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 تشکر و قدر دانی

نند و کوشندگان، حق او را گزاردن نتوانند ی را که سخنوران، در ستودن او بمانند و شمارندگان، شمردن نعمت های او ندا یی که آفریدجهان را، انسان را، عقل را، علم را، . سپاس خدا خدا

 قشان را در وجودم دمید.و کسانی که عش    معرفت را، عشق را 

که برایم زندگی؛ بودن و انسان ی آموزگار،که با نکته های دلاویز و گفته های بلند ، صحیفه های سخن را علم پرور نمود  زهرا کلانترسرکارخانم دکتربا تقدیر و تشکر شایسته از استاد فرهیخته و فرزانه  

 .گارنده در اتمام واکمال پایان نامه بوده استن و همواره راهنما و راه گشای   بودن را معنا کرد

 .که از محضر پر فیض تدریسشان ، بهره ها برده ام دکتر حسین نیکوفرد جناب آقایتشکر و سپاس از استاد دانشمند و پر مایه ام 

گام من بودند   مدت این  ی ط که در  کسانی   تمامی  و    بنت الهدی گودرزی  ،سهیلا عیسوند    ها در پایان از دوستان عزیزم ، خانم  کمال تشکر را دارم.  همراه و هم
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 مالکیت نتایج و حق نشر

لات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های رایانه ای ، نرم افزار کلیه حقوق معنوی این اثر و محصو

باشد . این مطلب باید به نحو  ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می

 مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر شود .

 باشد. از نمینامه بدون ذکر مرجع مج استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان
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 چکیده

ی بینی دانسیته، برای پیش(QSPR)خاصیت  -ی ارتباط کمی ساختارتحقیق، مطالعهدر این 

ها، ها، آمینهای آلیفاتیک و آروماتیک، الکلدروکربنیهی متنوعی از ترکیبات آلی شامل مجموعه

ی وسیعی از دما و فشار انجام شد. ها در محدودههمچنین کتون کربوکسیلیک اسیدها و ،استرها، اترها

کننده )ویژگی( استفاده شده است. در اولین روش این مطالعه از دو نوع روش انتخاب توصیف در

گروه عاملی بر  42 ق،یتحق نیمورد مطالعه در ا ترکیباتتمام ساختار شیمیایی  زیبعد از آنالانتخاب، 

 کننده با استفاده ازتوصیف 4442 شناسایی شدند. در روش دوم، (GCM)اساس روش سهم گروه 

ای از افزار دراگون برای هر یک از ترکیبات آلی مورد مطالعه محاسبه شد. سپس زیرمجموعه نرم

ی دراگون با الگوریتم ژنتیک بر اساس کننده دسته توصیف 44های محاسبه شده از کنندهتوصیف

 7به عنوان تکنیک انتخاب ویژگی انتخاب شد. تنها  (GA-PLS)روش حداقل مربعات جزیی 

ها توسط الگوریتم ژنتیک بدست آمدند. کنندهننده به عنوان بهترین توصیفک توصیف

های انتخاب شده با دو روش انتخاب ویژگی و دو متغیر تجربی )دما و فشار( به همراه  کننده توصیف

( مورد استفاده قرار گرفتند. ANNی عصبی مصنوعی )جرم مولکولی ترکیبات به عنوان ورودی شبکه

مارکوارت و  -های لونبرگآموزشی به نام  عصبی مصنوعی از ترکیب دو الگوریتمی مدل شبکه 2

تنظیم بایزین با دو تابع انتقال )لگاریتم سیگموئید و تانژانت سیگموئید( طراحی گردیدند. پس از 

ی ورودی و های لایههای عصبی مصنوعی مانند تعداد نرونآموزش هریک از مدلها، پارامترهای شبکه

( برای (MSEپنهان و تعداد دورهای آموزشی، بر مبنای کمترین مقدار میانگین مربعات خطا  یلایه

ی انتخابی با هر یک از دو های بهینهسازی شدند. سپس، عملکرد مدلبینی سری ارزیابی بهینهپیش

های تست داخلی و خارجی مورد بررسی قرار گرفتند. توسط سری GA-ANN و GCM-ANNروش 

Rو ضریب تعیین ) MSEمقدار 
      ی ( برای سری تست داخلی با استفاده از مدل بهینه شده2

GCM-ANN  ی و برای مدل بهینه شده 9999/9و  15/11به ترتیب برابرGA-ANN  به ترتیب

از مقدار این پارامترها برای سری تست خارجی با استفاده به طور مشابه، . شدند 9911/9و  94/44



 خ
 

و  71/1741به ترتیب  GA-ANNو برای مدل  9199/9و  72/99تیب تربه GCM-ANNمدل 

تواند روابط بین می GCM-ANNی دهد که مدل بهینه شدهنتایج نشان می .به دست آمدند 1944/9

 GA-ANNی تر از مدل بهینه شدهی ترکیبات آلی را دقیقهای ساختاری و دانسیتهکنندهتوصیف

 سازی کند.شبیه

(، دانسیته ANN(، شبکه عصبی مصنوعی )QSPRخاصیت ) -تباط کمی ساختارکلمات کلیدی: ار

 (.GCMگروه )(، روش سهمGAترکیبات آلی، الگوریتم ژنتیک )
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Modelling of density of organic compounds using QSPR approach  

A new GA-ANN model for density prediction of organic compounds  

 .ارائه گردید 1497در بیست و یکمین سمینار بین المللی شیمی فیزیک ایران در شهریور ماه 
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 مقدمه -3-3

 از بر حسب دما و فشار یک ویژگی بسیار مهم است که مختلف، دانسیته ترمودینامیکیاز بین خواص 

های صنعتی، خطوط لوله و پمپاژها در صنایع شیمیایی و پتروشیمیایی و در طراحی زیادیاهمیت 

گیری تجربی در صنایع شیمیایی، اندازه خالص سیالات یبا وجود اهمیت دانسیته ر است.برخوردا

در این  .به صرف هزینه و وقت زیادی دارد نیازگوناگون در دما وفشار  خالص سیالات یدانسیته

 .ای برخوردار هستندبینی از اهمیت ویژههای پیششرایط، استفاده از روش

 

 دانسیته -3-2

شود. واحد دانسیته در به حجم یک ماده در دما و فشار مشخص دانسیته نامیده مینسبت جرم 

  ،SIسیستم 
kg m

g cmاست، اما واحدهای دیگر مثل  3-
g mlیا  3-

شوند. اگر شرایط نیز استفاده می  1-

         ( یا شرایط استاندارد =kPa 445/191pگیری دانسیته، شرایط ترمودینامیکی نرمال ) اندازه

(kPa 199p=باشد، دانسیته )ی استاندارد ی نرمال و دانسیته گیری شده به ترتیب، دانسیتهی اندازه

 .]1[شود نامیده می

 

 ترکیبات آلی یبینی دانسیتههای پیشروش -3-1

طور که در مقدمه شرح داده شد خواص ترمودینامیکی سیالات خالص، ابزار مهمی برای طراحی همان

ها گیری آنهای تجربی دقیق هستند اما اندازهاگرچه داده .ز فرآیندهای شیمیایی استمهندسی و آنالی

بینی استفاده های پیشلذا باید از روش .بر استگیر و هزینهدر یک دامنه وسیع دما و فشار کاری وقت

اشد که بمی QSPRبینی دانسیته استفاده از معادلات حالت و مطالعات های پیشترین روش. مهمنمود

 در ادامه راجع به هر یک توضیح داده خواهد شد.
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 پیش بینی دانسیته به کمک معادلات حالت -3-1-3

 .ی سیالات خالص استفاده از معادلات حالت استبینی دانسیتههای پیشترین روشیکی از مهم

با  .کنده بیان میی ریاضی است که فشار را به صورت تابعی از دما و دانسیتی حالت یک رابطهمعادله

توان سایر خواص ترمودینامیکی را بدست ی حالت و یک مشتق مناسب از آن میاستفاده از معادله

ترکیبات آلی  بینی خواص ترمودینامیکیبرای پیشهای اخیر در سالحالتی که ی معادله دو .آورد

1 ند معادلات حالتاند و از کارایی بالایی برخورداربرحسب دما و فشار معرفی شده چگال
MLIR و 

4
GCM-GMA  .ها توضیح داده خواهد شد.آن در ادامه بطور مختصر راجع به هر کدام ازهستند 

 

 MLIRبینی دانسیته ترکیبات آلی با استفاده از معادله ی حالت پیش -3-1-3-3

4(LIRی همدمای خطی )قاعده
انی و  برای سیالات چگال زیر بحر 1994ای است که در سال قاعده 

به دست آمده و دارای مبنای  2(AEPPفوق بحرانی براساس مفهوم متوسط پتانسیل جفت موثر )

)1(2کند که کمیت نظری است. این قاعده بیان می vZ  2بر حسب  برای هر همدمای سیال

  چگال خطی است، که
v

1
 دانسیته سیال است.ی مولی 

22)1( BAvZ  (1-1   )                                                                                     

 آمده است: بدست نیز به صورت زیرB و Aوابستگی دمایی پارامترهای 

(1-4)                                                                                                  
RT

A
AA 2

1  

(1-4 )                                                                                                 
RT

B
BB 2

1                                                                                                  

                                                           
1- Modified Linear Isotherm Regularity (MLIR) 

4 - Group Contribution Method-Goharshadi-Morsali-Abbaspour (GCM-GMA) 

4 - Linear Isotherm Regularity (LIR) 

2 - Average Effective Pair Potential (AEPP) 
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در های کوچک با مولکولرفتار خطی فوق را برای سیالات چگال قطبی و غیرقطبی این معادله، 

Bی ها محدوده   وB2TT  که  دهدنشان میB  وBT  به ترتیب دانسیته و دمای بویل سیال

را برای  LIRی حالت توانستند معادله گروهبا استفاده از روش سهم سافر و کلانترپار .]4[باشند  می

های نوع اول و الکلهای خطی، شامل آلکان بینی خواص ترمودینامیکی ترکیبات آلی بلند زنجیرپیش

ها برای آن .]2و4[کنند ها اصلاح های آنمخلوطو  های کربوکسیلیکها، اسیددوم و سوم، کتون

های عاملی تشکیل ی این معادله، هر ترکیب آلی را به صورت یک مخلوط فرضی از گروه هارائ

اند. سپس طبق تقریب تک سیال اش در نظر گرفتند که تصادفی در مخلوط توزیع شده دهنده

را عیناً برای چنین مخلوط فرضی در نظر گرفتند اما در این حالت  LIRی حالت واندروالس، معادله

ها در سیستم )در اینجا طول زنجیر( نیز علاوه بر دما به ترکیب گروه LIRی حالت معادله پارامترهای

ی کل باشد، دانسیته  ی مولی سیال ، دانسیتهPو فشار  Tدمای  در ها، اگروابسته شد. طبق روش آن

ی معادلههای عاملی در مولکول است. در این صورت تعداد گروه nشود که می  nها در مخلوط گروه

LIR آید:به شکل زیر در می 

24222222 11 


mmmm BnAn
n

Z
nBAn

RTn

p


















 (1-2        )             

ها با به ازای یک گروه در سیال مورد نظر هستند. سپس آن LIRپارامترهای  mBو  mAکه در آن 

 (،9-1( و )5-1های )به صورت معادله Bو  Aتعریف دو پارامتر 

 (1-5)                                                                                                    2nAA m                                                                                                         

 (1-9)  

ی همدمای خطی اصلاح شده ( را به صورت کلی زیر تعریف نمودند و آن را قاعده7-1(ی معادله

(MLIR.نامیدند ) 

  221 BAv
n

Z









 (1-7                                                                           )            

4nBB m
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21این معادله نمودار  طبق v
n

Z








  2بر حسب  .برای هر همدمای ترکیب آلی چگال، خطی است

های نوع اول و دوم و سوم، ، الکل[4] های خطیبرای تمامی ترکیبات آلی مورد مطالعه شامل آلکان

مشخص شده است که رفتار خطی  ] 9[ هاو استر [5]ها ، آمین[2] های کربوکسیلیکها، اسیدکتون

بسیار بهتر بوده و حتی این رفتار خطی با افزایش طول  LIR یمعادله نسبت به MLIRی معادله

با  شود.چنین وضعی مشاهده نمی LIRی شود. این در حالیست که برای معادلهزنجیر حفظ می

ی وسیعی از دما و فشار با متوسط ی این ترکیبات در محدودهنسیته، داMLIRی استفاده از معادله

  بینی شده است. پیش 5/1خطای نسبی کمتر از % 

 

   بینی دانسیته سیالات خالص با استفاده از معادله حالت پیش -3-1-3-2

GCM-GMA 

گوهرشادی و همکارانش بر اساس مفهوم متوسط انرژی پتانسیل جفت مؤثر، توانستند  4995درسال 

 .[7] ارائه کنندبینی خواص ترمودینامیکی سیالات چگال را برای پیش GMAمعادله حالت عمومی 

)12(2کند که، نمودار این معادله حالت بیان می mvZ  برحسب  برای هر همدمای سیال چگال

 .ی مولی سیال استدانسیته mv1خطی است که 

(1-1)       BAvZ m  3)12(                                                                                  

به ترتیب عرض از  B و Aپذیری و حجم مولی بوده و به ترتیب فاکتور تراکم mvو  Zدر این رابطه 

 اند:ما وابستهو شیب نمودار هستند که از طریق روابط زیر به د مبدأ

(1-9        )   
R

TA

RT

A
AA

ln22 21
0                                                                                                     

(1-19 )                                                                              
R

TB

RT

B
BB

ln22 21
0                                                                      

ی حالت این معادله .ثابت هستند 2Bتا  0Bو  2Aتا  0Aهای ( کمیت19-1( و )9-1در روابط ) 

cی تواند در محدودهمی   وcTT  ی طیف وسیعی از سیالات قطبی، غیرقطبی و دانسیته



6 
 

ته و دمای بحرانی ـبه ترتیب دانسی CTو  Cد که، ـبینی کندروژنی را پیشـوند هیـسیالات دارای پی

 .]1-11[ سیال هستند

که توسط  GMAتوانست از ترکیب روش سهم گروه با معادله حالت  4911سوی در سال مو

ها را های آنو مخلوط ی ترکیبات آلی مختلفگوهرشادی و همکارانش ارائه شده بود، دانسیته

او نیز در این کار، هر یک از این ترکیبات را به عنوان یک مخلوط فرضی از  .[14]بینی کند  پیش

ی ها در نظر گرفت و سپس معادلهی آنل، متیلن و یک گروه عاملی تشکیل دهندههای متیگروه

GMA .را به صورت زیر به این مخلوط فرضی تعمیم داد 

(1-11)                                                                          433)1
2

( nBnAv
n

Z
mmm                                      

پارامترهای  mBو  mAهای کربنی و تعداد گروه n، نامیده شده GCM-GMAکه  در این معادله

ی جدید، ی حالت به ازای یک گروه کربنی هستند. او توانست با استفاده از این معادلهمعادله

ا به ترتیب با متوسط درصد خطای نسبی کمتر ها رهای آنترکیبات آلی خالص و مخلوط ی دانسیته

 بینی کند.% پیش7/1% و 4/1از 

 

 QSPRبینی دانسیته از طریق مطالعات پیش -3-1-2

ی خاصی از مواد و در ترین مشکل استفاده از معادلات حالت این است که هر کدام برای دستهمهم

انجام  PVTگیری اندازهای اگر برای ماده ی معینی از دما و فشار کارایی دارند. از طرف دیگر محدوده

مورد  یی حالت برای مادههای معادلهی حالت برای آن ماده کارایی ندارد زیرا ثابتنشده باشد معادله

های اخیر بسیار مورد توجه قرار گرفته است های خوبی که در سالنظر وجود ندارد. یکی از راه حل

باطی را بین ساختار مولکولی مواد و خواص مختلف تواند ارتاست که می QSPRمطالعات 

های مناسب بر مبنای لعات برای پیدا کردن توصیف کنندهفیزیکوشیمیایی مواد پیدا کند. در این مطا

های تئوری حاصل از توصیف کننده و هاساختار مولکولی بطور معمول از دو روش سهم گروه
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با  تواناین است که میQSPR  ترین ویژگی روشمهم. شودهای توپولوژیکی استفاده می اندیس

ها را اند، توصیف کنندهبرای مواد جدید و همچنین برای موادی که هنوز سنتز نشده استفاده از آن

 بینی نمود. محاسبه و خاصیت موردنظر را پیش

  

 ی عصبی موجک ها با استفاده از شبکهی کتون بینی دانسیته پیش -3-1-2-3

گروه برای امجو و کلانتر یک مدل شبکه عصبی موجک بر مبنای روش سهمن 4991در سال 

توانست  که می ارائه نمودندو فشار  وسیعی از دما ی در محدودهها انواع کتوندانسیته بینی  پیش

 .[14] بینی کندپیش 5/9% ی این ترکیبات را با متوسط خطای نسبی کمتر از دانسیته

 

ها  به کمک های خطی و سیکلوآلکانی آلکانبینی دانسیتهپیش -3-1-2-2

 شبکه عصبی موجک

گروه برای شعبانی و کلانتر یک مدل شبکه عصبی موجک بر مبنای روش سهم 4999در سال 

ی این توانست دانسیتهها ارائه نمودند که میهای خطی و سیکلو آلکانبینی دانسیته آلکان پیش

بینی کند. در این مدل از دو متغیر دما و فشار و پیش 1ز %ترکیبات را با متوسط خطای نسبی کمتر ا

سازی جهت مدل انتهایی و متیلن میانی متیل، متیلن هایتعداد گروه ساختاری شامل  سه متغیر

 .[12] استفاده شده است

 

 به کمک شبکه عصبی مصنوعیها بینی دانسیته کتونپیش -3-1-2-1

با ها کتون یبینی دانسیتهبرای پیششبکه عصبی مصنوعی یک مدل  صبوری و کلانتر 4919در سال  

ی کنندهتوصیف 2شناسایی ها در این کار با ارائه کردند. آنهای تئوری کنندهاستفاده از توصیف
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 عصبی مصنوعی یتوانستند یک شبکه (MLR) بر مبنای روش رگرسیون خطی چندگانه توپولوژیکی

 .[15] بینی کندپیش 1کمتر از %را با متوسط خطای نسبی این مواد  یارائه کنند که دانسیته

 

به کمک شبکه عصبی ی سیالات آلی خودتجمعی بینی دانسیتهپیش -3-1-2-4

 مصنوعی

سیالات  یبینی دانسیتهعصبی مصنوعی برای پیش یبکهآزمونفر و کلانتر یک مدل ش 4914در سال 

ها در این کار با ها ارائه کردند. آنو الکل هاآمین اسیدهای کربوکسیلیک، شامل آلی خودتجمعی

 یدما، فشار توانستند یک شبکهدو متغیر  ها وگروهگروه عاملی بر مبنای روش سهم19شناسایی 

بینی پیش1را با متوسط خطای نسبی کمتر از %این مواد  یارائه کنند که دانسیته عصبی مصنوعی

 .[1] کردمی

 

 به کمک شبکه عصبی مصنوعیها هیدروکربن یبینی دانسیتهپیش -3-1-2-5

ی عصبی مصنوعی بر مبنای روش الگوریتم ژنتیک یک مدل شبکه و کلانتر متولی 4911در سال 

(GA)  های خطی و غیرخطی، های مختلف شامل آلکانی هیدروکربنبینی دانسیتهپیشبرای

توانست ارائه نمودند که میای قهحل 4ای و ها و ترکیبات آروماتیک تک حلقهآلکن ها،سیکلوآلکان

 .[19] بینی کندپیش 1ی این ترکیبات را با متوسط خطای نسبی کمتر از %دانسیته

 

 

                                                                                 

 

  



9 
 

 هدف تحقیق -3-4

ی ی دستهبینی دانسیتهبرای پیشت غیرخطی خاصی -مطالعه ارتباط کمی ساختارنامه هدف این پایان

ها، ها، استرها، کتونهای آلیفاتیک و آروماتیک، آمینوسیعی از ترکیبات آلی شامل هیدروکربن

ی وسیعی از دما و فشار به و کربوکسیلیک اسیدها در محدوده های نوع اول، دوم و سوم، اترها الکل

 هاست.کمک پارامترهای ساختاری آن
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 فصل دوم

 کمومتریکس
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1کمومتریکس -2-3
 

که در  1979در اوایل سال  4نام کمومتریکس اولین بار توسط دانشمند سوئدی جوان، اسوانت ولد

که در   4با بروس آر. کووالسکیاو همکاری  .شیمی فیزیک آلی فعالیت داشت، مطرح گردیدی زمینه

 المللیمنجر به تأسیس انجمن بینکرد و در شیمی کار میهای تشخیص الگروشآن زمان روی 

(ICS) کمومتریکس
2
را به این منظور به « کمومتریکس»ی واژه ،استوانت ولد. گردید 1972سال  در 

این امر، «. های شیمیاییدر آزمایش شیمیایی، از داده های تولید شدهاستخراج اطلاعات : »کار برد

ربردی است. درکمومتریکس، کا ددی، آمار و به طور کلی، ریاضیاتنیازمند به کارگیری آنالیز ع

عبارت ریاضی است. بنابراین، کمومتریکس، از شیمی، لی، بیان ساختار شیمیایی به صورت اص یمسئله

ای جداگانه از شیمی مطرح شود و باید به صورت به عنوان شاخه تواندجداشدنی نیست و حتی می

 .[17] ی بماندجدانشدنی از شیمی باقبخش 

کمومتریکس "ترین تعاریف، یکی از جامع طبق .استچندین تعریف برای کمومتریکس بیان شده

 کند:آمار و منطق برای رسیدن به اهداف زیر استفاده می ،ای از شیمی است که از ریاضیشاخه

 کند.های تجربی بهینه را طراحی و انتخاب می( فرآیندالف

 کند.های شیمیایی فراهم میایی قابل حصول را از تحلیل داده( حداکثر اطلاعات شیمیب

 ".]11[های شیمیایی به دست آورد تواند اطلاعات بیشتری درمورد سیستم( میج

در شیمی بستگی دارد. با در دسترس قرار گرفتن  دیداً، به استفاده از کامپیوترهارشد کمومتریکس ش

جدیدی در پردازش و تفسیر اطلاعات آغاز شد و ی ، دوره1919کامپیوترهای شخصی در شروع 

 افزارها، سهولت و پیشرفت در کمومتریکس را در پی داشتهای حاصل در کامپیوترها و نرم پیشرفت

[19] . 

                                                           
1 - Chemometrics 

4- Svante wold 

4 - Kowalski 

2 - International Chemometrics Society 
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برمیگردد. اولین تحقیق درباره  1997ی تحقیقاتی کمومتریکس در ایران به سال ظهور زمینه

 .]49[د منتشر ش 1991کمومتریکس در ایران در سال 

 

 فعالیت -خاصیت و ساختار -ارتباط کمی ساختار -2-2

 (QSAR) 3فعالیت -طه کمی ساختارراب -2-2-3

های یکی از کاربردهای مهم کمومتریکس، مطالعاتی است که فعالیت بیولوژیکی ترکیبات را به ویژگی

معروف  (QSAR) فعالیت -رکمی ساختا یات، به رابطهدهد. این نوع از مطالعساختاری آنها ارتباط می

مدل ریاضی است که برای بررسی فعالیت مورد استفاده قرار  ،4دلیل استفاده از کلمه کمی .]41[ است

  .]44[گیرد  می

متفاوتی داشته  توانند فعالیت بیولوژیکی کاملاًمیهای مشابه با تغییر کوچکی در ساختارشان مولکول

تا بتواند  استهای مولکولی هماهنگ میان فعالیت و ویژگیای پیدا کردن رابطه QSAR هدف .باشند

در پی پاسخ  QSARبه طور کلی  .]44[ از این قواعد برای ارزیابی فعالیت ترکیبات جدید استفاده کند

 دادن به دو سوال زیر است:

 گذارد؟هایی از مولکول روی فعالیت آن تاثیر می)الف( چه جنبه

 ل چه عواملی باید بهینه شوند؟)ب( برای افزایش فعالیت مولکو

 

 (QSPR) 1خاصیت -رابطه کمی ساختار -2-2-2

های مهم کاربرد کمومتریکس، مطالعاتی است که خواص فیزیکی و شیمیایی  ینهزم از یگردیکی 

شیمیدانان خاصیت یک مولکول ناشی  ازنظردهد.  یمنسبت  ها آنهای ساختاری  یژگیورا به  ها مولکول

خاصیت  -لعات به بررسی کمی ارتباط ساختار. این نوع از مطاهاست آنختاری های سا یژگیواز 

                                                           
1- Quantitative Structure-Activity Relationship 

4 - Quantitative 

4 - Quantitative Structure-Property Relationship 
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(QSPR)  ی است که بین رفتار ا رابطهین مطالعات پیدا کردن از اباشد. هدف  یممعروف

ی بین ساختار ا رابطهی ساختاری آن وجود دارد. مانند یافتن پارامترهافیزیکوشیمیایی یک مولکول با 

ی ذوب و جوش، فشار بخار و غیره. نتایج این مطالعات علاوه بر  نقطهنظیر با خواصی  ها مولکول

ها، به پژوهشگران در  های ساختمانی آن یژگیوبا  ها مولکولی ارتباط خواص  نحوهی ساز شفاف

یی که ها روشکند. از  های مشابه کمک می های جدید بر اساس رفتار مولکول بینی رفتار مولکول پیش

 یهای توان به روش یمگیرند  یمقرار  استفاده موردخاصیت  -ی ارتباط خطی ساختار  همطالع منظور  به

 4، رگرسیون خطی چندگانه(PCA) 4ی اساسیها مؤلفه، تحلیل (OLS) 1مثل حداقل مربعات متداول

(MLR) ،2رگرسیون اجزای اصلی (PCR) 5جزئی وحداقل مربعات (PLS) .ی ها روش، اشاره نمود

، ارتباط غیرخطی (SVM) 7و ماشین بردار پشتیبان (ANN) 9ی عصبی مصنوعیدیگری مانند شبکه

 دهند.  میان ساختار و خواص ترکیبات را مورد مطالعه قرار می

 .]42[ استبه صورت زیر  QSARیا  QSPRسازی مراحل کلی یک مدل

 هافراهم کردن سری داده -1

 هاکنندهتوصیف انتخاب و محاسبه -4

 هاکنندهیه و تحلیل آماری توصیفارزیابی، تجز -4

 های آموزش، ارزیابی و تستها به سریبندی سری دادهتقسیم -2

 ها و انتخاب مدل مناسبآنالیز آماری مدل -5

 های انتخاب شدهارزیابی اعتبار مدل -9

 بینی خصوصیت موردنظرپیش -7

                                                           
1- Ordinary Least Square 

4 -Principle Component Analysis 

4 -Multiple Linear Regression 

2 - Principal Componet Regression 

5- Partial Least Squares 

9 -Artificial Neural Network 

7 -Support Vector Machine 
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 خواهد شد. توضیح داده  QSPRسازیدر ادامه راجع به هر یک از مراحل یک مدل 

 

 QSPRسازی مراحل مدل -2-1

 هافراهم کردن سری داده -2-1-3

که  استی مناسب و معتبر انتخاب یک سری داده و آوری جمع ،QSPR مطالعه یک دراولین مرحله 

ها از داده آوریجمع ها در شرایط عملی یکسانی به دست آمده باشد.خاصیت مورد مطالعه برای آن

تر تر و متنوعوسیع هاهرچه سری داده گیرد وصورت می و مراجع علمی لاتطریق جستجو در مقا

تر و معتبرتری بوده و محدود به یک گروه خاص از ترکیبات نخواهد مدل کلی ،باشد مدل بدست آمده

  بود.

