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 دانشجو:
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 استاد مشاور:
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 پروردگارا

ای دارم که بندگی را فقط و فقط تو را سزد، آنچه به من  دادهبه پیشگاه پاک و مقدست تقدیم می

 بیش از شایستگی م  است گر چه در خور بخشندگی توست.                

 

 ی عشق و ایثار مادرم                                                                                      تقدیم به الهه

ام که ترنم کلامش، فروغ گاه و تمام هستیبه تکیه

هرش،  ستان پرم می د ضورش و گر نگاهش، افتخار ح

-آرامشی ستودنی برایم به ارمغان آورده و امیدد

 باشد.                                         زندگیم می بخش

  

 تقدیم به مظهر قدرت و رشادت پدرم                                                                                 

به وجود پرمهرش، صلابت کلامش و به مهربانی نگاهش 

دوست من  ی لحظات زندگی بهترینکه همیشه در همه

 هستند.                                                                                                

 

تقدیم به همسر مهربانم:جناب آقای 

                                                   مجتبی ارغان

که قلب دریایش همیشه نیلگون است و افتخار حضور 

-ام است و در لحظهبخش زندگیدریغش امیدر بیو مه

ام مانند یک دوست همراه همیشگی من ی زندگیلحظه

 است. آرزوی موفقیت ایشان را دارم.                     

 
سپاسگزارم از استاد راهنمای عزیزم سرکار 

های خانم دکتر زهرا کلانتر که با راهنمایی



 ه 

ن این ارزشمندشان مرا در به پایان رساند
 پروژه یاری نمودند.                                                                 

 
 

با تشکر فراوان از جناب آقای دکتر حسین 
ی نیکوفرد استاد بزرگوارم که زحمت مشاوره

         ی اینجانب را متقبل شدند.                                                        پروژه
 
 

ی کسانی که مرا در به ثمر رساندن این و از همه

 پروژه یاری نمودند، کمال تشکر را دارم.   

 

        

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ی تحقیقاا  واود  ناماه نییجاهنماید که مطالب مندرج در این پایاا دانشجو تائید می

 را ذکر نموده است.باشد و در صور  اسیفاده از نیایج دیگرا  مرجع آ  می
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میرتاب از نیاایج مطالتاا ، آزمایشاا  و ناوآوری ناشای از تحقیا   ی حقوق مادی،کلیه

 باشد.نامه میتل  به دانشگاه صنتیی شاهرود میموضوع این پایا 
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زماا  توساط ی شده هامبینی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش19-3شکل )

هاا در ی کیو کننده برحسب مقادیر تجربی برای همهتوصیف 7ی بهینه شده با اسیفاده از شبکه

 109........(.....................................2-3ا در جدول )هی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ محدوده
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ی زما  توسط شابکهبینی شده همی پیشسییهسری تائید برای دانبرگشت (: نمودار20-3شکل )

هاا در ی کیاو کنناده برحساب مقاادیر تجربای بارای هماهتوصایف 7بهینه شده با اسیفاده از 

 109.........................................(....2-3ا در جدول )هی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ محدوده

زماا  دانساییه بینای هاموطای نسبی در پایش درصد یوسطی م(: نمودار مقایسه21-3شکل )

 7هینه شاده باا اسایفاده از ای بکننده با شبکهتوصیف 6ی بهینه شده با اسیفاده از توسط شبکه

ی ید. شامارهاتائاب(  بینیالف( پیش بوط به سریرب مای ترکیمارهابرحسب ش یف کنندهاتوص

 110................................................................................ت راست نمودار درج شده است.ایب در سماترک
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 چکیده

 هاا درکیاو  ینی دانساییهیبپیشبرای   (WNN) موجک عصبی یدر این پایا  نامه، از مدل شبکه 



 ق 

 عصبی موجک با دو میغیار یابیدا مدل شبکه . دروسیتی از دما و فشار اسیفاده شده است یمحدوده

میایلن، میاین مییل، های شامل تتداد گروهگروه  هایی برمبنای رو  سهمتوصیف کنندهو فشار دما، 

  عصابی  یکارگیری شبکههجهت ب سپس .طراحی گردیدها یک از کیو برای هروگروه عاملی کربونیل 

ها شبکه ک ازیآموز  هر با. نوشیه شد MATLAB نویسیط برنامهیامح در ایای رایانهبرنامه موجک

باه صاور   و تتاداد دور آماوز  مخفای یهای لایاهتتداد نرو  ،پارامیرهای ممنیم، سرعت آموز 

 تجربای دانساییه درشده با ترسیم نمودار مقاادیر های بهینهکارایی شبکه .سازی گردیدهزما  بهینهم

نیاایج  .د مورد ارزیاابی قارار گرفاتیئبینی و تاها برای دو سری پیشدست آمده از آ مقابل مقادیر به

 هاادانساییه ایان شابکه بینایدر پایش .کندد مییئتا حاصل از این نمودارها کارایی مطلوب شبکه را

 عصابی یشابکه برای ایجاد یکبتد  یدر مرحله باشد.می %3/1وطای نسبی کمیر از  میوسط درصد

-2و  بوتاانو -2دو ترکیاب  یزما  دانساییهبینی هم پیش برای ایرو  فوق شبکه طب جامع ابیدا 

کاه به طوری .دست آمدمطلوبی به یجهیاسازی گردید که در این مورد نیز نیطراحی و بهینه پنیانو 

پس از  باشد.می %60/0کمیر از کیبا ربینی دانسییه برای این توطای نسبی در پیشدرصد ط امیوس

جاامع بارای پایش  موجک عصبی یشبکه ،شدهاز مدل بهینه با اسیفادهدست آورد  نیایج مطلوب به

مییلن، میین و  دما، فشار و تتداد گروه مییل، شامل کنندهتوصیف 6 با هاکیو  یهمه یبینی دانسییه

بینی پیشیوسط درصد وطای نسبی این شبکه برای گروه عاملی کربونیل طراحی و بهینه گردید که م

به باشد. می %95/1ز صد وطای نسبی کمیر ارو ماکزیمم د %05/1کمیر از ها کیو  یهمه یدانسییه

آماده از مادل دسات شده با ترسیم نمودار مقادیر تجربی برحسب مقادیر باهعلاوه، کارایی مدل بهینه

 ینشاا  دهناده 99/0بیشایر از ی گردید که ضریب همبسیگی بینی و تائید ارزیاببرای دو سری پیش

                                                              .    باشدشده میکارایی مطلوب مدل بهینه

ی عصبی موجک، دانسییه، سهم گروهشبکه ها:کلید واژه



 مقدمه

انگیز سیسیم مصنوعی از دیرباز وسوسههای شگفت انگیز مغز انسا  در یک سازی ویژگیپیاده

 و مورد توجه بوده است. همین انگیزه باعث شده است تا دانشمندا  با الهام از ساویار مغز انسا 

تواند صور  یک مدل بسیار ساده که فقط میرا به )ANN(1های عصبی مصنوعیشبکه یایده

 [.1]نمایند، ارائه کندسازی بخشی از عملکرد مغز را شبیه

های عصبی مصنوعی مثل مغز بصور  تطبیقی است و از طری  مثال انجام یادگیری در شبکه

های درست به شبکه ای از ورودی و وروجیبدین متنی که اغلب )نه همواره( مجموعه ،شودمی

ای ها، وز  ارتباطا  )میغیرهای( وود را به گونهشبکه با اسیفاده از این مثال سپس .شودداده می

های درسیی را تولید کند به همین پاسخبیواند های جدید دهد که در صور  داد  ورودیر میتغیی

های بر اساس محاسبا  روی دادهها شبکهشود زیرا ها هوشمند گفیه میواطر به این سیسیم

  .[2]دگیرنها، قوانین کلی را فرا میعددی یا مثال

مانند  شود.علمی از جمله شیمی اسیفاده می های مخیلفهای عصبی در زمینهامروزه از شبکه

بینی وصوصیا  آشکارساز [ و پیش3وسیع دما و فشار ] یگرانروی گازها در محدودهبینی پیش

 [ و ...4یونیزاسیو  شتله ]

 

 هاهای عصبی مصنوعی، در جستجوی شباهتانسان و سلول -1-1

 آموزد؟مغز انسان چگونه می -1-1-1

های مغزی و ها یا رشیه2ها و همچنین شناوت نرو های مغزی انسا ولسل یتحقی  درباره

با بررسی روی کند هنوز ادامه دارد. بیا  یک راه نسبیاً میفاو  که یک سیسیم هوشمند را بنا می

فرد است ها نرو  عصبی منحصر بهمیشکل از میلیو  انسا مغز  مغز انسا  مشخص شده است که
______________________________________________________________________ 
1-Artifical neural networks 

-2 Neuron 

1 
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باشند. نرو  کوچکیرین واحد مسیقل پرداز  اطلاعا  های مخیلف میکه دارای شکل و اندازه

(، ساویار 1-1باشد. در شکل )می 3و اکسو  2)سوما( سلول یبدنه ،1است که میشکل از دندریت

 کنید.مشاهده می یک نرو  زیسیی را

 

 

 ساویار یک نرو  زیسیی (:1-1شکل )

 

هایی تشکیل یافیه از فیبرهای سلولی هسیند گونه دارند، شبکهها که ساویاری دروتدندریت

سلول که  یکه دارای سطح نامنظم بوده و پس از دریافت اطلاعا  به شکل سیگنال آ  را به هسیه

 کنند.رار دارد، هدایت میسلول ق یدر بدنه

های دریافیی سلول ضمن فراهم کرد  انرژی لازم برای فتالیت نرو ، بر روی سیگنال یبدنه

ها و مقایسه با عملیا  لازم را انجام داده که این عملیا  شبیه یک عمل جمع ساده از کل سیگنال

های وارتر و تتداد شاوهها از سطحی همباشد. اکسو  که برولاف دندریتمی 4یک سطح آسیانه

های دیگر های الکیروشیمیایی دریافیی از هسیه سلول را به نرو باشد، سیگنالکمیری برووردار می

های دیگر را های سلولکند. محل تلاقی یک اکسو  از یک سلول به دندریتمنیقل می

بین د. به فضای ماشوها برقرار میبین نرو ها ارتباطا  ماگویند. توسط سیناپسمی5سیناپس

______________________________________________________________________ 
-1 Dendrite 

2-Soma 

3-Axon 

4-Threshold 

5-Synapse 
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، نرو  ها به عنوا  ورودیدر حقیقت دندریت .گوینداکسو  فضای سیناپسی می ها ودندریت

 آکسو  یک نرو  و دندریت نرو  دیگرسیناپسی محل اتصال فضای  وآ  وروجی  اکسو  به عنوا 

ها یچهامثل ماهتدی یا عناصر دیگر بد  اهای بکه سیگنال عصبی از اکسو  به نرو زمانی باشد،می

 .[5]دشوها میحریک آ اث تارسد، باعمی

ها را با هم جمع کنند و آ یک از اتصالا  ورودی وود یک ولیاژ کم دریافت میها از هرنرو 

کند. اکنو  این نرو  آتش می اًجمع به یک مقدار آسیانه رسید اصطلاحکه اگر این حاصل زنندمی

هایی که به این نماید که این ولیاژ به دندریتروجی ارسال مینرو  روی اکسو  وود یک ولیاژ و

در رسند و باعث یکسری فتل و انفتالا  شیمیایی در اتصالا  سیناپسی شده و اکسو  میصلند می

که شد  اتصال یک سلول عصبی به سلول تنی زمانییشود. میهای دیگر نرو  تحریکباعث  نهایت

 شود.ند، یادگیری انجام میها تغییر کدیگر در محل سیناپس

 

 های عصبی مصنوعیهای عصبی انسان تا شبکهاز سلول -1-1-2

عصبی مصنوعی دارای یک پیکربندی ریاضی بر اساس تقلید بسیار ساده از سیسیم  یشبکه

 یمیانی و یک لایه یورودی یک یا چندین لایه یشبکه عصبی بیولوژیک بوده و دارای یک لایه

ها و های عصبی مانند مغز انسا  بر اساس دو جزء اصلی نرو شبکه زاء اصلیاجوروجی است. 

توانند افزاری هسیند که میهای نرمهای عصبی برنامهبنابراین شبکه [.6باشند]ها میسیناپس

 ای که:به گونه نمایندهمانند مغز انسا  عمل 

 .تر گرددبه مرور زما  و تتامل بیشیر با محیط کارآزموده -الف

 گیری منطقی باشد.علاوه بر انجام محاسبا  قادر به نییجه -ب

 در شرایط جدید راهکار مناسب ارائه دهد. -ج

های عصبی مصنوعی در کاربردهای مخیلفی نظیر مسائل تشخیص الگو، شناسایی امروزه شبکه

ایی که ساویار هسازی سیسیمروند. همچنین در کنیرل یا مدلکار میهگفیار، پرداز  تصویر و ... ب
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های عصبی مصنوعی افزو  از شبکهصور  روزای دارند نیز بهداولی ناشناویه یا بسیار پیچیده

 [.7]دشواسیفاده می

 

 های عصبی مصنوعیشبکه یتاریخچه -1-2

مطرح شد  2و پییز 1ثکلوهای عصبی مصنوعی توسط مک اولین مدل شبکه 1949در سال 

که شامل  4پرسپیرو  یشبکه 3فرانک روزنبلا  1958 در سال که یک مدل وطی ساده بود. سپس

های عصبی بود زیرا عدم آغاز افول موقت شبکه 1969های یادگیری بود ارائه نمود. سال الگورییم

با مترفی  5هاپفیلد 1982 وطی آشکار شد. در سالهای عصبی در حل مسائل غیرتوانایی شبکه

برای حل موارد غیروطی ارائه  را ، راه حلی6یادگیری برگشیی هایلایه و الگورییمهای چندشبکه

افزوده شده و  مصنوعی های عصبیهای بیشیری به شبکهقابلیت از آ  موقع تا امروز[. 5و2]دنمو

اند به عنوا  ها توانسیهای که شبکههای مهمی در این زمینه صور  گرفیه است به گونهپیشرفت

 .[8]مسائل جدید مطرح شوند در حل یک ابزار علمی قدرتمند

 

 های عصبی مصنوعیساختار شبکه -1-3

های مغز انسا  بوده و حکم سلول مصنوعی عصبی یها کوچکیرین واحد پرداز  شبکهنرو 

میانی تشکیل  یوروجی و یک یا چند لایه یورودی و یک لایه یرا دارند. هر شبکه از یک لایه

باشند به هایی که مربوط به ایجاد سیگنال تحریک میله وز وسیههای هر لایه بشده است. نرو 

ها و مقادیر ثابیی که با شوند. طی فرایند آموز  شبکه، این وز بتدی میصل می یهای لایهنرو 

______________________________________________________________________ 
-1 Mc culloch 

2-Pitts 

-3 Frank Rosenblat 

4-Perceptron 

5-Hopfield 

-6 Feedback 
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که کنند تا اینپی تغییر میدرشوند به طور پینامیده می 1شوند و اصطلاحاً بایاسها جمع میآ 

 میرین مقدار وود برسد. مجموع مربتا  وطا به ک

از توابع  شود.های بتدی از توابع محرک اسیفاده میهای هر لایه به لایهبرای انیقال وروجی

را نام برد. شکل زیر ساویما   3و توابع محرک وطی 2توا  توابع سیگموئیدیمحرک متروف می

 دهد.یک نرو  محاسباتی را نشا  می

 

 

 اسباتی(: ساویما  یک نرو  مح2-1) شکل

 

 Pباشد. میزا  تاثیر به ترتیب ورودی و وروجی نرو  می a و P هایدر این شکل کمیت

 1شود. ورودی دیگر یک مقدار ثابت تتیین می( P )وز  کمیت Wبوسیله مقدار کمیت  aروی 

ورودی  ،جمعشود. این حاصلجمع میWP ضرب شده و سپس با bاست که در جمله بایاس 

 دهد.را تشکیل می F برای تابع محرک n 4والص

(1-1)                                      bPWPWPWbn RR  ,122,111,1 ..................WP                         

 آید:دست میی زیر بهسپس وروجی نرو  به کمک متادله

(1-2)                                                                                        bFa )(  WP                                                        

______________________________________________________________________ 
-1 Bias 

2-Log-sigmoid transfer function 

3-Linear transfer function 

4-Net input 
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نیز توسط طراح  F قابل تنظیم هسیند و تابع محرک Wو  b باید توجه داشت که پارامیرهای

ها به مقدار مطلوب نهایی انیخاب ها و بایاسشود. مسیری که برای دسییابی وز انیخاب می

 [.9دارد. قانو  یادگیری در واقع یک الگورییم ریاضی پیچیده است] گردد، قانو  یادگیری ناممی

 

 های عصبی مصنوعیای شبکهبندی لایهدسته -1-4

کنند. در لایه تفکیک میلایه و چندهای عصبی را به دو دسیه تکبر اساس ساویار، شبکه

های د سیگنالورودی یکی هسیند. در نییجه به تتدا و های وروجیلایه نرو تک ییک شبکه

 Rنرو  و  S لایه باتک ی( ساویار یک شبکه3-1) وروجی، نرو  در شبکه وجود دارد. در شکل

 ورودی به عنوا  لایه در نظر گرفیه نشده است.در این شکل  که ورودی نشا  داده شده است

 

 

 لایهتک ی(: ساویار یک شبکه3-1) شکل

 

ها میصل است و به ازای به تمام نرو  P بردار ورودیعنوا  یک عضو از هر ورودی در این شکل به

  کند:صور  زیر ایجاد میها را بههای میتل  به آ ، یک سیو  از ماتریس وز وز 
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 (1-3         )                                                                 
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 چنین است: بایاساست بنابراین بردار  ibبایاس ن هر نرو  دارای یک همچنی

 (1-4                            )                                                                     

1

2

1
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

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











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ssb

b

b


b  

 ,b های. ماتریسشود( تتیین می2-1) و (1-1و وروجی هر نرو  از روابط ) nمقادیر ورودی 

W مقادیر بهینه تا دهدتغییر می ها راآ شبکه  مسائل مخیلف، راهمیت زیادی دارند، زیرا د 

که برای دسییابی به عملکرد مطلوب، به درجا  آزادی و پارامیرهای قابل در مواردی آیند. دستهب

کنیم. در این ساویار وروجی لایه اسیفاده میهای چندتنظیم بیشیری نیاز داریم، از شبکه

 [.10شود]بتدی منیقل می یهای لایهقبلی به ورودی نرو  یهای لایهنرو 

های کل شبکه بسیگی ها و وروجیهای میانی به تتداد ورودیها در لایه یا لایهتتداد نرو 

توا  توابع های مخیلف میبتلاوه، برای لایه رود.بالا میمیرهای قابل تنظیم شبکه ندارد، بنابراین پارا

 ییک شبکه (4-1) تحریک میفاوتی را اوییار نمود و به ساویار مناسبی دست یافت. در شکل

 لایه نشا  داده شده است.سه

 

 

 لایهسه ی(: ساویار یک شبکه4-1شکل )
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، بردار ورودی بایاسلایه، ماتریس وز ، بردار ل، هرلایه، مطاب  شکی چنددر یک شبکه

های مخیلف از کرد  لایهوود را دارد، که برای مشخصوالص و بردار وروجی مخصوص به

 یای که وروجی آ  هما  وروجی شبکه است لایهشود. در این شبکه، لایهاسیفاده می 1بالانویس

 [.5نامند]می 3یی مخفها را لایهنام دارد و سایر لایه 2وروجی

لایه هسیند. به تجربه نیز ثابت شده های تکلایه بسیار قدرتمندتر از شبکههای چندشبکه

که تابع وروجی، سیگموئید شود که شبکه از زمانیوروجی باعث می یاست که وطی بود  در لایه

بیشیر است.  وطی بود  تابع وطی از تابع سیگموئید یباشد، بهیر به جواب برسد زیرا محدوده

وطی بود  در دو انیهای  یآور، انحراف از محدوده یحضور تابع سیگموئید در لایهبا همچنین 

 [.11]شودمیتابع مشاهده 

های شبکه جزء پارامیرهای آزاد کاربر نیسیند و بر اساس مسئله ها و وروجیتتداد ورودی

های مخفی، تتداد تتداد لایه . اماآینددست میهواصی که شبکه قرار است آ  را حل کند ب

های مخفی و سایر پارامیرها )بسیه به الگورییم مورد اسیفاده( جزء درجا  آزادی بوده های لایهنرو 

لایه های چند[. با توجه به افزایش تتداد درجا  آزادی در شبکه5و باید توسط کاربر بهینه شوند]

رو باید شبکه را تا حد از این .یابدایش میلایه، حجم محاسبا  و زما  آموز  افزنسبت به تک

های مخیلف ها روی وروجی در اثر عبور از لایهثیر ورودیأامکا  کوچک انیخاب کرد تا از کاهش ت

 [.10باشد]مرسوم نمی نیز لایهها بیش از سهاجیناب شود. متمولاً افزایش تتداد لایه

های سیسیم در نیم برابر تتداد ورودیمخفی بین نصف تا یک و  یهای هر لایهتتداد نرو 

مخفی زیاد انیخاب شود شبکه با تغییرا  میتدد  یهای لایهشود. اگر تتداد نرو نظر گرفیه می

که این دست آورد در حالیههای سری آموز  بکوشد بهیرین تطبی  را با دادهمی هابایاسها و وز 

______________________________________________________________________ 
1-Superscript 

2-Output layer 

3-Hidden layer 
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تتداد بینی تطبی  ایجاد نماید و اگر ی سری پیشهاشود که شبکه نیواند با دادهموضوع باعث می

 [.9شود]ا کم باشد قدر  تجزیه و تحلیل و دقت کم میهنرو 

 

 های عصبی مصنوعیشبکه 1معماری -1-5

پرداز  اطلاعا  به دو دسیه کلی تقسیم  یهای عصبی مصنوعی بر اساس شیوهشبکه

 شوند:می

 2وور(های از قبل تغذیه شده )پیششبکه -1

 (4وور)پس 3های بازووردی یا برگشییشبکه -2

مسیقیم غیرمسیقیم و چه به صور  وور، وروجی هر نرو  چه به صور  های پیشدر شبکه

اول، وروجی را محاسبه  یهای لایهگردد. با این الگو ورودی نرو به ورودی هما  نرو  بر نمی

ی که به لایهییشود تا جاها تکرار میه. این عمل در بین لایفرسیندی دوم میکرده و به لایه

ها جریا  اطلاعا  همیشه وروجی برسد و وروجی کل شبکه محاسبه شود. بنابراین در این شبکه

