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 سپاسگزاری 

ی را که سخنوران، در ستودن او بمانند و شمارندگان، نند و کوشندگان، حق او هاشمردن نعمت  سپاس خدا ن پاک او، طاه را گزاردن نتوان ی او ندا ران معصوم، هم آنان که وجودمان ند. و سلام و دورد بر محمّد و خاندا

ر وجودشان است؛ و نفرین پیوسته بر دشمنان ایشان تا رو   …ز رستاخیزوامدا

گاه و منزلت معلم، اجّل از آن است که در مقام ق گاریمقاصر و دس دردانی از زحمات بی شائبه ی او، با زبان بدون شک جای  .ت ناتوان، چیزی بن

تجلیل از معلم، سپاس از انسانی است که ه 
من لم یشکر المنعم ” از باب  وی را که به دستش سپرده اند، تضمین؛ بر حسب وظیفه دف و غایت آفرینش را تامین می کند و سلامت امانت های اما از آنجایی که 

زّ و جلّ   : ”من المخلوقین لم یشکر اللَّه ع

زیز  رصه های زندگی یارکوتاهی و درشتی من، قلم عفو کشیده و کریمانه از کنا که همواره بر… این دو معلم بزرگوارم م، ازپدر و مادر ع  و یاوری بی چشم داشت برای من بوده اند؛ ر غفلت هایم گذشته اند و در تمام ع

رب چماز استاد با کمالات و شایسته؛ جناب آقای دکتر  گل  منصور ع رصه بر من دریغ ننمودند و زحمت که در کمال سعه صدر، با حسن خلق و فروتنی، ای جن  را بر عهده گرفتند؛ پایان نامهاهنمایی این ر ز هیچ کمکی در این ع

همچنین و  را متقبل شدند پایان نامهوره این که زحمت مشا ناصر گودرزی ، جناب آقای دکتر  ارجمندماز استاد 
که ناب آقای دکتر باقریان دهقی و ج  مصدرالاموردکتر  سرکار خانمد فرزانه و دلسوز؛ یت ااز اس

 دانی را دارم.را متقبل شدند؛ کمال تشکر و قدر پایان نامهزحمت داوری این 

 .باشد که این خردترین، بخشی از زحمات آنان را سپاس گوید
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دانشگاه شاهرود نويسنده پايان   شیمیدانشکده شیمی تجزیه  دانشجوي دوره کارشناسي ارشد رشته   داوود نادعلیاينجانب  

پساب ها با استفاده از پارامترهای تجربی و توصیف گرهای ساختاری ارائه یك مدل پیش بینی میزان حذف رنگ از  نامه

 :متعهد مي شوم  دکتر ناصر گودرزی مشاورهو دکتر منصور عرب چم جنگلی ي يتحت راهنمامحاسبه ای

  صحت و اصالت برخوردار است .توسط اينجانب انجام شده است و از تحقيقات در اين پايان نامه 

 استفاده استناد شده است .هشهاي محققان ديگر به مرجع مورد ودر استفاده از نتايج پژ 

 براي دريافت هيچ نوع مدرک يا امتيازي در هيچ جا مه تاکنون توسط خود يا فرد ديگري مطالب مندرج در پايان نا

 ارائه نشده است .

  دانشگاه صنعتي » نام باشد و مقالات مستخرج با تعلق به دانشگاه صنعتي شاهرود مي کليه حقوق معنوي اين اثر م

 .به چاپ خواهد رسيد«  Shahrood  University  of  Technology» و يا « شاهرود 

  نامه تأثيرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از در به دست آمدن نتايح اصلي پايان حقوق معنوي تمام افرادي که

 پايان نامه رعايت مي گردد.

 هاي آنها ( استفاده شده است ضوابط و زنده ) يا بافتان نامه ، در مواردي که از موجود در کليه مراحل انجام اين پاي

 اصول اخلاقي رعايت شده است .

  در کليه مراحل انجام اين پايان نامه، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصي افراد دسترسي يافته يا استفاده شده

                                                                                                                                                                                   ني رعايت شده است .است اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسا

 امضای دانشجو                                                                                                 تاریخ                                                      

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های

 ( متعلق به دانشگاه صنعتیرایانه ای ، نرم افزار ها و تجهیزات ساخته شده است 

. این مطلب باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر  شاهرود می باشد 

 شود .

 داستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باش. 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

 تعهد نامه
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 چکیده

ها ي دفع آنمناسب برا فرايندبدون انجام ها هستند که انواع مختلفي از رنگ شاملهاي نساجي فاضلاب

روي محيط  ها تاثير منفيشود. بي توجهي به پخش رنگها و حيات آبزيان ميرميکروارگانيسمباعث ايجاد سميت د

  د.گذارها ميزيست و زندگي انسان

بيني دقيق سازي و پيشمبتني بر شبکه عصبي تنظيم بايزين براي مدل  QSPRمدلاز  پروژهدر اين 

مختلف با  رنگ 31فتوکاتاليستي  رنگبري استفاده شد. براي اين منظور رنگبر اساس ساختار  رنگبري راندمان

 ي ماوراء بنفشدهي اشعهتابشتحت  رنگبري راندمان. مورد بررسي قرار گرفت UVتحت تابش  2TiOاستفاده از 

ليتر( و يليم 0/50گرم(، حجم نمونه ) 010/0دقيقه در شرايط ثابت شامل مقدار کاتاليست ) 15 و 10، 5به مدت 

هاي مولکولي تبديل کنندهافزار دراگون به توصيفبا استفاده از نرمها اندازه گيري شد. ساختار رنگ =pH 0/7در

از  پستند. ها انتخاب شدند و به عنوان ورودي شبکه عصبي مورد استفاده قرار گرفکنندهشد و موثرترين توصيف

وش رد رو  آزمونتوانايي پيشگويي مدل با استفاده از سري  ،بهينهبه عنوان مدل  BR-ANNمدل  دست آوردنبه

اي تكلهو روش رد مرح آزمون سري براي همبستگي ضريب مجذور. گرفت قرار ارزيابي مورد تكتك ايمرحله

ميزان بيني پيش مدل پيشنهادي را در تواناييدست آمده نتايج به ست آمد.دهب 9320/0و  9553/0به ترتيب  تك

 .نشان داد به خوبي رنگبري

 RPSQ ،رنگبريدرصد  ،اکسيداسيون پيشرفتههاي فرايند ،UV/2TiO ،شبکه عصبي مصنوعي کلمات کلیدی:
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نامه در یك پوستر تحت عنوان:نتایج حاصل از این پایان  

 

1. “Application of artificial neural network for prediction of dyes photodegradation efficiency 

in UV/TiO2 condition based on structural information” 
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 مقدمه

اشد و بواند وجود داشته تنميطوريکه بدون آن حيات ترين منبع طبيعي در جهان است، بهآب مهم

ظت از منابع و ي کار نخواهند بود. منابع طبيعي آب محدود هستند و لزوم حفااکثرصنايع نيز قادر به ادامه

مي ايفا ترين نيازهاي بشري همواره نقش مهاز اصلي تأمين آب شرب امري ضروري است. آب به عنوان يکي

لم و بهداشتي باشد، مشکل تامين آب ساگير بسياري از جوامع مييباننموده و يکي از مشکلاتي که همواره گر

هاي اولويت ارهاي مناسب تصفيه آب جزءکي راهما نيز مشکل آلودگي آب وجود داشته و ارائه است. در کشور

بع منا براي روشن شدن اين موضوع کافيست توجه کنيم که ي ملي است.باشد. آب يك سرمايهتحقيقاتي مي

اضر هيچ حهاي فسيلي وجود دارند اما در حال ارزان و فراوان توليد انرژي به منظور جانشيني با سوخت

مرتباً تاکيد  منبعي به عنوان جانشين براي منابع آبي وجود ندارد و امروزه استفاده بهينه از منابع آبي

 .]1[شودمي

ي خود برگشت داده به نحوي به منابع اوليههاي مصرف شده در زندگي ما طوريکه روشن است آببه

شوند ولي در غالب موارد آب برگشتي همان آب اوليه نيست بلکه به همراه خود مقادير فراواني از ناخالصي مي

، پتانسيل شيميايي pHاي در آب محلول هستند. اين حلاليت به دما، فشار، کند که تا اندازهمختلف حمل مي

هم مربوط هستند که در طبيعت اين عوامل چنان به مواد در آب بستگي دارد. و غلظت نسبي ديگر

صورت يك يني کرد. با توجه به اينکه آب بهبطور دقيق پيشاي را در آب بهتوان حلاليت مادهکمترمي

نگهداري و آلوده طور رايگان در اختيار جوامع بشري قرار گرفته است، لذا غالباً در موهبت الهي تقريباً به

هاي معين با ي آن با ويژگيشود و تنها وقتي که براي تهيهنکردن آن سعي و توجه کافي مبذول نمي

 بريم.شويم به اهميت و ارزش وجودي آن پي ميمشکلاتي مواجه مي
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 های آبآلودگی - 1 -1

ه موجب کيولوژيکي فيزيکي يا ب آلودگي آب عبارت است از افزايش مقدار هر معرف اعم از شيميايي،

ر کيفي هاي صنعتي و خانگي در تغييشود. تمام فاضلاب اشاص و نقش اساسي آن در مصارف ويژهتغيير خو

ستفاده کنيم، حدي رسيد که ديگر نتوانيم از آب در مصارف عادي اوقتي اين تغيير بههاي آب مؤثرند. جريان

رسايش، هاي ففرايندهاي متنوعي هستند که از حاوي آلايندههاي طبيعي آب يگويند. همهآب را آلوده مي

 گيرند. شستشو و تماس با هوا سرچشمه مي

 

 پساب و انواع آن - 2 -1

دگي ها و گسترش صنايع، روز به روز بر اهميت کنترل آلوآنبا توسعه شهرها و افزايش جمعيت 

هاي يتآلودگي محيط زيست، حاصل فعالعنوان يکي از عوامل به هافاضلابشود. يمحيط زيست افزوده م

و معدني محلول  انسان و صنايع هستند که بسته به منبع توليد، داراي کيفيت و محتواي متفاوتي از مواد آلي

گردش آب ه ب اها بايد قبل از تخليه به طريق بهداشتي جمع آوري، تصفيه و مجددآنباشند. يم و معلق و...

 [.2]در طبيعت برگردانده شوند

هاي آلوده شيميايي آبتوان گفت، اي که ميهستند. به گونه هاهاي آب، رنگيندهترين آلامهميکي از 

 ها هستند:کنندهشامل دو نوع اصلي از آلوده 

 هاي فلزات واسطه و سنگين مانند سرب، جيوه، روي، نيکل، کروم و کادميوميون 

 ها ترکيبات آلي مانند رنگدانه 
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وليدي توجه به توسعه شهرنشيني و صنايع که منجر به افزايش ميزان فاضلاب و پساب صنايع تبا 

عتي گرديده است. فلزات سنگين عمدتا از طريق دفع نادرست و غيربهداشتي فاضلاب شهري و پساب صن

ر دنيا دهاي محتوي فلزات سنگين پسابگردند. مرگ و ميرهاي آبزيان در اثر تخليه يوارد محيط زيست م

ض مختلف سابقه نيست. وجود فلزات سنگين در غلظت بيش از استاندارد در آب شرب باعث عواران بيو اير

 گردد. يکي ازسنگ کليه و انواع سرطان مي  نظير مسموميت، حساسيت شديد، ضايعات کروموزومي،

ترين گناهي که بزرگان کارشناسان محيط زيست، آلودگي محيط )مخصوصا آب( با فلزات سنگين را به عنو

 [.3]دهد ارزيابي نموده استبشر در طبيعت انجام مي

 های رنگی ندهآلای - 1 -2 -1

ع مختلف باشند که در صنايي آب، مواد رنگي )به ويژه صنعتي( مييکي ديگر از عوامل آلوده کننده

لودگي در باعث ايجاد آبخش بزرگي از ترکيبات آلي که گيرند. نظير نساجي و ... مورد استفاده قرار مي

قرار  صورت صنعتي و خانگي مورد استفادهگردند، مواد رنگزاي شيميايي هستند که بههاي طبيعي ميآب

، با متوقف کردن گذارندمنابع آبي تاثير ميگيرند. حضور مواد رنگزاي شيميايي علاوه بر آنکه بر آلودگي مي

دي به شيد موجب مرگ موجودات زنده و وارد آمدن صدمات جتوليد اکسيژن و جلوگيري از نفوذ نور خور

 .[4]گردندمحيط زيست مي

ها ذب آنجرنگ هستند، زيرا بي 3spاز ديدگاه شيمي آلي ترکيبات اشباع شده و متشکل از پيوندهاي 

، C=Oهاي اتصالي دوگانه در ترکيبات حاوي گروهاي باشد. سيستمي قابل رؤيت طيف ميخارج از منطقه

N=O ،C=N  وC=C کم و بيش  ويژه زماني که اين نوع پيوندها با يکديگر در تبادل باشند باندهاي جذبيبه

 .[5]شوندشود و باعث ظهور رنگ ميي قابل رؤيت سوق داده ميبه منطقه
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 هابندی رنگتقسیم  - 2 -2 -1

بندي بر اساس طبقه بندي کرد. دراختار شيميايي و نوع کاربرد طبقهتوان براساس سرا ميمواد رنگزا

ز دسته اشود. در نوع ديگري بندي ميساز تقسيمهاي رنگشيميايي، ماده رنگزا از نظر گروهنوع ساختار 

طبقه بندي روند کار ميرنگرزي به فراينداينکه چگونه در بندي مواد رنگزا بر طبق نوع کاربرد و براساس 

 شوند.مي

 ها بر اساس ساختار شیمیاییرنگبندی طبقه - 3 -2 -1

 شوند. زرد را شامل مي -ف از آبي تا سبزهاي مختلگروه مهمي از مواد رنگزا با رنگ ها :فتالوسيانين

باشد. بيعي براساس بنيان آنتراکينون ميها: کروموژن همه مواد رنگزاي قرمز طآنتراکينون

 دهند.ه از مواد رنگزا را تشکيل ميترين طبقينون بعد از مواد رنگزاي آزو مهمآنتراک

آريل متان از کربن متصل به سه حلقه آروماتيك تري هاي : سيستم کروموفوري رنگآريل متان تري

 تشکيل شده است.

جود داشته باشند تواند ونيتروزو: گروه نيترو در هر رنگي با هر گونه ساختار شيميايي مي -نيترو

هاي شود. که به کمك گروهعنوان تنها سيستم رنگزا محسوب مياين عامل بههاي نيترو ولي در اغلب رنگ

آکسوکروم نظير هيدروکسيل يا آمينو و در نتيجه رزونانس حاصله بين دو يا چند فرم توتومري رنگ نهايي 

 شود.ايجاد مي

 50باً بيش از ترين طبقه مواد رنگزا هستند که تقرياد رنگزاي آزو از لحاظ تجاري مهمآزوها: مو

گروه آزو يا دي ايميد  -N=N- گروه دهند.ي توليد شده در جهان را تشکيل ميدرصد کل مجموع مواد رنگزا
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 Rکه در آن  باشند. R-N=N-R'شود که داراي شکل مولکولي هايي آزو گفته ميشود. به ترکيبناميده مي

 هاي آليفاتيك يا آروماتيك باشند. توانند گروههر کدام مي R'و 

 بندی مواد رنگزا بر اساس نوع کاربردطبقه  - 4 -2 -1

هاي اسيدي ترکيبات آنيوني هستند که براي رنگ کردن فيبرهاي نيتروژن رنگزاهاي اسيدي: رنگينه

رنگرزي  فرايندخاطر هاي اسيدي بهروند. نام رنگينهکار ميآميدهاي سنتزي بهدار مانند ابريشم، پشم، پلي

باشد. ميها شامل سولفوريك اسيد، فرميك اسيد و استيك اسيد است. محيط رنگرزي اين دسته از رنگينه

 کرد.اشاره  1توان به آبي اسيديها مياز انواع اين رنگ

در حمام رنگرزي خنثي يا کمي قليايي در نزديك نقطه  معمولاها رنگاهاي مستقيم: اين نوع رنگز

ها براي کتان، کاغذ، چرم، شوند. اين رنگينهميکار گرفته جوش با افزايش سديم کلريد يا سديم سولفات به

از  2روند. نارنجي مستقيمميکار به pH عنوان شناساگرشوند و همچنين بهميپشم ابريشم و نايلون استفاده 

  هاست.رنگاع اين انو

ها براي باشند. اين رنگميهاي بازي در ساختار شيميايي گروهها با رنگرنگزاهاي بازي: يك طبقه از 

در صنايع کاغذ، صنعت چاپ، صنايع آرايشي  اهاي بازي عمومرنگروند. کار ميرنگرزي فيبرهاي اسيد دار به

و آبي   3توان مالاکيت سبزانواع شناخته شده رنگزاهاي بازي مي شوند. ازميکار برده و صنايع غذايي به

 .را نام برد 4متيلن

هايي هستند که به طور طبيعي ميل ترکيبي به فيبرها اي رنگينههاي دندانهاي: رنگينهدندانهرنگزاهاي 

رنگرزي پيوند برقرار  يندفراندارند، بنابراين دندانه يك ترکيب شيميايي مورد نياز است تا با فيبر در طول 

                                                 
1 -Acid Blue 
2 -Direct orange 
3 -Malachite green 
4 -Methylen Blue 
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هاي اسيد سولفوريك و اتم فلزي مانند کروم، کبالت يا نيکل هستند. ها شامل گروهکند. بسياري از اين رنگ

از انواع اين  1روند. اريکوکروم سياهميکار اي براي رنگرزي پشم، ابريشم، نايلون و چرم بهرنگزاهاي دندانه

 .]6،7[هاست رنگ

 های انجام شده و ضرورت تحقیقارمروری بر ک - 3 -1

هاي اخير بروز بحران آب در جهان است. ايران هم جزء کشورهايي کننده در سالاز مسائل نگران يکي

در  کند.ها را ايجاب ميپساب و همين امر ضرورت تصفيه ه استجه شدااست که با بحران کمبود آب مو

 هاپساب اين از دوباره استفاده حتي و تصفيه براي هاييروش يافتن براي فراواني هايتلاشهاي اخير سال

شود به اين دليل که اين استفاده مي 2AOPsهاي ها از روشاز پساب رنگبرياخيرا براي  .است گرفته صورت

هاي سالمحققان مختلف در طول  هاي آلي به مواد معدني دارند.ها توانايي زيادي در تبديل آلايندهروش

 يرنگبر هاي خطي و غير خطي متفاوتي را برايمدل QSPRند با استفاده از مطالعات اهتوانست 2018-2000

اين مطالعات تعدادي از . شودميها و اتلاف زمان اين امر باعث کاهش هزينهکه ها ارائه دهند تخريب رنگو 

  شود.در ادامه مرور مي

هاي آزو تخريب رنگرنگبري و  QSPRبا استفاده از مطالعات  2000در سال  3چارچلي و همکارانش

( استفاده MLR)4ها در اين مطالعه از روش رگرسيون خطي چندگانه محلول در آب را بررسي نمودند. آن

هرچه نسبت اندازه مولکول به بار يوني آن بيشتر باشد تجزيه دهد که مستخرج نشان مي نمودند. مدل

 .[8هاي آزو بيشتر است]رنگ زيستي

                                                 
1 Eriochrome black 
2 Advanced Oxidation Processes 
3 Churchley and et al. 
4 Multiple Linear Regression 
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هاي آزو منظور کشف رابطه کمي بين تخريب زيستي رنگبه 2001در سال  1کي و همکارانشوسوز

مورد بررسي  2هاي اصليرنگ آزو سولفوناتي را با استفاده از روش آناليز مولفه 25ها، با ساختار شيميايي آن

هاي کنندهبر پايه توصيف 3تکنيك تشخيص آناليز رگرسيون دوگانهها با استفاده از تخريب رنگ قرار دادند.

