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 چکیده

دیس بازداری خاصیت جهت مدل سازی و پیش بینی ان-در این تحقیق از مطالعات کمی ساختار       

استفاده شده است. این ترکیباات باه  (PAHsیک سری از هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای )

دلیل خاصیت سمی و سرطان زا بودنشان، اثرات مضری بر روی سلامت انسانها و محایط پیرامونشاان 

بع مختلاف انساانی و دارند. به همین دلیل از دیر باز مورد توجه بسیاری از دانش مندان بوده اند. مناا

طبیعی از جمله احتراق ناقص سوخت های فسیلی و مواد آلی منجر به تولید دسته ی وسیعی از ایان 

( پارامتری است که بارای جداساازی، شناساایی کمای و RIهیدروکربن ها می شوند. اندیس بازداری)

  ن خاصایت باا روشکیفی بسیاری از هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای استفاده می شاود. ایا

  هایی چون کروماتوگرافی مایع با عملکرد بالا و کروماتوگرافی گازی با آشکار ساز طیاف سانج جرمای

قابل اندازه گیری مای باشاد. انادیس باازداری بازتاابی از بارهمکنش مولکاول باا فااز سااکن ساتون 

  ی باشاد. مطالعاات گروماتوگرافی است. این برهمکنش وابسته به ویژه گی های سااختاری مولکاول ما

( به خوبی ارتباط باین ویاژه گای هاای سااختاری و انادیس باازداری QSPRخاصیت )-کمی ساختار

هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای را توجیه کرده و این پارامتر را پیش بینی می کند. به همین 

سپس توصیف کننده های  رسم شد. HyperChemمنظور ابتدا ساختار ترکیبات با استفاده از نرم افزار 

محاسبه شدند. سرانجام با استفاده از مقادیر عددی توصایف  Dragonساختاری با استفاده از نرم افزار 

 (MLRهیدروکربن آروماتیک چند حلقه ای، ابتدا با رگرسیون خطای ) 18اندیس بازداری  کننده ها و

انادیس باازداری بارای ( ANNمدل خطی ساخته شد. سپس با استفاده از شبکه ی عصبی مصنوعی )

برتری مدل غیر خطی را در پیش بینی انادیس باازداری نشاان  ،نتایج. شدپیش بینی  PAH ترکیبات

 .ندداد

  :       Polycyclic Aromatic Hydrocarbons(PAHs), Artifitial Neural Networkکلمات کلیدی

(ANN), Multi Linear Regression (MLR), Retention Index (RI), Quantitative Structure 

Property Relationship (QSPR). 
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 معرفی هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای -8-8

از دو یاا چناد حلقاه کاه هساتند  هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای گروهی از ترکیبات      

مهمتارین  از .دارناد شاابهیاص فیزیکای و شایمیایی ماند. این ترکیباات خاوآروماتیک تشکیل شده

سمی و  PAHsترکیبات  .بشری هستند و دارای منابع مختلف طبیعی بوده وهای محیطی کنندهآلوده

مختلفی از جمله تغذیاه و تانفس وارد بادن  روشهایاز  بوده،های مختلف به شکل و زا هستندسرطان

و باوده  اکثراً ایزومار این هیدروکربن ها .گذارندآنها اثر می شوند و بر روی سلامتانسان و جانوران می

 :]8[به عوامل زیر بستگی دارد ات آنهااثر

شرایط محیطای مثال دماا، گاردش و تجماع هاوا، اجازا  خااک و ماواد موجاود در آب و خااک  -8

  تااابش خورشااید و...  کااه باار روی میاازان غلظاات آنهااا درمیاازان بااارش باارف و باران، ،و رسااوبات

  ها نشاان داده اسات کاه غلظات آنهاا در اتمسافر در زمساتان بیشاترسایرگاذارد. برمحیط اثار می

 های اتمساافر بااه دلیاال کاام بااودن تااابش خورشااید از بهااار و تابسااتان اساات. در زمسااتان لایااه

زمساتان کمتار از فصال ن درو لذا تخریاب فوتاو شایمیایی ایان ترکیاب توساط اوز هستندتر پایین

 گرم است.

ص فیزیکاای و شاایمیایی ایاان ترکیبااات کااه از طریااق ایاان خااواص باار روی محاایط اثاار خااوا -2

وزن مولکاولی  هساتند وریاز و هام باه شاکل بخاار  گذارند. ایان ترکیباات هام باه شاکل  راتمی

ترکیبااات بااا وزن مولکااولی کاام در فاااز بخااار و  .باشاادایاان ترکیبااات تعیااین کننااده فاااز آنهااا می

 همچنااین برخاای از ایاان  .ماای باشااندمعلااق بیشااتر بااه شااکل  ترکیبااات بااا وزن مولکااولی بااالا

اثار هساتند. فشاار بخاار کمای دارناد و در مقابال فرآینادهای شایمیایی بی ترکیبات غیر فرار بوده،

ویساکوزیته ی باالا وکشاش ساطحی ، حلالیات آنهاا در آب کام  وب باالایی دارناد،و دمای جوش 

       .]2[کمی دارند
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آنهااا دارد. ترکیبااات بااا  آبدوسااتیآب و بافاات زنااده بسااتگی بااه خاصاایت  ،زان آلااودگی خاااکمیاا

را دارناد. باا افازایش  بافات هاای زناده آبدوستی بالا تمایل باه جاذب در اکوسیساتم هاا وخاصیت 

زایی آنهااا افاازایش یافتااه و در مقاباال ها در ایاان ترکیبااات خاصاایت ساامی و ساارطانتااراکم حلقااه

 .]8[تر هستندکننده مقاومهای تخریب آنزیم

 

 PAHsمنابع -1-1-2

              8منابع خانگی-8-8-2-8   

شااوند. فرآیناادهای مختلااف تولیااد گرمااا و می PAHsایاان منااابع باعااث آلااودگی اتمساافر بااا      

 باشااد.می PAHsهااای تولیااد صاانعت و چااه در مصااارف خااانگی از جملااه راه پخاات و پااز چااه در

ساان ، ، چاوب، زغااال، زغالLPGجهات تاانمین گرمااا مثال گاااز طبیعاای ، هاانااواع سااوخت احتاراق

  PAHsوغیره بویژه تحات شارایطی کاه اکسایژن کاافی نباشاد باعاث تولیاد ترکیباات متناوعی از 

 د.نشومی

 

 2منابع متحرک-8-8-2-2

... . غیااره، کشااتی، زیردریااایی، و قطااار مثاال هواپیمااا، یدر حااین انتقااال سااوخت وسااایل      

 شاکل  رات ریااز و بخاار وارد فضااا، کاه جااز  تشاکیل دهنااده ساوخت هساتند بااه PAHترکیباات 

 شوند.اتمسفر و آب شده و باعث آلودگی می

 

 

_____________________________ 

Domestic source- 
1

 

Mobile source- 2 
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   8منابع کشاورزی-8-8-2-8

کاااه و  جاادد، سااوزاندن خااار و خاشاااک،هااای باااهر جهاات اسااتفاده مسااوزاندن زمیندر اثر     

ود اکساایژن، انااواع هیاادروکربن هااای تحاات شاارایط نامناسااب از جملااه کمباا هااای بیابااانیعلف

  آروماتیک چند حلقه ای حاصل می شود.

 

  2منابع طبیعی-8-8-2-4

از جملااه منااابع طبیعاای  هااازارهااا و مردابعلف زارهااا،درخت هااا،سااوختن اتفاااقی جنگل    

 می باشند. PAHsترکیبات 

 

  8منابع صنعتی-8-8-2-5

 می شوند، عبارتند از: PAHsمهمترین منابع صنعتی که باعث  تولید      

 تولید آلومینیوم-8

 تولید زغال )قسمتی از مراحل تولید آهن و استیل(  -2

 صنعت محافظت از چوب-8

 بتن و آسفالت ،تولید سیمان -4

 های مربوطهصنعت پتروشیمی و فراورده-5

 تولید لاستیک -6

 

 

_____________________________ 

Agricultural source- 
1

 

 Natural  source-2 

 Inustrial source-
3
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 برروی محیط زنده PAHsاثرات مخرب ترکیبات -8-8-8

گاااوگرد و اکسااایژن نیتاااروژن، ها از جملاااه مشاااتقات ی از ایااان آلاااوده کننااادهبسااایار      

   باااه  ،شاااوندهاااای انساااانی وارد محااایط میفعالیت از دار آنهاااا کاااه در اثااار انجاااام بسااایاری

وارد  آنهاااراحتاای از طریااق تاانفس وارد باادن انسااان شااده و صاادمات زیااادی بااه ساالامت 

های زناااده ار و اعماااال ارگانیسااامکنناااد. ایااان ترکیباااات اثااارات مخربااای بااار روی سااااختمی

میکرومتاار تشااکیل داده و 5 تواننااد  رات بساایار ریاازی بااا قطاار می همچنااین آنهااا دارنااد.

های طاااولانی را در فضاااا معلاااق باشاااند و مساااافت زماااان زیاااادیباااه دلیااال کوچاااک باااودن 

  هایی مثااال اناااواع کااارم وچنااادین ناااوع از ایااان ترکیباااات نیاااز در محصاااول طااای کنناااد.

کااه بااا اسااتفاده از ایاان محصااولات ایاان ترکیبااات از طریااق پوساات  رناادشااامپو وجااود دا

که هساااتند PAHs. انساااانها باااه شااایوه هاااای مختلفااای در معااار  ]4[شاااوندوارد بااادن می

 در  یل به آنها اشاره شده است.

 

 تنفس هوای آلوده-8-8-8-8

PAHs        ن ایاا کننااد.صاادمات زیااادی بااه شااش وارد می شااده وبدن از طریااق تاانفس وارد

موجاود در اتمسافر در   PAHs.شاوندشاش می شادن سالول هاای بافات یباعاث سارطان ترکیباات

همچنااین سااوختن  دیزلاای، موتورهااای کارخانااه هااا ومثاال دود ساایگار، دود ناشاای از یاثاار عااوامل

 افارادی کاه در همچناین ،افارادی کاه سایگاری هساتند شاوند.میهای فسایلی تولیدانواع ساوخت

ه شاادت باا ،کنناادهااا زناادگی میراهنزدیااک بزرگ و شااهرهای باازرگ ،یهااای صاانعتمکان نزدیکاای

 در معر  این ترکیبات هستند.
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 خوردن وآشامیدن-8-8-8-2

هایی کاه در هستند. ماهی PAHsشوند یکی از منابع مهم که روی زغال چوب طبخ می غذاهایی      

   موجاود رودخانه ها و دریاچه هاای آب کنند نیز حاوی این ترکیبات هستند.های آلوده زندگی میآب

خوردن  هستند. این ترکیباتحضور دارد نیز آلوده به کارخانه هازواهد هایی که زباله ودر نزدیکی مکان

صدمات زیادی به کباد و کلیاه وارد  و خون شده بهاین ترکیبات  وارد شدنآب و غذاهای آلوده باعث 

 .کنندمی

 

                                                                                               لمس کردن وتماس پوستی  -8-8-8-8

       PAH سالول  شدن یتوانند جذب بدن شوند و باعث ایجاد تاول و سرطاناز طریق پوست نیز می

 پوست شوند.های 

 :شامل  PAHراههای تماس پوستی با 

 استحمام با آب آلوده-الف

 هایی که حاوی برخی از این ترکیبات هستند.صرف شامپو و کرمم-ب

 ].6و5[تماس با خاک آلوده-ج

 

 ایهای آروماتیک چند حلقهجداسازی و آنالیز هیدروکربن-8-8-4

هیادروکربنهای آروماتیاک چندحلقاه ای  آناالیز کمای وکیفایازجمله تکنیکهای مناسب بارای       

جرمای  طیاف سانجشاکار سااز آوکروماتوگرافی گازی با  8(HPLC)کروماتوگرافی مایع با عملکرد بالا

(GC/MS)2 .می باشد 

 

_____________________________ 
1 -High Performance Liquid Chromatography 

Gas Chromatography/Mass Spectrometry- 2 
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 کروماتوگرافی مایع با عملکرد بالا-8-8-4-8

توانایی در . از پرکاربردترین تکنیکهای جداسازی است (HPLC) کروماتوگرافی مایع با عملکرد بالا      

ظرفیت باالای آن باه هماراه امکاان  از قطبیت و وسیعی دامنه بازی وخنثی با ،آنالیز ترکیبات اسیدی

انواع مختلفی ای مناسب برای تعیین خصوصیات تجزیه  به یک تکنیک را HPLC اتوماتیک کردن آن،

فااز نرماال وفااز معکاوس  صورتکروماتوگرافی مایع با کارایی بالا به دو نمونه ها تبدیل کرده است. از

 .]7[وجود دارد

 

 ازی با آشکارساز طیف سنج جرمیکروماتوگرافی گ-8-8-4-2

 به GC/MSجداسازی وشناسایی کمی و کیفی هیدروکربنهای آروماتیک چند حلقه ای با سیستم      

بازداری آنها با ترکیبات  یاز روی مقایسه ی پارامترهاخوبی انجام می شود. شناسایی این ترکیبات 

ایزومر  اکثراً  و به هم بوده ی بسیار شبیهاستاندارد امکان پذیر است. این ترکیبات از نظر ساختمان

ن پس از یونیزاسیون در دستگاه طیف سنج جرمی ضمن تفکیک شدن و نوآرایی، الگوی یرابناب هستند.

   نهاآبرای شناسایی  GC/MS بنابراین حتی در صورت استفاده از دستگاههای  طیفی یکسانی دارند.

 .]1[اری نیاز داریمعلاوه بر اطلاعات جرمی به پارامترها ی بازد

 یگازی کروماتوگراف اساس-8-8-4-2-8

شاامل  شناسایی اجزای مخلوطها است. جداسازی و  گازی یک روش آنالیزی برای  کروماتوگرافی      

  بی اثر است و فقط نقش حمل اجزا  نمونه گاز ،فاز متحرک .متحرک گازی است دو فاز ساکن مایع و

میلای متار  5/1-5/8کام حادود  از یک ستون بلند با قطر داخلی تقزیباً را بر عهده دارد. این دستگاه

هاای نموناه فاز ساکن مایع توسط یک نگهدارنده در داخل ستون تعبیه مای شاود. تشکیل شده است.

 به همراه گاز حامل به درون ستون  ، در سر ستونگازی به شکل بخار توسط روشهای مختلف تزریق
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ناوع بارهمکنش  شایمیایی و تفاوت در خواص فیزیکی و ،سازی ترکیباتاساس جدا د.نتزریق می شو 

نمونه ممکن است در اثر تفاوت در خواص زیار برهمکنشاهای متفااوتی باا فااز  آنها با فاز ساکن است.

 ساکن ستون کروماتوگرافی داشته باشد:

 حلالیت-8 

 جذب سطحی -2

 فراریت-8

 اندازه وشکل-4

تهااای سااتون را زمااان لحظااه ی تزریااق بااه آشکارساااز در ان زمااان لازم باارای رساایدن نمونااه از

سایلیکاژل باا  ،از اناواع مختلاف فااز سااکن مای تاوان باه آلومیناا باا خاواص باازی .بازداری گویند

همچنااین فازهااای ساااکن دارای خااواص متنااوع غیاار  .اشاااره کااردزغااال چااوب  خااواص اساایدی و

 ه مثالهای زیر اشاره کرد.ن بقطبی تا قطبی هستند که در این تقسیم بندی نیز می توا

 پلی سیکلوکسان )دارای سیلیسیم با اتصالات زنجیرهای آلکانی وغیر قطبی(-8

 قطبی( )دارای گروه عاملی هیدروکسیل و پلی اتیلن گلیکول-2

 

 آشکارساز-8-8-4-2-2

الکتااارون گیااار  (،FID)8شاااعله یونشااای مانناااد آشاااکار ساااازآشکارساااازهای مختلفااای       

ماای تااوان در انتهااای  )MS(4واسپکتروسااکوپی جرماای )TCD)8هاادایت گرمااایی ،(CDE)2اناادازی

د ننیتاروژن باشا آرگاون و هیادروژن، گازهاای حامال مای توانناد شاامل هلایم،ستون به کاار بارد. 

_____________________________ 

 Flame Ionization Detector-
1

 

Electron Capture Dtector- 2 

Termal conductive Detector- 3 

 Mass Spectrometry-
4

 

8 



 

 

 

 

 

 

 هلایم بهتار اسات زیارا فشاار آن در سارعت جریانهاای مختلاف تقریبااGC/MSً که بارای سیساتم 

 .]9[ثابت است

 

 8یاندیس بازدار-8-8-4-8

  برای اولین بار به عنوان یک پارامتر برای شناسایی 8951اندیس بازداری کواتس در سال       

تعیین این اندیس برای هر  ترکیبات شیمیایی با استفاده از کروماتوگرافی توسط کواتس معرفی گردید.

ترکیب مورد ری زمان بازدا وط آن جسم و دو پارافین نرمال کهترکیب از کروماتوگرام مربوط به مخل

استاندارد  های نرمال به عنوان ترکیباتدر این مورد پارافین نظر در بین آن دو باشد، امکان پذیر است.

طبق قرارداد مقدار این اندیس برای یک پارافین نرمال صد برابر تعداد شوند. در نظر گرفته می

نرمال ثابت بوده و مستقل از نوع  هایاین مقدار برای پارافینهای آن در نظر گرفته می شود. کربن

حالیکه برای سایر ترکیبات با تغییر شرایط  باشد. درستون، فاز ساکن، درجه حرارت و سایر شرایط می

ستون، این اندیس تغییر می کند. مطالعات تجربی انجام شده نشان می دهند که نمودار تغییرات 

م های کربن موجود در یک سری همرده خطی لگاریتم زمان بازداری تصحیح شده نسبت به تعداد ات

 ( را برای محاسبه ی اندیس بازداری8-8است. وجود رابطه ی خطی فوق امکان استفاده از معادله ی )

 ( محاسبه ی زمان بازداری تصحیح شده را نشان می دهد. 2-8می سازد. رابطه ی )   برقرار

 

)(log)1(log

)(log)(log
100100

NtNt

NtAt
NRI

RR

RR




                                            (8-8)                        

tزمان بازداری تصحیح شده ) R )زمان بازداری نمونه ی مورد نظر لضاز تفا (tR
 و زمان بازداری ( 

tM) که در ستون نگه داری نشده است ای گونه
  .بدست می آید( 

       (8-2 )                                                           ttt MRR
 

_____________________________ 
Retention Index- 1 
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زمااااان بااااازداری تصااااحیح شااااده باااارای  A(Rt(اناااادیس بااااازداری،  RI(، 8-8)در معادلااااه

نیاااز زماااان باااازداری پاااارافین هاااای نرماااال باااا تعاااداد کاااربن   R(N)tو   A  ،R(N+1)tترکیاااب 

N  وN+1 کیاااب باااوده کاااه زماااان باااازداری ترA ن باااازداری پاااارافین هاااای فاااوق باااین زماااا

 می باشد.

در کرومااااتوگرافی گاااازی مقااادار انااادیس باااازداری مساااتقل از ناااوع و کیفیااات نگهدارناااده و 

    پارامترهاااای فیزیکااای گااااز حامااال از قبیااال سااارعت جریاااان و فشاااار گااااز وردی و خروجااای 

  ماااایاز طرفااای دیگااار طبیعااات شااایمیایی فااااز سااااکن و متحااارک و د .از ساااتون اسااات

گذارناااد. بررسااای هاااای صاااورت ساااتون شااادیداً بااار انااادیس باااازداری یاااک ترکیاااب اثااار می

تحااات تااانثیر خاااواص فیزیکااای و  تسدهاااد کاااه انااادیس باااازداری کاااواگرفتاااه نشاااان می

قطبیاات فازهااای ساااکن  شاایمیایی مولکااول قاارار داشااته و از آن ماای تااوان باارای مقایسااه

 استفاده کرد.

 

ی هیااادروکربنهای آروماتیااا  مشاااکلات موجوددرانااادازه گیااار-8-8-4-4

 GC/MSچندحلقه ای باسیستم 

علااای رغااام توانمنااادی ایااان سیساااتم بااارای جداساااازی ترکیباااات پیچیاااده از جملاااه       

هیااادروکربنهای آروماتیاااک چناااد حلقاااه ای مشاااکلاتی نیاااز در حاااین انااادازه گیاااری ایااان 

 توان به موارد زیر اشاره کرد: ترکیبات وجود داردکه می

وزن مولکاااولی زیااااد تمایااال زیاااادی باااه اتصاااال باااه فااااز سااااکن ماااایع هیااادروکربنها باااا -8

 و شسته نمی شوند. دارند

حضاااور مااااتریکس مزاحمااات جااادی بااارای سیساااتم اسپکتروساااکوپی جرمااای اسااات و -2

 شود. تفکیک طیف ها مشکل
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زیراتغییاارات دمااا باعااث ایجاااد نوسااان در  کنتاارل دمااا باارای ایاان سیسااتم مهاام اساات،-8

 زمان بازداری می شود.