 

 هاسازی ساختار هندسی مولکولرسم و بهینه -2-1-2

ی دقیق مولکولی استوار است و اگر و هندسهبر مبنای ساختار  ساختاریهای کنندهایجاد توصیف

صحیحی برای این د، مقادیر غیربا حداقل انرژی نباش1به صورت صورتبندی مولکول ساختار

باید ساختار هندسی ترکیب بهینه شود؛ یعنی ابتدا بنابراین . [45]شود ها ایجاد میکننده توصیف

صات، انرژی مولکول حداقل باشد. این کار مختصاتی از ساختار ترکیب به دست آید که در آن مخت

سازی    روش مهم در شیمی محاسباتی که برای بهینه دو شود.توسط شیمی محاسباتی انجام می

 روش مکانیک مولکولی و روش مکانیک کوانتومی است گیرد میها مورد استفاده قرارساختار مولکول

[49] . 

اند، به طور خیلی ساده ساختمان کلاسیک بنا شده های مکانیک مولکولی که بر مبنای روابطروش

ای از گیرند. در این روش انرژی مولکول به صورت مجموعهمولکولی را به صورت گوی و فنر در نظر می

های شود. سپس با استفاده از برنامههای کششی، خمشی، الکترواستاتیکی و ... بیان میانرژی
                                                           
1 - Conformation 
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بندی تغییر ولی طول پیوندها، زوایای پیوندی و صورتکامپیوتری مربوط به روش مکانیک مولک

کند تا ساختاری که عبارت انرژی مکانیک مولکولی را مینیمم کند، پیدا شود. این روش بهینه  می

ی ولی در مکانیک کوانتومی از معادله .[47] رودها به کار میسازی بیشتر برای ماکرومولکول

ی مکانیک های محاسباتی بر پایهروش. شود ل استفاده میی انرژی مولکورای محاسبهب1شرودینگر

در  .[49]است و نظریه تابع چگالی   4های نیمه تجربیروش،  4های آغازینکوانتومی شامل روش

ی شرودینگر با ها از حل معادلهشود و انرژی مولکولهای تجربی استفاده نمیاز دادههای آغازین روش

ها در محاسبات وارد در این روش چون کل الکترون آید.ه دست میاستفاده از یک سری تقریب ب

 .[49و  41] داردی نیاز زیادوقت  صرف تر شده و به، محاسبات پیچیدهشوند می

های لایه فقط الکترونهای آغازین بر خلاف روش هایی هستند کهی نیمه تجربی، روشهاروش

 هایها، کوتاهتر از روشمان محاسبات در این روشکنند. در نتیجه زظرفیت را در محاسبات وارد می

 .دبه کار رونیز های بزرگتر تواند برای مولکول و می بودهغازین آ

افزارهای تجاری در دسترس ها با استفاده از نرمدر این مرحله، ساختار ترکیبات مربوط به سری داده

و.....  MNDO , PM3, AM1مکانیکی مختلف نظیر  -های کوانتوم رسم شده و سپس توسط روش

گیرد نرم افزار . نرم افزاری که برای این منظور معمولاٌ مورد استفاده قرار می]49[شود بهینه می

Hyper Chem .در این پروژه از روش است AM1  .استفاده شده است 

 

 های تئوریکنندهی توصیفمحاسبه -2-1-1

یند منطقی و ریاضی هستند که اطلاعات شیمیایی ی نهایی یک فراهای مولکولی نتیجهکنندهتوصیف

توانند برای تفسیر خواص مولکولی کنند. این اعداد میمربوط به ساختار مولکول را به اعداد تبدیل می

به عبارت های مولکولی در یک مدل شرکت کنند. بینی تعدادی از ویژگیاستفاده شوند و یا برای پیش

                                                           
1- Schrodinger Equation  

4- Ab Initio 

4- Semi empirical 
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ای از مولکول است که ممکن است بر خاصیت مورد صوصیت ویژهکننده، بیانگر خ دیگر هر توصیف

های تجربی و تئوری  کننده ها به دو گروه کلی توصیفکنندهاین توصیف .]49[نظر مؤثر باشد 

 .شوندبندی می تقسیم

 ی مناسب عبارت است از: کنندههای یک توصیفبرخی از ویژگی 

 ساده بودن 

 ساختار مولکول ریتفس ییتوانا 

 هاکنندههمبستگی با سایر توصیف عدم 

 های مختلف یک مولکولقابلیت تمایز بین ایزومر 

 های مولکولیی وسیعی از ساختارقابلیت کاربرد برای دامنه 

 شوند: بندی میبه دو دسته اصلی تقسیمهای مولکولی کنندهتوصیف 

 و ممان دوقطبی(  پذیریهای تجربی )مانند قطبشگیریهای حاصل از اندازهکنندهتوصیف -1

های ل و بدون نیاز به دادهبا استفاده از ساختار مولکوفقط  که تئوری هایکنندهتوصیف -4

قابل  نیز شوند و برای هر مولکول واقعی یا فرضی که هنوز سنتز نشدهمیمحاسبه  تجربی

ی تئوری توسط نرم افزار کنندهتوصیف 4442در این تحقیق  .[45و41] محاسبه است.

ها از نظر بیان چگونگی خصوصیات مولکول به کنندهمحاسبه شد که این توصیف 15/5وندراگ

ها آورده کنندهاین توصیفانواع ( نام 1-4در جدول ) .شوند ی متفاوت تقسیم میدسته 44

 .[1]شده است 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1 - Dragon 
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 های نامناسبحذف توصیف کننده -2-1-4

هایی که اطلاعات کمتری درمورد کنندهباید توصیفها محاسبه شدند، کنندهپس از آن که توصیف

هایی که کنندهتغییرات خواص شیمیایی و یا بیولوژیکی موردنظر دارند را حذف نمود. از این رو توصیف

همچنین شوند. باشند، حذف میها، مقادیر ثابت، تقریباً ثابت و یا صفر داشته برای تمام مولکول

% مقادیر یکسان دارند، مفید 99% مقادیر غیر صفر و یا بیش از 19هایی که کمتر از کنندهتوصیف

های غیرمفید، ماتریس همبستگی از کنندهد. برای حذف بقیه توصیفنشونبوده و کنار گذاشته می

% بین 99شود. همبستگی بیش از ها تشکیل میکننده توصیف بین Matlab افزارطریق نرم

ای که ارتباطش با کنندهی بین آنهاست. در این صورت توصیفی خطها بیانگر رابطهکننده توصیف

 د.گرداش کمتر باشد، حذف میتر بوده و ضریب همبستگیمتغیر وابسته مشکل
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 Dragon افزار نرم توسط شده محاسبه هایکنندهتوصیف انواع -(1-4) جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1- Constitutional Descriptors 

-4 Topological Descriptors 

4-  Walk and path Counts 

2- Connectivity Indices 

5- Information Indices 

9- 2D Autocorrelations 

7- Edge adjacency Indices 

1- Burden eigenvalues 

9- Topological charge indices 

19- Eigenvalue-based indices 

11- Randic molecular profiles 

14-Geometrical descriptors 

14- Radical Distribution Function descriptors 

12- 3D-MORSE descriptors 

15- Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors 

19- Geometery. Topology and Atom Weighted Assembly descriptors 

17- Functional group conts 

11- Atom-centred fragments 

19- Charge descriptors 

49- Molecular properties 

41- 2D binary fingerprints 

44- 2D frequency fingerprints 

 4ولوژیهای توپکنندهتوصیف 4 1های زیرساختاریکنندهتوصیف 1

 2های اتصالشاخص 2 4های مولکولیشمارنده 4

5های اطلاعاتی شاخص 5
9های دو بعدیخود ارتباطی 9 

 

7های مجاورت لبه شاخص 7
1خصوصیات بارگذاری 1 

 

9شاخص بار توپولوژیکی 9
19های مبتنی بر مقادیر ویژه شاخص 19 

 

 14ندسیهای هکنندهتوصیف 14 11های مولکولی راندیک پروفایل 11

RDF 14های کننده توصیف 14
12های سه بعدی مورس کنندهتوصیف 12 

 

 GETAWAY 19های کنندهتوصیف WHIM 15 19های کنندهتوصیف 15

11اجزای میان اتمی 11 17 های عاملیگروه 17
 

 49خصوصیات مولکولی 49 19توصیف کننده های باردار 19

 44اثر فرنکانس دو بعدی 44 41اثر دو بعدی باینری 41
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 هابندی دادهتقسیم -2-1-5

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

خطی های خطی و غیرآن برای ساخت مدل ها را در برگرفته و ازکه اکثریت دادهاست  1آموزش

های به دست آمده از سری که مدل م داردنا 4دومین زیر مجموعه، سری ارزیابی .شوداستفاده می

 ی سوم سریزیر مجموعه .شودارزیابی شده و به این ترتیب بهترین مدل انتخاب میآموزش توسط آن 

ی سازی دخالتی نداشته و از آن برای مقایسهیا آزمایش نام دارد که در طول فرآیند مدل 4تست

این سه زیر مجموعه معمولاً به صورت ها به هدادتقسیم بندی  .شودهای متفاوت استفاده می مدل

  .شودمی نجاما  (PCA) های اساسیروش تحلیل مولفهبا تصادفی و یا 

 

 هاکنندهانتخاب بهترین توصیف -2-1-6

، تعداد های نامناسبکنندهبرای حذف توصیف های کاهش متغیربا وجودی که با به کار بردن روش

برای باقیمانده  هایکنندهتوصیفیابد، اما هنوز تعداد ی کاهش میها به میزان زیادکننده توصیف

ها کمتر باشند، مدل کنندههرچه در مدل نهایی تعداد توصیف ساخت یک مدل مناسب زیاد است.

های کنندهها را از میان توصیفکنندهبه ترتیبی، بهترین توصیف تر خواهد شد. بنابراین بایدساده

ها، روش خطی رگرسیون کنندهنمود. دو روش مرسوم برای انتخاب توصیفمانده، انتخاب  باقی

برای  GAنامه از روش پایان چون در این است. 2و روش غیرخطی الگوریتم ژنتیک ((MLR ای مرحله

ها استفاده شده در ادامه به اختصار راجع به این روش توضیحاتی ارائه کنندهانتخاب بهترین توصیف

 گردد.می

 

                                                           
1 - Train 

4 - Validation 

4 - Test 

2 - Genetic algorithm 
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 ها توسط الگوریتم ژنتیککنندهانتخاب بهترین توصیف -2-1-6-3

 مقدمه -الف -2-1-6-3

ها، بندیتوان در طبقهسازی الهام گرفته از طبیعت جاندار است که میالگوریتم ژنتیک یک روش بهینه

آن را به عنوان یک روش عددی جستجوی مستقیم و تصادفی معرفی کرد. این الگوریتم، الگوریتمی 

ی آن از علم ژنتیک اقتباس شده است و با تقلید از تعدادی از اصول اولیه کهبر تکرار بوده مبتنی 

فرایندهای مشاهده شده در تکامل طبیعی ارائه شده است. این روش به طور موثری از طبیعت موجود 

تم در های جدید و بهبود یافته را ایجاد کند. این الگوریحلراهکند تا در یک جمعیت استفاده می

سازی، شناسایی و کنترل سیستم، پردازش تصویر و مسایل ترکیبی، تعیین مسایل متنوعی نظیر بهینه

 رود.های مبتنی بر تصمیم و قاعده به کار میهای عصبی مصنوعی و سیستمتوپولوژی و آموزش شبکه

 

 الگوریتم ژنتیک -ب-2-1-6-3

 حل بهینه و مسائل جستجوه برای یافتن راه( یک تکنیک جستجو در علم رایانGA)الگوریتم ژنتیک 

شناسی مانند های تکاملی هستند که از علم زیستهای ژنتیک یکی از انواع الگوریتمباشد. الگوریتم می

ساز وکار الگوریتم ژنتیک بر اند. وراثت، جهش، انتخاب ناگهانی، انتخاب طبیعی و ترکیب الهام گرفته

یک است. در ادامه با برخی مفاهیم و تعاریف الگوریتم ژنتیک آشنا مبنای قوانین موجود در علم ژنت

 خواهیم شد.

لازم است به منظور نمایش جواب یک مسئله که قرار است با الگوریتم ژنتیک پاسخ آن پیدا شود،  :ژن

 .شودگفته می 4ای ژن یا کروموزومبه این ساختار داده .مناسب انتخاب گردد 1ایتا یک ساختار داده

ژن مبین یک متغیر یا یک پارامتر است که تمامی اطلاعات لازم در مورد یک جواب را در خود  هر

 .]44[ دارد

                                                           
1 - Data Structure 

4 - Chromosome Like 
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 افراد
در الگوریتم ژنتیک، هر فرد تنها یک کروموزوم دارد و هر کروموزوم به معنای : 2یا کروموزوم3

مختلف متغیرها یا  ها از ترکیب مقادیرباشد. کروموزومحل مسئله به صورت رمزی شده میراهیک 

  .]44[ که هر ژن مبین یک متغیر است آیندها به وجود می ژن

شود و با  گیرند جمعیت گفته میها که در کنار هم قرار میبه تعداد مشخصی از کروموزوم: جمعیت

و جهش جمعیت های وراثتی مثل انتخاب، تلفیق شود. هر جمعیت توسط عملگرنشان داده می Nنماد 

 سازد. میبعدی را 

های مختلفی برای نمایش سازی روشتاکنون در حل مسائل بهینه: هانمایش و کدگذاری کروموزوم

ها باید ها( به کار برده شده است که انتخاب هر کدام از این روشپارامترها و اطلاعات مسأله )کروموزوم

از  .آن صورت پذیرد سازیبا توجه به نوع مسأله و فضای جستجوی مورد نیاز برای حل و بهینه

 .ای استها، کدگذاری رشتهپرکاربردترین روش

 .شودها )افراد( نسبت به یکدیگر با توجه به یک معیار سنجیده میبرتری کروموزوم :1تابع شایستگی

 .تابع شایستگی است ،این معیار

عیت اولیه باید ها، جمی کدگذاری کروموزومگیری در مورد شیوهبعد از تصمیم: تعیین جمعیت اولیه

 .گیرد مجاز صورت می یاین مرحله معمولاً با انتخاب تصادفی مقادیر در محدوده .اتخاذ گردد

ها وجود دارند که در زیر های مختلفی برای انتخاب کروموزومروش :هاهای انتخاب کروموزومروش

 شود.ها اشاره میبه معمولترین آن

ری که عدد برازش )تناسب( بیشتری داشته باشد، شانس در این روش هر عنص :4انتخاب چرخ رولت

 .انتخاب بیشتری دارد

 شود.میترین عضو هر اجتماع انتخاب  مناسب: در این روش 1گراگرا یا ممتازانتخاب نخبه

                                                           
1- Individuals 

4- Chromosome 

4-- Fitness function 

2 - Roulette wheel 
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: در این روش به موازات افزایش متوسط عدد برازش جامعه، سنگینی انتخاب هم 4انتخاب مقیاس

رود که مجموعه دارای عناصری با عدد برازش بزرگ باشد و وقتی به کار می شود. این روشمی بیشتر 

 های کوچکی آنها را از هم تفکیک کند.فقط تفاوت

شوند و مجموعه از صفات یک جامعه، انتخاب می: روشی است که در آن یک زیر4ایانتخاب مسابقه

از هر زیر گروه برای ادغام،  صفت کنند تا سرانجام فقط یکاعضای آن مجموعه با هم رقابت می

 .[42]انتخاب شوند 

 

 ها و شرایط توقف الگوریتم ژنتیککنندهی انتخاب توصیفنحوه -ج-2-1-6-3

 لحظه یک در رشته را چندین توانندمی بودن موازی دلیل موازی هستند و به ذاتاً ژنتیک هایالگوریتم

 در را نظر دمور مسأله فضای توانندمی فقط یستندن هایی که موازیالگوریتم دهند. قرار ارزیابی مورد

باشد و یا زیر   محلی یبهینه جواب یک شده پیدا حلاگر راه کنند و جستجو لحظه یک در جهت یک

 از دوباره و گذاشت کنار را شده انجام حال به تا که کارهایی تمام باید باشد اصلی جواب از ایمجموعه

 لحظه یک دارد، در شروع موازی ینقطه چندینلگوریتم ژنتیک ا که آنجایی از کرد. شروع اول

ها راه سایر نرسید نتیجه به یکی اگر .کند جستجو مختلف جهت چند از را مسأله فضای تواند می

الگوریتم ژنتیک تغییرات تصادفی در  .دهندمی قرار اختیار در را بیشتری منابع و یابندمی ادامه

که آیا تغییرات دهد سپس از تابع برازش برای سنجش ایننشان میهای کاندید شده را حل راه

 کند. اند یا نه استفاده میتصادفی پیشرفتی در انتخاب ژن مناسب ایجاد کرده

 توان برای توقف روند تکرار الگوریتم ژنتیک استفاده نمود:از شرایط زیر می

 ها به مقدار معینی برسد.سلشود که تعداد نها: الگوریتم زمانی متوقف میتعداد نسل -1

 توان این محدودیت را برحسب واحد ثانیه تعیین نمود.می GAمحدودیت زمانی: در جعبه ابزار  -4

                                                                                                                                                                          
1- Elitist 

4 - Scalin 

4 - Tournament 
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شود که بهترین مقدار شایستگی در جمعیت محدودیت شایستگی: الگوریتم زمانی متوقف می -4

 حاضر کوچکتر یا مساوی یک مقدار معین گردد.

ها به تعداد معینی هیچ گونه پیشرفتی حاصل نشود، الگوریتم متوقف نسل رکود نسلی: اگر در -2

 گردد. می

رکود زمانی: در صورتی که در تابع هدف برای زمان معینی هیچ گونه پیشرفتی حاصل نشود،  -5 

 گردد.الگوریتم متوقف می

 شود. الگوریتم در صورتی که هر یک از شرایط فوق برآورده گردد متوقف می

 

 (GCM) 3گروهها بر مبنای روش سهمکنندهانتخاب توصیف -2-1-7

ها، روش سهم گروه است. روش سهم گروه روشی ساده، کارآمد و در کنندهروش دیگر انتخاب توصیف

بینی خواص فیزیکی و ترمودینامیکی مواد به کار  پیشای در  عین حال معتبر است که به طور گسترده

مبنای  د.کن بین خاصیت یک ماده با ساختار شیمیایی آن برقرار میباطی در واقع ارتروش این  .رود می

علم و  در دنیایهزاران ترکیب شیمیایی اگر چه ها این است که  به وجود آمدن روش سهم گروه

این ترکیبات، بسیار کمتر  ی ههمی  سازندههای ساختاری و عاملی  تعداد گروه وجود دارد اما تکنولوژی

یا  کند که خاصیت فیزیکی ها فرض می گروهبا این ایده، روش سهم .باشد می اتکیبتراین تعداد  از

به  در خاصیت موردنظر، های موجود در مولکول آن ماده گروه سهم از توان ا میرترمودینامیکی هر ماده 

بینی خواص تعداد زیادی ماده برحسب تعداد  به این ترتیب یک روش عملی برای پیش .دست آورد

های ساختاری را در خاصیت موردنظر  سهم گروه  آید که این پارامترها، پارامتر به دست میکمتری 

 .کنند مشخص می

طور ه ب .اختیاری است ی ههر ماده، یک مقول ی هدهند های تشکیل لازم به توضیح است که تعریف گروه

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

                                                           
1- Groupe Contribution Method  
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از طرف دیگر، تجربه نشان  .خواص کربن در الماس نسبت به کربن در گرافیت بسیار متفاوت است

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

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

یابد تا  ها افزایش می شود، صحت روش سهم گروه ها بیشتر  تمایز بین گروه هر چهبدیهی است  .است

توان با انتخاب  اما می .های مربوط به خودش باشد که سرانجام هر ترکیب فقط شامل گروه ییجا

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

 .]45[ قبول باشد  بینی شده قابل پیش

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

های مولکولی کنندهتوصیف .شودهای مولکولی مرتبط میکنندهرود، خاصیت مورد نظر به توصیفمی

ی مولکول و با قیماً از روی ساختار بهینه شدهی خالص هستند که مستهای عددی مادهمشخصه

، مسیر هاترین عیب این روشاما مهم .شوندافزارهای خاص محاسبه میها و نرماستفاده از الگوریتم

از روی ساختار مولکولی و سپس انتخاب بهترین  هاکنندهی توصیفی محاسبهطولانی و پیچیده

به  .، چندان ساده و راحت نیستندن مطالعات برای استفادههای حاصل از ایدر نتیجه مدل .هاستآن

ها برای انتخاب گروههای اخیر استفاده از روش ساده و کارآمد سهمهمین دلیل در سال

های در این روش تعداد گروه .پیشنهاد شده است QSPRهای مناسب جهت مطالعات  کنندهتوصیف

شود و در صورتی که یکی های آن ماده انتخاب میدهکننی هر ترکیب به عنوان توصیفدهندهتشکیل

ی مرتبط با آن کنندهدهنده در ترکیبات مورد مطالعه وجود نداشته باشد توصیفهای تشکیلاز گروه

 .شودگروه، صفر در نظر گرفته می

بینی خواص ها در پیشی عصبی مصنوعی بر مبنای روش سهم گروهدر طی چند سال اخیر از شبکه

 واص، خ]47[ی مایعات یونی ، دانسیته]49[ها ی اشتعال آلکانبینی نقطهفی از جمله برای پیشمختل

و  ]49[ی مایعات یونی ، هدایت یونی و ویسکوزیته]41[ها ی بحرانی تعدادی از هیدروکربن نقطه

 استفاده شده است. [29]ها ی هیدروکربندانسیته
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 ساختن مدل -2-1-8

شود. در واقع مدل یک سازی انجام میهای آماری مختلف، مدلاده از روشدر این مرحله با استف

. است( هاکننده)توصیف ی بین متغیر وابسته و متغیرهای مستقلریاضی است که بیانگر رابطه یرابطه

 د.نموتوان مقدار متغیر وابسته را محاسبه با داشتن مقادیر متغیرهای مستقل وارد شده در مدل، می

در مدل خطی با در نظر گرفتن یرخطی مختلفی وجود دارد. غی خطی و ها روشی ساز لمدبرای 

سازی صورت ی خطی است، مدلها و متغیر وابسته، یک رابطهکنندهی بین توصیف که رابطه این

های خطی نتایج مطلوبی ارائه ندهند و یا روابط غیر خطی بین گیرد. زمانی که مدل می

   از جمله  .شودیر وابسته وجود داشته باشد، از مدل غیرخطی استفاده میها و متغکننده توصیف

های اساسی  تحلیل مولفهروش ، (MLR) رگرسیون خطی چندگانه به روشتوان های خطی میروش

(PCR)  حداقل مربعات جزیی روش و(PLS) مصنوعیی عصبی شبکه بههای غیرخطی، و از روش 

(ANN) الگوریتم ژنتیک ،(GA) ین بردار پشتیبان و ماش(SVM) نامه از روش در این پایان .اشاره کرد

ی ترکیبات آلی استفاده شده است. در ادامه این روش به سازی دانسیتهبرای مدل ANNغیرخطی 

 اختصار شرح داده خواهد شد.

 

 شبکه عصبی مصنوعی -2-1-8-3

 یشبکه واقع در .نماید عمل سانان مغز همانند تواندمی که است افزاری نرم برنامه یک عصبی شبکه

 و شده گرفته الهام زیستی عصبی سیستم از که اطلاعات پردازش برای است ایایده ،مصنوعی عصبی

 نام به گرپردازش عنصر زیادی تعداد از هاسیستم این .پردازدمی اطلاعات پردازش به انسان مغز مانند

1نرون
ها کارکرد دیگر متصل هستند. اگرچه همه نرون که هر کدام به هزاران نرون اندشده تشکیل 

ها به محل استقرارشان در سیستم عصبی بستگی دارد اما با وجود یکسانی دارند اما اندازه و شکل آن

 :اندها از سه  بخش اساسی تشکیل شدهاین تنوع ساختار، نرون
                                                           
1 - Neuron 
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 بدنه ی سلول یا جسم سلولی

 1دندریت

 4آکسون

  ها به عنوان مناطق دریافتدهند. دندریتتباطی نرون را تشکیل میدندریت و آکسون، عناصر ار 

هایی متشکل از فیبرهای سلولی هستند که دارای سطحی نامنظم بوده و های الکتریکی، شبکهسیگنال

های نرون بوده ها گیرندهشود. دندریتهای دریافتی درختی نیز گفته میها شبکهبه همین علت به آن

ی سلول انرژی لازم برای  سلول است. بدنه یهای الکتریکی به هستهسیگنالا انتقال هی آن و وظیفه

کند. عملیاتی که در اینجا صورت های دریافتی عمل میفعالیت نرون را فراهم آورده و بر روی سیگنال

ف ی آن با یک سطح آستانه است. آکسون بر خلاواقع انجام یک عمل جمع ساده و مقایسه گیرد درمی

ها از ها، بر عکس دندریتآکسونهای کمتری دارد. تری برخوردار بوده و شاخهدندریت از سطح صاف

آنها طول بیشتری دارند و سیگنال  .های کمتری برخوردار هستندسطحی هموارتر و تعداد شاخه

سون یک محل اتصال آک .کنندهای دیگر منتقل میالکتروشیمیایی دریافتی از هسته سلول را به نرون

های عصبی تنها به صورت یک طرفه پیام .گویندمی 3های دیگر را سیناپسهای سلولسلول به دندریت

وقتی پیام به انتهای آکسون  .کنندسلول و از آنجا به آکسون حرکت می یها به بدنهاز دندریت

شود ای آکسون میی شیمیایی به نام انتقال دهنده نرونی از انتهرسد، موجب آزاد شدن یک ماده می

( ساختار 1-4شکل ) .]21[ کندهای مجاور را فعال میهای سلولگیرنده ها،و پس از نفوذ در سیناپس

 دهد.کلی یک نرون زیستی را نشان می

 

                                                           
1 - Dendrit 

4 - Axon 

4- Synapse 
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 یساختار یک نرون زیست -(1-4شکل)

 

تجربی، های های دینامیکی هستند که با پردازش روی دادهای از سیستمهای عصبی جزء دستهشبکه

ها هوشمند گفته به همین دلیل به این سیستم .کنندها را کشف میدانش یا قانون نهفته در ورای آن

 .]24[گیرند قوانین کلی را فرا می ،هاهای عددی یا مثالشود زیرا براساس محاسبات روی دادهمی

 

 شبکه عصبی مصنوعی یچهختاری -2-1-8-2

آغاز  4و والتر پیتز 1های وارن مک کلوثبا فعالیت 1924  سال از عصبی هایشبکه یعمده پیشرفت

. به ]24[ کند محاسبه را منطقی یا حسابی تابع هر تواندمی عصبی یشبکه که دادند نشان هاآنشد. 