 .[9]هاي آزو نشان دادندها تاثير موقعيت گروه هيدروکسي را در تخريب زيستي رنگساختاري مدل شد. آن

هايي که ارتباط براي ايجاد مدل QSPRدر چارچوب مطالعات  2013در سال  4کيوزيك و همکارانش

ها مطالعاتي آن باشد مطالعاتي را انجام دادند. هاي مورد نظرترهاي اکولوژيك با ساختار رنگي پارامدهنده

هاي تري آزين مورد مطالعه رنگ راکتيو تري آزين انجام دادند و نشان دادند که فوتوليز رنگ 9را بر روي 

  .[10]به نوع کروموفور وابسته است به شدت

رنگ آزوي  28ي کاتاليست رنگبري QSPRبا استفاده از مطالعات  2013در سال  5لي و همکارانش

را  با آهن ( کمپلکس شدهPAN)6از کاتاليست فيبر آميد اکسيماتيد پلي آکريليونيتريل  آنيوني با استفاده

هاي تعداد گروه بهوزن مولکولي نسبت ) S/WM. استفاده شد MLRدر اين کار از روش  بررسي کردند.

ها همچنين در نظر گرفته شد آن رنگبريترين عامل عنوان مهم)تعداد پيوند آزو( به N=NNسولفونات( و 

يا حذف کل کربن آلي  رنگبريو درصد  N=NNيا  S/WMدار بين نشان دادند که همبستگي منفي معني

(TOC.وجود دارد )  توانايي پيش بيني معادلاتQSPR 7 بارسنجي متقاطعروش اعتاز استفاده  با(CV )

 .[11]مورد ارزيابي قرار گرفت

                                                 
1 Suzuki and et al. 
2 principal components analysis 
3 discriminant technique of two-value regression analysis 
4Kusic and et al.  
5 Li and et al. 
6 Amidoximated polyacrylonitrile (PAN) fiber 
7 Cross-Validation 
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شگويي ها توانايي پيکدام از مدلباشند ولي هيچهاي پيشگويي ميهاي گزارش شده، مدلهر چند مدل

ها تاري رنگهاي مختلف را در شرايط تجربي ندارد و به عبارت بهتر پارامترهاي ساخرنگ از ميزان رنگبري

هاي ستي رنگکاتالي رنگبرييند اسازي در نظر گرفته نشده است. اخيرا لي و همکارانش فرمدليندهاي در فرا

ك مدل اند. هر چند در اين گزارش يسازي و گزارش نمودهمدلها، آزو آنيوني را بر اساس ساختار رنگ

MLR هاي آزوي کاتاليستي ارائه شده است ولي مدل فقط محدود به رنگ رنگبريگويي ساده براي پيش

پيشگو  QSPRدل ها استفاده کرد. بنابراين تا کنون متوان آن را براي طيف وسيعي از رنگآنيوني بوده و نمي

مايد ش بيني نهاي مختلف را پيبا ساختارهاي متنوع و گروه ها،فتوکاتاليستي رنگ رنگبريکه بتواند ميزان 

رنگز ا رنگبري ميزان بينيخاصيت براي پيش-رتباط کمي ساختارار ضدر تحقيق حا ارائه نگرديده است.

 شدند. بريرنگهاي مختلف با استفاده از روش فتوکاتاليست، رنگ از گروه 31 کار گرفته شد.بههاي مختلف 

اي شبکه عصبي مصنوعي بر مدل ،ساختاريهاي کنندهسپس با استفاده از پارامترهاي تجربي و توصيف

بيني در تحقيقات صورت گرفته مدلي براي پيش مختلف ارائه گرديد.هاي رنگ رنگبريبيني درصد پيش

هاي ا رنگعنوان تحقيقي نوين در ارتباط باين کار به ختلف ارائه نشده است وهاي مرنگ رنگبريدرصد 

ي در زيرا توانايي مناسب از مدل شبکه عصبي مصنوعي استفاده شد پژوهشدر اين  مورد مطالعه است.

 .نشان دادخاصيت و نيز پيش بيني موارد مشابه -برقراري ارتباط غير خطي بين ساختار
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 حذف رنگ - 1 -2

سترس دورود به محيط زيست در ها هستند که با هاي نساجي داراي انواع مختلفي از رنگفاضلاب

ر فعاليت باندازند و همچنين ها و محيط زيست را به خطر ميگيرند. که سلامت انسانجانداران قرار مي

 گذارند.فتوسنتزي گياهان اثر مي

يد هاي شيمايي موجب تولهايي مانند اکسيداسيون، هيدروليز و واکنشفرايندها در حذف رنگ

 فرايند هاي توليد شده در جهان از طريقاز کل رنگ %20شوند. تقريبا ها ميفاضلاب محصولات جانبي در

هاي آلي از حذف مواد شيميايي و آلاينده. شوندهاي نساجي وارد ميروند که به فاضلابرنگرزي هدر مي

 .[12]اندازند امري ضروري استها و محيط زيست را به خطر ميها که سلامت انسانپساب

 های رنگیهای تصفیه پسابروش - 2 -2

 :[13]شوندبندي ميهاي حذف آلودگي آب در چهار دسته کلي طبقهروش

 تصفيه فيزيکي -1

 تصفيه شيميايي -2

 هاي زيستيروش -3

 (AOPsهاي اکسيداسيون پيشرفته )روش -4
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 تصفیه فیزیکی - 1 -2 -2

ها از خواص فيزيکي که در آن شوديهايي اطلاق مفرايندتصفيه فيزيکي مقدماتي يا مکانيکي به 

ا با استفاده از هفرايندگردد. در اين يهاي مختلف در فاضلاب استفاده ممواد جامد با اندازه براي جداسازي

لوييدها کاي از آلودگي موجود در پساب، به خصوص ذرات معلق و اصول حاکم بر عمليات فيزيکي بخش عمده

 [.2گيرد ]يي اين روش قرار مهايي مانند غربال کردن و ته نشيني در زمرهفرايندشوند. يمجتمع و جدا م

 تصفیه شیمیایی - 2 -2 -2

ه استوار تصفيه شيميايي فاضلاب بر اساس کاربرد مواد شيميايي براي حذف و تبديل مواد آلايند

هاي فرايندين تر. از مهمروديکار مبه هاي صنعتيفاضلاب است. تصفيه شيميايي به طور عمده در تصفيه

حلول، سازي، اکسيداسيون، و تعويض يوني و براي حذف مواد نامشيميايي براي حذف مواد محلول، خنثي

ترين معايب تصفيه . از مهمباشديانعقاد و لخته سازي و شناور سازي با استفاده از مواد منعقد کننده م

 [.2باشد ]يها مآن اد شيميايي و هزينه بالايشيميايي، افزايش مواد محلول در فاضلاب به دليل افزودن مو

  1های زیستیروش - 3 -2 -2

بديل و ها )عوامل بيولوژيکي( براي تسمي است که در آن از ميکرو ارگانيفرايندتصفيه زيستي 

 شود. يتجزيه مواد آلاينده موجود در فاضلاب استفاده م

 [ :2]عمده تصفيه بيولوژيکي عبارتند ازاهداف  

 سازي و جداسازي مواد جامد کلوييدي غير قابل ته نشينيلخته  -1

                                                 
1 Biological method 
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 تثبيت و کاهش محتواي مواد آلي-2

 مواد مغذي مانند نيتروژن و فسفر يهتجزي-3

 جداسازي ترکيبات آلي نادري که ممکن است سمي نيز باشند.-4

 جداسازي يا کاهش غلظت ترکيبات آلي و غير آلي موجود-5

هاي است اکثر رنگ فناوري مقرون به صرفه و سازگار با محيط زيستچه تصفيه بيولوژيکي گر

ومند بدين اي هستند که در برابر تجزيه بيولوژيکي مقاسنتزي داراي ماهيت آروماتيکي پايدار و پيچيده

هاي دفراينهاي ديگري نظير هاي زيستي با روشهايي جهت ترکيب روشمنظور تحقيقات به سوي يافتن راه

 [.14] اسيون پيشرفته، جذب بر روي جامدها )کربن فعال، خاک و غيره( و غيره متمرکز شده استاکسيد

 

 های اکسیداسیون شیمیاییروش - 4 -2 -2

جدول)  رکه د گيرد،ياکسيداسيون، انتقال الکترون از يك ماده به ماده ديگر صورت م فرايندطي 

از قدرت  OH.شود يطور که مشاهده مکننده متداول آورده شده است همانهاي اکسيد از گونه برخي( 2-1

 اکسيدکنندگي بالايي برخوردار است.
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 [15هاي متداول ]د کنندهاکسي( 1-2جدول) 

 (V)قدرت اکسیدکنندگی  عامل اکسید کننده
 03/3 فلوئور

 80/2 هیدروکسیل رادیکال

 42/2 اکسیژن اتمی

 07/2 نواز

 77/1 هیدروژن پراکسید

 67/1 پرمنگنات

 59/1 هیپو برمو اسید

 50/1 دی کلرو اکسید

 49/1 اسید هیپو کلرو

 45/1 اسید هیپو یدید

 36/1 کلر

 09/1 برم

 54/0 ید

 

 شوند:هاي اکسيداسيون شيميايي به دو دسته زير تقسيم بندي ميروش طور کليبه

 هاي اکسيداسيون کلاسيك روش-الف

ن شود و عمل اکسيداسيويدر اين روش يك عامل اکسيد کننده به آب حاوي آلاينده اضافه م

د کننده هاي اکسين از عاملوو از اکسيژن، هيدروژن پر اکسيدگيرد، کلر، پتاسيم پرمنگنات، يصورت م

 باشد.يمتداول مورد استفاده در اين روش م

 هاي اکسيداسيون پيشرفتهروش-ب

شود که طي آن اکسيداسيون شيميايي فاز آبي حاوي آلاينده آلي يا معدني، يهايي اطلاق مروش به

 OH راديکالهاي واکنش پذير مانند گونه ها بر اساس توليدروش. اين شوديانجام م OHدر حضور راديکال 
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هاي راديکالي بسيار ناپايدار بوده و داراي قدرت اکسيداسيون بالايي هستند در گونه استوار هستند. اين

هاي آلي موجود در آب آلوده حمله کرده و مسير اکسيداسيوني را به مولکول 1نتيجه به صورت غير انتخابي

 [.15شود ]سازي آلاينده آلي ميمعدنيبه کند که در نهايت منجر ياد مايج

 16ستند از]هها دارند که عبارت روش هاي اکسيداسيون پيشرفته مزايايي در مقايسه با سايرروش

,17:] 

  .مشکل ضايعات دور ريختني را ندارد 

 کند.يتبديل م اکثر ترکيبات آلي را به مواد معدني مانند آب و دي اکسيد کربن 

 ها را دارند.ندهقابليت کاربرد براي طيف وسيعي از آلاي 

 گيرد.يي آلاينده در درجه حرارت محيط و فشار اتمسفر صورت متخريب و تجزيه 

 های اکسیداسیون پیشرفتهانواع روش - 1 -4 -2 -2

 فتولیز: -1

هاي رنگي به طور ندهترين روش اکسيداسيون پيشرفته فتوليز است. در طي اين فرايند آلايساده

 2هاي برانگيخته به طور هموليتيكسپس اين گونه ،شوندرا جذب کرده و برانگيخته مي UVمستقيم نور 

هاي زنجيري محصول هاي راديکالي طي واکنشکنند. اين گونههاي راديکالي را ايجاد ميشکسته شده و گونه

انتقال الکترون سوپر اکسيد  فرايندنند. همچنين طي يك کنهايي واکنش )محصولات تخريب( را توليد مي

 .[81]ريب ترکيبات آروماتيك حلقوي داردشود که نقش مهمي در تختوليد مي (2O.-)راديکال 

R            R*                                                                                                                                                   )1-2(         

                                                 
1 Non-selective 
2 Homolytic 
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R*            R. + R.            Products                                                                 )2-2(  

R* + O2                       R
. + + O2

 . -                                                                                                  )3-2(                     

 

 فنتون و فتوفنتون: -2

شوند. فنتون شامل واکنش بين محسوب مي 1همگن هايواکنش فنتون و فتوفنتون جزء واکنش

 +2Fe ( 2و هيدروژن پراکسيدO2Hدر تاريکي طبق معادله )باشدهاي زير مي: 

Fe2+ 
(aq)

 + H2O2
            Fe3+

 (aq) + OH. +OH-                                                                       )4-2( 

 توليد شده وجود دارد:  3Fe+دو مسير واکنشي زير براي 

Fe3+
 (aq) + H2O2              Fe2+ 

(aq) + HO2
. + H+                                                                              )5-2(                 

Fe3+
 (aq) + HO2

.               Fe2+ 
(aq) + O2 + H+                                                                                     )6-2( 

باشد. طبق مي  2UV/Fe/2O2H+يا  3Fe+واکنشگرهاي مورد استفاده در فرايند فتوفنتون شامل 

OHي توليد و شروع دوباره چرخه 2Fe+با نور، باعث توليد مجدد يون  2Fe(OH)+ي زير واکنش معادله
. 

 شود.باعث افزايش کارايي واکنش فتوفنتون نسبت به فنتون مي شود. اين امرمي

 Fe (OH) 
2+ )aq( + hν            Fe2+

 )aq( + OH.                                                                             )7-2( 

ي قوي فنتون و فتوفنتون به عنوان يك اکسنده فرايندراديکال هيدروکسيل توليد شده طي دو 

 [:19کند ]( آن را تخريب مي2-8ي )کند و در واکنش با آلاينده طبق معادلهعمل مي

OH. + Dye            Intermediate            CO2
 + H2O                                        )8-2(             

                                                 
1 Homogeneous 
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 و فتوازوناسیون: ازوناسیون -3

شود و اين راديکال به ازوناسيون با استفاده از ازون، راديکال هيدروکسيل توليد مي فراينددر 

هاي واکنش انجام کند. ازون يك اکسيد کننده قوي است و قابليت بسيار بالايي برايترکيبات آلي حمله مي

ند دماي آب و حلاليت ازون در آب به عواملي مان را دارد. احيا با بسياري از ترکيبات آلي –اکسيداسيون 

pH  .[: 20 ,13کند ]هاي زير در محلول آبي، راديکال هيدروکسيل توليد ميازون طبق واکنشبستگي دارد 

O3 + OH-                 HO2
• + O2

-•                                                                            )9-2( 

O2
-• + O3            O3

-•+ O2                                                                                                                       )10-2( 

O3
-•+ H+             HO3

•                                                                                                                               )11-2( 

 HO3
•                   HO• + O2                                                                                                                      )12-2( 

O3 + 2HO.            2HO2
. + O                                                                           )13-2(  

Organic + (HO•، O2
-•، O3

-•)             CO2 + H2O + 2-14(                  محصول فرعي(  

 

 گردد: تشکيل راديکال هيدروکسيل تسريع مي UVبا ترکيب ازون و انرژي 

O3 + H2O + h            O2 + H2O2                                                                                                  )15-2(                      

 H2O2 + h                  2 OH.                                                               )16-2(       

 فتوکاتالیستی:تخریب  -4

هاي آلي پيشنهاد شده رنگ تخريبرنگبري وتجزيه فتوکاتاليستي به عنوان يك تکنيك برتر براي 

رسانايي که به هاي اکسيداسيون پيشرفته مؤثرتر است چون نيمكاست. اين روش در مقايسه با ديگر تکني

کند. هدف يآلي را به مواد معدني تجزيه م هايندهشود، ارزان است و اکثر آلاييعنوان کاتاليست استفاده م
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باشد که با ها به موادي با خطر کمتر ميسازي کامل و يا تبديل آناز انجام واکنش فتوکاتاليستي، معدني

 باشند.هاي بيولوژيکي قابل تخريب نميروش

ي با محيط سازگارهاي مطلوبي نظير: پايداري نوري، يك فتوکاتاليست ايده آل بايستي داراي ويژگي

ن در ، همچنيزيست از نظر شيميايي و زيستي، انجام واکنش فتوکاتاليستي در دما و فشار محيط باشد

 .[12 ,21]دسترس و ارزان باشد

 های نیمه هادیفتوکاتالیست - 3 -2

تخريب مواد رنگي توسط تکنيك فتوکاتاليستي از نيمه رساناهاي مختلفي مانند رنگبري و براي 

O2Cu ،CdS ،nSZ ،3O2Fe ،2TiO  وZnO هاي الکتروني اتم شود. ساختاربه عنوان فتوکاتاليست استفاده مي

ها در فرايند فتوکاتاليستي است. زيرا اين ترين دليل استفاده از آنهاي شيميايي، مهمبنيم رسانا در ترکي

و باند  1(VBباند ظرفيت)باشند. عناصر داراي باند ظرفيت پر شده و باند هدايت خالي از الکترون مي

انرژي از هم جدا شده است. هنگامي که يك مولکول نيم رسانا فوتوني با انرژي  افتوسط گ 2(CBهدايت)

د و يك شويانرژي دريافت کند، الکترون از لايه ظرفيت به لايه هدايت برانگيخته م افبرابر يا بيشتر از گ

ي لازمه ،حفره -گردد که تشکيل زوج الکترونيايت ايجاد محفره در باند ظرفيت و يك الکترون در باند هد

 .[22]تخريب فتوکاتاليستي استرنگبري و وع واکنش شر

 انتقال الکترونی بر روی سطح کاتالیست فرایند - 1 -3 -2

 باشد. انتقال الکترون بينهادي بسيار فعال ميدر حالت برانگيخته الکتروني، مولکول يا نيمه

سطح کاتاليست و يا بين سطح کاتاليست و يك مولکول جذب شده بر روي سطح آن هاي واقع در مولکول

                                                 
1 Valence Band 
2 Conduction Band 
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هادي نيز هاي انتقال الکترون در نيمهفرايندهاي فتوکاتاليستي، فرايندشود. به صورت مشابه با يانجام م

 بندي شود.طبقه( 1-2شکل) تواند به دو دسته الف و ب نشان داده شده در يم

  

 [23هاي فوتوني کاتاليست ]دسته بندي واکنش( 1-2شکل) 

 

هادي به عنوان واسطه عمل کرده و الکترون از دهنده به آن بندي در حالت الف نيمهطبقه در اين

انجام گرفته توسط ذرات نيمه  فرايندشود. اين طرح يمنتقل شده و سپس از آن جا به گيرنده منتقل م

هاي خورشيدي براي توليد ها در پيلد از کاربرد آنها است که يك مورحساس شده با رنگدانه هادي

افتد و به نوار هدايت آن يهادي اتفاق مد. در حالت ب برانگيخته شدن الکترون از نيمهباشيالکتريسيته م

تواند از نوار هدايت فتوکاتاليست يگذارد. الکترون ميهادي به جاي ماي در نوار ظرفيت نيمهو حفره رودمي

زمان يك الکترون از يك اوربيتال دهنده پر به نوار ظرفيت مطور همنتقل شده و به به اوربيتال خالي پذيرنده

 [.22 ,23پيمايند ]ها اين مسير را مييهادهاي فتوکاتاليستي در نيمهفرايندوارد شود که اغلب 

 الف

 

 ب
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 فتوکاتالیستی در حضور نور فرابنفش  مکانیسم تخریب - 2 -3 -2

ها، تشکيل جفت يي نيمه هادهفتوکاتاليستي آلاينده به وسيل و رنگبري تخريب فراينداولين مرحله 

بر انگيخته شدن يك ( 2-2شکل) باشد. قسمت بزرگ شده در يحفره بر روي نيمه هادي م -الکترون 

دهد. يرا نشان م 1گاف انرژيتر از الکترون از لايه ظرفيت به لايه هدايت توسط نور با انرژي برابر يا بزرگ

شکل) ندين مسير را طي کنند. توانند چيهاي ايجاد شده مشدن، الکترون و حفره بعد از مرحله برانگيخته

 دهد. ينشان مرا شوند يها در آن بازيابي مها و حفرهرا که الکترون مسيرهاي مختلفي( 2-2

د آلي يا ذرات مواوسيله به ها الکترون هادي،ها به سطح نيمه ها و حفرهاثر مهاجرت الکترون در

توانند يها مالکترون شوند، بدين طريق بر روي سطح نيمه هادييمعدني جذب شده و يا به حلال منتقل م

نده الکترون اکسيژن گونه پذير هوا داده شده معمولا هايکنند )در محلول ذرات پذيرنده الکترون را احيا

ذرات  تواند به سطح مهاجرت کرده به طوري که يك الکترون از(، در مقابل حفره ميCباشد( )مسير يم

فره در (. بازيابي الکترون و حDشود )مسير الکترون دهنده با حفره اکسيد کننده روي سطح ترکيب مي

داخل ذرات تواند در يباشد. بازيابي الکترون و حفره جدا شده مرقابت با انتقال بار به ذرات جذب شده مي

 ,25ود ]ش( همراه با آزاد شدن گرما انجام A( و يا بر روي سطح نيمه هادي )مسير Bنيمه هادي )مسير 

24 ,22.] 