 به راحتی قابل تهیه نیستند. نیاز استانداردهای مورد-4

 تتهیااه ی نمونااه جهاات آنااالیز نیاااز بااه مراحاال زیااادی دارد کااه مسااتلزم صاارف وقاا-5

 وهزینه ی بسیار است.

اساااتخراآ وآمااااده ساااازی آن جهااات  عااادم قطعیتهاااایی در حاااین جماااع آوری نموناااه،-6

تلاااف هماااراه نموناااه باعاااث همچناااین حضاااور آلاااوده کنناااده هاااای مخ و آناااالیز وجاااود دارد

 .]81[ایجاد مزاحمت وخطا درحین اندازه گیری می شود
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 هدف تحقیق-8-2

با توجه به اینکه هیدروکربن ها ی آروماتیک چند حلقه ای سمی و سرطان زا هساتند باه طاور        

منادان بررسای جدی سلامت انسان و محیط زیست را تحدید می کنند. به همین جهت از نظر دانش 

اثرات این ترکیبات ضروری می باشد. بنابراین باید یک سری اطلاعات کیفای و کمای راجاع باه ایان 

ایزومار باوده و خاواص فیزیکای و ً  ترکیبات کسب کرد. یکی از راه های آنالیز این ترکیبات که اکثرا

گفتاه -8-4-8-8ش شیمیایی مشابهی دارند، اندازه گیری اندیس بازداری است. همان طور که در بخا

شد این اندیس با روش های کروماتوگرافی قابل اندازه گیاری اسات. باا وجاود مزایاای تکنیاک هاای 

 به برخی از آنها اشاره شد.-4-4-8-8کروماتوگرافی مشکلات زیادی نیز وجود دارد که در بخش 

  یوه هاایوجود این محدودیت ها در روش های آزمایشگاهی باعث شد که در کنار ایان روش هاا شا

تئوری نیز برای استفاده از نتایج تجربی توسعه یابناد. مطالعاات کماومتریکس راهای بارای اساتخراآ 

 حداکثر اطلاعات از نتایج تجربی با استفاده از انجام یک سری محاسبات آماری و ریاضی می باشد.

ساتفاده از یکی روش های کمومتریکس است که با ا 8(QSPRخاصیت )-مطالعات کمی روابط ساختار

آن می توان روابط خطی یا غیر خطی بین ویژه گی های ساختاری و خواص ترکیبات برقارار کارده و 

خاصیت مورد نظر را برای ترکیبات پیش بینی کرد. در این تحقیق تصمیم گرفته شد که با بهره گیری 

پاارامتر را مادل ، ایان PAHsو استفاده از نتایج تجربی اندیس بازداری یک سری ترکیبات  QSPRاز 

 سازی کرده و آن را برای سایر هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای پیش بینی کنیم.

 

 

 

 

_____________________________ 
Property Relationship-Quantitative Structure- 1 
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 مراحل تحقیق-8-8

  خاصاایت اناادیس بااازداری هیاادروکربن-در ایاان تحقیااق جهاات مطالعااه ی کماای ساااختار       

و شاابکه 8(MLRهاای آروماتیااک چنااد حلقااه ای از روش هااای آناالیز رگرساایون خطاای چندگانااه )

اسااتفاده شااد. ابتاادا ساااختار هندساای ترکیبااات بااا اسااتفاده از ناارم 2(ANNی عصاابی مصاانوعی )

مقاادیر توصایف کنناده هاا  Dragon نارم افازار رسم شاد. ساپس باا اساتفاده از HyperChemافزار 

و محاسابه ی ضارایب همبساتگی باین توصایف  SPSSمحاسبه شدند. با بهاره گیاری از نارم افازار 

از بین زوآ توصایف کنناده هاایی کاه باا یکادیگر وابساتگی داشاتند توصایف کنناده ای کننده ها، 

 که کمترین وابستگی باا انادیس باازداری را داشات حاذف شاد. همچناین توصایف کنناده هاایی 

که دارای مقاادیر یکساان یاا صافر بارای ترکیباات بودناد از باین ساایر توصایف کنناده هاا حاذف 

  رگرسایون خطای چناد گاناه مادل خطای سااخته شاد. در اداماه شدند. سپس با استفاده از آناالیز

 Levenberg Marquardtبااا اسااتفاده از شاابکه ی عصاابی مصاانوعی و انتخاااب الگااوریتم آموزشاای 

یک شبکه ی پایش خاور طراحای شاد. توصایف کنناده هاای برگزیاده در مادل خطای باه عناوان 

 پاایش بیناای و تساات ورودی شاابکه انتخاااب شاادند. سااری داده هااا بااه سااه دسااته ی آمااوزش، 

تقساایم بناادی شاادند. در نهایاات بااا اسااتفاده از سااری آمااوزش شاابکه آمااوزش داده شااد و اناادیس 

باازداری شابیه سااازی شاد. بارای ارزیااابی نتاایج حاصاال از شابکه و مادل خطاای انادیس بااازداری 

باارای سااری پاایش بیناای محاساابه شااد. همچنااین بااا اسااتفاده از روش ارزیااابی تقاااطعی اناادیس 

 ای سری داده ها توسط مدل خطی و غیر خطی پیش بینی شد.بازداری بر

 

 

 

_____________________________ 
1 -Multi linear Regression 
2 -Artifitial Neural Network 
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 مروری بر کارهای انجام شده-8-4

و حالال  8گروهی با استفاده از اندیس بازداری اندازه گیری شده با ستون  ژل آبی 8915در سال      

THF دد واینار از ، مقدار این پارامتر را برای این ترکیبات پیش بینای کردناد. عا2محاسبه عدد واینر و

 .]88[محاسبه ماتریس فاصله بین اتمی بدست می آید

ارتباط کمای هیدروکربن آروماتیک چند حلقه ای مطالعات  41برروی  8راومارسیافری  2111در سال 

با استفاده  ساندر و آنها از مقادیر تجربی اندیس بازداری که توسط ویس انجام دادند. 4خاصیت-ساختار

باا روش  برای مدل ساازی ایان پاارامتر شد،اندازه گیری  8916معکوس در سال  توگرافی فازااز کروم

 .]82[استفاده گردند رگرسیون خطی چند گانه

مولکول آروماتیاک  67نیز گروهی با استفاده از روش رگرسیون خطی اندیس بازداری  2118 در سال 

  اساتفاده از کرومااتوگرافی فاازمقادیر تجربی پاارامتر باازداری باا  چندحلقه ای را پیش بینی کردند.

ضریب رگرسایون  .بوداصلاح شده بوسیله ی اکتادسیل سیلان اندازه گیری شده  ساکنمعکوس با فاز 

 .]88[است112/1برای این مدل خطی  5خطی

توسااط گروهاای بااا اسااتفاده از روش رگرساایون خطاای چندگانااه اناادیس بااازداری  2115 در سااال 

 ه ای مدل سازی شد. مقاادیر توصایف کنناده هاا باا اساتفاده از هیدروکربنهای آروماتیک چند حلق

 محاسبه شدند. چهار مدل طراحی شد. Dragonنرم افزار  و AM1روشهای نیمه تجربی 

باضاریب  که میازان شااخه ای شادن ترکیاب را نشاان مای دهادRl3 مدل اول با توصیف کننده ی 

ضاریب  و Kier-Hallا انادیس یKHI2  دومین مدل با توصیف کننده ی بدست آمد.957/1رگرسیون 

تعداد حلقه هاای  که اشاره به NBRسومین مدل با توصیف کننده ی  است.9882/1رگرسیون خطی 

_____________________________ 
Water gel column 1 

 Wiener number-2 

iaFereira and Marc -
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نادیس باازداری توساط ا مقاادیر تجربای می باشد. 6891/1با ضریب رگرسیون خطی  آروماتیک دارد

 .]84[ت آمده استبدس HP5880با کروماتوگرافی گازی برروی ستون 8کراتس و واحلن دول 

 SE-52و DB-5بااا اسااتفاده از اناادیس بااازداری بدساات آمااده باار روی فاااز ساااکن  2116در سااال 

مقاادار ایاان پااارامتر را ماادل سااازی کردنااد. مقاادار ضااریب همبسااتگی خطاای باارای مقااادیر پاایش 

درصااد اساات. همچنااین  48/8و میااانگین درصااد خطااا  DB-5 ،1989/1بیناای شااده باارای سااتون 

 .]85[درصد است 42/8و میانگین خطا  94/1ضریب همبستگی خطی  SE-52برای ستون 

با استفاده از روش برازش مرحله ای اندیس بازداری را برای یک سری از هیدروکربن ها  2111در سال 

است. توصیف  992/1مدل سازی کردند. ضریب همبستگی مقادیر پیش بینی شده اندیس بازداری 

مل پتانسیل الکتریکی سطح مولکول، حجم واندروالسی و انرژی کننده های وارد شده در مدل شا

توسط الکترون های لایه ظرفیت است. مقادیر تجربی اندیس بازداری  2بالاترین اوربیتال اشغال شده

 .]86[بدست آمده است  HF/6-31Gمولکول با ستون 884برای 
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 مقدمه -2-8

تعریااف  8971در اوایاال  2و بااروس کووالسااکی 8عبااارت کمااومتریکس توسااط اسااوانت ولااد       

در زمینااه هااای علااوم زیساات  4و اقتصاااد ساانجی 8قاابلاً عباااراتی ماننااد بیااومتریکس .[87شااد 

 واقتصااد نیاز معرفاای شاده انااد. پاس از آن انجمان بااین المللای کمااومتریکس تنسایس شااد. از آن

 افاات و اکنااون در شاااخه هااای مختلااف شاایمی، بااه ویااژه یموقااع بااه بعااد کمااومتریکس توسااعه 

 8911[ در اوایاال سااال 81 5شاایمی تجزیااه مااورد اسااتفاده قاارار ماای گیاارد. هاااوری وهیاارش

پیشرفت هاای کماومتریکس را در مراحال مختلاف رده بنادی کردناد. در ایان محادوده ی زماانی، 

ه هااا، از جملااه محاساابه ی پارامترهااای آماااری ماننااد میااانگین، شاایمیدانان خااود را بااه آنااالیز داد

انحراف استاندارد، و حدود اطمیناان، محادود کارده بودناد. آن هاا تحقیاق خاود را بطاور ویاژه، باه 

همبسااتگی تعااداد زیااادی از داده هااای شاایمیایی بااه ویژگیهااای ملکااولی مربوطااه، اختصاااص 

هاای مهام کماومتریکس، ارتبااط کمای سااختار ا دادند. این اقدامات اولیه اسااس یکای از شااخه 

 ( را فراهم کرد.QSAR) 6خاصیت

در ایااان زماااان  اتفااااق افتااااد. 8971دوماااین مرحلاااه تکامااال کماااومتریکس در ساااال 

 کماااومتریکس توجاااه شااایمیدانان، باااه خصاااوص شااایمیدانان تجزیاااه را باااه خاااود جلاااب 

   رار داد. تکامااالکااارد، زیااارا روش هاااای ناااوینی بااارای آناااالیز داده هاااا در اختیارشاااان قااا

[ و سااپس توسااط 81  بعاادی کمااومتریکس کااه توسااط هاااوری و هیاارش در مقالااه آنهااا

_____________________________ 
1 - Svant wold 

2 - Bruce R. Kowalski 

3- Biometrics 

4 - Econometrics 

5 - Howery and Hirsch 

6 -Quantitative Structure-Property Relationship 
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  آغاااز شااد. کمااومتریکس در 8911[ پاایش بیناای شااده بااود، از اوایاال سااال 87  8بااراون

       

 هااای شاایمی باارای فااارلا التحصاایلان ودانشااجویان دانشااگاه هااای اروپااا و آمریکااا بااا رشااته

ب شاااد. عااالاوه بااار ایااان، کماااومتریکس ابااازاری بااارای شااایمی تحصااایلات تکمیلااای ترکیااا 

دانااان شااد و یااک شاااخه وابسااته بااه شاایمی در بساایاری از دانشااگاه هااای آمریکااا و اروپااا 

 و بعضی دانشگاه ها در چین و سایر کشورها به شمار آمد.

 

 ارتباط کمی ساختار ا خاصیت -2-2

ارتباط کمی ساختار ا خاصیت و ارزیابی  کی از کاربردهای ویژه روشهای کمومتریکس توسعهی       

داده های تجزیه ای از طریق آن است. مولکولهای مشابه با تغییر کوچکی در ساختارشان می توانند 

خواص شیمیایی کاملاً متفاوتی داشته باشند. این نوع ارتباط بین ساختار مولکولی و تغییر در خاصیت 

سعی در پیدا کردن رابطه  QSPR[. در واقع، 89اشد می ب QSPRشیمیایی، مرکز توجه در مطالعات 

ابی یهماهن  میان خاصیت شیمیایی و ویژگی های مولکولی، به منظور کاربرد این قواعد برای ارز

 براین اساس است که خاصیت یک ترکیب به ویژه  QSPRنظریه  [.21خاصیت ترکیبات جدید دارد 

ساختاری با خصوصیات الکترونیکی، آبگریزی، های ساختاری آن بستگی دارد. ویژه گی های  یگ

 [. 28فضایی، هندسی و غیره ...  توصیف می شوند  

ابتدا باید مقادیر یک خاصیت شیمیایی که برای گروهی از ترکیبات  QSPRبرای انجام یک مطالعه 

ی از اندازه گیری شده تهیه شود. سپس توصیف کننده های مناسب با استفاده از الگوریتم های ریاض

ساختار مولکولی محاسبه شوند. مرحله بعد دستیابی به ارتباط ریاضی بین ساختار و خاصیت است. 

_____________________________ 
1- Brown 



 

 

 

 

 

 

آنالیز اجزای اصلی  8(،MLRمعمولترین تکنیکهای چند متغیری شامل رگرسیون خطی چند گانه )

(PCA)2 ( و حداقل مربعات جزهیPLS(8 گیرد،  می باشند. تکینیکی که معمولاً مورد استفاده قرار می

است. با این حال این روش تنها زمانی می تواند بکار رود که تعداد مولکول های مورد  MLRروش 

 تعداد توصیف کننده ها باشد و متغیرها با هم همبستگی زیادی نداشته باشند.  بررسی بیشتر از

 بااه طااور گسااترده در پاایش بیناای خااواص فیزیکااو شاایمیایی مختلفاای مثاال  QSPRروش هااای 

وش، نقطااه  وب، فشااار بخااار، حلالیاات آباای و غیره...،اسااتفاده شااده انااد. در مطالعااات نقطااه جاا

QSPR  امکان انتخاب تکنیک هاای مادل ساازی مناساب بارای ایجااد مادل وجاود دارد. مطالعاات

QSPR .شامل مراحل زیر می باشد 

 فراهم کردن سری داده ها-8

 بهینه کردن ساختار هندسی ترکیبات-2

 نده هامحاسبه توصیف کن-8

 انتخاب بهترین توصیف کننده ها-4

 مدل سازی -5

 ازریابی مدل -6

 

 جمع آوری سری داده ها-2-2-8

  برای دستیابی به مدلی مناسب، اولین مرحله انتخاب یاک دساته از مولکولهاا اسات کاه مقاادیر       

و غیاره... در  تجربی یک خصوصیت شیمیایی یا فیزیکی آنها مانناد زماان باازداری، فااکتور آبگریازی

دسترس باشد. شرایط اندازه گیری خاصیت مورد نظر برای همه ترکیبت باید یکسان باشد. ساری داده 

_____________________________ 
Multiple linear regression- 1 

Principle component regression -2 

Partial Least Squares- 3 



 

 

 

 

 

 

ها به سه دسته آموزش، پیش بینی و تست تقسیم می شوند. عملیات مدلساازی روی ساری آماوزش 

رزیابی اعتبار انجام می شود و پس از محاسبه مدل مناسب توسط این سری، مدل مورد نظر به منظور ا

 آن برای سری پیش بینی مورد استفاده قرار می گیارد. همچناین جهات تاییاد صاحت اعتباار مادل 

سری تست نیز با استفاده از مدل طراحی شده محاسبه می شود. هر چه سری  نظربرایخاصیت مورد 

بیشاتری داده ها بزرگتر بوده و تنوع گونه ها بیشتر باشد مادل بدسات آماده از قادرت پایش بینای 

 برخوردار خواهد بود.

 

 بهینه سازی ساختار هندسی ترکیبات-2-2-2

 در ایااان مرحلاااه باااا کماااک شااایمی محاساااباتی و نااارم افزارهاااای مناساااب شاااکل      

آنهاااا باااه صاااورت مقاااادیر عاااددی  یویاااژه گااای هاااای سااااختار ترکیباااات بهیناااه شاااده و

ادیر محاسااابه مااای شاااود. شااایمی محاساااباتی سااااختارهای مولکاااولی را باااه صاااورت مقااا

عاااددی بیاااان مااای کناااد و رفتاااار آنهاااا را معاااادلات کوانتاااومی و فیزیاااک کلاسااایک شااابیه 

سااازی ماای کنااد. بااا اسااتفاده از ایاان روشااها ماای تااوان باادون داشااتن دانااش از اصااول اولیااه 

 .و طریقه محاسبه، ساختارها و واکنش های شیمیایی را شبیه سازی کرد

 بوده و شامل گروه های زیر می باشند:روش های محاسباتی بر پایه ی مکانیک کوانتومی 

 8روش های آغازین-8

 2روش های نیمه تجربی-2

 8روشهای تابع چگالی-8

 8روش های مکانیک مولکولی-4

_____________________________ 

Ab initio methods- 
1

 

empirical methods-Seemi- 2 

 Density functional theory(DFT)-
3

 



 

 

 

 

 

 

ساختار ترکیبات رسم می شود. برای رسم شکل هندسی مولکول  HyperChemبا استفاده از نرم افزار 

ای نیمه تجربی یک سری از مقاادیر تجربای استفاده می شود. در روش ه AM1از روش نیمه تجربی 

 وارد شده اند و فقط الکترون های لایه ی ظرفیت در نظر گرفته می شوند. با این نرم افزار می توان

اطلاعات فراوانی نظیر زوایای پیوندی، طول پیوندها، زوایای پیچشی، بار اتمها و انرژی تشکیل مولکول 

 .]25-22[را بدست آورد

 

 توصیف کننده ها محاسبه-2-2-8

توصاایف کننااده هااای مولکااولی مقااادیر عااددی هسااتند کااه ساااختار یااا شااکل مولکااول را       

توصاایف ماای کننااد و بااه پاایش بیناای فعالیاات وخصوصاایات مولکولهااا در آزمااایش هااای پیچیااده 

 [.26کمک می کنند 

 برخی از ویژگیهای لازم برای یک توصیف کننده مولکولی مناسب عبارتند از:

 ه بودنا ساد8

 ا مستقل بودن2

 ا تفسیر ساختار مولکول)غنی بودن از نظر اطلاعات(8

 ا عدم همبستگی با سایر توصیف کننده ها4

 ا تغییر منظم با تغییر تدریجی در ساختارها5

 وابستگی صحیح به اندازه مولکول ا6

 [27ا تمایز بین ایزومرهای مختلف مولکول 7

 لکولی به صورت زیر می باشند:انواع کاربردهای توصیف کننده های مو

 ا آنالیز و مدلسازی فعالیت ترکیبات دارویی

                                                                                                                                               

Molecular mechanics- 1 
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 ا ارزیابی خصوصیات شیمیایی

 ا ارزیابی برخوردهای مولکولهای محیط زیستی

 ا ارزیابی و مدلسازی فعالیت مولکولها در سم شناسی

 د.ا پیش بینی خصوصیات، فعالیت، یا رفتارهای مولکولهایی که هنوز سنتز نشده ان

توصیف کننده های مولکولی می توانند به روشهای مختلفی دسته بندی شوند. ساده ترین روش برای 

 دسته بندی توصیف کننده ها براساس طبیعت آنها ) تجربی یاتئوری بودن آنها( است. دسته بندی 

 [. این نوع دسته بندی به صورت زیر می باشد:21دیگر بر اساس ابعاد مولکول است 

 

 توصیف کننده های صفر بعدی -2-2-8-8

از فرمول شیمیایی مولکول مشتق می شوند تعداد و نوع اتمها،  که این دسته از توصیف کننده ها     

جرم مولکولی، و حجم واندروالس را تعیین می کنند. این توصیف کننده ها به توصیف کننده های 

  کننده های مربوط به نوع پیوندها و  ساختاری نیز معروفند که علاوه بر موارد فوق شامل توصیف

 حضور حلقه ها در مولکول نیز می شوند. تعداد کل اتمها در مولکول، تعداد یک عنصر شیمیایی خاص 

 (C,N,O,H,F,…  در مولکول، تعداد گروه های عاملی خاص در مولکول، تعداد پیوندهای ساده، دو )

حلقه ها براساس تعداد اتمهای آنها )حلقه های شش  گانه، سه گانه و آروماتیک در مولکول، تعداد کل

تایی، پنج تایی و... ( در مولکول، وزن مولکولی و متوسط وزن اتمی مثالهایی از توصیف کننده های 

 .ساختاری می باشند

 توصیف کننده های یک بعدی -2-2-8-2

  یف کننده تک بعدی لیستی از نمایش زیر ساخت های یک مولکول می تواند به عنوان یک توص     

در نظر گرفته شود و متشکل از لیستی از بخشهایی از مولکول)مثلاً گروه های عاملی، گروههای 
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، توصیف کننده های 8استخلافی و...( باشد. توصیف کننده های گروههای عاملی، قطعات اتم مرکزی

توضیح هر یک از این زیر زیر گروه های این دسته می باشند. در زیر به  2تجربی و خصوصیات مولکول

 گروه ها می پردازیم:

 گروه های عاملی -2-2-8-2-8

  ایاان زیااار گااروه شاااامل توصااایف کننااده هاااای ساااده ای مااای شاااود کااه باااه عناااوان        

 تعااداد گااروه هااای عاااملی خاااص در یااک مولکااول معرفاای ماای شااوند. ایاان توصاایف کننااده

ماای شااوند. تعااداد اتمهاااای هااا بااا دانسااتن ترکیاااب مولکااول و اتصااالات اتماای محاسااابه 

، تعاااداد کربنهاااای ناااوع اول، دوم و یاااا ساااوم در  8( nHAccپذیرناااده پیوناااد هیااادروژنی )

(، تعاااااااداد ایزوسااااااایانات هاااااااای آروماتیاااااااک n=CH2,n=CHR,n=CR2مولکاااااااول) 

(nNCOph در مولکول )(nNCOph) و نمونه هایی از این گروهند. 