های مصنوعی شبکهاولین کاربرد عملی  .داد ارائه شبکه آموزش برای مکانیسمی 4دونالد هبآن دنبال 

 روزنبلات .]22[پیشنهاد داده بود، استفاده شد  2ای که روزنبلاته در آن از شبکهبود ک 1951در سال 

 زود موفقیت این .نمود اثبات الگو شناسایی انجام در را آن توانایی و کرد ارائه را لایه چند یشبکه یک

 دبرنار زمان همان در تقریباً .شد عصبی شبکه تحقیقات در وسیعی یزمینه پیدایش باعث هنگام

                                                           
1 -Warren McCulloch 

4 -Walter Pitts 

4 -Donald Hebb 

2 -Rosenblatt 
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 روزنبلات شبکه به ساختار لحاظ از که مطرح کردند را جدیدی آموزشی الگوریتم 4و تدهاف 1ویدرو

 شبکه اما .شودمی استفاده عصبی هایشبکه در نیز امروزه هاف -ویدرو آموزش یقاعده .بود شبیه

طرح شد. م 4مینسکی ماروین توسط بار اولین که بود هاییمحدودیت دارای روزنبلات و هاف -ویدرو

 پایان عصبی هایشبکه مورد در تحقیق که بودند عقیده این بر مینسکی ینظریه تاثیر تحت محققان

 در تحقیق مجدد سریع، محاسباتی توان با کامپیوترهایی ظهور با 1919 سال در اما ، ]25[ است یافته

 2کلاندجیمز مک توسط انتشار پس آموزشی الگوریتم سال این در .شد آغاز عصبی هایشبکه مورد

 1919 سال از .آیدمی شمار به عصبی های شبکه تحقیقات در عطفی ینقطه که ]29[ ارائه شد

 این در مقاله صدها آن ینتیجه که اندنموده تحقیق عصبی هایشبکه مورد در زیادی تاکنون محققان

 جمله از علمی مختلف هایهزمین در کارآمد ابزار یک عنوان به عصبی هایشبکه از امروزه .است زمینه

 . ]25[شود می استفاده داروسازی و شیمی رباتیک، وگاز، نفت اکتشاف پزشکی، الکترونیک، صنایع

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی  -الف-2-1-8-2

ی عصبی مصنوعی نرون است. یک نرون محاسباتی ی هر شبکهترین جزء تشکیل دهندهمهم

هر  ای از نرون طبیعی است.است که در اصل مدل ساده شده ترین واحد پردازش اطلاعات کوچک

های مربوط به ایجاد سیگنال تحریک و تابع تحریک تشکیل  نرون از تعدادی ورودی، خروجی، وزن

آید. ارتباط بین خروجی و سیگنال تحریک در قسمتی به نام تابع تحریک به وجود میشده است. 

ها دهی آنها، وزنی دریافت ورودیه است: بخش اول وظیفهبنابراین یک نرون از دو بخش تشکیل شد

ی اعمال تابع ها به عنوان سیگنال تحریک را به عهده دارد و بخش دوم وظیفهی مجموع آنو محاسبه

ی بعد و یا خروجی شبکه را به تحریک روی سیگنال تحریک و ساختن پیغام خروجی نرون به لایه

توانند خطی و یا غیرخطی باشند، مصنوعی می عصبی یر رفته در شبکهتوابع تحریک به کا عهده دارد.

                                                           
1 -Bernard Widrow 

4 - Ted Hoff 

4 - Marvin Minsky 

2 - James McClelland 
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روند. تعداد توابع محرک زیادی در ساختار برای مقاصد مختلف، توابع محرک متفاوتی به کار می و

ترین توابع محرک عبارتند از: تابع معروف گیرند که سه مورد ازمیمورد استفاده قرار  ی عصبیشبکه

 . 4و تابع محرک سیگموئید 4ی حدیع محرک آستانه، تاب1محرک خطی

های پردازش موازی سه نوع واحد پردازشگر قابل تفکیک وجود دارد که عبارتند از: در سیستم

 واحدهای ورودی، واحدهای خروجی و واحدهای میانی یا پنهان.

ها قرار یار سایر نرونکنند و در اختهای ورودی دریافت میها را از منبع دادهواحدهای ورودی، ورودی

 دهند.  می

فرستند. البته ممکن است برای میواحدهای خروجی، مقادیر محاسبه شده را به خارج از سیستم 

 خور شوند.ها به سیستم پساین خروجی ،های بعدی پردازش گام

 ندارند شوند که با خارج از سیستم ارتباط مستقیمیواحدهای میانی یا پنهان، به واحدهایی اطلاق می

]21[. 

 ( نشان داده شده است.4-4ی عصبی مصنوعی در شکل )واحدهای یک شبکه 

 

  

 عصبی مصنوعی سه لایه یساختار یک شبکه -(4-4شکل)

 

                                                           
1 - Linear Transfer Function 

4 - Hard Limit Transfer Function 

4 - sigmoid Transfer Function 



30 
 

 ها از نظر ارتباطات بین نرونیانواع شبکه -ب-2-1-8-2

وعی قدرت باشد و به ن عصبی از اهمیت بسیاری برخوردار می ی ارتباطات بین نرونی در یک شبکه

ی پردازش اطلاعات و ارتباطات بین نرونی به های عصبی براساس شیوهشبکه .دنکن شبکه را تعیین می

 شوند: ی کلی تقسیم میدو دسته

 1خورهای پیششبکه

 4خورهای پسشبکه

 شودمی ی مجاور و بعدی متصلهای لایهی نرونخور، هر نرون در هر لایه به کلیههای پیشدر شبکه

ها، گردد. بنابراین در این شبکهی قبلی برنمیهای لایها هیچ سیگنالی از نرون به خودش و یا به نرونام

صورت مستقیم و چه به صورت غیرمستقیم، به ورودی همان نرون  خروجی هر نرون چه به

محاسبه  ی اول، خروجی راهای لایهگردد. با قرار گرفتن الگوی مورد نظر در ورودی شبکه، نرون برنمی

و  کردههای قبلی دریافت دهند. بعد از این، هر لایه مقادیر ورودی را از لایهی دوم میکرده و به لایه

ی خروجی برسد و خروجی کل شبکه شود تا جایی که به لایهی بعدی فرستاده میخروجی آن، به لایه

مسیر یک طرفه و از ورودی به ها، جریان اطلاعات همیشه در یک محاسبه شود. بنابراین در این شبکه

 .گویندخور میو به همین دلیل هم به آن پیش استسمت خروجی 

های همان لایه خور، حداقل یک سیگنال برگشتی از یک نرون به همان نرون یا نرونهای پسدر شبکه

برگشتی، های توانند با استفاده از حلقهی قبلی وجود دارد. بنابراین آنها میهای لایهو یا نرون

 .[45]هایی داشته باشند که در هر دو مسیر از ورودی به خروجی و بالعکس حرکت کنند  سیگنال

 

 

 

                                                           
1 - Feed Forward 

4 - Feed Back 
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 های آموزشروش -ج-2-1-8-2

های ورودی را پردازش کنند و به  توانند براساس طراحی خود، سیگنال های عصبی می شبکه

های عصبی طراحی  ز این که شبکههای خروجی مورد نظر تبدیل نمایند. به طور معمول پس ا سیگنال

های  هایی از سیگنال به ازای مجموعه (w)ها  و وزن (b) سازی شدند، باید پارامترهای بایاس و پیاده

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

ها وجود ی دو نوع یادگیری برای شبکهبه طور کلنامند.  ی عصبی میچنین فرایندی را آموزش شبکه

 .4و آموزش بدون ناظر 1دارد: آموزش با ناظر

داده خروجی های متناظر نیز به شبکه  ،به ازای هر دسته از الگوهای ورودیدر یادگیری با ناظر، 

گیرد که اختلاف خروجی شبکه به ازای تا موقعی صورت می هاو بایاس هاشود و تغییر وزن می

های عصبی از این در اکثر شبکهخروجی واقعی در حد خطای قابل قبولی باشد.  باآموزشی الگوهای 

 . شود نوع یادگیری استفاده می

باشد که در آن جواب واقعی ده مینوع دیگری از یادگیری به نام یادگیری بدون ناظر یا خودسامان

ورودی را به تعداد مساوی از آموزد که الگوهای برای سیستم یادگیرنده موجود نیست و شبکه می

ها را پیدا و در خروجی شبکه کد نماید. باید توجه بندی کرده، ارتباطات موجود بین آن ها تقسیمگروه

 .[45]کند داشت که در این حالت، فرد کاربر است که هدف نهایی را مشخص می

باید عملکرد شبکه  ،شبکهو پاسخ  واقعیبرای حداقل شدن خطای بین مقادیر در هر الگوریتم آموزشی 

سازی عملکرد شبکه، ابتدا باید یک شاخص عملکرد معرفی شود. شاخص  ینهبهرا بهینه نمود. برای 

ی عکس دارد یعنی هر چه  رابطهعملکرد، معیاری برای بیان عملکرد شبکه است و با عملکرد شبکه 

بالعکس. شاخص عملکرد در خواهد بود و  تر کوچکعملکرد شبکه بهتر باشد، مقدار شاخص عملکرد 

                                                           
1 - Supervised Learning 

4 - Unsupervised Learning 
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1متوسط مربعات خطا  ها، یتمالگوربیشتر 
 (MSE) است. شاخص عملکرد را تابع هدف یا تابع خطا نیز

است. پس از تعیین شاخص عملکرد باید  موردنظرگویند، یعنی تابعی که کمینه کردن آن  یم

 .[27]ی شبکه برای کاهش مقدار این شاخص عملکرد تنظیم گردد پارامترها

 .مارکوآت و تنظیم بایزین است -های آموزشی لونبرگهای آموزشی، الگوریتمترین الگوریتماز رایج 

ها حداقل هایی هستند که شاخص عملکرد آنها روش مناسبی برای آموزش شبکهاین الگوریتم

ی هاهای آموزش شبکهترین و مؤثرترین روشها به عنوان سریعاین روش .متوسط مربعات خطا است

های استاندارد مشابه برابر بیشتر از شیوه ها صدسرعت همگرایی این روش .اندعصبی شناخته شده

 .]21[سازی عملکرد شبکه استفاده شده است در این تحقیق نیز از این دو الگوریتم برای بهینه .است

 

 بینی مدلارزیابی قدرت پیش -2-1-9

 استفاده از پارامترهای آماری -الف-2-1-9

های مختلفی از یک جمعیت را بینی نمونهای اطمینان از این که مدل به دست آمده توانایی پیشبر

گیرد. روابط ی پارامترهای آماری صورت مید. این ارزیابی با محاسبهگردارزیابی  داراست، باید مدل

 د شد.نامه، در ادامه توضیح داده خواه ریاضی پارامترهای آماری استفاده شده در این پایان

R): ضریب تعیین
2
)

به کار  ک شاخص، برای بیان دقت خط رگرسیونبه عنوان یضریب تعیین 2

Rی نسبت تغییرات متغیر وابسته نسبت به متغیر مستقل است. به عنوان مثال  رود و نشان دهنده می
2 

تقل درصد تغییرات در متغیر وابسته می تواند توسط متغیر مس 99/99نشان می دهد  9999/9برابر 

 :ی ریاضی مربوط به ضریب تعیین به صورت زیر است توضیح داده شود. رابطه

(4-1)                                                                                                
SST

SSE
12 R                                                                                                              

                                                           
1- Means Square Error 

4-  Determination Coefficient 
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1که در آن
SSE بینی شده مبین مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیر وابسته از مقادیر پیش

 شود:( تعریف می4-4ی )برای آن است و طبق رابطه

(4-4  )



n

i

i yySSE
1

2)ˆ(                                                                                                                                                                                                                                                    

2و
SST واقعی متغیر وابسته از میانگین  ( نشانگر مجموع مربعات انحراف مقادیر4-4ی )رابطه طبق

 مقادیر آن است:

(4-4)                                                                                         



n

i

i yySST
1

2)(                                                                                              

مقدار واقعی متغیر وابسته و  iyی متغیر وابسته، بینی شدهمقدار پیش iŷ( 4-4و ) (4-4) در روابط

y  .در دو رابطه، میانگین مقادیر متغیر وابسته است 

 توان نوشت:بنابراین با توجه به رابطه فوق می 

(4-2     )                                                                                














n

i

i

n

i

ii

yy

yy

R

1

2

1

2

2

)(

)ˆ(

1                                                   

بر روی خط برازش شده قرار گرفته باشند، یعنی  بینی شدهقادیر پیش( اگر تمام م2-4ی )طبق رابطه

iiنقاط به ازای تمام  yy ˆ  2باشد، مقدارR شود و هر گونه انحرافی از این حالت باعث برابر یک می

 از یک کوچکتر شود. 2Rشود که مقدار می

 ها به صورت زیر است.سایر پارامترهای آماری مورد استفاده و روابط مربوط به آن

 :(MSE)بع خطاها میانگین مر

(4-5    )                                                                                   
n

yy

MSE

n

i

i




 1

2)ˆ(

                                                                                       

                                                           
1- Sum Square Error 

4 - Sum Square Total 
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3مجموع مربع باقیمانده ها 
(PRESS): 

 (4-9)                                                                                               



n

i

i yyPRESS
1

2)ˆ(                              

2میانگین خطای مطلق
:(MAE)  

(4-7                                                              )                           
n

yy

MAE

n

i

i




 1

|ˆ|

                     

1متوسط مطلق درصد خطای نسبی
 :(MAPE) 

(4-1                                              )                                   |
ˆ

|
100

1







n

i i

i

y

yy

n
MAPE                                   

4متوسط درصد خطای نسبی
 :(MPE) 

(4-9 )                                                                                    





n

i i

i

y

yy

n
MPE

1

ˆ100
         

 :(    ) 5ماکزیمم مطلق درصد خطای نسبی 

(4-19                                               )                        |)
ˆ

|100(
i

i
Max

y

yy
MaxD


                           

ی متغیر وابسته بینی شدهپیش به ترتیب مقدار واقعی و مقدار ŷو  iy( نیز 19-4( تا )4-4در روابط )

 های وارد شده به مدل است.تعداد داده n و

 

 

 

                                                           
1 - Predictive Residual Sum of Square 

4 - Mean Absolute Error 

4- Mean Absolute Percentage Error 

2 - Mean  Percentage Error 

5 - Maximum Absolute Percentage Error 
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 استفاده از نمودار برگشتی -ب-2-1-9

شود و به  ی کمیت مورد نظر برحسب مقادیر تجربی رسم می بینی شدهنمودار برگشتی مقادیر پیشدر 

R)کمک ضریب تعیین 
2
شود.  به دست آمده از نمودار، پراکندگی نقاط اطراف خط برگشت تعیین می (

 1قدر ضریب تعیین به   است. هرچه 1و  9ی تغییرات ضریب تعیین به دست آمده بین  محدوده

ترند. اما اگر این مقدار برابر صفر باشد، بینی شده به مقادیر واقعی نزدیک تر باشد، نتایج پیش کنزدی

  ها هیچ گونه همبستگی وجود ندارد. بین داده

 

 استفاده از نمودارخطای باقیمانده -ج-2-1-9

. اگر بینی شده و مقادیر تجربی استمنظور از عبارت خطای باقیمانده، اختلاف بین مقادیر پیش

ی تصادفی بودن خطاست. دهندهباشد، این امر نشانیکسان صفر  خطپراکندگی مقادیر در دو طرف 

طرف خط صفر باشد، این بدان معناست که خطای  کی نقاط در این نمودار، در یولی اگر عمده

  داری رخ داده است.جهت

 

 استفاده از سری تست خارجی -د-2-1-9

را برای  شود که بتوانند خاصیت موردنظرکننده وقتی مشخص میبینی شهای پیاعتبار و اهمیت مدل

بینی کنند. بدین منظور از ابتدای کار ی آموزش موجود نیستند پیشدستههای جدیدی که در مولکول

منتخب  شود و در نهایت از مدلخارجی کنار گذاشته می ها به عنوان سری تستتعدادی از مولکول

خارجی که در  های موجود در سری تست مولکولبرای بینی خاصیت موردنظر پیشبهینه شده، جهت 

 شود.، استفاده میاندبه کار نرفتهسازی مدل
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بینی آن و همچنین مراحل ی سیالات خالص و اهمیت پیشمطالبی راجع به دانسیته در دو فصل قبل

خاصیت برای  -ی ارتباط کمی ساختاریک مطالعه در این تحقیق .شدند سازی معرفیهای مدلروش و

ی متنوعی از ترکیبات آلی چگال بر حسب دما و فشار انجام شده است. ی مجموعهبینی دانسیته پیش

کننده و های انتخاب توصیفگروه و الگوریتم ژنتیک به عنوان روشهای سهم، از روشبرای این منظور

ی طیف وسیعی بینی دانسیتهخطی برای پیشسازی غیرصبی مصنوعی جهت مدلی عاز روش شبکه

های مختلف مورد های به دست آمده با روشهمچنین توانایی مدل .ترکیبات آلی استفاده گردیداز 

ها و سازی مدلآید چگونگی مراحل طراحی و بهینهی این فصل میآنچه در ادامه .ارزیابی قرار گرفت

 .هاست ی ارزیابی آنهمچنین شیوه

 

 هاانتخاب سری داده -1-3

ترکیب آلی  191ی مربوط به نقطه داده 12941، ترکیبات آلی مختلفی بینی دانسیتهبه منظور پیش

ها، ، آمینآروماتیکهای هیدروکربنو  )اشباع و غیراشباع( آلیفاتیک هایهیدروکربن شاملمختلف 

آوری ی وسیعی از دما و فشار جمعدر محدوده بوکسیلیک اسیدهاها، اترها و کرها، الکلاسترها، کتون

ی دما، فشار، تعداد نقاط مورد استفاده برای هر ترکیب و نام این ترکیبات به همراه محدوده .گردید

 .( گزارش شده است1-4ها در جدول )مرجع مربوط به هر یک از آن
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ر و تعداد نقاط مورد استفاده برای هر ترکیب به همراه مرجع مورد ی دما و فشانام ترکیبات، محدوده -(1-4جدول )

 هااستفاده برای هر یک از آن

 مرجع
تعداد 

 نقاط
)kg.m( 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 

شماره 

 ترکیب

29 49 9/754- 4/994 9/451- 1/9 15/444- 15/494 n-Pentane 1 

59 41 1/141- 5/519 592- 1/9 15/474- 15/491 n-Hexane 4 

51 19 4/797- 7/991 1/471- 1/9 95/419- 15//491 n-Heptane 4 

54 41 7/199- 1/957 5/279- 1/9 12/421- 94/491 n-Octane 2 

51 515 9/997- 92/991 199-9 15/244- 15/494 n-Nonane 5 

54 29 1/777- 5/927 79- 1/9 15/491- 15/414 n-Decane 9 

51 77 9/119- 4/294 599-9 15/574- 15/494 n-Undecane 7 

54 52 1/111- 9/259 72/191- 1/9 15/274- 15/491 n-Dodecane 1 

51 77 7/197- 2/594 599-9 15/574- 15/494 n-Tridecane 9 

52 59 9/117- 4/251 129- 1/9 15/244- 15/494 n-Tetradecane 19 

55 124 9/142- 795 55/129- 1/9 15/414- 15/494 n-Pentadecane 11 

59 47 4/144- 9/711 5/259- 1/9 15/474- 15/491 n-Hexadecane 14 

55 142 9/142- 719 55/129- 1/9 15/414- 15/494 n-Heptadecane 14 

59 111 9/144- 9/749 55/129- 1/9 15/414- 15/414 n-Octadecane 12 

59 197 9/149- 1/742 55/129- 1/9 15/414- 15/414 n-Nonadecane 15 

51 55 9/999- 9/514 599-9 15/574- 15/474 n-Eicosane 19 

57 17 5/141- 1/745 55/129- 1/9 15/294- 15/454 n-Octacosane 17 

51 55 1/912- 945 599-9 15/574- 15/474 n-Triacontane 11 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

 نقاط
)kg.m( 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 

شماره 

 ترکیب

57 92 11/144- 94/729 4/151- 1/9 15/294- 15/494 n-Hexatriacontane 19 

59 22 19/912- 9/927 599-9 15/574- 15/244 n-Tetracontane 49 

51 49 5/971- 1/277 49-4/9 299-499 Isobutane 41 

59 51 44/512- 5/257 9/41- 5/9 15/411- 15/424 Neopentane 44 

99 119 1/199- 4/954 499- 1/9 9/459- 2/491 2-Methylbutane 44 

91 59 54/942- 14/491 44/44- 4/9 15/521- 15/474 2,3-Dimethylbutane 42 

94 149 7/725- 1/594 159- 1/9 15/474- 15/494 2-Methylpentane 45 

94 122 5/797- 9/949 159- 1/9 15/474- 15/494 2,3-Dimethylpentane 49 

94 122 4/779- 9/941 159- 1/9 15/474- 15/494 2,2,4-Trimethylpentane 47 

94 147 24/771- 9/794 99/19- 1/9 15/444- 15/414 Cyclopentane 41 

94 144 9/774- 4/719 99/19- 1/9 15/444- 15/414 Methylecyclopentane 49 

94 29 7/794- 45/759 5/19- 1/9 15/414- 15/414 Cyclohexane 49 

94 141 5/794- 742 79/49- 1/9 15/444- 15/414 Methylcyclohexane 41 

92 42 771- 917 7/9- 2/9 9/229- 1/447 Ethylcyclohexane 44 

92 41 712- 911 7/9- 2/9 4/291- 4/445 
Cis-1,2-

Dimethylcyclohexane 
44 

95 49 115- 444 7/475- 12 1/544- 25/442 Cyclooctane 42 

99 24 199- 4/791 199- 1/9 15/454- 15/494 Heptylcyclohexane 45 

97 141 42/174- 95/791 159- 1/9 15/414- 15/494 Pentadecylcyclohexane 49 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

97 95 77/199- 5/791 159- 1/9 15/414- 15/444 Nonadecylcyclohexane 47 

91 199 12/795- 51/492 499-1/9 459- 149 Ethylene 41 

99 499 21/959- 94/419 91/29- 9/9 44/544- 42/474 1-butene 49 

99 192 49/959- 59/444 91/29- 9/9 44/544- 44/474 Isobutene 29 

99 412 99/919- 95/491 91/29- 5/9 42/544- 42/474 Cis-2-butene 21 

99 414 24/995- 91/421 91/29- 9/9 42/544- 42/474 Trans-2-butene 24 

79 51 4/944- 99/294 9/41- 5/9 15/291- 15/454 1-Pentene 24 

71 54 17/794- 59/599 19/425- 991/9 94/274- 15/491 1-Hexene 22 

71 22 79/119- 97/919 19/425- 991/9 17/242- 15/491 1-Heptene 25 

74 47 4/149- 9/929 7/414- 1/9 15/474- 15/491 1-Octene 29 

74 419 9/115- 1/999 199- 1/9 15/244- 15/494 1-Tetradecene 27 

72 152 4/142- 4/914 199- 1/9 15/244- 15/494 1-Hexadecene 21 

75 2 4/774- 4/729 1/9 4/444- 15/491 Cis-hexa-1,3,5-triene 29 

75 2 1/791- 9/975 1/9 4/444- 15/491 Trans-hexa-1,3-diene 59 

75 2 994- 1/997 1/9 91/444- 49/499 Trans-hexa-1,4-diene 51 

75 2 9/799- 2/917 1/9 91/444- 49/499 
Trans-trans-hexa-2,4-

diene 
54 

75 2 2/919- 9/994 1/9 24/444- 15/491 Trans-hexa-1,5-diene 54 

75 2 5/112- 7/799 1/9 91/444- 49/499 Cyclohex-1-ene 52 
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(1-4) -ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

75 2 7/147- 9/119 1/9 52/444- 11/491 Cyclohex-1,3-diene 55 

75 2 7/129- 1/142 1/9 91/444- 49/499 Cyclohex-1,4-diene 59 

79 117 999- 547 499- 1/9 15/974- 95/499 Benzene 57 

77 21 2/919- 1/795 79- 1/9 15/491- 15/414 Toluene 51 

71 74 1/195- 42/119 19-1/9 15/474- 15/411 o-xylene 59 

54 27 9/959- 1/741 5/191- 1/9 15/274- 15/491 m-xylene 99 

79 14 2/171- 97/715 59- 2/9 15/221- 15/444 p-xylene 91 

19 49 1/194- 1/114 29-1 1/454- 1/494 Ethylbenzene 94 

11 19 72/122- 95/141 94/5- 1/9 15/444- 15/411 Propylbenzene 94 

11 49 25/122- 21/147 91/2- 1/9 15/444- 15/411 Isopropylbenzene 92 

19 49 4/112- 5/114 29-1 15/454- 15/494 Butylbenzene 95 

19 49 4/115- 4/119 29-1 15/454- 15/494 Hexylbenzene 99 

14 41 7/994- 1/919 49- 1/9 15/214- 15/444 Diphenylmethane 97 

99 24 1/999- 7/114 199- 1/9 15/454- 15/494 Heptylbenzene 91 

19 49 171- 1/114 29-1 15/454- 15/494 Octylbenzene 99 

19 49 7/171- 2/112 29-1 15/454- 15/494 Nonylbenzene 79 

14 59 7/117- 112 95- 1/9 15/454- 15/494 1-Phenyldecane 71 

14 91 4/111- 5/112 95- 1/9 15/454- 15/494 1-Phenylundecane 74 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 P (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

12 15 12/999-94/114 159- 1/9 15/454- 15/494 1-Phenyltridecane 74 

12 11 15/919- 91/191 159- 1/9 15/494- 15/494 1-Phenylpentadecane 72 

15 19 5/197- 11/191 159- 1/9 15/474- 15/414 1-Phenylheptadecane 75 

15 77 92/192- 19/199 159- 1/9 15/474- 15/414 1-Phenyloctadecane 79 

19 14 5/991- 971 9/49- 9/49 21/729- 71/471 Naphthalene 77 

54 21 1924- 1/194 491- 1/9 15/221- 15/491 Tetraline 71 

54 57 1914- 1/114 2/494- 1/9 15/274- 15/491 1-Methylnaphthalene 79 

17 149 1/121- 5/749 99- 1/9 15/451- 15/471 Ethanol 19 

17 149 1/154- 7/727 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Propanol 

 
11 

17 149 9/155- 9/759 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Butanol 

 
14 

11 17 4/911- 2/794 499- 19 244- 1/441 1-Pentanol 

 
14 

17 149 9/199- 2/149 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Hexanol 

 
12 

17 149 9/194- 4/772 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Heptanol 15 