                                                 
1 Band Gap 
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 [22, 24 ,25, 26 مسيرهاي مختلف بازيابي الکترون و حفره در يك نيمه هادي ]( 2-2شکل) 

 2TiOفتوکاتالیست  - 4 -2

2TiO ترين عامل که بر عملکرد مهم شود.اي روتيل، آناتاز و بروکيت ديده ميدر سه ساختار شبکه

اي، آناتاز در مقايسه بين اين سه حالت شبکه. گذارد، شکل کريستال آن استاثر مي 2TiOفوتوکاتاليستي 

امروزه اين ترکيب بيشترين کاربرد را در توليد محصولات بيشترين سهم فعاليت فتوکاتاليستي را دارد و 

 صنعتي دارد.

 

  2TiOهاي بلوريساختار( 3-2شکل) 

 

 بروکيت     آناتاز    روتيل     

C 

A 

B D 
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 ،يل و آناتاز تتراگونال هستند و بروکيتروت از نظر فضايي، فازهاي( 3-2شکل) با توجه به 

 کترون ولت(لا 3نتايج بهتري از روتيل ) کترون ولت(لا 2/3) آناتاز با داشتن گاف انرژي .هستنداورتورومبيك 

يکي از دلايل اصلي آن داشتن پتانسيل احيايي بالاتر براي توليد هاي پودري دارد. در توليد فوتوکاتاليست

در نتيجه آناتاز توانايي بيشتري براي از بين بردن ها از ابتداي تشکيل تا انتهاي نوار هدايت است. الکترون

 ها خواهد داشت.ها و آلودگيآلاينده

از بيشتر است، اف انرژي در مقايســه با آناتگپايين تر بودن  دليلحفره در روتيل به-توليد الکترون سرعت

حفره کيب مجدد الکتروناندازد، بنابراين ترهاي بيشتري را به دام مياما فاز آناتاز در مقايسه با روتيل الکترون

ر دسترس ت دگيرد که اين امر منجر به افزايش تعداد حفرادر فاز آناتاز نســبت به روتيل کمتر صورت مي

 .[27]شودمي

 2TiOهای ویژگی - 1 -4 -2

، O2Cu ،CdS ،ZnS ،3O2Feهاي اخير استفاده از انواع مختلفي از مواد نيمه رسانا مانند در سال

2TiO  وZnO  نانو ذرات  ها مورد بررسي قرار گرفته است. در اين ميانآلايندهو رنگبري تخريب  فراينددر

2TiO  وZnO روندهاي زيست محيطي، به شمار ميآلاينده ها در تخريبوتوکاتاليستبه عنوان بهترين ف .

ن اختمافوتوکاتاليستي موثر هستند شامل ابعاد ذرات، س فرايندهاي نانو ذرات که در بعضي از ويژگي

 .[28]باشدسازي ميو روش آماده ، جذب سطحي آلودگيکريستال، سطح هيدروکسيل شونده
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2TiO 29]گيردمي هاي زير در مقايسه با ساير نانو ذرات بيشتر مورد استفاده قرارويژگيدليل به, 

30]: 

 بازده فتوکاتاليستي بالا 

 پايداري فيزيکي و شيميايي 

  و در دسترس بودنارزان 

  غير سمي بودن 

 

 2TiOکاربردهای  - 2 -4 -2

تحقيقات زيادي  2TiO هايستالهاي جالب فتوکاتاليستي کرييهاي اخير به علت ويژگدر سال

تصفيه آب، تصفيه  هايي چوننهبه عنوان فتوکاتاليست در زمي 2TiOاست. استفاده تجاري از نانو  گزارش شده

نيا تميز شونده و سنسورهاي گازي در د هاي خودها و شيشه، پنجرهکردنکردن/ضدعفونياسترليزههوا، 

 .[31]فراگير شده است

 کمومتریکس  - 5 -2

هاي توليد شده از آزمايشات شيميايي کمومتريکس از داده ات مربوط به شيميهنر استخراج اطلاع

هاي از شاخه هاي با اهميت علمي است که کاربردهاي زيادي در بسيارياز شاخه نام دارد. کمومتريکس يکي

باعث  سازي رياضي، علوم کامپيوتر و شيمي تجزيه داراست. اين موضوعمدل علوم مانند آمار چند متغيره،

شده است تا در بسياري از منابع علمي از کمومتريکس به عنوان فرزند رياضيات، کامپيوتر و شيمي نام برده 

هاي مربوط به کاربرد کامپيوتر در به خصوص در قسمت [. بنابراين گسترش سريع فناوري32 ,33شود]
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( 4-2شکل)  شده است. اخيرهاي سريعي در زمينه کمومتريکس در چند سال شرفتشيمي تجزيه موجب پي

 [.34دهد]يارتباط کمومتريکس با ساير علوم را نشان م

 

 [32ارتباط کمومتريکس و علوم ]( 4-2شکل) 

 

دانشمند جوان سوئدي که در زمينه شيمي  1بار توسط اسوانت ولد اصطلاح کمومتريکس براي اولين

که در دانشگاه واشنگتن بر  2فيزيك آلي فعاليت داشت، مطرح گرديد. همکاري ولد با بروس آر. کووالسکي

 3(ICSمتريکس )کرد، منجر به تأسيس انجمن بين المللي کمويروي الگوشناسي در شيمي تجزيه مطالعه م

هاي رياضي، آماري متريکس عبارت است از کاربرد روش، کموICSبه تعريف [. بنا 33]گرديد 1974در سال

                                                 
1 Svante wold 
2 Bruce R. Kowaski 
3 International Chemometrics Society 
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منظور درک بهتر يك سيستم يا فرايند شيميايي به هاي انجام شده رويبراي برقراري ارتباط بين سنجش

 اطلاعات شيميايي است.

 ند از:عبارت هاي کمومتريکسبرخي از کاربرد

  سازيهينهب (1

  خمين پارامترهاي سينتيکيت (2

  هاي کنترل کيفيسازي پارامتربهينه (3

  بررسي رفتار کروماتوگرافي غير خطي (4

 پردازش سيگنال (5

 طراحي دارو (6

 [.32سازي]اليبراسيون غير خطي و مدلک (7

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

ها، نياز به کامپيوتر آوري، پردازش، تفسير اطلاعات و استخراج نتايج مفيد از آناطلاعات به منظور جمع

 ،ه بسيار گرانامري اجتناب ناپذير است. از طرف ديگر شيميدانان، گاهي اوقات با موادي سر و کار دارند ک

هاي توان از روشسترس نيستند. در اين موارد، ميسمي و خطرناک بوده و يا در مواردي به راحتي قابل د

توان مي [ و35هاي مختلف استفاده نمود]رياضي و آمار به طور مؤثري جهت توصيف و توجيه نتايج آزمايش

 هاي کمومتريکس نزد شيميدانان است.ترين دلايل افزايش کاربرد روشگفت که موارد فوق مهم

 



27 

 

 (QSPRخاصیت ) -ارتباط کمی ساختار - 6 -2

 وخاصيت -هاي کمومتريکس توسعه مطالعات ارتباط کمي ساختاري روشيکي از کاربردهاي ويژه

تواند باعث هاي مشابه مياي از طريق آن است. تغييرات کوچك در ساختار مولکولهاي تجزيهارزيابي داده

ه به خاصيت يك ترکيب بر اين اساس است ک QSPRايجاد خواص شيميايي کاملا متفاوتي شود. نظريه 

ي ي هماهنگ ميان خاصيت شيمياييافتن رابطه QSPR [ و هدف36هاي ساختاري آن بستگي دارد]ويژگي

 باشد. هاي مولکولي، به منظور کاربرد اين قواعد براي ارزيابي خاصيت ترکيبات جديد ميو ويژگي

شيميايي مختلفي مثل نقطه بيني خواص فيزيکي و به طور گسترده در پيش QSPRمطالعات 

 اند. اين مطالعات شامل مراحل زير است: جوش و ذوب، فشاربخار، حلاليت و غيره استفاده شده

 هافراهم کردن سري داده -1  

 ساختار هندسي ترکيبات سازيرسم و بهينه  -2  

  هاکنندهمحاسبه توصيف -3  

 هاکنندهانتخاب بهترين توصيف -4  

 سازيمدل -5  

 .[37]مدل بينيپيشقدرت  ارزيابي -6  

 هافراهم کردن سری داده - 1 -6 -2

آوري و انتخاب يك سري مولکولي است که مقادير تجربي خاصيت سازي جمعاولين مرحله مدل

هاي گيري شده باشد. فاکتور محدود کننده در توسعه مدلها بايد با صحت قابل قبول اندازهمورد نظر آن
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QSPR هاي تجربي با کيفيت بالا است. در واقع اعتبار و صحت هر مدل در دسترس بودن دادهQSPR  به

توانند در آزمايشگاه توليد يا از هاي تجربي ميمورد نظر بستگي دارد. داده خاصيتصحت تعيين تجربي 

ايد در شرايط ترکيبات ب خاصيتمقادير منتشر شده در مقالات استخراج شوند. لازم به ذکر است که 

 باشد. آزمايشگاهي يکسان تعيين شده 

 سازی ساختار هندسی ترکیباتبهینه - 2 -6 -2

هاي هندسي و هيبريدي بر مبناي ساختار و هندسه دقيق مولکولي استوار است کنندهايجاد توصيف

ها کنندهبا حداقل انرژي نباشد، مقادير غير صحيحي براي اين توصيف 1و اگر ساختارها به صورت صورتبندي

دست ترکيب به شود و مختصاتي از ساختار 2[. بنابراين بايد ساختار هندسي ترکيب بهينه38شود]ايجاد مي

شود. انجام مي 3اشد. اين کار توسط شيمي محاسباتيآيد که در آن مختصات کارتزين، انرژي مولکول حداقل ب

گيرند ساختار مولکول مورد استفاده قرار مي سازيهاي مختلفي که در شيمي محاسباتي براي بهينهروش

 [:39شامل]

 روش مکانيك مولکولي -1

 روش مکانيك کوانتومي -2

هاي مکانيك مولکولي بر مبناي روابط کلاسيك بنا شده است و به طور خيلي ساده ساختمان روش 

اي از به صورت مجموعهشود. در اين روش انرژي مولکول مولکولي به صورت گوي و فنر در نظر گرفته مي

هاي کامپيوتري شود. سپس با استفاده از برنامههاي کششي، خمشي، الکتروستاتيکي و ... بيان ميانرژي

کند تا ساختاري که مربوط به روش مکانيك مولکولي طول پيوندها، زواياي پيوندي و صورتبندي تغيير مي

                                                 
1 Conformation 
2 Optimize 
3 Computational Chemistry 
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ها يدا شود. اين روش بهينه سازي بيشتر براي ماکرومولکولعبارت انرژي مکانيك مولکولي را مينيمم کند، پ

براي محاسبه انرژي مولکول استفاده  1[ ولي در مکانيك کوانتومي از معادله شرودينگر40رود]کار ميبه

شود و نسبت به روش مکانيك مولکولي داراي صحت بيشتري است زيرا اثرات الکتروني اعمال شده روي مي

گرفت. از ها را درنظر نميکند در حالي که مکانيك مولکولي الکتروندر محاسبات وارد مي مولکول را نيز

هاي کوانتومي کند. از جمله روشباشند، وقت بيشتري را طلب ميطرف ديگر اين محاسبات که پيچيده مي

 [. 93اشاره کرد] 3هاي نيمه تجربيو روش 2هاي آغازينتوان به روشمي

لکترون، هايي مانند جرم اهاي آغازين از هيچ داده تجربي استفاده نشده است بلکه ثابتدر روش

ز حل معادله شوند و محاسبه انرژي مولکول اثابت پلانك، ثابت سرعت نور و بار الکترون به کار گرفته مي

ها را در محاسبات آيد. در اين روش چون کل الکترونشرودينگر با استفاده از يکسري تقريب به دست مي

تر و ههاي بزرگتر محاسبات پيچيدهاي کوچك است و براي مولکولکند، بيشتر منحصر به مولکولوارد مي

 [. 39 ,41نيازمند ابر رايانه است]

وارد  Hyperchemو  MOPACهايي نظير هايي هستند که در برنامهتجربي روشنيمه هايروش

هاي لايه ظرفيت را در محاسبات وارد هاي آغازين، فقط الکترونا برخلاف روشهاند. در اين روششده

تواند براي هاي آغازين است و ميتر از روشها کوتاهکنند. در نتيجه زمان محاسبات در اين روشمي

هاي گرالپوشي کامل از انتتجربي مختلفي مانند چشمهاي نيمههاي بزرگتر به کار رود. روشمولکول

،  5(INDOهاي همپوشاني ديفرانسيلي)پوشي از برخي از انتگرال، چشم 4(CNDOهمپوشاني ديفرانسيلي)

                                                 
1 Schrodinger Equation 
2 Ab Initio 
3 Semi empirical 
4 Complete Neglect of Differential Overlap 
5 Intermediate Neglect of Differential Overlap 
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وجود  2(1AM) 1روش آستين و 1(MNDO) اصلاح شده يدو اتم نظر کردن از انتگرال همپوشانيصرف

اين پروژه از آن استفاده شده تجربي است که در هاي نيمهترين روشجزء دقيق AM1[39][. روش 42دارد]

 است.

 هاکنندهمحاسبه توصیف - 3 -6 -2

وده هاي مولکولي، مقاديري عددي هستند که ساختار يا شکل مولکول را توصيف نمکنندهتوصيف

هاي يك دهند. برخي از ويژگيهاي ساختاري و الکتروني مولکول را به طور کمي نشان ميو ويژگي

 [:43مناسب عبارت است از] کنندهتوصيف

 ياز انتگرال همپوشان ينظر کردن دو اتماصلاح شده صرف ساده بودن -1  

 مستقل بودن -2  

 توانايي تفسير ساختار مولکول -3  

 هاکنندهبستگي با ساير توصيفعدم هم -4  

 قابليت تمايز بين ايزومرهاي مختلف يك مولکول -5  

 قابل کاربرد براي دامنه وسيعي از ساختارهاي مولکولي -6  

بندي بر طبقه ترينشوند. سادهبندي ميطبقههاي مختلفي هاي مولکولي به روشکنندهتوصيف

هاي تجربي به گيريهاي تجربي بر اساس اندازهکننده( است. توصيفتئورياساس ماهيت آنها )تجربي يا 

هاي با استفاده از ساختار مولکول و بدون نياز به داده تئوريهاي کنندهکه توصيفدر حالي آيند،دست مي

                                                 
1 Modified neglected of diatomic overlap 
2 Austian Method 1 
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جويي در وقت، هزينه، مواد و تجهيزات خواهند شد و براي هر شوند که باعث صرفهتجربي محاسبه مي

 . [38 ,44باشد]سنتز نشده است نيز در دسترس مي واقعي و يا فرضي که هنوزمولکولي 

 های مناسبکنندهانتخاب توصیف - 4 -6 -2

که بيشترين وابستگي با خاصيت )متغيرها( ها کنندهانتخاب بهترين توصيف QSPRدر مطالعات 

بستگي چنين وجود همهاي زياد و همکنندهباشد. وجود توصيفترين مراحل ميمورد نظر را دارند از مهم

هايي انتخاب شوند که با کنندهکند. لذا بايد توصيفدشوار و پيچيده ميسازي را ميان آنها، محاسبات و مدل

هاي متفاوتي از روشخاصيت مورد نظر بيشترين وابستگي را داشته و تغييرات آن را به خوبي توصيف کنند. 

رونده، توان به روش انتخاب متغير پيششود که مييها استفاده مکنندهفبراي انتخاب موثرترين توصي

 اشاره کرد. 2و الگوريتم ژنتيك 1گام به گام انتخاب متغير

 انتخاب متغیر به روش رگرسیون خطی - 1 -4 -6 -2

از طرف  يك يا چند متغيراي براي ايجاد يك رابطه بين يك متغير از يك طرف و رگرسيون معادله

گرسيون را رين صورت، ا باشد. اگر تنها يك متغير مستقل داشته باشد، رگرسيون را ساده و در غيرديگر مي

تغير ديگر توان تغييرات يك متغير را فقط به مقادير يك م[. در بسياري موارد نمي45گويند]چندگانه مي

ديگر لازم  بيني مقادير يك متغير، دانستن مقادير دو يا چند متغيرعبارت ديگر براي پيشمربوط کرد. به

 است.