 

 قطعات اتم مرکزی -2-2-8-2-2

 شامل توصیف کننده های مولکولی ساده ای می باشد که به عنوان تعدادی از یک  این زیر گروه      

اتم خاص در مولکول تعیین می شوند. این توصیف کننده ها با دانستن ترکیب مولکولی و اتصالات 

آمین نوع اول  اتمی محاسبه می شوند. هیدروژن متصل به اکسیژن در فنول، انول و یا کربوکسیل،

و ... نمونه هایی از این SP3 ر آروماتیک، فلوهور متصل به کربن نوع سوم با هیبریدمتصل به زنجی

 .توصیف کننده ها هستند

 

 توصیف کننده های تجربی -2-2-8-2-8

_____________________________ 
1 -Atom-centered fragment 

 
2 -Molecular properties 
3 -Number of acceptor atom for H-Bonds 



 

 

 

 

 

 

از جمله این  8(ARR، نسبت آروماتیک ) 2(Hy، فاکتور آب دوستی ) 8(Uiاندیس غیر اشباعیت )    

 توصیف کننده ها هستند.

 

 صوصیات مولکولیخ -2-2-8-2-4

شیمیایی از  این زیر گروه شامل توصیف کننده هایی می شود که به بیان یک خصوصیت فیزیکو     

و ضریب تقسیم آب ا اکتانول موریگوچی  4(MRترکیبات می پردازند. انکسار مولی گوس ا کریپن )

(MLOGP)5 .از جمله این توصیف کننده ها هستند 

 

 و بعدیتوصیف کننده های د -2-2-8-8

ک گاااراف مولکاااولی متشاااکل از اطلاعاااات توپولاااوژیکی یاااا دو بعااادی اسااات. گاااراف یااا

مولکاااولی چگاااونگی پیوناااد یاااافتن اتمهاااا در مولکولهاااا، ناااوع پیوناااد و همچناااین بااارهمکنش 

اتمهااای خاااص را توصاایف ماای کنااد. ایاان دسااته از توصاایف کننااده هااا شااامل زیرگااروه 

، و توصااایف کنناااده هاااای BCUT)هاااای توپولاااوژیکی، توصااایف کنناااده هاااای ضااارایب باااار)

خااود ارتباااطی دو بعاادی ماای باشااند کااه در زیاار بااه اختصااار بااه هاار کاادام از ایاان زیاار گااروه 

 ها می پردازیم.

 

 توصیف کننده های توپولوژیکی -2-2-8-8-8

_____________________________ 
1-Unsaturation  index  

2 -Hydrophilic factor 

3 -Aromatic ratio 

4 -Ghose crippen molar refractivity 

5 -Moguchi octanol-water coefficient 
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ری عددی از یاین توصیف کننده ها براساس نمایش گراف مولکول هستند. آنها در واقع مقاد      

ی هستند که با استفاده از عملگرهای جبری در ماتریسهایی که گراف های مولکولی را توپولوژی مولکول

نمایش می دهند و مقادیر آنها مستقل از تعداد رهوس یا شماره آنهاست، بدست می آیند. این توصیف 

     تقارن،  مثل اندازه، شکل، به یک یا چند تا از مشخصه های ساختاری مولکول کننده ها می توانند

   

شاخه دار شدن، حلقوی بودن و... حساس باشند و همچنین می توانند اطلاعات شیمیایی را با توجه به 

 [.29نوع اتم وچند گانگی پیوند کدگذاری کنند 

 

  BCUTتوصیف کننده های  -2-2-8-8-2

تریس این توصیف کننده ها مقادیر ویژه ای از یک ماتریس ارتباطی تغییر شکل یافته به نام ما     

هستند. ماتریس بوردن یک گراف مولکولی وابسته به هیدروژن است که به صورت زیر  8))بوردن((

 تعریف می شود:

 مولفه های قطر اعداد اتمی عناصر هستند. -الف

110مولفه های غیر قطری، اتمهای پیوندی هستند که برابر با  -ب  ( می باشند ه پیوند درج

 می باشد(. 5/8، و آروماتیک، 8، سه گانه،2، دوگانه،  8است که برای پیوندهای یگانه،

 جمع می شوند. 18/1مولفه های غیر قطری مربوط به پیوندهای انتهایی هستند با  -آ

 تنظیم می شوند. 118/1بقیه مولفه ها با  -د

گیرند که عناصر قطر آنها مربوط به سه دسته از ماتریسها را در بر می  BCUTتوصیف کننده های 

مقادیر نسبی بار اتمی، مقادیر نسبی قطبش پذیری اتمی و توانایی های پیوند هیدروژنی می شوند. 

 .[81-82مقادیر ویژه بالا و پایین این ماتریس ها توصیف کننده های مجزایی را تشکیل می دهند 

_____________________________ 
1 -Borden matrix 
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 توصیف کننده های سه بعدی-2-2-8-4

گاااری از توصااایف کنناااده هاااای تئاااوری شاااامل توصااایف کنناااده هاااای ساااه دساااته دی       

بعاادی اساات کااه بااا شااروع از یااک نمااایش هندساای یااا سااه بعاادی یااک مولکااول محاساابه 

      ماای شااوند. زیرگااروه هااای ایاان دسااته شااامل اناادیس هااای آروماااتیکی، خصوصاایات

-RDF ,3Dمولکاااولی رانااادیک، توصااایف کنناااده هاااای هندسااای، توصااایف کنناااده هاااای 

MORSE ,WHIM   و توصااایف کنناااده هاااایGETAWAY  هساااتند کاااه در زیااار باااه

 اختصار این زیرگروه ها معرفی شده اند.

 

 اندیس های آروماتیکی-2-2-8-4-8

ایااان توصااایف کنناااده هاااا اطلاعاااات را براسااااس درجاااه عااادم اساااتقرار الکتااارون در       

یااف نشااده مولکااول کدگااذاری ماای کننااد. از آنجااا کااه مفهااوم آروماتیساایته بااه وضااوح تعر

اساات کااه  اساات، توصاایف معمااول آروماتیساایته بااه صااورت عاادم اسااتقرار الکترونهااای

پایاااداری مولکولهاااای حلقاااوی و چناااد حلقاااه ای مااازدوآ را موجاااب مااای شاااود. اندیساااهای 

آرومااااتیکی معماااولاً از طاااول پیوناااد و مرتباااه پیوناااد مولکولهاااا محاسااابه مااای شاااوند. 

بااه شاادت بااه مرحلااه بهینااه سااازی ساااختار مولکااول و رمزگااذاری بنااابراین، مقااادیر آنهااا 

پیونااادهای آروماتیاااک بساااتگی دارناااد. مااادل نوساااانگر هماهنااا  انااادیس آروماتیاااک 

(HOMA )8 ( آروماتیسااااایتهAROM و انااااادیس )RC ( جااااااگRCI نموناااااه هاااااایی از )

 .  [88-87این توصیف کننده ها هستند 

 

_____________________________ 
1-Harmonic oscillator model of aromaticity index 
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 خصوصیات مولکولی راندیک-2-2-8-4-2

پروفیل های مولکولی، تناوبی از توصیف کننده های مولکولی هستند که توسط راندیک در سال         

     توصیف از فواصل هندسی درون اتمی یک مولکول مشتق می شوند. این  پیشنهاد شدند و 8995

   ( هستند که بیشتر=8kو2و...و 21ها ) dpkکننده ها به دو دسته اصلی تقسیم می شوند. دسته اول 

                      

ها هستند و مربوط به شکل مولکول spkمربوط به ساختار کلی سه بعدی مولکول هستند. دسته دیگر 

 .[81-41بکار روند  QSPRمی شوند. خصوصیات مولکولی راندیک می توانند در مدلسازی های 

 

 توصیف کننده های هندسی-2-2-8-4-8

های متفاوتی تعریف می شوند ولی همیشه از ساختار سه بعدی این توصیف کننده ها به شیوه        

  مولکول مشتق می شوند. بطورکلی توصیف کننده های هندسی براساس تعدادی هندسه مولکولی

  بهینه شده که بوسیله روشهای شیمی محاسباتی بدست آمده اند، محاسبه می شوند. از آنجا که

ی اتمها در فضای سه بعدی است، معمولاً نسبت به نمایش هندسی مولکول شامل موقعیت های نسب

   توصیف کننده های توپولوژیکی اطلاعات بیشتر و قدرت تمایز بالاتری برای ساختارهای مشابه

مولکولی و صورت بندی های مختلف مولکول تامین می کنند. با وجود محتوای اطلاعاتی بالای آنها، 

تفاده می شوند. برای محاسبه ی این توصیف کننده ها گاهی توصیف کننده های هندسی غیر قابل اس

نیاز به بهینه سازی هندسی و پردازش کافی می باشد. علاوه بر این برای مولکولهای انعطاف پذیر، 

صورتبندی های زیادی در دسترس است که از یک طرف اطلاعات جدیدی نیز در اختیار خواهند 

واند به طور مؤثری افزایش یابد. اکثر این توصیف گذاشت ولی از طرف دیگر مشکل پیچیدگی می ت

کننده ها از ماتریس هندسی مشتق می شوند. ماتریس هندسی یک ماتریس مربع متقارن است که 

 فاصله هندسی بین تمام جفت اتمها را جمع آوری می کند. مجموع سطر ماتریس هندسی درجه 
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بین یک اتم و سایر اتمها است. ضریب سه فاصله هندسی نام دارد که حاصل جمع فاصله های هندسی 

از  8(AGDDو درجه فاصله هندسی متوسط )2(J3D، ضریب سه بعدی بالابان)8(W3Dبعدی واینر)

 [.48جمله این توصیف کننده ها هستند 

 

  RDFتوصیف کننده های-2-2-8-4-4

  ک تابعیتند و براساس توزیع فاصله در نمایش سه بعدی مولکول هس  RDFتوصیف کننده های       

 [. تابع توزیع شعاعی می تواند به عنوان توزیع احتمالی یافتن 42توزیع شعاعی را تشکیل می دهند 

 [.48تفسیر شود   rیک اتم در حجم کروی شعاع

 

 MORSE-3D 4توصیف کننده های-2-2-8-4-5

              بکااار از معادلااه ای کااه در مطالعااات پااراش الکتروناای  3D-MORSEتوصاایف کننااده هااای        

              می رود و امکان نماایش ساه بعادی مولکاول را باا مقاادیری ثابات فاراهم مای کناد، مشاتق شاده

        اناد. خصوصاایات اتماای گوناااگونی ماننااد جاارم اتماای، حجاام واندروالساای، الکترونگاااتیوی و قطاابش 

              . همچنااین ایاان دسااتهپااذیری ماای تواننااد در محاساابه ی ایاان توصاایف کننااده هااا بااه کااار رونااد

       قادرند تفاوتهای سااختاری ترکیباات هام خاانواده را کاه از نظار سااختاری بسایار باه هام نزدیاک 

           هسااتند نشااان دهنااد. ایاان توصاایف کننااده هااا امکااان مطالعااه ارتباااط بااین ساااختار سااه بعاادی 

 [.44-45را فراهم می سازند  ترکیلات آلی و خصوصیات فیزیکی، شیمیایی، و بیولوژیکی

 

_____________________________ 
1-Winer index  

2-3D-balaban index  

3-Average geometric distance degree  

4-Molecule Seperesentation of Structure baced on Electron diffraction 
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 WHIM8توصیف کننده های -2-2-8-4-6

این توصیف کننده ها براساس اندیس های آماری هستند که با تجسم اتمها در محورهای اصلی        

با کسب اطلاعات سه بعدی مولکول مربوط به اندازه، WHIM محاسبه می شوند. توصیف کننده های 

 ول، با حفظ قالب های ثابت مرجع ساخته می شوند. الگوریتم آن متشکل از تقارن، و توزیع اتمی مولک

 

انجام آنالیز اجزای اصلی روی مختصات کارتزین مرکزی یک مولکول، با استفاده از یک ماتریس 

 .وزن شده متفاوت برای اتمها، می باشد یکوواریانسی وزن شده حاصل از طرح ها

 (2-8)                                                         
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  تعاداد اتام هاا، A امین کوهوردینه های اتمی، kو gکوواریانس وزن شده بین  ikS(،8-2در رابطه ی )

iW وزنi  ،امین اتمigq  وikq  به ترتیبg ن وامیk  اماین کوهوردیناه هاایi  اماین اتام، وq  مقادار

 دهند. شش طرح وزن شده پیشنهاد شده اند: میانگین مربوطه را نشان می

اا الکترونگاتیویتاه اتمای 4( vاا حجام واندروالسای )8( mجرم اتمی ) -2(uا موقعیت وزن نشده )8

 (s) 2لکتروتوپولوژیکی کییر و هالا حالت ا6( pا قطبش پذیری اتمی)5(eساندرسون )

           مساایری، و توصاایف  WHIMایاان توصاایف کننااده هااا بااه دو دسااته اصاالی توصاایف کننااده هااای 

 [.46-49کروی تقسیم می شوند   WHIMکننده های

 

GETAWAY  توصیف کننده های -2-2-8-4-7
8 

_____________________________ 
1- Weighted Holistic Invariant Molecular descriptors 

2-Kier-hall  

3-Geometry,topology,and atom weights assembly (GETAWAY)  
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              ه در آمااار معرفاای ایاان توصاایف کننااده هااا براساااس یااک ماااتریس قاادرت نفااو ، مشااابه آنچاا      

             شااده اساات و معمااولاً باارای رگرساایون تشخیصاای بکااارمی رود، تعریااف شااده انااد. ایاان ماااتریس

             ( نامیااده ماای شااود کااه از مختصااات اتمهااای MIMمولکااولی )8قاادرت نفااو ی، ماااتریس نفااو 

          باه  GETAWAYهاای  مولکول در یک صاورتبندی مشاخص محاسابه مای شاود. توصایف کنناده

 ها تقسیم می شوند. دسته ی اول  R-GETAWAYها و  H-GETAWAYدو زیر مجموعه 

 

 بااا اسااتفاده از اطلاعااات حاصاال از ماااتریس نفااو  مولکااولی محاساابه ماای شااوند. دسااته دوم 

 [.51-52اطلاعات را با فواصل هندسی بین اتمی در مولکول ترکیب می کنند 

 

 ترین توصیف کننده هاانتخاب به-2-2-4

انتخاب بهترین توصیف کننده ها که بیشترین وابستگی را با خاصیت مورد بررسی دارند از        

همچنین وجود همبستگی میان آنها  است. وجود توصیف کننده های زیاد و QSPRمهمترین مراحل 

انتخاب شوند که با محاسبات و مدل سازی را دشوار و پیچیده می کند. لذا باید توصیف گرهایی 

 خاصیت مورد بررسی بیشترین وابستگی را داشته و تغییرات آن را به خوبی توصیف کنند. یکی از 

 8است که با محاسبه ضرایب همبستگی 2روش های انتخاب توصیف کننده روش برازش مرحله ای

  نشان مشخص می شود. ضریب همبستگی میزان نزدیکی اطلاعات بدست آمده به خط رگرسیون را

  می دهد. مقدار این ضریب بین صفر و یک است. صفر یعنی هیچ ارتباطی بین توصیف کننده و

 .خاصیت وجود ندارد و یک یعنی یک ارتباط کامل وجود دارد 

 

_____________________________ 
1- Leverage matrix 

2
-Stepwise  

3 -Intercorrelation coefficient 
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 مدل سازی-2-2-5

پس از ارزیابی توصایف کنناده هاا و انتخااب مناساب تارین آنهاا، بایاد مادلی طراحای کنایم        

ط خاصایت ماورد بررسای و توصایف کنناده هاای برگزیاده باشاد و بتواناد خاصایت که بیانگر ارتبا

را برای سایر ترکیبات پایش بینای کناد. روش هاای بکاار رفتاه در مادل ساازی باه دو دساته زیار 

 تقسیم می شوند:

 

 استفاده از روش های آماری چند متغیره-الف

خطای چناد گاناه و روش حاداقل  در این روش از کالیبراسایون چناد متغیاره نظیار رگرسایون     

مربعاات جزهای اساتفاده مای شاود. ایان روش هاا خطای باوده و زماانی کاه داده هاا رفتاار خطاای 

 دارند، کارایی دارند.

 استفاده از روش های غیر خطی-ب

بارای کام کاردن انحاراف باین مقاادیر پاایش بینای شاده و مقادیرصاحیح از یاک بارازش غیاار      

ی شااود. از میااان روش هااای غیاار خطاای روش شاابکه عصاابی خطاای در ماادل سااازی اسااتفاده ماا

 بکار گرفته شده است. QSARو  QSPRمصنوعی در مطالعات 

 

 (MLRرگرسیون خطی چندگانه )-2-2-6

 رگرسیون خطی چندگانه روشی است که برای ایجاد ارتباط خطی بین متغیر وابسته و یک یا        

  گاهی پیش بینی شونده و متغیرهای وابسته پیشچند متغیر مستقل بکار می رود. متغیر مستقل 

برای پیش بینی زمان بازداری ترکیبات مختلف  MLRبینی کننده نامیده می شوند. برای مثال روش 

که با تکنیک های مختلف کروماتوگرافی جداسازی شده اند مورد استفاده قرار می گیرد. در این 
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ر وابسته، و توصیف کننده های ساختاری ترکیبات، صورت اندیس بازداری ترکیبات مورد بررسی متغی

متغیرهای مستقل هستند. داده ها به دو دسته ی آموزش و پیش بینی تقسیم می شوند. با استفاده از 

متغیر مستقل، مدل  pمشاهده تجربی و تعداد   nسری آموزش مدل طراحی می شود. برای تعداد

 یش داده می شود:( نما2-2رگرسیون خطی چندگانه توسط معادله )

(2-2 )                                                        ppi xxxy   ....22110  

 

وووp(،2-2که در معادله )  pxxxو  8ضرایب رگرسیون  10... ,...,, متغیرهای مستقل )توصیف  21

وابسته مورد نظر)برای مثال زمان بازداری( می باشد. طی متغیر  iyکننده های عددی( می باشند و

فرایند بدست آوردن یا محاسبه مدل مناسب، فاکتورهای آماری محاسبه می شوند که صحت مدل 

 2  ،2R ،F ،t(Rرگرسیون برای سری آموزش را نشان می دهند. این فاکتورها شامل ضریب همبستگی)

 توصیف کننده ها می باشد. و ضریب همبستگی میان

یاا آزماون فیشار در واقاع آزماون معنای دار باودن آمااری در تحلیال رگرسایون  F: آزماون Fآماره 

[ 58ساده و چناد متغیاره، مشاابه آزماون هاای معنای دارباودن آمااری در تحلیال واریاانس اسات 

 بدست می آید: 8-2ازرابطه  Fنسبت

 

 

)2-8) 

_____________________________ 
1 - Regression coefficient 

2- Correlation coefficient 
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y(، 8-2در رابطه ی )
i

yمقدار واقعی متغیر وابسته،  
i

  مقدار محاسبه شده ی آن توسط مدل خطی ˆ

 میانگین مقادیر تجربی متغیر وابسته می باشد.  yو 

ن باین مقادار تجربای و پایش بینای شاده بارای متغیار یای: ضریب همبستگی یا ضریب تع  Rآماره

هااد. مقاادار ایاان آماااره بااین صاافر و یااک متغیاار اساات. مقاادار کوچااک آن مسااتقل را نشااان ماای د

نشان دهنده این مسئله اسات کاه ارتبااط خطای انادکی باین متغیار وابساته و متغیرهاای مساتقل 

 وجود دارد یا چنین رابطه ای وجود ندارد.