وور باشد و به همین دلیل هم به آ  پیشدر یک مسیر یک طرفه و از ورودی به وروجی می

 [.2گویند]می

نال برگشیی از یک نرو  به هما  نرو  یا وور یا برگشیی، حداقل یک سیگهای پسدر شبکه

های برگشیی، ها با اسیفاده از حلقه[. بنابراین آ 5قبلی وجود دارد] یهای هما  لایه یا لایهنرو 

های کنند. شبکهمیهایی دارند که در هر دو مسیر از ورودی به وروجی و بالتکس حرکت سیگنال

 ی تتادل برسند. در حال تغییر است تا به یک نقطه ها پیوسیهوور، پویا هسیند و وضتیت آ پس

 هایها بهیر از شبکه[. این شبکه2ماند]ورودی جدید باقی میدریافت وضتیت تتادل تا زما  این 

        [.5ها را نشا  دهند]های زمانی سیسیمتوانند ویژگیوور میپیش

______________________________________________________________________ 
1-Topology  

2-Feed forward 

3-Feed back 

4-Recurrent 
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 هایسیستم های عصبی به عنوانفرایند یادگیری شبکه -1-6

 پذیرآموزش

توانند آموز  ببینند اند میهای عصبی مصنوعی که از روی مغز انسا  الگوبرداری شدهشبکه

 ها وجود دارد:طور کلی دو نوع یادگیری برای شبکههو یاد بگیرند. ب

 1یادگیری با ناظر  -1

 2یادگیری بدو  ناظر -2

ری، جواب واقتی سیسیم یادگیرنده در یادگیری با ناظر در هر مرحله از تکرار الگورییم یادگی

بینی شده )که وطای وجود دارد. لذا الگورییم یادگیری به تفاو  بین مقدار واقتی و مقدار پیش

 شود. ها از این نوع یادگیری اسیفاده مییادگیری نام دارد( دسیرسی دارد. در بیشیر شبکه

وجود نیست. به این ترتیب که شبکه در یادگیری بدو  ناظر جواب واقتی برای سیسیم یادگیرنده م

ها را بندی کند. بتد ارتباطا  موجود بین آ آموزد که الگوهای ورودی را به تتداد مساوی تقسیممی

است و هدف نهایی را  طراح ،پیدا کرده و در وروجی شبکه کد نماید. در این حالت فرد کاربر

 [.5کند]مشخص می

یادگیری  ،شود. یکی از این قوانینن یادگیری بیا  میهای یادگیر توسط قوانیرفیار سیسیم

( طوری تنظیم هابایاسها و است که در این نوع یادگیری، پارامیرهای شبکه )وز  3عملکردی

شوند که عملکرد بهینه شود. یادگیری عملکردی یک یادگیری با ناظر است زیرا جواب واقتی می

ده وجود دارد و وطایی که بین مقادیر تجربی و پاسخ های مورد بررسی سیسیم یادگیرنبرای نمونه

 [.5رسد]شبکه وجود دارد به حداقل می

 ، باید دو قدم اساسی برداشیه شود:نیز سازی عملکردبرای بهینه

______________________________________________________________________ 
1-Supervised learning 

2-UnSupervised learning 

3-Performance learning 
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 عملکرد را بیا  کنیم. برای این منظور بایاد متیااری کاه باه یابیدا باید به زبا  ریاضی مسئله -1

گویناد پیادا کنایم. شااوص می 1کند و به آ  شاوص عملکردیا  میعملکرد شبکه را ب طورکمی،

عملکرد شبکه رابطه عکس دارد یتنی هر چه عملکرد شابکه بهیار باشاد، مقادار  یعملکرد با نحوه

هاا، میوساط شاوص عملکرد کوچکیر وواهد بود و بالتکس. شااوص عملکارد در بیشایر الگاورییم

 گویند.حاً تابع هدف یا تابع وطا میاست که به آ  اصطلا )MSE(2 مربتا  وطا

 [.5باشد]قدم دوم، تنظیم پارامیرهای شبکه برای کاهش مقدار شاوص عملکرد می -2

 

 های عصبیسازی عملکرد شبکهمعرفی روشهای مختلف بهینه -1-7

هسیند  3ها تقریباً همگی دوریسازی عملکرد در آموز  شبکههای مخیلف بهینهالگورییم

شود. سپس این مقدار اولیه طی مراحلی که از قاعده ار اولیه برای تابع حدس زده مییک مقد یتنی

 شود:کند، بهینه میزیر پیروی می

 (1-5                                         )                                         1K K KX X P   

1KXام است و Kمینیمم تابع در مرحله  یحدس نقطه KXکه در آ    یحدس مرحله 

مسیر جسیجو یا هما  بردار مسیر است بدین متنی که از  KP .باشدمینیمم تابع میی بتدی نقطه

1KXبتد،  یروی آ  حدس مرحله  آید و ست میدهب شود و مقدار نامیده می 4سرعت یادگیری

باشد. سرعت یادگیری کم و زیاد بود  تغییرا  پارامیرهای شبکه در هر دور آ  بین صفر و یک می

انیخاب مسیر  یآیند در نحوهسازی که در ادامه میهای مخیلف بهینهرو  کند.را متین می

 عت یادگیری با هم تفاو  دارند.جسیجو و سر

 

______________________________________________________________________ 
1-Performance 

2-Mean square error 

-3 Iterative 

-4 Learning rate 
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 1روش نزول گرادیانی -1-7-1

های ابیدایی و کاملاً موثر یکی از تکنیک 2ترین نزولالگورییم نزول گرادیانی یا الگورییم سریع

بتدی است که به  nیک بردار  xF)(میغیره مثل  nباشد. گرادیا  یک تابع در آموز  شبکه می

 شود: ( بیا  می6-1شکل کلی )

(1-6      )                                                                           1 2( ) , ,...., nF x F x x x 

(1-7              )                                  
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های هر ماتریس ها و سیو رباشد که باعث جابجایی سطمی 3علامت ترانسپوز Tالانویس ب

 Eگردد. گرادیا  تابع واصیت جالبی دارد. برای اسیفاده از این واصیت، ابیدا یک تابع عملکرد می

کنند. این تابع شود، انیخاب میوطا گفیه میبرحسب پارامیرهای شبکه که به آ  اصطلاحاً تابع 

تک باشد. تابع انیخاب شده بایسیی نسبت به تکبیانگر وطای بین مقادیر واقتی و پاسخ شبکه می

پذیر باشد. در این صور  گرادیا  تابع وطا در هر نقطه از فضای پارامیرها پارامیرهای شبکه مشی 

 قابل محاسبه وواهد شد:

 (1-8   )        
KK WW

T

nn

WW

TT

K WE
W

WE
W

WE
W

WEg 



 





















121

)()()()(  

هایش پارامیرهای شبکه هسیند. از طرف دیگر تابع وطا هنگام برداری است که مولفه Wکه در آ  

 ( باید در هر دور کاهش یابد، یتنی:5-1) یاصلاح شد  مقدار حدس اولیه با اسیفاده از رابطه

(1-9                                                     )                                 1K KE W E W  

 چنین است: KWحول حدس قبلی یتنی  WE)(اول تابع  یبسط سری تیلور مرتبه

(1-10                                                   )     1 K

T

K K W W KE W E W E W W    

______________________________________________________________________ 
1-Gradient descent algorithm 

2-Steepest descent algorithm 

-3 Thranspose 
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که برای این 1KE W 
کوچکیر از   KE W (10-1)دوم سمت راست عبار   یشود باید جمله 

 منفی باشد:

(1-11                                           )                   0
K

T T

W W K K KE W W g W     

 ازآرایی کنیم:( را به صور  جدید ب5-1) یاگر رابطه

(1-12                                                              )1K K K K KW W P W P       

 آید:دست میه( ب11-1( در )12-1) یبا جایگذاری رابطه

(1-13                         )                                          0  K

T

KKWW

T
PgWWE

K
 

 چو  ضریب یادگیری یک مقدار مثبت است لذا باید داشیه باشیم:

(1-14                   )                                                                            0T

k Kg P  

نام دارد و مقدار تابع با حرکت در این  1متادله صدق کند، مسیر نزول که در این KPهر بردار 

Tیابد. مسیری که مسیر کاهش می

k Kg P تر از بقیه باشد باعث بیشیرین نزول در مربوط به آ  منفی

 شود.مقدار تابع می

تابع در جهت عکس وقیی مقدار  حداقل است که بردار مسیر و بردار گرادیا  فوق عبار  

باشد. بنابراین برداری که مسیر ضرب درونی دو بردار می( حاصل14-1) یکدیگر باشند زیرا عبار 

 :استدهد، چنین ترین نزول را نشا  میسریع

(1-15                                                                                              )K KP g  

در هر نقطه از فضای پارامیرها، اگر در جهت گرادیا  محلی حرکت  (15-1) یطب  رابطه

 یابد و بر عکس اگر در ولاف جهت گرادیا  تابع حرکت کنیم کنیم مقدار تابع به سرعت افزایش می

پارامیرهای شبکه را ای به گونه (15-1) ییابد. در نییجه رابطهمقدار تابع با هما  سرعت کاهش می

 [.10گردد]دهد که باعث مینیمم شد  تابع وطا میتغییر می

 آید:دست می( به12-1ی )( در رابطه15-1ی )با جایگذاری رابطه
______________________________________________________________________ 
1-Descent direction 
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(1-16  )                                              
KWWKKKK WEWgWW   )(1   

با وجود  نقش حیاتی دارد. انیخاب مقادیر بزرگ  در این الگورییم سرعت یادگیری 

آموز  سریع شبکه و اتلاف زما  کمیر، در ویلی از موارد باعث ناپایداری آموز  شبکه شده و 

د  زما  باعث افزایش م گردد. از طرف دیگر انیخاب مقادیر کوچک نیایج مناسبی حاصل نمی

رو یک انیخاب مناسب برای شود اما مسیر تغییرا  تابع هموارتر وواهد بود. از اینآموز  می

باشد که مقدار وطا زیاد است. پس از ضریب یادگیری، اوییار مقادیر بزرگ در ابیدای آموز  می

انیخاب  کاهش یافین وطا، برای حفظ همگرایی آموز  شبکه، باید مقادیر کوچکی برای 

 [.10نمود]

رو  نزول گرادیانی اسیفاده از و ناپایداری هم رخ ندهد بزرگ باشد  برای اینکه راه دیگر  

اضافه  فتلی یقبل به مرحله یهای مرحلهبه این متنی که ضریبی از وز  ترم ممنیم است،با 

 :شودمی

(1-17)                                         

، به جای ام(k+1این رابطه در دور )، ممنیم است. طب  که ضریب 
kWWk WEW  )(  در

new(، 17-1ی)رابطه

kW  [.5گیرد]ها مورد اسیفاده قرار میبه عنوا  تغییر وز 

 

 1االگوریتم پس انتشار خط -1-7-2

ترین نزول با شاوص عملکرد میوسط رو  پس انیشار وطا در اصل یک الگورییم سریع

کار میهوطی بع محرک غیربلایه با تاهای چنداست که برای آموز  شبکه (MSE)مربتا  وطا 

صور  تصادفی انیخاب شده و ههای شبکه برود. انیشار به عقب بدین متنی است که در ابیدا وز 

گردد. پس از شود و سپس وروجی شبکه محاسبه میلایه وارد میچند یها به شبکهیهمراه ورود

______________________________________________________________________ 
-1 Error back propagation algorithm 

old

kWW

new

k WWEW
kk

   )(
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 یهای لایهمشخص شد  وروجی شبکه و شاوص عملکرد برای کم شد  وطای شبکه، ابیدا وز 

 شوند.های قبلی تصحیح میترتیب اوزا  لایههآور تصحیح شده و بتد ب

یک شبکه عصبی انیشار به عقب لازم است و تتداد زیادی چروه برای آموز   طور کلیهب

که میانگین کل وطا به یک مقدار مطلوب یا صفر برسد ادامه آموز  تا زمانی یمتمولاً چروه

کند که در این صور  یابد. در بروی مواقع نیز وطای میانگین طی چند دوره تغییر نمیمی

 [.12]یادگیری شبکه عصبی پایا  رسیده است

 

 نوین آموزش شبکه هایشیوه -1-8

های نوین آموز  تا حدود هایی که برای دو رو  قبل ذکر شد، در شیوهها و محدودیتنقص

ها، رو  نیوتن است که اساس کار رو  تک زیادی برطرف شده است. از متروفیرین این رو 

این باشد. در می CG)(3و گرادیا  مزدوج (LM)2رو  لونبرگ مارکوار ، (OSS)1نتای سکامرحله

 [. 13شود]دوم تابع عملکرد اسیفاده می یاز بسط تیلور مرتبه هارو 

 

 4شبکه عصبی موجک -1-9

دسیه جدیدی از ایجاد  های عصبی باعثتلفی  موجک با شبکه یهای اویر ایدهدر سال

های عصبی [. شبکه14]تعصبی موجک گردیده اس یشبکههای عصبی مصنوعی به نام شبکه

 [.15مورد اسیفاده قرار گرفت] 5توسط دوگما  1988در سال  موجک اولین بار

واسطه وطی حاکم بر سیسیم را بهتوانند در مد  زما  کمیری مدل غیرها میاین شبکه

عصبی موجک جلوگیری از  یطور مطلوب ارائه دهند. از دیگر مزایای شبکهتر، بههمگرایی سریع

______________________________________________________________________ 
1-One Step Secant(OSS) 

2-Levenberg-Marquardt(LM) 

3-Conjugate gradient(CG) 

4-Wavelent neural network(WNN) 

5-Dougman 
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طور واصی مورد هها بواسطه همین مزیتهد که بباشمینیمم محلی و سهولت تنظیم ساویار می

و  شودموجک و تبدیل موجک داده می یدر ابیدا توضیح مخیصری درباره [.16اند]توجه قرار گرفیه

 شود.می شرح دادهعصبی موجک ی سپس الگورییم شبکه

 موج، موجک و تبدیل موجک -1-9-1

یک موج  (17-1تابع ) .شودفیه میکننده نسبت به زما  یا مکا  گموج به تابتی نوسا 

 کند.نسبت به زما  نوسا  می و فرکانس  A سینوسی است که با دامنه

(1-17                    )                                                             sin 2y A t   

های مخیلف در یک فضا حرکت که دو یا چند موج سینوسی با دامنه و فرکانسدر صورتی

تک امواج است که به آ  های حاصل از تککنند، مقدار جابجایی کل برابر مجموع جابجایی

 صور  زیر است:هگویند و عبار  ریاضی آ  بمی 1نهش امواجبرهم

(1-18                     )                                                      sin 2i i

i

y A t   

تواند با یک رو  ریاضی به نام نهش این است که محاسبا  فوق میترین ویژگی برهممهم

ای از توابع صور  مجموعههتوا  بامواج پیچیده را می ،کهمتکوس شود به این صور  2تبدیل فوریه

 [.17مخیلف شکست] هایسینوسی با فرکانس

 شود:از نظر ریاضی فرایند آنالیز فوریه توسط تبدیل فوریه نشا  داده می

(1-19      )                                                                        dtetFF tj






  )()(  

ها زما  یل اصلی در تابع نمایی در همهضرب سیگناجمع روی حاصل tF)(که در این رابطه 

هسیند که وقیی در تابع سینوسی با  F)( فوریه ،ضرایب ی تبدیل فوریه، هما نییجه باشد.می

______________________________________________________________________ 
1-Superposition of waves 

2-Fourier transform 
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سیگنال اصلی را نییجه  یشوند اجزای سینوسی تشکیل دهندهضرب می فرکانس 

 [.18دهند]می

یک موج کوچک با انرژی متین است و به علت تمرکز انرژی در زما  یا مکا  در موجک، 

طور که در دارد. هما ای ویژهکارایی  2و میغیر نسبت به زما  1های زودگذر، غیر ایسیاآنالیز پدیده

که بینی است در حالیبینید یک موج سینوسی، نامیناهی، یکنواوت و قابل پیشمی (5-1)شکل 

 ی شکل نامنظم بوده و میناهی است.داراموجک 

 

 

 : مقایسه یک موج سینوسی )سمت چپ( با یک موجک )سمت راست((5-1)شکل 

 

اگر  t 4توا  با تغییر موقتیتتوابع موجک مخیلف را می ،را نشا  دهد 3یک موجک مادر 

با اسیفاده از تابع  5و یا تغییر پهنا t دست آورد:هصور  زیر ببه 

 (1-20         )                                                                   ,

1
a b

t b
t

aa
 

 
  

 
 

پارامیر موقتیت است که به  bپارامیر پهنا و  aکه در آ   t [18گویند]جک مادر میتابع مو. 

می 6موجک یآیند توابع پایهدست میهب( 20-1) یبه تمام توابع موجکی که براساس رابطه

 [.19گویند]

______________________________________________________________________ 
1-Non-stationary                    

2-Time invariant 

3-Mother wavelet 

4-Translation or shifting(delaying or hastening 

5-Scaling or dilating (stretching or compressing) 

6 -Wavelet basis function 
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تابع  1تبدیل موجک ،دهدموجک را نشا  می یضرایب بسط که وز  توابع پایه یمجموعه

 شود:چنین نوشیه می tf)([. از نظر ریاضی تبدیل موجک تابع 19نظر است]مورد

(1-21            )                               ,

1
, a b

t b
C a b f t t dt f t dt

aa
 

 

 

 
   

 
  

 یموجک زده شده است. نییجه یدر توابع پایه tf)(ضرب سیگنال جمع روی حاصل ،که در آ 

),(تبدیل موجک، ضرایب موجک  baC ضرب هر ضریب در موجک مرتبط با آ  لباشند. حاصمی

 [. 18دهد]های سازنده سیگنال اصلی را نشا  میضریب )از نظر پهنا و موقتیت( موجک

تبدیل فوریه، سیگنال را به یک سری  و شکندهای آ  میسیگنال را به موجک ،تبدیل موجک

باشند. شبیه یکدیگر می شکند. بنابراین این دو تبدیلهای مخیلف میهای سینوسی با فرکانسموج

موجک مگر  یموجک وجود دارد این است که توابع پایه یاما یک نکیه جالبی که در مورد تجزیه

به همین  و سینوسی نامیناهی هسیند یپایه عکه توابصفر هسیند در حالی ،در یک بازه محدود

تبدیل  یکاری که از عهده ،های مسیقر را نمایش دهدووبی سیگنالهتواند بدلیل تبدیل موجک می

 [.19آید]ووبی برنمیهفوریه ب

 

 موجک مادر -1-9-2

 عنوا  موجک مادر انیخاب کرد:هتوا  باولین مشی  تابع گوسین را می

(1-22       )                                                                     21
exp

2
x x x

 
   

 
 

عنوا  تابع موجک مورد اسیفاده قرار گیرند. در هتوانند بمی نیز بالاتر تابع گوسین یمشیقا  مرتبه

دست آمده از مشیقا  تابع گوسین نشا  داده شده است. ههای گوسین بموجک (6-1شکل )

 [.18در نام نمودار آورده شده است] Gصور  زیروند همراه با حرف همشیقا  گوسین بی مرتبه

 

______________________________________________________________________ 
1-Wavelet transform 
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 های متروف کلاه مکزیکی، مورلت ومیر.های گوسین همراه با موجکموجک(: 6-1شکل )

 

صور  زیر بیا  هنامه، موجک مادر مورلت است که بموجک مادر مورد اسیفاده در این پایا 

 [:18شود]می

(1-23               )                                                         
2

cos 1.75 exp
2

t
h t t

 
  

 
 

 

 عصبی موجک یالگوریتم شبکه -1-9-3

پرسپیرو   یدهد که شبیه شبکهعصبی موجک را نشا  می یساویار شبکه (7-1)شکل 

های مخفی و وروجی حذف مربوط به لایه بایاسبا این تفاو  که مقادیر  .ای استلایهچند

 یفاده شده است.جای تابع محرک سیگموئید اساند. همچنین از تابع محرک موجک بهشده
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......

S

WT
Wt

Vn

u11 uTS

1 2

x(1) x(2) x(s)

......



 

 عصبی موجک ی: ساویار عمومی شبکه(7-1)شکل 

 

 باشد:صور  زیر میمراحل طراحی و ساوت مدل به

t,پارامیرهای  -1 ta b های شبکه، ترتیب پارامیرهای پهنا و موقتیت هسیند و همچنین وز هکه ب

t,شامل  tiw u شوند.فی از اعداد بین صفر تا یک انیخاب میصور  تصادهب 

های ورودی -2 nx i ها های مربوط به آ و وروجیT

nV های سری آموز  به برای تمام نمونه

های ورودی تتداد نرو  یدهنشا  دهن sتغییر کند که  sتا  1تواند از می iشوند. شبکه وارد می

برای نشا  داد  پاسخ واقتی  Tامین نمونه از سری آموز  است و n ینیز نشا  دهنده nاست. 

 رود.کار میهب

 .[20]شودصور  زیر محاسبه میامین نمونه سری آموز  بهnوروجی  -3

(1-24           )                                                       























 

 t

s

i

tnnT

t

tn
a

bixu

hWV 1

1

)(

 

 .باشدمی (23-1) یتابع موجک مورلت متادله hدر این متادله، 

 گردد:صور  زیر محاسبه میهتابع وطای شبکه ب -4

 (1-25           )                                                                    
2

1

1

2

N
T

n n

n

E V V


  
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شود. بر ممنیم اسیفاده می یجمله با ش وطای شبکه از رو  نزول گرادیانی همراهبرای کاه -5

, این اساس پارامیرهای شبکه , ,t t ti tb a u w تابع  ،صور  زیر تغییر کند تا در هر دور آموز هباید ب

 وطا کاهش یابد.