17 149 5/195- 771 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Octanol 

 
19 

17 149 2/199- 9/719 99- 1/9 15/451- 15/471 1-Nonanol 

 
17 

17 114 7/794- 9/714 99- 1/9 15/451- 15/411 1-Decanol 

 
11 

17 91 7/151- 719 99- 1/9 15/451- 15/491 1-Undecanol 

 
19 

19 44 1/149- 4/795 29- 1/9 15/421- 15/444 1-Dodecanol 
 

99 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

19 42 9/147- 791 95/49- 1/9 15/421- 15/444 tetradecanol 91 

19 11 9/142- 4/199 1/29- 1/9 15/421 hexadecanol 94 

99 159 49/799- 9/719 14/45- 5/9 11/494- 19/414 2-Propanol 94 

91 159 19/191- 14/729 92/45- 94/1 79/494- 12/414 2-butanol 92 

11 19 1/991- 9/919 499- 19 244- 442 2-Pentanol 95 

11 15 919- 9/991 499- 19 1/244- 9/444 3-Pentanol 99 

94 144 2/112- 97/752 91/44- 94/1 74/494- 14/414 Hexan-2-ol 97 

94 144 4/117- 1/799 99/44-1 /9 74/494- 19/414 2-heptanol 91 

92 99 11/179- 97/799 199- 1/9 15/411- 15/494 2-Methyl-1-butanol 99 

95 11 15/179- 52/754 199- 1/9 15/491- 15/494 3-Methyl-3-pentanol 199 

99 99 95/111- 11/112 199- 1/9 15/411- 15/494 2-Ethyl-1-hexanol 191 

95 17 91/111- 44/779 199- 1/9 15/491- 15/494 3-Ethyl-3-pentanol 194 

97 149 4/1124- 1/1999 99- 1/9 15/451- 15/471 1,2-Ethanediol 194 

97 149 2/1971- 1/915 99- 1/9 15/451- 15/471 1,2-Propanediol 192 

91 55 2/1922- 95/917 199- 1/9 15/411- 15/494 1,2-Butanediol 195 

91 99 7/1924- 97/919 199- 1/9 15/411- 15/494 1,3-Butanediol 199 

99 29 9/1949- 7/979 2/472- 91/9 15/491- 15/454 1,5-Pentanediol 197 

199 99 9/971- 12/994 199- 1/9 15/411- 15/494 
2-Methyl-2,4-

pentanediol 
191 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

191 7 44/991- 42/949 1/9 15/444- 15/494 1-Amino-2-propanol 199 

191 7 45/991- 11/999 1/9 15/444- 15/494 3-Amino-1-propanol 119 

191 7 75/949- 24/911 1/9 15/444- 15/494 
2-Amino-2-methyl-

1-propanol 
111 

191 7 45/1997- 29/1977 1/9 15/444- 15/494 Diethanolamine 114 

191 7 52/1144- 71/1199 1/9 15/444- 15/494 Triethanolamine 114 

99 11 2/1441- 9/1449 2/472- 91/9 15/454- 15/444 Glycerol 112 

194 99 7/1997- 5/1912 45- 1/9 15/444- 15/494 Acetic Acid 115 

194 79 1/1914- 4/991 45- 1/9 15/444- 15/494 Propanoic Acid 119 

194 79 4/971- 9/947 45- 1/9 15/444- 15/494 Butanoic Acid 117 

194 79 2/951- 4/911 45- 1/9 15/444- 15/494 Pentanoic Acid 111 

194 79 9/922- 9/199 45- 1/9 15/444- 15/494 Hexanoic Acid 119 

194 99 7/945- 9/191 45- 1/9 15/444- 15/494 Heptanoic Acid 149 

194 91 9/949- 117 45- 1/9 15/444- 15/494 Octanoic Acid 141 

194 49 44/191- 91/141 9- 1/9 15/474- 15/424 Decanoic acid 144 

194 49 47/194- 51/144 9- 1/9 15/474- 15/424 Dodecanoic acid 144 

194 49 44/151- 99/149 9- 1/9 15/474- 15/454 Tetradecanoic acid 142 

194 49 15/121- 92/149 9- 1/9 15/474- 15/454 Hexadecanoic acid 145 

192 195 144-991 129- 1/9 15/454- 15/494 Pentylamine 149 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

192 195 5/149- 2/714 129- 1/9 15/454- 15/494 Hexylamine 147 

192 195 4/141- 2/742 129- 1/9 15/454- 15/494 Heptylamine 141 

195 174 5/191- 9/944 129- 1/9 15/294- 15/494 2-Aminobutane 149 

199 44 1/194- 9/799 199- 1/9 15/454- 15/494 2-Aminopentane 149 

199 42 7/119- 4/714 199- 1/9 15/454- 15/494 2-Aminoheptane 141 

195 119 9/147- 1/919 129- 1/9 15/294- 15/494 2-Aminooctane 144 

197 29 751- 577 499- 19 4/474- 1/474 trimethylamine 144 

191 94 95/722- 97/494 91/29- 11/9 49/544- 44/474 dimethyl ether 142 

199 29 19/714- 79/919 59/19- 1/9 15/474- 15/424 diethyl ether 145 

119 17 14/774- 94/279 91/42- 42/9 14/274- 41/474 Diisopropyl Ether 149 

111 79 91/144- 14/999 14/41- 1/9 15/474- 15/424 Dibutyl Ether 147 

114 191 4/152- 9/571 1/91- 191/9 554- 494 Diheptyl Ether 141 

119 174 97/794- 91/252 97/49- 44/9 14/274- 41/474 
Methyl tert-Butyl 

Ether 
149 

114 59 44/719- 94/729 1- 1/9 15/441- 15/411 
tert-Amyl Methyl 

Ether 
129 

114 59 51/195- 92/159 1- 1/9 15/441- 15/411 Tetrahydrofuran 121 

199 59 21/191- 7/151 1- 1/9 15/441- 15/411 Tetrahydropyran 124 

114 59 4/1929- 57/1995 1- 1/9 15/441- 15/411 1,4-Dioxane 124 

119 159 71/791- 49/594 91/49- 4/9 14/241- 41/474 
Ethyl tert-Butyl 

Ether 
122 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
تعداد 

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

119 74 1/911- 4/147 45- 1/9 15/454- 15/414 
Propylene Glycol Propyl 

Ether (PGPE) 
125 

112 74 2/972- 9/999 45- 1/9 15/454- 15/414 
Diethylene Glycol 

Monobutyl Ether (DEGBE) 
129 

115 91 2/919- 9/797 99- 1/9 15/454- 15/494 
Mono ethylene Glycol 

Dimethyl Ether (MEGDME) 
127 

115 91 9/919- 4/114 99- 1/9 15/454- 15/494 
Diethylene Glycol Dimethyl 

Ether (DEGDME) 
121 

119 74 2/1921- 7/995 45- 1/9 15/454- 15/414 

Diethylene Glycol 

Monomethyl Ether 

(DEGME) 

129 

119 74 4/1911- 1/942 45- 1/9 15/454- 15/414 
Diethylene Glycol monoethyl 

Ether (DEGEE) 
159 

117 192 5/1947- 9/947 99- 1/9 15/454- 15/414 

Triethylene Glycol 

Dimethylether 

(TriEGDME) 

151 

117 192 5/1951- 9/955 99- 1/9 15/454- 15/414 
Tetraethylene Glycol 

Dimethyl Ether (TEGDME) 
154 

111 441 4/949- 771 45- 1/9 15/494- 15/491 Ethyl Acetate 154 

111 449 7/911- 1/771 45- 1/9 15/494- 15/491 Propyl Acetate 152 

119 141 44/1941- 1/147 49/499- 55/4 14/441- 15/471 Butyl Acetat 155 

111 429 9/197- 4/777 45- 1/9 15/494- 15/491 N-Pentyl Acetate 159 

149 199 9/914- 9/799 45- 1/9 15/494- 15/491 Ethyl Propionate 157 

141 141 5/1924- 17/144 99/471- 52/4 14/441- 15/471 Ethyl Butyrate 151 

149 194 1/191- 799 45- 1/9 15/494- 15/491 Ethyl Pentanoate 159 

119 141 27/1929- 2/144 15/414- 55/4 14/441- 15/471 1-Methylethyl Acetate 199 
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(1-4)-ادامه جدول  

 مرجع
د تعدا

)kg.m( نقاط 3 p (MPa)∆ T (K)∆ نام ترکیب 
شماره 

 ترکیب

144 29 54/1914- 75/942 91/19- 1/9 15/474- 15/494 diethyl adipate 191 

144 29 1/1945- 2/111 129- 1/9 15/214- 15/494 di-isodecyl phthalate 194 

142 94 49/992- 12/719 54/411- 5/4 15/491- 15/471 2-propanone 194 

145 141 51/924- 77/759 25/414- 44/4 15/441- 15/471 butan-2-one 192 

149 142 54/994- 77/792 19/419- 55/4 14/441- 15/471 pentan-2-one 195 

147 111 49/947- 14/774 74/444- 54/4 15/441- 15/471 pentan-3-one 199 

149 144 74/954- 11/791 14/414- 55/4 14/441- 15/471 4-Methylpentan-2-one 197 

149 142 21/924- 774 14/471- 55/4 14/441- 15/471 Hexan-2-one 191 

 

 

 

 سازی شبکه عصبی مدل -1-2

        گروهشبکه عصبی مصنوعی با استفاده از روش سهمسازی مدل -1-2-3

(GCM-ANN)  

خالص با استفاده از روش  ترکیبات آلیهای کنندهی توصیفمحاسبه -1-2-3-3

 گروهسهم

های د گروهگروه، ابتدا بایبا استفاده از روش سهم ترکیبات آلی هایکنندهی توصیفبرای محاسبه

 42نامه مورد مطالعه در این پایان ساختاری ترکیبات را مشخص نمود. پس از آنالیز ساختار ترکیبات

ها به همراه شناسه گروه نام آن( 4-4گروه عاملی در این ترکیبات شناسایی شدند که در جدول )

 گزارش شده است.
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 گروهنامه طبق روش سهمطالعه در این پایانمورد م ترکیبات آلیهای عاملی موجود در گروه -(4-4جدول)

  شناسه گروه توضیحات 

 ( نوع اول انتهایی )متیل(sp3کربن )
- CH3 1 

 CH2 - 4 - ( نوع دومsp3کربن )

\CH ( نوع سومsp3کربن )
/  4 

 C- 2- ( نوع چهارمsp3کربن )

2CH® ( نوع دوم داخل حلقه اشباعsp3کربن )  5 

\® ( نوع سوم داخل حلقه اشباعsp3کربن )
/ CH  9 

 ( نوع اول انتهاییsp2کربن )
2CH  7 

CH ( نوع دومsp2کربن )  1 

/ ( نوع سومsp2کربن )

\C  9 

H فرم سیس

R

H

R CC   19 

H م ترانسفر

R

R

H CC   11 

 CH- (Ar) 14 = استخلاف نشده آروماتیککربن حلقه 

 CR- (Ar) 14 = استخلاف شده آروماتیککربن حلقه 

 CR2 (2Ar) 12 = کربن مشترک بین دو حلقه آروماتیک

 CH2OH 15- الکل نوع اولگروه عاملی 

 CHOH 19> الکل نوع دومگروه عاملی 

 COH 17- الکل نوع سومگروه عاملی 

 COOH 11- کربوکسیلیک اسیدگروه عاملی 

 NH2 19- آمین نوع اولگروه عاملی 

 NH 49< آمین نوع دومگروه عاملی 

 N 41- آمین نوع سومگروه عاملی 

 O- 44- یاترگروه عاملی 

 COO- 44- یاسترگروه عاملی 

 C=O 42> یکتونگروه عاملی 
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مورد مطالعه سه متغیر دما،  فشار و  ترکیبات آلیگروه برای های سهمکنندهتوصیف شناساییپس از 

 .ها اضافه شدندکنندهمولی نیز به این توصیفجرم

 

 هادسته بندی داده -1-2-3-2

ترکیب آلی  191آوری شده از مراجع مختلف برای جمع هنقطه داد 12941در این مرحله، ابتدا از 

مولکول به عنوان سری تست خارجی کنار گذاشته شدند و مابقی  42 ط بهنقطه مربو 4997، مختلف

نقطه( و تست  1195نقطه(، ارزیابی ) 1241ی آموزش )ها به طور تصادفی به سه دستهنقطه داده

  .بندی شدندنقطه( تقسیم 1195داخلی )

 

های حاصل از کنندهسازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -1-2-3-1

  (GCM-ANN) روهروش سهم گ

دما، فشار و تجربی متغیر  دوگروه به دست آمدند به همراه ای که از روش سهمتوصیف کننده 42

 به شبکه عصبی داده شدند.اجباری به عنوان ورودی ترکیبات ی جرم مولی کنندههمچنین توصیف

گوریتم ه، دو الدهد. برای آموزش شبکها را نشان میی متناظر ورودیخروجی شبکه نیز دانسیته

و برای انتخاب تابع انتقال مناسب، دو تابع  (،brو تنظیم بایزین )( lm) مارکوارت -آموزشی لورنبرگ

( مورد استفاده قرار گرفتند که از log sig( و لگاریتم سیگموئید )tan sigانتقال تانژانت سیگموئید )

در هر یک از  عصبی مختلف طراحی گردید. یترکیب این دو الگوریتم و دو تابع انتقال، چهارنوع شبکه

ی ی پنهان و تعداد دور آموزشی بهینه گردند که مقدار بهینههای لایهها باید تعداد نروناین شبکه

( برای سری ارزیابی دارای کمترین MSEهریک از این پارامترها زمانی است که میانگین مربع خطا )

زمان استفاده شد به این صورت که متر از روش تغییر همسازی این دو پارابهینهبرای مقدار باشد. 

در نظر  19با گام  499تا  99و تعداد دور آموزشی از  1با گام  29تا  14 پنهان از یتعداد گره در لایه



50 
 

های طراحی شده به طور جداگانه ی ترکیبات ممکن از این پارامترها، شبکهبه ازای همه گرفته شدند.

 ( تا 4-4در جداول ) حول مقدار بهینه، نتایج حاصل از این محاسباتخشی از بآموزش داده شدند. 

 MSEی دارای کمترین مقدار ی طراحی شده، شبکهدر هر یک از چهار شبکه ( ارائه شده است.4-9)

 . ی بهینه انتخاب گردیدسری ارزیابی، به عنوان شبکههای بینی دادهپیشبرای 

 

 آموزش داده شده GCM-ANNی شبکه با استفاده ازسری ارزیابی  بینیپیشبرای  MSEمقادیر  -(4-4)جدول

 الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

 

  تعداد گره لایه پنهان

29 49 41 47 49 45 42 44 44 41  

295/71 499/77 114/52 914/51 499/29 419/24 422/59 955/27 595/12 799/12 99 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

 

449/99 914/92 919/25 241/29 554/45 194/41 419/22 544/24 291/74 411/72 79 

111/51 494/55 929/21 251/24 742/44 492/49 557/49 429/45 241/94 492/51 19 

717/22 229/29 599/47 979/47 925/41 991/47 494/49 944/44 551/57 422/59 99 

747/49 749/25 921/45 149/41 194/49 951/42 442/42 295/41 199/54 249/25 199 

972/49 949/24 492/44 549/44 195/41 211/41 924/44 599/49 941/29 497/21 119 

771/44 192/41 774/41 979/41 954/41 249/19 995/44 779/49 199/21 552/47 149 

421/44 714/41 919/49 424/19 414/47 944/11 919/41 922/49 549/49 522/42 149 

941/41 492/42 115/49 517/11 214/49 494/11 191/49 427/41 945/49 114/41 129 

971/49 771/41 479/41 754/11 495/45 917/11 449/49 944/47 221/47 955/49 159 

941/49 122/49 799/47 422/11 499/42 445/49 541/41 174/49 914/49 912/49 199 

111/41 421/49 475/47 447/17 251/44 429/49 112/47 974/49 941/45 411/41 179 

294/47 112/19 122/49 425/19 119/44 999/19 195/47 442/45 491/45 991/47 119 

144/49 999/11 225/49 326/36 291/44 792/11 945/49 791/42 754/42 119/47 199 

499/49 499/11 974/49 594/19 149/44 994/17 119/49 419/42 497/42 514/49 499 
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 آموزش داده شده GCM-ANNی شبکه با استفاده ازسری ارزیابی  بینیبرای پیش MSEمقادیر  -(2-4)جدول

 الگوریتم آموزشی تنظیم بایزین و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت

 

  تعداد گره لایه پنهان

29 49 41 47 49 45 42 44 44 41  

547/97 152/99 592/51 197/19 979/55 129/49 745/49 419/49 799/54 111/45 99 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

 

554/91 572/59 944/49 151/99 174/22 244/47 959/42 711/41 449/49 294/49 79 

791/29 519/29 917/41 947/24 444/44 914/45 499/44 541/41 177/49 151/41 19 

419/44 797/41 594/41 999/44 957/41 244/44 957/41 599/49 459/47 954/49 99 

944/49 911/47 211/49 472/49 254/49 114/44 974/49 411/45 299/45 441/42 199 

292/45 294/45 245/42 741/49 297/42 919/41 744/19 444/42 911/44 795/44 119 

791/44 519/44 999/44 979/42 912/44 244/49 549/19 497/44 224/44 919/41 149 

419/44 711/47 949/41 997/44 952/49 919/49 247/19 291/44 299/41 751/49 149 

447/41 449/45 949/49 414/44 992/19 991/49 942/19 192/41 919/49 949/19 129 

711/49 491/44 147/49 414/41 229/19 441/19 441/11 497/41 142/19 417/19 159 

741/49 159/41 295/19 429/49 999/19 759/11 522/17 515/49 417/19 979/11 199 

421/49 915/49 145/11 971/19 795/11 542/11 159/42 991/19 191/11 441/11 179 

594/19 459/49 974/17 249/19 514/11 451/11 474/22 449/19 549/11 995/11 119 

949/11 111/19 475/17 575/19 199/11 952/17 944/21 999/11 447/11 919/11 199 

595/11 241/19 883/36 999/19 951/11 794/17 499/54 499/19 114/11 957/17 499 
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 آموزش داده شده GCM-ANNی شبکه با استفاده ازسری ارزیابی  بینیبرای پیش MSEمقادیر  -(5-4)جدول

 مارکوارت و تابع انتقال لگاریتم سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت -الگوریتم آموزشی لونبرگ
 

  تعداد گره لایه پنهان

29 49 41 47 49 45 42 44 44 41  

741/44 415/49 729/19 995/59 594/47 999/44 959/44 559/22 917/47 494/44 99 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

 

951/41 491/49 294/15 944/51 145/41 144/44 452/41 944/29 472/42 459/41 79 

194/19 444/49 214/11 492/21 929/45 791/41 999/19 974/41 291/44 214/49 19 

995/11 227/49 112/44 415/25 294/47 994/49 112/19 274/49 999/44 959/19 99 

749/11 944/49 915/94 792/24 542/49 999/17 941/11 974/41 997/45 949/19 199 

117/11 991/49 192/197 491/29 412/44 419/12 492/11 911/45 192/41 592/11 119 

954/19 217/49 54/154 594/47 444/49 712/14 442/11 112/44 415/21 119/11 149 

149/19 429/49 991/495 599/44 999/49 382/31 144/11 492/41 494/59 194/17 149 

419/11 199/49 929/491 999/49 271/24 145/12 944/11 949/19 952/77 219/17 129 

217/19 954/19 299/491 144/49 291/21 191/17 911/17 412/19 499/91 179/17 159 

974/15 471/19 44/479 129/41 997/54 794/44 794/17 995/11 95/117 951/19 199 

599/15 251/11 41/421 959/47 997/59 549/49 494/17 947/11 71/149 117/19 179 

554/15 219/17 51/449 999/49 479/59 297/59 995/19 144/19 52/155 995/19 119 

711/15 715/19 25/429 429/49 994/59 559/79 792/19 499/19 92/174 944/19 199 

914/15 291/19 79/429 945/45 715/59 472/19 517/19 252/19 79/111 999/19 499 
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   آموزش داده شده GCM-ANNی شبکه با استفاده ازسری ارزیابی  بینیبرای پیش MSEمقادیر  -(9-4)جدول

 مارکوارت و تابع انتقال تانژانت سیگموئید با تعداد گره و دور آموزشی متفاوت -الگوریتم آموزشی لونبرگ
 

  تعداد گره لایه پنهان

29 49 41 47 49 45 42 44 44 41  

999/49 494/45 111/42 721/29 111/44 429/41 952/45 141/97 417/45 214/42 99 

ی
زش

مو
ر آ

دو
 

 

412/47 411/41 195/49 199/27 792/41 721/41 994/42 945/22 114/42 994/44 79 

477/41 992/49 971/41 191/25 919/49 975/49 477/44 141/47 941/44 127/44 19 

159/49 999/49 417/41 599/24 597/49 911/45 495/44 295/42 197/44 224/41 99 

797/45 719/19 299/41 492/24 154/49 579/45 275/41 149/44 445/41 172/49 199 

149/99 249/11 517/41 497/21 425/11 294/44 971/19 411/41 199/49 499/49 119 

252/91 944/17 721/41 297/29 924/19 799/44 525/17 494/49 524/49 591/11 149 

51/197 919/17 195/41 249/49 925/19 411/44 549/17 944/47 459/49 579/11 149 

29/195 149/19 417/49 929/47 474/19 149/44 929/11 414/45 991/49 515/11 129 

172/11 219/15 551/49 951/45 919/12 947/42 779/19 459/42 715/19 744/11 159 

447/99 947/15 199/49 124/45 729/19 945/41 594/41 444/44 991/19 991/17 199 

274/21 759/12 914/49 779/44 299/45 994/54 741/44 994/44 244/19 227/17 179 

215/25 575/12 194/47 219/44 111/44 159/99 429/44 441/44 499/19 451/19 119 

942/29 451/12 575/45 271/41 925/49 277/95 451/44 159/41 445/19 457/49 199 

994/51 173/34 475/42 749/49 541/49 791/59 714/44 219/41 499/19 415/49 499 

 

های آموزشی و مختلف با الگوریتم GCM-ANNهای نتایج حاصل از بهینه سازی شبکهبا توجه به 

 دارو مق توابع( آمده است، 9-4( تا )4-4ها در جداول )توابع انتقال متفاوت که بخشی از آن

     در جدولمختلف  ترکیبات آلی یبینی دانسیتهبرای پیش هااین شبکه یپارامترهای بهینه شده

 .( ارائه شده است4-7)
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 مختلف GCM-ANNهای شبکه پارامترهای یتوابع و مقادیر بهینه -(7-4)جدول

 تابع آموزشی تابع انتقال
تعداد توصیف 

 کننده

نرون  تعداد

 ی پنهانلایه 

تعداد دور 

 آموزش
MSE 

 149/19 199 47 47 تنظیم بایزین لگاریتم سیگموئید

 382/31 311 15 27 مارکوارت -لونبرگ لگاریتم سیگموئید

 111/19 499 41 47 تنظیم بایزین تانژانت سیگموئید

 971/12 499 49 47 مارکوارت -لونبرگ تانژانت سیگموئید

 

مارکوات و تابع  -آموزشی لونبرگ با الگوریتم یشبکهدهد، نشان می  (7-4) جدول همانطور که نتایج

ی به عنوان شبکه 149ی پنهان و دور آموزشی نرون در لایه 45لگاریتم سیگموئیدی با تعداد  انتقال

ی بهینه، مقداربا استفاده از شبکه ،ی بعد برای تعیین مقدار بهینهدر مرحلهبهینه انتخاب گردید. 

مربعات خطا،  میانگین مقدارترین کم شده و بر اساس تغییر داده 9995/9با گام  1/9تا  9995/9 از

MSEپارامتر ی، مقدار بهینه ،9999/9 نمودار مقدار میانگین مربعات خطا بر حسب .به دست آمد 

 مدلهای توابع و مقادیر پارامتر .( رسم شده است1-4ی بهینه نیز در شکل )حول نقطه      

GCM-ANN ( ارائه شده است1-4، در جدول )ترکیبات آلیی بینی دانسیتهبرای پیشه بهینه شد. 

µ

0.086 0.088 0.090 0.092 0.094 0.096 0.098 0.100
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 حول نقطه بهینه برای سری ارزیابینمودار میانگین مربعات خطا بر حسب  -(1-4شکل )
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بر  ترکیبات آلیی بینی دانسیتهبرای پیش  بهینه شده GCM-ANNی توابع و مقادیر پارامترهای شبکه -(1-4)جدول

 حسب دما و فشار 

 تابع آموزش
Train lm 

 پنهان یتابع انتقال لایه
Log sig 

 خروجی یتابع انتقال لایه
Pure line 

 45 پنهان یتعداد نرون لایه

 47 های ورودیتعداد متغیر

 149 های آموزشتعداد دور

 µ 9999/9پارامتر 

 14/14 سری ارزیابی MSEار مقد

 

  بهینه شده GCM-ANNارزیابی شبکه  -1-2-3-4

، از دو روش نمودار برگشتی و نمودار خطای باقیمانده بهینه شده GCM-ANNی برای ارزیابی شبکه

ی دانسیته بر بینی شده( آمده است مقادیر پیش4-4در نمودار برگشتی که در شکل ) .استفاده گردید

Rقدار ضریب تعیین، ها مدر این نمودار .ر تجربی رسم گردیدحسب مقادی
که پراکندگی نقاط در  ،2

شود، ها مشاهده میهمانطور که در این شکلدهد نیز آمده است. اطراف خط برگشت را نشان می

که این است  بدست آمده برای دو سری ارزیابی و سری تست داخلی نزدیک به یک ضریب تعیین،

با مقادیر  مدل بهینه شدهبینی شده توسط این  ی پیشق عالی بین مقادیر دانسیتهموضوع بر تواف

پراکندگی متقارن ( آمده است که 4-4نمودار خطای باقیمانده نیز در شکل )تجربی دلالت دارد. 