 

ک بااین : مجااذور ضااریب همبسااتگی چنااد متغیااره کااه مبااین واریااانس مشااتر 2Rآماااره

متغیرهااای وابسااته و مسااتقل اساات. بااه آن ضااریب تعیااین نیااز ماای گوینااد، چااون نساابتی 

از واریااانس متغیاار وابسااته را کااه توسااط متغیرهااای مسااتقل بااه حساااب آمااده معااین ماای 

                                                                                          .[58کند 

مااون معناای دار بااودن حضااور هاار متغیاار وابسااته در معادلااه رگرساایون را بیااان : آزtآماااره 

از تقساایم مقاادار ضااریب هاار متغیاار مسااتقل باار خطااای اسااتاندارد آن  tماای کنااد. مقاادار 

  بدسااات مااای آیاااد. ایااان مقااادار بااارای کلیاااه متغیرهاااای موجاااود در معادلاااه رگرسااایون و

 .[58خارآ آن محاسبه می شود 

انااادازه ای از  8کنناااده هاااا: یاااا همبستگی))پیرساااون(( ضاااریب همبساااتگی میاااان توصااایف

+ متغیااار 8تاااا  -8ارتبااااط خطااای باااین دو متغیااار اسااات. مقاااادیر ضاااریب همبساااتگی باااین 

هساااتند کاااه علامااات آن نشاااان دهناااده جهااات ارتبااااط خطااای )مساااتقیم )+( یاااا عکاااس 

_____________________________ 
1 -Pearson 
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[. در 58( آن( و قااادر مطلاااق آن بزرگااای ایااان همبساااتگی را نشاااان مااای دهاااد -باااودن)

 .حل انجام رگرسیون خطی پرداخته شده استادامه به مرا

 

 آنالیز مدلهای آماری و انتخاب مدل مناسب-2-2-6-8

مدل در حقیقت یک رابطاه ریاضای اسات کاه معارف رواباط باین متغیار وابساته و متغیار یاا        

متغیرهای مستقل اسات و باا اساتفاده از روشاهای آمااری گونااگون، مای تاوان مادل ماورد نظار را 

چناادین روش رگرساایون مختلااف وجااود دارد کااه  MLRد. باارای ایاان منظااور در روش بدساات آور

 عبارتند از:

 

 8الف( روش ورود اجباری

فرایندی بارای انتخااب متغیرهاا اسات کاه طای آن تماام توصایف کنناده هاا در یاک مرحلاه      

ود در وارد می شاوند. از آنجاا کاه در ایان روش اثارات مثبات و منفای متغیرهاای مساتقل بارای ور

 مدل نادیده گرفته می شوند روش مطلوبی نیست.

 2ب( روش انتخاب جلوبرنده

 تکنیکاای مرحلااه ای باارای انتخااااب متغیرهااا اساات کااه طااای آن متغیرهااا یکاای پاااس      

از دیگااری وارد ماادل ماای شااوند. اولااین متغیاار کااه باارای ورود بااه ماادل انتخاااب ماای شااود 

غیاار وابسااته اساات. ایاان رونااد تااا زمااانی دارای بااالاترین همبسااتگی مثباات یااا منفاای بااا مت

 که دیگر متغیری وجود نداشته باشد که دارای شرط ورود باشد، ادامه دارد.

 
_____________________________ 
1 -Enter 

2 -forward 
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 8آ( روش عقب برنده

در ایاان تکنیااک تمااام توصاایف کننااده هااا وارد معادلااه ماای شااوند و سااپس متغیاار بااا      

اولااین کااوچکترین همبسااتگی جزهاای بااا متغیاار وابسااته حااذف ماای شااود. پااس از اینکااه 

متغیاار حااذف شااد، از بااین متغیرهااای باااقی مانااده در معادلااه، متغیااری کااه کااوچکترین 

 همبسااتگی را بااا متغیاار وابسااته دارد حااذف ماای شااود. ایاان فراینااد زمااانی کااه متغیااری 

 با کمترین همبستگی وجود نداشته باشد متوقف خواهد شد.

 

 

  2د( روش رگرسیون مرحله ای

اب جلاااو برناااده اسااات باااا ایااان تفااااوت کاااه در ایااان روش ایااان روش مشاااابه روش انتخااا     

محاسااابه مااای شاااود و  Fدرهااار مرحلاااه بااارای متغیرهاااای وارد شاااده در مااادل، آمااااره ی 

حااذف خواهااد شااد و ماادل مناسااب بااه دساات  یباادون معناا Fمتغیاار بااا کااوچکترین آماااره

 می آید.

 

  8ه( روش حذفی

 [.54ذف می شوند در این تکنیک تمام توصیف کننده های یک بلوک دریک مرحله ح

 

 شبکه های عصبی مصنوعی -2-2-7
_____________________________ 
1 -backward 

2 -Stepwise 

3 -Remove 
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 مقدمه -2-2-7-8

در دهه هاای اخیار شایمیدانان هام زماان باا اساتفاده از کاامپیوتر و انجاام روشاهای آمااری        

پیچیااده، باارای کشااف همبسااتگی هااای چنااد متغیااری بااین خروجاای و متغیرهااای ورودی بااا 

صاحت و دقات روش هاای انادازه گیاری تجزیاه ای جزهیات بیشتر در تلاش باوده اناد. باا افازایش 

واضح شده است کاه هماه اثرهاایی کاه ماورد نظار هساتند بوسایله رگرسایون هاای سااده و چناد 

متغیااره خطاای قاباال توصاایف نیسااتند. دسااته ای از روشااها کااه مااورد اسااتفاده و اسااتقبال زیااادی 

 توسط شیمیدانان واقع شده اند، شبکه های عصبی مصنوعی هستند.

                      بوجاااود  8941م اساااتفاده از شااابکه هاااای عصااابی در حااال مساااایل منطقااای در ساااال مفهاااو

 مقاله ای در مورد روشی جدید  2و))پیتز(( 8، ))مک کولوچ((8948آمد. در سال 

کاااه اماااروزه تحااات عناااوان شااابکه هاااای عصااابی از آن یااااد مااای شاااود، باااه چاااا  

انشناسااای در دانشاااگاه ماااک گیااال، ، رو8، هاااب8949[. پاااس از آن درساااال 55رسااااندند 

 یاااک قاعاااده یاااادگیری قابااال توجیاااه را )کاااه اماااروزه باااه قاعاااده هبیاااان معاااروف اسااات( 

منتشااار کااارد و بعضااای از جنباااه هاااای تئاااوری الگاااوریتم هاااای آموزشااای بااارای شااابکه 

روش محاسااابات عصااابی  8911[. از آن زماااان تاااا اواساااط ساااال 56عصااابی را شاااکل داد 

         مساااایل تجربااای کمتااار ماااورد توجاااه قااارار گرفااات. باااه دلیااال نتاااایج ضاااعیف آن در حااال 

و پاااس از انتشاااار کتاااابی توساااط رامااال  8916اساااتفاده از شااابکه هاااای عصااابی از ساااال 

[. پاااس از آن زماااان 56باااه طاااور چشااامگیری افااازایش یافااات  5و ماااک کللاناااد 4هاااارت

کاربردهاااای شااابکه عصااابی مصااانوعی در شااایمی و علاااوم وابساااته باااه آن مانناااد بیوشااایمی، 

_____________________________ 

ccullochM- 1 

-Pitts4 

Mcculloch- 1 

Pitts- 2 

ebbH- 3 

lhartumeR- 4 

cclellandM- 5 
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[. شااابکه هاااای عصااابی چاااه در بعاااد 57شااایمی و داروساااازی رواآ پیااادا کااارد  مهندسااای

آناااالیز و توساااعه و چاااه در بعاااد پیااااده ساااازی ساااخت افااازاری از نظااار کمااای و کیفااای و 

تواناااایی، در حاااال رشاااد و پیشااارفت مااای باشاااند و تکنیاااک هاااای مختلاااف محاسااابات 

 [.51عصبی از لحاظ تعداد در حال افزایش است 

 

 صبی مصنوعیماهیت شبکه ع-2-2-7-2

شااابکه عصااابی مصااانوعی یاااک الگاااوی پاااردازش اطلاعاااات اسااات کاااه از سیساااتم          

هااای عصاابی بیولااوژیکی ماننااد مغااز الهااام ماای گیاارد. ایاان الگااو تشااکیل شااده از تعااداد 

 زیادی از عناصر پردازش کننده که به هم متصل هستند و بطور هماهن  برای

   

ی عصاابی مصاانوعی ماننااد انسااان هااا بااا حاال مساااهل ویااژه، عماال ماای کننااد. شاابکه هااا 

مثاااال آماااوزش مااای بینناااد. آماااوزش در سیساااتمهای بیولاااوژیکی درگیااار تنظیماااات در 

اتصاااالات سیناپسااای اسااات. در شااابکه عصااابی مصااانوعی نیاااز باااه هماااین صاااورت اسااات. 

شااابکه هاااای عصااابی مصااانوعی باااه ساااادگی قابااال توصااایف نیساااتند. شااااید نزدیکتااارین 

باشااد کااه چناادین ورودی و چناادین خروجاای  توصاایف مقایسااه آن بااا یااک جعبااه ساایاه

دارد کااه اکثاارا بااه طااور مااوازی بااا واحاادهای پردازشااگر ارتباااط دارنااد. مهمتاارین مساائله 

ای کااه درباااره شاابکه هااای عصاابی بایااد بااه خاااطر داشاات ایاان اساات کااه در صااورتی کااه 

رابطاااه غیااار خطااای باااین ورودی هاااا و خروجااای هاااا را بررسااای کنناااد بهتااارین روش 

ناااوع رابطاااه باااین پاساااخ و  باااه دلیااال ایااان واقعیااات کاااه در ابتااادا از (.8-2هستند)شاااکل 

ورودی هاااا اطلاعااای ناااداریم بهتااار اسااات بااارای تفسااایر همساااویی اطلاعاااات در شااابکه 

روش هاااای آمااااری اساااتاندارد اساااتفاده کنااایم. ایااان روش بااارای  عصااابی، همیشاااه از
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 محاسااابه رابطاااه خطااای باااین ورودی هاااا و خروجااای هاااا نیاااز مااای تواناااد بکاااار رود ولااای 

 [.59نتیجه آن، به خوبی نتایج حاصل از روشهای آماری ساده نمی باشد 

 

    

 

 

 

 

شبکه عصبی مصنوعی به عنوان یک جعبه سیاه با در نظر گرفتن رابطه غیر خطی بین متغیرهای  8-2شکل 

 چندتایی ورودی و متغیرهای خروجی

 

 دلیل استفاده از شبکه های عصبی مصنوعی -2-2-7-8

هااای عصاابی بااا توانااایی چشمگیرشااان در اسااتخراآ مفاااهیم از اطلاعااات پیچیااده یااا شاابکه       

مابهم، ماای تواننااد بااه منظااور اسااتخراآ ماادلها و شناسااایی نظامهااایی کااه باارای تشااخیص توسااط 

انسانها یاا تکنیاک هاای کاامپیوتری بسایار پیچیاده هساتند، بکاار روناد. از جملاه محاسان شابکه 

 زیر اشاره کرد:عصبی مصنوعی می توان به موارد 

یااادگیری تطبیقاای: شاابکه توانااایی یااادگیری چگااونگی انجااام ماموریاات هااای سااخت براساااس  -8

 اطلاعات داده شده برای آموزش یا آزمایش اولیه را دارد.

اااا خودساااازمان دهااای: یاااک شااابکه عصااابی مصااانوعی مااای تواناااد ساااازماندهی یاااا اراهاااه 2

 .]61 [خلق کند اطلاعات خود را که در حین یادگیری خود کسب کرده،

 متغیرهای خروجی یر خطیرابطه غ

 

جعبه 

 سیاه

 ورودی متغیرهای

2x 

3x 

mx 

2y 

my 
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  اااا عملکااارد ماااوازی: محاسااابات شااابکه عصااابی مصااانوعی ممکااان اسااات بطاااور همساااو8

انجاااام گیااارد. وساااایل ساااخت افااازاری ویاااژه ای طراحااای و تولیاااد شااادند کاااه مزیااات ایااان 

 .]61 [قابلیت را تفسیر می کنند

 

 نرون بیولوژیکی -2-2-7-4

مااوزش ماای دهااد تااا خیلاای مساااهل هنااوز در مااورد اینکااه چگونااه مغااز خااودش را آ      

اطلاعااات را پاااردازش کناااد، ناااا شاااناخته اساات. در مغاااز انساااان یاااک نااارون سااایگنالها را از 

سااایر نرونهااا توسااط بخشاای از ساااختار خااود بااه نااام دناادریت جمااع آوری ماای کنااد. ناارون 

ساایگنال هااای الکتریکاای را از طریااق جااز  بلنااد و باااریکی بااه نااام آکسااون انتقااال ماای 

شاااخته تقساایم ماای شااود. در انتهااای هاار شاااخه ساااختاری  دهااد کااه در انتهااا بااه صاادها

باااه ناااام سااایناپس وجاااود دارد کاااه فعالیااات را از اکساااون باااه سااایگنالهای هاااای الکتریکااای 

تباادیل ماای کنااد کااه فعالیاات را در سااایر نرونهااا تقویاات یااا متوقااف ماای کنااد. وقتاای ناارون 

پس ورودی تقویااات کنناااده دریافااات مااای کنااادد باااا آساااتانه ورودی مقایساااه شاااده و سااا

پیکهاااای فعالیااات الکتریکااای خاااود را باااه اکساااون مااای فرساااتد. یاااادگیری از طریاااق تغییااار 

تاااثیر سیناپسااها ر  ماای دهااد بنااابراین تاااثیر یااک ناارون روی سااایر نرونهااا تغییاار ماای 

 [.59( یک نرون عصبی را نشان می دهد 2-2کند. شکل )
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 [51راست( اجزای تشکیل دهنده نرون)سمت چپ( ساختار سیناپس) سمت  2ا2شکل 

 

را از نااارون  ixنااارون مصااانوعی همانناااد یاااک نااارون بیولاااوژیکی، تعاااداد زیاااادی سااایگنال

هااای مجاااور دریافاات کاارده و آنهااا را بااا روشاای از پاایش تعیااین شااده پااردازش ماای کنااد. 

  تصااامیم مااای gyدر ماااورد تولیاااد خروجااای gبساااته باااه خروجااای ایااان پاااردازش، نااارون 

        رد. ساایگنال خروجاای )در صااورتی کااه ایجاااد شااود( بسااته بااه اینکااه نرونهااای دوتاااییگیاا

یااا مقاادار حقیقاای بکااار ببااریم، بااه ترتیااب ماای توانااد صاافر یااا یااک باشااد، یااا ماای توانااد هاار 

 (.8-2مقدار حقیقی بین صفر و یک داشته باشد ) شکل 
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دهد که یک فرایند ریاضی ساده را که  ه بدنه سلول را نشان میمقایسه بین نرون بیولوژیکی و مصنوعی. دایر 8-2شکل 

 .[51نشان داده شده اند، تولید می کند  xسیگنالی خروجی از سیگنال های ورودی که با بردارهای چندتایی 

 

miابتاادا ترکیباای خطاای از متغیرهااای ورودی  xxxx ,...,,...,   بااه نااام وزن  giwدر ضااریب هااای 21

ا ضارب مای شاوند. مجماوع ورودی باه هماراه وزن هاا از تاابع انتقاال عباور کارده و خروجای را ه

 امین نرون به صورت زیر محاسبه می شود: gروی  iyبوجود می آورند. خروجی

 محاسبه می شود. 4-2ابتدا ورودی شبکه براساس معادله 

          (2-4 )                                                                                



m

i

iigg xwNet
1

 

 ( وارد می شود.5-2به عنوان یک شناسه در تابع انتقال )معادله  gNetو سپس 

(2-5)  )(exp1/1 ggggg Netaouty                                                  

( در ناااارون مصاااانوعی هاااام ارزهااااای قاااادرت ساااایناپس در ناااارون هااااای giwوزنهااااا )

بیولااوژیکی، بااین اکسااون هااا کااه ساایگنال هااا را ایجاااد ماای کننااد و دناادریت هااا کااه 

سااایگنال هاااا را دریافااات مااای کنناااد، هساااتند. هااار قااادرت سااایناپس باااین اکساااون و 

رودی دناادریت ) بااه عبااارتی هاار وزن( تعیااین ماای کنااد چااه نساابتی از ساایگنال هااای  و

 [.59به درون بدنه سلول عبور کند 
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 تابع انتقال  -2-2-7-5

اثبااات شااده کااه اطلاعااات در مغااز توسااط تعاادیل کااردن ثاباات ساایناپس هااا باارای         

ساایگنال هااای ورودی هااای متفاااوت، خروجاای هااای بهتااری ایجاااد ماای کننااد، کااه همااان 

  د کننااد. نتااایجساایگنال هااایی هسااتند کااه بایااد جااواب یااا واکاانش مناسااب باادن را ایجااا

باااه عناااوان ورودی هاااای جدیاااد داهمااااً برگشاااتی هساااتند. مشاااابه مغاااز، نااارون مصااانوعی، 

در ناارون هااا براساااس تفاااوت igwتعاادیل قاادرت ساایناپس هااا را بااا تعاادیل مکاارر وزن هااا 

ماای کنااد. اگاار تااابع خروجاای  ( تقلیاادgt( و مقاادار واقعاای آن )iyبااین خروجاای ناارون )

(gNet)f  الااف( خروجااای ناارون تنهاااا دو  4-2یااک تاااابع آسااتانه ای دوتاااایی باشااد )شاااکل

مقاادار صاافر یااا یااک خواهااد داشاات. بااا ایاان حااال در اکثاار مااوارد کاااربردی شاابکه عصاابی 

مصاانوعی تشاااکیل شاااده از نرونهاااایی اسااات کااه تاااابع انتقاااال سااایگموهیدی دارناااد) شاااکل 

(. در بعضااای ماااوارد، تاااابع انتقاااال در نااارون مصااانوعی مااای تواناااد 5-2، معادلاااه آ 2-4

 داشته باشد. 8حالت رادیال

 

 

 

 

 آ(                                      ب(                                           الف(                

موهیدی)ب( و رادیال)آ( پارامتر درهر سه تابع     سه تابع انتقال مختلف: توابع آستان های)الف( سیگ 4-2شکل 

 در محدوده ای که نرون بیشترین گزینش پذیری را دارد، تعیین می کند.gNetمقدار 

 .دیده می شود، روی شیب تابع انتقال تاثیر می گذارد 5-2و  4-2که در معادلات  gaپارامتر دیگر

_____________________________ 
1 -Radial 

gg Netfy )( gNetfy )( 
gg Netfy )( 

gNet 
gNet 

1 

0 

g 
g 

g 
0 0 

1 1 



 

 

 

 

 

 

 

تاابع ماورد اساتفاده در تماام نارون هاای شابکه، بادون در نظار گارفتن مکاان آنهاا و دانستن نوع 

چگااونگی ارتباااط آنهااا بااا سااایر ناارون هااا، اهمیاات دارد. آنچااه کااه در طااول یااادگیری یااا آمااوزش 

  تغییر می کند تاابع نیسات، بلکاه وزن هاا و پارامترهاای تاابع هساتند کاه موقعیات مقادار آساتانه 

 (.6-2و  5-2کنترل می کنند) معادلات  و شیب تابع انتقال را

(6ا2) 2)( ggg Neta

gi eouty


                                                                     

در تمااام شاابکه  ga( و شاایب تااابع انتقااالgماای تااوان نشااان داد کااه دو پااارامتر مقاادار آسااتانه )

کاه چناین تاابع انتقاالی هساتند، طای فرایناد آماوزش باه هماان صاورتی کاه وزنهاا  های عصابی

آموزش می بینند، تصحیح می شوند. دلیال ایان ادعاا در زیار باه صاورت ریاضای نشاان داده شاده 

 است.