(1-26                                                        )            new old

t told

t

E
W W

W
 


    


 

(1-27                  )                                                    new old

ti tiold

ti

E
u u

u
 


    


 

(1-28                        )                                                new old

t told

t

E
a a

a
 


    


 

(1-29)                                                                        new old

t told

t

E
b b

b
 


    


 

توا  با اسیفاده از متادلا  زیر ممنیم است. اکنو  می سرعت یادگیری و  که در متادلا  فوق 

 دست آورد:همقادیر جدید پارامیرهای شبکه را ب

(1-30                      )                                                        new old new

t t tW W W   

(1-31                     )                                                            new old new

ti ti tiu u u   

(1-32                    )                                                             new old new

ti t ta a a   

(1-33    )                                                                             new old new

t t tb b b   

شود برای تصحیح پارامیرهای شبکه به ( ملاحظه می29-1( تا )26-1طور که در متادلا  )هما 

,مقادیر عددی مشی  تابع وطا نسبت به این پارامیرها  , ,
t t ti t

E E E E

b a u w

   

   
نیاز داریم که با  

 آیند:دست میه( ب42-1( تا )34-1اسیفاده از متادلا  )

(1-34 )                                                  
 

1

1

s

ti n tN
T i

n n

nt t

u x i b
E

V V h
w a





 
  

   
  

  


 

(1-35                )                                                
1

N
T

n n t n

nti n

E h
V V w x i

u x

 
  

 
 
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(1-36                        )                                              
1

N
T

n n t

nt t

E h
V V w

a a

 
  

 
 

(1-37                     )                                                  
1

N
T

n n t

nt t

E h
V V w

b b

 
  

 
 

 که در این متادلا :

(1-38   )                                                                                    
1

s

n ti n

i

x u x i


  

(1-39                              )                                                              n t
n

t

x b
t

a

 
  

(1-40    )                
2 2

1
cos 1.75 exp 1.75sin 1.75 exp

2 2

n n n
n n

n t t

t t th
t t

x a a

    
      

    
 

(1-41    )                   
2 2 2

cos 1.75 exp 1.75sin 1.75 exp
2 2

n n n n
n n

t t t

t t t th
t t

a a a

       
     

    
 

(1-42      )                 
2 2

1
cos 1.75 exp 1.75sin 1.75 exp

2 2

n n n
n n

t t t

t t th
t t

b a a

      
     

    
 

بر  3 یبه مرحله با اسیفاده از متادلا  فوق، پس از محاسبه مقادیر جدید پارامیرهای شبکه -6

گردیم و با اسیفاده از این مقادیر جدید مراحل فوق را برای دور دیگری از آموز  شبکه تکرار یم

کنیم. در کنیم. این عمل را تا زمانی که وطای شبکه به مقدار قابل قبول کاهش یابد تکرار میمی

 [.21رسد]عصبی موجک به پایا  می یاین صور  آموز  شبکه

های سری پیش بینی یی مدل، مقادیر وروجی برای دادهآثبا  کاردر مرحله پایانی، برای ا -7

یی مدل طراحی شده مورد آشود و با بررسی مقادیر وطا کاربهینه شده محاسبه می یتوسط شبکه

 د.گیربررسی قرار می
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                                                                                   مقدمه      

های شیمیایی و بیوشیمیایی داشین وواص مخیلف فیزیکی و های سیسیمدر مطالته

باشد. اما یافین مقادیر تجربی متیبر ها تحت شرایط واص لازم میشیمیایی مواد والص یا مخلوط

پذیر نیست و نیاز به صرف وقت و هزینه زیادی برای وواص فیزیکی و ترمودینامیکی همیشه امکا 

های مورد نظر مطلوب بینی کمیتتواند برای پیشحالت می متادلا شرایط اسیفاده از  یندارد. در ا

بینی کنند اما به دلیل توانند رفیار واقتی سیالا  را پیشحالت می  [. با وجودی که متادلا22باشد ]

ین دلیل، باشد. به همها مشکل میوجود پارامیرهای وابسیه به نوع سیال در متادله، اسیفاده از آ 

ها بینی وواص از روی ساویار مولکولی آ کارآمد و در عین حال متیبر برای پیش حضور روشی ساده،

گردید که امروزه به  1هارسید. این ضرور ، باعث پیدایش روشی به نام سهم گروهنظر میضروری به

ود. دلیل اصلی ایجاد ربینی وواص فیزیکی و ترمودینامیکی مواد به کار میای در پیشطور گسیرده

ها این است که اگر چه هزارا  ترکیب شیمیایی مورد توجه علم و صنتت وجود دارد رو  سهم گروه

دهند بسیار کمیر از تتداد تشکیل می که این مواد را ایههای ساویاری و عاملی سازنداما تتداد گروه

توا  از مجموع سهم هر ماده را می واصیت فیزیکی و ترمودینامیکی ترکیبا  است. لذا در این رو ،

به دست آورد. به این ترتیب یک  ،های موجود در مولکول آ  ماده در واصیت مورد نظرگروه یهمه

آید. بینی وواص تتداد زیادی ماده بر حسب تتداد کمیری پارامیر به دست میرو  عملی برای پیش

               [.23کنند ]ت مورد نظر مشخص میویاری را در واصیاهای سکه این پارامیرها، سهم گروه

 ی هررو  سهم گروه شامل مراحل زیر است:   بر اساس توضیحا  فوق مبنای ایجاد و توسته

 های اصلی در اینگردد تا گروهها مرتبط میوواص مواد شناویه شده به ساویار شیمیایی آ  -1

 مواد، شناسایی شده و مقادیر جمعپذیر مولی2 آ ها مشخص شود.                                            

______________________________________________________________________ 
-1 Group contribiution method 

-2 Additive molar quantities  
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رو شود. از اینها یکسا  در نظر گرفیه میسهم یک گروه مشخص در یک مولکول با تمام مولکول -2

های شیمیایی پذیر مولی گروهی جدید را از جمع مسیقیم مقادیر جمعتوا  وواص یک مادهمی

 [.                                                                  24نی نمود]بیی آ  ترکیب پیشدهندهتشکیل

 یی هر ماده، یک مقولههای تشکیل دهندهالبیه لازم به توضیح است که تتریف گروه  

یابد. با ها افزایش میها بیشیر شود، صحت رو  سهم گروهاوییاری است و هر چه تمایز بین گروه

های کم، صحت توا  به رو  سودمندی دست یافت که با وجود تتداد گروهها میگروه انیخاب صحیح

ها های رو  سهم گروه. در ادامه به چند مورد از کاربرد[23]دبینی شده قابل قبول باشوواص پیش

 شود.بینی وواص مخیلف اشاره میدر پیش

                                                                                  

                                                           خواص ترمودینامیکی استاندارد -2-1

      در سال 1958، بنسو  1و باس2 برای اولین بار مبانی نظری رو  سهم گروهها و چگونگی دسیه -

بندی گروههاای )(),(),( TCTΔHTS 0

p

0

f

0 مخیالف را جاهت تتیاین وواص 

 بنسو  و همکارانش[. بتد از گذشت چندین سال 52ارائه کردند ]  یکی اسیاندارد شاملاناماترمودی

شار های مخیلف در وواص ترمودینامیکی اسیاندارد را برای مواد زیر در فتوانسیند مقدار سهم گروه

                      [.62ند]گزار  کن در یک مقاله مروری مفصل محاسبه و k298یک اتمسفر و دمای 

......                            روماتیک وترکیبا  آ ،هاآلکین ،هاآلکن ،هاها که شامل آلکا هیدروکربن -1  

  .ها......تیرازین و نییریت ،ترکیبا  نییرو ،سیانیدها ،هاایمین ،هاترکیبا  حاوی نییروژ  شامل آمین -2

.                                                                                                رداهالوژ  ترکیبا  -3  

ی.                                                                                             فلز -ترکیبا  آلی -4  

                                                                     گوگرد.     بور و ،یبا  آلی حاوی فسفرترک -5

______________________________________________________________________ 
1-Benson 

2-Buss 
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ی یون سکوزیته مایعاتیبینی وکاربرد روش سهم گروه برای پیش -2-2  

     مایتا  یونی با 1(IL) از ترکیب کاتیو های آلی با آنیو های آلی یا غیرآلی به دست میآیند 

وعی دارند. این ترکیبا ، مایتا  یونی کاربردهای مین یای سازندههها و کاتیو آنیو  گسیردگیوجود 

آنیو  و  که مقدار  به نوع یک واصیت فیزیکی مهم و مورد توجه در مایتا  یونی ویسکوزییه است،

کاتیو  سازنده بسیگی دارد]27[. اربار2 و اریک3 در سال 1987 متادلهی زیر را برای تخمین 

ند:                                         ها ارائه داداسیفاده ازرو  سهم گروهبا ی مایتا  یونی یسکوزییهو  

T

B
A

M
Ln 



                                                                                             )1-2(

 M  دانسییه برحسب گرم بر سانییمیر مکتب،   ویسکوزییه برحسب سانییپواز،          که در آ  

BA,  وز  مولکولی T دما برحسب کلوین میباشد. سپس آ ها سهم گروههای مخیلف در پارامیرهای 

را با میوسط  مایع یونی 188ها، ویسکوزییه  گزار  نمودند. با اسیفاده از این رو  آ را محاسبه و

[.                                                                     82محاسبه نمودند]15%نسبی  درصدوطای  

 

                            اشتعالی برای ترکیبات آلیبینی دمای خودپیش-2-3

      دمای ووداشیتالی TIT(4(، پایینترین دمایی است که یک ماده مشیتل مایشاود و فقاط یاک 

زیار بارای  یمتادلاه ،ها[. با اسیفاده از رو  سهم گروه92]دشوکوچک مشاهده می یشتله جرقه یا 

:                                                اشیتالی ترکیبا  آلی ارائه گردیده استدمای وود یمحاسبه  
3624 )(105604.4)(10644.8)(3065.750   

i

ii

i

ii

i

ii FFFAIT        )2-2 ( 

i  در دمای ووداشیتالی است]28[. )1,( سهم گروه  niFi  i در مولکول و  i تتداد گروه    که در آ  

______________________________________________________________________ 
1-Ionic Liquids 

2-Erbar 

3-Orrick  

4-Autoignition temperature 
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        البحری1 و جورج2 سهم 45 گروه عاملی مخیلف در دمای ووداشیتالی را محاسبه و در جدولی 

آلی ترکیب  483یتالی ااشبا اسیفاده از این رو  دمای وودسپس  [.31]کردندآوری و گزار  گرد

.                                       [30]نمودندبینی پیش 95/7% نسبیوطای درصد با میوسط دیگر را   

 

                                                     ی جوش نرمالبینی نقطهپیش -2-4

رای گیری آ ، بعلت سهولت اندازههای فیزیکی است که بهی جو  نرمال یکی از ثابتنقطه       

یک  کههنگامیوصوص های تجربی بهکه دادهاکثر ترکیبا  شیمیایی شناویه شده است. اما زمانی

ه ی جو  وود تجزیی سنیز شده در نقطههیا ماد شود، در دسیرس نباشدی جدید سنیز میهماد

و  نرمال ی جبینی نقطهبینی اسیفاده نمود. در ادامه به چند رو  پیشباید از یک رو  پیش شود،

                                                                             ها اشاره وواهد شد.بر مبنای سهم گروه

                                                                                    

 2-4-1- روش جوباك3                                                             

ی جو  نرمال بینی نقطهها را برای پیشاولین بار جوباک، رو  سهم گروه 1984در سال      

از  برای تتداد زیادی ،جو  یهای تجربی نقطهباک با اسیفاده از دادهاسیفاده کرد. در این رو  جو

ده ارائه ش یی جو  نرمال تتیین و گزار  کرد. متادلههای مخیلف را در نقطهسهم گروه ،ترکیبا 

                                                                                 باشد:صور  زیر میتوسط جوباک به


i

ibjT 0.198                                                                                                                                    (3-2) 

نقاطهی جو  نرمال برحسب کالوین بوده و δi سهام گاروه عاملی سازندهی مولکول  bjT     که درآ  

درنقطهی جو  نرمال میباشد. او δi را برای 41 گروه عاملی مخیلف تتیین و گزار  نمود. میوسط 

                           [.23]تاس 7/4%رمالن جو  یبینی نقطهدرصد وطای نسبی این رو  در پیش
______________________________________________________________________ 
1-Albahri 

2-George 

-3 Joback  
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 2-4-2- روش گانی1                                                                       

و همکارانش توانسیند برای ترکیبا  آروماتیک و سیکلوآلیفاتیک با یک  گانی 1956درسال        

ی ( از روی ساویار مولکولی ترکیبا ، نقطهکربنی 6تا  3ی میوسط )حلقه و چند اسیخلاف با اندازه

ی بحرانی و حجم بحرانی و همچنین آنیالپی ذوب نرمال، فشار بحرانی، دما یهجو  نرمال، نقط

ها بینی نمایند. آ پیش k298تبخیر اسیاندارد، انرژی آزادگیبس و آنیالپی تشکیل اسیاندارد را در 

اول مثل گروه مییل،  یهای عاملی مرتبهاز گروه یاساویار مولکولی هر ترکیب را به صور  مجموعه

گروه ایزوبوتیل، ترشیو بوتیل و ... در نظر گرفیند که  :دوم مانند یهای عاملی مرتبهگروه ،... و مییلن

اول به صور  یک واحد  ییا چند گروه عاملی مرتبه دودوم وود دارای  یهای عاملی مرتبهاین گروه

       [.33]دباشنساویمانی می

ی هیروسیکل و ترکیبا  منظور تتمیم این رو  به ترکیبا  پیچیدهبه 2003در سال             

ها مترفی گردید که شامل سوم نیز توسط آ  یگروه عاملی مرتبه ،حلقوی چند عاملی بزرگغیر

                                                                              [.33]دباشنقطتا  مولکولی موجود در این ترکیبا  می

 بینی هر واصیت( را برای پیش4-2اصلی ) یین سه نوع گروه عاملی، متادلهها با اسیفاده از سهم اآ 

مترفی کردند.                                                                                                        X  

K

K

KJ

J

ji

i

i EOZDMWCNXF 321)(                                      )4-2( 

با  Jنوع ی دوم سهم گروه مرتبه iN، JD2 به تتداد i ی اول نوعسهم گروه مرتبه iC1که در آ  

تخمین  در Z و W هایثابت .باشدمی KO با تتداد K نوعسوم  یمرتبه سهم گروه JM، KE3 تتداد

 د و درنباشو صفر می یکی دوم به ترتیب برابر در تخمین مرتبه هسیند. اول برابر صفر یمرتبه

 x ای از واصیت مورد نظرهم تابع ساده F (x)را دارند.  یکها مقدار ی سوم هر دوی آ تخمین مرتبه

های بهیرین تطبی  را با داده را نشا  دهد و iC1 ،JD2 ،KE3هایپذیری سهمکه باید جمع است

______________________________________________________________________ 
-1 Gani    
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وسیتی ی بیواند در دامنه تاداشیه باشد یابی تابع باید واصیت برو در ضمن این  .داشیه باشدتجربی 

 .                                                                                                         [33]دبه کار رو

                                                                                               باشد:    صور  زیر میی جو  نرمال ارائه داد بهبینی نقطهای که گانی برای پیشمتادله ،این اساس بر  

   kbkb TT )(Ln359.204                                                                       (5-2)  

k در  k به تتداد   سهم گروه عاملی نوع  
kbT که در آ  Tb نقطهی جو  نرمال برحسب کلوین و 

k را برای 78 گروه عاملی مخیالف محاسبه و در جدولی گزار     نقطهی جو  نرمال میباشد. آنها 

. [32]تاس1/4%این رو   ی جو  نرمال بابینی نقطهبرای پیش میوسط درصد وطای نسبی .نمودند  

  

 2-4-3- روش الیوت1                                                                      

جو  نرمال  یزیر را برای تتیین نقطه یهمکارانش متادله ریچارد الیو  و 2008در سال         

                                     :                                                                          ارائه دادند

 







kbKkbk

b

TCT

C
C

T

)(

1000

)(

1000

3

2
1



                                                   )6-2( 

در نقطهی  k  سهم گروه عاملی نوع  
kbT      که در آ  Τb نقاطهی جو  نرماال برحسب کلوین و 

 6.256,36.38,5.0 321  CCC K میباشد. و در فشار 101/33 کیلوپاسکال  جو  نرمال به تتداد 

میباشند. در این رو  سهم 72   22.274,156.59,5.0 321  CCC و برای فشار 1/33 کیلوپاسکال 

درصد میوسط  [.34جو  نرمال محاسبه و در جدولی گزار  شده است] یعاملی در نقطهگروه 

ترکیب  642 ترکیب هیدروکربنی و 336جو  نرمال  یبینی نقطهسبی این رو  برای پیشوطای ن

است. در  1/4%کیلوپاسکال  33/1در فشار  و 9/2% کیلوپاسکال 33/101هیدروکربنی در فشار غیر

،گانی جوباک جو  نرمال روشهای یبینی نقطهوطای نسبی برای پیشدرصد میوسط ( 1-2)جدول 

مقایسه شده است.                                                                                   و الیو  با هم   

______________________________________________________________________ 
-1 Elliott  
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گانی و الیو . جو  نرمال رو  جوباک، یبینی نقطهوطای نسبی درپیشدرصد میوسط  :(1-2جدول)  

فشار  رو  الیو  رو  جوباک رو  گانی p/KPa 

1/3  1/4  9/2  33/101  

2/5  2/5  1/4  33/1  

1/4  7/4  5/3 نسبیوطای درصد میوسط    

 

                                              ی مایعات خالصبینی دانستیهپیش –2-5

در طراحی  حرار انیقال  پارامیر بسیار مهمی برای محاسبا  انیقال جرم و ی مایع،دانسییه          

ی مایتا  بیشیر بر مبنای اصل جربی برای دانسییههای تداده یفرایندهای شیمیایی است. تهیه

به دلیل اسیفاده  نسییهبینی داها با وجود موفقیت در پیشاما این رو  [.35های میناظر است]حالت

بحرانی و همچنین عملیا  ریاضی پیچیده از نظر فشاربخار و وواص داز وواص فیزیکی دیگر مانن

یک رو  ساده و آسا  در عین حال متیبر برای  یائهبه همین دلیل ار .کاربرد مشکل هسیند

ها یکی م گروهارو  سه رسد.ایی ضروری به نظر میامیاشی عای مایتا  در صنایبینی دانسییهشاپی

یار مهندسین اتا  در اویای مایییهبینی دانسشاباشد که ابزار مفیدی برای پیکارآمد می هایرو از 

                          [.35دهد]قرار می

 

                     های مایع اشباعی هیدروکربنبینی دانستیهپیش -2-5-1

        در سال 1970 راکت1 برای محاسبه دانسییهی مایتا  اشباع متادلهی زیر را ارائه داد]36[.       

7

2

)1)(log(log rRAr TZV                                                   )7-2( 

RAZ دراین عبار  صرفاً یک پارامیر   که در این متادله Tr دمای کاهش یافیه، Vr حجم کاهش یافیه و 

.                            [37پذیری بحرانی نباید اشیباه گرفت]پذیر است و آ  را با فاکیور تراکمتنظیم  

______________________________________________________________________ 
-1 Rackett  
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      هایی هیدروکربنبینی دانسییهراکت برای پیش یمتادله( بر اساس 8-2) یمتادله 1990درسال 

مایع اشباع برحسب دما پیشنهاد گردید]38[.                                                                     

7

2

* )1( rRAS TZVV   )2-8(                                                                                                                                      و 

V* RAZ برای آلکا ها چنین تتریف میشوند:                  که در این رابطه پارامیرهای، 

3

1
*00630.03096.0 VZRA                                                 )9-2(  

StJ

J

Jb VGVTV 8.5005465.005.19
4

1

75.1*  


                   )10-2(  

که درآ  Τb نقطهی جو  نرمال، GJ تتداد گروه نوع VJ ،J سهم گروه J در *Vst ،Vجملهی 

     [.39های مولکولی تتیین و در یک جدول ارائه شده است ]ساویاری است که برای انواع ساویار

-می 4هیدروکربن برحسب دما، % 207ی ینی دانسییهبمیوسط درصد وطای نسبی این رو  در پیش

 باشد.                                                                                                                  

                                                                                                               

                             ی پلیمرها برحسب دما بینی دانستیهپیش -2-5-2

        فرد  اسلاند1 و همکارانش در سال 1991یک رو  سهم گروه برای پیشبینی دانسییهی حلال-

بینی زیر برای پیشصور  ای را بهها مدل سادهآ  [.40]دها، پلیمرهای آمورف برحسب دما ارائه دادن

:                                                                     حجم مولی مایتا  پیشنهاد دادند  

i

i

in                                                                                                   )11-2( 

i حجم مولی گروه i است و وابسایگی دمایی آ  از تابع   ،i تتداد گرو ههای نوع in که درآ  

                                                                                                     شود:میمحاسبه زیر

2TCTBA iiii                                                                                    )12-2(  

______________________________________________________________________ 
-1 Fredenslund                                  
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  ماقادیر پارامایرهای حجم مولی 36 گروه عاملی مخیالف )Ci و Bi و Ai( تتیاین و در جدولی گزار  

دما با  را برحسب های بسیار قطبیها حیی حلالی حلالدانسییهتوا  میشد. با اسیفاده از این رو  

وسط امرهای آمورف برحسب دما را با میای پلیو دانسییه 1%وطای نسبی حدود درصد میوسط 

.                                                                    [40]دبینی کرپیش 7/2%وطای نسبیدرصد   

                                                          

                                         ز روش سهم گروها یکاربردهای جدید-2-6

  (NNGC)1 2-6-1- کاربرد روش سهم گروه– شبکهی عصبی مصنوعی

                        ی اشتعال ترکیبات خالصدمای نقطه بینیدر پیش

        قراقیضی2 در این کار ابیدا دادههای نقطهی اشیتال بارای 1378 ترکیاب واالص را گاردآوری      

نمود سپس ورودیهای شبکهی عصبی پیشوور3 (FFNN) سهلایه را 79 گروه عاملی مخیلف موجود 

در . [41]ها و وروجی را دمای نقطه اشیتال در نظر گرفتدر این ترکیبا ، برمبنای مفهوم سهم گروه

ترکیاب( در  137هاا )داده10%و  در ساری آماوز  ترکیب( 1241ها )داده90%عصبی  یاین شبکه

تنهاا گازار  نماود.  6/2%در حدود  را به دست آمده ی. ماکزیمم درصد وطاقرار گرفیندید ئسری تا

 است. در 1%ترکیب کمیر از  450وطای است و درصد 10%ترکیب والص بیشیر از  19درصد وطای 

ماای د یدامناه اما ردنداوجود ت کاربردی احدودیمیه ابه تتداد ترکیبا  به کار رفبا توجه مدل  این

این مادل  ای بین( مقایسه2-2در جدول ). است کلوین 185-597در آ   کار رفیه اشیتال به ینقطه

.           به کار رفیه، نشا  داده شده استی اشیتال بینی دمای نقطههای قبلی که برای پیشو مدل  

          N ,S ,AE ,R2  به ترتیاب مربع ضریاب همبسیگی، میوسط وطای مطل ، ریاشهی دوم میوسط 

باشد.                                                       کار رفیه در هر مدل میوطا و تتداد ترکیبا  به   

______________________________________________________________________ 
1-New neural network- contribution method 

2-Gharagheizi 

3-Feed forward neural network 
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ی اشیتالبینی دمای نقطههای قبلی در پیشمدل با  NNGC ی بین مدل(: مقایسه2-2جدول)  