 ها دارد.ها نشان از عدم وجود خطای سیستماتیک در دادهها حول خطای صفر در این شکل داده
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 بر حسب مقادیر تجربی برای ترکیبات آلی ی ی دانسیتهبینی شدهنمودار برگشتی مقادیر پیش -(4-4شکل )

 بهینه شده GCM-ANNبا استفاده از مدل   و )ب( سری تست داخلی )الف( سری ارزیابی
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 برای ترکیبات آلیی بر حسب مقادیر تجربی دانسیته بینی دانسیتهدر پیش نمودار خطای باقیمانده -(4-4شکل )

 بهینه شده GCM-ANNبا استفاده از مدل  لیداخ )الف( سری ارزیابی و )ب( سری تست
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های کنندهشبکه عصبی مصنوعی با استفاده از توصیفسازی مدل -1-2-2

 تئوری

 هاکنندهها و محاسبه توصیفسازی ساختار مولکولرسم و بهینه -1-2-2-3

تفاده از روش نیمه تجربی با اس بعد وافزار هایپرکم رسم ها با استفاده از نرممولکولتمام ابتدا ساختار 

AM1 ها به عنوان ورودی ی مولکولدر ادامه ساختار بهینه شده .ساختار سه بعدی ترکیبات بهینه شد

آنجا  از کننده تئوری به دست آمد.توصیف 4442داده شد و برای هر مولکول  5/5افزار دراگون به نرم

است، باید به دنبال روشی جهت کاهش تعداد سازی بسیار زیاد کننده برای مدل که این تعداد توصیف

گیر و بیهوده جلوگیری شده و از پیچیدگی کار پرهیز ها بود تا از انجام محاسبات وقتکنندهتوصیف

 ،شترین ارتباط را با متغیر وابستههایی که بیکنندهروش مورد استفاده باید قادر باشد تا توصیف .شود

به همین منظور، ابتدا  .ها را حذف نمایدکنندهو سایر توصیف دارند انتخاب کرده، دانسیتهیعنی 

سپس  .ها، مقادیر ثابت و یا تقریباً ثابت داشتند، حذف شدند هایی که برای تمام مولکولکنندهتوصیف

هایی که همبستگی بزرگتر از کنندهتوصیف MATLABافزار نوشته شده در نرم یی برنامهبه وسیله

 4442کننده از مجموع توصیف 412در پایان این مرحله  .ندذف گردیدداشتند، نیز ح 9/9

کننده در این مرحله دو متغیر تجربی دما، فشار و یک توصیف .ی تئوری باقی ماندندکننده توصیف

 .جرم مولی نیز به ماتریس ورودی اضافه شدند

انده برای ساخت مدل های باقیمکنندهها از بین توصیفکنندههدف بعدی انتخاب بهترین توصیف

های مناسب کنندهخطی الگوریتم ژنتیک برای انتخاب توصیفنامه از روش غیراست. در این پایان

 استفاده شد که در ادامه در مورد آن توضیح داده خواهد شد.
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 ها به روش الگوریتم ژنتیککنندهانتخاب بهترین توصیف -1-2-2-2

ده باقی مانده به همراه سه کننتوصیف 412ژنتیک، تمام  ی الگوریتمبه منظور اجرای برنامه

استفاده  M-fileامه برن .کننده دما، فشار و جرم مولی به عنوان ورودی به این برنامه داده شدند توصیف

، 5/9دارای مقادیر پیش فرض احتمال ترکیب  MATLABی نرم افزاری شده در این تحقیق در بسته

بار تکرار  19این برنامه  .باشدمی 599و با تکرار  49جمعیتی برابر  ی، اندازه91/9احتمال جهش 

هایی که بیش از کنندهتوصیف .تصادفی به حداقل برسدهای کننده گردید تا احتمال انتخاب توصیف

 .( نشان داده شده اند9-4در جدول ) تعداد دفعات تکرارهمراه  بهاند  % در این الگوریتم تکرار شده59

همچنین ماتریس همبستگی بین این  .( آورده شده است19-4ها نیز در جدول )م کامل آنطبقه و نا

ها را کننده( ارائه شده که این ماتریس عدم همبستگی بین توصیف11-4ها در جدول)کنندهتوصیف

 .دهدنشان می

 

 

 بار اجرا 19از ها در روش انتخابی الگوریتم ژنتیک پس کنندهتعداد دفعات تکرار توصیف -(9-4)جدول

X3A E1s X2Av TIC4 TIC5 Me Ss mass pressure temperature 
توصیف 

 کننده

 تعداد تکرار 19 19 19 14 19 19 19 19 15 9
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 های تئوری انتخابی توسط الگوریتم ژنتیککنندهطبقه و نام کامل توصیف -(19-4جدول)

 شماره نشان طبقه نام کامل

Sum of kier-Hall electrotopological states Consitiutional descriptors Ss 1 

Mean atomic sanderson electronegativity (scaled on 

carbon atom) 
Consitiutional descriptors Me 4 

Total information content index (neighborhood 

symmetry of 5-order) 
Information indices TIC5 4 

Total information content index (neighborhood 

symmetry of 4-order) 
Information indices TIC4 2 

Average valance connectivity index chi-2 Connectivity indices X2Av 5 

1st component accessibility directional WHIM index / 

weighted by atomic electrotopological states 
WHIM descriptors E1s 9 

Average connectivity index chi-3 Connectivity indices X3A 7 

 

 

 

 های انتخابی الگوریتم ژنتیککنندههمبستگی بین توصیف -(11-4)جدول

X3A E1s X2Av TIC4 TIC5 Me Ss  

      1 Ss 

     1 997/9- Me 

    1 194/9- 259/9 TIC5 

   1 541/9 975/9- 554/9 TIC4 

  1 991/9 919/9- 919/9 954/9- X2Av 

 1 954/9 921/9 949/9 114/9 951/9 E1s 

1 194/9 195/9 991/9 929/9 149/9 949/9- X3A 
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الگوریتم های کنندهسازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفبهینه -1-2-2-1

 ژنتیک

نیز مشابه در این مرحله  .ه لایه استای سشبکه عصبی مصنوعی مورد مطالعه در این بخش، شبکه

( و تنظیم trainlmمارکوات ) -دو الگوریتم آموزشی متفاوت لونبرگ با هاییشبکه، 4-1-4- 4بخش 

( طراحی tansig( و تانژانت سیگموئید )logsigلگاریتم سیگموئید ) ( و دو تابع انتقالtrainbrبایزین )

برای این  .سازی گردیدندهای شبکه بهینهده پارامترهای طراحی ش شدند و سپس در هر یک از شبکه

، تعداد گره 1کننده با گام توصیف  19تا  2 های ازو تعداد ورودی ثابت µهایی با  مقدار منظور شبکه

در نظر گرفته شدند و  19با گام  999 تا 99تعداد دور آموزشی از  و 1با گام  49تا  5 ی پنهان ازلایه

عصبی مصنوعی طراحی شده،  یاین سه پارامتر، چهار شبکه های ممکن ازبه ازای همه ترکیب

انتخاب شده توسط روش  توپولوژیکی هایکنندهتوصیف لازم به ذکر است که .سازی گردیدند بهینه

GA ( نمایش داده شده9-4که در جدول )1بندی همبستگی،  رتبه اند، به روش
CRی، به شبکه 

های تئوری انتخاب شده توسط کنندهتوصیف ( مقادیر همبستگی14-4جدول )در  .شدند عصبی وارد

 .است دانسیته، گزارش شدهیعنی با متغیر وابسته،  GAروش 

 

 با دانسیته GAهای تئوری انتخابی با روش کنندهمقادیر همبستگی توصیف -(14-4جدول)

X3A E1s X2Av TIC4 TIC5 Me Ss 
توصیف 

 کننده

مقدار  477/9 452/9 477/9 411/9 -197/9 944/9 -917/9

 همبستگی

 

( گزارش 14-4طراحی شده در جدول ) GA-ANNهای های بهینه شده هر یک از شبکهمقدار پارامتر

ای با بهینه شده، شبکه یدهد که از میان چهار شبکهشده است. نتایج موجود در این جدول نشان می

ی کننده در لایهتوصیف 9با ال لگاریتم سیگموئید مارکوارت و تابع انتق-لونبرگالگوریتم آموزشی 
                                                           
1 - Correlation Ranking 
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، کمترین میانگین مربع خطا را داشته و به عنوان 279ی پنهان و دور آموزشی گره در لایه 11ورودی، 

کننده انتخاب شده توسط شبکه عبارتند از دما، فشار، جرم توصیف 9 شود.می  شبکه بهینه انتخاب

های تئوری برای این ترکیبات در کنندهمقدار توصیف .Ss، Me، TIC5 ،X2Av ، TIC4، E1s مولی،

 پیوست آمده است. 

 

 GA-ANNی شبکه توابع و پارامترهای بهینه -(14-4جدول)

 تابع آموزشی تابع انتقال
تعداد توصیف 

 کننده

نرون  تعداد

 ی پنهانلایه 

تعداد دور 

 آموزش
MSE 

 99/47 459 19 9 تنظیم بایزین لگاریتم سیگموئید

 12/22 471    38 9 مارکوارت -لونبرگ لگاریتم سیگموئید

 99/44 279 11 19 تنظیم بایزین تانژانت سیگموئید

 74/44 559   11 9 مارکوارت -لونبرگ تانژانت سیگموئید

 

منظور، در د که بدین نیز بایستی بهینه شو بهینه کردن شبکه مورد بررسی، پارامتر  یدر ادامه

            ی ی پنهان، الگوریتم آموزشلایهگره در 11 متغیر ورودی، 9ی بهینه با ساختار شبکه

 1/9تا  9995/9از  ، مقدار 279و دور آموزشی لگاریتم سیگموئیدی  تابع انتقال  ،مارکوارت-لونبرگ

ی هر مورد مقدار میانگین مربع خطا برای سری ارزیابی تغییر داده شد و آنگاه برا 9995/9های با گام

انتخاب شد.  ی مقدار بهینه به عنوان 9219/9مقدار  براساس نتایج محاسباتمحاسبه و ثبت گردید 

 .ده استم ش(  رس2-4حول نقطه بهینه در شکل ) نمودار مقدار میانگین مربعات خطا بر حسب 
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حول  بینی دانسیته سری ارزیابی بر حسب پارامتر نمودار میانگین مربعات خطای حاصل از پیش -(2-4شکل)

 ی بهینهنقطه

 

نتخب الگوریتم های مکنندهبا استفاده از توصیف بهینه شده ی عصبیتوابع و مقادیر پارامترهای شبکه

 .( گزارش شده است12-4( در جدول )GA-ANNژنتیک )

 

 GAهای تئوری انتخابی کنندهی عصبی با استفاده از توصیفتوابع و پارامترهای بهینه شده شبکه -(12-4جدول)
 

 Train lm تابع آموزش

 Log sig پنهان یتابع انتقال لایه

 Pure line خروجی یتابع انتقال لایه

 11 پنهان ید نرون لایهتعدا

 9 های ورودیمتغیر تعداد

 279 های آموزشتعداد دور

 µ 9219/9پارامتر 

 94/11 سری ارزیابی MSEمقدار 
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 GA-ANNی ی بهینه شدهارزیابی شبکه -1-2-2-4

، نمودارهای برگشتی و خطای باقیمانده برای دو سری GA-ANNی ی بهینه شدهبرای ارزیابی شبکه

 اند.( نشان داده شده9-4( و )5-4های )ی و تست داخلی رسم شدند. این نمودارها در شکلارزیاب
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(ب)

  

 

 برای )الف( بر حسب مقادیر تجربی ترکیبات آلی ی ی دانسیتهبینی شدهنمودار برگشتی مقادیر پیش -(5-4شکل)

 بهینه شده GA-ANNبا استفاده از مدل نقطه(  1195) و )ب( سری تست داخلینقطه(  1195)سری ارزیابی 

 

 

 

الف()  

 )ب(
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 ی دانسیتهبر حسب مقادیر تجرب ترکیبات آلیی بینی دانسیتهنمودار خطای باقیمانده برای پیش-(9-4شکل)

 بهینه شده GA-ANNبا استفاده از مدل  برای )الف( سری ارزیابی و )ب( سری تست داخلی 

 

 های ارزیابی یسربرای  GCM-ANNو  GA-ANNدو روش  های برگشتی مربوط بهنمودار یمقایسه

Rچندان تفاوتی بین دهد که می( نشان 5-4) و( 4-4های )داخلی در شکل تستو 
 مشاهده مدلدو  2

 .وجود داردبرای هر دو روش بینی بین مقادیر تجربی و مقادیر پیش شود و توافق بسیار خوبینمی

 اند،یافته انتشار صفر خط حولشود نقاط به صورت پراکنده ملاحظه می( 9-4در شکل )همانطور که 

طای ی خبازهباشد. می GA-ANNدر مدل  سیستماتیک خطای وجودعدم  یدهندهنشان امر این که

الف()  

 )ب(
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 GCM-ANNدر روش ( 4- 4که با توجه به شکل )در حالی است 3kg.m29روشاین در مطلق 

3kg.m برابر این مقدار
 49 تر هستند و این باشد و نقاط در اطراف خط صفر به صورت متراکممی

 است.GA-ANN  نسبت به روش GCM-ANNبینی بهتر روش  پیشی نشان دهنده

 

های غیرخطی بهینه شده برای سری تست بینی مدلارزیابی قدرت پیش -1-1

 خارجی

های های عصبی مصنوعی که با روشآمده از شبکههای به دست ینی مدلبدر این مرحله قدرت پیش

مورد بینی سری تست خارجی برای پیش اند،سازی شدهکننده، طراحی و بهینهمتفاوت انتخاب توصیف

های مولکول از دسته 42نقطه مربوط به  4997سری تست خارجی شامل ارزیابی قرار گرفته است. 

 لدسی متیل پنتان، پنتادی 4و4اکتان، هگزادکان، : آلی است. این ترکیبات عبارتند ازمختلف ترکیبات 

      ،هپتانول -1دکان، فنیل -1بنزن، ، پروپیلانگزدیسیکلوه 4و1دکن،  تترا -1 پنتن، -1گزان، ه

 نتانوئیک اسید، دودکانوئیک اسید،اول، پبوتان دی 4و1هگزانول،  - 1اتیل  -4بوتانول،  -4دکانول،  -1

پروپیلن گلایکول پروپیل اتر، بوتیل اتر، تترا هیدرو پیران، آمینو پنتان، دی بوتیل  -4 هگزیل آمین،

خطای باقیمانده و نمودار  ،گشتیبرای این منظور از نمودار بر .پنتانون -4پنتانوات، استات، اتیل 

بینی مقادیر پیش های برگشتینمودار( 7-4) در شکل استفاده شده است. های آماریپارامتری محاسبه

برای سری تست خارجی رسم  GA-ANNو  GCM-ANN یهای بهینه شدهمدلدانسیته با  یشده

بینی سری برای پیش GCM-ANNدهد که مدل  ها نشان مینتایج موجود در این شکل اند.شده

موضوع در ن ای برخوردار است. GA-ANN نسبت به مدل بالاتر و بهتری  تست خارجی از کارایی

ی حاصل از دو روش فوق در مقابل مقدار تجربی دانسیته رسم شده مانده( که خطای باقی4-1) شکل

کمتر از مقدار خطای بسیار  GCM-ANN ود. مقدار خطای باقیمانده در مدلشن میاست، بهتر نمایا

 هاتوسط این روش شده بینیتجربی و پیش هایداده .بهینه شده است GA-ANNباقیمانده در مدل 

 گزارش شده است. 4در پیوست 
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با بینی شده دانسیته بر حسب مقادیر تجربی برای سری تست خارجی نمودارهای برگشتی مقادیر پیش -(7-4شکل)

 GA-ANN و )ب(  GCM-ANNی )الف( بهینه شده هایمدل

 

 )ب(

الف()  
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ربی برای سری تست بینی شده دانسیته بر حسب مقادیر تجدارهای خطای باقیمانده مقادیر پیشنمو -(1-4شکل)

 GA-ANN و )ب(  GCM-ANNی )الف( های بهینه شدهمدل باخارجی 

 

درصد خطای نسبی در  19لازم به تذکر است که در طراحی صنعتی برای صنایع شیمیایی 

 ابل قبول است.بینی دانسیته ق پیش

 

 

 

 )ب(

الف()  
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 ارزیابی پارامترهای آماری -1-4

ند. این مقادیر برای های بهینه شده هستای برای ارزیابی مدلکنندهپارامترهای آماری مقادیر تعیین

محاسبه شده که نتایج این  GA-ANNو  GCM-ANNخطی غیر یی بهینه شدههاارزیابی مدل

در دو مدل ت. اگر به اعداد جدول برای سری تست ( نشان داده شده اس19-4محاسبات در جدول )

Rبینید مقدار بهینه شده دقت کنید می
است  GA-ANNبیشتر از روش  GCM-ANNبرای مدل  2

است.  GA-ANNهای کمتر از روش MSEمثل  GCM-ANNهمچنین سایر پارامترهای آماری روش 

سیالات خالص  یبینی دانسیتهی پیشگروه براتوان نتیجه گرفت روش سهمبا توجه به این مقادیر می

برای استخراج گروه یک روش ساده روش سهمدیگر  کارآمدتری است. از طرف روش

 ها ندارد.کنندهفتوصی یسبهاافزارهای متعدد برای مح و نیاز به نرم هاست کننده توصیف
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 برای دو سری ارزیابی و تست GA-ANNو  GCM-ANNی های بهینه شدهپارامترهای آماری مدل -(15-4جدول)

GA-ANN GCM-ANN پارامتر آماری سری داده 

9999/9 

9911/9 

1944/9 

9994/9 

9999/9 

9199/9 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

R
2 

94/11 

94/44 

71/1741 

14/14 

15/11 

72/99 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

MSE 

72/4 

17/4 

79/41 

19/1 

91/4 

49/9 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

MAE 

949994/9 

95119/9 

2514/1 

91294/9 

99249/9 

24414/9 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

MPE 

411444/9 

49445/9 

2441/4 

47991/9 

49299/9 

1929/9 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

MAPE 

19/9 

11/12 

27/14 

42/9 

5/19 

15/2 

 ارزیابی

 تست داخلی

 تست خارجی

Dmax 
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با  GA-ANNهای انتخاب شده در مدل بررسی ارتباط توصیف کننده -1-5

 ی ترکیبات دانسیته

و  GA-ANNهای تئوری انتخاب شده در مدل کنندهت به طور خلاصه ارتباط بین توصیفدر این قسم

، Ss ،Me ،TIC5 ها شاملکنندهاین توصیفسیالات خالص مورد بررسی قرار خواهد گرفت.  یدانسیته

TIC4 ،X2Av ،E1s باشد. می 

 

 E1s یکنندهتوصیف-1-5-3

WHIM هایکنندهجزء توصیف E1s یکنندهتوصیف
از مختصات  WHIMهای کنندهتوصیف است، 1

شود و شامل  کارتزین سه بعدی مولکول، با استفاده از صورتبندی با حداقل انرژی محاسبه می

. این توصیف استتوزیع اتمی ساختار سه بعدی مولکول  اندازه، شکل، تقارن و ی اطلاعاتی درباره

 آیند. به دست می (1-4) ی ها از رابطه کننده

(4-1) 










A

1i
i

A

1i k
q

ik
q

j
q

ij
qi

jk
S



 ))((

 

ها،  تعداد اتم Aام،  k ام و jکوواریانس وزن دار شده بین کئوردینه     که  
i  وزنi  ،امین اتمqij  و

qik  به ترتیبj امین وk  های اتم  امین کئوردینهi  مقدار میانگین متناظر است ̅ ام و               

( 19-4در جدول )شود. دار میوزن کیالکتروتوپولوژهایتوسط حالت E1sی کننده توصیف]. 141[

مختلف در دما و فشار های خطی و الکل هاآلکان -nی کننده با دانسیته فی ارتباط این توصیچگونگ

عناصر به  با افزایش جرم اتمی شودمشاهده می طور که همان به عنوان مثال آورده شده است. ثابت

کننده وصیفمقدار این ت( 1-4ی )طبق رابطهو  یافتهافزایش  ترکیباتوزن اتمی  ،ترکیباتکار رفته در 

ی کنندهی مستقیم دارد. لذا با افزایش توصیفاز طرف دیگر دانسیته با جرم رابطهیابد.  ینیز افزایش م

                                                           
1 - Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors 
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E1s به علت وجود ها رود این اثر افزایشی در الکلهمانطور که انتظار می. یابددانسیته نیز افزایش می

 .شتر استبیبا تعداد کربن برابر  هاآلکان -n نسبت بهاتم اکسیژن 

 

 K 15/491و دمای  Mpa1/9در فشار های خطی و الکلها آلکان -nبرای  E1s یکنندهمقدار توصیف -(19-4)جدول

Density 

(kg m
-3

) 

 محاسبه شده مقدار

 E1s کنندهتوصیف
 شماره ترکیب نام ترکیب

9/955 474/9 n-Hexane 1 

9/979 499/9 n-Heptane 4 

7/991 217/9 n-Octane 4 

4/747 222/9 n-Decane 2 

1/729 294/9 n-Dodecane 5 

4/779 215/9 n-Hexadecane 9 

1/712 491/9 Ethanol 7 

1/799 521/9 1-Propanol 1 

9/112 945/9 1-Hexanol 9 

5/111 927/9 1-Heptanol 19 

2/141 929/9 1-Octanol 11 

 

 Me و Ssهای کنندهتوصیف -1-5-2

ها کنندهاین گروه از توصیفباشند. های ساختاری میکنندهتوصیف جزءMe و  Ssهای کنندهتوصیف

باشند، که خصوصیات مولکول را بدون های استفاده شده میکنندهترین توصیفترین و معمول ساده

تعداد پیوندهای ساده، دوگانه، ها، کنند. تعداد اتمداشتن اطلاعات زیادی در مورد آن منعکس می

ها ها، تعداد حلقهنسبی یک نوع اتم خاص در مولکول، تعداد حلقه تعداد مطلق و آروماتیک،گانه و  سه



74 
 

 باشدهای ساختاری میکنندهترین توصیفها و وزن مولکولی متداولهای آنبر اساس تعداد اتم

]141[.  

1هال -یرکی های الکتروتوپولوژیکتحت عنوان مجموع حالت Ssتوصیف کننده 
ی زیر هبه شکل رابط 

 :]149[ شودتعریف می

(4-4)                                                                                                                  

Si اتم  4حالت الکتروتوپولوژیکی i،طبق رابطه زیر محاسبه می شود:  در مولکول      

(4-4)                                                                                                  iii IIS                                                                                                   

        آیند:از روابط زیر به دست می iIو  3مقدار حالت ذاتی اتم،  Iiکه در این رابطه 

 
h

hZ
I

v

i







1                   (4-2)                                                                                         

(4-5                                                                           )              2/)( ijjii rIII   

 ijrهای اوربیتال سیگما و تعداد الکترون ی ظرفیت اتم،های لایهتعداد الکترون vZدر روابط بالا،

 .]141[درگراف مولکولی است  jو  iفاصله دو اتم 

I ،i ، vمقدار 

i  وZ  های اتمی مختلف به همرا نماد گروهKier–Hall  پیوست آمده است.در 

 شودی زیر محاسبه میطبق رابطه 2تحت عنوان میانگین الکترونگاتیویته نیز  Meکنندهتوصیف

]149[:           

 (4-9  )                                                                                                            

بصورت زیر  Seعبارت ها در ترکیب است. تعداد اتم nATومجموع الکترونگاتیویته  Se که در این رابطه

 :شودتعریف می

                                                           
1 - Kier–Hall 

4-  electrotopological state 

4-  Intrinsic state values 

2- mean electronegativity 





A

i

iSSs
1

nATSMe e /
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 (4-7  )                                                                                                  



A

i

iESe
1

                                                                                                      

 هاست.اتم تعداد A و iی اتم الکترونگاتیویته  iEکه در آن 

ها در دما و فشار معین در کننده با دانسیته برای چند مولکول از سری دادهدو توصیفارتباط بین این 

دارای اثر منفی  Meی کنندهتوصیف شود( گزارش شده است. همانطور که مشاهده می17-4جدول )

 Ssو برعکس توصیف کننده  یابدافزایش می دانسیتهکننده با کاهش مقدار این توصیفاست یعنی 

 یابد.کننده دانسیته نیز افزایش میر مثبت بوده و با افزایش مقدار این توصیفدارای اث

 

 K 15/421و دمای Mpa1/9در فشار   تعدادی از ترکیبات برایMe و  Ssهای کنندهمقدار توصیف -(17-4جدول) 

Density 

(kg m
-3

) 

 شده محاسبه مقدار

 Me کنندهتوصیف

محاسبه  مقدار

 توصیف شده

 Ss کننده

 ام ترکیبن
شماره 

 ترکیب

5/749 1 5/9 Ethanol 1 

4/757 99/9 11 1-Propanol 4 

9/795 91/9 5/14 1-Butanol 4 

1/714 97/9 17 1-Heptanol 2 

17/999 99/9 19 Hexane 5 

1/957 99/9 14 Octane 9 

7/911 99/9 19 Decane 7 

9/149 99/9 45 Hexadecane 1 
 

 

 

 

 

 

 TIC5 ،TIC4 هایکنندهتوصیف -1-5-1

های اطلاعاتی هستند و دربردارنده اطلاعاتی راجع به ماهیت ها جزء شاخصکنندهاین توصیف

 باشند.ها در فضا، توپولوژی مولکولی و تقارن میشیمیایی، پیوند اتم

 شود:به صورت زیر تعریف می  (TICm )اطلاعات کلی  محتوای
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TICm= A. ICm (4-1)                                                                                                 

مقدار آن از  تقارن است که معمولاً یمرتبه m اندیس وها( )اتم 1گراف تعداد رئوس A که در این رابطه

ی کننده با دانسیته برای چند مولکول از سرارتباط بین این دو توصیف .]141[ باشدمی 9 تا صفر

کنید هر دو ( گزارش شده است. همانطور که مشاهده می11-4ها در دما و فشار معین در جدول )داده

ها کنندههستند یعنی با افزایش مقدار این توصیف مثبتدارای اثر  TIC5و  TIC4ی کنندهتوصیف

 یابد.می  افزایشدانسیته 

های  کنندههای آلی، مقدار توصیفز مولکولدر یک دسته ا هااتم افزایش تعدادبا ( 1-4ی )طبق رابطه

TIC4  وTIC5 ها موجب افزایش جرم مولکولی و در نتیجه افزایش تعداد اتمیابد. از طرفی افزایش می

)  (افزایش دانسیته
v

m
 شود.می 

 
 

 K 1/444و دمای   Mpa1/9ر شابات در فتعدادی از ترکی برای TIC5و  TIC4های کنندهمقدار توصیف -(11-4جدول)
Density 

(kg m
-3

) 

 شده محاسبه مقدار

 TIC5 کنندهتوصیف
 محاسبه شده مقدار

 TIC4 کننده توصیف
 نام ترکیب

شماره 

 ترکیب

4/971 949/21 924/24 Hexane 1 

1/791 29/92 29/194 decane 4 

5/747 194/191 914/144 Dodecane 4 

2/759 744/179 794/151 1-Tetradecene 2 

9/799 492/199 712/171 1-Hexadecene 5 

422/949 241/49 975/49 1-Amino-2-propanol 9 

111/999 929/45 191/24 3-Amino-1-propanol 7 

29/1977 194/21 959/51 Diethanolamine 1 

71/1199 5/94 957/99 Triethanolamine 9 

 

                                                           
1 -graph vertices 
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 X2Av  کنندهتوصیف -1-5-4

 X2Avای از ها دستههای ارتباط مولکولی است. این اندیسای از گروه اندیسکنندهتوصیف

ای شدن های توپولوژیکی هستند که اطلاعاتی در مورد ساختمان، اندازه و میزان شاخه کنندهتوصیف

دهند. جهت های موجود در یک مولکول را در اختیار قرار میها و نوع اتمی اتصال اتممولکول، نحوه

رسم  مولکولی ها ابتدا باید ساختار مولکول را با استفاده از تئوری گرافکنندهی این توصیف بهمحاس

  نمود.