)(ابتاادا بایااد مقاادار قااراردادی تااابع guf  ( را بااه شااکلی بسااط یافتااه بااا وارد کااردن 6ااا2)معادلااه

 بنویسیم: 4ا2ه معادل

(7ا2)



m

i

ggigiggggg axwaNetau
1

)(                                                  

ggmgmgigiggggiggg(1ا2) axwaxwaxwaxwaouty  ......221              

ggدر شروع فرایند آموزش هیچ کدام از ثابت های  a,  یاgiw معلوم نیستند. بنابراین ایرادی ندارد   

پاسخ هایی مانندکه 
gi

waa ggg ,  به سادگی مانند پاسخ های یک متغیره و یا دو متغیری نوشته

به  8ا2شوند. بنابراین با نوشتن معادله دو مجهولی به صورت معادله ای با یک پارامتر مجهول معادله 

 بدست خواهد آمد: 9ا2صورت 

2211......1(9ا2)  gmmgmigiggi wxwxwxwxwu                                  

بردار تقویت شده ای به  xبه تمام بردارهای ورودی  1mxحال با اضافه کردن یک متغیر

),......,,(صورت 121  mm xxxxx  بدست خواهیم آورد. سپس متغیر اضافه شده برای تمام ورودی ها
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را می توان به صورت  xبدون استثنا ، برابر یک تنظیم می شودد بنابراین بردار تقویت شده

(1,...21 ,...,
mxixxx.نوشت ) 

ggaایجاد شده از طرح 1gmwدلیل این فر  ساده است. ما می خواهیم آخرین وزن   را به یک

gNetی تعدیل )یادگیری( نرون به جدید و یگانه، شامل تمام پارامترها )وزن ها، آستانه، و شیب( برا

همان شکل، ترکیب کنیم. تنها چیزی که برای بدست آوردن و بکار بردن اختلاف خروجی نرون و 

 مقدار واقعی، لازم است اضافه کردن یک جز  مساوی یک به هر بردار ورودی است.

اس نرون را انعطاف مقدار یک دارد، بایاس نامیده می شود. بای ً  این متغیر ورودی اضافه شده که غالبا

اکنون معادله برای بدست آوردن سیگنال خروجی از یک نرون خاص  انطباق پذیرتر می کند. پذیرتر و

به صورت  6ا2یا  5ا2بسته به اولویت ما برای شکل دهی تابع انتقال با معادله  9ا2را از ترکیب معادله

 زیر بدست می آید:

(81ا2) )exp(1/1 ggi Netouty                                                                

)exp((88ا2) 2

ggi Netouty                                                                        

(82ا2)





1

1

m

i

igig xwNet                                                                                  

( 82ا2( در علامت جمع در معادلات)4ا2( و )82ا2وجه داشته باشید که تنها تفاوت میان معادلات )ت

( است. اکنون که مقداری با نرون های مصنوعی وعملکرد آن 4ا2در ) mتا  8به جای   m+1تا 8بین 

   یاد زیادبا سیگنالهای خروجی، آشنا شدیم می توانیم نرونهای جمعی را مورد بررسی قرار دهیم. تعد

از سری های نرونها که اکثر آنها به همدیگر مرتبط هستند، شبکه عصبی نامیده می شود. اگر نرونهای 

مجزا با کامپیوترها شبیه سازی می شوند بنابراین دسته ای از نرون ها هم می توانند به همان خوبی 

می شوند، شبکه های عصبی شبیه سازی شوند. دسته های نرونها که بوسیله کامپیوترها شبیه سازی 

 مصنوعی نامیده می شوند.
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 ساختار شبکه ی عصبی مصنوعی-2-2-7-6

شبکه های عصبی مصنوعی می توانند از تعداد زیادی نرون تشکیل شوند. نرون ها می توانند در      

 د شد.ساختار لایه ای سازماندهی شوند. در اداهه انواع شبکه ی تک لایه و چند لایه شرح داده خواه

 

 شبکه ی تک لایه-2-2-7-6-8

 نرون نشان داده شده است. Sعنصر ورودی و  Rیک شبکه ی تک لایه با  5-2در شکل      

 

 یک شبکه ی تک لایه ای-5-2شکل 

 

  wبااه هاار ناارون ورودی از طریااق ماااتریس وزناای  pدر ایاان شاابکه هاار عنصاار از بااردار ورودی 

( دارد کاه ورودی هاای وزن دار شااده و اماین نارون یااک جماع کنناده ) Iمتصال مای شاود. 

هاای مختلاف  n (i)جماع آوری مای کناد.  n (i)بایاس را بارای تشاکیل خروجای عاددی خاودش، 

را ماای دهنااد. ساارانجام لایااه ی  nعنصااری بااردار S در کنااار یکاادیگر یااک بااردار ورودی شاابکه 

را تشاکیل مای دهاد. عناصار باردار ورودی در شابکه از میاان  aنی ک باردار ساتویاخروجی نارون 

 وارد می شوند. Wماتریس وزنی 

 

43 



 

 

 

 

 

 

 

       (2-88) 

 

 

Wدر نماااد  i(، اناادیس 88-2در معادلااه ی ) ji,
نشااان  jنشااان دهنااده ی ناارون مقصااد و اناادیس  

 (. 5-2دهنده ی منبع ورودی است)شکل 

 

 یهشبکه ی چند لا-2-2-7-6-2

، wک شاابکه ماای توانااد چناادین لایااه داشااته باشااد. هاار لایااه شااامل ماااتریس وزناای یاا     

مااای باشاااد. شااابکه ی نشاااان داده شاااده در  aو یاااک باااردار خروجااای  bیاااک باااردار بایااااس 

ناااارون در لایااااه ی  S2ناااارون در لایااااه ی اول،  S1عنصاااار ورودی،  R( دارای 6-2شااااکل )

د متفاااوتی ناارون ماای تواننااد داشااته باشااند. دوم و ... ماای باشااد. لایااه هااای مختلااف تعاادا

یااک ورودی ثاباات هاام ماای توانااد بااه عنااوان بایاااس بااه هاار ناارون اضااافه شااود. لایااه ای کااه 

خروجاای را محاساابه ماای کنااد لایااه ی خروجاای نامیااده ماای شااود. شاابکه ی سااه لایااه 

     دارای یاااک لایاااه ی خروجااای و دو لایاااه ی مخفااای 6-2ای نشاااان داده شاااده در شاااکل 

 .]68[. شبکه های چند لایه کاملا قدرتمند هستندمی باشد
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 یک شبکه ی سه لایه ای-6-2شکل

 

 

 انواع شبکه های عصبی -2-2-7-7

 8شبکه های جلوبرنده )پیش خور( -2-2-7-7-8

شاابکه هااای عصاابی جلوبرنااده تنهااا بااه ساایگنال هااا اجااازه ماای دهنااد کااه در یااک       

(. در ایاان ساااختار حلقااه 7ااا2کل مساایر، از ورودی بااه ساامت خروجاای حرکاات کننااد )شاا

هااای برگشااتی کااه طاای آن خروجاای هاار لایااه، آن لایااه را تحاات تاااثیر قاارار دهااد، وجااود 

ناادارد. بااه نظاار ماای رسااد شاابکه هااای جلوبرنااده شاابکه هااای مسااتقیمی هسااتند کااه 

 ورودی ها و خروجی ها را با هم جمع می کنند. 

 

 

 

_____________________________ 
1 -Feed forward 



 

 

 

 

 

 

 

 

                                    

                        

 لایه ی پنهان  لایه ی خروجی                                                   

 شبکه جلو برنده پیش خور ساده-7-2شکل

                                                    

 8شبکه های برگشتی) پس خور( -2-2-7-7-2

ارند که از طریق حلقه ها در دو مسیر، حرکت می کنند. شبکه شبکه های برگشتی سیگنالهایی د       

(. این شبکه ها پویا 1ا2های عقب برنده بسیار قوی هستند و می توانند به شدت پیچیده باشند)شکل 

هستند و موقعیت آنها به طور پیوسته تا رسیدن به نقطه تعادل در حال تغییر است. آنها در موقعیت 

اینکه ورودی جدیدی وارد شود و نقطه تعادل دیگری مورد نیاز باشد. ساختار  تعادل باقی می مانند تا

شبکه های برگشتی به متقابل یا برگشتی بودن آنها بر می گردد. به هر حال مورد دوم معمولاً برای 

 [.61مشخص کردن اتصالات عقب برنده در ساختارهای تک لایه ای بکار می رود 

 

 [61بکه پیچیده برگشتی نمونه ای از یک ش- 1ا2شکل 

_____________________________ 
1 -Feed backward 

  لایه ورودی
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 طراحی شبکه-2-2-7-8

 ایجاد شبکه-2-2-7-1-8   

شرح داده  8در این بخش نحوه ی طراحی یک شبکه ی پیش خور با الگوریتم پس انتشار خطا      

است. با استفاده از توابع خلق شبکه  2ایجاد شبکه فراهم کردن اجزا  شبکه یخواهد شد. اولین مرحله 

  یکی از توابع خلق شبکه است که یک شبکه ی پیش خور ایجاد newffم می شود. تابع این کار انجا

  عنصری نمونه، یک ماتریس از بردار Rمی کند. این تابع نیازمند یک ماتریس از بردارهای ورودی 

 عنصری و آرایه ای که در بر گیرنده ی اندازه ی لایه ها )تعداد نرون در لایه( است، می باشد.  Sهدف 

 

 تعیین مقدار اولیه ی وزن و بایاس-2-2-7-1-2

قبل از آموزش شبکه ابتدا باید به وزن ها و بایاس مقدار اولیه داده شود. تابع خلق شبکه به طور       

این کار  init8اگر بخواهیم به آنها دوباره مقدار اولیه دهیم، با دستور  .خودکار این کار را انجام می دهد

 .را انجام می دهیم

 

 شبیه سازی-2-2-7-1-8

شبکه را شبیه سازی می کند. این تابع ورودی و اجزای شبکه را می گیرد و خروجی را  simتابع      

 پس می دهد.

 

_____________________________ 
1 -Backpropagation 

2 -Network object 

3 Initialize 
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 آموزش شبکه-2-2-7-9

آماااوزش شااابکه فراینااادی اسااات کاااه طااای آن وزن هاااا و بایااااس شااابکه جهااات        

ش هاااای موجاااود بااارای محاسااابه ی خروجااای مطلاااوب تعیاااین مااای شاااوند. از جملاااه رو

اشاااره کاارد. درآمااوزش افزایشاای  2و مجموعااه ای 8آمااوزش شاابکه ماای تااوان بااه افزایشاای

وزن هااا و بایاااس شاابکه در هاار زمااانی کااه یااک ورودی بااه شاابکه داده ماای شااود تنظاایم 

ماای شااوند. در شاایوه ی مجموعااه ای وزن هاااا و بایاااس هااا بعااد از اینکااه هماااه ی ورودی 

 ینه می شوند.  ها و هدف ها اراهه شدند، به

 

 قواهد یاد گیری-2-2-7-81

یک قاهده ی یاادگیری فراینادی بارای اصالاح وزن هاا و بایااس هاای شابکه اسات. ایان قاهاده      

بااه عنااوان یااک الگااوریتم آموزشاای در نظاار گرفتااه ماای شااود. یااادگیری بااه دو روش بااا راهنمااا و 

  روش متاداول یاادگیری اسات بدون راهنماا انجاام مای شاود. الگاوریتم پاس انتشاار یاا خطاا یاک 

 که در ادامه شرح داده خواهد شد.

 

 الگوریتم پس انتشار -2-2-7-81-8

_____________________________ 
1 -Incremental 

2 -Batch 
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پس انتشار خطا یک روش متداول یادگیری با راهنما است و برای شبکه های پیش خور مفید       

تقسیم کرد. است. لازم به  کر است که برای انجام هر فرایند آموزش باید سری داده ها را به سه دسته 

 است.  8وسومین دسته، سری تست 2می گویند. دومین دسته پیش بینی 8اولین دسته را سری آموزش

سری آموزش باید  هر کدام از این سه سری داده ها باید شامل تقریباً یک سوم کل داده ها باشند.

حداقل به دو  [62و68بیشترین تعداد و سری تست کمترین تعداد را داشته باشند. پس انتشار خطا 

لایه از نرونها تحت عنوان لایه پنهان و لایه خروجی نیاز دارد. لایه ورودی غیر فعال است. بنابراین در 

شکل در نظر گرفته نمی شود. آموزش با استفاده از تکنیک پس انتشار خطا نیاز به راهنما دارد. یعنی 

و زوآ هدف  rباید یک سری از ورودی ss Tx   داشته باشیم. بردار هدف شامل مقادیر تجربی,

خروجی شبکه است. الگوریتم پس انتشار خطا این نام را به خاطر فرایندی که طی آن اتفاق می افتد 

دریافت کرده است: وزن نرونها ابتدا در لایه خروجی تصحیح می شوند، سپس در لایه پنهان) در 

و در پایان در لایه پنهان اول که همان لایه ای است که سیگنال ها را  صورتی که یک لایه باشد(

 مستقیماً از ورودی دریافت می کند.

دلیل تصحیح وزنها به این شیوه این است که خطای دقیق شبکه عصبی تنها در لایه خروجی معلوم 

ادند، می توانند به عنوان بردار چند بعدی را اراهه د iyنرون لایه خروجی، مقدار nاست. پس از آن که 

در نظر گرفته شود. )
nyiyyyY ...21 که بردار  sTبردار هدف itاین پاسخ ها با مقدار واقعی ),...,

دقیقاً i را همراه می کند، مقایسه می شوند. در این روش، خطا روی هر گره خروجی  Xsورودی

 شده است.شناخته 

iigi(84ا2)         ty                                                                                       

himh( با تغییروزنها )Eآموزش شبکه عصبی با به حداقل رساندن یک تابع خطا ) WW  ( بدست می آید.,

_____________________________ 
1 -Training set 

2 -Prediction set 

3 -Test set 
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(85ا2)  
p p pmpmp oaEE 2)(

2

1
                                                       

 pmaامین مسیر آموزش که با سری توصیف کننده ها و فعالیت مربوط به ترکیبات ، Pخطای  PEکه 

قانون دلتا امین متغیر وابسته است. یکی از راه های استاندارد کاهش خطا   mمربوط به مقدار تجربی

الگوریتم این قانون براساس یک فرایند تکرار شونده برای تغییر وزنهای شبکه از مقدار  [.64-65است 

 ا ب نشان داده شده اند.86ا2الف و  86ا2قبلی آنهاست. نحوه تغییر وزنها توسط معدلات 

الف(86ا2)
hi

n

mh

n

mh
W

E
WW 1                                                                       

ب(86ا2)
hi

n

mh

n

hi
W

E
WW 1                                                                         

نشاان دهناده چرخاه هاای پیااپی در   nب( باالا ناویس هاای 86اا2الاف( و) 86اا2در معاادلات )

   ت. معاادلات مشاابهی بارای بایااس باین لایاه پنهاانسارعت آماوزش اسا فرایند کاهش خطاا و 

( نیااز بکااار ماای رود. درشااکل m( و بایاااس بااین لایااه خروجاای و لایااه پنهااان)hو لایااه ورودی )

 مراتب تصحیح وزن ها طی آموزش با پس انتشار خطا نشان داده شده است. 9ا2

  و پاااس از شاااوند، وزنهاااای لایاااه خروجااای هساااتند اولاااین وزنهاااایی کاااه تصاااحیح مااای

خطااا وقتاای کااه ساایگنال هااا از آخاارین لایااه پنهااان  تصااحیح ایاان وزنهااا بااا ایاان فاار  کااه

کننااد بااه طااور یکنواخاات توزیااع ماای شااود، وزنهااا در لایااه  بااه لایااه خروجاای عبااور ماای

پنهااان آخاار تصااحیح ماای شااوند. آخاارین وزنهااایی کااه تصااحیح ماای شااوند وزنهااای لایااه 

هسااتند. بااه طریااق مشااابهی وزنهااا درتمااام لایااه هااای اضااافه شااده ) بااه اسااتثنای  بااالاتر

لایاااه خروجااای( محاسااابه مااای شاااوند. الگاااوریتم آماااوزش در تواباااع پاااس انتشاااار خطاااا در 

 صورتی که ترم ممنتوم به عبارت تصحیح وزنها اضافه شود، به صورت زیر است:

 

   (2-87                                        )                     )(1 previousl

gi

l

i

l

i

l

gi wyw    
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سااارعت آماااوزش و ممنتاااوم نامیاااده مااای شاااوند  و ( پارامترهاااای87-2در رابطاااه ی )

( نشاااان دهناااده ایااان اسااات کاااه previousهساااتند. باااالانویس ) 9/1تاااا 8/1و معماااولاً باااین 

به خطاهااا  خیااره کااردن وزنهااا از تصااحیح باارای تصااحیح مناسااب وزنهااا در کنااار محاساا

lاساااتفاده از آن بااارای تصاااحیح بعااادی ضاااروری اسااات. ازطااارف دیگااار تااارم  قبلااای و

g 

 دهد. ام نشان می lام را در لایه iخطای موجود در نرون)گره(

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

امین لایه به  Kامین خروجی iترتیب تصحیح وزنها طی آموزش پس انتشار خطا از پایین به بالا است. 9ا2شکل 

 ( نمایش داده شده است.k(yi))صورت

 

آموزش پس انتشار خطا به صورت چرخه ای انجام می گیرد که به آنها دوره گفته می شود. یک دوره، 

تناوبی است که طی آن زوآ های ورودی ا هدف  Ss Tx در شبکه وارد می شوند. وزنها بعد از اینکه  ,

X1,x2,….xm 

1w 

Y1(1)=inp1(2),y2(1)=inp2(2),…. 

2w 

Y1(2)=inp1(last),y2(2)=inp2(last)….. 

lastw 

Y1,y2…..yn 

T1,t2….tn 

 ورودی

 یه پنهان اولوزنهای لا

 خروجی لایه پنهان اول

 وزنهای لایه پنهان دوم

 خروجی لایه پنهان دوم

 آخرین لایه وزنها

 y)مقدار خروجی لایه آخر

 مقدار تجربی خروجی

تصحیح می 8وزنها در لایه شماره 

 وند.ش

ا مقادیر دلتا برای لایه اول 6

 محاسبه می شوند.

ا وزنها در لایه دوم تصحیح می 5

 شوند.

ا مقادیر دلتا برای لایه دوم 4

 محاسبه می شوند.

ا وزنها در لایه قبل تصحیح می 8

 شوند.

ا مقادیر دلتا برای لایه قبلی 2

 محاسبه می شوند.

 ا خطا محاسبه می شود.8
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هر زوآ Ss Tx  تولید کرد و خطاها محاسبه شدند با هم جمع می شوند. پس SYیک بردار خروجی  ,

 گزارش می شود: RMSاز هر دوره، خطای

 (2-81) 

2/1

1 1

2)(
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yt
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وجی ها را در مقایسه با مقادیر بردار هدف تخمین می زند. هدف آموزش با تناسب خر RMSمقدار 

 در کمترین زمان ممکن است. RMSسرپرست دستیابی به کمترین مقدار ممکن برای 

 

 8مارکواردت-الگوریتم لونبرگ-2-2-7-81-2

ای عمل  مارکواردت است که به شیوه ی مجموعه-کی از الگوریتم های پس انتشار خطا لونبرگی      

 2می کند. این روش به منظور رسیدن به سرعت آموزش بالا بدون نیاز به محاسبه ی ماتریس هسیان

 شبکه است. 8(MSEاین الگوریتم مجموع مربعات خطای خروجی) یطراحی شده است. تابع اجرا

 محاسبه می شود. 89-2ماتریس هسیان به صورت معادله ی 

          (2-89                                         )                                     

 محاسبه می شود. 21-2گرادیان نیز با معادله ی 

    (2-21                                                                                ) 

  اساات و مشااتقات اولیااه ی خطااای شاابکه بااا در 4ماااتریس ژاکااوپین J( 21-2کااه در معادلااه ی )

باارداری از خطااای شاابکه اساات. ماااتریس  eنظاار گاارفتن وزن هااا و بایاااس را در باار ماای گیاارد. 

_____________________________ 
1 -Levenberg-Marquardt 

2 -Hesian 

3 Mean squar error 

4 -Jacobian matrix 
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ژاکوپین از طریق تکنیاک پاس انتشاار کاه نسابت باه مااتریس هسایان سااده تار اسات، محاسابه 

 چنین محاسبه می شود: می شود. با مینیمم کردن تابع خطا تغییرات وزن

   (2-28                                                             ) 

یک کمیات عاددی اسات. اگار صافر باشاد، ایان هماان روش نیاوتن اسات  µ (28-2در رابطه ی )

    بزرگ است، از روش گرادیان نزولی باید حل شود µو به راحتی قابل حل است. زمانی که 

اسابه آن طااولانی و وقتگیار اساات. روش نیاوتن در نزدیکاای خطاای کاام و کوچاک روشاای کاه مح 

   بعااد از هار مرحلااه آمااوزش باه طااور موقاات کااهش ماای یابااد و µدقیاق و سااریع اسات. بنااابراین 

 .]66[تنها زمانی که تابع اجرا افزایش یافت، افزایش داده می شود

 مارکواردت چنین است:-مراحل طی شده حین آموزش شبکه با الگوریتم لونبرگ

 µاراهه ورودی به شبکه، تعیین مقدار اولیه ی وزن و -8

 محاسبه خروجی شبکه و خطای مربوط به خروجی  -2

 وزن و بایاس مربوط به ورودی است. x، که  J(x)محاسبه ماتریس ژاکوپین،  -8

 یا تغییرات وزن طبق الگوریتم مربوطه محاسبه  -4

 اسبه مجدد خطای شبکهمح -5

توساط فااکتور  µاگر خطای محاسبه شده در این حالت کمتر از حالت اول باشد در این حالت مقادار 

xxxو همچنین مقدار جدید وزن  µکاهش دهنده کاهش یافته و مقدار جدید  prev   به مرحلاه

 اول بر می گردد.