مورد مطالعه زياد باشد لازم است که تکنيکي براي انتخاب  که تعداد متغيرهاي مستقلاما زماني

اهميت تميز دار را از متغيرهاي بيمتغيرهاي مهم و اثرگذار مورد استفاده قرار گيرد تا بتوان متغيرهاي معني

                                                 
1 Stepwise Regression 
2 Genetic Algorithm 
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توان ها ميآن ترينهاي مستقل وجود دارد. از جمله مهمهاي رگرسيون متفاوتي براي انتخاب متغيرداد. روش

 نمود.گام به گام اشاره  و روش 2روندهپس ، حذفي1روندهبه انتخاب پيش

 روندهروش انتخاب متغیر پیش 

که کدام متغير بيشترين هاي مستقل بر اساس اينرونده متغيردر روش انتخاب متغير پيش

( بزرگتر و Fي فيشر )آمارهشود. سپس متغير مستقلي که دارد، انتخاب مي ير وابستههمبستگي را با متغ

 شود.کند وارد معادله مدل ميخطاي استاندارد کمتري را براي مدل ايجاد مي

 روندهروش انتخاب متغیر حذفی پس 

رونده با ايجاد يك رگرسيون خطي ساده که شامل تمام متغيرهاي مستقل در روش حذفي پس

ترين شود. متغيري که کمترين تاثير و پاييناست شروع شده و سپس سهم هر عبارت در مدل مشخص مي

همين گردند. بهسطح معناداري را دارد کنار گذاشته شده و پارامترهاي معادله رگرسيون دوباره محاسبه مي

يابد که يمکند و اين روند زماني خاتمه هاي فاقد سطح معناداري قابل قبول ادامه پيدا ميترتيب متغير

 بيني مدل نسبت به مدل قبلي شود. عث کاهش قدرت پيشباخروج يك متغير 

 روش انتخاب متغیر گام به گام 

هاي رونده است. در اين روش متغيررونده و پسهاي پيشروش رگرسيون گام به گام ترکيبي از روش

يد کليه متغيرهاي شوند و با ورود هر متغير جدرونده وارد معادله ميترتيب و مشابه با روش پيشمستقل به

ها سطح معناداري خود را از دست داده باشند قبل از ورود موجود در مدل بررسي شده و اگر هر کدام از آن

                                                 
1 Forward 
2 Backward 
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شود. اين روند تا هنگامي که ورود متغير بعدي تغيير شگرفي در سطح متغير جديد از مدل خارج مي

 نامه،کننده مناسب در اين پايانبرده شده براي انتخاب توصيفکار به روشيابد. معناداري ايجاد نکند ادامه مي

 شود.انجام مي SPSSافزار است که توسط نرم هاکنندبر اساس فراواني توصيف

 

 های آماری مدل ایجاد - 5 -6 -2

باشد ل ميي رابطه بين متغير وابسته و مستقرياضي است که بيان کننده يمدل، در واقع يك رابطه

 توان با داشتن مقادير متغيرهاي مستقل، متغير وابسته را ارزيابي کرد. کمك آن ميو به 

جوي هاي آماري مختلف به جستها، با استفاده از روشترين توصيف کنندهپس از انتخاب مناسب

سازي مدل ردهاي انتخابي و پارامترهاي موکنندهشود که بتواند ارتباط بين توصيفمدل مناسبي پرداخته مي

رد. در توان استفاده کهاي گوناگون خطي و غير خطي ميسازي از روشرا به درستي بيان کند. براي مدل

 شود:ها اشاره ميزير به دسته بندي کلي اين روش

 

 های خطی()روش های آماری چند متغیرهروش

 (MLR)1 چندگانه رگرسيون خطي

 (PLS)2حداقل مربعات جزئي 

 (PCR)3رگرسيون اجزاي اصلي 

                                                 
1 Multiple Linear Regression 
2 Partial Least Square 
3 Principle Component Regression 
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 های غیر خطیروش

 (ANN)1 شبکه عصبي مصنوعي

 (SVM)2 يادگيري بردار پشتيبان

 .سازي استفاده شده استبراي مدل شبکه عصبي مصنوعي غيرخطي در اين پايان نامه از روش

 مقدمه ای بر شبکه عصبی   - 6 -6 -2

گرفته و پردازش  مغز انسان ايده ها است که ازشبکه عصبي مصنوعي يك سامانه پردازشي داده

هم پيوسته و موازي اي بهسپرده که به صورت شبکه هاي کوچك و بسيار زياديها را به عهده پردازندهداده

ساختار  نويسي،به کمك دانش برنامه هاشبکه کنند تا يك مسئله را حل نمايند. در اينيديگر رفتار مكبا ي

 شود. با ايجاديعمل کند. به اين ساختار داده نرون گفته م 3همانند نرون توانديد که مشوياي طراحي مداده

دهند. در اين شبکه يها و اعمال يك الگوريتم آموزشي به آن، شبکه را آموزش منرون اي بين اينشبکه

اشند و هر يال )سيناپس بيها داراي دو حالت فعال )روشن يا يك( و غيرفعال )خاموش يا صفر( منرون عصبي

هاي با وزن مثبت موجب تحريك يا فعال نمودن گره الباشد. يمي 4وزن ها( داراي يكگره يا ارتباط بين

 [.46کنند ]يهاي با وزن منفي، گره متصل بعدي را غيرفعال يا مهار مالشوند و ييفعال بعدي م

                                                 
1 Artificial Neural Networks 
2 Supported Vector Machine 
3 Neuron 
4 Weight 
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 تاریخچه - 1 -6 -6 -2

آغاز 2 پيتز و واالتر 1هاي وارن مك کلوثبا فعاليت 1943هاي عصبي از سال پيشرفت عمده شبکه

[. به دنبال آن 47تواند هر تابع حسابي يا منطقي را محاسبه کند]ها نشان دادند که شبکه عصبي ميشد. آن

 1958هاي مصنوعي در سال مکانيسمي براي آموزش شبکه ارائه داد. اولين کاربرد عملي شبکه 3دونالد هب

[. روزنبلات يك شبکه چند لايه 48پيشنهاد داده بود، استفاده شد] 4اي که روزنبلاتاز شبکهبود که در آن 

را ارائه کرد و توانايي آن را در انجام شناسايي الگو اثبات نمود. اين موفقيت زود هنگام باعث پيدايش زمينه 

ريتم آموزشي جديدي ارائه الگو 5در همان زمان برنارد ويدرو اوسيعي در تحقيقات شبکه عصبي شد. تقريب

هاي داد که از لحاظ ساختار به شبکه روزنبلات شبيه بود. قاعده آموزش ويدروهاف امروزه نيز در شبکه

هايي بود که اولين بار توسط ماروين شود. اما شبکه ويدروهاف و روزنبلات داراي محدوديتعصبي استفاده مي

هاي ه مينسکي بر اين عقيده بودند که تحقيق در مورد شبکهمطرح شد. محققان تحت تاثير نظري 6مينسکي

جايي که کامپيوترهاي ديجيتال قوي در دسترس نبود، نزديك به يك دهه عصبي پايان يافته است و از آن

با ظهور کامپيوترهايي با توان محاسباتي  1986هاي عصبي معلق ماند. اما در سال تحقيق در مورد شبکه 

هاي عصبي آغاز شد. در اين سال الگوريتم آموزشي پس انتشار توسط قيق در مورد شبکهسريع، مجدد تح

آيد. از سال هاي عصبي به شمار مي[ که نقطه عطفي در تحقيقات شبکه50و 49ارائه شد] 7کللاندجيمز مك

صدها مقاله در اين اند که نتيجه آن هاي عصبي تحقيق نمودهکنون محققان زيادي در مورد شبکهتا 1986

 زمينه است.

                                                 
1 Warren McCulloch 
2 Walter Pitts 
3 Donald Hebb 
4 Rosenblatt 
5 Bernard Widrow 
6 Marvin Minsky 
7 James McClelland 
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ه صنايع هاي مختلف علمي از جملهاي عصبي به عنوان يك ابزار کارآمد در زمينهامروزه از شبکه

 .[50] شودالکترونيك، پزشکي، اکتشاف نفت وگاز، رباتيك، شيمي و داروسازي استفاده مي

 ساختمان و عملکرد نرون طبیعی - 2 -6 -6 -2

ها نرون عصبي غز انسان مشخص شده است که مغز انسان از ميلياردهاي انجام شده روي مبا بررسي

آيد که متشکل از اطلاعات بشمار مي 1ترين عنصر پردازشمنحصر به فرد تشکيل شده است. نرون اصلي

عنوان به هاباشد. دندريتمي 4( و اکسونهاي حفاظتي ديگر)شامل هسته و قسمت 3سلول ي، بدنه 2دندريت

هاي هايي متشکل از فيبرهاي سلولي هستند که داراي سطح نامنظم و شاخهها، شبکهدريافت سيگنال مناطق

ها گويند. دندريتمي "درخت گونه "هاي دريافتي ها را شبکهباشند. به همين علت آنشمار ميانشعابي بي

ي سلول قرار دارد، هدايت در بدنهي سلول که پس از دريافت اطلاعات به شکل سيگنال آن را به هسته

هاي دريافتي ي سلول ضمن فراهم کردن انرژي لازم براي فعاليت نرون، بر روي سيگنالکنند. بدنهمي

ها و مقايسه با عمليات لازم را انجام داده که اين عمليات شبيه يك عمل جمع ساده بر روي کل سيگنال

هاي کمتر ولي ها از سطحي هموارتر و تعداد شاخهخلاف دندريتباشد. اکسون که بريك سطح آستانه مي

ها که ي سلول را توسط سيناپسهاي الکتروشيميايي دريافتي از بدنهباشد، سيگنالطول بيشتر برخوردار مي

 هاي مغزي انجامکند و بدين ترتيب فعاليتهاي ديگر منتقل ميها هستند، به نرونارتباط دهنده نرون

 دهد.را نشان ميو ساختار شبکه عصبي ساختار يك نرون زيستي ( 5-2شکل)  [.51شود]مي

 

                                                 
1 Processing Element 
2 Dendrite 
3 Cell body(soma) 
4 Axon 
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 مصنوعي و شبکه عصبي ساختار يك نرون زيستي( 5-2شکل) 

 

 ساختمان و عملکرد نرون مصنوعی - 3 -6 -6 -2

 نسان، الهامهاي عصبي واقعي ااست که از نرون يك نرون مصنوعي در حقيقت مدل محاسباتي

هاي محاسـباتي ها، دسـتگاهنرون هاي ساختاري و يابلوک هاي عصبي مصنوعي نيزگرفته است. در شبکه

هـاي بکهاز آموزش شـ کند و هدفيها عملکرد شبکه را تعيين منرون باط بيناي هستند و ارتسـاده خيلـي

عي هاي عصبي مصنومسائل مختلف است. در واقع شبکه عصـبي مصـنوعي تعيين ارتباط مناسب، جهت حل

 نيز با ايده گـرفتن از رفتار شبکه عصبي بيولوژيکي شکل يافته است.

د ايد سيستمي طراحي شود که داراي تعدادي ورودي باشبراي ايجاد يك شبکه عصبي مصنوعي ب

،  1ديگر جمع جبري کند و توسط يك تابع موسوم به تابع انتقالها را با يكو با توجه به اهميت هر يك، آن

  هاي ديگر ارسال نمايد.ها را به نرونآن

 تابع انتقال - 4 -6 -6 -2

جمع جبري شوند توسط تابع انتقال به نرون  ديگركها با يآن ها با توجه به اهميتيزماني که ورود

تواند يباشد که برحسب کاربرد ميشوند. در واقع تابع انتقال يکي از اجزاي شبکه عصبي ميبعدي منتقل م

                                                 
1 Transfer function 
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سازي شبکه به کار گرفته نههاي عصبي که براي بهيدر شبکه توابع متفاوتي باشد. دو تابع انتقال رايج

 عبارتند از: شوندمي

 (log sig) 1تابع انتقال لگاریتم سیگموئید -

ا در محدوده شود اين تابع مقادير ورودي ريهاي پس انتشار استفاده متابع انتقال در شبکه از اين

 نمايد.يتوليد م 1و  0نهايت دريافت کرده و خروجي بين ينهايت تا مثبت بيمنفي ب

 

 تابع انتقال لگاريتم سيگموئيد( 6-2شکل) 

 (tansig) 2تابع انتقال تانژانت سیگموئید -

کرده و  نهايت دريافتيبنهايت تا مثبت ياين تابع انتقال مقادير ورودي را در محدوده منفي ب

 کند.يتوليد م -1+ و1خروجي بين 

                                                 
1 Logarithm sigmoid transfer function 
2 Hyperbolic tangent transfer function 
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 تابع انتقال تانژانت سيگموئيد( 7-2شکل) 

 ساختارهای شبکه - 5 -6 -6 -2

ي کلي توان در دو دستههاي عصبي مصنوعي را ميها، شبکهبر اساس ساختار اتصال نرون 

 بندي کرد:طبقه

 ها گراف حلقه ندارد.که در آن 1هاي جلوسوشبکه •

در ساختار شبکه، حلقه به وجود  3بازخورددليل وجود هها بکه در گراف آن 2هاي برگشتيشبکه •

 آيد. مي

 درها شوند، نرونناميده مي 4هاي جلوسو که پرسپترون چندلايهي شبکهترين خانوادهدر معمول

ها ها يك طرفه است. اتصالات مختلف سبب رفتارهاي متفاوت شبکهگيرند و اتصال بين آنهايي قرار ميلايه

هاي جلوسو، استاتيك هستند، به اين معني که از ورودي داده شده توان گفت شبکهطور کلي ميهشود. بمي

حافظه هاي جلوسو بيشبکه. کنند نه يك دنباله از مقادير خروجيتنها يك دسته مقدار خروجي توليد مي

هاي برگشتي، شبکهها به يك ورودي مستقل از وضعيت قبلي شبکه است. از طرف ديگر هستند و پاسخ آن

                                                 
1 Feed-Forward Netwoks 
2 Recurrent Networks 
3 Feedback 
4 Multi Layer Perceptron 



40 

 

ها ها داده شود، خروجي نروني ورودي جديد به آنهاي ديناميك هستند و زماني که يك دنبالهسيستم

شود که شود و اين باعث ميخورد، ورودي هر نرون اصلاح ميشود. در اثر وجود مسيرهاي بازمحاسبه مي

 نياز دارند. بکه، به الگوريتم يادگيري مناسب خودشبکه وارد يك وضعيت جديد شود. ساختارهاي مختلف ش

 

  1انتشارهای جلو سو با تکنیك پسآموزش شبکه - 6 -6 -6 -2

دست هاي جلوسو است يعني براي بهمتداول آموزش با ناظر براي شبکهانتشار خطا يك روش پس

طور کلي آموزش به الگوي آموزشي نياز است. به هاي ورودي و خروجي در يادگيريآوردن ارتباط بين متغير

 [.52شود]انتشار طبق مراحل زير انجام ميسبه کمك تکنيك پ

 هاي خروجيهاي ورودي به سمت نرونها از نرونانتشار ورودي -1

 هاي تصادفي به هريك از اتصالاتاختصاص ماتريس وزن-2

 ي خطاي شبکه)مقادير هدف( و محاسبه ير واقعيهاي شبکه با مقاده خروجيمقايس -3

 هاهاي ورودي و اصلاح وزنهاي خروجي به سمت نرونانتشار خطا از نرونپس -4

 ارزيابي عملکرد شبکه با توجه به تابع کارآيي تعيين شده -5

مقداري  رآيي ازکه مقدار تابع کاشود و يا اينمجاز تکرار مي2به حداکثر تکرار  مراحل فوق تا رسيدن

ا الگوريتم آموزشي تر باشد. شبکه عصبي انتخاب شده در اين پروژه يك شبکه جلوسو بکه تعيين شده کم

 باشد.انتشار ميپس

                                                 
1 Back propagation 
2 Epoch 
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 ارزیابی مدل - 7 -2

 های آماریاستفاده از پارامتر - 1 -7 -2

هاي مختلفي از بيني نمونهکه مدل نهايي، مدل مناسبي است که توانايي پيشبراي اطمينان از اين

شود که يمهاي کمي انجام اين ارزيابي از طريق شاخص .يك جمعيت را داراست، بايد مدل را ارزيابي کرد

 1x ،2x ،...،nxگيرند. فرض کنيد شده توسط مدل مورد سنجش قرار ميها صحت نتايج ارائه وسيله آنبه

رد بررسي اي وابسته در مدل موه متغيرهدهنداننش  1y  ،2y ،...،nyگو( ودهنده متغيرهاي مستقل)پيشنشان

 هاي کمي عبارتند از:باشند. برخي از اين شاخصمي

دو يا چند متغير، محاسبه  ترين راه براي بررسي ميزان همبستگيساده :1ضریب همبستگی

.𝑥 هاست. ضريب همبستگي دو متغيري ضريب همبستگي آنآماره 𝑦  آماره بين مقدار اين شود. تعريف ميبا

تري ميان متغير وابسته ي اين است که ارتباط خطي بيشدهندهتغير است. مقدار بزرگتر آن نشانم -1تا  1

 و متغيرهاي مستقل وجود دارد.

𝑅                    (2-24رابطه ) =
∑(𝑥𝑖−�̅�)(𝑦𝑖−�̅�)

√∑(𝑥𝑖−�̅�)2 ∑(𝑦𝑖−�̅�)2
 

 

رود و کار ميرگرسيون برآورد شده، بهعنوان يك شاخص براي بيان دقت خط به: 2ضریب تعیین

 2Rعنوان مثال ي نسبت تغييرات متغير وابسته توضيح داده شده توسط متغير مستقل است. بهدهندهنشان

ل تواند توسط متغير مستقرصد تغييرات در متغير وابسته ميد 76/63دهد که نشان مي6376/0 برابر با

 صورت زير است:طه رياضي مربوط به ضريب تعيين بهتوضيح داده شود. راب

                                                 
1 Correlation coefficient 
2 Determination coefficient 
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𝑅2  (2-25رابطه ) =
𝑆𝑆𝑅

𝑆𝑆𝑇
= 1 −

𝑆𝑆𝐸

𝑆𝑆𝑇
 

 

هاي دوم انحراف مجموع توان بيانگر (2-26رابطه )طبق   𝑆𝑆𝑅))1 هاي دوم رگرسيونمجموع توان

 مقادير آن است.ي متغير وابسته از ميانگين بيني شدهمقادير پيش

𝑆𝑆𝑅                    (2-26رابطه ) = ∑ (�̂�𝑖
𝑛
𝑖=1 − �̅�)2 

 

هاي دوم انحراف گر مجموع تواننشان (2-27رابطه )( طبق SST)2 هاي دوم کاملمجموع توان 

 مقادير واقعي متغير وابسته از ميانگين مقادير آن است.

𝑆𝑆𝑇                    (2-27رابطه ) = ∑ (𝑦𝑖
𝑛
𝑖=1 − �̅�)2    

 

قعي متغير وابسته هاي دوم انحراف مقادير وامبين مجموع توان نيز  )SSE)3هاي دوم خطا مجموع توان

 بيني شده براي آن است:از مقادير پيش

𝑆𝑆𝐸                    (2-28رابطه ) = ∑ (𝑦𝑖
𝑛
𝑖=1 − �̂�𝑖)

2 

 توان نوشت:بنابراين با توجه به روابط فوق مي

𝑅2                                                                                                           (2-29)رابطه  = 1 −
∑ (𝑦𝑖−�̂�𝑖)2𝑛

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖−�̅�)2𝑛
𝑖=1

 

اگر تمام مشاهدات بر روي خط برازش شده قرار گرفته باشند، يعني به ازاي تمام  (2-29رابطه )طبق 

𝑦𝑖نقاط  = �̂�𝑖  باشد، مقدارR2 شود که مقدار نه انحرافي از اين حالت باعث ميگوشود و هربرابر يك ميR2 

 از يك کوچکتر شود.