Model R2 AE S N 

Suzuki 9351/0  3/10  52/13  400 

Tetteh 9326/0  2/10  1/13  400 

Katritzky 902/0  ___ 1/16  271 

Katritzky 878/0  9/13  ___ 758 

Gharagheici & 

Alamdari 
9669/0  2/1  7/12  1030 

NNGC 9757/0  101/8  206/11  1378 

 

عصبی مصنوعی برای  یشبکه–کاربرد روش سهم گروه -2-6-2

                                  اشتعالی ترکیبات خالص.       ینی دمای خودبپیش

دند اسیفاده نمو هاها برای انیخاب توصیف کنندهسهم گروهرو  از  در این کار البحری و جورج       

 470[. که 42]کردندآوری جمعرا ترکیب مخیلف  490اشیتالی های تجربی برای دمای ووددادهو 

ی مبناها برکننده. برای تتیین توصیفقراردادنددر سری تائید را داده  20ه در سری آموز  و داد

های عنوا  ورودیبهدند که نمومشخص  را ی این ترکیبا گروه عاملی سازنده 58رو  سهم گروه، 

 صنوعی،عصبی م ی. پس از آموز  شبکهدر نظر گرفینداشیتالی وود دمایرا  وروجی شبکهشبکه و

رای سری بهینه شده ب یاشیتالی توسط شبکهبینی دمای وودوطای نسبی در پیشدرصد میوسط 

                                                                             .    [43]نمودندگزار   85/2% را تائید
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 عصبی مصنوعی در یشبکه–کاربرد روش سهم گروه -2-6-3

                                                                           مایعات یونی ینسیتهدابینی شپی

عصبی مصنوعی به عنوا   یدر این مدل، رو  سهم گروه به عنوا  ابزار ترمودینامیکی و شبکه       

ند. در این رو  نکیابزار محاسباتی، بین دانسییه و ساویار مولکولی مایتا  یونی ارتباط برقرار م

دو سری آموز  و  که در نمودآوری جمعرا مایع یونی  103های تجربی دانسییه برای داده1والدراما 

های مناسبی که بیواند ارتباط بین ساویار و دانسییه کنندهسپس برای انیخاب توصیف .دادتائید قرار 

به عنوا  را مخیلف در این ترکیبا   گروه عاملی 22 کرد وبرقرار کند از رو  سهم گروه اسیفاده 

پس از آموز  شبکه، از آ  برای در نظر گرفت. دانسییه  را وروجی شبکهو  ههای شبکورودی

 یینی دانسییه توسط شبکهبنسبی در پیشوطای درصد که میوسط  نمودبینی دانسییه اسیفاده پیش

                                                                               .           [44]ه استبهینه شده نزدیک به صفر گزار  گردید

 

                                                          ها کاربردهای دیگر روش سهم گروه -2-7

[، 64]ی[، کشاش ساطحی مایتاا  آلا54بینی گرماای تبخیار]ها برای پیشاز رو  سهم گروه       

نیز اسیفاده شده است.                             [33و94]ی[ و پارامیرهای بحران74و84]یگرمای هدایت   

                                                                             

 

 

 

 

______________________________________________________________________ 
1-Valderrama  
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 مقدمه

یسایم های عصبی مصنوعی در واقع ابزار ریاضی قدرتمندی هسیند کاه باا تقلیاد از سکهشب

هاای پذیری بالایی در انطباق واود باا دادهاند. قدر  انتطاف و تصحیحعصبی بیولوژیکی طراحی شده

هاا را پیادا نماوده و توانند نظم و هماهنگی موجود در داول این دادهکه میموجود را دارند، به طوری

ی عصابی یایی که شابکهی مزابینی کنند. به واسطهای را بر اساس بردارهای ورودی پیشوقوع پدیده

بینای ناماه از ایان شابکه بارای پایشهای عصبی مصنوعی دارد، در ایان پایاا موجک بر سایر شبکه

های حالت بینی دانسییه، متادلهها اسیفاده گردید. اگر چه میداولیرین ابزار برای پیشی کیو دانسییه

های حالت ارائاه شاده، وجاود های متادلهباشند، اما با توجه به پیچیدگیارائه شده در میو  علمی می

ی ها، باه کاار بارد  شابکهبینی و سخیی اسیفاده از آ پارامیرهای میتدد برای هر سیال، دقت پیش

 [.2باشد]بینی دانسییه بسیار مطلوب میعصبی موجک برای پیش

 

 قوائد تجربی در سیالات آلی چگال -3-1

یع ذرا  در سیسیم زنظر مولکولی بسیار مشکل است، زیرا تواز نقطه  سی سیالا  چگالراصولاً بر      

ها در شبکه باه صاور  مانظم مولکول ،نه مانند جامدا  نه مانند گاز رقی  به صور  تصادفی است و

سیالا  چگال دو ویژگی مهام . در این سیالا  وجود دارد 1یضتومبلکه فقط یک نظم  اند.توزیع شده

و ویژگی دوم این اسات  شود.تراکم به سخیی انجام می ،هفتنیروهای دا اول اینکه به علت وجود. دارند

 ه ب باشد.میسیسیم حاکم ی دهندههای تشکیلثر یکسانی بین جفتؤکنش مهمکه یک بر

که در ادامه به بتضی از  .[50]کنندهای یکسانی تبتیت میبندیاز قاعده هاکه تمام این سیسیمطوری

 م کرد.این قواعد اشاره وواهی

______________________________________________________________________ 
-1 local ordering 
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 1ی تیتمعادله -3-1-1 

 دریاا،آب و جیاوه ،شیشهپذیری تیت در طی تحقیقا  تجربی وود بر روی تراکم1888در سال        

 .[51]حالت رابرای سیالا  چگال ارائه کرد یاولین متادله

  (3-1) 
PB

A

PV

VV






0

0                                                                                          

از متکوس  2واردهی1976در سال  پارامیرهای وابسیه به دما هسیند. A, Bحجم در فشار صفر،  oVکه 

 :باشدی تیت یک عبار  وطی برحسب فشار به دست آورد که به صور  زیر میمتادله

(3-2                                )                                                         
A

P

A

B

VV

PV


0

0         

بارای  اسکال ومگاپ 1000تجربی برای جامدا  تا فشارهای  نیایجاین متادله همخوانی بسیار ووبی با 

 .[50]دهدال نشا  میکمگاپاس 200مایتا  تا فشارهای حدود

 

 3نگاامارن یمعادله -3-1-2

 .[50]تیت را به صور  دیفرانسیلی چنین پیشنهاد کرد یمتادله  گاامارن       

(3-3                                                               ) TC
pp

B
B

T

T 


























Ln

Ln

T

/ 

 شود:چنین تتریف می است و 4دگییضریب کش Bکه 

(3-4                                        )                                               
TT V

p
VB 
















1   

 :گیریم کهنییجه می ( در دمای ثابت انیگرال بگیریم،3-3) یاگر از متادله

(3-5                                                                                             )PBBB /

00  

     دگی یمقادار ضاریب کشا oB در ایان متادلاه موسوم اسات.  مارناگا-تیت یا  مارناگا یکه به متادله

______________________________________________________________________ 
1-Tait 

2-Hiwaurd 

3-Marnagan 

4-Bulk modoulus 
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0Bو  درفشار صفر  این متادله برای  فشار صفر است. در، مقدار مشی  ضریب کشیدگی نسبت به فشار

پاسکال و برای سیالا  چگال فاوق بحرانای باا مگا 100 سیالا  میراکم تا زیر دمای بحرانی، تا حدود

 .[50ت]مگاپاسکال صادق اس 1000بویل تا حدود  ینسییهاز دا ی بالاترنسییهدا

 

 هاحجمفشار برحسب دما برای هم -3-1-3

رفیاار  آهای مخیلف یک سایال تقریباحجمهای فشار برحسب دما برای همدر این قاعده منحنی       

 .[50]دنوطی دار

 

 1خط زینو -3-1-4

ال رسم یپذیری یک ستراکم برای مقادیر مخیلف فاکیور نسییهطب  این قاعده اگر دما برحسب دا      

واط  یمتادلاه .که به وط زینو متروف است شودوطی مشاهده می رفیار کاملاً Z=1فقط برای  شود.

 :زینو به صور  زیر است

(3-6                                      )                                                           1
ZZT

T



 

به ترتیب با محورهای  Z=1 به ازای نسییهمحل تقاطع منحنی دما برحسب دا Z و zT میرهایاکه پار

 .[50]که مقادیرشا  را باید به طور تجربی تتیین کنیم .است نسییهدا دما و

 

 3واکانل 2هوانگ یقاعده -3-1-5

، ش یافیهاکاه ب کشیدگیابر اساس این قاعده ضری
T

p

B T



 













 بر الیاهای مخیلف یک سمادهم 

______________________________________________________________________ 
1-Zeno line 

2-Huang 

3-Oconnell 
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دگی یضاریب کشا ینقطاه گذرناد کاه ایان نقطاه،)یا حجم( همگی از یک نقطه می نسییهحسب دا

 مایع مخیلف به طورتجربی 250برای بیش از را ه که این دو دانشمند وجود این نقط مشیرک نام دارد.

 .[50]ید کردندئات

 

 ((1LIR همدمای خطی یقاعده -3-1-6

و  بحرانی ارائه شاده اساتفوق بحرانی وبرای سیالا  میراکم زیر 1993این قاعده که در سال در       

که وطای اسات. ،برای هر همدمای سیال چگال 2ρ برحسب 2υ(1−Z)کمیت دارای مبنای نظری است 

 گردد:صور  زیر بیا  میبه

(3-7                                                                                       )  221  BAZ   

 نیز B وA  میرهایاوابسیگی دمایی پار رفت، لی که برای اسیخراج متادله به کاردسپس با اسیفاده از م

 :زیر تتیین گردیدصور  به

(3-8                            )
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RT
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دماای بویال  و ساییهنبه ترتیب دا B، BTآیی دارد که کار B، BT2>Tی این متادله در محدوده

اسایفاده قطبای همدمای وطای بارای اناواع سایالا  چگاال قطبای و غیار ید. قاعدهنباشسیال می

 .[52شود]می

این متادله به مخلوط  ،با اسیفاده از تقریب تک سیال واندروالس 1994بتد در سال  یدر مرحله       

حالیی که برای سیال والص  یر متادلهه ،تقریباین .براساس [53]سیالا  چگال نیز تتمیم داده شد

برای مخلوط سیالا  نیز کارآیی دارد. باا ایان تفااو  کاه در حالات مخلاوط  اًاده باشد عینفقابل اسی

 لی که داسیفاده از م با .دنحالت علاوه بر دما به ترکیب سیسیم نیز وابسیگی دار یمیرهای متادلهاپار

 به ترکیب سیسیم به صور  زیر LIR ود وابسیگی پارامیرهایبرای اسیخراج وود متادله به کار رفیه ب

  :آمددر

______________________________________________________________________ 
1-Linear isotherm regularity 
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 دست آمدند:به صور  زیر به1یرهای جوربرحسب پارام 
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ها با استفاده از روش به کتونLIR حالت  یتعمیم معادله -الف-3-1-6

 هاسهم گروه

شاکل  ،ثر اسیخراج شده اساتؤم بر مبنای مفهوم پیانسیل جفتکه  همدمای وطی یقاعدهدر        

( در نظر گرفیه شاده 12،6) جونز –لنارد صور ثر مانند جفت منزوی بهؤریاضی تابع پیانسیل جفت م

چگال باه حالات  یمیرهای این تابع در منطقهاپار ،پارامیرهای تابع پیانسیل منزوی ولافبر اام است.

 وابسیه است.ترمودینامیکی سیسیم 

 2ρ برحساب 2υ(1−Z)ترسیم نماودار  ها وهای تجربی برای کیو پارسافر وکلانیر با اسیفاده از داده     

این تابع پیانسیل به طور  زیرا .[54دارند] انحراف LIR یها، از رفیار وطی متادلهکیو نشا  دادند که 

 کارایی لازم را نداشت. هامثل کیو  قار برای ذرا  نامی و کیفی برای ذرا  میقار  کروی مناسب بود

هاا تصامیم بدلیل آنکه این متادله برای سیالا  چگال فرم بسیار ساده وتفسیر فیزیکی ووبی دارد آ 

هاا برای این منظاور آ  ها تتمیم دهند.ها این متادله را به کیو گرفیند با اسیفاده از رو  سهم گروه

______________________________________________________________________ 
1-Like  
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گروه عاملی ن و یلمی شا  یتنی مییل،های سازندهرضی از گروهف یهر سیال کیو  را به صور  مخلوط

بارای  اًعینا را LIRحالت  یدروالس متادلهسیال وا سپس طب  تقریب تک کربونیل در نظرگرفیند و

ی حالات باه طاول با این تفاو  که در این حالت پارامیرهای متادلاه .این مخلوط فرضی به کار بردند

در  هاای کال گاروهنساییه( داρ) سایال یانسییهبا اسیفاده از د ها،. آ کردزنجیر هم بسیگی پیدا می

باه صاور  زیار  را  LIRیمتادلاه و در نظار گرفینادnρ را برابار p  فشار و T مخلوط فرضی در دمای

 :نوشیند

(3-11     )
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Z
mm 
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
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
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mmکه در آ   AB به ازای یک گروه کربنی اعم از مییل یاا میایلن و  LIR حالت یپارامیرهای متادله ,

/2پس باا تتریاف دو پاارامیرسا کربونیل در نظار گرفیاه شاد.عاملی گروه  nAA m 4و/ nBB m  

 (MLIR)1ی همدمای وطی اصالاح شاده ارائه نمودند و آ  را قاعده شکل زیر( را به 11-3) یمتادله

 ند.نامید

(3-12)                                                                                                                          2//21  BA
n

Z









 

نشاا  دادناد کاه رفیاار وطای هاا های تجربای بارای کیاو ی بتد با اسیفاده از دادهدر مرحله       

 شود.فزایش طول زنجیر حفظ میابرای هر همدمای کیو  با  2ρبرحسب 2υ(1−n/Z)نمودار

mm ها وابسیگی دمایی پارامیرهایهمچنین آ  .( را ملاحظه کنید1-3جدول )        AB را به صور   ,

   های مخیلف در جدولی گزار  نمودند.برای کیو را  R/1a ،2a ،R/1b ،2b و مقادیر دست آوردندهزیر ب

(3-13                                )2
1 b

RT

b
Bm                                      2و

1 a
RT

a
Am  

 

 

______________________________________________________________________ 
1-Modified linear isotherm regularity (MLIR) 
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ه با اسیفاده بینی دانسییوطای نسبی در پیشدرصد و میوسط ( 2R)ی مقدار ضریب همبسیگی مقایسه (:1-3) جدول

 داده شده. (pΔ)ی فشارمحدودهها در برای همدماهای متینی ازکیو  MLIRو  LIR از

a اکزیمم درصد وطای نسبی در پرانیز گزار  شده است.م 

 

بسیگی واآ   مثل سایر متادلا  حالت باقی بود وMLIR حالت  یشکل متادلهمترین اما هنوزمهم      

وجاود  R/1a ،2a ،R/1b ،2b زیرا اگر برای ترکیبی مقاادیر .ی حالت به نوع سیال بودپارامیرهای متادله

بارای رفاع ایان  ،بتاد یدر مرحلاه به همین دلیل .کارآیی لازم را نداشت حالت یمتادله ،داشتنمی

هاا اسایفاده نمودناد. آ  MLIRحالت  یبینی پارامیرهای متادلهها در پیشمشکل از رو  سهم گروه

 در پارامیرهاای مییلن وگروه عااملی کربونیال )کیاونی( ،نوع گروه کربنی مییل سهبرای تتیین سهم 

mm AB پنیانو  اسیفاده کردند. با توجه باه اینکاه وابسایگی -2 بوتا  و-n ،از سه ترکیب پایه پروپا  ,

اسیفاده ازحل  لذا با به دست آمده بود. ها قبلاًحالت به ترکیب سیسیم در مخلوط یپارامیرهای متادله

mm یرهاین در پارامیلمی های مییل وسهم گروه( 15-3( و )14-3) دومجهول دومتادله، AB در دمای  ,

 .دنددست آورهمورد نظر را ب
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 که در آ 
11112222 ,,, ABAB ن در پارامیرهایمییل های مییل وسهم گروه mm AB در دمای مورد نظر  ,

 .باشدمی

 گردد.های زیر اسیفاده میپنیانو  از متادله-2برای تتیین سهم گروه عاملی کیونی بر اساس ترکیب    
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 :با اسیفاده از روابط زیر محاسبه نمودند برای هر کیو  دیگر را
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 .شودزیر محاسبه می یاز متادله باشد ومی i مولی گروه کسر ix که در آ 
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)(ngroupsofnumbertotal
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xi  

mmبا اسیفاده از مقادیر        AB  یدر محادوده را هااکیو  ینسییهدا (14-3) یمحاسباتی و متادله ,

و مااکزیمم درصاد وطاای نسابی  1/1با میوسط درصد وطای نسبی کمیر از % فشار وسیتی از دما و

 [.54دند]بینی نموپیش %5/1

 

 

(3-51)  
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 هایک از کتونی هربینی دانسیتهی عصبی موجک برای پیشارائه شبکه -3-2

 تاوا شد و گفیاه شاد کاه باا اسایفاده از آ  میمترفی MLIR حالت  یدر قسمت قبل متادله       

طور که ملاحظاه نمودیاد بینی نمود. اما هما چگال را با دقت ووبی پیش های وطیکیو ی دانسییه

توسط این متادله نیاز به محاسبا  طولانی دارد به این صور  که برای هر ترکیاب  دانسییهبینی پیش

mmر پارامیرهایها ددر دمای متین ابیدا باید سهم گروه AB با اسیفاده از ترکیبا  پایه محاسبه شود.   ,

mm سپس با اسیفاده از روابط ارائه شده AB دسات آیاد. هبرای ترکیب مورد نظر در آ  دمای واص ب ,

mmبتد با اسیفاده از  AB فشار در هما  دمای  برحسب انسییهد، مقدار LIRM محاسبه شده و متادله ,

ترکیب در دمای دیگار بایاد  مینی هدانسییهدست آید. برای محاسبه همتین برای ترکیب مورد نظر ب

mmها در پارامیرهای ی سهم جدید گروهبرای محاسبه رو  از ابیدا AB ی دانساییه سپس محاسبهو  ,

 های جدید محاسبه شده و رو  تکرار شود.یز باید سهم گروهتکرار شود. در صور  تغییر ترکیب ن

ی حالت را فقط با اسیفاده از به این ترتیب اگرچه رو  سهم گروه توانست پارامیرهای متادله          

هاا برای سایر کیو پنیانو ( -2بوتا  ،سیکلوهگزا  و -nاطلاعا  مربوط به چهار ترکیب پایه )پروپا ، 

حجم محاسبا  ریاضی به شد  افزایش یافت. همچنین به دلیل مبنای فیزیکی برای  محاسبه کند اما

KTCاسیخراج متادله، این متادله بتد از دمای بحرانی پروپا  ) 369 متیبر نیست. به همین دلیال)

ی حالات هی عصبی موجک به عنوا  ابزار پرداز  اطلاعا ، به جاای متادلانامه از شبکهدر این پایا 

ی وسیتی از دما و فشار اسیفاده گردید. آنچه در اداماه ها در محدودهی کیو بینی دانسییهبرای پیش

ی ایان بینای دانساییهی عصبی موجک جامع برای پیشآید چگونگی فرایند رسید  به یک شبکهمی

 باشد.ها میترکیبا  براساس مفهوم سهم گروه

 

  هاانتخاب سری داده-3-2-1

 انیخاب یک سری مولکول است که واصیت مورد نظر آوری وجمع ،اولین مرحله در طراحی مدل       

است،  هاکیو  نسییهبینی دادراین قسمت چو  هدف پیش ،ها به صور  تجربی در دسیرس باشدآ 
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فشار  ی وسیتی از دما ومحدوده کربنی در6کربنی تا 3از  هاهای دانسییه برای کیو بنابراین داده

تتداد نقاط به کار رفیه از هرترکیب ، فشار ی دما ونام این ترکیبا  به همراه محدوده آوری شدند.گرد

 فاده برای هر ترکیب در جدولامراه مرجع مورد اسیابه ه ید،ئتا بینی وشاپی وز ،اآم هایدر سری

صور  از ترکیبا  بهیک های مربوط به هرلازم به تذکر است که داده ( آورده شده است.3-2) 

 اند.بینی و تائید تقسیم شدهتصادفی به سه سری آموز ، پیش

 

های ید شبکه برای کیو ئتا بینی وتتداد الگوهای آموزشی، پیش فشار و ی دما وتتداد کربن، محدوده: (2-3جدول )

 بینی دانسییه.مورد اسیفاده در پیش

 

 ها کنندهانتخاب توصیف -3-2-2

را به ساویار مولکولی مرتبط کند در ساوت مدل  نسییههای مناسب که داکنندهانیخاب توصیف      

 اهکنندهعنوا  اولین توصیفبه فشار دو ویژگی دما و. ننده از اهمیت واصی برووردار استکبینیپیش

این . فشار وابسیه است هر ترکیب به دما و ینسییهزیرا دا ،به کار گرفیه شدند نسییهدا بینیدر پیش
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ا هکنندهیفبرای انیخاب سایر توص .سازنددوم ماتریس ورودی را می اول و هایا سیو هکنندهتوصیف

این  بررسی در های موردتوا  کیو میگردید. بر اساس مفهوم سهم گروه رو  سهم گروه اسیفاده  از

 میین و مییلن، مییل، هایی این مولکولها شکست که شامل گروهگروه عاملی سازنده 4 به نامه راپایا 

های سیو  ،عاملی هایگروه یک ازتتداد هر، به این ترتیب باشدمی (>C=Oکربونیل )گروه عاملی 

 .دهندتشکیل می بتدی ماتریس ورودی را

بارای  رو  سهم گاروه یمبنابر هاکنندهنوع توصیف تتداد ورودی و در جدول زیر نام ترکیبا ،       

 .شده است گزار  هاهریک از آ 

 

 ترکیب ها بر مبنای سهم گروه برای هرکنندهها و نوع توصیفتتداد ورودی (:3-3جدول)

 

باشاد در نظار قاط تجربی میسطرهای ماتریس ورودی که هما  تتداد ن تتدادعنوا  به را Q اگر      

های مااتریس ورودی تتداد سیو  N وواهد بود که Q×N ماتریس ورودی شبکه یک ماتریس ،بگیریم

. لازم باه تاذکر اسات کاه تتاداد باشادهر ترکیب مایمربوط به  هایکنندهتوصیفتتداد  برابر واست 

مبناای ساهم گاروه ها برداد ورودیی تتعلاوههای ماتریس ورودی برابر دو میغیر دما و فشار بهسیو 