 توسط 1979ارائه شدند و سپس در سال  1975در سال  1راندیک وسیلهها اولین بار بهاین اندیس

 :قابل محاسبه هستند( 9-4)ی ها با رابطهکنندهاصلاح گردیدند. این توصیف 4هال

(4-9             )
2

1

1

1

1

1





















sN

i

m

k
v
k

vm


                                                                             

vکه در این رابطه 
kاتم  4، درجه رأس ظرفیتk ی زیر رابطه مطابقام در گراف مولکولی است و

 شود:تعریف می

(4-19)                                                                                       
 1




v
k

k
V
Kv

k
ZZ

hZ
                                                                                             

k ،vعدد اتمی اتم  Zکه در آن 
kZ ی ظرفیت اتم لایههای تعداد الکترونk  وhk های تعداد اتم

 .]141[است  k غیر هیدروژنی متصل به اتمهیدروژن 

در دما و فشار  اتترکیب تعدادی ازی دانسیته ه همراهکننده باین توصیف مقدار (19-4) جدولدر 

مقدار  افزایشبا  دهد کهکننده نشان میمعین به عنوان مثال آورده شده است. بررسی اثر این توصیف

 یابد.می دانسیته کاهش ،X2Av یکنندهتوصیف

 

                                                           
1 - Randic 

4 - Hall 

4 - Valence vertex degree 
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 K 15/494و دمای Mpa  1/9در فشار تعدادی از ترکیبات برای X2Av یکنندهمقدار توصیف -(19-4)جدول

Density 

(kg m
-3

) 

 محاسبه شده مقدار

 X2Av کنندهتوصیف
 شماره ترکیب نام ترکیب

4/1921 174/9 Acetic Acid 1 

2/994 117/9 Propanoic Acid 4 

9/957 449/9 Butanoic Acid 4 

4/941 459/9 Pentanoic Acid 2 

9/919 479/9 Heptanoic Acid 5 

4/911 412/9 Octanoic Acid 9 

11/1994 429/9 1,2-Butanediol 7 

71/941 417/9 2-Methyl-2,4-pentanediol 1 

91/144 445/9 2-Ethyl-1-hexanol 9 

74/111 449/9 2-Methyl-1-butanol 19 

7/199 445/9 Butylbenzene 11 

5/159 497/9 Octylbenzene 14 

19/155 419/9 1-phenyltridecane 14 

 

 

ی عصبی های منتخب شبکهکنندهبررسی میزان مشارکت توصیف -1-6

 مصنوعی

به  GA-ANNی ی بهینهتوسط شبکههای انتخاب شده کنندهمیزان مشارکت توصیفبرای تعیین 

 :هشد عملصورت زیر 

 شبکه بهینه حذف شد. ی مورد نظر ازکنندهابتدا وزن مربوط به توصیف -1
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از ترکیبات سری  مانده برای هر یکهای باقیکنندهتغیر وابسته با استفاده از توصیفمقدار م -4

 بینی گردید.ارزیابی پیش

ی مورد کنندهدر غیاب توصیفزیابی ( حاصل از ترکیبات سری ارMAEمیانگین خطای مطلق ) -4

 محاسبه شد.نظر 

 .ها نیز تکرار گردیدکنندهبرای دیگر توصیف 4ا ت 1مراحل  -2

 :( محاسبه شد1-4کننده توسط رابطه )در نهایت درصد مشارکت هر توصیف -5

 (4-1)   

 

ها در مدل و کنندهتعداد توصیف  Nم، اiی حذف شده کنندهدرصد مشارکت توصیف iCدر این رابطه 

im ی کنندهصل از سری ارزیابی در غیاب توصیفمیانگین خطای مطلق حاiدهد. ام را نشان می

   ی ی بهینه شدههای منتخب در شبکهکنندهشرح داده شده درصد مشارکت توصیف طبق روش

GA-ANN ( نشان داده شده است.9-4در شکل )، محاسبه شد که به صورت نموداری 

 

 

 GA-ANNها در مدل کنندهدرصد مشارکت توصیف -(9-4شکل)
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ی دما و فشار بیشتر از کنندهشود درصد مشارکت دو توصیفهمانطور که در این شکل مشاهده می

فشار را نشان های تئوری و جرم کل است که به خوبی وابستگی شدید دانسیته به دما و کنندهتوصیف

 دهد.می
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مقایسه با کارهای قبلی -1-7  

عصبی مصنوعی جامع ارائه شده در این کار  یی شبکهبینی دانسیته بوسیلهپیش در این بخش توانایی

های مشخصی از ترکیبات آلی های عصبی مصنوعی بهینه شده در کارهای قبلی برای دستهبا شبکه

نتایج این جدول  ( مشاهده کنید.49-4) توانید در جدول. نتایج این مقایسه را میمقایسه شده است

تواند دانسیته را حتی ی عصبی مصنوعی جامع ارائه شده در بعضی موارد میدهد که شبکهنشان می

دهد چرا ی جامع را به خوبی نشان میبینی کند. این موضوع اهمیت شبکهبهتر از کارهای قبلی پیش

توان با های گوناگون ترکیبات آلی، فقط میمختلف برای دستههای جای استفاده از شبکه که به

ی انواع ترکیبات آلی را با خطایی حتی کمتر از ی جامع بهینه شده، دانسیتهاستفاده از یک شبکه

 بینی نمود. های مجزا پیششبکه

در این  GCM-ANNچند ترکیب آلی توسط روش  ی دانسیته برایبینی شدهپیش مقادیر یمقایسه -(49-4جدول )

kg.mپایان نامه با کارهای قبلی  بر حسب 
-3 

 نام ماده
مقدار تجربی 

 دانسیته

 ی دانسیتهمقدار پیش بینی شده

 مرجع کارهای قبلی این کار

1-nonanol 

781.6 

796.5 

806.5 

809.8 

812.8 

816.1 

827.6 

830.2 

831.8 

832.7 

834.5 

839.7 

842.4 

847.8 

857.6 

862.2 

781.6 

795.9 

806.9 

810.5 

811.4 

816.2 

827.4 

830 

832.4 

832.9 

835.2 

838.8 

843 

847 

856.9 

861.5 

782.28 

796.72 

806.98 

810.25 

812.61 

816.44 

826.25 

830.4 

832.12 

832.88 

834.87 

840.07 

842.67 

848.25 

858.09 

862.64 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 
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(49-4جدول ) ادامه  

 نام ماده

مقدار تجربی 

 دانسیته

 ی دانسیتهمقدار پیش بینی شده

 مرجع کارهای قبلی این کار

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Dodecanoic Acid 

 

 

855.7 

856.4 

857.9 

859.4 

861.2 

862.3 

848.4 

849.1 

850.7 

852.2 

854 

855.2 

841.2 

841.9 

843.5 

845.1 

847.1 

848.3 

833.5 

834.3 

836 

837.6 

839.7 

841 

854.2 

855.1 

857.3 

859.3 

861.9 

863.4 

846.9 

847.9 

850 

852.2 

854.8 

856.3 

839.5 

840.5 

842.7 

844.8 

847.5 

849 

831.9 

832.9 

835.2 

837.4 

840.1 

841.6 

854.05 

854.95 

856.93 

858.88 

861.26 

862.66 

846.62 

847.54 

849.58 

851.59 

854.07 

855.53 

839.24 

840.18 

842.27 

844.34 

846.88 

848.39 

831.96 

832.91 

835.03 

837.13 

839.73 

841.28 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

1 

 

  



83 
 

 (49-4ادامه جدول )

 نام ماده

مقدار تجربی 

 دانسیته

 ی دانسیتهمقدار پیش بینی شده

 مرجع کارهای قبلی این کار

 

 

 

 

 

 

 

n-Decane 

 

 

 

 

 

 

 

741.6 

727.8 

743.5 

704.7 

689.3 

740.8 

648.5 

699.5 

777.1 

747.5 

731 

709.2 

698.3 

668 

727.7 

660.8 

743.4 

728.8 

740.5 

704.3 

688.4 

736.7 

648.1 

699.2 

776.7 

747.1 

729.2 

708.4 

697.2 

667 

723.8 

662 

739.3 

725 

742.6 

703.4 

688.5 

740.3 

651 

699.8 

776.4 

745.8 

730 

708.1 

698 

668.8 

727.4 

663.8 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

 

 

 

Triacontane       

 

767.8 

848.8 

733.1 

864.5 

709.2 

662.6 

705.8 

766.2 

851.9 

733.4 

863.3 

711.5 

668.4 

706.7 

768.9 

850.8 

732.3 

859.1 

707.3 

659.2 

703.4 

16 

16 

16 

16 

16 

16 

16 
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 گیرینتیجه -1-8

دما و فشار ثابت به صرف هزینه و  برحسببه صورت تجربی  گیری دانسیتهکه اندازهبا توجه به این

در این  بینی از اهمیت زیادی برخوردار است.های پیشزمان زیادی نیاز دارد لذا استفاده از روش

بینی مصنوعی را برای پیشی عصبیسازی شبکهتوان روش مدلنامه نشان دادیم که میپایان

برای انتخاب  دما و فشار استفاده نمود.ی وسیعی از هدمحدوترکیبات آلی در  ی دانسیته

 گروهسهمروش های برمبنای کنندههای مناسب از دو روش استفاده شد: توصیفکننده توصیف

(GCMو توصیف )کننده( های تئوری که با استفاده از الگوریتم ژنتیکGA .انتخاب شده بودند ) پس

 دست آمد. ی متفاوت نتایج زیر بهکنندهها با دو گروه توصیفدلاز بهینه سازی م

 و  GCM-ANNی های بهینه( برای مدل15-4های آماری موجود در جدول )ی پارامتربا مقایسه

GA-ANN  سازی روش مدلمشخص شد کهGCM-ANN  نتایج بهتری را نسبت بهGA-ANN  برای

گروه دارای میانگین مربعات حاصل از روش سهمی بهینه دهد زیرا مدلبینی دانسیته ارائه میپیش

 است. بهینه شده  GA-ANN نسبت به مدلبالاتری تعیین کمتر و ضریب  یخطا

های سریمطلق های اندهیمی باقدهد که گسترههای خطای باقیمانده نیز نشان میبررسی نمودار

 هااست. بنابراین ارزیابی مدل GAش گروه کمتر از روارزیابی و تست در مدل حاصل از روش سهم

 GA-ANNنسبت به   GCM-ANN مدلکند که انده نیز تأیید مییمتوسط نمودارهای خطای باق

 عملکرد بهتری دارد. 

این نتایج از اهمیت بالایی ها کنندهبرای انتخاب توصیفگروه با توجه به سادگی روش سهم

افزار گروه به نرمها به کمک روش سهمکنندهوصیفت دیگر چون در انتخاب عبارت برخوردارند. به

را دو  GCM-ANNی این موضوع اهمیت مدل بهینهو انجام محاسبات اضافی نیازی نیست، خاص 

 کند.چندان می
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 نگری آینده -1-9

یا خواص انتقالی  ترکیبات آلیبینی سایر خواص ترمودینامیکی توان برای پیشاز روش ارائه شده می

 .کردنیز استفادهویسکوزیته و هدایت گرمایی و....  مانندها آن

های غیرخطی دیگر مثل عصبی مصنوعی از روش یهبکتوان به جای استفاده از روش شچنین میمه

 سازی استفاده نمود و نتایج را با این کار مقایسه کرد.( برای مدلSVMماشین بردار پشتیبان )
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 پیوست

 Kier–Hallهای تعدادی از اتم -(1-جدول)پ

 

  

 I نماد
i v

i Z گروه اتمی 

sCH3 4 1 1 9 
3CH 

dCH2 4 1 4 9 
2CH 

ssCH2 5/1 4 4 9  2CH 

tCH 2 4 4 9 CH 

dsCH 4 4 4 9 CH 

sssCH 44/1 4 4 9 CH 

ddC 5/4 4 2 9 CH 

sNH2 2 1 4 7 
2NH 

dsN 4 4 5 7  N 

sssN 4 4 5 7  N 

sOH 9 1 5 1 OH 
dO 7 1 9 1 O 

ssO 5/4 4 9 1 O 
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ی دانسیته برای ترکیبات سری تست خارجی بر بینی شدهمقادیر پیشتجربی و   مقادیر یمقایسه -(4-پجدول )

kg.mحسب 
-3 

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

848.3 845.2 845.9 46 703.1 701.7 698.7 1 

857.9 855.1 855.2 47 725.2 726.1 724.4 2 

714.6 717.3 718.6 48 748.8 747.2 746.8 3 

756.8 754.4 758.1 49 767.2 764.5 763.7 4 

785.8 781.4 783.3 50 783.9 781 779.9 5 

808.2 802.9 804.3 51 800.9 798.1 795.8 6 

825 819.1 820.7 52 830.8 827.7 824.9 7 

853.6 848.2 849.7 53 852.2 848.6 845.5 8 

877.5 873.3 871.7 54 868.2 862 860.7 9 

889.3 883.7 882.2 55 680.1 679.4 678.2 10 

701.1 680.8 694.3 56 709.2 709.5 709 11 

709 688 702.6 57 735.9 732.7 733.2 12 

715.7 694 709.9 58 751.8 746.9 747.3 13 

722 699.6 716.4 59 772.4 766.4 765.6 14 

728 705 722.3 60 791.5 785.5 784.8 15 

733.8 710.2 727.8 61 821.9 815.9 814.2 16 

739.4 715.4 732.8 62 842.7 837.2 834.8 17 

744.8 720.3 737.5 63 856.7 850.6 848.8 18 

750 725.1 741.9 64 657 656.1 657.1 19 

754.9 729.7 746.1 65 678.7 680.4 679.4 20 

759.7 734.1 750.1 66 697 697.6 697.3 21 

764.2 738.2 753.9 67 724.5 720.8 720.8 22 

768.6 742.1 757.5 68 739.3 733.4 734.2 23 

772.8 745.8 761 69 760.1 752.2 753 24 

776.9 749.2 764.3 70 780.7 772.9 772.3 25 

780.8 752.4 767.5 71 813.2 806.1 804.9 26 

691.6 672.8 686.4 72 832.8 826.4 823.8 27 

700.4 681 695.8 73 846.4 840.3 838.3 28 

707.8 687.8 704 74 769.2 771.8 770.2 29 

714.6 694 711.2 75 775.6 779.2 778.7 30 

721.1 699.9 717.7 76 779.5 783.4 783.4 31 

727.3 705.5 723.7 77 782.5 786.5 786.4 32 

733.3 711 729.1 78 785.1 789.2 789 33 

739 716.3 734.2 79 751 753.3 753 34 

744.5 721.4 738.9 80 769.7 771.1 773.2 35 

749.7 726.2 743.3 81 786.8 787.7 789.1 36 

754.6 730.8 747.5 82 801.2 802.1 802.4 37 

759.4 735.1 751.4 83 814 815.2 814.5 38 

763.9 739.1 755.2 84 821.2 822.5 821.3 39 

768.3 742.9 758.8 85 824.6 825.8 824.7 40 

772.5 746.4 762.3 86 732.9 734.9 735.8 41 

776.5 749.7 765.6 87 768.1 766.9 770.3 42 

682 664.9 677.5 88 795.4 793.4 794.6 43 

691.8 674.1 688 89 816.3 813.8 814.2 44 

699.9 681.7 697.1 90 832.7 829.8 830.6 45 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

652.6 641.1 647.5 136 707.2 688.5 705.1 91 

665.8 654 661 137 714.2 694.9 712.2 92 

676.1 664 672.4 138 720.9 700.9 718.7 93 

685.1 672.5 682.4 139 727.2 706.7 724.6 94 

693.5 680.1 691.3 140 733.2 712.3 730 95 

701.4 687.2 699.4 141 739 717.6 735.1 96 

708.9 693.9 706.7 142 744.4 722.7 739.8 97 

715.9 700.3 713.5 143 749.6 727.5 744.3 98 

722.5 706.3 719.7 144 754.6 732 748.5 99 

728.7 711.9 725.6 145 759.3 736.1 752.4 100 

734.5 717.2 731 146 763.8 740 756.2 101 

740 722.2 736.1 147 768.1 743.6 759.8 102 

745.3 726.8 741 148 772.2 747 763.3 103 

750.2 731 745.5 149 672.3 657 667.8 104 

754.9 734.9 749.9 150 683.2 667.4 679.4 105 

759.4 738.5 754 151 691.9 675.8 689.4 106 

642.5 632.8 637.7 152 699.9 683.1 698.1 107 

657.1 647.3 651.9 153 707.3 689.9 705.9 108 

668.1 658.1 663.8 154 714.4 696.3 712.9 109 

677.7 667.1 674.2 155 721.1 702.5 719.3 110 

686.6 675.2 683.5 156 727.4 708.3 725.2 111 

694.9 682.6 691.9 157 733.5 713.9 730.6 112 

702.8 689.6 699.6 158 739.2 719.2 735.7 113 

710.1 696.2 706.7 159 744.6 724.1 740.5 114 

717 702.4 713.3 160 749.7 728.8 744.9 115 

723.4 708.2 719.4 161 754.6 733.1 749.2 116 

729.5 713.7 725.2 162 759.3 737.1 753.2 117 

735.2 718.8 730.6 163 763.7 740.8 757 118 

740.6 723.5 735.8 164 767.9 744.2 760.7 119 

745.7 727.8 740.6 165 662.5 649.1 657.7 120 

750.5 731.8 745.2 166 674.5 660.7 670.3 121 

755.1 735.5 749.6 167 684 669.9 681 122 

632.2 624.3 628.6 168 692.5 677.8 690.5 123 

648.4 640.4 643.3 169 700.4 685 698.9 124 

660.1 652.2 655.6 170 707.9 691.8 706.4 125 

670.4 661.8 666.2 171 715 698.2 713.3 126 

679.7 670.2 675.7 172 721.7 704.3 719.7 127 

688.5 677.9 684.3 173 728 710.1 725.5 128 

696.6 685.2 692.2 174 733.9 715.6 731 129 

704.3 692 699.5 175 739.5 720.7 736.1 130 

711.5 698.4 706.3 176 744.9 725.5 740.9 131 

718.2 704.4 712.7 177 749.9 730 745.4 132 

724.5 710 718.7 178 754.7 734.1 749.7 133 

730.4 715.2 724.4 179 759.3 737.9 753.8 134 

735.9 720.1 729.8 180 763.7 741.4 757.6 135 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

841.5 869.8 855.8 226 741.2 724.5 734.9 181 

844.7 876.6 859.5 227 746.1 728.6 739.8 182 

847.9 883.1 863.1 228 750.8 732.4 744.4 183 

850.9 889.3 866.6 229 621.7 615.5 620.6 184 

853.7 895.1 870 230 639.5 633.4 635.7 185 

856.5 900.5 873.2 231 652.2 646.2 648.2 186 

791.8 804.2 801.1 232 663 656.3 658.9 187 

797.4 810.9 807.5 233 672.8 665.2 668.4 188 

802.9 816.3 813.6 234 682 673.2 677.1 189 

808 821.5 819.3 235 690.5 680.6 685 190 

812.9 826.8 824.6 236 698.5 687.6 692.4 191 

817.6 832.4 829.6 237 705.9 694.2 699.3 192 

822 838.4 834.3 238 712.9 700.4 705.9 193 

826.1 844.7 838.7 239 719.4 706.2 712 194 

830.1 851.3 842.9 240 725.5 711.5 717.9 195 

833.8 858.1 847 241 731.2 716.5 723.5 196 

837.3 864.9 851 242 736.6 721.1 728.8 197 

840.7 871.6 854.8 243 741.7 725.3 733.8 198 

844 878.2 858.4 244 746.5 729.1 738.7 199 

847 884.4 862 245 811.9 821.7 820.6 200 

850 890.4 865.4 246 816.3 828.1 826.2 201 

852.9 896.1 868.7 247 820.6 833.1 831.6 202 

785 797.7 794.6 248 824.7 837.6 836.7 203 

791.1 804.5 801.4 249 828.7 842.3 841.4 204 

797 810.2 807.7 250 832.6 847.3 845.9 205 

802.5 815.6 813.6 251 805.2 816.2 814 206 

807.7 821.1 819.1 252 810 822.7 819.8 207 

812.6 826.9 824.2 253 814.7 827.8 825.5 208 

817.2 833 829.1 254 819.2 832.5 830.8 209 

821.5 839.4 833.6 255 823.5 837.4 835.7 210 

825.7 846.1 838 256 827.6 842.6 840.3 211 

829.6 852.8 842.2 257 831.5 848.3 844.2 212 

833.2 859.6 846.3 258 835.3 854.4 849.1 213 

836.7 866.3 850.1 259 838.8 860.8 853.2 214 

840.1 872.9 853.9 260 842.3 867.5 857.1 215 

843.2 879.3 857.5 261 798.5 810.4 807.5 216 

846.3 885.5 860.9 262 803.7 816.9 813.7 217 

849.2 891.5 864.3 263 808.8 822.2 819.5 218 

778.3 790.8 788 264 813.6 827.1 824.9 219 

784.8 797.8 795.2 265 818.2 832.2 830 220 

791.1 803.8 801.8 266 822.6 837.7 835 221 

796.9 809.4 807.9 267 826.7 843.5 839.6 222 

802.4 815.1 813.6 268 830.7 849.7 843.8 223 

807.6 821 818.9 269 834.5 856.3 848 224 

812.4 827.3 824 270 838 863 852 225 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

786.6 794.9 797.2 316 817 833.7 828.7 271 

792.6 801.3 803.1 317 821.3 840.4 833.2 272 

798.1 807.7 808.7 318 825.3 847.1 837.5 273 

803.3 814.3 813.9 319 829.1 853.9 841.6 274 

808.1 821 818.9 320 832.7 860.7 845.6 275 

812.6 827.9 823.6 321 836.2 867.4 849.4 276 

816.8 835 828 322 839.4 874 853.1 277 

820.8 842.3 832.3 323 842.6 880.5 856.7 278 

824.5 849.9 836.4 324 845.5 886.9 860.1 279 

828 857.6 840.4 325 771.6 783.6 781.5 280 

831.4 865.4 844.2 326 778.6 790.8 789.1 281 

834.6 873.1 847.9 327 785.2 797 795.7 282 

577.6 564.7 572.5 328 791.3 802.9 802.1 283 

580.6 567.7 574.6 329 797.1 808.7 808 284 

583.3 570.7 576.5 330 802.6 814.8 813.4 285 

586.7 574.4 578.9 331 807.6 821.1 818.6 286 

591.6 580 582.6 332 812.4 827.6 823.8 287 

603.2 594.3 592.7 333 816.9 834.3 828.4 288 

611.8 605.3 601.6 334 821.1 841.1 832.8 289 

618.8 614.2 609.6 335 825 847.9 837.1 290 

624.7 621.3 616.8 336 828.8 854.8 841.2 291 

630.8 628.1 623.2 337 832.3 861.7 845.1 292 

548.6 534.4 546.5 338 835.6 868.6 848.8 293 

551.7 537.6 548.5 339 838.8 875.5 852.5 294 

555.4 541.5 551 340 841.9 882.3 856 295 

559.8 546.3 554.2 341 764.9 776 774.9 296 

566.1 553.6 558.9 342 772.3 783.4 782.7 297 

580.7 571.8 571.8 343 779.3 789.9 790 298 

591 585.5 582.8 344 785.8 796 796.5 299 

599.3 596.2 592.1 345 791.9 802 802.7 300 

606.4 604.9 600.2 346 797.6 808.2 808.4 301 

612.8 612.1 607.3 347 802.9 814.6 813.7 302 

510.1 492.1 509.2 348 807.8 821.2 818.9 303 

511.3 493.4 510.3 349 812.5 827.9 823.6 304 

513.1 495.2 511.7 350 816.8 834.7 828.2 305 

516.5 498.8 514.4 351 820.9 841.6 832.6 306 

522.7 505.6 519.2 352 824.8 848.7 836.7 307 

531.5 515.7 526.2 353 828.4 855.8 840.8 308 

551.3 540.7 543.9 354 831.8 863.1 844.6 309 

564.5 558.9 557.4 355 835.1 870.4 848.3 310 

574.5 572.6 568.7 356 838.2 877.7 851.9 311 

582.8 583.2 578.5 357 758.2 767.9 768 312 

590.2 591.8 587.1 358 766 775.7 776.3 313 

468.5 444 463.7 359 773.4 782.4 783.9 314 

471.2 446.8 466.7 360 780.2 788.7 790.8 315 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

778.7 795.2 802.6 406 480.1 456.3 475.9 361 

782.7 800 806.9 407 492.6 470.4 487.9 362 

786.6 804.7 811.1 408 519.7 504.9 513.4 363 

731.5 746.4 750.4 409 536.9 529.4 531.3 364 

733 747.9 752.3 410 549.2 547.2 545.1 365 

734.6 749.5 754.2 411 559 560.5 556.5 366 

737.7 752.5 757.9 412 567.4 570.8 566.8 367 

740.7 755.5 761.5 413 468.4 441.5 464 368 

743.7 758.4 764.9 414 484.8 463.1 480.4 369 

746.6 761.2 768.1 415 507.7 496.2 504 370 

749.5 764 771.3 416 523.1 519.6 521 371 

755 769.5 777.2 417 534.8 536.4 535 372 

760.2 774.9 782.7 418 544.4 548.9 546.7 373 

765.1 780.2 787.9 419 488.7 479.1 490.9 374 

769.8 785.3 792.9 420 516.4 520.6 526 375 

774.3 790.3 797.6 421 521.1 526.7 532.6 376 

778.5 795.3 802 422 475.8 475.2 490.9 377 

782.6 800.1 806.3 423 497.3 505.9 519.2 378 

724.1 739.1 743.4 424 746.2 761.3 764.3 379 

725.8 740.8 745.4 425 747.4 762.5 766 380 

727.5 742.5 747.4 426 748.7 763.8 767.7 381 

730.9 745.8 751.3 427 751.3 766.3 771.1 382 

734.2 749 755.1 428 753.9 768.8 774.3 383 

737.4 752.1 758.6 429 756.4 771.3 777.4 384 

740.5 755.1 762 430 758.8 773.7 780.3 385 

743.6 758.1 765.3 431 761.3 776.1 783.2 386 

749.4 763.9 771.5 432 766 781 788.7 387 

755 769.6 777.2 433 770.5 785.8 793.8 388 

760.3 775 782.6 434 774.9 790.6 798.7 389 

765.2 780.4 787.7 435 779.1 795.3 803.3 390 

769.9 785.6 792.5 436 783.1 800.1 807.7 391 

774.4 790.6 797.1 437 786.9 804.7 811.9 392 

778.6 795.5 801.5 438 790.6 809.3 815.9 393 

716.8 731.9 736.3 439 738.8 753.8 757.4 394 

718.6 733.7 738.4 440 740.2 755.1 759.2 395 

720.4 735.5 740.6 441 741.7 756.6 761 396 

724.1 739.1 744.7 442 744.5 759.4 764.5 397 

727.6 742.5 748.6 443 747.3 762.1 767.9 398 

731 745.8 752.3 444 750 764.8 771.1 399 

734.4 749.1 755.9 445 752.7 767.4 774.3 400 

737.7 752.2 759.3 446 755.4 770 777.3 401 

743.9 758.4 765.7 447 760.5 775.2 782.9 402 

749.8 764.3 771.7 448 765.4 780.3 788.3 403 

755.4 770 777.3 449 770 785.3 793.3 404 

760.6 775.5 782.5 450 774.5 790.3 798.1 405 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

752.3 766.5 772.6 496 765.5 780.8 787.5 451 

757.6 772.1 777.7 497 770.2 786 792.2 452 

762.5 777.4 782.6 498 774.6 791 796.7 453 

687.2 703.2 707.3 499 709.4 724.7 729.1 454 

689.6 705.6 710 500 711.3 726.7 731.4 455 

692 708 712.7 501 713.3 728.7 733.7 456 

696.7 712.6 717.9 502 717.2 732.5 738 457 

701.2 717 722.6 503 721 736.1 742.1 458 

705.6 721.1 727.1 504 724.7 739.6 746 459 

709.9 725.1 731.4 505 728.3 743.1 749.8 460 

714 728.9 735.4 506 731.8 746.4 753.3 461 

721.8 736.1 742.9 507 738.4 752.8 760 462 

729 743 749.8 508 744.6 759 766.2 463 

735.8 749.5 756.2 509 750.5 764.9 771.9 464 

742 755.8 762.1 510 756 770.6 777.4 465 

747.9 761.7 767.7 511 761.1 776 782.5 466 

753.3 767.4 773 512 766 781.3 787.3 467 

758.4 772.9 778 513 770.5 786.5 792 468 

679.8 695.8 699.9 514 702 717.6 721.9 469 

682.3 698.4 702.8 515 704.1 719.7 724.3 470 

684.9 701 705.7 516 706.2 721.8 726.7 471 

689.8 705.9 711.1 517 710.4 725.9 731.3 472 

694.6 710.5 716.1 518 714.4 729.8 735.6 473 

699.3 714.8 720.8 519 718.4 733.5 739.7 474 

703.7 719 725.3 520 722.2 737.1 743.6 475 

708.1 722.9 729.5 521 725.8 740.6 747.3 476 

716.2 730.5 737.3 522 732.9 747.3 754.3 477 

723.8 737.6 744.4 523 739.4 753.7 760.7 478 

730.8 744.4 751 524 745.6 759.8 766.6 479 

737.4 750.8 757.1 525 751.3 765.7 772.2 480 

743.5 756.9 762.8 526 756.7 771.3 777.5 481 

749.1 762.7 768.2 527 761.8 776.7 782.5 482 

754.4 768.3 773.4 528 766.5 781.9 787.3 483 

672.4 688.4 692.5 529 694.6 710.4 714.6 484 

675 691.1 695.6 530 696.8 712.7 717.2 485 

677.7 693.9 698.6 531 699.1 714.9 719.7 486 

683 699.1 704.3 532 703.5 719.3 724.6 487 

688 703.9 709.6 533 707.8 723.4 729.1 488 

692.9 708.4 714.5 534 712 727.3 733.4 489 

697.6 712.8 719.2 535 716 731.1 737.5 490 

702.1 716.9 723.5 536 719.9 734.7 741.4 491 

710.7 724.8 731.6 537 727.3 741.7 748.6 492 

718.6 732.1 739 538 734.2 748.4 755.2 493 

725.9 739.1 745.8 539 740.7 754.7 761.4 494 

732.7 745.7 752.1 540 746.7 760.7 767.2 495 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