                                                 
1 Sum Square Regression 
2 Sum Square Total 
3 Sum Square Error 
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ضريب تعيين تصحيح شده يکي از پارامترهايي است که در ارزيابي و  :1ضریب تعیین تصحیح شده

)ضريب  2Rجايي که شود و از آنيگو استفاده مف با تعداد متفاوت متغيرهاي پيشهاي مختلمقايسه مدل

اين منظور از ضريب تعيين تصحيح شده  آورد، بهاي موجود در مدل را به حساب نميتعيين(، تعداد پارامتره

 شود:راي انتخاب مدل برتر استفاده ميزير ب يطبق رابطه

𝑅𝑎𝑑𝑗                                                                      (2-30رابطه )
2 = 1 −

𝑛−1

𝑛−𝑝−1
∙

𝑆𝑆𝐸

𝑆𝑆𝑇
= 1 − (1 − 𝑅2)

𝑛−1

𝑛−𝑝−1
 

 باشد.ترکيبات مورد بررسي ميتعداد  𝑛تعداد متغيرهاي مستقل و  𝑝که در اين رابطه 

 

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

ها ماندهباقيهاي دوم ( به ميانگين توان𝑀𝑆𝑅هاي دوم رگرسيون )ت و برابر با نسبت ميانگين تواناسمتغيره 

(𝑀𝑆𝐸است. بيان رياضي آ )باشد:صورت زير مين به 

𝐹                                                   (2-31رابطه ) =
𝑀𝑆𝑅

𝑀𝑆𝐸
=

𝑆𝑆𝑅 𝑑𝑓𝑚⁄

𝑆𝑆𝐸 𝑑𝑓𝑟𝑒𝑠⁄
       ,   𝑑𝑓𝑚 = 𝑝   ,     𝑑𝑓𝑟𝑒𝑠 = 𝑛 − 𝑝 − 1 

   

𝑑𝑓𝑚  ،درجه آزادي مدل𝑝 ،تعداد متغيرهاي مستقل مدل  𝑛 ،تعداد کل ترکيبات مربوط به مدل𝑑𝑓𝑟𝑒𝑠  درجه

 در روابط قبل توضيح داده شد.  SSE ، 𝑆𝑆𝑅وها است. ماندهآزادي باقي

 

برابر مجموع توان دوم تفاوت بين مقدار کميت مشاهده : )PRESS( 2هاماندهمجموع توان دوم باقی

 ( است.�̂�𝑖و مقدار برآورد شده )(𝑦𝑖) شده

𝑃𝑅𝐸𝑆𝑆                                                                                                  (2-32رابطه ) = ∑ (𝑦𝑖
𝑛
𝑖=1 − �̂�𝑖)

2 

 

                                                 
1 Adjusted determination coefficient 
2 Predictive Residual Sum of Squares 
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 )SEP( 1بینیاستاندارد پیشخطای 

𝑆𝐸𝑃                                                                                                      (2-33رابطه )    = √
∑ (𝑦𝑖−�̂�)2𝑛

𝑖=1

𝑛
 

 

 (MAE)2خطای مطلق میانگین

𝑀𝐴𝐸                     (2-34رابطه ) =
∑ |𝑦𝑖 −�̂�|𝑛

𝑖=1   

𝑛
 

 

 ) REP)3بینی خطای نسبی پیش

(%)𝑅𝐸𝑃                                                                                      (2-35رابطه ) =
100

𝑦
× √

∑ (𝑦𝑖−𝑦 ̂)2𝑛
𝑖=1

𝑛
 

 

 (MSE)4خطا های دومتوانمیانگین 

𝑀𝑆𝐸                       (2-36رابطه ) =
∑ (𝑦𝑖−�̂�)2𝑛

𝑖=1

𝑛
 

 

 (MRE) 5نسبی خطای  میانگین

𝑀𝑅𝐸               (2-37رابطه ) =
∑ |

𝑦𝑖−�̂�

𝑦𝑖
|𝑛

𝑖=1

𝑛
× 100 

 

بيني کننده مسئله در بين متغيرهاي پيش 7خطيدانيم وجود يا عدم وجود همطور که مي: همان6تلرانس

 باشد:تواند به يکي از دو دليل زير خطي ميرسي شود. پديده هماست که بايد بر مهمي

                                                 
1 Standard Error of Prediction 
2 Mean Absolute Error 
3 Relative Error of Prediction 
4 Mean Square Error 
5 Mean Relative Error 
6 Tolerance 
7 Multicollinearity 
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 لق ضريب هم وابسته باشند. يعني قدر مطرهاي مستقل از لحاظ خطي خيلي بهحداقل دو تا از متغي

 همبستگي بين آن دو خيلي به يك نزديك باشد.

 حداقل يکي از متغيرهاي مستقل وابستگي شديدي به مجموعه ساير متغيرهاي مستقل داشته 

 تر است.باشد که معمولاً اين مورد مهم

شود که به آن تلرانس گفته ميخطي براي هر متغير مستقل مقداري محاسبه ميبراي کشف پديده هملذا 

 [:53آيد]دست مياز رابطه زير به 𝑥i شود. تلرانس براي هر متغير

𝑇𝑖                                                                                  (2-38رابطه ) = 1 − 𝑅𝑖
2                 𝑖 = 1.2.3 ⋯ . 𝑝 

𝑅𝑖گو و تعداد متغيرهاي پيش𝑝 که در آن
بر  𝑥iمجذور ضريب همبستگي چندگانه است که از رگرسيون  2

پيشنهاد شده است که اگر براي هر يك از  آيد.دست ميي ديگر بهبيني کننده تمام متغيرهاي پيش

 خطي وجود ندارد.باشد، پديده هم تربيش 1/0از   Tiمتغيرهاي مستقل، 

 

شود که رابطه جاي تلرانس استفاده ميواقع از عامل افزايش واريانس به: در برخي م1عامل تورم واریانس

 صورت زير است:آن با تلرانس به

𝑉𝐼𝐹                                                                                   (2-39رابطه ) =
1

𝑇𝑖
=

1

1−𝑅𝑖
2         𝑖 = 1. 2.3. ⋯ . 𝑝 

𝑅𝑖گاه تغيرها داشته باشد، آنرابطه خطي با ساير م 𝑥iواضح است که اگر 
ست و عامل نزديك به يك ا 2

 10از  قابل قبول بوده و مقادير بيشتر 10تا 1بين محدوده  VIFiود. مقادير شافزايش واريانس بزرگ مي

خطي  يگونه رابطهشود. اگر هيچخطي دارند، تلقي ميها مشکل همکه دادهعنوان علامتي از اينه اغلب ب

𝑅𝑖گاه بيني کننده نباشد، آن بين متغيرهاي پيش
 [.54 ,55برابر يك است. ] VIFiصفر و  2

                                                 
1 Variance Inflation Factor (VIF) 
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توان از پارامترهاي ديگري علاوه بر پارامترهاي فوق استفاده نمود مي QSPRمدل  بررسي بيشتربراي 

 ها اشاره شده است.که در ذيل به آن

0مقادیر ضرایب تعیین )
2R  0 و

2′R ) 

و يا  بيني برحسب واقعيه از عرض از مبدا صفر گذشته )پيشيکي از ضرايب تعيين ک حداقل

0سب پيش بيني( يعني حواقعي بر
2R  0 يا

2'R  2بايد بهR  از با استفاده دست آمده بهنزديك باشند. مقادير

 .[56]کمتر باشد 1/0نيز بايد از ( 2-41و رابطه ) (2-40رابطه )

𝑅0                                                                                            (2-40رابطه )
2 =

(𝑅2−𝑅0
2)

𝑅2 

 

𝑅0                                                                                         (2-41رابطه )
′2 =

(𝑅2−𝑅0
′2)

𝑅2 

 

واقعی بر حسب پیش بینی  مقدار شیب منحنی پیش بینی بر حسب مقدار واقعی و شیب منحنی

(𝑘 و 𝑘′) 

0هاي رگرسيون که از مبدا صفر گذشته است)مربوط به يکي از شيب حداقل
2R  0 و

2'R  به يك )

به ترتيب  ′𝑘 و 𝑘. ( 𝑘′ ≥ 85/0 ≤15/1يا  𝑘 ≥ 85/0 ≤ 15/1) نزديك باشد و يا در اين محدوده قرار بگيرد 

که  باشدبيني ميپيشمقدار و شيب منحني واقعي بر حسب واقعي بيني بر حسب مقدار شيب منحني پيش

 .[56]از عرض از مبدا صفر گذشته است

0تفاوت بين مقادير همچنين 
2R  0 و

2R' (|𝑅0
2 − 𝑅0

 .[57]کمتر باشد3/0از مقدار  هتر استب( |′2



47 

 

 استفاده از نمودار برگشتی - 2 -7 -2

شود يي کميت مورد نظر برحسب مقادير تجربي رسم مشده بينيدر نمودار برگشتي مقادير پيش

شود. يدست آمده از نمودار، پراکندگي نقاط اطراف خط برگشت تعيين مبه )2R(و به کمك ضريب تعيين 

تر باشد، نتايج كنزدي 1قدر به  است. هرچه 1و  0دست آمده بين به ي تغييرات ضريب تعييندهمحدو

يچ گونه ها هداده ترند. اما اگر اين مقدار برابر صفر باشد، بينكبيني شده به مقادير واقعي نزديشپي

 همبستگي وجود ندارد.

 هاماندهیاستفاده از نمودار خطای باق - 3 -7 -2

ت. اگر شده و مقادير تجربي اسبيني شمانده، اختلاف بين مقادير پييباقمنظور از عبارت خطاي

اگر  يي تصادفي بودن خطاست. ولدهندهامر نشان پراکندگي مقادير در دو طرف نمودار صفر باشد، اين

داده  داري رخجهتطرف خط صفر باشند، اين بدان معناست که خطاي  ي نقاط در اين نمودار، در يكعمده

 است.

 استفاده از سری آزمون  - 4 -7 -2

را  شود که بتوانند خاصيت مورد نظريکننده وقتي مشخص مبيني شهاي پيمدل اعتبار و اهميت

داي کار بيني کنند. بدين منظور از ابتشنيستند پي ي آموزش موجودهاي جديدي که در دستهمولکول براي

منتخب بهينه  شود و در نهايت از مدليعنوان سري آزمون خارجي کنار گذاشته مها بهاز مولکول تعدادي

استفاده  سازيکه در مدل آزمون هاي موجود در سريمورد نظر مولکول بيني خاصيتششده، جهت پي

 شود.يماند، استفاده نشده
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  فصل سوم    - 3
 

 تجربیبخش 
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هاي مختلف، از شبکه عصبي خاصيت رنگ-در اين فصل، به منظور مطالعه ارتباط کمي ساختار

دست آمده استفاده شد و توانايي مدل به رنگبريبيني درصد سازي براي پيشمدل عنوان روشمصنوعي به

 31 رنگبريبا  هادست آوردن سري دادههتحقيق شامل بازبخش اين طور کلي قرار گرفت. به مورد ارزيابي

هاي مولکولي، انتخاب کنندهها و محاسبه توصيفسازي ساختار مولکول، بهينههاي مختلفرنگ از گروه

 است. سازي و ارزيابي مدلچنين مدلهم و بهاي مولکولي مناسکنندهتوصيف

 اد شیمیایی به کار رفته در پروژهمو - 1 -3

شد.  استفاده شده در اين کار با خلوص بالا ازشرکت مرک آلمان خريداري مواد شيمياييتمامي 

 آورده شده است.( 1-3جدول)  مورد استفاده در مواد شيمياييليست 

 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 1-3جدول) 

 شماره رنگگروه  ماده نام ماده ساختار

 
O

O

SO3Na

OH

OH 
 

Alizarin red S 1 آنتراکینون 

 

O2N

N N OH

O

ONa

 
 

Alizarin yellow GG 2 آزو 
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 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 3-1)ادامه جدول 

 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

NaO3S

H3C

OCH3

N N

SO3Na

HO

 
 

Allura Red 3 آزو 

 

NNaO3S N

SO3Na

HO SO3Na

 
 

Amaranth 4 آزو 

 
N+

SO3Na

N

H3C

H3C

SO3Na

SO3Na

 
 

Brilliant blue e 313 5 تری آریل متان 

 
N+

N

H3C CH3

H3C

CH3

 
 

Brilliant green 6 تری آریل متان 

 

S

O

O

O

Br

HO

OH

Br

 
 

Bromophenol Red  7 متانتری آریل 
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 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 3-1ادامه جدول )
 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

S

Br

OH

Br

CH3

Br
HO

Br

H3C

O

O
O 

 

Bromocresol green 

 
 8 تری آریل متان

 

Br

OH

CH3
HO

Br

CH3

S

O

O
O 

 

Bromocresol purple 9 تری آریل متان 

 

Br

OH

Br
HO

Br

Br

S

O

O
O 

 

Bromophenol blue 10 تری آریل متان 

 

O

OH

Br
H3C

CH3

CH3

OH

CH3

CH3

Br

H3C

S

O
O 
 

Bromothymol Blue 11 تری آریل متان 

 

CH3

OH

CH3
HO

Br

Br

S

O

O
O

H3C

CH3

 
 

Bromoxylenol Blue 12 تری آریل متان 
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 در اين پروژهمورد استفاده  مواد شيميايي( 3-1ادامه جدول )
 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

N

NaO3S

N

OH

N

OH

OH

N

SO3Na

 
 

Brown HT 13 آزو 

 

OH

SO3Na

N

N

SO3Na

 
 

carmoisine 14 آزو 

 

N+

CH3H3C

N
H3C

H3C

N

CH3

CH3

 
 

crystal violet 15 تری آریل متان 

 
NaO3S OH

N
N

SO3Na

SO3Na

HO

 
 

Hydroxynaphthol 

blue 
 16 آزو

 

N
H

H
N

SO3Na

NaO3S

O

O

 
 

Indigo carmine 17 گوایندی 
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 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 3-1ادامه جدول )

 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

N

CH3

H3C
N+

CH3

CH3

 
 

Malachite green 18 تری آریل متان 

 

S+

N

NN

CH3

H3C CH3

CH3 
 

Methylene Blue 19 تیازین 

 

NN

H3C

H3C

N SO3Na

 
 

Methyl orange 20 آزو 

 
N

CH3H3C

NH+

CH3

NH3C

CH3 
 

Methyl violet 21 تری آریل متان 

 

HN

N
H

O

N

O N
H

NH

O
OO

O-

 
 

Murexide 22 باربیتورات 
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 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 3-1ادامه جدول )

 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

N

NN NH2

CH3

CH3

H3C

 
 

Neutral red 23 ینزآ 

 
H2N NH2

+

NH2 
 

Pararosaniline 24 تری آریل متان 

 

NaO3S

SO3Na N

OH

N SO3Na

 
 

Ponceau 4R 25 آزو 

 

N

O

O 
 

Quinoline Yellow 26 کینولین 

 

O

H3C

HN

H3C

+NH

CH3

CH3

O
CH3

O

 
 

Rhodamine 6G 27 زانتن 
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 مورد استفاده در اين پروژه مواد شيميايي( 3-1ادامه جدول )

 شماره رنگگروه  نام ماده ماده ساختار

 

ON +N

CH3

COOH

H3C

H3C

CH3

CH3

 
 

Rhodamine B 28 زانتن 

 

NaO3S

N N

SO3Na

HO

 
 

Sunset Yellow 29 آزو 

 

N

N

OH

N

N

NaOOC

NaO3S
SO3Na

 
 

Tartrazine 30 آزو 

 

HO

N

CH3

OH

N

COOH

COOH

HOOC

HOOC

S

O

O

O

CH3

 
 

Xylenol Orange 31 تری آریل متان 

 

 32 - دی اکسید تیتانیوم

Na

O

H
 

 33 - سدیم هیدروکسید

H-Cl 34 - هیدروکلریک اسید 
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 هاتهیه محلول - 2 -3

 0/25ك رنگ مورد نظر به يك بالن حجمي گرم نم، هامولار از رنگ 01/0ي هامحلول يجهت تهيه

نه به حجم را حل کرده و سپس بالن تا خط نشاآب مقطر آن ليتري منتقل شد، و با اضافه کردن اندکيميلي

ا رقيق بهاي رنگ مورد نياز محلولپس از تهيه در تاريکي نگهداري شدند.  هاي مادر. محلولرسانده شد

وان حلال ها از آب مقطر به عنلازم به ذکر است که براي تمامي رنگ سازي از محلول مادر تهيه گرديد.

 برسد. 2ها به زير تا جذب آن ورد استفاده رقيق شدندهاي ممنظور تبعيت از قانون بير محلولهب استفاده شد.

جمي گرم سديم هيدروکسيد در يك بالن ح 0/4مولار سديم هيدروکسيد،  0/1براي ساخت محلول 

با  کسيدمولار سديم هيدرو 10/0هاي ليتري حل و با آب مقطر به حجم رسانده شد. محلولميلي 0/100

 رقيق سازي از محلول مادر تهيه گرديد.

ه گرديد. مولار اسيد تهي 0/1لريك اسيد، ابتدا محلول مادر مولار هيدروک 0/1جهت تهيه محلول 

ليتري با آب ميلي 0/100ليتر از اسيد غليظ در يك بالن حجمي ميلي 3/8مولار،  0/1براي ساخت محلول 

مولار  10/0. محلول و سپس با استفاده از محلول سديم کربنات استاندارد گرديد مقطر به حجم رسانده شد

 .گرديداسيد، با رقيق سازي از محلول مادر تهيه 

 دستگاهوری - 3 -3

 1پرتويي ريليتكمرئي از دســـتگاه اســـپکتروفتومتر  -هاي ماوراء بنفشجهت ثبت طيف 

 اده شد.متري استفيسانت 0/1با يك جفت سل کوارتز  UV-1800مدل 

 در يك فتوراکتور که در آزمايشگاه  هاهاي تخريب و رنگبري فتوکاتاليستي رنگدانهآزمايش

                                                 
1 Rayleigh 
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 شيمي تجزيه طراحي و ساخته شد انجام گرفت.

 هاي يريگاندازهpH ـــيله ـــتگاه به وس مجهز به يك  744مدل  1متر متر اهم -pHي دس

 گرفت.مولار( انجام  00/3کالومل ) - الکترود مرکب شيشه

 ــارتريوس ــتفاده  گرمميلي 1/0با دقت   A 200Sمدل  2جهت توزين مواد از ترازوي س اس

 شد.

 سي ستفاده  HPMA-700 مدل فرزانه آرمان همزن مغناطي براي همزدن مخلوط واکنش ا

 شد.

 سنج صورت گرفت.زمان گيري زمان با يكاندازه 

 اده استفانتريفيوژ بنيامين طب س دستگاهاز محلول آن، از  ي رسوبجهت جداسازي نمونه

 شد.

 افزارهای مورداستفادهنرم - 4 -3

کار گرفته سازي بهافزاري متنوعي را براي انجام تمام مراحل مدل هاي نرمدانش کمومتريکس بسته

 شوند.معرفي مي پژوهشافزاري استفاده شده در اين  هاي نرماست که در ادامه به اختصار بسته

 Hyperchem  8.0.5افزاریبسته نرم - 1 -4 -3

تفاده سازي ساختار با اسها و بهينه[ براي رسم شکل مولکول39] Hyperchemافزاري از بسته نرم

 د. شهاي کوانتومي و مکانيکي، استفاده از روش

                                                 
1 Metrohm 
2 Sartorius 
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 Dragon  5.5افزاریبسته نرم - 2 -4 -3

 ررسيببراي [، 58]است که توسط گروه تحقيقاتي کمومتريکس ميلانو ارائه شده Dragonافزار نرم

کننده به . جهت محاسبه توصيفمورد استفاده قرار گرفتمختلف ساختاري کننده توصيف 3224محاسبه 

توان ن منظور ميافزار لازم است ساختار هندسي بهينه مولکول مورد استفاده قرار گيرد. براي ايکمك اين نرم

 ودي به کار برد.عنوان اطلاعات وربهو ...  mol ،hinرمت هايي با فها را به صورت فايلساختار بهينه مولکول

دراگون استفاده  افزارنرمبه عنوان ورودي  hinکه در اين پروژه ساختار بهينه ترکيبات مورد مطالعه با پسوند 

 گرديد.