 نام ترکیبا 

ها تتداد ورودی

بر مبنای سهم 

 گروه

 ها بر مبنای سهم گروهکنندهنوع توصیف

 پروپانو  -2

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

 پنیانو  -3

 هگزانو  -2

 پنیانو  -2مییل -4

2 

3 

3 

3 

3 

4 

 یک گروه کربونیل -دو گروه مییل

 یک گروه کربونیل -یک گروه مییلن -دو گروه مییل

 یک گروه کربونیل -دو گروه مییلن -وه مییلدو گر

 یک گروه کربونیل -دو گروه مییلن -دو گروه مییل

 یک گروه کربونیل -سه گروه مییلن -دو گروه مییل

 یک گروه کربونیل -یک گروه میین –یک گروه مییلن -سه گروه مییل
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 -2بوتاانو ،  -2کنناده، توصایف 4سیو  مطااب   4پروپانو   -2باشد. به این ترتیب برای ترکیب می

 6پنیاانو   -2-مییال -4کننده و بارای توصیف 5سیو  مطاب   5هگزانو   -2پنیانو  و  -3پنیانو ، 

 دارد.کننده در ماتریس ورودی وجود توصیف 6سیو  مطاب  با 

 

 عصبی موجک یساخت مدل با استفاده از شبکه -3-2-3

باا اسایفاده  عصابی موجاک یمادل شابکه ، ابیاداهااکیو یک از هر یدانسییهبینی پیش برای      

طراحای  (3-9-1) طبا  سااویار ارائاه شاده در قسامتها آ مربوط به هریک از یهاکنندهتوصیفاز

را تشاکیل  Q از مااتریس ورودی یاک ساطر ،هاکیو هریک از مربوط به یهاکنندهتوصیفگردید که 

شاوند یاک زما  در شبکه پرداز  مایکه هم ،های ورودی برای هر کیو به ازای این نرو  .دهندمی

وروجای شاامل یاک  یلایاه. شبکه با آ  سنجیده شود پاسخ است تاشبکه در اوییار  واقتی وروجی

فای خم یتتاداد نارو  لایاه .باشدمی هامیناظر با این ورودیی دانسییهی دهندهنرو  است که نشا 

تتداد  و )آموز ( سرعت یادگیری ،باید پارامیرهای ممنیم ،علاوه برآ  .باید بهینه شود نامتلوم است و

با  و دهندیکی تغییر مییکیرا  رو  متمول بهینه کرد  این است که پارامیرها .بهینه شود دورها نیز

درایان رو   .کننادرا جداگانه انیخااب مای پارامیر ی هربهینه مقدار بینیپیشری توجه به وطای س

اشکال ایجااد  ،شونددر نظر گرفیه نمی اندشده بهینهها که در ابیدا پارامیر زیادی از مقادیر چو  تتداد

در . شاودیها اسیفاده ماپارامیرزمانی برای تغییر نامه از رو  همبه همین دلیل در این پایا  .شودمی

همچناین تتاداد  ممنایم و ،که درابیدا مقادیر سارعت آماوز  شودای نوشیه میاینجا برنامه به گونه

آنجا که در دورهای مخیلف روند طی شده  از کنند وزما  تغییر میفی به طور همخم یهای لایهنرو 

ی های لایاهه به تتداد نرو با توج .شوددر نظر گرفیه می 1000برابر تتداد دورها ثابت و ،یکسا  است

بارای  1/0باا فواصال  9/0 تاا 1/0فی مقاادیر خمی های لایهبرای تتداد نرو  18 تا 3 ورودی مقادیر

شاود. بارای برای سرعت آماوز  در نظار گرفیاه مای 01/0 با فواصل 09/0 تا 01/0مقادیر  ممنیم و

 شاود کاه مقادار تاابع وطاانوشایه مایای برنامه به گونه ،هاپارامیراین  بهینه مشخص کرد  مقادیر
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(MSE) در یاک  پاارامیرتغییارا  ایان ساه  یبینی باه ازای کلیاهمربوط به دو سری آموز  و پیش

دو ساری آماوز  و MSE  های مخیلف همراه با مقادیرپارامیرضمن تغییرا  در  گردد.ماتریس ثبت 

منیم و سرعت آموز  در هر نرو  )تتداد ترکیبا  بینی به طور جداگانه برحسب یک بردار مرجعپیش

عناوا  مقاادیر بهیناه باه بینایپایش وطای سری پارامیرها با کمیرین و شودرسم می ی مخفی(لایه

تاا  500بارای تتیاین تتاداد دور بهیناه مقاادیر  ،پس از بهینه شد  این پارامیرهاا .دنشوانیخاب می

 .شوددر نظر گرفیه می 500ی با فاصله 20000

رسام شاود در  بینایدو سری آماوز  و پایشبرحسب تتداد دور آموز  برای  MSEودار اگر نم     

ساری  نماودار ،افازایش تتاداد دور باا اماا ،شاودتتداد دورهای کم یک روند کاهش وطا مشاهده می

تغییار قابال تاوجهی در  ،رساد و باا افازایش تتاداد دور آماوز به قسمت مسطح واود مای آموز 

 .به همگرایی رسیده اسات اًمدل اصطلاح ،در این پدیده شود.هده نمیسری آموز  مشا  MSEوطای

رییم نازول گوسپس طب  روند ال شود ومحاسبه می  MSEدور آموز  تابع وطا به دلیل اینکه در هر

یابند که میزا  وطا کاهش یابد و سپس دور بتدی باا ای تغییر میمیرهای شبکه به گونهاگرادیانی پار

جهت آموز  شبکه  را توا  مقدار بهینه دوربه کمک نمودار رسم شده می .دگردمی مقادیر جدید آغاز

 .شاودبهینه انیخاب می شروع قسمت مسطح نمودار به عنوا  تتداد دور که، انیخاب کرد به این ترتیب

پس از مقادار بهیناه چنادا   ،سری آموز  با افزایش تتداد دور MSEکه باید توجه داشت با وجودی

یابد که به ایان پدیاده فراتطبیا  مایبینی به آرامی افزایش میسری پیش MSE اما ،کندنمیتغییر 

 در نییجه برای تتداد دور بهینه باید به نکا  زیر توجه شود: .گویند

 بینی مشاهده نشود.نسبت به تتداد دورآموز  و پیش MSEتغییرا  شدید ناگهانی در نمودار  -1

 حداقل شود.بینی سری پیش MSEوطای  -2

 بینی نسبت به تتداد دور ایجاد نشود.سری پیشMSE افزایش تدریجی در  -3

در این مرحله وروجی شبکه . شودکار میوقف می شبکه آموز  دیده وپس از تتیین تتداد دور بهینه، 

 شود و پارامیرهای وز  ورودی و وروجی شبکه، موقتیت اعلام میطب  پارامیرهای بهینه شده شبکه 

  شوند.پهنای موجک نیز تنظیم می و
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ی نوشته شدهلگوریتم برنامهآ -3-3-4  

 جهات MATLAB نویسایای در محایط برناماهای رایاناهتوجاه باه توضایحا  فاوق برناماه با       

 ه صور  زیر بیا  کرد:                 ب توا   را میآعصبی موجک نوشیه شد که الگورییم  یشبکه کارگیریبه

 بینای باه صاور  دو مااتریس جداگاناه واردماوز  و پایشآیدا اطلاعا  ورودی برای دو سری اب -1

هاای دو ساری ورودی باا مینااظر دو ماتریس هدف )وروجی واقتای( ،هاهمراه این ماتریس. شوندمی

ی هاای محاسابه شادهوروجای گیرد تا شبکه بیواندبینی نیز در اوییار شبکه قرار میموز  و پیشآ

                                                                   مقایسه کرده و تابع وطا را محاسبه کند.آا با وود  ر

هاای همچناین مااتریس ها ی ورودی و وروجی وترین عدد موجود در هر سیو  از ماتریسبزرگ     

ترین اعاداد موجاود در بر بزرگ ،هاتمام اعداد موجود در هر سیو  از این ماتریس ده وشن یهدف تتی

 .                                                                                       شودهما  سیو  تقسیم می

                  .شوندهای ورودی و وروجی شبکه تتریف میتتداد نرو  ،پارامیرهای ثابت شبکه -2

های   تتداد نرو موز  وآسرعت  ،منیممزما  سه پارامیر تغییرا  هم داول هم برای یسه حلقه -3

           .گردداما تتداد دور به صور  یک پارامیر ثابت وارد می .شودمخفی در نظر گرفیه می یلایه

هاای ورودی و وروجای باه وز  ،پارامیرهای شبکه شامل موقتیت پهنای موجک ،در شروع برنامه -4

                                                 شوند.نیخاب میاتا یک  اعداد بین صفر صور  تصادفی از

مربوط به آ   عملیا  وروجی ،های ورودی هر نمونه به شبکهدر این مرحله با وارد شد  داده -5

شود یم تکرار های ورودیاین عمل برای تمام نمونه شود.محاسبه می  آمیناظر با  MSEانجام شده و 

                                                                         موز  محاسبه شود. آوطای سری تا 

 ی ابه گونه (42-1) تا (26-1پارامیرهای شبکه طب  روابط ) ،با اسیفاده از وطای محاسبه شده -6

                                             تابع وطا کاهش یابد. ،موز آشوند که در هر دور اصلاح می

این کار  .شودتکرار می 3موز  از مرحله آدور بتدی  ،با اسیفاده از مقادیر جدید پارامیرهای شبکه -7

              شاود.موز  میوقف میآبرسد در این صور   1000 یابد که تتداد دور بهتا زمانی ادامه می
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مخفای  یهای لایاهموز  و تتداد نرو آسرعت  منیم،سه پارامیر م به ازای ،موز آپس از توقف  -8

         زا .شاودبینای اسایفاده مایهاای ساری پایشمحاسبه وروجی جهت پارامیرهای نهایی شبکه ،متین

آید. به دست می به ازای این سه پارامیر بینیسری پیش   MSE بی،تجرپاسخ شبکه با مقادیر یمقایسه  

باه  ممنیم و موز  آسرعت  ،مخفی یهای لایهتغییرا  تتداد نرو  هبه ازای کلی تمام مراحل فوق -9

هاا ثبات بینی برای آ مربوط به دو سری آموز  و پیش MSEشود و نیایج صور  جداگانه انجام می

بینی، مقادیر بهینه ایان ساه پاارامیر را باه سری پیش MSE حداقل مقدار گردد تا بیوا  بر اساسمی

 .دست آورد

ی تتیاین بارا .گاردد بهیناه تتیاینامیر باید تتداد دور ری این سه پاپس از تتیین مقادیر بهینه -10

  دور مربوطاه باه   تتداد. شوددر نظر گرفیه می 500فواصل  با 02000تا  500ور بهینه، مقادیر مقدارد

یدهرساموز  شبکه به پایا  آدر این مرحله  .تتداد دور بهینه است، بینیسری پیش  MSE کمیارین  

                      .باشدماده اسیفاده میآاند تثبیت شده پارا میرهایش بهینه و یلی که همهدم است و

اسایفاده  سری تائیاد ماورد یهبینی دانسییموجک بهینه شده برای پیش یدر این مرحله شبکه -11

-داده ، دهای سری تائیداده .گرددیگیرد و وروجی شبکه با وروجی واقتی این سری مقایسه مقرار می

بینی یشموز  و پآ در سریها داده یکل محدوده اًنها را ندیده است و تقریبآهایی هسیند که شبکه 

.                                                                                          شوندرا شامل می  

:                                 یز به دو صور  مورد بررسی قرار گرفتنوشیه شده ن یصحت برنامه  

 دهد کاه ایان جاواب نشاانگر صاحت وط برنامه جهت کنیرل جوابی که هر وط میبهاجرای وط -1

                                                                               باشند.نیایج برنامه از لحاظ ریاضی می

کار به [20]های مرجع پس از اطمینا  از عدم وجود وطا در محاسبا  ریاضی، این برنامه برای داده-2

ابی موجک ی عصاین مقاله از شبکهگرفیه شد و نیایج آ  با نیایج موجود در مرجع مقایاسه گردید. در  

شده است.                               ها در کروماتوگرافی گازی اسیفادهماند نفیالبینی زما برای پیش   
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ی نموناه 94و چگالی بارای  1همدمای ضریب ماند کنندهدر این تحقی  با اسیفاده از دو توصیف       

نموناه  30نمونه برای سری آماوز  و  64تجربی که به صور  تصادفی به دو دسیه تقسیم شده بود )

 %1ر کروماتوگرافی گازی با میوسط درصاد وطاای نسابی ها دبینی( زما  ماند نفیالبرای سری پیش

ی نوشیه شده باا نیاایج باه دسات بینی شده است. مطابقت نیایج به دست آمده از اجرای برنامهپیش

                       ی نوشیه را تائید کرد.                                                                       آمده از این مرجع درسیی برنامه

 برای ارزیابی عملکرد شبکهی بهینه شده نمودار برگشت2 یتنی نمودار مقادیر پیشبینی شده برحسب 

 2R   مقادیر تجاربی برای ساری تائید مورد ارزیابی قرار میگیرد و با مربع مقدار ضریب همبسیگی  3

 بین صفر و یک است  2R  پراکندگی نقاط در اطراف وط برگشت تتیین میشود.محدودهی تغییرا 

باشد یتنی همابسیاگی کاملی بین دادههای تجاربی و ماحااسبه شده وجاود دارد و  12 R که اگار 

بدست آمده در نمودار  2R یتنی هیچگونه همبسیگی وجود ندارد. بنابراین هر چاه ماقدار  02 R   اگر

یاک هسایند.      بینی شده بیشیر باه واقتیات نزدتوا  گفت نیایج پیشتر باشد، مینزدیک 1برگشت به 

                                                                             

 یوجک براربی مری عصهربکرشترهای رسازی پارامنهربهی -3-3-5

ها                                                    یک ازکتونی هربینی دانسیتهپیش  

 سازی پارامترهای ممنتم، سرعت آموزش و تعردادبهینه-الف-3-3-5

  مادل                                                                     ی مخفیهای لایهنرون

ود هاای موجاکنندهتوصیف فشار و دما و میغیردو  از عصبی موجک با اسیفاده یشبکههای مدل      

باه  ی ایان ترکیباا نساییهبینای داپیشو یک وروجی برای  هایک از کیو هر برای( 3-3درجدول )

______________________________________________________________________ 
1-Isothermal retention index  

2-Regression 

3-Squared correlation coefficient 
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 هشابکو آماوز   ها باه شابکه. پس از انیقال اطلاعا  ورودی نمونهندجداگانه طراحی گردید صور 

فای خم یهای لایهتتداد نرو  ،آموز پارامیرهای ممنیم، سرعت  (4-3-3طب  دسیورالتمل قسمت )

کل در ش، برای مشخص شد  چگونگی انجام کار .سازی شدبهینهها یک از آ برای هرزما  به طور هم

                               .        بوتانو  نشا  داده شده است -2( بخشی از این محاسبا  برای 3-1)

 

 سازی تعداد دور آموزشنهیبه-ب-3-3-5

، برای دو سری آموز  و برحسب تتداد دورMSE  باید نمودار ،دور بهینه تتداد برای تتیین       

عنوا  بینی کمیرین مقدار است، بهسری پیش MSEبینی رسم گردد. تتداد دوری که در آ  پیش

بوتانو  -2برای  (2-3)گردد. این نمودار در شکل ای ترکیبا  مورد نظر انیخاب میتتداد دور بهینه بر

یک از ی هرنسییهبینی دابرای پیشمخیلف  عصبی موجک یشبکه 6ترتیب  این به رسم شده است.

پارامیرهای این ی که مقدار بهینه ندبهینه شد فشار دما و ( برحسب2-3ی موجود در جدول )هاکیو 

 آورده شده است. (4-3در جدول) هاشبکه

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 51 

0 20 40 60 80 100
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                                                                                                                    الف(
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0.14

0.16
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 ج(

0 20 40 60 80 100

0.0
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1.0

 

 د(

سری  MSE)د(  و ی مخفی، )ب( مقادیر سرعت آموز ، )ج( ممنیم(: نمودارهای )الف( تتداد نرو  لایه1-3شکل )

 حسب بردار مرجعبربینی پیش

N
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number of iteration

0 5000 10000 15000 20000 25000

M
S

E
x

1
0


1

2

3

4

5

6

7

8

Training set

Prediction set

 

 بوتانو  -2بینی برای تتداد دور آموز  برای دو سری آموز  و پیش برحسب MSE:نمودار (2-3شکل )

 

 هاک از کیو یهر یبینی دانسییههای عصبی موجک بهینه شده برای پیش(: مقدار پارامیرهای شبکه4-3) جدول

 

 

ی عصبی پارامیر شبکه

 موجک

 های بهینه شدهیک از شبکهی پارامیر هرمقدار عدد

2-

 پروپانو 

2- 

  بوتانو

2- 

 پنیانو 

3- 

 پنیانو 

2- 

 هگزانو 
 پنیانو -2مییل-4

 های ورودیتتداد نرو 

 ی مخفیهای لایهتتداد نرو 

 های وروجیتتداد نرو 

 ممنیم

 سرعت آموز 

 تتداد دورهای آموز 

4 

6 

1 

9/0 

03/0 

1000 

5 

5 

1 

1/0 

07/0 

3250 

5 

5 

1 

3/0 

01/0 

1950 

5 

5 

1 

3/0 

01/0 

1000 

5 

5 

1 

3/0 

01/0 

1450 

6 

5 

1 

4/0 

01/0 

700 
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های بهینه شده برای هر ترکیب با اسرتفاده ارزیابی شبکه -ج-3-3-5

 بینی و تائیدهای پیشاز سری

برای  پارامیرهای بهینه شدهاز  ،ترکیبهر برای شده بهینههای شبکهکارآیی  ارزیابی اکنو  برای       

هریک از  برای هابه این سری های مربوطفشار دما و بینی و تائید درپیشسری  ینسییهبینی داپیش

 در یوطای نسبدرصد ماکزیمم  و 2وطای نسبیدرصد ( میوسط 5-3) در جدول ها اسیفاده گردید.آ 

های نسییهدا همچنین مقادیر .گزار  شده استبرای هر دو سری  این ترکیبا  ینسییهبینی داپیش

درصد وطای  به همراه مقادیر تجربی وی این دو سری براشده  بهینهل دمحاسبه شده با اسیفاده از م

گزار  شده  (17-3)تا  (6-3) در جداول هایک از کیو هر برایدو مقدار  اینناشی از اویلاف نسبی 

ی نسبوطای درصد ی هردسیه از این ترکیبا  با میوسط هشود دانسییطور که مشاهده میهما . است

های عصبی کارآیی مطلوب شبکه یه این موضوع نشا  دهندهک .بینی شده استپیش 3/1% کمیر از

یک از این هربرای  بینی و تائیدسری پیش برگشت هایهمچنین نمودار .موجک بهینه شده است

ها مشاهده که در این شکل طورهما  .( رسم شده است14-3) تا (3-3های )ترکیبا  در شکل

ی تمامی این ترکیبا  نزدیک به یک است که این دست آمده براهکنید مربع ضریب همبسیگی بمی

 دلالت دارد. نسبت به مقادیر تجربی ی بهینه شدهبینی شده توسط شبکهی پیشنسییهامر بر تواف  دا

 

 

 

______________________________________________________________________ 

، میوسط درصد وطای نسبی کل نقاط است که چنین         X  2 در تمام این فصل منظور از میوسط  درصد وطای نسبی در پیشبینی،

میباشد.                                                
 

exp,

,exp,100

i

calii

i
X

XX
X


  که در آ  






i

i

ii

n

Xn

X   محاسبه می شود:
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( TΔی دما )ی مورد بررسی در محدودههاکیو  ینسییهبینی داپیش (: میوسط درصد وطای نسبی در5-3جدول )

 بینی و تائید( مربوط به سری پیشpΔ)وفشار داده شده 

 

a ت.ماکزیمم درصد وطای نسبی در پرانیز گزار  شده اس 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

100











 
a

av



 

(aPa) pΔ (K) TΔ 

تتداد 

نرو  

 ورودی

 سیال

 بینیسری پیش سری تائید

(80/1 )64/0 

(75/0 )33/0 

 (15/1 )33/0 

(29/2 )23/1 

(16/1 )50/0 

(56/2 )74/0 

(63/1)50/0 

(18/1)48/0 

(01/1)26/0 

(72/0)34/0 

(51/1)71/0 

(74/0)29/0 

2/388-500/2 

54/375-32/2 

5/375-547/2 

06/381-55/2 

6/369-547/2 

5/380-547/2 

323-278 

338-278 

338-278 

323-278 

338-278 

338-278 

2 

5 

5 

5 

5 

6 

 پروپانو  -2

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

 پنیانو  -3

 هگزانو  -2

 پنیانو  -2مییل -4
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 در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 4ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه6-3جدول )

 پروپانو  -2برای  بینیپیش

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

10/0-  

0/23 

0/001 

-0/21 

0/11 

0/51 

0/0001 

0/31 

0/25 

0/69 

0/24 

0/09 

0/49 

1/41 

0/69 

0/32 

0/75 

1/51 

1/63 

0/69 

19/811  

828/32 

870/76 

911/79 

799/42 

817/10 

885/84 

954/31 

787/47 

801/33 

877/32 

906/52 

769/19 

808/73 

862/87 

903/84 

756/80 

771/02 

824/20 

877/89 

08/811  

830/27 

870/77 

909/96 

800/30 

821/28 

885/84 

957/24 

789/41 

806/96 

879/43 

907/42 

772/97 

820/31 

868/89 

906/77 

762/50 

782/86 

837/84 

884/06 
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 در سری تائید کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 4ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه7-3جدول )

 پروپانو  -2برای 

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

)kgm-3( دانسییه 

شبکهپاسخ   مقدار تجربی 

15/0-  

10/0  

25/0-  

68/0  

13/0  

28/0  

05/0-  

47/0  

51/0  

61/0  

71/0  

62/0  

99/0  

82/0  

86/0  

75/0  

94/0  

80/1  

22/1  

74/0  

49/820  

47/849  

60/894  

41/942  

73/811  

98/859  

56/905  

95/955  

05/797  

52/837  

98/931  

02/950  

62/789  

86/927  

47/935  

53/941  

17/766  

82/798  

89/851  

80/911  

23/819  

31/850  

35/892  

68/948  

81/812  

41/862  

08/905  

48/960  

18/801  

31/843  

69/938  

97/955  

55/797  

51/935  

56/943  

69/948  

41/773  

51/813  

39/862  

63/918  
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 در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه8-3جدول )