توسط فاکتور افازایش دهناده  µین حالت فقط مقدار اگر خطا در این مرحله افزایش داشته باشد در ا

 بر می گردد. 4افزایش می یابد و به مرحله 

 به قرار زیر هستند: train lmپارامترهای موجود در تابع 
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، زماااان آماااوزش (show)، مقااادار نهاااایی تاااابع اجااارا (epochs)تعاااداد دورهاااای چااارخش 

(time) کمتااارین مقااادار بااارای گرادیاااان خطاااا ،(mingrad)،  مقااادار اولیاااهµ  در رابطاااه

، mu (mudec)، کاااااهش دهنااااده مقاااادار (mu)مربااااوط بااااه محاساااابه تغییاااارات وزن 

، فاکتورکااااهش دهناااده مقااادار حافظاااه ای کاااه ایااان mu (muinc)افااازایش دهناااده مقااادار 

     .(memreduce)تااااابع باااارای انجااااام محاساااابات مربااااوط بااااه خطااااا بااااه آن نیاااااز دارد

تعیاااین مااای کناااد. ساااپس زمانیکاااه بعاااد از هااار  µ یاااک مقااادار اولیاااه بااارای muپاااارامتر 

  افااازایش یاباااد، (MSE)چرخاااه آموزشااای خطاااای شااابکه یاااا هماااان مقااادار تاااابع اجااارا 

وقتااای گرادیاااان خطاااای شااابکه کااااهش  را افااازایش مااای دهاااد. µمقااادار  mu-incپاااارامتر 

 را کاهش می دهد. µمقدار   mu-dec یابد پارامتر

 آموزش زمانی به پایان می رسد که:

 سیمم تعداد دوره های چرخش انجام شده باشد.ماک-8

 .]67-61[تابع اجرا به کمترین مقدار ممکن رسیده باشد-2
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 فصل سوم
 

 

 

خاصیت بر روی اندیس بازداری -مطالعات کمی ساختار

 هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای
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 مقدمه-8-8

کمی ساختار خاصیت برای مدل سازی اندیس بازداری در این تحقیق به منظور مطالعه ی ارتباط      

( و شابکه ی MLR) هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای، از روش رگرسیون خطای چناد گاناه

( استفاده شد. به همین منظور با استفاده از اندیس بازداری یک سری از ایان  ANNعصبی مصنوعی )

و به کاارگیری روش رگرسایون خطای ابتادا  اندازه گیری شده است GC/MSترکیبات که با سیستم 

مدل خطی طراحی شد. سپس با استفاده از شبکه ی عصبی مصنوعی این پارامتر شبیه سازی شد. در 

نهایت نتایج حاصل از رگرسیون خطی و شبکه ی عصبی مصنوعی با هم مقایسه شدند. بخش تجربای 

 این کار شامل مراحل زیر می باشد.

 انتخاب سری داده ها-8

 محاسبه ی توصیف کننده ها-2

 مدل سازی -8

 ارزیابی مدل-4

 

 انتخاب سری داده ها-8-2



 

 

 

 

 

 

ساااری داده هاااا شاااامل مقاااادیر انااادیس باااازداری هیااادروکربن هاااای آروماتیاااک چناااد      

 GC/MSرایاااان و لمااایکس باااا اساااتفاده از سیساااتم  2118حلقاااه ای اسااات کاااه در ساااال 

ا فاااز ساااکن قطباای باارای شااویش باا HP-5MSاناادازه گیااری کردنااد. آنهااا از یااک سااتون 

نمونااه هااا بهااره گرفتنااد. ایاان ترکیبااات در اثاار یااک آتااش سااوزی در یااک انبااار نگااه داری 

لاساااتی  ماشاااین در کاناااادا تولیاااد شااادند. لاساااتیک ناااوعی پلیمااار اسااات کاااه از اساااتیرن، 

 در حین احتراق شکیل شده استت ربن سیاه، نایلون و سیم فلزیکپلی بوتادی ان،

                              ت بشاار ترکیبااات متنااوعی از هیاادروکربن هااای آروماتیااک هااا ی چناادایاان محصااول ساااخ 

                       فرآینااد تشااکیل یااک هیاادروکربن آروماتیااک بااه ایاان شااکل حلقااه ای تولیااد ماای شااوند.

                         شاااود و طااای فرآیناااد اسااات کاااه در اثااار پیرولیاااز یاااک آلکاااان یاااک اولفاااین تشاااکیل می

                           شاااود. از واکااانش باااین ترکیبااااتدیلزآلااادر اولفاااین تبااادیل باااه حلقاااه آروماتیاااک می

                 های آروماتیااک ساانگین تاار و فشاارده تاار تشااکیلآرماتیااک و اولفااین هااا نیااز هیاادروکربن

                        سااان مضاارایاان ترکیبااات بساایار ساامی و ساارطان زا هسااتند و باارای ساالامت ان شااود.می

 .]69[می باشند. به همین جهت اندازه گیری این ترکیبات حاهز اهمیت است

 

 نتایج-8-2-8

نتااااایج ایاااان بررساااای نشااااان داد کااااه دسااااته ی وساااایعی از هیاااادروکربن هااااای         

چنااد حلقااه ای حااین آتااش سااوزی تولیااد شاادند. ایاان ترکیبااات اکثاارا ایزوماار  آروماتیااک

 اص فیزیکو شیمیایی مشابهی دارند.بوده و خو

ناااام، شاااکل و انااادیس باااازداری ایااان ترکیباااات کاااه توساااط رایاااان و  8-8در جااادول 

 لمیکس اندازه گیری شده، در این جدول آمده است.
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 هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ایو مقادیر اندیس بازداری شکل  ،نام-8-8جدول 

 شماره شکل               بینام ترک                      یبازار سیاند    

200/00 naphthalene 

 
1 

221/10 2-Methykl naphthalene 

 
2 

224/12 1-Methyl naphthalene 

 

3 

236/56 Biphenyl 

 
4 

248/27 Acenahthylene 

 

5 

253/56 Acenaphthene 

 

6 

259/63 Di Benz furan 

 
7 

270/39 Flourene 

 
8 

288/28 2-Methyl flourene 

 
9 

289/24 1-Methyl flourene 

 

10 

292/28 9-Methyl flourene 

 

11 
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295/95 DiBenzo thiophene 

 
12 

300/00 Phenanthrene 

 

13 

301/53 Anthracene 

 
14 

304/28 

 

 

 

 

 

Naphtha[2,3-b]thiophene 

 

15 

309/80 Carbazole 

 

16 

311/12 1H-Indene,1-phenyl 

 

17 

314/15 1H-Indene,2-phenyl 
 

18 

318/83 3-Methyl Phenanthrene 

 

19 

319/67 3-Methyl Phenanthrene 

 

20 

321/12 2-Methyl Anthracene 

 
21 

325/73 Cyclopenta[def]Phenanthrene 

 

22 

322/74 9-Methylphenanthrene 

 

23 

323/54 1-Methylphenanthrene 

 

24 

326/94 2-Methylcarazol 

 

25 

344/96 fluoranthene 

 

26 

348/14 Acephenanthrylene 

 

27 
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349/42 Phenanthro[4-5 bcd]thiophene 

 

28 

352/41 pyrene 

 

29 

353/47 Benzo[b]naphtha[2,3-d]furan 

 
30 

356/04 

 

 

 

Phenyl methyl naphthalene 

 
31 

357/65 P-trephenyl 

 

32 

357/86 Benzo[b]naphtha[1,2-d]furan 

 

33 

362/09 2-Methylfluoranthen 

 

34 

362/82 4H-Benzo[def]carbazole 

 

35 

366/28 Benzo[a]flourene 

 

36 

368/75 4-Methylpyrene 

 

37 

373/55 1-Methey pyrene 

 

38 

391/73 Benzo[b]naphtha[1,2-d]thiophene 

 

39 

390/18 Benzo[ghi]fluoranthene 

 

40 

390/57 Benzo[c]Phenanthrene 

 

41 
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391/10 Cyclopenta[cd]pyrene 

 

42 

392/70 Methyl benzo[a]Anthracene 

 

43 

394/76 Benzo[b]naphtha[2,3.d]thiophene 

 
44 

398/36 

 

 

 

 

Benzo[a]Anthracene 

 

45 

400/00 Chrysene 

 

46 

402/77 1,1-Binaphthalene 

 

47 

404/58 1,2-Binaphthalene 

 

48 

406/47 9-phenyl Anthracene 

 

49 

409/54 Methyl benzo[b]naphtha[2,3-d]thiophene 

 
50 

410/27 Methylbenz[a]anthracene 

 

51 

421/55 2,2Binaphthalene 

 

52 

424/19 2-Phenylphenanthrene 

 

53 

443/93 Benzo[b]fluorescence 

 

54 
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448/07 Benz[c]acephenanthrylene 

 
  

55 

452/93 Benzo[c]pyrene 

 

56 

457/98 Perylene 

 

57 

459/01 

 

 

 

Phenylpyrene 

 

51 

456/60 DiBenzo[a,h]flourene 

 

59 

481/96 Dinaphthothiophene 

 
61 

486/34 1-Phenyl pyrene 

 

68 

483/27 Benzo[b]triphenylene 

 

62 

488/38 Indeno[1,2,3-cd]fluorancene 

 

68 

491/53 Indeno[7,1,2,3-cdef]chrysene 

 

64 

494/91 Indeno[1,2,3-cd]pyrene 

 

65 

495/89 DiBenzo[ah]Anthracene 

 

66 

496/67 Pentaphene 

 

67 

61 



 

 

 

 

 

 

498/86 Benzo[b]chrysene 

 

61 

500/00 Picene 

 

69 

501/64 Benzo[ghi] perylene 

 

71 

505/97 

 

 

 

Benzo[def,mno]chrysene 

 

78 

533/22 DiBenzo[be]fluoranthene 

 

72 

536/92 Naphtha[1,2-k]fluoranthene 

 

78 

539/59 DiBenzo[b,k]fluranthene 

 

74 

540/71 DiBenzo[a,e]fluoranthene 

 

75 

543/06 Naphtho[2,3,k]fluoranthene 

 

76 

547/71 Naphtha[2,3,e]pyrene 

 

77 

550/43 Coronene 

 

71 

551/65 DiBenzo[a,e]pyrene 

 

79 

552/82 DiBenzo[a,l]pyrene 

 

11 
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551/10 Naphtho[2,3-a]pyrene 

 

18 

556/32 DiBenzo[a,i]pyrene 

 

12 

559/90 DiBenzo[a,h]pyrene 

 

18 

 

 

 محاسبه توصیف کننده ها -8-8

مقاااادیر عاااددی هساااتند کاااه بیاااانگر ویژگااای خاصااای از مولکاااول  هاااا توصااایف کنناااده      

ماااورد بررسااای  روش د. باااا توجاااه باااهناااباااا فعالیااات شااایمیایی آن ارتبااااط دار و هساااتند

( ابتاادا ساااختار مولکولهااا بوساایله ناارم افاازار خاصاایتی ساااختار ا ماا)بررساای ارتباااط ک

HyperChem  اتااام هاااای هیااادروژن و                                                                                                             باااه صاااورت تقریبااای رسااام شاااد. پاااس از اتصاااال                                                                                                                                                                                                                 

سااااختار ترکیباااات  AM1باااا کماااک روش نیماااه تجربااای ، computeانتخااااب گزیناااه ی 

 بهینه شد.

                        باااا ایااان نااارم افااازار اطلاعاااات زیاااادی نظیااار زوایاااای پیونااادی، طاااول پیوناااد هاااا، زوایاااای 

                        سااااپس بااااار اتاااام و اناااارژی تشااااکیل مولکااااول را ماااای تااااوان بدساااات آورد.  پیچشاااای،

                       Dragonناارم افاازار  بااهعنااوان ورودی افاازار بااه  ساااختارهای رساام شااده توسااط ایاان ناارم

                        ها توساااط ایااان نااارم افااازار صاااورت گرفااات کاااه درمحاسااابه توصااایف کنناااده وارد شااادند.

                باارای هاار ترکیااب بدساات آمااد. در از هیجااده گااروه مختلااف توصاایف کننااده  8418حاادود 

 آورده شده است. ها این توصیف کننده فهرست 2-8جدول 
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 Dragonنام توصیف کننده های محاسبه شده توسط نرم افزار -2-8جدول

 نام توصیف کننده

 

 نام توصیف کننده

 2توصیف کننده ی هندسی-2 8کننده ی زیر ساختاریتوصیف -8

 4RDFتوصیف کننده ی -4 8توصیف کننده ی توپولوژی-8

 6توصیف کننده ی سه بعدی مورس-6 5شمارنده های مولکول-5

 WHIM 1توصیف کننده ی -BCUT 7 1توصیف کننده ی -7

 GETAWAY 81توصیف کننده های -81 9شاخص بار-9

 82گروه های عاملی-82  88یخود ارتباطی دو بعد-88

_____________________________ 
Constitutional Descriptors -1  

Geometrical Descriptors -2  

Topological Descriptors -3  

RDF -4  

Molecular walk count -5 

Molecule representation of structure backed on electron diffraction -6  

Charge indices -7  

torsWeighted holistic invariant molecular descrip -8  

Charge indices -9  

atom weights assemblyGeometry,topology,and  -11  

2D autocorrelation-11  

Functional group -12  
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 2اجزا  میان اتمی-84 8توصیف کننده های بار-88

 4توصیف کننده های تجربی-86 8شاخص آروماتیسیته-85

 6خصوصیات-81 5پروفیل مولکولی راندیک-87

 

 

 انتخاب توصیف کننده های مناسب-8-4

ات مای شاود و همچناین طبیعی است که تعداد زیاد توصیف کننده ها باعث پیچیدگی محاساب       

لاذا تعادادی از ایان  احتمال وجود توصیف کننده هایی که با هم برهمکنش دارند افزایش مای یاباد.

. مقادیر غیر صفر بودند حذف شدند%81ا تنها دارای ی مقادیر یکسان و %91دارای  توصیف کنندهها که

 .و اندیس بازداری محاسبه شد ضریب همبستگی میان توصیف کننده ها SPSSبا استفاده از نرم افزار 

 یایندتوصیف کنندهبودبا هم  9/1که دارای همبستگی بیش از  توصیف کنندههایی زوآ بین از سپس

 شدند.وابسته بودند از سری داده ها حذف  که دارای همبستگی کمتری با متغیر

 

 (MLRآنالیز رگرسیون خطی چندگانه )- 8-5

داری آنها باشد،ررسی با فاکتور بازرتباط ساختاری ترکیبات مورد ببرای ساختن مدلی که بیانگر ا           

( استفاده شد. توصیف کنندههای محاسبه شده توسط نرم MLRاز روش رگرسیون خطی چندگانه )

، به عنوان متغیر های مستقل و اندیس بازداری به عنوان متغیر وابسته وارد نرم افزار Dragonافزار 

_____________________________ 
Charge descriptors -1  

centered fragments-Atom -2  

Aromatic indices -3  

Empirical descriptor -4 

Rancid Molecular profiles -5  

Properties -6  
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SPSS 8ش مرحله ایانتخاب رو ی رگرسیون خطی و آنالیز،گزینه روشاستفاده از  در نهایت باشدند 

خطای  2همبستگی باتوجه به خصوصیات آماری آنها ازجمله ضریب آمدچندین مدل مختلف بدست 

نوان عبود به وکمترین مقدار خطای استاندارد Fو R که دارای بیشترین مقدار یمدل ،8(SE)استاندارد

رگرسیون  مدل طراحی شده بااستفاده از روشآماره های چند  8-8. جدول بهترین مدل انتخاب شد

 خطی را نشان می دهد.

 

 

 MLRآماره های مدل های بدست آمده از روش  -8-8جدول 

F SE R شماره توصیف کننده 

4139/.466 13/4236 0/990  ُ ُSNar 8 

2585/719 12/034 0/992 SNar,Moe06m 2 

2336/157 10/3587 0/994 SNar,Mor06m,GATS1e 8 

2265/208 9/1223 0/996 SNar,Mor06m,GATS1e,RPCG 4 

 

بااه عنااوان ماادل نهااایی  چهااارمبااا توجااه بااه اطلاعااات بدساات آمااده از ایاان جاادول ماادل 

بزرگاای دارد و همچنااین مقاادار خطااای اسااتاندارد   Rو Fانتخاااب ماای شااود. زیاارا آماااره 

وارد شاابکه عصاابی شااوند شاابیه  آن کاام ماای باشااد. هاار چااه توصاایف کنناادههای کمتااری

نااام توصاایف کننااده  4-8سااازی پااارامتر مااورد نظاار راحاات تاار انجااام ماای شااود. در جاادول 

 ها و اثر متوسط آنها را برای مدل منتخب نشان می دهد.

 

 اثر متوسط توصیف کننده ها ضریب رگرسیون و-4-8جدول 

_____________________________ 
1-Stepwise 

2-Intercorrelation coefficient 

3-Standard Error 
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 اثر متوسط ضریب علامت توصیف کننده

 SNar 916/25 57/805 توصیف کننده توپولوژی

 m 6Mor0  10/925 6/367 سه بعدی مورس

 GATS1e 49/140 6/884 خود ارتباطی دوبعدی

 RPCG 120/007 4/885 بار نسبی مثبت

 6/327- 100/456-  ثابت

N=83 F=2265/208 R=0/996 SE=9/123 

 

مقااادار مرباااوط باااه  F ماااوزش،آهاااای موجاااود در ساااری تعاااداد داده N ،4-8 در جااادول

پاایش  اناادیس بااازداریهمبسااتگی خطاای بااین ضااریب  Rو  یااا آزمااون فیشاار F اره یآماا

خطاااای  SEو و مقااادار تجربااای آن رگرسااایون خطااای چندگاناااه توساااط بینااای شاااده 

های وارد شاااده در مااادل هااار کااادام یاااک توصااایف کنناااده اساااتاندارد رگرسااایون اسااات.

سااازای کنناااد کاااه نشاااان دهناااده تااانثیر بخصوصااایت سااااختاری از مولکولهاااا را بیاااان می

 ساااختار مولکولهااای مااورد بررساای باار زمااان بااازداری آنهااادر سااتون کروماااتوگرافی اساات.

از طرفااای ضاااریب همبساااتگی میاااان توصااایف کنناااده هاااای وارد شاااده در مااادل منتخاااب 

اساات. جاادول هااا نشااان دهنااده عاادم همبسااتگی قاباال توجااه میااان ایاان توصاایف کننااده 

درماااادل حاصاااال از تگی توصاااایف کننااااده هااااای وارد شااااده ماااااتریس همبساااا (8-5)

( مقاااادیر عاااددی توصااایف 6-8رگرسااایون خطااای را نماااایش مااای دهاااد. همچناااین جااادول)

 کننده ها را برای ترکیبات مورد بررسی نشان می دهد.

