری ازترکیباتسریهایباقیکنندهبااستاادهازتوصی مقدارمتغیروابست  .1

 .شودبینیمیپیشارزیابی

 .شودازترکیباتسریارزیابیمحاسب می(حاص MAEمیانگی خطایمطلق) .2

 .شودهاتکرارمیکنندهیتوصی برایهم 2تا1مراح  .1

 (محاسب گردید.0-2ی)رابط کنندهتوسمیتدرصدمشارکتهرتوصی درنها .5

(2-0)








N

i

i

i

i

m

m
C

1

100 

 رابط  ای  مشارکتتوصی Ci در iشدهحذفیکنندهدرصد توصی Nا   درکنندهتعداد ها

و توصی imمدل غیاب در ارزیابی سری از حاص  مطلق خطای کنندهمیانگی  نشا iی را ا 

بینیضریبفعالیتدررقتیشپهایمنتببدرکنندهدهد.برای اساسمیزا مشارکتتوصی می

 شک درآ نتایجک شدبرآوردSR-ANNمنتببمدلبرایارزیابیترکیباتسرینهایتیب

است.شده ارائ (2-18)



 

SR-ANNهادرمدلبهین کنندهی توصدرصدمشارکت-(18-2شک )
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باشد.یمکنندهدمابیشتری اثرمشارکترادارای توص (18-2براساسشک )



 گيری يجهنت-9-5

نهایهتضهریبفعالیهتدررقهتبهیبینهیهایکمومتریکسبرایپیشنام ازرو درای پایا 

(   
متانیهدسهیانوتهریمورفولینیهو متیه -1بوتی -1 محیمماینیونی درترکیباتآلیوآب(  

[BMMOR][TCM]گیریضریبفعالیهتک اندازهییآنجااز.شدهاستدمایمبتل استااده0 در

یهابیبه تجربیباصرفهزین  زما وپیچیدگیزیادهمراهاسهت دسهتصورتب نهایتدررقتبی

   )مقادیر
بینهیآ بهااسهتاادهازنیسهت.بنهابرای  پهیشصهرف  به  مقهرو هایتجربیبارو (  

یکمومتریکسازاهمیتبالاییبرخورداراست.هارو 

 انتباب برای تحقیق ای  کنندهی توصدر مناسب ازهای دو  SRرو  برای CDFSو و

سازیمدل رو  دو غاز ANNیرخطی شد.SVMو )11-2)ینمودارهااستااده تا و(2-15(

درنتایجهمچنی  )موجود 10-2جدول نشا  برایترمناسبرو SR-ANNرو دهدیم( ی

رقتیشپ باشد.یمنهایتیببینیضریبفعالیتدر مقایس  باقیماندهنمودارهاهمچنی  یخطای

خطایمطلقیمنشا  مقدار ک  باقیمانده دهد مقادیر تجربیو بینیبرایسرییشپبی مقادیر

داخلیتست ای دهندهنشا یداردک ای محدودتریگسترهSR-ANNدررو   یخطایکمتر

   یبیندرپیشرو 
   بینییشپبرایب عنوا بهتری رو SR-ANNیج رو نت در .است 

 

باشد.یم[TCM][BMMOR] ترکیباتآلیوآبدرماینیونی
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 نگری یندهآ-9-6

 

  انتباب کنندهی توصبرای مناسب  یمهای سایر از هارو توا  الگوریتمهارو نظیر ی

ممنوع مورچگا 1جستجوی اجتماع الگوریتم  1 الگوریتم ین بهو جمعیت 2هاذرهسازی

 ازای تحقیقمقایس نمود.آمدهدستب استاادهنمودونتایجرابانتایج

 داق مربعاتماشی ح ازتوا سازیمیمدلبرای( هایبردارپشتیباLS- SVM)1 سیستم

فازی )-استنتاج سازگار ANFIS)5عصبی رو و پای های شعاعیتابن استااده0(RBF)ی

 نمود.