725.7 736.6 744 586 739 751.9 758 541 

732.2 743 749.9 587 744.9 757.9 763.6 542 

738.2 749.1 755.6 588 750.4 763.6 768.8 543 

828.6 850.3 837.7 589 664.9 680.7 685 544 

819.3 842.2 828.5 590 667.7 683.7 688.3 545 

811.6 835.1 820.7 591 670.6 686.6 691.5 546 

801.4 825.4 810.9 592 676.1 692.1 697.5 547 

857.3 844.8 840.8 593 681.4 697.2 703.1 548 

857.5 845 841 594 686.5 701.9 708.3 549 

857.9 845.4 841.1 595 691.4 706.5 713.1 550 

858.3 845.7 841.8 596 696.2 710.8 717.7 551 

858.6 846.1 842.3 597 705.1 718.9 726.1 552 

859 846.4 842.6 598 713.3 726.5 733.7 553 

859.3 846.8 843.1 599 721 733.7 740.7 554 

859.6 847.1 843.4 600 728 740.5 747.2 555 

860.2 847.7 844.1 601 734.6 746.9 753.3 556 

860.8 848.2 844.7 602 740.7 753 759 557 

844.1 832.8 828 603 746.3 758.9 764.4 558 

844.3 833 828.3 604 657.5 672.8 677.5 559 

844.7 833.4 828.8 605 660.4 676 680.9 560 

845.1 833.7 829.2 606 663.4 679.1 684.4 561 

845.5 834.1 829.6 607 669.2 684.9 690.7 562 

845.9 834.4 830.1 608 674.8 690.3 696.6 563 

846.3 834.8 830.5 609 680.1 695.3 702 564 

846.7 835.1 830.9 610 685.2 700 707.1 565 

847.9 836.2 831.6 611 690.2 704.5 711.8 566 

857.2 855.4 855.8 612 699.5 713 720.5 567 

859.5 858.6 858.6 613 708.1 720.8 728.4 568 

861.9 861.7 861.5 614 716 728.2 735.7 569 

864.3 864.8 864.2 615 723.4 735.2 742.3 570 

866.6 867.7 867 616 730.1 741.8 748.6 571 

868.9 870.6 869.5 617 736.4 748.1 754.4 572 

871.2 873.3 872 618 742.2 754 759.9 573 

873.5 875.8 874.4 619 650.1 664.6 669.8 574 

875.8 878.3 876.8 620 653.1 668 673.5 575 

878 880.6 879 621 656.2 671.4 677.2 576 

880.2 882.8 881.4 622 662.3 677.6 683.9 577 

882.3 884.9 883.5 623 668.1 683.2 690.1 578 

884.5 887 885.7 624 673.7 688.5 695.8 579 

886.5 888.9 887.8 625 679.1 693.4 701.1 580 

850 849.7 849.1 626 684.2 698.1 706 581 

852.6 852.8 852.2 627 693.9 706.8 715.1 582 

855.2 855.9 855.1 628 702.9 715 723.2 583 

857.8 858.9 858.2 629 711.1 722.6 730.7 584 

860.4 861.8 860.9 630 718.7 729.8 737.6 585 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

853.8 853.1 852.8 676 862.9 864.5 863.6 631 

856.6 855.7 855.5 677 865.4 867.2 866.2 632 

859.4 858.3 858.1 678 867.9 869.7 868.7 633 

862.2 860.8 860.8 679 870.3 872.2 871.2 634 

864.8 863.3 863.2 680 872.7 874.5 873.5 635 

867.4 865.8 865.7 681 875 876.8 875.9 636 

821.1 822.8 821 682 877.3 878.9 878.2 637 

824.7 825.9 824.6 683 879.6 881 880.4 638 

828.3 829 828.2 684 881.8 883.1 882.6 639 

831.9 832.1 831.6 685 842.8 843.5 842.1 640 

835.3 835.1 834.9 686 845.6 846.6 845.3 641 

838.7 838 838.1 687 848.5 849.7 848.4 642 

841.9 840.9 841.1 688 851.3 852.6 851.3 643 

845.1 843.8 844 689 854.1 855.5 854.1 644 

848.3 846.6 846.8 690 856.9 858.2 856.9 645 

851.3 849.4 849.8 691 859.6 860.9 859.7 646 

854.2 852.1 852.4 692 862.2 863.4 862.3 647 

857.1 854.8 855.1 693 864.8 865.9 864.9 648 

859.9 857.5 857.6 694 867.3 868.3 867.4 649 

862.6 860.2 860.1 695 869.8 870.6 869.9 650 

813.8 815.2 814 696 872.3 872.9 872.2 651 

817.7 818.4 817.8 697 874.7 875.1 874.6 652 

821.6 821.6 821.5 698 877 877.3 876.8 653 

825.4 824.8 825.2 699 835.6 837 835.1 654 

829 827.9 828.7 700 838.7 840.1 838.3 655 

832.6 831 831.9 701 841.8 843.1 841.6 656 

836.1 834.1 835 702 844.9 846 844.6 657 

839.4 837.1 838.1 703 847.9 848.9 847.7 658 

842.7 840.1 841 704 850.8 851.7 850.8 659 

845.9 843.1 843.9 705 853.7 854.3 853.6 660 

849 846 846.6 706 856.5 857 856.3 661 

852 848.9 849.4 707 859.3 859.5 859 662 

855 851.7 852 708 862 862 861.5 663 

857.8 854.5 854.7 709 864.6 864.4 864.1 664 

829.2 829.5 832.4 710 867.2 866.8 866.6 665 

829.7 830 833 711 869.8 869.2 868.9 666 

831.6 832.6 835.4 712 872.2 871.5 871.2 667 

834 835.7 838.3 713 828.3 830.1 827.8 668 

836.4 838.8 841.2 714 831.7 833.1 831.3 669 

838.7 841.7 843.9 715 835.1 836.2 834.9 670 

840.9 844.6 846.4 716 838.4 839.2 838.2 671 

843.2 847.3 849.2 717 841.6 842.1 841.3 672 

845.4 850.1 851.7 718 844.7 844.9 844.3 673 

847.5 852.8 854.2 719 847.8 847.7 847.2 674 

849.7 855.4 856.6 720 850.8 850.4 850.1 675 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

799.7 803.7 804.3 766 851.7 857.9 859 721 

800.4 804.4 805 767 853.8 860.4 861.3 722 

803.5 807.4 807.9 768 855.8 862.8 863.4 723 

807.2 810.9 811.4 769 821.9 823.4 825.5 724 

810.7 814.3 814.8 770 822.4 824 826.1 725 

814 817.6 818.1 771 824.6 826.6 828.6 726 

817.3 820.8 821.2 772 827.3 829.9 831.7 727 

820.4 823.9 824.2 773 830 833 834.7 728 

823.5 826.9 827.1 774 832.5 836 837.6 729 

826.5 829.9 829.9 775 835 838.9 840.4 730 

829.4 832.8 832.7 776 837.5 841.8 843.1 731 

832.2 835.6 835.4 777 839.9 844.6 845.7 732 

834.9 838.4 838 778 842.3 847.3 848.2 733 

837.5 841 840.4 779 844.6 850 850.7 734 

792.3 796.7 797.1 780 846.9 852.6 853.1 735 

793.1 797.4 797.8 781 849.1 855.2 855.5 736 

796.4 800.5 800.9 782 851.2 857.7 857.8 737 

800.4 804.2 804.6 783 814.5 817 818.5 738 

804.2 807.7 808.1 784 815.1 817.7 819.1 739 

807.8 811.1 811.5 785 817.6 820.4 821.8 740 

811.3 814.3 814.7 786 820.6 823.8 824.9 741 

814.7 817.5 817.8 787 823.5 827 828.1 742 

818 820.6 820.8 788 826.4 830.1 831.1 743 

821.2 823.7 823.8 789 829.1 833.1 833.9 744 

824.3 826.6 826.6 790 831.8 836 836.7 745 

827.3 829.5 829.4 791 834.4 838.9 839.5 746 

830.2 832.3 832.1 792 837 841.7 842.1 747 

833 835.1 834.5 793 839.5 844.5 844.7 748 

784.8 789.4 789.7 794 842 847.2 847.2 749 

785.7 790.2 790.4 795 844.4 849.8 849.7 750 

789.4 793.4 793.7 796 846.7 852.3 852.1 751 

793.7 797.2 797.5 797 807.1 810.5 811.4 752 

797.7 800.8 801.2 798 807.8 811.2 812.1 753 

801.6 804.3 804.7 799 810.6 814 814.7 754 

805.4 807.7 808.1 800 813.9 817.5 818.3 755 

809 810.9 811.4 801 817.1 820.8 821.5 756 

812.5 814.1 814.6 802 820.2 824 824.6 757 

815.9 817.2 817.5 803 823.2 827.1 827.6 758 

819.2 820.2 820.6 804 826.1 830.1 830.5 759 

822.4 823.2 823.4 805 829 833 833.3 760 

825.4 826.1 826.2 806 831.7 835.9 836 761 

828.4 828.9 828.7 807 834.4 838.7 838.7 762 

777.3 781.8 782.1 808 837.1 841.5 841.3 763 

778.2 782.6 782.9 809 839.6 844.2 843.8 764 

782.2 786 786.3 810 842.1 846.8 846.1 765 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

815.8 817.4 816.6 856 786.9 790 790.4 811 

818.9 819.8 819.3 857 791.3 793.7 794.2 812 

820.6 821.1 820.7 858 795.4 797.3 797.9 813 

712.6 785.1 789.6 859 799.4 800.8 801.4 814 

714.4 786.1 790.5 860 803.3 804.1 804.8 815 

716 787.1 791.3 861 807 807.4 808.1 816 

717.5 788 792.1 862 810.6 810.5 811.3 817 

718.9 788.9 793 863 814.1 813.6 814.3 818 

720.3 789.9 793.8 864 817.4 816.7 817.3 819 

721.5 790.8 794.6 865 820.7 819.7 820.2 820 

722.8 791.7 795.5 866 823.8 822.6 822.8 821 

723.9 792.6 796.3 867 769.8 774 774.2 822 

725 793.4 797.1 868 770.8 774.8 775.1 823 

726.1 794.3 797.9 869 775.1 778.4 778.7 824 

727.1 795.1 798.6 870 780.1 782.5 783 825 

728.1 796 799.4 871 784.8 786.4 787.1 826 

729.1 796.8 800.2 872 789.2 790.1 790.9 827 

730 797.7 801 873 793.5 793.6 794.6 828 

730.9 798.5 801.7 874 797.6 797.1 798.2 829 

731.8 799.3 802.4 875 801.5 800.4 801.5 830 

732.7 800.1 803.2 876 805.3 803.7 804.9 831 

733.5 800.9 803.9 877 809 806.8 808.1 832 

734.4 801.6 804.6 878 812.5 810 811.1 833 

735.3 802.5 805.3 879 815.9 813 814.1 834 

736 803.2 806 880 819.2 816 816.9 835 

736.9 804 806.7 881 809.9 828.1 812.9 836 

737.7 804.8 807.5 882 810.8 815.2 813.8 837 

738.5 805.5 808.2 883 811.5 815.9 814.4 838 

700.2 775.8 780.7 884 812.6 816.9 815.6 839 

702.1 776.9 781.6 885 813.6 817.8 816.4 840 

704 777.9 782.5 886 816.8 820.6 819.4 841 

705.7 779 783.5 887 825.2 827.7 826.9 842 

707.3 779.9 784.3 888 828.3 830.3 829.8 843 

708.8 780.9 785.2 889 828.4 830.4 829.9 844 

710.2 781.9 786 890 831.7 833.1 832.8 845 

711.6 782.8 786.9 891 833.8 834.8 834.7 846 

712.9 783.8 787.8 892 835.3 836 836.1 847 

714.1 784.7 788.7 893 790.8 797.3 795.2 848 

715.3 785.7 789.5 894 791.4 797.8 795.8 849 

716.4 786.5 790.3 895 795.2 801 799.2 850 

717.5 787.5 791.2 896 799.1 804 802.5 851 

718.5 788.3 792 897 802.7 807 805.6 852 

719.6 789.2 792.8 898 807.3 810.6 809.4 853 

720.6 790.1 793.6 899 811.7 814.2 813.2 854 

721.5 790.9 794.3 900 812.4 814.7 813.8 855 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN 
مقادیر 

 تجربی
 شماره

696.2 770.3 773.7 946 722.5 791.8 795.2 901 

697.5 771.3 774.6 947 723.4 792.6 795.9 902 

698.7 772.2 775.5 948 724.3 793.4 796.6 903 

699.9 773.2 776.4 949 725.3 794.2 797.4 904 

701.1 774.1 777.3 950 726.1 795 798.2 905 

702.2 775.1 778.1 951 727 795.8 798.9 906 

703.2 776 778.9 952 727.9 796.7 799.7 907 

704.3 776.9 779.8 953 728.7 797.4 800.4 908 

705.3 777.8 780.6 954 687.6 766.6 771.4 909 

706.4 778.7 781.4 955 689.9 767.7 772.4 910 

707.4 779.5 782.2 956 691.9 768.8 773.3 911 

708.3 780.4 783 957 693.8 769.9 774.3 912 

709.3 781.3 783.8 958 695.7 771 775.3 913 

661.5 747.7 751.6 959 697.4 772.1 776.2 914 

664.4 749 752.7 960 698.9 773 777.1 915 

667.1 750.3 753.9 961 700.4 774.1 778.1 916 

669.5 751.5 755 962 701.9 775.1 779 917 

671.8 752.8 756.2 963 703.2 776 779.9 918 

673.9 754 757.3 964 704.5 777 780.8 919 

675.9 755.1 758.3 965 705.7 777.9 781.7 920 

677.7 756.2 759.4 966 706.9 778.9 782.6 921 

679.4 757.4 760.5 967 708 779.8 783.4 922 

681.1 758.5 761.5 968 709.2 780.7 784.3 923 

682.6 759.5 762.5 969 710.3 781.6 785.1 924 

684.1 760.6 763.5 970 711.3 782.5 785.9 925 

685.6 761.6 764.5 971 712.4 783.5 786.8 926 

686.9 762.6 765.5 972 713.4 784.3 787.6 927 

688.2 763.7 766.5 973 714.3 785.2 788.4 928 

689.5 764.6 767.5 974 715.3 786 789.2 929 

690.8 765.7 768.4 975 716.3 786.9 790 930 

692 766.6 769.4 976 717.2 787.7 790.8 931 

693.1 767.6 770.3 977 718.1 788.6 791.6 932 

694.3 768.5 771.2 978 719 789.4 792.4 933 

695.4 769.4 772.1 979 674.7 757.2 761.8 934 

696.4 770.3 773 980 677.4 758.5 763 935 

697.5 771.3 773.9 981 679.6 759.6 763.9 936 

698.6 772.2 774.8 982 681.8 760.8 765 937 

699.6 773.1 775.6 983 683.8 761.9 766 938 

647.8 738.1 740.1 984 685.6 763 767 939 

651 739.4 741.4 985 687.5 764.1 768 940 

654.1 740.8 742.7 986 689.1 765.2 769 941 

656.8 742.1 743.9 987 690.7 766.2 770 942 

659.5 743.5 745.1 988 692.2 767.3 771 943 

661.9 744.7 746.3 989 693.6 768.3 771.9 944 

664 745.9 747.5 990 694.9 769.3 772.8 945 
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 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

859 822.9 853.9 1036 666.1 747.1 748.7 991 

863.9 826.4 858.7 1037 668.1 748.3 749.8 992 

868.5 829.5 863.2 1038 669.9 749.5 751 993 

872.8 832.3 867.5 1039 671.5 750.6 752 994 

877 834.8 871.6 1040 673.2 751.7 753.1 995 

880.9 837 875.6 1041 674.7 752.8 754.2 996 

826.9 795.2 821.6 1042 676.2 753.9 755.2 997 

833.4 801.1 828.3 1043 677.7 754.9 756.3 998 

839.4 806.3 834.5 1044 679 756 757.3 999 

845.2 811.1 840.3 1045 680.4 757 758.4 1000 

850.8 815.5 845.7 1046 681.7 758 759.4 1001 

856 819.5 850.8 1047 682.9 759 760.3 1002 

861 823.1 855.7 1048 684.1 760 761.3 1003 

865.8 826.3 860.3 1049 685.3 760.9 762.3 1004 

870.3 829.3 864.7 1050 686.5 761.9 763.2 1005 

874.5 831.8 868.9 1051 687.6 762.8 764.2 1006 

878.6 834.1 872.9 1052 688.7 763.8 765.1 1007 

822.7 791.1 817.9 1053 689.9 764.7 766.1 1008 

829.5 797.1 824.7 1054 839.6 807.6 832.6 1009 

835.8 802.5 831.1 1055 845 812.9 838.8 1010 

841.9 807.4 837 1056 850.3 817.7 844.7 1011 

847.6 811.9 842.5 1057 855.4 822.1 850.1 1012 

853 816 847.7 1058 860.3 826.1 855.2 1013 

858.2 819.8 852.7 1059 865 829.7 860 1014 

863.1 823.1 857.4 1060 869.5 833 864.6 1015 

867.7 826.2 861.8 1061 873.9 835.9 869 1016 

872.1 828.9 866.1 1062 878 838.5 873.2 1017 

876.2 831.2 870.2 1063 881.9 840.8 877.2 1018 

818.5 786.9 814.1 1064 885.6 842.7 881.1 1019 

825.6 793.1 821.1 1065 835.4 803.5 829 1020 

832.2 798.6 827.7 1066 841.2 809 835.4 1021 

838.5 803.7 833.7 1067 846.7 813.9 841.3 1022 

844.4 808.3 839.4 1068 852 818.5 846.8 1023 

850 812.6 844.7 1069 857.1 822.6 852 1024 

855.4 816.4 849.7 1070 862 826.3 857 1025 

860.4 820 854.4 1071 866.7 829.7 861.6 1026 

865.1 823.1 858.9 1072 871.2 832.7 866.1 1027 

869.6 825.9 863.3 1073 875.4 835.4 870.3 1028 

873.8 828.4 867.4 1074 879.4 837.8 874.4 1029 

1052.7 1003.1 1003.5 1075 883.3 839.8 878.3 1030 

1059.2 1008.3 1008.1 1076 831.2 799.4 825.3 1031 

1064.7 1013.1 1012.6 1077 837.3 805 831.8 1032 

1069.6 1017.7 1016.8 1078 843.1 810.1 837.9 1033 

1074.2 1022 1020.9 1079 848.6 814.8 843.6 1034 

1078.5 1026 1024.8 1080 854 819 848.9 1035 





99 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

1072.3 1020.1 1020.9 1126 1082.5 1029.7 1028.6 1081 

1076.1 1023.5 1024.6 1127 1086.2 1033.2 1032.3 1082 

1079.7 1026.6 1028.3 1128 1089.6 1036.5 1035.8 1083 

1083 1029.6 1031.8 1129 1092.8 1039.5 1039.3 1084 

1027.6 984.7 986.7 1130 1095.7 1042.4 1042.7 1085 

1036.1 990.3 991.7 1131 1047.7 999.5 1000.2 1086 

1043 995.5 996.6 1132 1054.6 1004.7 1004.9 1087 

1049.1 1000.3 1001.2 1133 1060.3 1009.7 1009.4 1088 

1054.6 1004.9 1005.6 1134 1065.5 1014.3 1013.7 1089 

1059.8 1009.1 1009.9 1135 1070.3 1018.6 1017.9 1090 

1064.5 1013.1 1014 1136 1074.8 1022.6 1021.9 1091 

1068.8 1016.7 1017.9 1137 1078.9 1026.4 1025.7 1092 

1072.8 1020.2 1021.8 1138 1082.7 1029.9 1029.5 1093 

1076.4 1023.4 1025.5 1139 1086.2 1033.3 1033.1 1094 

1079.8 1026.3 1029.1 1140 1089.5 1036.3 1036.6 1095 

926.3 939.5 938.3 1141 1092.5 1039.2 1040 1096 

926.4 939.6 938.4 1142 1042.7 995.8 996.9 1097 

926.6 939.8 938.6 1143 1050 1001.2 1001.7 1098 

927 940.2 939 1144 1056 1006.2 1006.3 1099 

927.8 941 939.8 1145 1061.4 1010.8 1010.7 1100 

930 943.3 942.1 1146 1066.4 1015.2 1014.9 1101 

933.7 947.1 946 1147 1071 1019.3 1018.9 1102 

937.2 950.8 949.8 1148 1075.3 1023.1 1022.9 1103 

940.7 954.4 954 1149 1079.2 1026.7 1026.6 1104 

944.1 958 958.4 1150 1082.9 1030 1030.3 1105 

922.2 934.1 933.9 1151 1086.2 1033.1 1033.8 1106 

922.3 934.2 934 1152 1089.3 1036 1037.3 1107 

922.5 934.4 934.2 1153 1037.7 992.1 993.5 1108 

922.9 934.9 934.6 1154 1045.4 997.6 998.4 1109 

923.7 935.7 935.5 1155 1051.7 1002.6 1003.1 1110 

926.1 938.1 937.8 1156 1057.3 1007.4 1007.5 1111 

929.9 942 941.8 1157 1062.5 1011.8 1011.8 1112 

933.5 945.8 945.8 1158 1067.2 1015.9 1016 1113 

937.1 949.5 950 1159 1071.7 1019.8 1019.9 1114 

940.6 953.2 954.5 1160 1075.7 1023.4 1023.8 1115 

918.1 928.8 929.4 1161 1079.5 1026.8 1027.5 1116 

918.2 928.9 929.5 1162 1083 1029.9 1031.1 1117 

918.4 929.1 929.7 1163 1086.2 1032.8 1034.6 1118 

918.9 929.6 930.1 1164 1032.7 988.5 990.1 1119 

919.7 930.4 931 1165 1040.8 993.9 995.1 1120 

922.1 933 933.5 1166 1047.3 999.1 999.8 1121 

926 937.1 937.5 1167 1053.2 1003.9 1004.4 1122 

929.8 941 941.6 1168 1058.6 1008.3 1008.8 1123 

933.5 944.7 945.9 1169 1063.5 1012.5 1012.9 1124 

937.1 948.4 950.5 1170 1068.1 1016.4 1017 1125 





011 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

849.5 863.4 862.3 1216 914 923.5 924.7 1171 

834.2 846.9 848.4 1217 914.1 923.6 924.9 1172 

835 847.9 849.1 1218 914.4 923.9 925.1 1173 

837 850 850.7 1219 914.8 924.4 925.6 1174 

838.9 852.2 852.2 1220 915.7 925.3 926.5 1175 

841.2 854.8 854 1221 918.2 927.9 929 1176 

842.6 856.3 855.2 1222 922.2 932.1 933.2 1177 

830.5 843.2 844.8 1223 926.1 936.1 937.3 1178 

831.4 844.2 845.5 1224 929.9 940 941.8 1179 

833.4 846.4 847.2 1225 933.6 943.7 946.5 1180 

835.3 848.5 848.8 1226 909.9 918.3 920.2 1181 

837.7 851.1 850.6 1227 910 918.4 920.3 1182 

839.2 852.7 851.7 1228 910.3 918.7 920.6 1183 

826.8 839.5 841.2 1229 910.7 919.2 921 1184 

827.8 840.5 841.9 1230 911.6 920.2 922 1185 

829.8 842.7 843.5 1231 914.2 922.9 924.6 1186 

831.8 844.8 845.1 1232 918.4 927.3 928.9 1187 

834.3 847.5 847.1 1233 922.4 931.4 933.1 1188 

835.7 849 848.3 1234 926.3 935.3 937.7 1189 

823.2 835.7 837.3 1235 930.1 939 942.4 1190 

824.1 836.7 838.1 1236 905.8 913.2 915.7 1191 

826.2 839 839.8 1237 905.9 913.3 915.8 1192 

828.2 841.1 841.5 1238 906.2 913.6 916 1193 

830.8 843.8 843.5 1239 906.7 914.1 916.5 1194 

832.3 845.3 844.6 1240 907.6 915.1 917.4 1195 

819.5 831.9 833.5 1241 910.3 918 920.1 1196 

820.5 832.9 834.3 1242 914.6 922.5 924.5 1197 

822.6 835.2 836 1243 918.7 926.6 928.9 1198 

824.7 837.4 837.6 1244 922.7 930.6 933.6 1199 

827.3 840.1 839.7 1245 926.6 934.3 938.5 1200 

828.8 841.6 841 1246 901.7 908.2 911.1 1201 

765.7 768.8 765.1 1247 901.8 908.3 911.2 1202 

772.6 775.7 771.5 1248 902.1 908.6 911.4 1203 

778.7 781.5 777.6 1249 902.6 909.1 911.9 1204 

784.4 786.7 783.4 1250 903.6 910.2 912.9 1205 

789.8 791.5 788.8 1251 906.3 913.1 915.6 1206 

794.9 796.2 793.8 1252 910.8 917.7 920.2 1207 

799.9 800.7 798.8 1253 915 921.9 924.7 1208 

804.6 805.2 803.3 1254 919.1 925.9 929.5 1209 

809 809.5 807.7 1255 923.1 929.7 934.4 1210 

813.3 813.7 811.9 1256 841.5 854.2 855.7 1211 

817.3 817.8 815.9 1257 842.3 855.1 856.4 1212 

821.1 821.8 819.8 1258 844.1 857.3 857.9 1213 

824.8 825.5 823.5 1259 845.9 859.3 859.4 1214 

828.2 829.1 827.1 1260 848.2 861.9 861.2 1215 





010 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

818.4 815.9 813.5 1306 831.5 832.5 830.5 1261 

729.7 731.4 730.2 1307 756.8 759.3 756.2 1262 

740 741.7 738.7 1308 764.5 767 763.5 1263 

748.4 749.7 746.3 1309 771.1 773.3 770.2 1264 

756.1 756.6 753.4 1310 777.3 778.9 776.3 1265 

763.2 762.8 759.9 1311 783.1 784.1 781.9 1266 

769.9 768.6 765.9 1312 788.7 789 787.2 1267 

776.2 774 771.6 1313 794 793.8 792.2 1268 

782 779.1 776.9 1314 798.9 798.5 796.9 1269 

787.5 783.9 781.9 1315 803.7 803 801.5 1270 

792.7 788.5 786.7 1316 808.1 807.3 805.8 1271 

797.5 793 791.2 1317 812.3 811.5 810 1272 

802 797.4 795.7 1318 816.3 815.5 814 1273 

806.3 801.8 799.9 1319 820.1 819.4 817.9 1274 

810.3 806.3 803.8 1320 823.7 823.1 821.6 1275 

814 811 807.6 1321 827.2 826.7 825.1 1276 

720.5 722.1 721.3 1322 747.8 750 748.2 1277 

731.8 733.4 730.6 1323 756.3 758.4 755.4 1278 

740.9 742.1 738.8 1324 763.6 765.3 762.3 1279 

749 749.4 746.4 1325 770.2 771.3 768.6 1280 

756.6 755.9 753.2 1326 776.5 776.8 774.6 1281 

763.7 761.9 759.6 1327 782.4 782.1 780.2 1282 

770.2 767.5 765.6 1328 788 787.1 785.3 1283 

776.4 772.7 771 1329 793.3 791.9 790.3 1284 

782.1 777.7 776.2 1330 798.3 796.5 794.9 1285 

787.5 782.4 781.1 1331 803 801 799.4 1286 

792.5 787 785.9 1332 807.4 805.3 803.7 1287 

797.2 791.6 790.3 1333 811.6 809.4 807.8 1288 

801.6 796.3 794.6 1334 815.5 813.3 811.7 1289 

805.8 801.3 798.8 1335 819.2 817.3 815.5 1290 

809.6 806.5 802.7 1336 822.8 821.2 819.1 1291 

711.3 712.6 712.4 1337 738.8 740.7 738.9 1292 

723.5 725.1 722.3 1338 748.1 750 746.9 1293 

733.3 734.5 731.1 1339 756 757.4 754.2 1294 

742 742.3 739 1340 763.2 763.9 761 1295 

750 749.1 746 1341 769.9 769.8 767.2 1296 

757.4 755.3 752.5 1342 776.2 775.3 772.9 1297 

764.3 761 759 1343 782.1 780.5 778.4 1298 

770.8 766.4 764.6 1344 787.7 785.4 783.5 1299 

776.8 771.4 770 1345 792.9 790.2 788.4 1300 

782.4 776.3 775.1 1346 797.8 794.7 792.9 1301 

787.6 781.1 780 1347 802.4 799.1 797.3 1302 

792.4 786 784.6 1348 806.8 803.3 801.7 1303 

797 791.1 789.1 1349 810.9 807.5 805.8 1304 

801.3 796.6 793.2 1350 814.7 811.6 809.7 1305 





012 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره ربیمقادیر تج GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