 

 

 منتخب مدلماتریس همبستگی توصیف کننده های وارد شده در  –5-8جدول 

SNar GATS1e RPCG Mor06m  
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0/679 -0/596 0/72 1 Mor06m 

-0/379 0/055 1 -0/072 RPCG 

0/618 1 0/055 -0/569 GATS1e 

1 -0/618 0/379 0/679 SNar 

 

 

 

 

 

 

 مقادیر توصیف کننده های وارد شده در مدل خطی-6-8جدول 

SNar GATS1e RPCG Mor06m شماره ترکیب 

7/742 1/611 0/125 0/815 1 

11/538 1/658 0/096 0/817 2 

11/038 1/658 0/095 0/666 3 

10/633 1/313 0/292 2/114 4 

11/326 1/516 0/100 1/530 5 

11/326 1/516 0/101 1/188 6 

12/019 1/208 0/124 2/502 7 

10/633 2/230 0/179 0/565 8 

12/019 1/614 0/091 0/811 9 

12/019 1/614 0/093 1/070 10 

11/731 1/614 0/092 1/711 11 

8/148 1/736 0/113 0/925 12 

11/731 1/614 0/092 1/689 13 
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11/731 1/611 0/093 1/337 14 

12/830 1/429 0/105 1/147 15 

11/731 1/614 0/092 1/745 16 

11/731 1/614 0/092 1/846 17 

11/038 2/227 0/157 0/660 18 

13/523 1/401 0/102 0/936 19 

13/523 1/401 0/100 1/823 20 

12/830 1/249 0/279 2/310 21 

13/523 1/401 0/100 1/823 22 

8/148 1/736 0/112 1/052 23 

14/216 1/095 0/083 1/203 24 

13/405 1/658 0/075 1/224 25 

14/099 1/621 0/072 2/172 26 

14/216 1/561 0/105 0/618 27 

13/929 1/493 0/093 1/076 28 

12/830 2/152 0/173 0/951 29 

14/216 1/493 0/087 1/182 30 

13/929 1/493 0/092 2/139 31 

13/929 1/493 0/092 2/149 32 

14/216 1/307 0/263 2/476 33 

9/129 1/674 0/101 1/209 34 

15/720 1/313 0/102 1/369 35 

14/909 1/465 0/084 2/232 36 

15/720 1/313 0/107 1/672 87 

15/315 1/544 0/078 2/262 38 

14/216 1/307 0/237 2/670 39 
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14/909 1/465 0/084 2/055 40 

14/909 1/465 0/084 2/338 41 

16/296 1/516 0/076 1/467 42 

16/296 1/516 0/076 1/663 43 

16/296 1/516 0/075 1/344 44 

8/841 1/674 0/106 0/968 45 

14/622 1/369 0/220 2/909 46 

15/315 1/544 0/078 2/262 47 

16/296 1/516 0/072 2/370 48 

16/296 1/516 0/072 2/549 49 

17/107 1/378 0/085 1/414 50 

17/107 1/378 0/084 2/828 51 

17/107 1/378 0/084 2/828 52 

17/107 1/378 0/084 2/756 53 

18/493 1/432 0/072 1/928 54 

17/800 1/453 0/075 1/525 55 

8/141 1/840 0/103 1/266 56 

17/800 1/303 0/200 3/268 57 

18/493 1/432 0/072 3/042 58 

18/493 1/432 0/076 3/193 59 

19/304 1/308 0/085 0/955 60 

19/304 1/308 0/086 1/774 61 

19/304 1/308 0/085 1/772 62 

18/493 1/432 0/072 2/886 63 

18/493 1/432 0/072 2/646 64 

18/493 1/432 0/072 2/869 65 
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18/493 1/432 0/072 3/112 66 

10/633 1/584 0/127 0/467 67 

19/304 1/308 0/084 3/105 68 

19/304 1/308 0/084 2/831 69 

20/690 1/362 0/073 1/862 70 

20/690 1/362 0/073 2/091 71 

20/690 1/362 0/073 1/679 72 

20/690 1/362 0/073 1/578 73 

20/690 1/362 0/072 3/444 74 

20/690 1/362 0/072 3/444 75 

21/501 1/25 0/083 3/403 76 

20/690 1/362 0/072 3/637 77 

11/038 1/658 0/096 0/868 78 

20/690 1/362 0/072 3/742 79 

20/690 1/362 0/072 3/003 80 

20/690 1/362 0/072 3/244 81 

20/690 1/362 0/072 3/264 82 

11/038 1/658 0/096 0/868 83 

 

 

 

 مدل سازی به روش شبکه عصبی -3-6

 مقدمه-8-6-8
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    در این تحقیق مدل شبکه عصبی مصانوعی باا اساتفاده از برناماه نویسای در نارم افازار مطلاب       

           معیااار. دی اسااتیهساایگمو انتقااالو تااابع  Levenberg Marquardt شاابکه بدساات آمااد. الگااوریتم

             وزن ورودی هااا جهاات پاایش بیناای  رزش و بهینااه کااردن مقااادیایاان الگااوریتم باارای پایااان آمااو

           میزان خطای شابکه مای باشاد کاه طباق تاابع اجارای تعیاین شاده محاسابه سی،رمورد بر پارامتر

          اسات کاه باه )RMSE( خطاای اساتاندارد  میاانگین مجاذور در ایان روش تاابع اجارا، مای گاردد.

      گاره، لایاه ی 4ورودی باا  ی لایاه شابکه از .اسات هاشااره شاد 8-81-7-2-2در بخش  فرمول آن

       ل شاده اسات. تعاداد گاره لایاه ی پنهاان حاین آماوزشتشاکی پنهان و لایه ی خروجی با یک گره

            مقاادیر توصایف کنناده هاای وارد شاده در مادل خطای باه عناوان ورودی .شاود شبکه تعیین می

 مقدار تجربی اندیس بازداری نیز به عنوان هدف به دنبال ورودی ها  .شودبه شبکه داده می 

پایش بینای تقسایم مای  ارزیاابی و آماوزش،ی  هسری داده هاا باه ساه دسات وارد شبکه می شوند.

ساری آماوزش در نظار  یبارای وزنهاا8و-8باین  شوند. با استفاده از توابع مناساب مقادار اولیاه ای

تخاابی وزنهاا در مقاادیر توصایف کنناده هاا ضارب شاده و مااتریس گرفته میشود. سپس مقاادیر ان

اساتفاده از مقادار  باا مقادار انادیس باازداری مای شاوند. سارانجامحاصل از این مقادیر وارد شابکه 

مقادار انادیس باازداری باا اساتفاده از مادل شابیه  .تجربی ساری آماوزش شابیه ساازی مای شاود

ود. مطاابق تاابع اجارا  مربوطاه مقادار خطاای سازی شده، برای سری پیش بینای محاسابه مای شا

دار تجرباای اناادیس بااازداری محاساابه ماای قااشاابکه از تفاضاال مقاادار خروجاای محاساابه شااده و م

د تاا مقادار خطاای شابکه باه کمتارین ناکن مقادیروزنها طی آموزش شبکه آنقادر تغییار مای شود.

د شاامل تعاداد گاره . پاارامتر هاایی کاه حاین آماوزش شابکه بایاد بهیناه شاونمقدار ممکن برسد

سارعت آمااوزش وزن و ممنتاوم نیاازی بااه  لایاه پنهاان و تعاداد چرخااه هاای آماوزش ماای باشاد.

عیاین مای شاود و باه ت learngdmزیرا مقدار اولیاه آنهاا توساط گرادیاان نزولای  بهینه کردن ندارد

 شبکه نیست.   وزشسرعت آموزش نیازی به بهینه کردن آنها در حین آم دلیل بالا بودن
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 انتخاب ورودی شبکه -8-6-2

عناوان  باه MLRدر مدل سازی شبکه عصبی مصنوعی، از توصیف کنناده هاای مادل منتخاب       

بازداری  اندیسپیش بینی  Levenberg Marquardtوبااستفاده ازالگوریتم آموزشی شدورودی استفاده 

 میانگین ربوطه زمانی است کهاین ترکیبات انجام گرفت. ملاک انتخاب مقدار بهینه برای پارامترهای م

 طبق معادله زیر برای سری پیش بینی مینیمم شود.  (SE)خطای استاندارد 

(8-8                                                                                       )

 
n

yt
SE ii

2



 

 

تعداد مولکول  n( و ادیر تجربی اندیس بازداریمقمقدار هدف ) iyخروجی شبکه،  it(، 8-8) یدررابطه 

 است.  سری پیش بینی

 

 انتخاب اولیه مقدار وزن ها و بایاس-8-6-8

طراحای 8پایش خاور برگشاتییاک شابکه باه روش  ، newffبا انتخااب تاابع خلاق شابکه ی        

مای  و وزن هاا طای آماوزش بهیناه داده شادهباه وزن هاا  باه صاورت تصاادفی ای مقدار اولیه شد.

 سارعت آماوزش شوند. سرعت آموزش با این الگاوریتم بسایار باالا اسات و نیاازی باه بهیناه کاردن

تغییاری درخطاای شابکه  lr)زیراباا تغییار مقادار سارعت آماوزش وزن ) وزن حین آماوزش نیسات

 .]68[ایجاد نمی شود

 

 و گره لایه ی پنهان  بهینه کردن تابع انتقال-8-6-4

_____________________________ 
Feedforward-1 
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شابکه از ساه تاابع انتقاال تاانژانتی  پنهاانقاال مناساب بارای لایاه ی جهت انتخااب تاابع انت      

(tansig(لگاااریتمی ،)logsig(وخطاای )purelin اسااتفاده کااردیم. در ایاان برنامااه بااا انتخاااب هاار )

مقاادیر گاره و میاانگین مجاذورخطای اساتاندارد  7-3م. جادول یتابع مقدار گره را تغییار مای دها

(RMSEرا  برای سه تابع انتقال )  .وجاه باه مقادیرخطاا بارای تواباع انتقاال در باا تنشان مای دهاد

مشاهده مای کنایم کاه کمتارین مقاادیر خطاا بارای تاابع خطای مشااهده مای شاود.  7-8جدول 

نماودار تغییارات خطاا برحساب تغییارات گاره را بارای تواباع انتقاال  8-8و  2-8، 8-8شکل هاای 

نشاان مای دهناد کاه تاابع خطای باا ساه گاره  کر شده نشان می دهد. بررسی این نمودار ها نیاز 

 دارای کمترین مقدار خطا است.

 

 توابع انتقالمقادیر گره -7-8جدول

RMSE purelin RMSE logsig RMSE tansin گره 

7/254 114/780 58/906 2 

7/116 7/470 9/636 8 

7/116 97/757 8/384 4 

7/220 88/124 41/370 5 

7/225 58/985 41/370 6 

7/116 58/353 50/632 7 

7/116 7/856 114/280 1 

7/116 10/460 7/810 9 

7/116 7/487 114/280 81 
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 ی تابع خطی گره ومقدار خطای مربوطه تغییرات-8-8شکل 

 

 

 

 

 تغییرات گره و خطای تابع تانژانتی-2-8شکل 
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 نمودار تغییرات گره و خطای تابع لگاریتمی-8-8شکل   

 

 

 

 (epochs) ه سازی تعداد چرخه های آموزشیبهین-8-6-5

، منحنی تعدادچرخه های آموزش  (Overtraining)برای جلوگیری از آموزش بیش از حد شبکه        

بر حسب خطا برای سری پیش بینی رسم می شود. مقدار بهینه جایی است که میزان خطای سری 

 گره درتعداد سه اب تابع خطی وقرار دادن دراین تحقیق با انتخ ممکن شود. پیش بینی مینیمم مقدار

 ومقدار چرخه ی آموزش را تغییر می دهیم تا به مقدار بهینه ی آن برسیم  ،لایه ی پنهان شبکه 

نمودار تغییرات خطا بر حسب تغییرات چرخه  4-8شکل  خطای استاندارد به کمترین حد خود برسد.

ه می شود که تغییرات خطا در حین تغییر در مشاهد های آموزش را برای تابع خطی نشان می دهد.

چرخه ی آموزش به عنوان مقدار  91چرخه های آموزش برای تابع خطی ناچیز است. در نهایت تعداد 

 بهینه انتخاب شد.
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 نمودار تغییرات چرخه های آموزشی وخطای مربوطه-4-8شکل

 

ای را نشاان آروماتیک چند حلقه شرایط بهینه برای آموزش شبکه برای هیدروکربن های -1-8جدول 

 می دهد. 

 

 

 

 شرایط بهینه ی شبکه-1-8جدول 

 8 تعداد گره لایه ی پنهان

 purelin تابع انتقال

 91 (epochs)موزشآتعداد دورهای 

 31-^11 (min gradمینیمم شیب عملکرد)

 8 سرعت آموزش وزن

 8/1 ممنتوم

 18/1 (dec muفاکتور کاهش دهنده ی پارامتر تطبیق مارکورت)
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 8/1 (inc muپارامتر تطبیق مارکورت) فاکتور افزایش دهنده ی

 51 (mu maxمقدار ماکزیمم برای پارامتر تطبیق مارکورت)

 8/1 (muپارامتر تطبیق مارکورت)

 

 

 

 

 

 

 

 

 چهارم فصل

 

 

 یریگ جهینت و بحث
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مصانوعی باا  مقایسه روش های رگرسیون خطی چند گانه و شبکه عصبی-4-8

 تست استفاده از سری ارزیابی و

               باارای مقایسااه ی ماادل خطاای وغیاار خطاای طراحاای شااده توسااط شاابکه ی عصاابی       

                             مقااادیر اناادیس بااازداری توسااط ایاان دو ماادل باارای سااری پاایش بیناای محاساابه         مصاانوعی

                   ارزیااابی تقساایم پاایش بیناای و مااوزش،آدسااته ی بااه سااه  اده هاااددر روش خطاای  .گردیااد

                       شااادند. ساااپس باااا اساااتفاده ازمقاااادیر توصااایف کنناااده هاااای وارد شاااده در مااادل بنااادی 

                      8ورود اجبااااریبرگزیاااده بااارای ساااری آماااوزش، انتخااااب روش رگرسااایون خطااای وروش 

                      اساااتخراآ شاااد. در نهایااات مقااادار انااادیس  مااادل خطااای ضااارایب توصااایف کنناااده هاااا در

 بازداری برای سری پیش بینی محاسبه شد.

                      در روش غیاار خطاای بااا اجاارا کااردن برنامااه، شاابکه بااا اسااتفاده از سااری آمااوزش پااارامتر 

                    پاایش بیناای  مااورد نظاار را شاابیه سااازی کاارده و مقاادار اناادیس بااازداری را باارای سااری

_____________________________ 
Eneter-1  



 

 

 

 

 

 

                    محاساابه کاارد. بااا رساام نمااودار مقاادار تجرباای اناادیس بااازداری باار حسااب مقاادارپیش بیناای

                   شااده آن ماای تااوان توانااایی ماادل خطاای وغیاار خطاای را در پاایش بیناای اناادیس بااازداری 

                       داری محاسااابه شاااده باااا مااادل ( مقااادار انااادیس بااااز2-4( و )8-4مقایساااه کااارد. جااادول )

 .خطی و غیر خطی برای سری پیش بینی را نشان می دهد

 

 

 

 

 

 

 

 

 MLRروش با مقدار اندیس بازداری پیش بینی شده برای سری پیش بینی-8-4جدول

 درصد خطا
مقادیر محاسبه شده 

 MLRبا
 شماره ترکیب RIمقادیرتجربی 

0/732 298/11 295/95 4 

1/021 312/96 309/80 1 

-0/616 219/73 221/10 82 

-1/498 356/66 362/09 21 

-1/470 368/05 373/55 82 

0/369 392/01 390/57 86 

-0385 451/18 452/93 52 

-3/360 245/04 253/65 56 
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-0/742 484/75 488/38 61 

2/649 556/01 550/43 76 

-1/316 343/85 551/10 11 

-2/366 546/65 559/90 12 

 

 

 

 

 

 

 ANNمقادیر محاسبه شده اندیس بازداری برای سری پیش بینی با روش -2-4جدول

 

 درصد خطا      

مقادیر محاسبه شده 

 ANNبا

 شماره ترکیب RIمقادیرتجربی 

0.733 298/12 295/95 4 

1/022 312/97 309/80 1 

-0/615 219/74 221/10 82 

-1/497 356/67 362/09 21 

-1/469 368/06 373/55 82 

0/370 392/02 390/57 86 

-0383 451/19 452/93 52 

-3/359 245/04 253/65 56 

-0/741 484/76 488/38 61 
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2/650 565/02 550/43 76 

-1/315 543/85 551/10 11 

-2/365 546/66 559/90 82 

 

 

یس جهااات ارزیاااابی بیشااات صاااحت اعتباااار مااادل هاااای خطااای و غیااار خطااای مقااادار اناااد

( مقااادیر 4-4( و )8-4جاادول ) بااازداری باارای سااری تساات نیااز پاایش بیناای ماای شااود.

محاسااابه شاااده ی انااادیس باااازداری ساااری تسااات توساااط مااادل خطااای و غیااار خطااای را 

 نشان می دهد.

 

 

 

 

 MLRبا روش  مقادیر پیش بینی شده برای سری تست-8-4جدول 

 

 درصد خطا

مقادیر محاسبه شده 

 MLR باروش

  

 RIمقادیر تجربی

 

 شماره ترکیب

-3/129 312/63 322/74 86 

0/657 350/42 348/14 21 

1/475 369/29 353/47 24 

3/403 406/06 392/70 81 

-2/070 390/11 398/36 41 

81 



 

 

 

 

 

 

3/305 419/90 406/47 44 

2/138 430/56 421/55 41 

-2/064 486/42 496/67 64 

1/218 507/75 501/64 61 

-1/677 530/53 539/59 72 

 

 

 

 

 

 

 

 ANNمقادیر محاسبه شده اندیس بازداری برای سری تست با روش -4-4جدول

 

 درصد خطا

 مقادیر محاسبه شده

 ANNبا

 

 RIمقادیر تجربی 

 

 شماره ترکیب

-3/128 312/64 322/74 86 

0/657 350/43 348/14 21 

4/476 369/29 353/47 24 

3/403 401/54 392/70 81 

-2/070 390/11 398/36 41 

81 



 

 

 

 

 

 

3/306 416/93 406/47 44 

2/138 430/57 421/55 41 

-2/063 486/42 496/67 64 

1/219 507/76 501/64 61 

-1/676 530/54 539/59 72 

 

ا ی آروماتیاااک هازداری هیااادروکربننماااودار مقاااادیر تجربااای انااادیس بااا 2-4و  8-4شاااکل 

ر خطاای باارای چنااد حلقااه ای باار حسااب مقااادیر محاساابه شااده توسااط ماادل خطاای و غیاا

 سری پیش بینی می باشد.

 

 MLR نمودار مقادیر تجربی اندیس بازداری برحسب مقادیر پیش بینی شده با روش-8-4شکل 
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 ANNمقادیر تجربی اندیس بازداری بر حسب مقادیر پیش بینی شده توسط روش -2-4شکل 

 

ینی شده ی اندیس نمودار مقادیر تجربی بر حسب مقادیر پیش ب 4-4و 8-4همچنین شکل های 

 بازداری توسط دو مدل مذکور برای سری تست می باشد. 

 

 

 نمودار مقادیر تجربی اندیس بازداری بر حسب مقادیر پیش بینی شده با روش خطی-8-4شکل 
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 نمودار مقادیر تجربی برحسب مقادیر پیش بینی شده توسط روش غیر خطی-4-4شکل

 

ادیر تجرباای باار حسااب مقااادیر محاساابه شااده مقااادیر ضااریب همبسااتگی نمودارهااای مقاا

روش غیاار خطاای بیشااتر اساات. ایاان نشااان ماای دهااد کااه روش غیاار خطاای در پاایش  بااا

 بینی اندیس بازداری توانمند تر است...

 8بررسی مدل خطی وغیر خطی با استفاده از روش رد مرحله ای تک تک-4-2

ط شااابکه ی مااادل طراحااای شاااده توسااا باااه منظاااور بررسااای بیشاااتر مااادل خطااای و       

عصااابی مصااانوعی باااا اساااتفاده از روش رد مرحلاااه ای تاااک تاااک مقااادار انااادیس باااازداری را 

 2محاسااابه میکنااایم. روش رد مرحلاااه ای تاااک تاااک یکااای از روش هاااای ارزیاااابی تقااااطعی

ماای باشااد. درروش رگرساایون خطاای یااک ترکیااب را از سااایر داده هااا جاادا ماای کناایم وبااا 

ف کنناااده هاااای وارد شاااده در مااادل را ضااارایب توصااایEnter بقیاااه واساااتفاده از روش 

سااپس مقاادار اناادیس بااازداری را باارای ترکیااب کنااار گذاشااته شااده  .اسااتخراآ ماای کناایم

محاساابه ماای کناایم. در روش غیاار خطاای یااک ترکیااب را بااه عنااوان پاایش بیناای و بقیااه 

_____________________________ 
leave one out-1  

Cross validation-2  
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ترکیبااات را بااه عنااوان سااری آمااوزش در نظاار ماای گیااریم وشاابکه را آمااوزش ماای دهاایم. 