 ها اثرکاتیو وآنیو ماینیونی)حلال(رانیزشوندهک علاوهبراثرح مدلیراارائ نمود

 هایبهین شام شوددرمدل

 مدل رو در با نتایجSVMسازی با را نتایج و نمود استااده کرن  پارامترهای دیگر از

 ب دستآمدهازای تحقیقمقایس نمود

 

 

 

 

 

 

 

                                                 
Tabu Search-1

Ant Colony Optimization-1 

Honey-bee Matikg Optimization Algorithm-2

Least Square Support Vectore Machines-1

Adaptive neuron-fuzzy inference system-5

Radial basis function-0 
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 پيوست

هانهایتسریداده دماها وضریبفعالیتمتوسمدررقتبینا ترکیبات-(1-جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

1 Pentane آموز  061/2 15/216

1 Hexane  ارزیابی 621/1 15/216

2 3-Methylpentane 15/216 826/2  آموز 

1 2,2-Dimethylbutane 15/216 626/1  آموز 

5 Heptane 15/216 121/1 خارجیتست 

0 Octane  آموز  616/1 15/216

7 2,2,4-Trimethylpentane 15/216 025/1  آموز 

6 Nonane  ارزیابی 121/5 15/216

8 Decane  آموز  000/5 15/216

16 Cyclopentane 15/216 066/1 یتستخارج 

11 Cyclohexane 15/216 116/2  آموز 

11 Methylcyclohexane 15/216 501/2  آموز 

12 Cycloheptane  آموز  220/2 15/216

11 Cyclooctane  ارزیابی 011/2 15/216

15 Hex-1-ene 15/216 116/2  آموز 

10 Cyclohexene 15/216 115/1 یتستخارج 

17 Hept-1-ene 15/216 518/2 یتستخارج 

16 Oct-1-ene 15/216 805/2  آموز 

18 Dec-1-ene  آموز  771/1 15/216

16 Pent-1-yne 15/216 260/1 تستداخلی 

11 Hex-1-yne 15/216 088/1 ارزیابی 

11 Hept-1-yne 15/216 111/1  آموز 

12 Oct-1-yne 15/216 518/1  آموز 

11 Benzene 15/216 115/6 یتستداخل 

15 Toluene  آموز  622/6 15/216

10 Ethylbenzene 15/216 218/1  آموز 

17 o-Xylene  ارزیابی 665/1 15/216

16 m-Xylene 15/216 101/1 یتستداخل 

18 p-Xylene 15/216 15/1  آموز 

26 Styrene  آموز  588/6 15/216

21 -Methylstyrene 15/216 626/1  آموز 

21 Methanol 15/216 181/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

22 Ethanol  ارزیابی 121/6 15/216

21 Propan-1-ol  آموز  161/6 15/216

25 Propan-2-ol 15/216 520/6  آموز 

20 Butan-1-ol 15/216 778/6 یتستخارج 

27 Butan-2-ol 15/216 716/6  آموز 

26 2-Methyl-propan-1-ol  آموز  716/6 15/216

28 tert-Butanol  ارزیابی 082/6 15/216

16 Water  آموز  626/6 15/216

11 Thiophene  آموز  616/6 15/216

11 Tetrahydrofuran  آموز  112/6 15/216

12 1,4-Dioxane 15/216 217/6-  آموز 

11 tert-Butyl methyl ether 15/216 717/1  آموز 

15 Ethyl tert-butyl ether 15/216 611/1  آموز 

10 Methyl tert-pentyl ether 15/216 152/1 یداخلتست 

17 Diethyl ether 15/216 065/1  آموز 

16 Di-n-propyl ether 15/216 787/1  آموز 

18 Di-iso-propyl ether 15/216 678/1  آموز 

56 Di-n-butyl ether 15/216 061/2 یتستخارج 

51 Acetone  ارزیابی -2/6 15/216

51 Pentan-2-one 15/216 205/6  آموز 

52 Pentan-3-one 15/216 251/6 یتستداخل 

51 Methyl acetate 15/216 161/6  آموز 

55 Ethyl acetate 15/216 021/6 یتستداخل 

50 Methyl propionate 15/216 185/6  آموز 

57 Methyl butyrate  آموز  661/6 15/216

56 Butyraldehyde 15/216 161/6 ارزیابی 

58 Acetonitrile  یداخلتست -162/6 15/216

06 Pyridine 15/216 211/6-  آموز 

01 1-Nitropropane 15/216 616/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