 بوتانو  -2برای  بینیپیش

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

1/18 

0/97 

-0/27 

0/32 

0/85 

0/70 

-0/50 

0/08 

0/64 

0/51 

-0/85 

-0/18 

0/19 

0/34 

-0/74 

-0/38 

-0/01 

0/27 

-0/71 

-0/30 

-0/25 

0/28 

-0/67 

-0/44 

814/87 

840/77 

883/00 

922/85 

807/59 

833/90 

877/98 

919/29 

803/45 

826/97 

882/85 

914/93 

787/30 

815/27 

861/25 

907/42 

778/49 

807/76 

854/29 

901/6 

764/29 

793/57 

841/39 

891/95 

824/61 

849/01 

880/63 

925/84 

814/56 

839/80 

873/57 

919/99 

808/63 

831/24 

875/36 

913/24 

788/80 

818/02 

854/96 

903/95 

778/43 

809/99 

848/29 

898/89 

762/37 

795/80 

835/79 

888/08 
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 در سری تائید کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه9-3جدول )

 نو بوتا -2برای 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

75/0  

64/0  

18/0-  

19/0-  

44/0  

42/0  

35/0  

71/0  

28/0  

28/0  

49/0-  

50/0  

04/0  

26/0-  

002/0-  

54/0-  

08/0-  

13/0  

40/0-  

50/0  

34/0-  

12/0  

19/0  

24/0-  

04/826  

14/855  

87/899  

15/907  

77/818  

49/848  

88/893  

75/925  

40/814  

40/841  

56/896  

32/921  

23/802  

19/837  

29/844  

90/886  

54/793  

62/829  

04/871  

08/908  

19/776  

04/783  

34/816  

57/848  

31/832  

68/860  

27/898  

41/905  

41/822  

08/852  

77/890  

38/932  

73/816  

78/843  

16/892  

93/925  

53/802  

05/838  

28/844  

09/882  

88/792  

71/830  

53/867  

69/912  

59/773  

36/784  

91/817  

55/846  
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 در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5ا اسیفاده از ی پاسخ شبکه بهینه شده ب(: مقایسه10-3جدول )

  پنیانو  -2برای  بینیپیش

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

  0/07 

    0/33 

    0/01 

    0/65 

    0/05 

    0/31 

   -0/03 

    1/01 

   -0/23 

    0/29 

    0/03 

    0/08 

   -0/41 

    0/32 

    0/08 

   -0/09 

   -0/08 

    0/66 

   -0/02 

   -0/003 

   -0/23 

    0/71 

   -0/11 

   -0/36 

823/75 

  843/13 

  905/40 

  943/19 

  820/63 

  857/97 

  916/71 

  946/65 

  807/55 

  828/52 

  893/83 

  931/82 

  794/85 

  816/50 

  884/63 

  926/34 

  792/58 

  831/08 

  897/99 

  933/85 

  779/20 

  819/22 

  889/42 

  928/71 

824/34 

  845/92 

  905/47 

  949/36 

  821/09 

  860/64 

  916/46 

  956/34 

  805/72 

  830/95 

  894/08 

  932/57 

  791/58 

  819/10 

  885/37 

  925/46 

  791/92 

  836/57 

  897/81 

  933/82 

  777/41 

  825/06 

  888/47 

  925/37 

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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یر تجربی دانسییه در سری تائید کننده با مقادتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه11-3جدول )

 پنیانو -2برای 

 

 

 

 در سری با مقادیر تجربی دانسییه کنندهتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه12-3جدول )

 پنیانو  -3برای  بینیپیش

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

27/0-  

19/0-  

45/0-  

82/0  

54/0-  

14/0-  

47/0-  

03/0-  

47/0-  

11/0-  

55/0-  

27/0-  

57/0-  

03/0-  

60/0-  

33/0-  

91/0-  

01/0-  

21/0-  

60/0-  

16/1-  

03/0-  

23/0-  

87/0-  

49/833  

73/868  

76/592  

85/952  

49/819  

51/841  

91/903  

80/944  

73/817  

84/854  

14/916  

48/945  

91/804  

20/843  

81/907  

64/941  

75/789  

01/812  

31/882  

57/926  

35/776  

48/798  

42/872  

13/920  

27/831  

11/867  

64/921  

70/960  

06/815  

31/840  

69/899  

53/944  

90/813  

88/853  

15/911  

22/945  

36/800  

97/842  

43/902  

49/938  

60/782  

93/811  

12/880  

99/920  

46/767  

20/798  

40/870  

20/912  

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 تائید در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه13-3جدول )

 پنیانو  -3برای 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

07/0  

16/0  

08/0  

-0/03 

0/05 

0/12 

-0/19 

-0/11 

0/11 

-0/06 

-0/31 

0/09 

-0/06 

0/09 

-0/54 

0/16 

-0/13 

0/14 

-0/49 

0/72 

79/837  

853/33 

874/35 

915 00/  

829/98 

850/96 

903/16 

916/17 

843/46 

871/03 

911/80 

927/10 

808/84 

839/04 

896/10 

930/19 

800/38 

820/05 

879/61 

933/14 

39/838  

854/73 

875/04 

914/74 

830/37 

851/97 

901/47 

915/17 

844/43 

870/50 

909/02 

927/99 

808/37 

839/80 

891/32 

931/65 

799/33 

821/24 

875/26 

939/92 

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه14-3جدول )

 هگزانو  -2برای  بینیپیش

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

92/2  

95/1  

21/1  

61/0  

22/2  

91/1  

90/0  

23/0  

10/2  

71/1  

61/0  

15/0-  

99/1  

66/1  

35/0-  

62/0  

90/1  

61/1  

10/0-  

51/0-  

42/813  

47/828  

95/854  

96/878  

01/805  

26/820  

98/854  

06/884  

57/796  

77/816  

52/855  

68/895  

64/783  

80/805  

32/874  

23/911  

97/774  

77/796  

46/853  

57/907  

50/832  

97/844  

44/865  

38/884  

28/823  

22/836  

73/862  

07/886  

70/813  

91/830  

78/086  

35/894  

59/799  

37/819  

29/871  

92/916  

99/789  

80/809  

63/852  

94/902  

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 تائید در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 5سیفاده از ی پاسخ شبکه بهینه شده با ا(: مقایسه15-3جدول )

 هگزانو  -2برای 

جربیمقدار ت پاسخ شبکه  

51/1  

1/08 

0/49 

0/27 

1/27 

0/86 

0/43 

0/37 

0/96 

0/60 

0/38 

0/46 

0/75 

0/77 

0/56 

0/43 

0/71 

0/92 

0/85 

0/59 

0/67 

1/01 

0/77 

0/44 

97/815  

835/15 

865/49 

900/25 

809/32 

835/54 

868/82 

906/11 

810/31 

841/12 

892/03 

928/72 

791/70 

816/81 

881/95 

921/15 

784/27 

810/79 

874/89 

916/40 

784/19 

821/11 

891/82 

922/67 

51/828  

844/28 

869/83 

902/67 

819/73 

842/76 

872/60 

909/46 

818/19 

846/25 

895/45 

933/03 

797/71 

823/12 

886/89 

925/15 

789/90 

818/30 

882/40 

921/87 

789/47 

829/52 

898/72 

926/72 

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 6ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه16-3جدول )

 پنیانو -2مییل -4 برای بینیپیش

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

40/0-  

24/0-  

29/0-  

14/0-  

46/0-  

23/0-  

41/0-  

67/0-  

67/0-  

37/0-  

49/0-  

31/0-  

55/0-  

29/0-  

78/0-  

70/0  

46/0-  

17/0-  

85/0-  

64/0  

81/0-  

24/0-  

17/1-  

95/0-  

75/838  

34/857  

69/881  

20/919  

28/830  

64/855  

35/892  

88/921  

40/816  

10/831  

96/880  

75/921  

44/810  

40/848  

58/910  

30/931  

81/801  

01/842  

05/907  

65/930  

16/786  

62/806  

64/892  

43/922  

39/835  

31/855  

10/879  

94/917  

46/826  

70/853  

66/888  

70/915  

95/108  

01/828  

67/876  

90/918  

97/805  

94/845  

55/903  

84/937  

10/798  

55/840  

38/899  

94/934  

80/779  

65/804  

35/882  

75/913  

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 تائید در سری کننده با مقادیر تجربی دانسییهتوصیف 6ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه17-3جدول )

 پنیانو -2مییل -4 برای

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

74/0  

-0/24 

-0/57 

-0/07 

0/67 

-0/01 

-0/55 

-0/41 

0/43 

0/19 

-0/.41 

-0/40 

0/16 

0/01 

-0/26 

-0/33 

0/10 

0/19 

-0/05 

-0/29 

-0/09 

0/39 

0/19 

-0/28 

12/825  

861/70 

915/35 

948/51 

809/33 

844/46 

893/65 

930/84 

800/49 

825/73 

888/18 

926/20 

796/00 

838/22 

896/82 

931/86 

787/68 

831/63 

891/75 

927/79 

774/41 

821/16 

883/49 

920/35 

12/825  

861/70 

915/35 

948/51 

809/33 

844/46 

893/65 

930/84 

800/49 

825/73 

888/18 

926/20 

796/00 

838/22 

896/82 

931/86 

787/68 

831/63 

891/75 

927/79 

774/41 

821/16 

883/49 

920/35 

100
)(

exp

exp






 cal
 )kgm-3( دانسییه 
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 مقدار تجربی پاسخ شبکه

56/2  

17/2  

80/0  

67/0  

85/1  

24/1  

48/0  

54/0  

23/1  

88/0  

30/0  

40/0  

14/0  

46/0  

03/0  

08/0  

50/0-  

03/0  

12/0-  

02/0-  

64/1-  

70/0-  

49/0-  

31/0-  

16/797  

71/822  

20/892  

82/929  

77/801  

98/843  

43/905  

34/939  

25/798  

20/840  

97/901  

12/936  

00/786  

79/809  

18/879  

96/917  

41/782  

72/806  

46/875  

67/914  

02/777  

52/803  

97/869  

87/909  

15/818  

96/840  

38/899  

08/936  

88/816  

58/854  

80/909  

48/944  

21/808  

70/847  

73/904  

86/939  

11/787  

55/813  

48/879  

73/918  

48/778  

99/806  

41/874  

52/914  

50/764  

94/797  

75/865  

04/907  
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exp,kgm-3


c
a
l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9948

750 800 850 900 950 1000
750

800

850

900

950

1000

 

 4ده با اسیفاده از ی بهینه شبینی شده توسط شبکهیشی پبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش3-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پروپانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  

 


c
a
l,
k
g
m

-3

exp,kgm-3

R
2
=0.9956

750 800 850 900 950 1000
750

800

850

900

950

1000

 

 4سیفاده از ی بهینه شده با انی شده توسط شبکهبیی پیش(: نمودار برگشت سری تائید برای دانسییه4-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پروپانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  
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exp,kgm-3


c
a
l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9908

740 760 780 800 820 840 860 880 900 920 940
740

760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

 

 5ده با اسیفاده از ی بهینه ششده توسط شبکه بینیی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش5-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ بوتانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  

exp,kgm-3


c
a
l ,
k
g
m

-3

R
2
=0.9943

740 760 780 800 820 840 860 880 900 920 940
740

760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

 

 5سیفاده از ی بهینه شده با اسط شبکهبینی شده توی پیش(: نمودار برگشت سری تائید برای دانسییه6-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ بوتانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  
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exp,kgm-3


c
a
l,
k
g
m

-3

R2=0.9969

760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960
760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

960

 

 5ده با اسیفاده از ی بهینه شبکهبینی شده توسط شی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش7-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  

 

exp,kgm-3


c
a

l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9967

760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960
760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

960

 

-3شکل ) 8  5سیفاده از بهینه شده با ای بینی شده توسط شبکهی پیشبرای دانسییه تائید(: نمودار برگشت سری 

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  
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R
2
=0.9968


exp

,kgm
-3

760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960


c
a
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k
g
m

-
3
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820

840

860

880

900

920
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960

 

 5ده با اسیفاده از نه شی بهیبینی شده توسط شبکهی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش9-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -3کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  

 

exp,kgm-3


c
a
l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9865
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 5سیفاده از با ا ی بهینه شدهبینی شده توسط شبکهی پیش(: نموداربرگشت سری تائید برای دانسییه10-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -3کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  
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exp,kgm-3


c
a

l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9981

780 800 820 840 860 880 900 920 940
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880

900

920

940

 

اسیفاده از  ده بای بهینه شبینی شده توسط شبکهی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش11-3شکل )

ها در ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ هگزانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف 5

(.2-3جدول )  

 

R
2
=0.9942

exp,kgm
-3

780 800 820 840 860 880 900 920 940


c
a
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k
g
m
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840

860

880

900
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 5ده از سیفای بهینه شده با ابینی شده توسط شبکهی پیش(: نموداربرگشت سری تائید برای دانسییه12-3شکل )

ها در جدول ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ هگزانو  در محدوده -2کننده برحسب مقادیر تجربی برای توصیف

(3-2.)  
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760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960
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exp,kgm-3


c
a
l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9984

 

از ده با اسیفاده ی بهینه شبینی شده توسط شبکهی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش13-3شکل )

ها ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -2مییل -4کننده برحسب مقادیر تجربی برایتوصیف 6

(.2-3در جدول )  

 

exp,kgm-3


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l,
k
g
m

-3

R
2
=0.9811
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 6از  ا اسیفادهی بهینه شده ببینی شده توسط شبکهی پیش(: نمودار برگشت سری تائید برای دانسییه14-3شکل )

ها در ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آ پنیانو  در محدوده -2مییل -4کننده برحسب مقادیر تجربی برایتوصیف

(.2-3جدول )  
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بینی برای پیش جامع عصبی موجک یشبکه ارائه یک -3-3-6

  های کتوننسیتهدا

به کارگیری رو  سهم  یهاید آ  است که دست آمد حاکی ازهب 5-3-3نیایجی که در قسمت      

این امکا   عصبی موجک یشبکهبه  ،همراه با دو میغیر دما و فشار هاکنندهدر انیخاب توصیف هاگروه

های بهینه که شبکهطوریبهها برقرار کند وروجی ها ودهد که ارتباط بسیارووبی بین ورودیرا می

ل در أد. این موضوع باعث شد که این سونکن بینیپیش را هاکیو  ینسییهدابه ووبی اند شده توانسیه

با اسیفاده را طراحی کرد که بیواند جامع عصبی موجک  یتوا  یک شبکهکه آیا می ذهن ایجاد شود

تمام  ینسییهبینی داپیش برایها های برمبنای سهم گروهکنندهاز دو میغیر دما و فشار و توصیف

ی در ادامهفشارکارآیی داشیه باشد؟  ی وسیتی از دما ودودهدر مح (2-3) جدولدر  ی موجودهاکیو 

 شود.جامع توضیح داده میعصبی موجک  یشبکهاین قسمت چگونگی طراحی این 

 

ی عصبی موجک جامع برای سازی شبکهطراحی و بهینه -الف-3-3-6

 پنتانون-2بوتانون و -2ی دانسیتهزمان بینی همپیش

 ای طراحی گردد که بیواندشبکهاین شد که در ابیدا تصمیم بر ،دفبرای رسید  به این ه       

 عصبی موجک یشبکه یک ،بنابراین با این ایده .کند بینیپیشپنیانو  را  -2 بوتانو  و -2ی نسییهدا

های مترفی شده در کنندهبا اسیفاده از توصیف .یک نرو  وروجی طراحی شد و نرو  ورودی 5با 

   دسیورالتمل قسمتاشبکه طب ،انیقال اطلاعا  ورودی ی موردنظر وهایو ک برای (3-3) جدول

این مقادیر در جدول  گردد.پارامیرهای شبکه تتیین می یآموز  داده شد و مقدار بهینه (3-3-4)

، از این شبکه بهینه شدهی برای ارزیابی عملکرد شبکه ،بتد از این مرحله .گزار  شده است (3-18)

بینی و  تائید اسیفاده گردید های پیشزما  برای سریی دو کیو  به طور همدانسییه بینیجهت پیش
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و  ، تجربیمحاسبه شدهی نسییهدا همچنین مقادیر ( گزار  شده است.19-3که نیایج آ  در جدول )

نیایج بدست  .گردآوری شده است( 21-3و )( 20-3) ولاها در جددرصد وطای نسبی برای این کیو 

 کمیر از وطای نسبیمیوسط درصد را با  نسییهتواند دای بهینه شده میدهد که شبکهشا  میآمده ن

 هایهمچنین نمودار .بینی کند که این نشانگر کارآیی مطلوب مدل بهینه شده استپیش%58/0

مربع ضریب  .رسم گردیده است (16-3و) (15-3) هایدر شکلبینی و تائید سری پیش برگشت

 بینی شده توسط این شبکه است.ید مقادیر پیشئدلیل بر تا این نمودارهاک به یک در همبسیگی نزدی

 

بینی کننده برای پیشتوصیف 5عصبی موجک بهینه شده با اسیفاده از  یمقدار پارامیرهای شبکه (:18-3) جدول

 .پنیانو  -2 بوتانو  و -2زما  هم

 مقدار عددی پارامیر ی عصبی موجکپارامیر شبکه

 های ورودیتداد نرو ت

 ی مخفیهای لایهتتداد نرو 

 های وروجیتتداد نرو 

 ممنیم

 سرعت آموز 

 تتداد دورهای آموز 

5 

5 

1 

7/0 

01/0 

1000 

 

 (TΔ) دما یمورد بررسی در محدودهی هاکیو  ینسییهبینی داپیش میوسط درصد وطای نسبی در(: 19-3جدول )

 یدئتا بینی وسری پیشبرای مقادیر بهینه شده  ( با اسیفاده ازPΔ)وفشار داده شده 

100











 
a

av


 

(aPa) pΔ (K) TΔ 

تتداد نرو  

 ورودی
 سیال

 بینیسری پیش سری تائید

(12/1 )31/0 

(31/1 )46/0 

(52/1)55/0 

(84/1)57/0 

54/375-32/2 

5/375-547/2 

338-278 

338-278 

5 

5 

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

a م درصد وطای نسبی در پرانیز گزار  شده است.ماکزیم 
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ی سری یر تجربی دانسییهکننده با مقادتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه20-3جدول )

 .پنیانو  -2بوتانو  و -2 بینیپیش

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

003/0  

0/52 

0/61 

0/61 

-0/04 

0/54 

0/65 

0/48 

0/08 

0/64 

0/69 

0/33 

-0/08 

0/84 

0/99 

0/25 

-0/05 

1/03 

1/23 

0/39 

-0/01 

1/31 

1/52 

0/31 

0/09 

0/41 

0/003 

1/19 

0/30 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

824/63 

844/56 

875/26 

920/18 

814/92 

835/24 

867/87 

915/57 

807/98 

825/93 

869/35 

910/18 

789/44 

811/17 

846/43 

901/67 

778/89 

801/64 

837/84 

895/37 

762/48 

785/32 

823/03 

885/29 

823/58 

842/43 

905/45 

938 00/  

818/619 

61/824  

849/01 

880/63 

925/84 

814/56 

839/8 

873/57 

920 00/  

808/63 

831/24 

875/36 

913/25 

788/80 

818/02 

854/96 

903/96 

778/43 

809/99 

848/30 

898/90 

762/37 

795/80 

835/80 

888/08 

824/34 

845/92 

905/47 

949/36 

821/09 
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 (:20-3ی جدول )ادامه

 

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

52/0  

-0/03 

1/84 

0/23 

0/73 

0/10 

0/19 

0/40 

1/07 

0/29 

-0/04 

0/96 

1/47 

0/13 

0/16 

1/20 

1/84 

0/22 

-0/21 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

14/856  

916/73 

938/68 

803/85 

824/83 

893/15 

930/74 

788/39 

810/36 

882/76 

925/87 

784/30 

824/30 

896/68 

932/29 

768/03 

809/86 

886/51 

927/37 

64/860  

916/46 

956/34 

805/72 

830/95 

894/08 

932/57 

791/58 

819/10 

885/37 

925/46 

791/92 

836/57 

897/81 

933/82 

777/41 

825/06 

888/47 

925/37 
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ی سری تائید یر تجربی دانسییهکننده با مقادتوصیف 5ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه21-3جدول )

 .پنیانو  -2بوتانو  و -2

100
)(

exp

exp






 cal
کربنتتداد    

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

42/0-  

15/0  

07/0  

05/0  

27/0-  

19/0  

07/0  

19/0  

13/0-  

30/0  

11/0  

05/0-  

02/0-  

22/0  

58/0  

14/0  

08/0  

81/0  

50/0  

22/0-  

09/0  

61/0  

13/1  

91/0  

22/0-  

10/0-  

42/0-  

91/1  

31/0-  

11/0  

45/0-  

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

30/834  

41/859  

65/897  

99/904  

60/824  

46/850  

09/890  

60/930  

81/817  

27/841  

95/891  

38/926  

67/802  

20/833  

33/839  

89/880  

25/792  

98/823  

14/863  

69/914  

87/772  

57/779  

69/808  

88/838  

10/833  

00/868  

48/925  

37/942  

57/817  

34/839  

73/903  

31/832  

68/860  

27/898  

41/905  

41/822  

08/852  

77/890  

38/832  

73/816  

78/843  

16/892  

93/925  

53/802  

05/838  

28/844  

09/882  

88/792  

71/830  

53/867  

69/912  

59/773  

36/784  

91/817  

55/846  

27/831  

11/867  

64/921  

70/960  

06/815  

31/840  

69/899  
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 (:21-3ی جدول )ادامه

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

36/0  

01/0-  

024/0  

55/0-  

38/0  

24/0  

59/0  

53/0  

09/0-  

16/0  

97/0  

09/0  

55/0-  

32/0  

31/1  

34/0  

75/0-  

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 
5 
5 
5 

15/941  

96/813  

78/851  

14/916  

65/941  

45/798  

00/838  

24/907  

34/939  

36/781  

08/804  

35/879  

09/926  

02/765  

73/787  

42/867  

01/919  

53/944  

90/813  

88/853  

15/911  

22/945  

36/800  

97/842  

43/902  

49/938  

60/782  

93/811  

12/880  

99/920  

46/767  

20/798  

40/870  

20/912  
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R
2
=0.9925

exp,kgm
-3

760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960


c
a
l,
k
g
m

-3

760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

960

2-butanone

2-pentanone

 

با  ی بهینه شدهتوسط شبکه زما هم ی شدهبینی پیشبرای دانسییه بینیسری پیشنمودار برگشت (: 15-3شکل )

ی وسیتی از دما و فشار در محدوده پنیانو  -2بوتانو  و  -2یبرحسب مقادیر تجربی برا کنندهتوصیف 5اسیفاده از 

 (.2-3ها در جدول )موجود برای آ 

 

R
2
=0.9928

exp,kgm
-3

760 780 800 820 840 860 880 900 920 940 960


c
a
l,
k
g
m

-3

760

780

800

820

840

860

880

900

920

940

960

2-butanone

2-pentanone

 

با اسیفاده  ی بهینه شدهتوسط شبکه زما هم بینی شدهی پیشنسییهبرای دا سری تائیدنمودار برگشت (: 16-3شکل )

ی وسیتی از دما و فشار موجود در محدوده پنیانو  -2بوتانو  و  -2یبرحسب مقادیر تجربی برا کنندهتوصیف 5از 

 (.2-3ها در جدول )برای آ 
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ی عصبی موجک جامع بررای سازی شبکهطراحی و بهینه -ب-3-3-6

 های کتونی همهزمان دانسیتهمبینی هپیش

 ینسییهزما  دابینی همی مطلوب از مدل بهینه شده برای پیشپس از به دست آورد  نییجه        

ازای  به های ورودی اضافه گردید ومرحله به دادهبههای دیگر مرحلهاطلاعا  کیو  ،این دوکیو 

اما در اینجا برای جلوگیری از  .سازی شدبهینه وموجک طراحی  یها شبکهیک از این کیو افزایش هر

 یی همهنسییهزما  دابینی همعصبی موجک نهایی که برای پیش یفقط شبکه ،طولانی شد  مطلب

برای این منظور تمام  .شودارائه می ،بهینه شده است طراحی و (2-3های موجود در جدول )کیو 

 کربونیلمیین و گروه عاملی ، مییلن ،هایشا  که مییلمولکول یگروه عاملی سازنده 4ها با کیو 

ها برای هر کیو  شکل مبنای مفهوم سهم گروهرقمی که بر 4این کد  .شوندکدگذاری می ،باشدمی

 فرد برای آ  کیو  است و هیچ دو کیونی دارای کد یکسا  نخواهند بود.منحصر به دیک ک ،گیردمی

 پنیانو  در ادامه توضیح -2-مییل -4 پروپانو  و -2ی ترکیبا  کدگذاری برا یعنوا  مثال نحوهبه

وجود  (>C=O) عاملی کربونیل و یک گروه فقط دو گروه مییل ،پروپانو  -2در ترکیب .شودداده می

فشار در ماتریس ورودی کد چهار  بنابراین بتد از دما و .های عاملی وجود ندارندسایر گروه دارد و

به  باشد واین مولکول می یکه مشخصه شودیهای سوم تا ششم وارد مدر سیو  (2001رقمی )

 :آیدصور  زیر در می

                                                                                                 H3C C

O

CH3  

یک گروه میین و یاک گاروه عااملی  ،یک گروه مییلن ،سه گروه مییل ،پنیانو  -2مییل -4در ترکیب

در  (3111بناابراین در مااتریس ورودی بتاد از دماا و فشاار کاد چهاار رقمای ) کربونیل وجود دارد.