ر تجرباای اناادیس بااازداری باار حسااب مقاادار پاایش بیناای شااده آن و بارساام منحناای مقاادا

 5-4محاسااابه ضاااریب همبساااتگی خطااای میتاااوان ایااان دو مااادل را مقایساااه کااارد. جااادول 

مقااادیر پاایش بیناای شااده اناادیس بااازداری بااا روش مرحلااه ای تااک تااک توسااط  6-4و 

 را نشان می دهد. یمدل خطی و غیر خط

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 برای سری داده ها MLR ,ن بازداری و پیش بینی شده توسط مقادیر تجربی زما -5-4جدول 

 درصد خطا
مقدار محاسبه شده 

 MLRتوسط

 شماره ترکیب RIمقدار تجربی

1/705 203/41 200/00 
8 

-0/656 287/341 289/24 
2 

-2/251 285/70 292/28 
8 

0/7517 298/17 295/95 
4 

-1/325 296/02 300/00 
5 

-3/088 292/21 301/53 
6 
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3/0520 313/56 304/28 
7 

1/101 313/21 309/80 
1 

-0/373 309/95 311/12 
9 

-0/354 313/03 314/15 
81 

-2/056 312/27 318/83 
88 

-0/579 219/81 221/10 
82 

-2/398 312/00 319/67 
88 

-4/029 308/18 321/12 
84 

0/885 328/61 325/73 
85 

-3/166 312/51 322/74 
86 

-3/074 313/59 
323/54 87 

-2/482 318/82 326/94 
81 

-1/158 340/96 344/96 
89 

0/735 350/70 348/14 
21 

0/942 352/71 349/42 
28 

-0/520 350/57 352/41 
22 

-1/546 220/65 224/12 
28 

4/593 369/70 353/47 
24 

-1/553 350/50 356/04 
25 

5/565 377/55 357/65 
26 

1/785 364/24 357/86 
27 
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-1/541 356/50 362/09 
21 

2/274 371/07 362/82 
29 

-0/489 364/48 366/28 
81 

-0/162 368/15 368/75 
88 

-1/446 368/14 373/55 
82 

-0/330 390/43 391/73 
88 

3/156 244/02 236/56 
84 

2/245 398/94 390/18 
85 

0/434 392/26 390/57 
86 

3/003 402/84 

391/10 
87 

3/524 406/54 392/70 
81 

-1/488 388/88 394/76 
89 

-2/058 390/15 398/36 
41 

-1/536 393/85 400/00 
48 

4/734 421/83 402/77 
42 

4/786 423/94 404/58 
48 

3/404 420/30 406/47 
44 

-27/372 180/31 248/27 
45 

-1/578 403/07 409/54 
46 

-1/006 406/13 410/27 
47 
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2/231 430/95 421/55 
41 

2/065 432/95 424/19 
49 

-1/848 435/72 443/93 
51 

0/766 451/50 448/07 
58 

-0/346 451/36 452/93 
52 

-1/653 450/40 457/98 
58 

6/913 490/74 459/01 
54 

0/257 457/77 456/60 
55 

-3/559 244/53 253/56 
56 

0/568 484/69 

481/96 
57 

0/946 490/94 486/34 
51 

2/111 493/47 483/27 
59 

-0/903 483/96 488/38 
61 

0/446 493/72 491/53 
68 

-0/310 493/374 494/91 
62 

-1/404 488/92 495/89 
68 

-2/095 486/26 496/67 
64 

-2/050 488/63 498/86 
65 

-1/752 491/23 500/00 
66 

5/523 273/97 259/63 
67 
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1/282 508/07 501/64 
61 

-0/215 504/88 505/97 
69 

-0/333 531/43 533/22 
71 

-0/563 533/89 536/92 
78 

-1/840 529/65 539/59 
72 

-2/238 528/60 540/71 
78 

-2/946 527/06 543/06 
74 

0/196 548/78 547/71 
75 

2/820 565/95 550/43 
76 

-0/157 550/78 

551/65 
77 

6/732 288/59 270/39 
71 

-0/164 551.91 552/82 
79 

-1/362 543/59 551/10 
11 

-1/848 546/03 556/32 
18 

-2/472 546/05 559/9 
12 

-0/110 287/96 288/28 
18 

 

 

 

 برای سری داده ها ANNمقادیر پیش بینی شده اندیس بازداری توسط روش-6-4جدول
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مقدار محاسبه شده  درصد خطا

 ANNتوسط

 شماره ترکیب RIمقدار تجربی

1/700 203/40 200/00 
8 

-0/655 287/34 289/24 
2 

-2/365 285/36 292/28 
8 

0/752 298/17 295/95 
4 

-1/323 296/03 300/00 
5 

-3/084 292/23 301/53 
6 

3/049 313/56 304/28 
7 

1/100 313/21 309/80 
1 

-0/662 309/06 
311/12 9 

-0/340 313/08 314/15 
81 

-2/054 312/28 318/83 
88 

-0/578 219/82 221/10 
82 

-2/396 312/01 319/67 
88 

-4/026 308/19 321/12 
84 

0/491 327/33 325/73 
85 

-3/166 312/52 322/74 
86 

-3/072 313/60 323/54 
87 

-2/480 318/83 326/94 
81 
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-5/345 326/52 344/96 
89 

0/735 350/70 348/14 
21 

0/941 352/71 349/42 
28 

-0/519 350/58 352/41 
22 

-1/543 220/66 224/12 
28 

4/585 369/68 353/47 
24 

-1/556 350/50 356/04 
25 

5/558 377/53 357/65 
26 

-0/374 356/52 357/86 
27 

1/670 368/14 362/09 
21 

2/268 371/05 
362/82 

29 

-0/485 364/50 366/28 
81 

-0/162 368/15 36875 
88 

-1/445 368/15 373/55 
82 

-0/331 390/43 391/73 
88 

3/153 244/02 236/56 
84 

2/245 398/94 390/18 
85 

0/432 392/26 390/57 
86 

2/991 402/80 391/10 
87 

3/514 406/50 392/70 
81 

91 



 

 

 

 

 

 

-1/486 388/89 394/76 
89 

-2/058 390/16 398/36 
41 

-1/692 393/23 400/00 
48 

4/724 421/80 402/77 
42 

4/770 423/88 404/58 
48 

3/404 420/31 406/47 
44 

-6/005 233/36 248/27 
45 

-1/577 403/08 409/54 
46 

-1/006 406/14 410/27 
47 

2/218 430/90 421/55 
41 

2/053 432/90 
424/19 

49 

-1/847 435/73 443/93 
51 

-3/695 431/51 448/07 
58 

-0/34663 451/36 452/93 
52 

-1/650 450/42 457/98 
58 

6/903 490/70 459/01 
54 

0/240 457/70 456/60 
55 

-11/445 224/54 253/56 
56 

-6.903 448/69 481/96 
57 

0/978 491/10 486/34 
51 
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2/096 493/40 483/27 
59 

-0/902 483/97 488/38 
61 

0/445 493/72 491/53 
68 

-0/309 493/38 494/91 
62 

-1/403 488/93 495/89 
68 

-2/095 486/26 496/67 
64 

-2/048 488/64 498/86 
65 

-1/750 491/25 500/00 
66 

5/515 273/95 259/63 
67 

1/295 508/14 501/64 
61 

-0/215 504/88 
505/97 

69 

-0/331 531/45 533/22 
71 

-0/560 533/91 536/92 
78 

-1/840 529/66 539/59 
72 

-2/237 528/61 540/71 
78 

-2/944 527/07 543/06 
74 

0/180 548/70 547/71 
75 

2/810 565/90 550/43 
76 

-0/159 550/77 551/65 
77 

6/7310 288/59 270/39 
71 
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-0/162 551/92 552/82 
79 

-1/360 543/60 551/11 
11 

-1/847 546/04 556/32 
18 

-2/468 546/08 559/90 
12 

-0/111 287/96 288/28 
18 

 

 

نمودار مقادیر تجربی برحسب مقادیر محاسبه شده به روش رد مرحله ای تک  6-4و  5-4شکل های 

 تک توسط مدل خطی و شبکه ی عصبی مصنوعی می باشد..

 

 

 سری داده هانمودار مقادیر پیش بینی شده با روش رگرسیون خطی برای -5-4نمودار
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 سری دادهامقادیر پیش بینی شده با مدل غیر خطی برای -6-4نمودار 

 

مقدار ضریب همبستگی این نمودار ها نشان می دهد که مقادیر محاسبه شده ی اندیس بازداری با 

نمودار باقیمانده ها  1-4و  7-4شکل های .شبکه ی عصبی مصنوعی به مقدارواقعی آن نزدیک تر است

واقعی مقدار واقعی اندیس بازداری بدست می آید، بر حسب مقدار  زکه از تفاضل مقدار محاسبه شده ا

وتست می باشد. نقاط بزرگ مربوط به سری پیش بینی و نقاط   برای سری پیش بینی این پارامتر 

 کوچک مربوط به سری تست است.
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 MLRنمودار مقادیر باقی مانده بر حسب مقادیر تجربی اندیس بازداری برای روش-7-4نمودار

 

 ANNبازداری برای روش مقادیر باقی مانده بر حسب مقادیر تجربی اندیس-1-4نمودار

 

محاسبه شده باروش رد مرحله ای تک تک توسط  ینیز نمودار باقی مانده ها 81-4و  9-4شکل های 

 رگرسیون خطی و شبکه ی عصبی مصنوعی می باشد.

 

 با روش رد مرحله ای تک تک MLR توسطنمودار باقیمانه های محاسبه شده -9-4شکل 
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 با روش رد مرحله ای تک تک ANNی محاسبه شده توسط نمودار باقی مانده ها-81-4شکل

 

تقااارن پراکناااده گاای نقااااط در دو طاارف محاااور افقااای در نمااودار بااااقی مانااده هاااا نشاااان 

دهنااده ی نبااود خطااای معااین )سیسااتماتیک( اساات.تمرکز نقاااط بااه ساامت محااور افقاای 

  نیز نشان دهنده ی نزدیک بودن مقادیر پیش بینی شده به مقادیر واقعی اندیس

باااازداری اسااات. درنماااودار هاااای مرباااوط باااه روش غیااار خطااای تقاااارن نقااااط در دو طااارف 

محاااور افقااای بیشاااتر اسااات. جهااات بررسااای ومقایساااه ی ایااان دو روش در پااایش بینااای 

روش رگرسااایون دوآماااره هااای اناادیس بااازداری بااه محاساابه ی چناااد پااارامتر پاارداختیم. 

تااوان کااارایی ایاان آمااده اساات کااه ماای  7-4خطاای و شاابکه عصاابی مصاانوعی در جاادول 

 دو روش را مقایسه کرد. 

 

 

  ANNو  MLRبدست آمده از روش  پارامترهای آماریمقایسه  -7-4جدول 

 سری داده ها

ANN 

 سری داده ها

MLR 

 تست

ANN 

 پیش بینی

ANN 

 تست

MLR 

 پیش بینی

MLR 

 

97 



 

 

 

 

 

 

2/678 2/945 2/180 1/778 2/610 1/874 REP 

10/716 11/783 10/430 7/110 10/442 7/796 RMSE 

2/183 2/291 2/209 1/390 2/388 1/396 MAE 

2/168 2/185 2/410 1/370 2/414 1/377 D 

19/500 19/500 1/250 1/750 1/250 1/750 F 

0/987 0/985 0/981 0/997 0/978 0/996 
2R 

 

 

را  7-4طریقه ی محاسبه ی پارامترهاای جادول ( 6-4( و )5-4(،)4-4(،)8-4(، )2-4(، )8-4)روابط 

 نشان می دهند
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 (4-4) 

 

 

 (4-5) 

    

(4-6) 

 

اشاااااااره دارد بااااااه  iy (6-4( و)5-4(، )4-4(، )8-4) ،(2-4) ،(8-4)در فرمااااااول هااااااای 

بینااای اشاااره دارد بااه اناادیس بااازداری پاایش  iŷمقاادار تجرباای اناادیس بااازداری، مقاادار 

مربااوط بااه تعااداد  nمربااوط بااه میااانگین تجرباای مقداراناادیس بااازداری اساات.  yشااده و 

و  MLRتعاااداد توصااایف کنناااده هاااای وارد شاااده در مااادل  ،pترکیباااات ماااورد بررسااای و 

تااا  کااه ضااریب همبسااتگی نتااایج نشااان ماای دهااد شاابکه عصاابی مصاانوعی ماای باشااد.

 این است که  بیانگرز مدل خطی است و این ا بهتربرای مدل غیر خطی  حدودی

غیاار خطاای در اطااراف خااط رساام شااده متمرکزتاار  ماادلمقااادیر پاایش بیناای شااده بااا 

از  ماادل شاابکه ی عصاابی مصاانوعیباارای نیااز مقاادار مجااذور خطااای اسااتاندارد . هسااتند

نتااایج در نهایاات نشااان ماای دهااد کااه ماادل طراحاای شااده بااا  اساات.کمتاار خطاای  ماادل

در پااایش بینااای خاصااایت ماااورد بررسااای تواناااایی بی مصااانوعی اساااتفاده ازشااابکه ی عصااا

  بیشتری دارد.
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بررسی ارتباط توصیف کننده های ساختاری وارد شده در مدل با انادیس -4-8

 بازداری هیدروکربنهای آروماتیک چند حلقه ای

ک بررسای یاANN وMLR در این قسمت با توجه به توصیف کننده های وارد شده درمادلهای         

 بازداری ترکیبات مورد مطالعه صورت خواهد گرفت. اندیسالی روی اثرات مختلف موجود در اجم

 دو بعادی، توصیف کننده است که هر کدام بیاانگر خصوصایات چهاربهترین مدل انتخاب شده شامل 

اولین توصیف کننده وارد شده درمدل با بزرگتارین  .ه بعدی مولکولهای مورد بررسی استهندسی وس

این گروه از دسته ی توصیف کننده های  است. ازگروه توصیف کننده های توپولوژی SNar سطاثر متو

دو بعدی هستند که از گراف مولکولی حاصل می شوند. گراف مولکولی چگونگی پیوند یافتن اتمهاا در 

 مولکول، نوع پیوند و همچنین همچنین برهمکنش های اتمهای خاص را توصیف می کند.

ه بیانی از اندازه، شکل، تقارن، شاخه ای بودن و میزان حلقوی بودن ترکیب است. در این توصیف کنند

مقادیر این توصیف کننده برای چند هیدروکربن آروماتیک با مقادیر اندیس باازداری آنهاا  1-4جدول 

 )الف، ب، آ ود( ساختار این هیدروکربن ها را نشان می دهد. 88-4مقایسه شده است. شکل های 

آن  SNarمولکول تعداد حلقه های بیشتری دارد و شاخه ای تر است مقدار توصایف کنناده ی هرچه 

ها و تعداد  این توصیف کننده بااندیس بازداری ارتباط مستقیم دارد. با افزایش تعداد شاخه است شتریب

افزایش  حلقه ها میزان برهمکنش مولکول با ستون کروماتوگرافی افزایش یافته و زمان بازداری ترکیب

 می یابد.

. ایان توصایف از گروه توصیف کننده های سه بعدی مورس اسات Mor06mتوصیف کننده ی بعدی 

کننده با مقادیر جرم اتمی وزن دار شده است. با افزایش جرم اتمی مولکول مقدار این توصیف کنناده 

 1-4یاباد. در جادول  افزایش می یابد. با افزایش این توصیف کننده مقدار اندیس بازداری افزایش می

 آمده است. PAHمقادیر این توصیف کننده برای چند ترکیب 
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 پریلنب(                                                                           الف(  پیرن              

                                              
                                                                                                              

                                                              
 ند(  فلوهور                                                                                                          پیسنآ(          

 ساختار چند ترکیب آروماتیک چند حلقه ای-88-4شکل

 
 

 اندیس بازداری برای تعدادی ازترکیبات و SNar ،Mor06mمقدار -1-4جدول

  فلوهورن پیرن پریلن پیسن

18/493 17/107 13/523 11/038 SNar 

3/112 2/756 1/823 0/868 Mor06m 

511 457/98 352/41 270/39 RI 

 

 

و از  D2ازگاروه توصایف کنناده هاای خاود ارتبااطی دوبعادی  GATS1e ساومین توصایف کنناده

اسااات. ایااان توصااایف کنناااده نقاااش خاصااایت فیزیولاااوژیکی  Geary Autocorrelationگاااروه 

نحااوه ی محاساابه ی ایاان توصاایف  6-4الکترونگاتیویتااه را در مولکااول نشااان ماای دهااد. رابطااه ی 

 کننده را نشان می دهد.

 

        (4-6) 

مقااااادار میاااااانگین آن روی wمقااااادار الکترونگاتیویتاااااه اتااااام،  w(، 6-4)در رابطاااااه ی

فاصااله ی توپولوژیااک ماای باشااد. بااا توجااه بااه اثاار متوسااط ایاان  dتعااداد اتاام و  Aمولکااول،
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http://chrom.tutms.tut.ac.jp/JINNO/DATABASE/12pyrene.html
http://chrom.tutms.tut.ac.jp/JINNO/DATABASE/53picene.html
http://chrom.tutms.tut.ac.jp/JINNO/DATABASE/08fluorene.html


 

 

 

 

 

 

ف کننااده تاااثیر چناادانی در اناادیس بااازداری ناادارد. بااا تغییاار در ساااختار ترکیبااات یتوصاا

یاان توصاایف کننااده ناااچیز اساات. بااه هاار حااال ایاان توصاایف کننااده بااا اناادیس تغییاارات ا

 بازداری ارتباط مستقیم دارد.

بوده و بیانی از میازان باار مثبات در بار از گروه توصیف کننده های  RPCGچهارمین توصیف کننده 

. میزان مولکول است. توصیف کننده های باراز طریق روش های کوانتوم مولکولی قابل محاسبه هستند

و ارتباط  اثر این توصیف کننده نیز در اندیس بازداری هیدروکربن های آروماتیک چند حلقه ای ناچیز

 . ]71[آن مستقیم است

 )الف، ب، آ و د( تصویر چند هیدروکربن آروماتیک چند حلقه ای را نشان می دهد. 82-4شکل های 

 

 

 

 

                                                                             

                

 متیل نفتالن( ب-81-4شکل                                         پیرن[a-2,3]( نفتوالف-81-4شکل

                                                                            
 (  پیسند-81-4شکل                                                                         ( فنانترنآ-81-4شکل  

 PAHساختار تعدادی از ترکیبات -82-4شکل 
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و انادیس باازداری بارای تعادادی از هیادروکربنهای RPCG  ، GATS1eمقادیر توصایف کنناده ی 

 آمده است. 9-4آروماتیک چند حلقه ای در جدول

 

 PAHو اندیس بازداری برای چند RPCG  ، GATS1eکننده های  مقادیر توصیف-9-4جدول 

 فنانترن پیسن متیل نفتالن نفتو پیرن
 

1/362 1/736 1/432 1/516 GATS1e 

0/072 0/113 0/072 0/100 RPCG 

551/10 221/10 500/00 300/00 RI 

 

 

 

 

 

 

 آینده نگری-4-4

وجااااود دارد  QSAR و QSPRجملااااه مساااااهلی کااااه در کمااااومتریکس و مطالعااااات از   

 ایااان اسااات کاااه مااادل باااه دسااات آماااده در پااایش بینااای خاصااایت ماااورد بررسااای بااارای

ترکیباااتی کااه کاااملا جاادا از سااری ترکیبااات مااورد اسااتفاده هسااتند، تااا چااه اناادازه موفااق 

باارای ماادل طراحاای شااده  8ازایاان جهاات ماای تااوان یااک محاادوده ی کاااربرد پااذیری اساات

بوطااه در پاایش بیناای خاصاایت مااورد نظاار تعریااف کاارد کااه خااارآ ازایاان محاادوده ماادل مر

_____________________________ 
Application Domain-1  
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در کنااار روش هااای  8ناااتوان اساات. در ایاان راسااتا ماای تااوان از روش هااای دسااته بناادی

 توسعه ی مدل بهره گرفت.

باه عناوان ورودی  MLRاز آنجایی کاه در ایان تحقیاق از توصایف کنناده هاای منتخاب در مادل  

( و GAون الگاوریتم ژنتیاک )شبکه ی عصابی اساتفاده شاده اسات لاذا مای تاوان از روشاهایی چا

باه منظاور انتخااب توصایف کنناده اساتفاده کارد. باه جاای ( SPA) 2الکوریتم طرح ریازی متاوالی

 .استفاده کرد  4SVM-LSو  8SVM شبکه ی عصبی مصنوعی می توان از روش های
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Abstract 
In this work, quantitative structure-property relation ship (QSPR) has been applied for 

modeling and predicting the retention index of a series of polycyclic aromatic hydro-

carbons (PAHs). The Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) have been for a long 

time, a focus of greater attention by the scientific community due to their impact on 

public health and the environment. Usually, the PAHs are introduced into the 

environment as a result of anthropogenic activities, which have increased dramatically 

in the last 20 years. PAHs are a class of several hundred individual compounds 

containing at least two condensed ring. PAHs are product of incomplete combustion and 
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the pyrolysis of fusil fuel and other organic material from natural and anthropogenic 

source. Chromatographic techniques such as gas chromatography (GS) and high 

performance liquid chromatography (HPLC) coupled with UV, FID and MS detectors 

are the most frequently used. Retention index is a parameter that used in 

chromatography for separation of hydrocarbon mixture and provides the elution order of 

each compound. This order due of interaction between the mobile and stationary phase. 

This interaction related to the molecular structure of both phases and the variations in 

RI result from the structural variation of the compounds. Quantitative structure-

properties relationships (QSPR) have extensively been used to explain separation 

mechanisms and prediction of retention behavior in chromatography. In the present 

work, we developed a QSPR model using artificial neutral network (ANN) and multiple 

linear regressions (MLR) to predict the retention index of some PAHs compounds. The 

results of this study also demonstrate the underling factors governing on the retention 

index of test molecules. The experimental retention indexes of 38 polycyclic aromatic 

hydrocarbons were taken from the published experimental paper. All molecules were 

drawn into HyperChem and pre-optimized using semi-empirical AM1 method. The 

resulted geometry was transferred into software Dragon that can calculate the different 

descriptors.. The result obtained reveals the superiority of ANN over the MLR model. 

Keywords: QSPR, Retention Index, ANN, MLR, PAHs 
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