01 Pentane 15/216 576/2  آموز 

02 Hexane  آموز  821/2 15/216

01 3-Methylpentane 15/216 618/2 ارزیابی 

05 2,2-Dimethylbutane 15/216 866/2  آموز 

00 Heptane 15/216 211/1 یتستخارج 

07 Octane  آموز  717/1 15/216

06 2,2,4-Trimethylpentane 15/216 527/1  آموز 

08 Nonane  آموز  111/5 15/216

76 Decane  ارزیابی 515/5 15/216

71 Cyclopentane 15/216 017/1 یتستخارج 

71 Cyclohexane 15/216 625/2  آموز 

72 Methylcyclohexane 15/216 175/2  آموز 

71 Cycloheptane  آموز  156/2 15/216

75 Cyclooctane  آموز  518/2 15/216

70 Hex-1-ene 15/216 658/2  آموز 

77 Cyclohexene 15/216 160/1 یتستخارج 

76 Hept-1-ene 15/216 100/2 یتستخارج 

78 Oct-1-ene 15/216 681/2  آموز 

66 Dec-1-ene  آموز  7/1 15/216

61 Pent-1-yne 15/216 210/1  آموز 

61 Hex-1-yne 15/216 765/1 ارزیابی 

62 Hept-1-yne 15/216 111/1 یتستداخل 

61 Oct-1-yne 15/216 521/1 یتستداخل 

65 Benzene 15/216 126/6  آموز 

60 Toluene  آموز  610/6 15/216

67 Ethylbenzene 15/216 218/1  آموز 

66 o-Xylene  یتستداخل 685/1 15/216

68 m-Xylene 15/216 176/1  آموز 

86 p-Xylene 15/216 156/1 ارزیابی 

81 Styrene  آموز  011/6 15/216

81 -Methylstyrene 15/216 601/1 یتستداخل 

82 Methanol 15/216 120/6-  آموز 
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(1-جدول)پادام   

شماره  سری    ln دما نا 

81 Ethanol 15/216 171/6  آموز 

85 Propan-1-ol  آموز  118/6 15/216

80 Propan-2-ol 15/216 101/6 ارزیابی 

87 Butan-1-ol 15/216 712/6 یتستخارج 

86 Butan-2-ol 15/216 056/6  آموز 

88 2-Methyl-propan-1-ol  آموز  766/6 15/216

166 tert-Butanol  آموز  021/6 15/216

161 Water  آموز  -618/6 15/216

161 Thiophene  ارزیابی 628/6 15/216

162 Tetrahydrofuran  آموز  116/6 15/216

161 1,4-Dioxane 15/216 261/6-  آموز 

165 tert-Butyl methyl ether 15/216 752/1  آموز 

160 Ethyl tert-butyl ether 15/216 765/1  آموز 

167 Methyl tert-pentyl ether 15/216 111/1 یتستداخل 

166 Diethyl ether 15/216 072/1 ارزیابی 

168 Di-n-propyl ether 15/216 700/1  آموز 

116 Di-iso-propyl ether 15/216 650/1  آموز 

111 Di-n-butyl ether 15/216 018/2 یتستخارج 

111 Acetone  آموز  -166/6 15/216

112 Pentan-2-one 15/216 265/6  آموز 

111 Pentan-3-one 15/216 205/6 ارزیابی 

115 Methyl acetate 15/216 167/6  آموز 

110 Ethyl acetate 15/216 011/6  آموز 

117 Methyl propionate 15/216 512/6 یتستداخل 

116 Methyl butyrate  آموز  86/6 15/216

118 Butyraldehyde 15/216 115/6  آموز 

116 Acetonitrile  ارزیابی -176/6 15/216

111 Pyridine 15/216 186/6-  آموز 

111 1-Nitropropane 15/216 616/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