                   :باشد به صور  زیراین مولکول می یشود که مشخصههای سوم تا ششم آورده میسیو 

                                                                                                
H3C C

O

H2
C C

H

CH3

CH3

 

[1  1  1  3  P   T ]  

[1  0  0  2  P   T ]  



 81 

هاای ماورد برای تمام کیاو  ،باشدها میمبنای سهم گروهبر هایی کهکننده( توصیف22-3) در جدول

 .آورده شده است (2-3بررسی جدول )

 

زما  بینی همپیشبرای  ی عصبی موجک جامعدر طراحی شبکه سیفادههای مورد اکنندهتوصیف (:22-3) جدول

 (.2-3های مورد بررسی جدول )کیو ی دانسییه

های ماتریس ورودیکنندهتوصیف  

 سیال
 سیو  اول سیو  دوم سیو  سوم سیو  چهارم سیو  پنجم سیو  ششم

1 

1 

1 

1 

1 

1 

0 

0 

0 

0 

0 

1 

0 

1 

2 

2 

3 

1 

2 

2 

2 

2 

2 

3 

P 

P 

P 

P 

P 

p 

T 

T 

T 

T 

T 

T 

 پروپانو  -2

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

 پنیانو  -3

 هگزانو  -2

 -2مییل -4

 پنیانو 

 

نرو   6صبی موجک با اع یشبکه (22-3) جود در جدولوم هایکنندهفاده از توصیفابا اسی       

یس ماتر 3ی این ترکیبا  به صور  اطلاعا  ورودی همه .یک نرو  وروجی طراحی گردید ورودی و

تقسیم ید ئبرای سری تا 136×6بینی و برای سری پیش 136×6 ،برای سری آموز  467×6جداگانه 

برای سری  467×1نه ها نیز به صور  سه ماتریس جداگااطلاعا  وروجی میناظر با این ورودی شد.

پس از آموز  شبکه طب   آمد.برای سری تایید در 136×1 و بینیبرای سری پیش 136×1 ،آموز 

 (23-3) جدول در این مقادیرکه  ی پارامیرهای شبکه تتیین گردیدمقدار بهینه (4-3-3) یورالتملدس

 .گزار  شده است
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بینی کننده برای پیشتوصیف 6ی عصبی موجک بهینه شده با اسیفاده از (: مقدار پارامیرهای شبکه23-3جدول )

 (2-3های موجود در جدول )مام کیو ی تزما  دانسییههم

 مقدار عددی پارامیر ی عصبی موجکرامیر شبکهپا

 های ورودیتتداد نرو 

 ی مخفیهای لایهتتداد نرو 

 های وروجیتتداد نرو 

 ممنیم

 سرعت آموز 

 تتداد دورهای آموز 

6 

9 

1 

4/0 

02/0 

1000 

 

ی عصبی موجرک جرامع بهینره شرده برا ارزیابی شبکه -ج-3-3-6

 دبینی و تائیهای پیشاستفاده از سری

بینی و تایید مورد اسیفاده قرار ی دو سری پیشبینی دانسییهدیده در پیشی آموز سپس شبکه

ی دانسییه توسط این ی بهینه شده مورد ارزیابی قرار گیرد. نیایج محاسبهگرفت، تا عملکرد شبکه

سیه دهد که شبکه توان( گزار  شده است. نیایج موجود در جدول نشا  می24-3شبکه در جدول )

 95/1%وطای نسبی درصد و ماکزیمام 05/1%نسبی کمیر از است با میوسط درصد وطای 

برای دو سری  های محاسبه شدهبینی کند. مقادیر دانسییهپیش های مورد بررسی راکیو  یدانساییه

های بینی و تائید با اسیفاده از این شبکه به همراه مقادیر تجربی و درصد وطای نسبی کیو پیش

( و 17-3های )همچانین در شکل ( گردآوری شده است.27-3( و )26-3ورد بررسی در جداول )م

بینی شده توسط این ی پیشبینی و تائید برای مقادیر دانسییههای برگشت سری پیش( نمودار3-18)



 83 

های مورد بررسی رسم شده است. مقدار ضریب همبسیگی در این شبکه برحسب مقادیر تجربی کیو 

بینی ی عصبی موجک جامع، کارآیی مطلوبی در پیشی این است که شبکهها نشا  دهندهارنمود

 ی وسیتی از دما و فشار را دارد.( در محدوده2-3های مورد بررسی جدول )ی کیو زما  دانسییههم

 

( TΔی دما )هها در محدودزما  کیو ی همبینی دانسییهدر پیش MSEو  (: میوسط درصد وطای نسبی24-3جدول )

 بینی و تائید.برای سری پیش کنندهتوصیف 6ی بهینه شده با اسیفاده از ( برای شبکهpΔو فشار داده شده )

a ر  شده است.ماکزیمم درصد وطای نسبی در پرانیز گزا 

 

هاا را باه صاور  های یکی از کیو ی عصبی موجک جامع بهینه شده دادهبرای ارزیابی کارایی شبکه

کیو  دیگار یاک  5هگزانو (، سپس با  -2ی عصبی موجک جامع حذف کرده )مثلاً تصادفی از شبکه

هگزاناو  باه  -2هاای دانساییه سازی شد. در مرحله بتاد دادهی عصبی موجک طراحی و بهینهشبکه

هاگزانو  را باا  -2ی ی بهیانه شاده داده شد و شبکه توانست دانسییهصاور  تصاادفی به این شبکه

ی ی کارایی مطلوب شابکهدهندهبینی کند که این نیز نشا پیش %40/0میوسط درصد وطای نسبی 

 باشد.عصبی موجک جامع می

MSE (100











 
a

av



 

 سیال

 بینیسری پیش سری تائید بینیسری پیش سری تائید

83/49 

82/54 

95/23 

00/61 

46/13 

63/24 

(62/56 

44/61 

38/28 

98/87 

58/43 

92/31 

(93/1)58/0 

(43/1)80/0 

(83/1)39/0 

(52/1)87/0 

(25/1)31/0 

(72/1)43/0 

(67/1)77/0 

(41/1)84/0 

(21/1)51/0 

(59/1)03/1 

(92/1)64/0 

(68/1)50/0 

 پروپانو  -2

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

 پنیانو  -3

 هگزانو  -2

 پنیانو  -2مییل -4
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ه برا ی عصربی موجرک جرامع بهینره شردارزیابی شبکه -د-3-3-6

 3تصادفی -Yاستفاده از روش 

ی تصادفی برای شبکه -Yهای تصادفی و تضمین قدر  شبکه، آزمو  به منظور اجیناب از همبسیگی

های دانسییه )میغیر وابسیه( به صاور  تصاادفی ایجااد شادند. مادل جامع نهایی انجام شد. لذا داده

میغیرهاای مسایقل اصالی و مقاادیر  ی عصبی موجک جامع بهینه شده با اسایفاده از مااتریسشبکه

تصادفی دانسییه ترکیبا  توسته یافت. نیایج حاصل از چندین مجموعه تصادفی ایجاد شده در جدول 

ی عادم همبسایگی تصاادفی در دهناده( آورده شده است. مربع ضریب همبسیگی پایین نشا 3-25)

 باشد.ی عصبی موجک بهینه شده میمدل شبکه

 

بینی و تائید تصادفی برای سری پیش -Yدست آمده با اسیفاده از رو  ریب همبسیگی بهض(: مربع 25-3جدول)

 کنندهتوصیف 6ی عصبی موجک جامع با شبکه

2مربع ضریب همبسیگی)
R) 

 بینیسری پیش سری تائید

24/0 

04/0 

10/0 

22/0 

03/0 

02/0 

09/0 

18/0 

15/0 

24/0 

11/0 

14/0 

06/0 

18/0 

08/0 

20/0 

05/0 

23/0 

10/0 

21/0 

______________________________________________________________________ 
3-Y-Randomization 
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یر تجربی دانسییه در سری کننده با مقادتوصیف 6ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه26-3جدول )

 (2-3های موجود در جدول )بینی برای تمام کیو پیش

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

 تتداد کربن
)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0/32 

0/89 

1/25 

1/01 

-0/10 

0/64 

1/00 

1/67 

-0/52 

0/22 

0/89 

0/65 

-1/12 

0/67 

0/81 

0/42 

-1/43 

-0/31 

0/93 

0/65 

0/34 

0/99 

1/22 

1/13 

0/07 

0/82 

1/14 

1/01 

0/01 

0/73 

1/12 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

46/808  

822/87 

859/90 

900/79 

801/13 

815/98 

876/98 

941/22 

793/53 

805/16 

871/61 

901/51 

781/64 

814/83 

861/88 

902/93 

773/38 

785/28 

830/01 

878/27 

821/81 

840/ 06  

869/88 

915/34 

813/94 

832/ 09  

863/58 

910/69 

808/58 

825/16 

865/55 

08/811  

27/830  

77/870  

96/909  

30/800  

28/821  

84/885  

24/957  

41/789  

96/806  

43/879  

42/907  

97/772  

13/820  

89/868  

77/906  

50/762  

86/782  

84/837  

06/884  

61/824  

01/849  

63/880  

84/925  

56/814  

80/839  

57/873  

00/920  

63/808  

24/831  

36/875  
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 (:26-3ی جدول )ادامه

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0/87 

-0/52 

0/65 

1/18 

0/79 

-0/72 

0/67 

1/30 

0/94 

-1/01 

0/67 

1/41 

0/86 

-0/59 

-0/004 

0/23 

0/88 

-0/47 

0/30 

0/26 

1/21 

-0/77 

0/08 

0/35 

0/38 

-0/84 

0/23 

0/55 

0/33 

-0/30 

0/95 

0/60 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

905/26 

792/90 

812/69 

844/86 

896/73 

784/04 

804/58 

837/27 

890/44 

770/08 

790/47 

824/04 

880/39 

829/24 

845/95 

903/38 

940/97 

824/93 

858/02 

914/11 

944/72 

811/95 

830/24 

890/93 

929/02 

798/22 

817/17 

880/47 

922/37 

794/31 

828/60 

892/41 

25/913  

80/788  

02/818  

96/854  

96/903  

43/778  

99/809  

30/848  

90/898  

37/762  

80/795  

80/835  

08/888  

34/824  

92/845  

47/905  

36/949  

09/821  

64/860  

46/916  

34/956  

72/805  

95/830  

08/894  

57/932  

58/791  

10/819  

37/885  

46/925  

92/791  

57/836  

81/897  
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 (:26-3ی جدول )ادامه

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0/46 

-0/28 

1/21 

0/76 

0/34 

0/58 

0/93 

1/11 

1/04 

0/56 

0/99 

1/09 

1/04 

1/07 

1/28 

1/07 

1/00 

0/58 

1/35 

1/29 

1/02 

0/61 

1/34 

1/59 

1/07 

-0/37 

0/09 

0/43 

0/43 

-0/35 

0/34 

0/62 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

929/49 

779/58 

815/11 

881/68 

922/21 

833/53 

846/78 

865/32 

905/24 

825/71 

843/45 

891/56 

905/63 

835/39 

859/37 

899/29 

918/66 

803/70 

828/44 

879/74 

922/18 

794/46 

810/22 

861/27 

929/83 

831/58 

843/54 

866/09 

898/80 

822/57 

839/91 

867/14 

82/933  

41/777  

06/825  

47/888  

37/925  

39/838  

73/854  

04/875  

74/914  

37/830  

97/851  

47/901  

17/915  

43/844  

50/870  

02/909  

99/927  

37/808  

80/839  

32/891  

65/931  

33/799  

24/821  

26/875  

92/939  

51/828  

28/844  

83/869  

67/902  

73/819  

76/842  

60/872  
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 (:26-3ی جدول )ادامه

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0/50 

-0/02 

0/63 

0/62 

0/56 

-0/15 

0/77 

0/91 

0/55 

0/12 

1/19 

1/30 

0/74 

0/94 

1/92 

1/09 

0/68 

-0/81 

-0/03 

0/05 

0/74 

-1/03 

0/03 

0/16 

0/20 

-0/95 

0/01 

0/35 

0/19 

34/0-  

0/82 

0/45 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

904/91 

818/36 

840/93 

889/89 

927/83 

798/88 

816/77 

878/80 

920/09 

788/96 

808/50 

870/92 

915/01 

782/01 

813/56 

888/94 

920/43 

831/83 

861/93 

914/84 

941/45 

817/70 

844/17 

892/24 

928/93 

808/11 

825/63 

885/09 

924/44 

798/69 

831/36 

892/77 

46/909  

19/818  

25/846  

45/895  

03/933  

71/797  

12/823  

89/886  

15/925  

90/789  

30/818  

40/882  

87/921  

47/789  

52/829  

72/898  

72/926  

12/825  

70/861  

35/915  

51/948  

33/809  

46/844  

65/893  

84/930  

49/800  

73/825  

18/888  

20/926  

00/796  

22/838  

82/896  
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 (:26-3ی جدول )ادامه

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0/31 

-0/09 

1/18 

0/72 

0/34 

0/21 

1/68 

1/07 

0/37 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

92/928  

788/37 

80/821  

29/885  

63/924  

78/772  

32/807  

98/873  

94/916  

86/931  

787/68 

831/63 

891/75 

927/79 

774/41 

821/16 

883/49 

920/35 
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 ی سری تائیدیر تجربی دانسییهکننده با مقادتوصیف 6از ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده (: مقایسه27-3جدول )

(2-3های موجود در جدول )برای تمام کیو   

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

0 

56/0  

45/0  

17/1  

06/0-  

58/0  

31/0  

93/1  

11/0-  

53/0  

57/0  

51/1  

09/0-  

31/0  

62/0  

90/0  

71/0-  

26/0  

60/0  

002/0  

52/0  

94/0  

88/0  

84/0  

38/0  

91/0  

85/0  

80/0  

42/0  

93/0  

76/0  

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

23/819  

50/845  

34/888  

59/937  

34/813  

41/857  

30/902  

93/941  

07/802  

80/838  

33/933  

54/941  

26/798  

58/932  

66/937  

11/940  

89/778  

47/880  

21/857  

61/918  

01/828  

55/852  

38/890  

80/897  

24/819  

35/844  

20/883  

91/924  

29/813  

93/835  

33/885  

23/819  

31/850  

35/892  

68/948  

81/812  

41/862  

08/905  

48/960  

18/801  

31/843  

69/938  

97/955  

55/797  

51/935  

56/943  

69/948  

41/773  

51/813  

39/862  

63/918  

31/832  

68/860  

27/898  

41/905  

41/822  

08/852  

77/890  

38/932  

73/816  

78/843  

16/892  
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(:72-3ی جدول )ادامه  

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

59/0  

37/0  

10/1  

14/1  

83/0  

35/0  

25/1  

12/1  

47/0  

17/0  

73/0  

43/1  

38/1  

26/0-  

10/0  

001/0  

83/1  

49/0-  

10/0  

06/0-  

60/0  

24/0-  

32/0  

11/0-  

61/0  

15/0-  

56/0  

10/0-  

24/0  

40/0-  

63/0  

39/0  

08/0-  

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

43/920  

54/799  

79/828  

67/834  

80/874  

06/790  

31/820  

80/857  

38/908  

26/772  

61/778  

21/806  

84/834  

47/833  

26/866  

65/921  

07/943  

10/819  

46/839  

22/900  

83/938  

87/815  

13/851  

19/912  

46/939  

57/801  

27/838  

34/903  

27/936  

76/785  

79/806  

69/876  

76/921  

93/925  

53/802  

05/838  

28/844  

09/882  

88/792  

71/830  

53/867  

69/912  

59/773  

36/784  

91/817  

55/846  

27/831  

11/867  

64/921  

70/960  

06/815  

31/840  

69/899  

53/944  

90/813  

88/853  

15/911  

22/945  

36/800  

97/842  

43/902  

49/938  

60/782  

93/811  

12/880  

99/920  
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(:27-3ی جدول )ادامه  

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

41/0-  

82/0  

59/0  

24/0-  

53/0  

81/0  

98/0  

95/0  

51/0  

84/0  

03/1  

93/0  

47/0  

93/0  

15/1  

86/0  

50/0  

15/1  

20/1  

55/0  

53/0  

24/1  

52/1  

68/0  

19/0-  

08/0  

08/0  

06/0-  

15/0-  

24/0  

06/0  

61/0-  

28/0-  

5 
5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

65/770  

61/791  

26/865  

37/914  

07/828  

13/838  

92/856  

99/875  

10/819  

20/829  

83/853  

78/877  

90/809  

22/823  

87/850  

68/886  

57/795  

96/809  

82/860  

89/911  

76/785  

72/799  

67/839  

77/896  

02/837  

61/854  

43/878  

53/918  

71/827  

64/851  

14/888  

28/921  

20/813  

46/767  

20/798  

40/870  

20/912  

50/832  

97/844  

44/865  

38/884  

28/823  

22/836  

73/862  

07/886  

70/813  

91/830  

78/860  

35/894  

59/799  

37/819  

29/871  

92/916  

99/789  

80/809  

63/852  

94/902  

39/835  

31/855  

10/879  

94/917  

46/826  

70/853  

66/888  

70/915  

95/810  
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(:27-3ی جدول )ادامه  

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

15/0  

19/0  

15/0-  

16/0  

70/0  

09/0-  

19/0  

64/0  

07/1  

12/0  

15/0  

44/0  

25/1  

46/0  

18/0-  

30/0-  

18/0  

09/0-  

16/0  

008/0  

42/0  

18/0-  

52/0  

14/0  

64/0  

13/0-  

26/0  

07/0  

89/0  

38/0  

26/0-  

28/0  

23/1  

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 
6 

78/826  

97/874  

33/920  

68/804  

02/840  

37/904  

02/936  

45/479  

52/831  

27/898  

55/933  

33/776  

62/794  

26/878  

40/915  

59/820  

40/839  

19/900  

54/934  

81/816  

97/850  

45/911  

57/939  

05/807  

24/842  

94/905  

41/937  

56/786  

29/806  

09/876  

10/921  

30/776  

02/797  

01/828  

67/876  

90/918  

97/805  

94/845  

55/903  

84/937  

10/798  

55/840  

38/899  

94/934  

80/779  

65/804  

35/882  

75/913  

15/818  

96/840  

38/899  

08/936  

88/816  

58/854  

80/909  

48/944  

21/808  

70/847  

73/904  

86/939  

11/787  

55/813  

48/879  

73/918  

48/778  

99/806  
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(:27-3ی جدول )ادامه  

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

  

    

100
)(

exp

exp






 cal
 تتداد کربن 

)kgm-3( دانسییه 

قدار تجربیم پاسخ شبکه  

68/0  

20/0-  

50/0  

72/1  

05/1  

17/0-  

6 
6 
6 

6 

6 

6 

49/846  

35/916  

70/760  

22/784  

63/856  

63/908  

41/874  

52/914  

50/764  

94/797  

75/865  

04/907  



 95 

R
2
=0.9903

exp,kgm
-3

800 850 900 950


c
a
l,
k
g

m
-3

800

850

900

950

2-propanone

2-butanone

2-pentanone

3-pentanone

2-hexanone

4-methyl-2-pentanone

 

 

هینه شده با ی بزما  توسط شبکه-شده هم بینیی پیشبینی برای دانسییه(: نمودار برگشت سری پیش17-3شکل )

رای ی وسیتی از دما و فشار موجود بها در محدودهی کیو کننده برحسب مقادیر تجربی برای همهتوصیف 6اسیفاده از 

(.2-3ها در جدول )آ   

 

R
2
=0.9919

exp,kgm
-3

750 800 850 900 950 1000


c
a
l,
k
g
m

-3

750

800

850

900

950

1000

2-propanone

2-butanone

2-pentanone

3-pentanone

2-hexanone

4-methyl-2-pentanone

 