  SPSS  21افزاریبسته نرم - 3 -4 -3

SPSS [59 که نخستين نسخه آن در سال ]توسط جمعي از فارغ التحصيلان دانشگاه  1970

کار بهك متغيره انجام رگرسيون تو ها تجزيه و تحليل آماري داده براي بررسياستانفورد آمريکا ارائه شده، 

 گرفته شد.

 MATLABافزار نرم - 4 -4 -3

افزارهاي علمي و محاسباتي است مترين نرترين و کارآمد[ يکي از جامع60] MATLABافزار نرم

هاي جديدتر و هاي اخير با تدوين نسخهکه طي چند سال گذشته  تهيه و به بازار عرضه شد و در سال

به معناي آزمايشگاه ماتريس است. از جمله  MATLAB .شودتر روز به روز بر غناي آن افزوده ميکامل

عصبي مصنوعي است که در اين  نان قرارگرفته است شبکهداکاربردهاي جالب آن که مورد توجه شيمي

افزار پژوهش از آن استفاده شده است. اطلاعات شيميايي به عنوان ورودي و به صورت يك ماتريس به نرم

با  خاصيتسازي غيرخطي امکان مدل ،ها و فرامين موجودشد. در محيط اين برنامه با استفاده از آرايهداده 

 گردد.ساختار ترکيبات فراهم مي
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 روش کار در آزمایش رنگبری فتوکاتالیستی - 5 -3

هاي مختلف مورد ها در زمانرنگتغييرات طيف جذبي مخلوط براي رنگبري واکنش فتوکاتاليستي، 

 صورت زير عمل شد:ها بهدست آوردن طيف جذبي رنگهبررسي قرار گرفت. براي ب

سازي مرحله به مرحله، ليتري و سپس رقيقميلي 0/25هاي مادر در بالن هايپس از تهيه محلول

با افزايش سود يا اسيديته آن  که رنگ مورد نظر با غلظت مشخص ليتر محلولميلي 0/50ابتدا 

ليتري منتقل ميلي 0/50بشر تنظيم شده بود به داخل يك  pH=0/7در مولار  1/0 دياس كيدريدروکلريه

و به محلول افزوده شد. محلول براي  نبه دقت توزي 2TiOگرم از فتوکاتاليست  0010/0سپس مقدار  گرديد.

زده شد. پس از تعادل هم مغناطيسي در تاريکي مزندقيقه به وسيله ه 20انجام جذب سطحي، به مدت 

دقيقه با سرعت  2ليتر از محلول به داخل يك لوله آزمايش منتقل شده و به مدت ميلي 0/2جذب سطحي، 

دور بر دقيقه سانتريفيوژ گرديد تا ذرات معلق فتوکاتاليست ته نشين شود. سپس محلول به منظور  4000

ريز شد و طيف جذبي محلول در محدوده طول موجي  ثبت طيف جذبي، به سل دستگاه اسپکتروفتومتر سر

گردانده شد و مخلوط بر اصلينانومتر ثبت گرديد. پس از ثبت طيف جذبي، محلول به مخلوط  700-200

روشن واتUV (400  )لامپ  به منظور شروع واکنش رنگبري واکنش در داخل فتوراکتور قرار گرفت و

اي پس يقهدق 5در فواصل زماني  .ديگرد ميمتر تنظ يسانت 8تا سطح محلول در  UVفاصله لامپ  گرديد.

ليتري از مخلوط واکنش به ميلي 0/2هاي حجم و شروع واکنش فتوشيميايي، UVاز روشن شدن لامپ 

داخل لوله سانتريفيوژ منتقل شده و مطابق قبل، پس از جداسازي فتوکاتاليست، طيف جذبي محلول در 

 هاي ماکزيممطول موج هاي جذبي مقدار جذب دربعد از ثبت طيف نانومتر ثبت گرديد. 200-700ناحيه 

ها براي محاسبه پارامتر ميزان رنگبري استفاده گرديد. شد و از آن هاي مختلف اندازه گيريهر رنگ در زمان

يست کاتال مقدار، ليتر(ميلي 0/50) ، حجم محلول=pH 0/7 شرايط آزمايش مانند هابراي کليه رنگ
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ها کليه رنگو رنگبري لازم به ذکر است که تخريب  .ثابت بود رنگبريبراي شدت تابش  وگرم(  0100/0)

بري و تخريب رنگ در نظر گرفته گ( به عنوان معياري از ميزان رنXپارامتر کسر تبديل ) تکرار شد.سه مرتبه 

غلظت رنگ در  Cبيانگر غلظت اوليه رنگ و  0C( محاسبه گرديد. در اين رابطه 3-1از رابطه ) Xشد. مقدار 

 نيز کسر تبديل در آن لحظه است. Xباشد و هر لحظه مي

(1-3)                                                                                             ×100 
c0−c

c0
 X= % 

با استفاده از  گيري شد واندازههاي مختلف در زمانماکزيمم هاي موجدر طول  هاجذب محلول

مختلف زمان  سهدر  X کسر تبديلمحاسبه شد و مقدار  Cو  0Cهاي کاليبراسيون هر رنگ، مقدارمنحني

  نشان داده شده است.( 2-3) جدولدر  درصد رنگبريميانگين حاصل از . نتايج دست آمدهب

 هاي مختلفدر زمانرنگبري ( ميانگين درصد 2-3) جدول

 شماره نام رنگ غلظت رنگ )مولار( maxλ رنگبريزمان  رنگبريدرصد 

42 a 

517 5-10×0/5 Alizarin red S 1 53 b 

69 c 

40 a 

353 5-10×0/5 Alizarin yellow 

GG 
2 62 b 

77 c 

5 a 

501 5-10×0/5 Allura Red 3 23 b 

70 c 

17 a 

527 4-10×0/1 Amaranth 4 41 b 

84 c 

a :يقهدق 5در  رنگبري b                                               :يقهدق 10در  رنگبري:c                                        يقهدق 15در  رنگبري 
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 مختلف يهادر زمان رنگبريدرصد  يانگين( م3-2جدول) ادامه

 شماره نام رنگ غلظت رنگ )مولار( maxλ رنگبريزمان  درصد رنگبري

5 a 

630 5-10×0/1 Brilliant blue e 313 5 30 b 

72 c 

9 a 

625 5-10×0/5 Brilliant green 6 35 b 

62 c 

15 a 

575 5-10×0/2 Bromophenol Red * 7 60 b 

89 c 

14 a 

666 4-10×0/1 Bromocresol green 8 54 b 

76 c 

19 a 

589 5-10×0/3 Bromocresol purple 9 64 b 

89 c 

5 a 

591 5-10×0/2 Bromophenol Blue * 10 36 b 

59 c 

9 a 

428 4-10×0/1 Bromothymol Blue 11 29 b 

83 c 

21 a 

614 4-10×0/1 Bromoxylenol Blue * 12 44 b 

74 c 
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 مختلف يهادر زمان رنگبريدرصد  يانگين( م3-2) ادامه جدول

 شماره نام رنگ غلظت رنگ )مولار( maxλ رنگبريزمان  درصد رنگبري

4 a 

464 4-10×0/1 Brown HT 13 16 b 

40 c 

3 a 

515 4-10×0/1 Carmoisine 14 13 b 

36 c 

22 a 

586 5-10×0/2 Crystal Violet 15 72 b 

96 c 

15 a 

535 4-10×0/1 Hydroxynaphthol 

Blue 
16 59 b 

95 c 

37 a 

610 5-10×0/5 Indigo Carmine 17 92 b 

99 c 

7 a 

617 5-10×0/5 Malachite green 18 56 b 

88 c 

19 a 

666 5-10×0/2 Methylene Blue 19 67 b 

93 c 
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 مختلف يهادر زمان رنگبريدرصد  يانگين( م3-2ادامه جدول)

 شماره نام رنگ غلظت رنگ )مولار( maxλ رنگبريزمان  رنگبري درصد

1 a 

464 5-10×0/5 Methyl Orange 20 10 b 

30 c 

13 a 

586 5-10×0/2 Methyl Violet 21 55 b 

92 c 

31 a 

519 4-10×0/1 Murexide 22 75 b 

95 c 

49 a 

526 5-10×0/5 Neutral Red 23 83 b 

88 c 

11 a 

543 5-10×0/2 Pararosaniline 24 47 b 

70 c 

5 a 

508 5-10×0/5 Ponceau 4R 25 24 b 

51 c 

4 a 

413 5-10×0/5 Quinoline Yellow 26 14 b 

44 c 
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 مختلف يهادر زمان رنگبريدرصد  يانگين( م3-2ادامه جدول)

 شماره نام رنگ غلظت رنگ )مولار( maxλ رنگبري زمان درصد رنگبري

27 a 

527 5-10×0/1 Rhodamine 6G 27 60 b 

85 c 

18 a 

554 5-10×0/1 Rhodamine B 28 50 b 

87 c 

3 a 

482 5-10×0/5 Sunset Yellow 29 13 b 

37 c 

5 a 

429 5-10×0/5 Tartrazine 30 20 b 

47 c 

14 a 

435 4-10×0/1 Xylenol Orange 31 31 b 

58 c 

 * در محلول بازي حل شدند.

 

 

 

 



66 

 

 QSPR سازیمدلمحاسبات و  - 6 -3

 است نهاآ رنگبري درصدهاي مورد استفاده و هدف از اين مطالعه برقراري ارتباط بين ساختار رنگ

به تفضيل  مراحل زير انجام شد و در ادامه بحث ميزان رنگبريجهت پيش بيني  QSPRه مدل به منظور ارائ

 پرداخته شده است. هابه آن

 

 هاری دادهس - 1 -6 -3

 تکنيك توسطاست که هاي مختلف رنگ از گروه 31رنگبري شامل درصد ها داده سري

نام و ساختار  شد. اندازه گيريدقيقه  15و  10، 5هاي در زمان 2TiO يرسانافتوکاتاليستي با استفاده از نيمه

 93کل نشان داده شده است. ( 1-3جدول) در هاي متفاوت به همراه درصد رنگبري در زماناين ترکيبات 

هاي سري آموزش ( تقسيم شد. داده20%(، و آزمون )80%ي آموزش )به طور تصادفي به دو دسته داده

 رنگبريبيني ي توانايي مدل در پيشهاي سري آزمون براي ارزيابي و مقايسهو داده منظور ساخت مدلبه

 کار برده شدند.به

بکه ش در )متغير وابسته( عنوان پاسخبه آزمايش  درصد رنگبري حاصل از سه مرتبه تکرار ميانگين

 .عصبي مصنوعي در نظر گرفته شد

 هاسازی ساختار مولکولرسم و بهینه - 2 -6 -3

ترسيم  Hyperchem8.0در اين مرحله از مطالعه، ساختار مولکولي هر ترکيب ابتدا در نرم افزار 

سازي تا زماني ادامه يافت که جذر ميانگين مربعات بهينه شد و بهينه AM1شد. سپس با استفاده از روش 
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ذخيره  hinپسوند با  سازيهمه ترکيبات پس از بهينهکيلو کالري بر مول برسد.  001/0انرژي به  1گراديان

 ند.شد

 هاکنندهمحاسبه توصیف - 3 -6 -3

خاصيت، به مقادير عددي نياز است پس بايد ساختار  –براي ايجاد ارتباط رياضي بين ساختار

منتقل  Dragon افزارها به مقادير کمي تبديل شود. بدين منظور ساختار بهينه شده ترکيبات به نرممولکول

( 3-3جدول) طبقه مختلف محاسبه گرديد.  22در  کنندهتوصيف 3224ها شد و براي هريك از مولکول

 دهد.طبقه را نشان مي 22فهرست اين 

 Dragonفزارهاي محاسبه شده توسط نرمکنندهفهرست توصيف( 3-3جدول) 

 کنندهنام توصيف رديف کنندهنام توصيف رديف
 هاي هندسيکنندهتوصيف 12 هاي زير ساختاريکنندهتوصيف 1

 RDFهاي کنندهتوصيف 13 هاي توپولوژيکيکنندهتوصيف 2

 هاي سه بعدي مورسکنندهتوصيف 14 شمارنده هاي گام مولکولي 3

 WHIM هايکنندهتوصيف 15 هاي اتصالشاخص 4

 GETAWAY هايکنندهتوصيف 16 هاي اطلاعاتشاخص 5

 گروه هاي عاملي 17 خود ارتباطي هاي دوبعدي 6

 اجزاي ميان اتمي edge 18هاي مجاورتشاخص 7

 هاي بارکنندهتوصيف BCUT 19کننده توصيف 8

 خصوصيات مولکولي Galvez 20 شاخص بار توپولوژي 9

 بعدياثر انگشت باينري دو  21 هاي مقادير خاصشاخص 10

 اثر انگشت فرکانس دو بعدي 22 پروفايل هاي مولکولي رانديك 11

    

                                                 
1 Root Mean Square Gradient 
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های توجه درصیید مشییارکت در مدل ها باکنندهانتخاب بهترین توصیییف - 4 -6 -3

 تصادفی حاصل از رد گروهی

. به عنوان دباشيم يمشکل عدم استوار يدارا اين است که رگرسيون مرحله به مرحلهايراد وارد بر 

را  ينيبشيپ يامر درست نيکه ا د،آوريوجود مرا به يمتفاوت يليخ ها مدلکوچك در داده رييتغبا  مثال

 ها استفاده شد تاکنندهير از روش فراواني توصيفمنظور کاهش نوسان در انتخاب متغ به .دهديکاهش م

هاي د. به منظور ساخت مدليرقرار گسازي مورد استفاده با بيشترين فراواني در مدل ييهاکنندهتوصيف

کنار گذاشته ها )شش مولکول( از مولکول 20، به صورت تصادفي % رگرسيون مرحله به مرحلهخطي به روش 

 SPSSهاي باقيمانده، مدل خطي با استفاده از رگرسيون مرحله به مرحله به کمك نرم افزار شد و با مولکول

اي که هر بار به صورت تصادفي شش مولکول )با لي انجام شد به گونهمرتبه متوا 20ساخته شد. اين کار 

ها ايجاد شد. داده مدل متفاوت براي سري 20 نهايتدر شد. ها خارج ميجايگزيني( از سري داده

 .اندشده خلاصه( 4-3جدول) در دست آمده مدل به 20مهم هاي کنندهتوصيف
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 هابندي مختلف دادههاي به دست آمده از تقسيمکنندهتوصيف( 4-3جدول) 

 شماره مدل هاکنندهتوصيف
MATS1m, E2s, BEHm4, C005, IC2, R1p 1 

MATS1m, E2s, C005, BIC2, MATS5e, Mor11p 
 

2 

JGI7, B08NN, G2u, EEig10d, Mor15u, Du 3 

JGI7, nArNHR, MATS6e, MATS7m, R2v, HATS6e 4 

JGI7, B08NN, G2u, IDDE, RDF135e, nR06 5 

MATS1m, B03OS, IC1, C005, E2m, H8m 6 

JGI7, MATS7m, G2e, Mor08m, Mor26p, F10CO 7 

MATS1m, GATS2e, IC2, MATS4p, N078, Mor11p 8 

JGI7, F08OS, GATS6e, R8u, CIC1, E3m 9 

MATS1m, B05OO, EEig03d, nArCOOH, nNN, MATS4m 10 

MATS1m, N070, B04OS, RDF040v, ATS8p, Mor29e 11 

JGI7, B08NN, G2u, Hypertens80, Mor12e, De 12 

B09OO, MATS1m, B04OS, Mor31p 13 

nNN, B08OS, GATS6e, BIC2, Mor30m, Mor20e 14 

MATS1m, G2e, F04OS, GATS2v, N068, HATS4m 15 

JGI7, VRZ2, HATS7u, G3m, RBF, P2m 16 

JGI6, MATS7m, F10OS, G1p, JGI7, B10CN 17 

JGI7, MATS7m, G2u, B07CS, Mor29p, MATS4v 18 

MATS1m, nHBonds, GATS2m, R8u, HyDp, E2m 19 

DISPe, F03OS, Mor20m, GATS2e, HATS2m, Mor30m 20 

 

ترين )بيش درصد مشارکت ينتربيش کنندهتوصيف 8، مدل 20در اين ( 4-3جدول ) با توجه به

 کننده به همراه طبقهتوصيف 8است. اين  هاکنندهي اهميت اين توصيفدهندهکه نشان اندرا داشته (فراواني

هاي انبراي بررسي ميزان رنگبري در زم. شده است نشان داده( 5-3جدول) در  کنندهمربوط به توصيف

ماتريس ( 6-3جدول)  .هاي منتخب افزوده شدکنندهبه مجموع توصيف کننده زمان نيز توصيف ،متفاوت

ها کنندهبين توصيف ي معنادارعدم وجود همبستگحاکي از  دهد کهها را نشان ميکنندهبستگي توصيفهم

 .باشدمي
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 هاکنندهفراواني توصيف بر اساسهاي انتخاب شده توصيف کننده( 5-3جدول) 

 

 

 

 

 

 Meaning Class Symbol No درصد مشارکت

45 topological charge index of order 7 topological charge 

indices 
JGI7 1 

45 Moaran autocorrelation –lag1 2D autocorrelation MATS1m 2 

20 2st component symmetry directional 

WHIM index WHIM descriptors G2u 3 

20 Moaran autocorrelation –lag7 2D autocorrelation MATS7m 4 

15 CH3X atom-centred fragments C-005 5 

15 Presence/absence of N_N at topological 

distance 08 2D binary fingerprints B08NN 6 

10 2nd component accessibility directional 

WHIM index WHIM descriptors E2s 7 

10 information content index Information indices IC2 8 
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 هاکنندهفراواني توصيفبر اساس هاي انتخاب شده کنندهماتريس همبستگي کل توصيف ( 6-3جدول) 

 هاکننده  توصیف بهترینخطی بین هم وجود بررسی - 5 -6 -3

هاي انتخاب شده، عامل افزايش کنندهخطي در بين توصيفي همپديدهبه منظور بررسي وجود 

مقدار مربوط به متغير اول، ابتدا  VIFبراي محاسبه  .محاسبه شد کننده( مربوط به هر توصيفVIFواريانس )

متغير ديگر به عنوان متغيرهاي مستقل  8ين براي مدلي که متغير اول به عنوان متغير وابسته و ضريب تعي

 VIFمتغير ديگر نيز  8و براي  شدمحاسبه  (2-39)با استفاده از رابطه  VIFو مقدار  بدست آمدحضور دارند 

با توجه به اينکه براي ان داده شده است. نش (7-3جدول) ن در آکه نتايج گرديد به همين ترتيب محاسبه 

در بين  معنادار خطيکمتر است، عدم وجود هم10کليه متغيرهاي مستقل، عامل افزايش واريانس از 

 گردد.ها اثبات ميکنندهتوصيف

IC2 E2s B08NN C-005 MATS7m G2u MATS1m JGI7 Time  

        1 Time 

       1 0 JGI7 

      1 633/0- 000/0 MATS1m 

     1 154/0 007/0- 000/0 G2u 

    1 013/0 439/0 759/0- 000/0 MATS7m 

   1 050/0- 100/0- 486/0- 278/0 000/0 C-005 

  1 170/0 328/0 092/0- 412/0- 142/0- 000/0 B08NN 

 1 257/0- 488/0- 163/0- 168/0- 093/0 299/0 000/0 E2s 

1 329/0 145/0 599/0- 447/0 026/0- 500/0 415/0- 000/0 IC2 
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 هاکنندهروش فراواني توصيفتوسط  هاي انتخاب شدهکننده  توصيفمقادير عامل افزايش واريانس ( 7-3دول) ج