112 Pentane 15/226 171/2  آموز 

111 Hexane  یتستداخل 611/2 15/226

115 3-Methylpentane 15/226 715/2  آموز 

110 2,2-Dimethylbutane 15/226 785/2 ارزیابی 

117 Heptane 15/226 112/1 یتستخارج 

116 Octane  آموز  015/1 15/226

118 2,2,4-Trimethylpentane 15/226 122/1  آموز 

126 Nonane  آموز  617/5 15/226

121 Decane  آموز  111/5 15/226

121 Cyclopentane 15/226 518/1 یتستخارج 

122 Cyclohexane 15/226 806/1  آموز 

121 Methylcyclohexane 15/226 281/2  آموز 

125 Cycloheptane  یتستداخل 176/2 15/226

120 Cyclooctane  آموز  116/2 15/226

127 Hex-1-ene 15/226 880/1  آموز 

126 Cyclohexene 15/226 101/1 یتستخارج 

128 Hept-1-ene 15/226 166/2 یتستخارج 

116 Oct-1-ene 15/226 611/2 ارزیابی 

111 Dec-1-ene  آموز  015/1 15/226

111 Pent-1-yne 15/226 211/1  آموز 

112 Hex-1-yne 15/226 765/1  آموز 

111 Hept-1-yne 15/226 161/1 یداخلتست 

115 Oct-1-yne 15/226 516/1 یتستداخل 

110 Benzene 15/226 151/6  آموز 

117 Toluene  ارزیابی 658/6 15/226

116 Ethylbenzene 15/226 211/1  آموز 

118 o-Xylene  آموز  165/1 15/226

156 m-Xylene 15/226 161/1  آموز 

151 p-Xylene 15/226 101/1  آموز 

151 Styrene  یتستداخل 011/6 15/226

152 -Methylstyrene 15/226 685/1 ارزیابی 

151 Methanol 15/226 171/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

155 Ethanol  آموز  112/6 15/226

150 Propan-1-ol  آموز  256/6 15/226

157 Propan-2-ol 15/226 165/6  آموز 

156 Butan-1-ol 15/226 017/6 یتستخارج 

158 Butan-2-ol 15/226 582/6 یتستداخل 

106 2-Methyl-propan-1-ol  ارزیابی 010/6 15/226

101 tert-Butanol  یتستداخل 571/6 15/226

101 Water  آموز  -666/6 15/226

102 Thiophene  آموز  656/6 15/226

101 Tetrahydrofuran  آموز  157/6 15/226

105 1,4-Dioxane 15/226 158/6-  آموز 

100 tert-Butyl methyl ether 15/226 717/1 یتستداخل 

107 Ethyl tert-butyl ether 15/226 717/1 ارزیابی 

106 Methyl tert-pentyl ether 15/226 121/1  آموز 

108 Diethyl ether 15/226 001/1  آموز 

176 Di-n-propyl ether 15/226 721/1  آموز 

171 Di-iso-propyl ether 15/226 611/1  آموز 

171 Di-n-butyl ether 15/226 556/2 یتستخارج 

172 Acetone  ارزیابی -106/6 15/226

171 Pentan-2-one 15/226 288/6 یتستداخل 

175 Pentan-3-one 15/226 265/6  آموز 

170 Methyl acetate 15/226 115/6  آموز 

177 Ethyl acetate 15/226 051/6  آموز 

176 Methyl propionate 15/226 521/6  آموز 

178 Methyl butyrate  یتستداخل 811/6 15/226

166 Butyraldehyde 15/226 121/6 ارزیابی 

161 Acetonitrile  آموز  -171/6 15/226

161 Pyridine 15/226 177/6-  آموز 

162 1-Nitropropane 15/226 661/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