784.7 764 780.1 1396 805.3 802.4 797.3 1351 

787.5 767.8 784.4 1397 765.1 730.1 747.8 1352 

790.3 771.3 788.4 1398 780.9 744.6 762.5 1353 

793 774.5 792.2 1399 793.4 757.2 774.8 1354 

773.7 752.7 767.9 1400 804.6 770 785.5 1355 

776.5 756.4 772.1 1401 814.9 782.8 795.1 1356 

779.7 760.4 776.6 1402 824.3 794.3 803.8 1357 

782.7 763.8 780.6 1403 744 711.4 729.3 1358 

785.7 766.9 784.6 1404 763.5 728.8 745.7 1359 

765.2 744.6 759.9 1405 777.9 743.2 759.4 1360 

768.2 748.3 764 1406 790.7 757.1 771.2 1361 

771.4 752.1 768.5 1407 802.2 770.1 781.6 1362 

774.6 755.4 772.6 1408 812.4 781.1 790.9 1363 

777.7 758.6 776.7 1409 722.5 692.5 709.9 1364 

756.7 736.2 751.4 1410 746.1 713.2 729 1365 

759.9 740.1 755.8 1411 762.5 729.3 744.3 1366 

763.6 744 760.6 1412 776.8 743.9 757.1 1367 

767 747.5 765.1 1413 789.4 757 768.5 1368 

770.3 750.7 769.3 1414 800.5 767.8 778.4 1369 

748.1 727.3 743.1 1415 728.6 697.5 712 1370 

751.7 731.5 747.7 1416 747.1 715.2 729 1371 

755.6 735.7 752.9 1417 762.9 730.4 743 1372 

759.4 739.4 757.6 1418 776.7 743.6 755.2 1373 

763 742.7 761.9 1419 788.7 754.7 765.9 1374 

739.6 718.1 734.5 1420 816 785.8 809.8 1375 

743.5 722.6 739.4 1421 817.4 789.6 812.7 1376 

747.7 727.1 744.9 1422 819 793.9 816.3 1377 

751.8 731.1 749.9 1423 820.6 797.9 819.5 1378 

755.6 734.6 754.5 1424 822.2 801.6 822.6 1379 

731 708.5 725.9 1425 807.6 780.1 801.3 1380 

735.4 713.7 731.4 1426 809.1 783.7 804.5 1381 

739.9 718.5 737.1 1427 810.9 787.6 807.7 1382 

744.2 722.8 742.5 1428 812.7 791.2 811.1 1383 

748.3 726.6 747.4 1429 814.4 794.5 814.1 1384 

722.4 698.6 717.1 1430 739.1 774 739.1 1385 

727 704.2 722.9 1431 801 777.6 796.5 1386 

731.9 709.6 729.1 1432 803.2 781.5 800.2 1387 

736.5 714.3 734.8 1433 805.3 785.2 803.6 1388 

740.9 718.5 740 1434 807.4 788.5 807.1 1389 

713.7 688.4 708.2 1435 790.6 767.3 784.5 1390 

718.7 694.7 714.4 1436 792.9 771.1 788.3 1391 

724.1 700.9 721.2 1437 795.4 775 792.3 1392 

729.5 706.5 727.7 1438 797.9 778.5 796.1 1393 

734.8 711.6 734 1439 800.3 781.7 799.7 1394 

705 677.8 699.1 1440 782.2 760.2 776.3 1395 





013 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

752.7 867.2 859.2 1486 710.8 685.5 706.4 1441 

753.5 867.8 859.8 1487 716.6 692.4 713.7 1442 

755 869 860.9 1488 722.2 698.4 720.4 1443 

756.4 870.1 862 1489 727 703.2 726.1 1444 

757.8 871.2 862.9 1490 793.6 906.2 885.4 1445 

759.1 872.2 864 1491 794 906.9 885.6 1446 

760.4 873.2 864.9 1492 794.5 907.8 885.7 1447 

761.6 874.2 865.9 1493 795.5 909.6 886.6 1448 

762.8 875.1 866.8 1494 796.5 911.2 887.4 1449 

866.9 885.4 895.1 1495 797.5 912.8 888.3 1450 

867.5 885.8 895.7 1496 798.4 914.3 889 1451 

868.5 886.4 896.7 1497 799.3 915.7 889.8 1452 

870.1 887.4 898.5 1498 800.2 917 890.6 1453 

871.6 888.4 900.1 1499 801.1 918.3 891.4 1454 

873.1 889.3 901.8 1500 783.3 897.8 878.5 1455 

876.1 891 905 1501 783.8 898.4 878.9 1456 

879 892.6 908.1 1502 784.4 899.2 879.5 1457 

881.8 894 911.1 1503 785.5 900.8 880.1 1458 

857.5 876.1 886 1504 786.6 902.3 881 1459 

858.2 876.5 886.6 1505 787.6 903.7 881.8 1460 

859.2 877.1 887.7 1506 788.6 905 882.7 1461 

861 878.2 889.6 1507 789.6 906.2 883.3 1462 

862.6 879.1 891.3 1508 790.6 907.4 884.3 1463 

864.3 880.1 893.1 1509 791.5 908.6 885.1 1464 

867.5 881.9 896.5 1510 773 888.2 871.2 1465 

870.7 883.5 899.8 1511 773.5 888.8 871.5 1466 

873.7 885.1 902.9 1512 774.1 889.5 872 1467 

848.1 866.7 876.4 1513 775.4 890.9 873 1468 

848.8 867.1 877.2 1514 776.6 892.3 874 1469 

850 867.7 878.4 1515 777.7 893.5 874.9 1470 

851.9 868.8 880.3 1516 778.8 894.7 875.7 1471 

853.7 869.8 882.2 1517 779.9 895.8 876.6 1472 

855.5 870.8 884 1518 781 896.9 877.4 1473 

859 872.7 887.6 1519 782 898 878.2 1474 

862.4 874.5 891.1 1520 762.6 877.8 864 1475 

865.6 876.1 894.4 1521 763.1 878.3 864.4 1476 

838.7 857.2 866.9 1522 763.8 879 864.9 1477 

839.5 857.6 867.6 1523 765.2 880.3 866 1478 

840.7 858.3 868.9 1524 766.5 881.5 866.9 1479 

842.8 859.4 871 1525 767.8 882.6 867.9 1480 

844.8 860.5 873 1526 769 883.7 868.9 1481 

846.7 861.5 875 1527 770.2 884.8 869.8 1482 

850.4 863.5 878.8 1528 771.3 885.8 870.7 1483 

854.1 865.4 882.4 1529 772.4 886.8 871.6 1484 

857.6 867.2 885.9 1530 752 866.8 858.7 1485 





014 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

1019.5 943.6 946.3 1576 829.3 847.6 857.2 1531 

1027.1 954.3 956 1577 830.1 848 858 1532 

1035.5 966.4 966.9 1578 831.5 848.8 859.3 1533 

1043.1 977.1 977 1579 833.7 850 861.4 1534 

1050.1 986.8 986.5 1580 835.8 851.1 863.5 1535 

1056.4 995.3 994.9 1581 837.9 852.2 865.6 1536 

1062.6 1003.5 1003.3 1582 841.9 854.3 869.6 1537 

1068.2 1010.8 1010.8 1583 845.8 856.3 873.5 1538 

1073.7 1017.9 1018.2 1584 849.5 858.1 877.2 1539 

1079 1024.7 1025.1 1585 819.8 838 847.1 1540 

1083.8 1031 1031.2 1586 820.7 838.5 847.9 1541 

1086.5 1034.7 1034.4 1587 822.2 839.2 849.3 1542 

973.5 887 888.3 1588 824.6 840.5 851.7 1543 

975 888.8 890.4 1589 826.9 841.7 853.9 1544 

978.1 892.4 894.3 1590 829.1 842.9 856.1 1545 

981 895.9 898.2 1591 833.4 845.1 860.3 1546 

983.9 899.2 902 1592 837.5 847.1 864.3 1547 

986.3 901.9 905 1593 841.5 849.1 868.1 1548 

988.9 905 908.3 1594 810.4 828.4 837.5 1549 

994.4 911.6 915.2 1595 811.4 828.9 838.4 1550 

1004.4 924.4 927.6 1596 813 829.7 840 1551 

1012.9 935.9 938.1 1597 815.5 831 842.4 1552 

1020.7 946.9 947.9 1598 818 832.3 844.9 1553 

1029.7 959.4 959.4 1599 820.4 833.5 847.2 1554 

1037.4 970.2 969.7 1600 824.9 835.8 851.8 1555 

1044.4 979.9 979.3 1601 829.3 837.9 856 1556 

1051 988.8 988.4 1602 833.4 839.9 860.1 1557 

1057 996.9 996.7 1603 800.9 818.7 827.3 1558 

1062.9 1004.6 1004.7 1604 802 819.3 828.3 1559 

1068.4 1011.8 1012 1605 803.7 820.1 829.9 1560 

1074 1019.1 1019.3 1606 806.4 821.5 832.6 1561 

1078.8 1025.5 1025.7 1607 809.1 822.8 835.2 1562 

1084.3 1033 1032.6 1608 811.6 824.1 837.7 1563 

1089.1 1039.8 1038.3 1609 816.4 826.4 842.5 1564 

964.7 877.2 878.3 1610 821 828.6 847 1565 

966.4 879.2 880.4 1611 825.4 830.7 851.3 1566 

969.5 882.8 884.3 1612 982.2 896.4 898.4 1567 

972.8 886.5 888.5 1613 983.6 898.2 900.3 1568 

976 890.3 892.7 1614 986.1 901.3 903.7 1569 

978.9 893.6 896.3 1615 989.3 905 907.8 1570 

982.5 897.7 900.7 1616 991.9 908.2 911.4 1571 

987.4 903.6 906.8 1617 994.3 911 914.5 1572 

997.4 916.4 919 1618 996.7 913.8 917.5 1573 

1006.3 928.4 930 1619 1002.2 920.5 924.5 1574 

1015.1 940.5 940.9 1620 1011.2 932.1 935.9 1575 





015 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

1018.6 947.8 947.1 1666 1024.1 953 952.5 1621 

1026.2 958 957.8 1667 1032.2 963.9 963.3 1622 

1033 967.2 967.2 1668 1039.3 973.7 973 1623 

1039.2 975.8 976.1 1669 1045.8 982.6 982.2 1624 

1045.2 984 984.7 1670 1051.9 990.8 990.6 1625 

1050.7 991.7 992.7 1671 1057.7 998.6 998.7 1626 

1056.1 999.2 1000.4 1672 1063.2 1005.8 1006 1627 

1061.7 1006.7 1008 1673 1068.8 1013.2 1013.6 1628 

1066.6 1013.5 1014.5 1674 1074.2 1020.5 1020.8 1629 

1071.2 1019.9 1020.4 1675 1079.3 1027.5 1027.3 1630 

929.8 835.9 837.1 1676 1086.7 1037.9 1036.2 1631 

932 838.6 839.9 1677 951.6 862.1 863 1632 

936.1 843.7 845 1678 953.5 864.4 865.3 1633 

940.7 849.2 850.8 1679 957 868.5 869.8 1634 

944.4 853.7 855.5 1680 960.5 872.5 874.2 1635 

947.7 857.7 859.5 1681 964 876.5 878.5 1636 

950.2 860.8 862.6 1682 967.2 880.2 882.5 1637 

958.9 871.5 873 1683 970.8 884.5 886.9 1638 

971 887 887.3 1684 976.7 891.6 894 1639 

981.6 900.7 900 1685 987.6 905.5 907.2 1640 

991.4 913.4 912.1 1686 997.3 918.5 919 1641 

1001.1 925.9 924.6 1687 1006.1 930.2 929.8 1642 

1010.3 937.9 937.1 1688 1015.5 942.8 942 1643 

1018 948 947.7 1689 1023.8 954 953.1 1644 

1025 957.5 957.7 1690 1031.2 963.8 963.4 1645 

1031.4 966.5 967.1 1691 1038 973.1 973 1646 

1037.5 975.1 976 1692 1044.2 981.7 981.9 1647 

1043.2 983.2 984.3 1693 1050.2 989.9 990.3 1648 

1048.6 990.8 992 1694 1055.9 997.6 998.1 1649 

1054.1 998.4 999.8 1695 1061.3 1005 1005.6 1650 

1059 1005.2 1006.4 1696 1066.8 1012.3 1013.1 1651 

1063.4 1011.3 1012.3 1697 1072.1 1019.5 1020.2 1652 

799.6 870.5 870.7 1698 1080 1030.8 1029.9 1653 

800.3 871.1 871.5 1699 942.9 851.8 852.8 1654 

801.1 871.9 872.4 1700 944.9 854.2 855.4 1655 

801.7 872.5 873 1701 948.5 858.5 860 1656 

801.9 872.6 873.2 1702 952.6 863.2 865.1 1657 

803.4 874.1 875.1 1703 956 867.3 869.4 1658 

807.2 877.5 879.4 1704 959.3 871.2 873.4 1659 

810.9 880.9 883.4 1705 962.7 875.2 877.6 1660 

814.5 884.1 887.3 1706 969.3 883.2 885.3 1661 

818 887.3 891 1707 981.3 898.6 899.6 1662 

821.4 890.5 894.6 1708 991.5 912 911.7 1663 

824.8 893.6 898.1 1709 1000.2 923.6 922.7 1664 

794.5 865.9 865.5 1710 1010.2 936.7 935.7 1665 





016 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

804.1 874.9 876.3 1756 795.2 866.6 866.4 1711 

807.9 878.5 880.1 1757 796 867.4 867.4 1712 

774.1 847 844.4 1758 796.7 868 868.1 1713 

774.9 847.8 845.3 1759 796.9 868.1 868.3 1714 

775.9 848.7 846.4 1760 798.5 869.6 870.1 1715 

776.6 849.4 847.2 1761 802.4 873.2 874.5 1716 

776.8 849.6 847.4 1762 806.2 876.6 878.7 1717 

778.7 851.4 849.4 1763 809.9 880 882.6 1718 

783.2 855.6 854.3 1764 813.6 883.3 886.5 1719 

787.5 859.6 859 1765 817.1 886.6 890.2 1720 

791.7 863.5 863.4 1766 820.6 889.8 893.8 1721 

795.8 867.3 867.6 1767 789.4 861.3 860.3 1722 

799.8 871 871.7 1768 790.2 862 861.2 1723 

803.7 874.7 875.5 1769 791 862.8 862.1 1724 

769 842.2 839.1 1770 791.7 863.4 862.9 1725 

769.9 843 840 1771 791.9 863.6 863.1 1726 

770.9 844 841.1 1772 793.5 865.1 865 1727 

771.6 844.7 842 1773 797.6 868.8 869.5 1728 

771.8 844.9 842.3 1774 801.5 872.4 873.8 1729 

773.7 846.7 844.4 1775 805.4 875.9 877.8 1730 

778.4 851.1 849.4 1776 809.1 879.3 881.8 1731 

782.9 855.3 854.2 1777 812.8 882.7 885.6 1732 

787.2 859.3 858.7 1778 816.4 886 889.2 1733 

791.4 863.3 863 1779 784.3 856.6 855 1734 

795.5 867.1 867.1 1780 785.1 857.3 855.9 1735 

799.5 870.9 871.1 1781 786 858.2 856.9 1736 

763.9 837.3 833.7 1782 786.7 858.8 857.7 1737 

764.8 838.2 834.7 1783 786.8 859 857.9 1738 

765.8 839.2 836 1784 788.6 860.6 859.9 1739 

766.6 839.9 836.9 1785 792.8 864.4 864.5 1740 

766.8 840.1 837.1 1786 796.9 868.1 868.9 1741 

768.8 842 839.3 1787 800.8 871.7 873 1742 

773.6 846.6 844.5 1788 804.7 875.3 877 1743 

778.2 851 849.5 1789 808.5 878.8 880.9 1744 

782.7 855.2 854.1 1790 812.1 882.2 884.6 1745 

787 859.3 858.6 1791 779.2 851.8 849.8 1746 

791.2 863.3 862.9 1792 780 852.6 850.6 1747 

795.3 867.2 867 1793 780.9 853.5 851.7 1748 

758.8 832.3 828.4 1794 781.6 854.1 852.4 1749 

759.7 833.3 829.5 1795 781.8 854.3 852.7 1750 

760.8 834.3 830.7 1796 783.6 856 854.6 1751 

761.6 835.1 831.5 1797 788 860 859.4 1752 

761.8 835.3 831.8 1798 792.2 863.9 863.9 1753 

763.9 837.3 834 1799 796.3 867.6 868.2 1754 

768.8 842.1 839.4 1800 800.3 871.3 872.3 1755 

 



017 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

736.8 810.8 805.5 1846 773.5 846.6 844.5 1801 

739.2 813.3 808.1 1847 778.1 851 849.3 1802 

744.9 819.2 814.6 1848 782.6 855.2 853.9 1803 

750.3 824.7 820.5 1849 786.9 859.4 858.2 1804 

755.5 829.9 826 1850 791.1 863.4 862.4 1805 

760.5 834.8 831.2 1851 753.7 827.3 823 1806 

765.3 839.6 836 1852 754.7 828.3 824.1 1807 

770 844.2 840.8 1853 755.7 829.4 825.3 1808 

723 796.7 790.7 1854 756.6 830.3 826.2 1809 

724.2 798 792 1855 756.8 830.5 826.5 1810 

725.5 799.5 793.5 1856 758.9 832.6 828.8 1811 

726.5 800.6 794.7 1857 764 837.6 834.4 1812 

726.8 800.9 795 1858 768.9 842.3 839.6 1813 

729.3 803.6 797.9 1859 773.6 846.8 844.5 1814 

735.3 809.9 804.8 1860 778.1 851.2 849.2 1815 

741 815.7 810.9 1861 782.6 855.5 853.7 1816 

746.4 821.2 816.7 1862 786.8 859.6 858 1817 

751.7 826.4 822.2 1863 748.6 822.3 817.7 1818 

756.8 831.5 827.3 1864 749.6 823.4 818.7 1819 

761.6 836.3 832.3 1865 750.7 824.5 820 1820 

712.7 786.3 779.9 1866 751.6 825.4 821 1821 

714 787.7 781.3 1867 751.8 825.6 821.3 1822 

715.4 789.3 783 1868 754 827.8 823.7 1823 

716.4 790.4 784.2 1869 759.2 833 829.4 1824 

716.7 790.8 784.5 1870 764.2 837.9 834.8 1825 

719.4 793.7 787.6 1871 769.1 842.6 839.9 1826 

725.7 800.4 795 1872 773.7 847.1 844.7 1827 

731.7 806.6 801.5 1873 778.3 851.5 849.3 1828 

737.4 812.4 807.6 1874 782.6 855.8 853.6 1829 

742.9 817.9 813.4 1875 743.5 817.3 812.2 1830 

748.2 823.1 818.9 1876 744.5 818.4 813.3 1831 

753.3 828.1 824 1877 745.7 819.6 814.6 1832 

702.4 775.8 769 1878 746.6 820.5 815.6 1833 

703.8 777.3 770.5 1879 746.8 820.7 815.9 1834 

705.3 779 772.3 1880 749 823 818.4 1835 

706.4 780.3 773.6 1881 754.4 828.4 824.3 1836 

706.7 780.6 774.1 1882 759.6 833.5 829.9 1837 

709.5 783.7 777.4 1883 764.5 838.4 835.1 1838 

716.2 790.9 785.1 1884 769.3 843.1 840 1839 

722.4 797.4 791.6 1885 773.9 847.6 844.7 1840 

728.4 803.4 797.7 1886 778.4 852 849.1 1841 

734.1 809.1 803.5 1887 733.2 807 801.2 1842 

739.6 814.5 809 1888 734.4 808.3 802.5 1843 

744.9 819.7 814 1889 735.6 809.6 803.9 1844 

844.1 824.9 830.7 1890 736.5 810.6 805 1845 





018 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

860.1 840.2 844.4 1936 846.2 826.9 832.5 1891 

866.6 845.7 849.9 1937 849 829.6 835.1 1892 

873.1 851.3 855.4 1938 852.6 833 838.4 1893 

879.5 856.7 860.8 1939 857.4 837.6 843 1894 

885.1 861.4 865.5 1940 859.6 839.5 845 1895 

891.1 866.6 870.5 1941 862.9 842.6 848.1 1896 

901.7 875.6 879.4 1942 870.2 849.1 854.7 1897 

911.6 883.9 887.6 1943 876.1 854.2 859.9 1898 

919.6 890.6 894.3 1944 882.4 859.8 865.4 1899 

928.9 898.3 902 1945 887.9 864.5 870.1 1900 

937.4 905.1 909 1946 893.7 869.6 875 1901 

945.8 911.6 915.8 1947 899.2 874.3 879.7 1902 

805.8 791.7 797.3 1948 904.8 879 884.4 1903 

808.9 794.4 799.6 1949 914.7 887.4 892.6 1904 

814.2 799.4 804 1950 924.2 895.4 900.3 1905 

819.2 803.9 808.4 1951 933.5 902.9 907.9 1906 

824.1 808.3 812.7 1952 941.9 909.6 914.7 1907 

827.2 811 815.4 1953 944.9 912 917.1 1908 

831.8 814.9 819.4 1954 833.2 815.8 821.2 1909 

840.4 822.3 826.6 1955 835.6 818 823.3 1910 

856.5 835.8 839.8 1956 839.7 821.9 826.8 1911 

868 845.6 849.2 1957 843.5 825.4 830.4 1912 

880.7 856.4 859.8 1958 847.2 828.9 833.8 1913 

894.4 868 871.3 1959 849.9 831.4 836.2 1914 

906.8 878.6 881.8 1960 853.2 834.4 839.2 1915 

918.1 888.1 891.3 1961 868 847.3 852 1916 

928.9 897 900.3 1962 874.4 852.8 857.5 1917 

939 905.1 908.9 1963 880.7 858.2 862.7 1918 

949.1 912.9 916.9 1964 886.2 862.9 867.4 1919 

958.3 919.9 924.3 1965 892.1 868 872.5 1920 

967.7 926.8 931.6 1966 898.1 873.1 877.5 1921 

975.4 932.3 937.4 1967 908.3 881.8 886.1 1922 

794.8 781.6 787.6 1968 917.9 889.8 894.1 1923 

798.1 784.6 790 1969 926.9 897.2 901.5 1924 

804 789.9 794.6 1970 935.5 904.2 908.6 1925 

809.6 794.9 799.3 1971 943.6 910.5 915.2 1926 

813.9 798.7 803.1 1972 951.5 916.6 921.6 1927 

818.3 802.4 806.9 1973 822.5 806.5 811.7 1928 

821.7 805.3 809.8 1974 825 808.8 813.7 1929 

831.5 813.6 818.1 1975 829.5 813.1 817.5 1930 

835.2 816.7 821.2 1976 833.8 817.1 821.3 1931 

846.7 826.3 830.6 1977 837.7 820.7 824.8 1932 

860.5 837.9 841.9 1978 841.7 824.3 828.4 1933 

873.6 849 852.6 1979 844.6 826.8 830.9 1934 

887.3 860.8 864.3 1980 852.7 833.8 838 1935 





019 
 

 (4-پ)ادامه جدول

GA-ANN GCM-ANN شماره مقادیر تجربی 

900.2 871.9 875.3 1981 

912.2 882.1 885.5 1982 

922.9 891 894.5 1983 

933.1 899.4 902.3 1984 

943.1 907.3 911.2 1985 

952.5 914.6 918.9 1986 

961.8 921.5 926.3 1987 

778 766 773.1 1988 

781.8 769.3 775.8 1989 

788.4 774.9 780.7 1990 

794.3 780.1 785.6 1991 

797.3 782.6 788.2 1992 

803.8 788.2 793.7 1993 

807.8 791.5 797.2 1994 

818.9 800.6 806.6 1995 

835.2 814.1 820 1996 

850 826.5 832.1 1997 

864 838.4 843.5 1998 

878.5 850.9 855.7 1999 

891.6 862.3 867 2000 

903.5 872.6 877.3 2001 

914.2 881.8 886.6 2002 

924.5 890.4 895.3 2003 

934.8 898.8 903.9 2004 

944.1 906.2 911.6 2005 

953.2 913.4 919.1 2006 

961.9 920.1 926.1 2007 
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Abstract 

In this work, a quantitative structure-property relationship (QSPR) study was employed 

to predict the density of a diverse set of organic compounds including aliphatic and 

aromatic hydrocarbons, alcohols, amines, esters, ethers, carboxylic acids, as well as 

ketones over a wide range of temperatures and pressures. Two types of descriptor 

selection method have been used in this study. In the first selection method, after 

analyzing the chemical structure of all studied compounds in this work, 24 functional 

groups were recognized based on group contribution method (GCM). In the second 

method, the 3224 descriptors were calculated using Dragon software for each of the 

studied organic compounds. Then, a subset of calculated descriptors were selected from 

22 classes of Dragon descriptors with a genetic algorithm based on partial least square 

(GA-PLS) method as a feature selection technique. Only 7 descriptors were obtained by 

genetic algorithm (GA) as the most feasible descriptors. The selected descriptors with 

two feature selection methods and 2 experimental variables (temperature and pressure) 

as well as molecular weight of compounds were used as input nodes for constructing 

different artificial neural networks (ANNs). 4 feed-forward artificial neural network 

models were designed by combination of two training algorithms namely, Levenberg-

Marquardt (LM) and Bayesian regularized (BR), with two transfer functions (logarithm-

sigmoid and tangent-sigmoid). After training each of these models, the ANNs 

parameters such as, the number of the neurons in input and hidden layers, and the 

number of the iteration (epoch) have been optimized based on the minimum value of the 

mean square error (MSE) for prediction of validation data set. Then, the performance of 

the selected optimized models was investigated by the internal and external test sets. 

The MSE and the determination coefficient (R
2
) for the internal test set using optimized 

GCM-ANN model were 18.15 and 0.9990, and those for optimized GA-ANN model 

were 22.92 and 0.9988, respectively. Similarly, the values of these parameters for 

external test set were obtained 96.74 and 0.9899 using GCM-ANN, and 1721.71 and 

0.8622 using GA-ANN, respectively. The results showed that the optimized GCM-ANN 

model may be simulated the relationship between the structural descriptors and density 

of organic compounds more accurate than the optimized GA-ANN model. 

Keywords: Quantitative Structure-Property Relationship (QSPR), Artificial Neural 

Network (ANN), Organic Compounds, Density, Group Contribution Method (GCM), 

Genetic Algorithm (GA). 
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