 

های انتخاب شده توسط روش کنندهمصنوعی با توصیف عصبی سازی شبکهمدل - 6 -6 -3

 هاکنندهفراوانی توصیف

خطي بين متغيرهاي مستقل و متغير وابسته، استفاده از شبکه هاي يافتن رابطه غيريکي از راه

با  خورباشد. شبکه عصبي انتخاب شده در اين پروژه يك شبکه پيشيسازي ممدل عصبي مصنوعي براي

 نوشته شد. 2015باشد که الگوريتم آن با برنامه متلب يانتشار مپس الگوريتم آموزشي

عنوان بهها، کنندهفراواني توصيف شده به روشهاي انتخاب کنندهفتوصيکننده زمان و توصيف

به  فراوانيدست آمده، بر اساس بيشترين ههاي بکنندهفورودي به شبکه عصبي مصنوعي داده شدند. توصي

و اگر درصد مشارکت شده است که اهميت نيز بر اساس درصد مشارکت بيشتر بود  شبکهترتيب اهميت وارد 

خروجي . بزرگتري با پاسخ داشته است 2Rصورت متغيري بيشترين اهميت را داشت که يکسان بود در اين

(، و آزمون 80ي آموزش )%به طور تصادفي به دو دسته داده 93کل  .باشدمي ميزان رنگبرينيز  شبکه

هاي سري آزمون براي ارزيابي و منظور ساخت مدل و دادههاي سري آموزش به( تقسيم شد. داده20)%

 کار برده شدند.به رنگبريبيني ي توانايي مدل در پيشمقايسه

بيني پايين، بايد ابتدا صد خطاي پيشپيشگو با در شبکه عصبي مصنوعيبراي ايجاد يك مدل 

 پارامترهاي مؤثر بر شبکه بهينه شوند که اين پارامترها عبارتند از:

 

IC2 E2s B08NN C-005 MATS7m G2u MATS1m JGI7 Time 
 کننده توصيف

67/2 47/2 61/2 00/3 87/3 15/1 28/4 26/5 00/1 VIF 
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 ها(کنندهتعداد متغيرهاي ورودي )تعداد توصيف 

 هاي لايه پنهانتعداد گره 

 نوع تابع انتقال 

 هاي آموزشتعداد دوره 

 

 های پنهانانتخاب تعداد لایه - 1 -6 -6 -3

باشد. متأسفانه حداقل يك لايه ورودي، يك لايه خروجي و تعدادي لايه پنهان ميهر شبکه داراي 

هاي عصبي، اغلب به هاي پنهان وجود ندارد و ساختار شبکههيچ راهنماي مناسبي براي انتخاب تعداد لايه

ناسب مپنهان رسد که يك لايه شود. با اين وجود در بيشتر موارد به نظر ميروش سعي و خطا ايجاد مي

ه يك لايبا انتشار پس يآموزش تميالگوربا  خورشبکه عصبي پيش[. بنابراين در اين تحقيق 61 ,62باشد]

 پنهان مورد استفاده قرار گرفت.

های لایه پنهان، تعداد متغیر ورودی، نوع تابع آموزش و انتخاب تعداد گره - 2 -6 -6 -3

 نوع تابع انتقال

طور شگويي مناسبي داشته باشد بايد بهشبکه قدرت پي پس از طراحي اوليه شبکه، براي اينکه

گير است، انتخاب الگوريتم آموزشي سريعتر مناسب آموزش ديده باشد و با توجه به اينکه فرايند آموزش وقت

لب وجود دارد، الگوريتم لونبرگ تهاي آموزشي متفاوت که در جعبه ابزار مامري مهم است. از ميان الگوريتم

بهتري نسبت به ساير  تعميم پذيريمارکوارت و تنظيم بايزين داراي سرعت مناسب، قابليت پيشگويي و  -

، 2آموزش بيش از حد، 1بيش برازششبکه عصبي مصنوعي داراي مشکلاتي نظير  باشند.هاي معمول ميروش

                                                 
1 overfitting 
2 overtraining 
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باشد. براي کاهش مشکلات نامبرده استفاده از شبکه بودن ميپيش بيني و ارزيابي نامناسب مدل و هزينه بر 

 [. 63-68موزش تنظيم بايزين پيشنهاد شده است ]آعصبي مصنوعي با تابع 

چون انتخاب مدل، استحکام مدل، ، اين تابع آموزش بسياري از مشکلاتي موجود در مدل سازي

[. همچنين از ديگر مزاياي اين تابع 69]ده استازي ساختار شبکه را رفع کرسانتخاب سري ارزيابي و بهينه

 توان به موارد زير اشاره نمود:مي

  غلب به سري ارزيابي نيازي ندارندشوند و امي آموزش بيش از حدبه سختي دچار. 

  شوند.مي بيش برازشبه سختي دچار 

 هاي سري دادههاي کم حتي به طوري که در دادهکند بهيك مدل مطلوب بهينه را ارائه مي

 [.70نيز نيازي نيست و اين امر به طور رياضي اثبات شده است] آزمون

لگاريتم انتقال ابع تدو توسط الگوريتم آموزشي تنظيم بايزين، و هاي عصبي بر اين اساس شبکه 

هاي هر دو شبکه عصبي مصنوعي ايجاد شد. ورودي (tansig) تانژانت سيگموئيديو  (logsig) سيگموئيدي

طور همزمان آموزش شد و به تنظيم 5با گام  50تا  5از  تعداد دور آموزشو  10تا  2و تعداد گره از  9تا  2از 

عنوان معيار انتخاب شد، به آموزشبراي سري   MSEحداقل رساندنفوق، به سازينهداده شد. در روند بهي

بخشي از روند جا بررسي کرد. كطور همزمان و يبتوان نقش تمام پارامترها را به شوديکار موجب ماين

دست آمده، به MSEسازي همزمان پارامترها به همراه مقادير تغييرات پارامترهاي شبکه در حين بهينه

آمده است. نتايج ( 2-3شکل)  و (1-3 شکل)صورت نموداري بر حسب يك بردار مرجع فرضي در به

 گردآوري شده است.( 8-3جدول) سازي اين پارامترها در بهينه
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 MSEها، ج( تعداد دورهاي آموزش و د( مقادير کننده، ب( تعداد گرهنمودارهاي الف(تعداد توصيف( 1-3 شکل)

 براي تابع آموزش تنظيم بايزين به همراه تابع انتقال لگاريتم سيگموئيد
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 MSEها، ج( تعداد دورهاي آموزش و د( مقادير کننده، ب( تعداد گرهتوصيفنمودارهاي الف(تعداد  )2-3شکل) 

 سيگموئيد تانژانتبراي تابع آموزش تنظيم بايزين به همراه تابع انتقال 
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 هاکنندهبر اساس فراواني توصيفهاي انتخاب شده کنندهبهينه توصيف شبکه تابع و پارامترهاي( 8-3جدول) 

ي سيگموئيد تانژانتتابع انتقال  وبا توجه به نتايج به دست آمده، الگوريتم آموزشي تنظيم بايزين 

 ( کمتري است. MSEداراي ميانگين مربع خطا )هاي براي سري داه

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده - 3 -6 -6 -3

سازي شبکه، شبکه عصبي سه لايه پس انتشار با الگوريتم دست آمده در بهينها توجه به نتايج بهب

که ساختار آن  به دست آمدسيگموئيدي، به عنوان شبکه بهينه  تانژانتآموزشي تنظيم بايزين و تابع انتقال 

 نشان داده شده است. (3-3شکل) در 

MAE MSE تعداد توصیف کننده تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره تعداد دور آموزش 

 9 بايزينتنظيم  سيگموئيد-لگاريتم 4 50 1/18 28/3

 9 تنظيم بايزين سيگموئيد-تانژانت 8 50 6/15 08/3
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 ساختار شبکه عصبي بهينه شده( 3-3شکل) 

 

 (9-3جدول) توابع و مقادير پارامترهاي بهينه شده شبکه عصبي براي ترکيبات مورد بررسي در

 ارائه شده است.

 توابع و مقادير پارامترهاي بهينه شده شبکه عصبي( 9-3جدول) 

 train br تابع آموزش

 tansig تابع انتقال لايه پنهان

 8 تعداد نرون لايه پنهان

 9 تعداد متغيرهاي ورودي

 50 دورهاي آموزشتعداد 
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  ارزیابی مدل - 7 -3

وسيله آزمون و به هاي سريبا استفاده از داده مدل ، ارزيابيسازي مورد استفادهبا توجه به روش مدل

به وسيله رسم ها با استفاده از کل دادهدر مقابل مقادير تجربي و بيني شده شرسم نمودار تغييرات مقادير پي

 مانده برحسب مقادير تجربي مورد بررسي قرار گرفت.يباق مقاديرنمودار 

 های سری آزمونبا استفاده از داده ارزیابی مدل - 1 -7 -3

اند مشخص حضور نداشته سازيکه در مدل هاييرنگ رنگبري،بيني شاعتبار و اهميت مدل با پي

سازي يند مدلافر ترکيب که در 18 رنگبريدرصد بيني جهت پيشانتخاب شده  شود. بدين منظور مدلمي

اين ترکيبات  رنگبرياز شبکه عصبي بهينه شده، مقادير کارگرفته شد و با استفاده اند، بهاستفاده نشده

هاي با استفاده از داده شبکه عصبي مصنوعي مدل ز ارزيابيحاصل ا نتايج( 10-3جدول) بيني شد. پيش

بيني شده در مقابل مقادير تجربي را شنمودار تغييرات مقادير پي( 4-3شکل) دهد. يسري آزمون را نشان م

رنگبري با توجه به تکرارهاي انجام شده در طي اندازه گيري دهد. يهاي سري آزمون نشان مداده براي

 نشان داده شده است.( 10-3جدول) در  کهرنگ محاسبه شد براي هر  محدوده اطمينان
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 هاي سري آزمونبا استفاده از داده شبکه عصبي مصنوعي نتايج حاصل از ارزيابي مدل( 10-3جدول) 

فرضیه پذیرش 

 صفر
 محدوده اطمینان

 میزان رنگبری

 شده بینیپیش

 میزان رنگبری

 تجربی
 شماره ترکیب

 5/75  5/62  0/74  69 1c 

× 0/89  0/65  90/4 77 2c 

 2/84  8/59  60/7 72 5c 

 3/72  7/51  64/5 62 6c 

× 4/80  6/71  81/1 76 8c 

 7/69  3/48  68/1 59 10c 

 5/19  0/0  0/0 9 11a 

 5/35  5/6  1 /7 2 21 12a 

 0/51  0/29  31/3 40 13c 

 0/100  7/87  100/0 96 15c 

 8/12  2/1  9/2 7 18a 

 0/100  4/84  99/9 93 19c 

 5/37  5/22  23/2 30 20c 

 4/79  6/60  68/8 70 24c 

 3/11  0/0  9/0 5 25a 

 2/54  8/33  3 /5 4 44 26c 

 9/58  1/41  57/6 50 28b 

 9/96  1/77  81/9 87 28c 

a : يقهدق 5در  رنگبري 

b :يقهدق 10در  رنگبري 

:c  يقهدق 15در رنگبري 
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 آزمونبيني شده بر حسب مقادير تجربي براي سري نمودار مقادير پيش( 4-3شکل) 

 

 تككای تروش رد مرحله به مدل غیر خطی ارزیابی - 2 -7 -3

. استفاده گرديدها( تك )براي کل دادهاي تكتکنيك رد مرحله ،براي ارزيابي بيشتر مدل ارائه شده

 باتيدست آمده با ترکبه نهيبه طيو در شرا شد گذاشته کنار هاداده ياز سر بيترک كيروش هر بار  نيدر ا

کنار گذاشته  بيترک تيخاص ينبيشيپ يدست آمده براهسپس مدل ب ،گرفتصورت  سازيمدل ماندهيباق

 گرديد.تکرار  هادهدا يسر باتيتمام ترک يبرا نديفرآ نيو ا شدشده به کار گرفته 

ارائه شده است. ضريب تعيين مشاهده شده  (11-3جدول)  تك دراي تكرد مرحلهتکنيك نتايج حاصل از 

بيني پيش رنگبريدهنده ميزان نزديکي نشان( 5-3شکل) بيني شده و مقادير تجربي در بين مقادير پيش

 شده توسط مدل نسبت به مقدار تجربي آن است.

 

R² = 0.9553
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 هاتك براي کل دادهاي تكنتايج حاصل از ارزيابي مدل با استفاده از رد مرحله( 11-3جدول) 

پذيرش 

 فرضيه صفر
 محدوده اطمينان

 ميزان رنگبري

 بيني شدهپيش

 ميزان رنگبري

 تجربي
 ترکيب شماره

× 32/0 52/0 30/7 42 1a 

× 45/8 60/2 40/1 53 1b 

 62/5 75/5 75/4 69 1c 

 27/9 52/1 33/9 40 2a 

× 55/7 68/3 50/1 62 2b 

 65/0 89/0 86/3 77 2c 

 0/0 13/7 0/0 5 3a 

 11/9 34/1 31/4 23 3b 

 61/4 78/6 65/3 70 3c 

 6/7 27/3 9/9 17 4a 

 30/4 51/6 43/5 41 4b 

 76/2 91/8 85/7 84 4c 

 0/0 12/2 10/6 5 5a 

 20/8 39/2 35/7 30 5b 

 59/8 84/2 62/3 72 5c 

 0/0 19/8 8/0 9 6a 

 26/6 43/4 39/7 35 6b 

 51/7 72/3 65/7 62 6c 

 4/8 25/2 23/7 15 7a 

× 51/4 68/6 47/3 60 7b 

 83/3 94/7 88/8 89 7c 

 6/4 21/6 17/8 14 8a 

 44/9 63/1 47/2 54 8b 

 71/6 80/4 80/1 76 8c 

 4/9 33/1 10/7 19 9a 

× 56/0 72/0 46/0 64 9b 

× 82/4 95/6 74/0 89 9c 

 0/0 10/2 9/5 5 10a 

 24/7 47/3 42/3 36 10b 

 48/3 69/7 68/9 59 10c 

 0/0 19/5 0/0 9 11a 

 16/6 41/4 41/0 29 11b 

 74/4 91/6 83/5 83 11c 

 6/5 35/5 16/2 21 12a 

 35/6 52/4 48/4 44 12b 
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 هابراي کل داده تكاي تكنتايج حاصل از ارزيابي مدل با استفاده از رد مرحله( 3-11ادامه جدول )

پذيرش 

 فرضيه صفر
 محدوده اطمينان

 رنگبريميزان 

 بيني شدهپيش

 ميزان رنگبري

 تجربي
 ترکيب شماره

 63/0 85/0 78/6 74 12c 

 0/0 8/3 0/6 4 13a 

 9/7 22/3 11/0 16 13b 

 31/7 48/3 33/5 40 13c 

 0/0 7/5 6/5 3 14a 

 5/1 20/9 19/5 13 14b 

 31/0 41/0 40/9 36 14c 

 15/4 28/6 21/2 22 15a 

 62/6 81/4 63/6 72 15b 

 87/7 100/0 100/0 96 15c 

 4/9 25/1 23/0 15 16a 

 50/9 67/1 52/3 59 16b 

 89/2 100/0 89/9 95 16c 

× 27/1 46/9 62/3 37 17a 

× 84/6 99/4 61/8 92 17b 

 94/1 100/0 100/0 99 17c 

× 1/2 12/8 16/4 7 18a 

 47/5 64/5 55/8 56 18b 

 74/9 100/0 80/7 88 18c 

 11/6 26/4 25/2 19 19a 

 58/7 75/3 63/1 67 19b 

 84/4 100/0 100/0 93 19c 

 0/0 5/1 1/5 1 20a 

 5/7 14/3 8/6 10 20b 

 22/5 37/5 27/8 30 20c 

 3/0 23/0 14/5 13 21a 

 47/5 62/5 60/8 55 21b 

 81/5 100/0 82/3 92 21c 

 25/2 36/8 31/5 31 22a 

 65/7 84/3 71/4 75 22b 

 87/0 100/0 100/0 95 22c 

 44/6 53/4 50/4 49 23a 

 73/1 92/9 73/9 83 23b 

 80/7 95/3 95/0 88 23c 

 1/8 20/2 17/3 11 24a 
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 هاتك براي کل دادهاي تك( نتايج حاصل از ارزيابي مدل با استفاده از رد مرحله3-11ادامه جدول )

پذيرش 

 فرضيه صفر
 محدوده اطمينان

 رنگبريميزان 

 بيني شدهپيش

 ميزان رنگبري

 تجربي
 ترکيب شماره

 36/2 57/8 36/7 47 24b 

 60/6 79/4 66/8 70 24c 

 0/0 11/3 9/3 5 25a 

 15/8 32/2 29/3 24 25b 

 43/4 58/6 57/8 51 25c 

 0/0 10/3 7/8 4 26a 

 2/6 25/4 19/7 14 26b 

 33/8 54/2 39/6 44 26c 

 17/9 36/1 19/0 27 27a 

 52/5 67/5 64/0 60 27b 

 81/6 88/4 87/7 85 27c 

 7/7 28/3 10/2 18 28a 

 41/1 58/9 57/1 50 28b 

 77/1 96/9 77/7 87 28c 

 0/1 5/9 2/1 3 29a 

 11/6 14/4 12/8 13 29b 

 29/4 44/6 34/5 37 29c 

 2/1 7/9 7/3 5 30a 

 8/8 31/2 26/1 20 30b 

 38/0 56/0 53/1 47 30c 

 7/6 20/4 7/8 14 31a 

 22/9 39/1 31/6 31 31b 

 51/0 65/0 60/0 58 31c 

a :دقيقه 5در  رنگبري b :دقيقه 10در  رنگبري c :دقيقه 15در  رنگبري 
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 هاتك براي دادهاي تكمرحلهنمودار مقادير پيش بيني شده بر حسب مقادير تجربي به روش رد ( 5-3شکل) 

 

 

طور ها بهباشد و اگر باقيماندهدست آمده، ميها معياري براي شايستگي مدل بهنمودار باقيمانده

دست آمده و خطاي دهد که مدل مناسبي بهيکنواخت حول محور افقي پراکنده باشند، نشان مي

مقدار محاسبه شده توسط مدل ها را که از تفاضل نمودار باقيمانده( 6-3شکل) سيستماتيکي وجود ندارد. 