161 Pentane 15/216 285/2  آموز 

165 Hexane  ارزیابی 700/2 15/216

160 3-Methylpentane 15/216 001/2  آموز 

167 2,2-Dimethylbutane 15/216 711/2  آموز 

166 Heptane 15/216 116/1 یتستخارج 

168 Octane  یتستداخل 527/1 15/216

186 2,2,4-Trimethylpentane 15/216 212/1  آموز 

181 Nonane  آموز  816/1 15/216

181 Decane  یتستداخل 266/5 15/216

182 Cyclopentane 15/216 182/1 یتستخارج 

181 Cyclohexane 15/216 686/1 یتستداخل 

185 Methylcyclohexane 15/216 216/2 ارزیابی 

180 Cycloheptane  آموز  111/2 15/216

187 Cyclooctane  آموز  271/2 15/216

186 Hex-1-ene 15/216 856/1 یتستداخل 

188 Cyclohexene 15/216 125/1 یتستخارج 

166 Hept-1-ene 15/216 257/2 یتستخارج 

161 Oct-1-ene 15/216 701/2  آموز 

161 Dec-1-ene  ارزیابی 518/1 15/216

162 Pent-1-yne 15/216 225/1  آموز 

161 Hex-1-yne 15/216 711/1  آموز 

165 Hept-1-yne 15/216 161/1 یتستداخل 

160 Oct-1-yne 15/216 561/1 یتستداخل 

167 Benzene 15/216 157/6  آموز 

166 Toluene  آموز  607/6 15/216

168 Ethylbenzene 15/216 211/1  آموز 

116 o-Xylene  آموز  111/1 15/216

111 m-Xylene 15/216 161/1  آموز 

111 p-Xylene 15/216 172/1 یتستداخل 

112 Styrene  آموز  056/6 15/216

111 -Methylstyrene 15/216 111/1  آموز 

115 Methanol 15/216 210/6- ارزیابی 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

110 Ethanol  آموز  656/6 15/216

117 Propan-1-ol  آموز  2/6 15/216

116 Propan-2-ol 15/216 220/6  آموز 

118 Butan-1-ol 15/216 561/6 یتستخارج 

116 Butan-2-ol 15/216 520/6  آموز 

111 2-Methyl-propan-1-ol  یتستداخل 551/6 15/216

111 tert-Butanol  ارزیابی 515/6 15/216

112 Water  آموز  -151/6 15/216

111 Thiophene  آموز  677/6 15/216

115 Tetrahydrofuran  آموز  100/6 15/216

110 1,4-Dioxane 15/216 110/6-  آموز 

117 tert-Butyl methyl ether 15/216 751/1 ارزیابی 

116 Ethyl tert-butyl ether 15/216 716/1  آموز 

118 Methyl tert-pentyl ether 15/216 115/1  آموز 

126 Diethyl ether 15/216 050/1  آموز 

121 Di-n-propyl ether 15/216 761/1 یتستداخل 

121 Di-iso-propyl ether 15/216 662/1  آموز 

122 Di-n-butyl ether 15/216 560/2 یتستخارج 

121 Acetone  ارزیابی -150/6 15/216

125 Pentan-2-one 15/216 165/6  آموز 

120 Pentan-3-one 15/216 288/6 یتستداخل 

127 Methyl acetate 15/216 121/6  آموز 

126 Ethyl acetate 15/216 056/6 یتستداخل 

128 Methyl propionate 15/216 516/6  آموز 

116 Methyl butyrate  یتستداخل 816/6 15/216

111 Butyraldehyde 15/216 101/6  آموز 

111 Acetonitrile  آموز  -171/6 15/216

112 Pyridine 15/216 107/6-  آموز 

111 1-Nitropropane 15/216 6  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

115 Pentane 15/256 211/2  آموز 

110 Hexane  آموز  080/2 15/256

117 3-Methylpentane 15/256 581/2 ارزیابی 

116 2,2-Dimethylbutane 15/256 026/2  آموز 

118 Heptane 15/256 671/1 یتستخارج 

156 Octane  آموز  106/1 15/256

151 2,2,4-Trimethylpentane 15/256 106/1  آموز 

151 Nonane  آموز  620/1 15/256

152 Decane  ارزیابی 168/5 15/256

151 Cyclopentane 15/256 121/1 یتستخارج 

155 Cyclohexane 15/256 617/1 یتستداخل 

150 Methylcyclohexane 15/256 110/2  آموز 

157 Cycloheptane  آموز  615/2 15/256

156 Cyclooctane  ارزیابی 180/2 15/256

158 Hex-1-ene 15/256 861/1  آموز 

106 Cyclohexene 15/256 688/1 یتستخارج 

101 Hept-1-ene 15/256 262/2 یتستخارج 

101 Oct-1-ene 15/256 761/2  آموز 

102 Dec-1-ene  آموز  175/1 15/256

101 Pent-1-yne 15/256 226/1  آموز 

105 Hex-1-yne 15/256 716/1  آموز 

100 Hept-1-yne 15/256 680/1 یتستداخل 

107 Oct-1-yne 15/256 165/1 ارزیابی 

106 Benzene 15/256 170/6  آموز 

108 Toluene  آموز  666/6 15/256

176 Ethylbenzene 15/256 211/1  آموز 

171 o-Xylene  آموز  111/1 15/256

171 m-Xylene 15/256 160/1 ارزیابی 

172 p-Xylene 15/256 176/1  آموز 

171 Styrene  آموز  072/6 15/256

175 -Methylstyrene 15/256 117/1  آموز 

170 Methanol 15/256 251/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

177 Ethanol 15/256 616/6  ارزیابی

176 Propan-1-ol  آموز  155/6 15/256

178 Propan-2-ol 15/256 165/6  آموز 

166 Butan-1-ol 15/256 521/6 یتستخارج 

161 Butan-2-ol 15/256 185/6  آموز 

161 2-Methyl-propan-1-ol  آموز  561/6 15/256

162 tert-Butanol  یتستداخل 168/6 15/256

161 Water  آموز  -166/6 15/256

165 Thiophene  آموز  685/6 15/256

160 Tetrahydrofuran  آموز  181/6 15/256

167 1,4-Dioxane 15/256 165/6- یتستداخل 

166 tert-Butyl methyl ether 15/256 752/1  آموز 

168 Ethyl tert-butyl ether 15/256 761/1  آموز 

186 Methyl tert-pentyl ether 15/256 115/1 ارزیابی 

181 Diethyl ether 15/256 051/1  آموز 

181 Di-n-propyl ether 15/256 007/1 یتستداخل 

182 Di-iso-propyl ether 15/256 772/1 یتستداخل 

181 Di-n-butyl ether 15/256 156/2 یتستخارج 

185 Acetone  آموز  -121/6 15/256

180 Pentan-2-one 15/256 115/6  آموز 

187 Pentan-3-one 15/256 111/6  آموز 

186 Methyl acetate 15/256 155/6 ارزیابی 

188 Ethyl acetate 15/256 072/6  آموز 

266 Methyl propionate 15/256 505/6  آموز 

261 Methyl butyrate  یتستداخل 821/6 15/256

261 Butyraldehyde 15/256 165/6  آموز 

262 Acetonitrile  آموز  -101/6 15/256

261 Pyridine 15/256 151/6- ارزیابی 

265 1-Nitropropane 15/256 616/6  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