دهد. تقارن آيد، بر حسب مقدار تجربي نشان ميدست ميبه درصد رنگبريمقدار تجربي و  يشبکه عصب

 .باشدميعدم وجود خطاي سيسماتيك حاکي از طرف محور افقي پراکندگي نقاط در دو 

R² = 0.9320
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 هابراي کل داده  تجربير دياها بر حسب مقنمودار باقيمانده( 6-3شکل) 

 

 ارزیابی مدل با استفاده از پارامترهای آماری - 8 -3

که در  چندين پارامتر آماريبا استفاده از  مصنوعيشبکه عصبي کارايي مدل طراحي شده توسط 

ئه شده است. اار( 12-3جدول) که نتايج آن در  ها اشاره شد، مورد بررسي قرار گرفتبه آن (1-2-7بخش )

  .استارائه شده از قدرت پيشگويي مناسبي برخوردار  دهد که مدلمقادير اين پارامترها نشان مي
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 توسط شبکه عصبي مصنوعيمدل برتر طراحي شده پارامترهاي آماري براي ( 12-3جدول) 

 آزمون سری آموزشسری  پارامترهای آماری شماره

1 PRESS 1172 310/908 

2 SEP 9541/3 1036/7 

3 MAE 0840/3 3500/6 

4 REP(%) 4295/9 2229/13 

5 MSE 6348/15 4617/50 

6 MRE 5051/17 9088/21 

7 2R 9820/0 9553/0 

8 0
2R 9819/0 9444/0 

9 (𝑅2 − 𝑅0
2)

𝑅2  
0001/0 01141/0 

10 𝑅0
′2  9813/0 9518/0 

11 (𝑅2 − 𝑅0
′2)

𝑅2
 0007/0 0036/0 

12 |𝑅0
2 − 𝑅0

′2| 0006/0 0074/0 

13 k 0023/1 9664/0 

14 𝒌′ 9918/0 022/1 

 تصادفی-Y از آزمون ارزیابی مدل ارائه شده با استفاده - 9 -3

ها انجام شد. در اين گونه ارتباط تصادفي بين دادهاين تکنيك ارزيابي مدل با هدف بررسي هر 

 1-99بسته نرم افزاري متلب بين بازه  Randبا استفاده از دستور آزمون مقادير تصادفي از متغير وابسته 

جديد با استفاده از ماتريس متغيرهاي مستقل اصلي و مقادير تصادفي از متغير  QSPRتوليد گرديد. مدل 

گونه ارتباط تصادفي نداشته باشد، تفاوت قابل توجهي بين مقدار اگر مدل اصلي هيچ ته توسعه يافت.وابس



88 

 

هاي تصادفي توسعه يافته، وجود دارد. نتايج حاصل از که با پاسخ QSPRضريب تعيين مدل اصلي و مدل 

نشان داده شده است. مقادير کوچك ضريب تعيين  (13-3جدول) تصادفي در -Yچندين بار اجراي آزمون 

(2Rبيانگر عدم وجود ارت ) سري آموزش در مدل توسعه يافته توسط يا وابستگي ساختاري به تصادفيباط

 باشد.ميعصبي مصنوعي شبکه 

 تصادفي-Yبراي سري آزمون با استفاده از آزمون  2Rمقادير  (13-3جدول) 

 تکرار 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

0005/0 0164/0 0049/0 0139/0 0221/0 0004/0 0084/0 0941/0 0079/0 0543/0 2R 

 

 درصد رنگبریهای وارد شده در مدل با کنندهبررسی ارتباط توصیف - 10 -3

  topological charge indicesهای توصیف کننده -الف

ل و بنابراين ها در يك مولکوجفت اتم ها جهت ارزيابي و بررسي انتقال بار بينکنندهاين توصيف

صورت را به Mس ها ابتدا ماتريکنندهانتقال بار در تمام مولکول پيشنهاد شدند. براي توضيح اين توصيف

 کنيم: زير تعريف مي

M=A*D-2                                                                                                                     )2-3(  
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 3ماتريس گالوز M باشد.مي 2ماتريس عکس مربع فاصله D-2و  1ماتريس مجاورت Aکه در آن 

 Mباشد. هاي مولکول ميتعداد اتم Aآن  در باشد کهمي A× Aو يك ماتريس مربعي نامتقارن  باشدمي

 گردد:صورت زير تعريف ميهشود که بمي CTنامتقارن،  4باعث يك ماتريس ترم بار

CT=∂i      if    i=j                                                                                             )3-3( 

CT=mij – mji     if     i ≠ j 

CTij = D(M) + [M-MT]                                                                                  )4-3( 

وژيکي ظرفيت توپول CTهاي قطري باشد. وروديمي iي بردار اتم درجه ∂iو  Mعناصر  ijmکه در آن 

 باشد.مي iبه اتم  jمقدار بار منتقل شده از اتم  ijCT هاي قطريو وروديها اتم

 صورت زير تعريف نمود:به kGتوان يك انديس بار توپولوژيکي، مي Kبراي هر فاصله طولي 

Gk = 
1

2
 ∑ ∑ |𝐶𝑇𝑖𝑗|𝐴

𝑗=1
𝐴
𝑖=1  𝛿(𝑘; 𝑑𝑖𝑗)                                                                       )5-3( 

 باشد.مي 5دلتاي کرونکر δ(ijk;dآن )که در 

δ(k;dij)= 1     if     dij = k 

= 0     if     dij≠k 

                                                 
1 Adjacency 
2 Reciprocal square distance 
3 Galvez matrix 
4 Charge term matrix 
5 Kronecker 
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ي ها در يك فاصلهبار کلي انتقال بين اتم kGعناصر ماتريس فاصله هستند. بنابراين  ijdکه در آن  

 است. Dبرابر با قطر توپولوژيکي  kGهاي حداکثر تعداد ترمباشد. مي kتوپولوژيکي 

 ي با توزيعادهد، که به طور قابل ملاحظهها يك مقدار دقيقا توپولوژيکي را نشان ميشاخص اين

 شيميايي اين توزيع يك ويژگي مهم است که بسياري از خواص فيزيکي و شارژ داخل مولکول ارتباط دارد.

 .ها وارد مدل شده استکنندهتوصيف از اين گروه JGI7کننده توصيفدهد. ها را تحت تأثير قرار ميمولکول

 2D autocorrelation هایتوصیف کننده -ب

ز اهاي دوبعدي هستند که کنندهتوصيف Autocorrelation Moranهاي گروه کنندهتوصيف

 شوند:طريق رابطه زير محاسبه مي

(3-6)                                                         1 1

2

1

1
( )( )

2
( )

1
( )

A A

ij i j

i j

A

i

i

w w w w

I d

w w
A


 



  



 




 

ي توپولوژيکي فاصله dها و تعداد اتم A ميانگين مقدار آن روي مولکول، wيك ويژگي اتم،  wکه

صورت صفر باشد يك است، در غير اين d = ijdدر حالتي که  که به تابع کرونکر معروف است. نيز ijδاست و 

 m1MATS1[. 71 ,72متغير است ] -1تا  +1که از جنس فاصله است، از کننده توصيفاست. مقدار اين 

دار ست که در مدل برتر ظاهر شده است که با جرم اتمي وزنهاکنندهتوصيفاز اين گروه  2m7MATSو

آن  رنگبريدهد که وزن کلي استخلاف، فاکتوري تعيين کننده براي در مدل انتخاب شده و نشان ميشده 

                                                 
1 - Moran autocorrelation-lag1 weighted by atomic masses 
2 Moran autocorrelation-lag7 weighted by atomic masses 
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چگونگي ( 14-3جدول)  .يابدنيز افزايش مي  رنگبري هاکنندهتوصيف مقادير اين کاهش با کهباشدترکيب مي

 دهد.نشان مي هاسري داده هايرا براي تعدادي از مولکول رنگبريکننده با ارتباط اين توصيف

 براي بعضي از ترکيبات مورد مطالعه MATS1mبا مقدار توصيف کننده  خاصيتنمايش ارتباط ( 14-3جدول) 

 شماره ترکیب MATS1mمقدار رنگبریدرصد 

00/30 301/0 c 20 

00/51 175/0 c 25 

00/88 155/0- c 18 

00/96 216/0- c 15 

aدقيقه 5در  : رنگبري 

b :دقيقه 10در  رنگبري 

c :دقيقه 15در  رنگبري 

 

 WHIM1 هایکنندهتوصیف -ج

بندي با حداقل بعدي مولکول، با استفاده از صورتاين شاخص از مختصات کارتزين ساختار سه

عدي ب هي اندازه، شکل، تقارن و توزيع اتمي ساختار سشود و شامل اطلاعاتي دربارهانرژي محاسبه مي

 آيد:( به دست مي3-7از رابطه ) کنندهباشد. اين توصيفمولکول مي

 (3-7) 𝑆𝑗𝑘 =
∑ 𝑤𝑖(𝑞𝑖𝑗 − 𝑞𝑗  )𝐴

𝑖=1 (𝑞𝑖𝑘 − 𝑞𝑘 )

∑ 𝑤𝑖
𝐴
𝑖=1

 

                                                 
1 -Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors 
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امين اتم،  iوزن   𝑤iها، تعداد اتم Aام،  kام و   jدار شده بين کئوردينهکوواريانس وزن  sjkکه 

𝑞ij و𝑞ik   به ترتيبj  امين وk هاي اتم امين کئوردينهi  ام، و𝑞  مقدار ميانگين متناظر است. شش طرح

 دار شدن پيشنهاد شده است که عبارتند از:وزن

 -4دار شده با حجم واندروالس وزن -3دار شده با جرم اتمي وزن -2( uحالت بدون وزن ) - 1

وزن -6 1دار شده با حالت الکتروتوپولوژيکي کيير و هالوزن -5دار شده با الکترونگاتيويته ساندرسون وزن

توسط مدل انتخاب گرديد که  E2sو   G2uهاکنندهاز اين نوع توصيف. [71 ,73پذيري]دار شده با قطبش

 اشاره دارد.  آنها رنگبريدر  هارنگبه تأثير صورتبندي 

 

 atom-centred fragments هایکنندهتوصیف -د

ي نشان دهنده Xکه دهد. نشان مي رنگبريروي بر را  X-3CHهاي کننده تاثير گروهاين توصيف

باعث  مولکولها بر روي ساختار جود اين گروهوها ( است. و هالوژن  O  ،N ،S ، P، Se) اتم الکترونگاتيو

را براي تعدادي  ميزان رنگبريکننده با چگونگي ارتباط اين توصيف( 15-3جدول) . گرددمي رنگبريافزايش 

 دهد.نشان مي هاسري داده هاياز مولکول

 

 

 

 

                                                 
1 - Kier-hall 
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 براي بعضي از ترکيبات مورد مطالعه X-3CHبا مقدار توصيف کننده  خاصيتنمايش ارتباط ( 15-3جدول) 

 ترکیبساختار   X-3CH تعداد زمان رنگبری رنگبری میزان

5 a 

1 

 

NaO3S

H3C

OCH3

N N

SO3Na

HO

 
 

23 b 

70 c 

7 a 

4 

 

N

CH3

H3C
N+

CH3

CH3

 
 

56 b 

88 c 

22 a 

6 

 
N+

CH3H3C

N
H3C

H3C

N

CH3

CH3

 
 

72 b 

96 c 

aقهيدق 5در  ي: رنگبر             b دقيقه 10: رنگبري در                   c دقيقه 15: رنگبري در 

 2D binary fingerprints هایکنندهتوصیف -ه

 . اثر انگشتدهدرا نشان مي 8در فاصله توپولوژيکي  N-Nکننده حضور يا عدم حضور اين توصيف

هاي بزرگتر، داراي کند. در حالت تجربي مولکولطور غير مستقيم بررسي ميها را بهباينري اندازه مولکول

هاي بزرگ ثابت است و اثر انگشت تري هستند. در حالت تئوري فاصله توپولوژيکي مولکولهاي متنوعويژگي

هاي واقعي ويژگيکه هاي موثر در عملکرد مولکول را نسبت به حالتيباينري حضور يا عدم حضور ويژگي
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کنند و هاي اثر انگشتي اندازه مولکول را بررسي ميکنندهدهد. توصيفاند مورد بررسي قرار ميبررسي شده

هاي بررسي شده براي مولکول بايد با اندازه مولکول در سطح اوليه همبسته باشد. که از همه اين ويژگي

دهد در حضور که نشان مي [74]شود مدل برتر ديده ميدر  B08NNهاي اثر انگشت ميان توصيف کننده

N-N   کند.افزايش پيدا مي رنگبري، 8در فاصله توپولوژيکي 

 Information indicesهای توصیف کننده -ز

هاي اطلاعاتي هستند و در بردارنده اطلاعاتي راجع به ماهيت ها جزء شاخصکنندهاين توصيف

هاي اطلاعاتي از سطح صفر اين شاخص باشند.و تقارن مي در فضا، توپولوژي مولکولي هاشيميايي، پيوند اتم

( بر پايه 2حاوي اطلاعات )تقارن همسايگي از مرتبه شاخص  کنندهتوصيف شوند.تا سطح پنج محاسبه مي

 طلاعاتي،هاي شاخص اکنندهميان توصيف. از [71]استهاي تعادلي از گراف مولکول ي دستهمحاسبه

 .شوددر مدل برتر ديده مي IC2کننده توصيف

 های منتخب در شبکه عصبیکنندهبررسی میزان مشارکت توصیف - 11 -3

 : [77-75]صورت زير تعيين شدهاي منتخب بهکنندهميزان مشارکت توصيف

 اش از شبکه بهينه شده حذف گرديد. کننده مورد نظر به همراه اوزان مربوطهتوصيف-1

( براي هر ترکيب سري ميزان رنگبريها مقدار متغير وابسته )کنندهبا استفاده از بقيه توصيف -2

 بيني شد. پيش BR-ANN روش آموزش به

 ترکيبات سري آموزش محاسبه گرديد.  براي BR-ANN ميانگين خطاي مطلق حاصل از -3 

 هاي منتخب نيز تکرار شد. کنندهبراي ديگر توصيف 3تا 1مراحل  -4

 .( برآورد شد3-8توسط رابطه ) کنندهسرانجام درصد مشارکت هر توصيف -5
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(                                                                            3-8رابطه)

1

100 i
i N

i
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هاي مدل و کنندهتعداد توصيف N، امiحذف شده  کنندهدرصد مشارکت توصيف( 3-8) در رابطه

Δmi روش ميانگين خطاي مطلق حاصل از BR-ANN کننده سري آموزش در غياب توصيف برايi ام را

که  مورد نظر برآورد شد رنگبريبيني پيشهاي منتخب در کنندهتوصيف ميزان مشارکتدهد. نشان مي

 ارائه شده است. ( 7-3شکل) نتايج آن در 

 

 

 شبکه عصبي بهينهدر  کننده ها مشارکت توصيف( 7-3شکل) 

گونه که مانهد. باشداراي بيشترين اثر مشارکت مي کننده زمانبر اساس نمودار فوق توصيف

يك مقدار دقيقا توپولوژيکي  JGI7 کنندهتوصيفيابد. نيز افزايش مي رنگبريمشخص است با افزايش زمان 

کننده بعد توصيفداخل مولکول ارتباط دارد. اين  باراي با توزيع دهد، که به طور قابل ملاحظهرا نشان مي
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 گیری نتیجه - 1 -4

امروزه با توجه به اين موضوع که تحقيقات آزمايشگاهي نيازمند صرف هزينه و وقت بسيار بوده و 

ت کننده جهبينيهاي پيشمحيطي همراه است، استفاده از مدل ارض زيستهمواره با خطرات زياد و عو

اده از ابزارهاي مختلف فبخش، بسيار گسترش يافته است. تاکنون با استانجام تحقيقاتِ با هدف و نتيجه

QSPR/QSAR کنندگي بسيار بينيد که قابليت اطمينان و قدرت پيشانهاي بسياري توسعه يافتهمدل

کنندگي بالا از مزاياي اغلب بينيو قدرت پيش، قابليت اطمينان الابالايي دارند. سهولت، سادگي، دقت ب

هاي مختلف در اين تحقيق از روش فوتوکاتاليستي براي حذف رنگ باشد.هاي ارائه شده با اين روش ميمدل

 استفاده شد. نتايج حاصل از اين تحقيق در زير آورده شده است.

به يتم آموزشي تنظيم بايزين با الگورسازي شبکه عصبي مصنوعي در اين تحقيق از روش مدل

 تحقيق که بر اساس اطلاعات موجود اين استفاده شدرنگبري بيني روشي قدرتمند و کارآمد براي پيش عنوان

ا، با هرنگ فتوکاتاليستي رنگبريميزان بيني پيشبراي  QSPR سازيمدلاولين گزارش در مورد به عنوان 

 . باشدميمختلف  هايساختارهاي متنوع و گروه

خاصيت براي پيش -ارتباط کمي ساختاربررسي طور که گفته شد هدف اصلي از کار حاضر، همان 

دهند که مدل غيرخطي توسعه يافته باشد. نتايج نشان ميميهاي مختلف رنگ ميزان رنگبري ازبيني 

ها، کنندهانتخاب توصيف در .ندکبرقرار  رنگبريي رضايت بخش بين ساختار مولکولي و يك رابطه ندتوامي

ها دراين پايان نامه کنندهانتخاب ساير توصيف. براي شدانتخاب  با اهميت بالاکننده زمان به عنوان توصيف

آن برقرار  رنگبريها استفاده شد تا ارتباط مناسبي بين ساختار هر رنگ و کنندهاز روش فراواني توصيف

ها کنندهکه با استفاده از روش فراواني توصيفکننده زمان علاوه توصيفبه کننده ساختاري توصيف 8 .شود

مورد بررسي قرار گرفت. نتايج نشان  ،رنگبريموثر در  هاي ساختاريتوصيف کنندهعنوان بهشد انتخاب 
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توصيفکه  دارند. بريرنگبيشترين تاثير را در  B08NN و jGI7 زمان، کنندهسه توصيفدهنده اين است که 

 باينري که مربوط به اثر انگشت B08NNکننده داخل مولکول ارتباط دارد و توصيف باربا توزيع  jGI7کننده 

 . دهدرا نشان مي 8در فاصله توپولوژيکي  N-Nحضور يا عدم حضور  ،دو بعدي است

مانده تك تك ، نمودار باقيتصادفي، روش حذف -Yصل از ارزيابي مدل برتر با کمك آزمون حانتايج 

 .و ساير پارامترهاي ارزيابي، تاييدي بر قدرت مدل انتخاب شده است
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 آینده نگری - 2 -4

 بپردازند. رنگبريپيش بيني در شرايط متغير آزمايشگاهي به توانند پژوهشگران مي 

 براي انتخاب توصيف 1ريزي متواليطرحو  ژنتيك همچون الگوريتم هاييتوان از روشمي

را  SVM-LS3و  SVM2هايي مانند توان روشمي همچنينهاي مهم استفاده کرد کننده

 کار برد. صبي بهبه جاي شبکه ع

 ين روش را جايگز و آناليز اجزاي اصلي هاي خطي مانند حداقل مربعات جزئيروش توانمي

MLP  دست آمده را با هم مقايسه کرد بهکرد و نتايج. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                 
1 - Successive Projection Algorithm 
2 - Supported Vector Machine 
3 - Least Square Supported Vector Machine 
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ABSTRACT 

The industrial textile effluents contain a large variety of dyes that without proper treatment 

prior to their disposal become toxic to microorganisms and aquatic life. The indiscriminate 

release of dyes has a considerable negative impact on the environment and human health. 

In this study, QSPR model based on Bayesian regularized artificial neural network (BR-

ANN) was developed for the modelling and accurate prediction of photo-catalytic dye 

decolorization efficiency at differentiate based on their chemical structure. For this purpose, 

the photo-catalytic decolorization of various dyes (31 dyes) have been investigated in 

TiO2/UV suspensions. Under constant experimental conditions including amount of photo-

catalyst (0.0100g), sample volume (50.0 ml) and pH of 7.0 decolorization efficiency of each 

dye were measured at 5, 10 and 15 minutes after initiation of UV irradiation. Dyes structures 

were converted to the molecular descriptors using Dragon software and the most significant 

descriptors were selected and used as inputs in ANN modelling. After obtaining the BR-ANN 

model as an optimum model, the prediction ability of the model was evaluated by test set and 

leave-one-out method. The squared correlation coefficients obtained for the test set and LOO 

were 0.9553 and 0.9320, respectively. The results obtained, showed the superior prediction 

ability of the proposed model in the prediction of decolorization efficiency. 
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