260 Pentane  آموز  100/2 15/206

267 Hexane  آموز  010/2 15/206

266 3-Methylpentane 15/206 511/2  آموز 

268 2,2-Dimethylbutane 15/206 556/2 ارزیابی 

216 Heptane 15/206 862/2 یتستخارج 

211 Octane  آموز  201/1 15/206

211 2,2,4-Trimethylpentane 15/206 107/1  آموز 

212 Nonane  آموز  715/1 15/206

211 Decane  آموز  111/5 15/206

215 Cyclopentane 15/206 268/1 یتستخارج 

210 Cyclohexane 15/206 772/1 ارزیابیارزیابی 

217 Methylcyclohexane 15/206 176/2  آموز 

216 Cycloheptane  آموز  861/1 15/206

218 Cyclooctane  آموز  112/2 15/206

216 Hex-1-ene 15/206 650/1  آموز 

211 Cyclohexene 15/206 608/1 یتستخارج 

211 Hept-1-ene 15/206 110/2 یتستخارج 

212 Oct-1-ene 15/206 016/2 ارزیابی 

211 Dec-1-ene  آموز  288/1 15/206

215 Pent-1-yne 15/206 212/1  آموز 

210 Hex-1-yne 15/206 767/1 یتستداخل 

217 Hept-1-yne 15/206 660/1  آموز 

216 Oct-1-yne 15/206 106/1 ارزیابی 

218 Benzene 15/206 161/6  آموز 

226 Toluene  یتستداخل 666/6 15/206

221 Ethylbenzene 15/206 211/1  آموز 

221 o-Xylene  آموز  115/1 15/206

222 m-Xylene 15/206 160/1  آموز 

221 p-Xylene 15/206 168/1 یتستداخل 

225 Styrene  ارزیابی 066/6 15/206

220 -Methylstyrene 15/206 108/1  آموز 

227 Methanol 15/206 286/6-  آموز 
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(1-ادام جدول)پ  

شماره  سری    ln دما نا 

226 Ethanol  آموز  -620/6 15/206

228 Propan-1-ol  آموز  167/6 15/206

216 Propan-2-ol 15/206 112/6 ارزیابی 

211 Butan-1-ol 15/206 170/6 یتستخارج 

211 Butan-2-ol 15/206 157/6  آموز 

212 2-Methyl-propan-1-ol  آموز  115/6 15/206

211 tert-Butanol  آموز  157/6 15/206

215 Water  آموز  -116/6 15/206

210 Thiophene  آموز  112/6 15/206

217 Tetrahydrofuran  آموز  188/6 15/206

216 1,4-Dioxane 15/206 158/6-  آموز 

218 tert-Butyl methyl ether 15/206 751/1 یتستداخل 

256 Ethyl tert-butyl ether 15/206 061/1 یتستداخل 

251 Methyl tert-pentyl ether 15/206 165/1  آموز 

251 Diethyl ether 15/206 011/1  آموز 

252 Di-n-propyl ether 15/206 021/1 ارزیابی 

251 Di-iso-propyl ether 15/206 717/1 یتستداخل 

255 Di-n-butyl ether 15/206 281/2 یتستخارج 

250 Acetone  یتستداخل -110/6 15/206

257 Pentan-2-one 15/206 121/6 یتستداخل 

256 Pentan-3-one 15/206 121/6  آموز 

258 Methyl acetate 15/206 101/6  آموز 

206 Ethyl acetate 15/206 062/6  آموز 

201 Methyl propionate 15/206 561/6  آموز 

201 Methyl butyrate  ارزیابی 816/6 15/206

202 Butyraldehyde 15/206 2/6  آموز 

201 Acetonitrile  آموز  -101/6 15/206

205 Pyridine 15/206 126/6-  آموز 

200 1-Nitropropane 15/206 616/6  آموز 
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بااستاادهازSR-ANN CDFS-ANN SR-SVM CDFS-SVMهایارزیابیمدلنتایجحاص از-(1-جدول)پ

خارجیسریتست

بینیشدهمقادیرپیش شمارهترکیبمقدارتجربی 
CDFS-SVM SR-SVMCDFS-ANN SR-ANN 

121/1118/1176/1152/1121/15

112/1712/1066/1817/1066/116

768/1006/1001/1218/1115/110

106/2265/2515/2011/2518/217

816/6586/6702/6160/1778/620

222/2870/2671/1105/2061/256

261/1216/1261/1217/1211/100

111/1711/1022/1616/1017/171

581/1760/1012/1182/1160/177

201/2205/2161/2576/2100/276

616/6161/6082/6106/1712/687

226/2116/1618/1126/2018/2111

166/1161/1180/1156/1112/1117

605/1762/1560/1717/1518/1121

551/1076/1017/1150/1101/1126

161/2111/2111/2511/2166/2128

712/6280/6010/6118/1017/6156

268/2651/1626/1281/2556/2171

111/1161/1112/1101/1116/1166

611/1015/1528/1012/1182/1182

506/1012/1012/1110/1125/1188

151/2165/2201/2155/2257/2166

016/6165/6558/6661/1561/6118

166/2801/2611/1256/2560/2122
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(1-ادام جدول)پ  

بینیشدهپیشمقادیر شمارهترکیبمقدارتجربی 
CDFS-SVM SR-SVMCDFS-ANN SR-ANN 

667/1607/1127/1661/1671/1118

601/1176/1182/1526/1121/1151

581/1576/1061/1175/1688/1106

155/2116/221/2166/2262/2101

586/6282/6185/6656/1521/6166

170/2717/2661/1211/215/2181

612/1605/1600/1617/1862/2216

655/1520/1116/1101/1268/1215

512/1007/1582/1121/1608/1211

102/2165/2156/2218/2110/2211

562/6110/61228/6611/1170/6211

102/2012/27817/1165/2281/2255

******
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Abstract 

Activity coefficient at infinite dilution (γ
∞
) is a key parameter which can be used for the 

selection of effective solvent in the separation processes. In this work, a quantitative 

structure-property relationship (QSPR) approach was employed to predict activity 

coefficients at infinite dilution for 60 organic compounds and water in the ionic liquid 

1-butyl-1-methylmorpholinium tricyanomethanide ([BMMOR][TCM]) at six different 

temperature. A large number of descriptors were calculated using HyperChem and 

Dragon software and the best calculated descriptors was selected by stepwise regression 

(SR) and combined data splitting-feature selection (CDFS) strategy. A total of 12 

molecular descriptors, as the most feasible ones, were selected using SR method. Also, 

7 significant molecular descriptors and one experimental variable (temperature) were 

selected using CDFS method. The selected descriptors by two methods were used as 

input for artificial neural network (ANN) and support vector machine (SVM). After 

training and optimization of the ANN and SVM parameters, the performance of each 

model was evaluated using the test set. The mean square error (MSE) value for the test 

data set from SR-ANN, CDFS-ANN, SR-SVM and CDFS-SVM models were 0.0515, 

0.1322, 0.0836 and 0.0988, respectively. The obtained results showed the superiority of 

the SR-ANN than other methods. 

 

Keywords: activity coefficients at infinite dilution, Stepwise Regression (SR), 

combined data splitting-feature selection (CDFS), artificial neural network (ANN), 

support vector machine (SVM) 
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