 

شده با  ی بهینهزما  توسط شبکه-بینی شده همشی پی(: نمودار برگشت سری تائید برای دانسییه18-3شکل )

رای ی وسیتی از دما و فشار موجود بها در محدودهی کیو کننده برحسب مقادیر تجربی برای همهتوصیف 6اسیفاده از 

(.2-3ها در جدول )آ   
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 ها در ماتریس ورودیاثر افزایش تعداد کربن کتون -3-3-7

ی بینی دانسییهکننده برای پیشتوصیف 6عصبی موجک جامع با  یی یک شبکهپس از ارائه         

ای ی جامع را بهبود داد به گونهتوا  عملکرد شبکهها، این موضوع مد نظر قرار گرفت که آیا میکیو 

 ؟بینی کندکه بیواند با وطای کمیری دانسییه را پیش

علاوه بر  ها، دانسییهمبنای سهم گروهی دانسییه برداد که در محاسبه( نشا  می6-1-3نیایج قسمت )

نیز وابسیه است لذا با این ایده، اثر افزایش تتداد های عاملی به تتداد کربن دما و فشار و سهم گروه

ی جدید مورد بررسی قرار گرفت. برای این منظور، تتداد کنندهعنوا  یک توصیفها بهکربن کیو 

ی عصبی اتریس ورودی اضافه شد. در نییجه یک شبکهکربن مربوط به هر ترکیب در سیو  هفیم م

نرو  ورودی( و یک نرو  وروجی طراحی گردید. پس از انیقال  7کننده )توصیف 7موجک جامع با 

ی پارامیرهای شبکه ها به شبکه و آموز  آ ، مقدار بهینهیک از کیو اطلاعا  ورودی مربوط به هر

  ( گزار  شده است.28-3مشخص گردید که نیایج آ  در جدول )

 

زما  بینی همکننده برای پیشتوصیف 7عصبی موجک بهینه شده با اسیفاده از (: مقدار پارامیرهای شبکه28-3جدول )

 های مورد بررسیی تمام کیو دانسییه

ی عصبی موجکپارامیر شبکه  مقدار عددی پارامیر 

های ورودیتتداد نرو   

ی مخفیهای لایهتتداد نرو   

های وروجید نرو تتدا  

 ممنیم

 سرعت آموز 

 تتداد دورهای آموز 

7 

17 

1 

9/0  

01/0  

12000 

 



 97 

بینای و تائیاد ها در دما و فشارهای مربوط باه ساری پایشی کیو ی بتد دانسییهدر مرحله

( آماده اسات. باا توجاه باه 29-3ی بهینه شده، محاسبه گردید که نیایج آ  در جدول )توسط شبکه

ها را با میوسط درصاد ی همه کیو ی بهینه شده توانسیه است دانسییهجدول، شبکهنیایج موجود در 

های مقادیر دانسییه بینی کند.پیاش1/2و ماکزیامم درصد وطای نسبی % 1/1وطای نسبی کمیر از %

بینی و تائید با اسیفاده از این شبکه به همراه ماقادیر تجربی و درصد وطای محاسبه شده سری پیش

( گردآوری شده است. همچناین نمودارهاای 31-3( و )30-3ها در جداول )ی کیو برای همهنسبی 

بینی شاده توساط ایان شابکه برحساب ی پیشبینی و تائید برای مقادیر دانسییهسری پیش برگشت

ی بین میوسط درصاد وطاای (رسم شده است. مقایسه20-3( و )19-3های )مقادیر تجربی در شکل

بینای و  تائیاد در پیش ی بهینه شده مربوط به سریشبکه با اسیفاده از ی دانسییهبیننسبی در پیش

دهد که افزایش تتداد کربن باه عناوا  ( نشا  می21-3ب( در شکل )-6-3-3این قسمت و قسمت )

ی بینای دانساییهی عصبی موجک جامع اثر مثبت قابل تاوجهی در پایشکننده به شبکهیک توصیف

ی دما و فشار موجاود نادارد. زیارا تتاداد کاربن در ( در محدوده2-3رسی جدول )های مورد برکیو 

 مسیقیم لحاظ شده است.های رو  سهم گروه به صور  غیرکنندهتوصیف
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( و فشار TΔی دما )ها در محدودهزما  کیو ی همبینی دانسییهدر پیش (: میوسط درصد وطای نسبی29-3جدول )

 بینی و تائید.برای سری پیش کنندهتوصیف 7ی بهینه شده با اسیفاده از رای شبکه( بpΔداده شده )

 

a زیمم درصد وطای نسبی در پرانیز گزار  شده است.ماک 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

100











 
a

av



 

(aPa) pΔ (K) TΔ 

تتداد 

نرو  

 ورودی

 سیال

 بینیسری پیش سری تائید

(79/1)63/0  

(62/1)87/0  

(97/1)40/0  

(60/1)91/0  

(51/1)29/0  

(47/1)46/0  

(06/2)48/0  

(77/1)85/0  

(97/1)42/0  

(81/1)08/1  

(44/1)33/0  

(00/2)54/0  

2/388-500/2 

54/375-32/2 

5/375-547/2 

06/381-55/2 

6/369-547/2 

5/380-547/2 

323-278 

338-278 

338-278 

323-278 

338-278 

338-278 

4 

5 

5 

5 

5 

6 

 پروپانو  -2

 بوتانو  -2

 پنیانو  -2

 پنیانو  -3

 هگزانو  -2

 پنیانو  -2مییل -4

 

100
)(

exp

exp






 cal
 

 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن
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یر تجربی دانسییه در سری کننده با مقادتوصیف 7ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه30-3جدول )

 ا(2-3های موجود در جدول )بینی برای تمام کیو پیش

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

51/0-  

02/0  

32/0  

21/0  

67/0-  

02/0  

25/0  

06/2  

82/0-  

14/0-  

29/0  

11/0  

01/1-  

54/0  

43/0  

02/0  

05/1-  

03/0-  

85/0  

32/0  

42/0  

93/0  

99/0  

92/0  

35/0  

92/0  

01/1  

79/0  

44/0  

99/0  

03/1  

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 
4 
4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

24/815  

11/830  

99/867  

908/00 

69/805  

12/821  

59/883  

51/937  

92/795  

06/808  

87/876  

39/906  

84/780  

85/815  

19/865  

53/906  

53/770  

14/783  

68/830  

24/881  

14/821  

15/418  

94/871  

33/917  

73/811  

07/832  

71/864  

69/912  

10/805  

03/823  

35/866  

08/811  

27/830  

77/870  

96/909  

30/800  

28/821  

84/885  

24/957  

41/789  

96/806  

43/879  

42/907  

97/772  

31/820  

89/868  

77/906  

50/762  

86/782  

84/837  

06/884  

61/824  

01/849  

63/880  

84/925  

56/814  

80/839  

57/873  

00/920  

63/808  

24/831  

36/875  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:30-3ی جدول )ادامه

 (:30-3ی جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

56/0  

22/0  

14/1  

30/1  

56/0  

20/0  

30/1  

52/1  

69/0  

19/0  

53/1  

77/1  

60/0  

18/0-  

20/0  

001/0-  

31/1  

008/0-  

34/0  

002/0  

97/1  

15/0-  

43/0  

04/0  

27/0  

06/0-  

68/0  

17/0  

004/0  

46/0  

12/1  

05/0  

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

31/907  

05/787  

69/808  

76/843  

87/898  

84/776  

46/799  

4/835  

65/892  

95/760  

62/783  

98/820  

74/882  

86/825  

23/844  

49/905  

9/936 0 

16/821  

72/857  

47/916  

5/937  

92/806  

37/827  

75/893  

03/930  

07/792  

49/813  

83/883  

43/925  

23/788  

21/827  

38/897  

25/913  

80/788  

02/818  

96/854  

96/903  

43/778  

99/809  

30/848  

90/898  

37/762  

80/795  

80/835  

08/888  

34/824  

92/845  

47/905  

36/949  

09/821  

64/860  

46/916  

34/956  

72/805  

95/830  

08/894  

57/932  

58/791  

10/819  

37/885  

46/925  

92/791  

57/836  

81/897  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:30-3ی جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

24/0  

62/0  

42/1  

09/0  

17/0-  

93/0  

12/1  

10/1  

81/0  

00/1  

21/1  

85/0  

76/0  

34/1  

24/1  

73/0  

73/0  

25/1  

62/1  

93/0  

68/0  

37/1  

81/1  

30/1  

86/0  

18/0-  

09/0  

13/0  

10/0-  

12/0-  

27/0  

19/0-  

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 
6 
6 

6 

6 

6 

6 

6 

06/931  

60/772  

36/813  

70/887  

98/926  

59/830  

15/845  

37/865  

35/907  

03/822  

69/841  

8/893 0 

21/908  

11/833  

7/859  

04/902  

25/921  

26/798  

21/826  

04/883  

26/925  

41/788  

34/806  

84/863  

84/931  

97/829  

49/843  

66/868  

6/903 0 

73/820  

45/840  

92/870  

82/933  

41/777  

06/825  

47/888  

37/925  

39/838  

73/854  

04/875  

74/914  

37/830  

97/851  

47/901  

17/915  

43/844  

50/870  

02/909  

99/927  

37/808  

80/839  

32/891  

65/931  

33/799  

24/821  

26/875  

92/939  

51/828  

28/844  

83/869  

67/902  

73/819  

76/842  

60/872  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:30-3ی جدول )ادامه

 

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

31/0-  

14/0  

41/0  

12/0-  

17/0  

14/0  

71/0  

02/0  

15/0-  

43/0  

11/1  

31/0  

15/0-  

10/1  

44/1  

20/0-  

21/0-  

21/0  

35/0  

16/0-  

18/1  

15/0  

60/0  

07/0-  

05/0  

27/0  

80/0  

04/0  

13/0-  

80/0  

16/1  

15/0-  

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

66/910  

06/817  

82/842  

53/896  

4/931 0 

55/796  

23/817  

71/886  

57/926  

46/786  

17/809  

63/879  

22/923  

73/780  

5/817  

51/900  

71/928  

35/823  

64/858  

81/916  

34/937  

09/808  

04/839  

31/894  

35/930  

29/798  

12/819  

82/887  

42/927  

64/789  

48/828  

20/898  

46/909  

19/818  

25/468  

45/895  

03/933  

71/797  

12/823  

89/886  

15/925  

90/789  

30/818  

40/882  

87/921  

47/789  

52/829  

72/898  

72/926  

12/825  

70/861  

35/915  

51/948  

33/809  

46/844  

65/893  

84/930  

49/800  

73/825  

18/888  

20/926  

00/796  

22/838  

82/896  

100
)(

exp

exp






 cal
اد کربنتتد   )kgm-3( دانسییه 
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ید یر تجربی دانسییه در سری تائکننده با مقادتوصیف 7ی پاسخ شبکه بهینه شده با اسیفاده از (: مقایسه31-3جدول )

(2-3های موجود در جدول )برای تمام کیو   

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

007/0-  

08/1  

52/1  

02/0  

18/0-  

42/1  

00/2  

21/0  

44/0-  

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

93/931  

13/779  

02/819  

60/891  

43/929  

35/763  

71/804  

59/881  

43/924  

86/931  

68/787  

63/831  

75/891  

79/927  

41/774  

16/821  

49/883  

35/920  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:31-3ی جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

51/0-  

19/0  

22/0  

12/1  

47/0-  

35/0  

20/0  

97/1  

44/0-  

35/0  

60/0  

57/1  

25/0-  

40/0  

72/0  

00/1  

82/0-  

60/0  

66/0  

11/0  

39/0  

87/0  

87/0  

84/0  

32/0  

88/0  

88/0  

88/0  

41/0  

95/0  

83/0  

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

3 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

41/823  

68/848  

34/890  

02/938  

66/816  

37/859  

27/903  

58/941  

74/804  

37/840  

05/933  

93/940  

52/799  

78/931  

77/936  

16/939  

74/779  

61/808  

69/856  

62/917  

02/829  

18/853  

45/890  

75/897  

79/819  

57/844  

95/882  

20/924  

36/813  

75/835  

72/884  

23/819  

31/850  

35/892  

68/948  

81/812  

41/862  

08/905  

48/960  

18/801  

31/843  

69/938  

97/955  

55/797  

51/935  

56/943  

69/948  

41/773  

51/813  

39/862  

63/918  

31/832  

68/860  

27/898  

41/905  

41/822  

08/852  

77/890  

38/932  

73/816  

78/843  

16/892  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:31-3جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

68/0  

44/0  

20/1  

23/1  

94/0  

47/0  

38/1  

26/1  

60/0  

36/0  

92/0  

62/1  

60/1  

27/0-  

12/0  

04/0  

97/1  

47/0-  

13/0  

02/0-  

68/0  

19/0-  

37/0  

07/0-  

69/0  

06/0-  

63/0  

06/0-  

29/0  

29/0-  

73/0  

43/0  

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

4 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

58/919  

99/798  

01/828  

86/833  

81/873  

11/789  

20/819  

59/856  

23/907  

78/077  

10/777  

63/804  

26/833  

49/833  

10/866  

23/921  

80/941  

93/818  

19/839  

86/899  

09/938  

46/815  

69/850  

81/911  

72/938  

87/800  

65/837  

02/903  

76/935  

89/784  

97/805  

29/876  

93/925  

53/802  

05/838  

28/844  

09/882  

88/792  

71/830  

53/867  

69/912  

59/773  

36/784  

91/817  

55/846  

27/831  

11/867  

64/921  

70/960  

06/815  

31/840  

69/899  

53/944  

90/813  

88/853  

15/911  

22/945  

36/800  

97/842  

43/902  

49/938  

60/782  

93/811  

12/880  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:31-3ی جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

06/0-  

27/0-  

95/0  

63/0  

23/0-  

52/0  

81/0  

99/0  

97/0  

53/0  

87/0  

06/1  

97/0  

51/0  

98/0  

20/1  

90/0  

59/0  

23/1  

26/1  

58/0  

64/0  

35/1  

60/1  

71/0  

26/0-  

009/0  

0 

12/0-  

22/0-  

16/0  

03/0-  

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

54/921  

54/769  

60/790  

87/864  

33/914  

14/828  

12/838  

80/856  

78/875  

93/818  

98/828  

52/853  

44/877  

51/809  

79/822  

42/850  

28/886  

88/794  

27/809  

29/860  

59/911  

88/784  

88/798  

01/839  

49/896  

59/837  

23/855  

10/879  

06/919  

25/828  

29/852  

91/888  

99/920  

46/767  

20/798  

40/870  

20/912  

50/832  

97/844  

44/865  

38/884  

28/823  

22/836  

73/862  

07/886  

70/813  

91/830  

78/860  

35/894  

59/799  

37/819  

29/871  

92/916  

99/789  

80/809  

63/852  

94/902  

39/835  

31/855  

10/879  

94/917  

46/826  

70/853  

66/888  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 (:31-3ی جدول )ادامه

 مقدار تجربی پاسخ شبکه

67/0-  

34/0-  

08/0  

09/0  

23/0-  

09/0  

60/0  

21/0-  

15/0  

39/0  

97/0  

02/0-  

08/0  

38/0  

15/1  

29/0  

33/0  

21/0-  

23/0  

12/0-  

16/0  

0880 

43/0  

23/0-  

53/0  

21/0  

65/0  

20/0-  

24/0  

15/0  

93/0  

31/0  

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

81/921  

69/813  

36/827  

82/875  

06/921  

19/805  

83/840  

64/905  

39/936  

96/794  

39/832  

53/899  

18/934  

82/776  

32/795  

76/879  

77/916  

91/819  

98/838  

46/900  

61/934  

22/816  

86/850  

92/911  

46/939  

47/806  

19/842  

56/906  

56/937  

92/785  

97/805  

77/876  

70/915  

95/810  

01/828  

67/876  

90/918  

97/805  

94/845  

55/903  

84/937  

10/798  

55/840  

38/989  

94/934  

80/779  

65/804  

35/882  

75/913  

15/818  

96/840  

38/899  

08/936  

88/816  

58/854  

80/909  

48/944  

21/808  

70/847  

73/904  

86/939  

11/787  

55/813  

48/879  

100
)(

exp

exp






 cal
 دانسییه )kgm-3( تتداد کربن 
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 مقدار تجربی پاسخ شبکه

34/0-  

36/0  

27/1  

58/0  

31/0-  

57/0  

74/1  

94/0  

32/0-  

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

6 

91/921  

68/775  

75/796  

29/869  

36/917  

14/760  

06/784  

62/857  

93/909  

73/918  

48/778  

99/806  

41/874  

52/914  

50/764  

94/797  

75/865  

04/907  
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R
2
=0.9905

exp,kgm
-3

750 800 850 900 950 1000


c
a
l,
k
g
m

-3

750

800

850

900

950

1000

2-propanone

2-butanone

2-pentanone

3-pentanone

2-hexanone

4-methyl-2-pentanone

 

هینه شده با ی بزما  توسط شبکهبینی شده همی پیشبینی برای دانسییهسری پیش (: نمودار برگشت19-3شکل )

رای ی وسیتی از دما و فشار موجود بها در محدودهی کیو کننده برحسب مقادیر تجربی برای همهتوصیف 7اسیفاده از 

(.2-3ها در جدول )آ   

 

R
2
=0.9887

exp,kgm
-3

750 800 850 900 950 1000


c
a
l,
k
g
m

-3

750

800

850

900

950

1000

2-propanone

2-butanone
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ده با اسیفاده ی بهینه شزما  توسط شبکهبینی شده همی پیشوداربرگشت سری تائید برای دانسییه(: نم20-3شکل )

ها  ی وسیتی از دما و فشار موجود برای آها در محدودهی کیو کننده برحسب مقادیر تجربی برای همهتوصیف 7از 

(.2-3در جدول )  

 



 110 

1)2-propanone
2)2-butanone
3)2-pentanone
4)3-pentanone
5)2-hexanone
6)4-methyl2-pentanone

number of compound

0 1 2 3 4 5 6 7

av
er

ag
e 

p
er

ce
n
ta

g
e 

re
la

ti
v
e 

er
ro

r

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

wavelet neural network with 6 descriptor

wavelet neural network with 7 descriptor
 

 الف(

1)2-propanone
2)2-butanone
3)2-pentanone
4)3-pentanone
5)2-hexanone
6)4-methyl2-pentanone

number of compound

0 1 2 3 4 5 6 7

av
er

ag
e 

p
er

ce
n
ta

g
e 

re
la

ti
v
e 

er
ro

r

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

wavelet neural network with 6 descriptor

wavelet neural network with 7 descriptor
 

 ب(

هینه شده ی بزما  دانسییه توسط شبکهبینی هموطای نسبی در پیشدرصد ی میوسط (: نمودار مقایسه21-3شکل )

بوط به ری ترکیب متوصیف کننده برحسب شماره 7ی بهینه شده با اسیفاده از کننده با شبکهتوصیف 6با اسیفاده از 

ی ترکیب در سمت راست نمودار درج شده است.تائید. شماره نی ب(بیالف( پیش سری  
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ی عصبی موجک جامع نهاییمعماری شبکه -3-3-8  

واناد ی عصابی موجاک جاامتی کاه بیهای قبلی شابکهبا توجه به توضیحا  ذکر شده در قسمت    

بینای د را پیشی دما و فشار موجو( در محدوده2-3جدول ) های مورد بررسیی کیو ی همهدانسییه

ه عااملی کننده است که شامل دما، فشار و تتداد گروه مییل، مییلن، میین و گروتوصیف 6کند دارای 

دهد.           ی عصبی موجک جامع نهایی را نشا  می( ساویار شبکه22-3باشد. شکل )کربونیل می  

 

 
موجک جامع نهاییی عصبی (: ساویار شبکه22-3شکل )        

 دما

 گروه مییل

 گروه مییلن

 فشار

 گروه میین 

 گروه عاملی کربونیل

هدانسیی  

 تتداد
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 ی ی عصبی موجک جامع برای نتایج حاصل از شبکهمقایسه -3-3-9

 MLIR   ی حالتها با معادلهبینی دانسیته کتونپیش 

     ی حالتی عصبی موجک جامع با متادلهای بین پاسخ حاصل از شبکهدر این قسمت مقایسه        

( گزار  32-3که نیاایج حاصل از آ  در جدول ) بینی دانسییاه صاور  گرفیه استدر پایش  MLIR 

تر ی روشی پیچیدهبا ارائه  MLIR ی حالت دهد که ماتادلهشده است. نیایج موجود در جدول نشا  می 

ی عصابی هکاه شابککند. در حاالیبینی میها را پیشکه نیاز به محاسبا  طولانی دارد دانسییه کیو 

تواناد دانساییه را بارای       کنناده و باه سارعت مایتوصیف 6اسیفاده از  موجک جامع بهینه شده فقط با

بینی کند.                                                                    ها برحسب دما و فشار پیشکیو   

 

بینی      ده برای پیشکننتوصیف 6ی عصبی موجک جامع با ی نیایج حاصل از سری تائید شبکه(: مقایسه32-3جدول)

 MLIR ی حالتها با متادلهدانسییه کیو    

 a ماکزیمم درصد وطای نسبی در پرانیز گزار  شده است.
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 گیریبحث و نتیجه -4-1

هاا از تتاداد کنناد، ایان شابکها  اطلاعاتی را پرداز  میهای عصبی شبیه به مغز انسشبکه

پردازشی بسیار بزرگ و به هام پیوسایه کاه در  باها تشکیل شده های عصبی به نام نرو زیادی سلول

 حل موازی مسائل ویژه کاربرد دارند.

هاای عصابی مصانوعی ی عصبی موجک که نوع جدیدی از شبکهدرفصل سوم از مدل شبکه

های دانسییه ابیدا داده ها اسیفاده کردیم. برای ساوت مدلی کیو ای پیش بینی دانسییهباشد، برمی

 -2پنیاانو ،  -3پنیاانو ،  -2بوتاانو ،  -2پروپاانو ،  -2کربنای شاامل  6الای  3های را برای کیو 

ی وسیتی از دما و فشاار گاردآوری نماودیم کاه ناام ایان پنیانو  در محدوده -2مییل -4هگزانو  و

نقاط مورد اسیفاده از هار ترکیاب در ساری آماوز ،  تتدادی دما و فشار، ترکیبا  به همراه محدوده

( آماده اسات. در 2-3بینی و تائید به همراه مرجع مورد اسیفاده بارای هار ترکیاب در جادول )پیش

مولکاولی  کردیم که بیواند دانساییه را باه سااویارهایی را انیخاب میکنندهی بتد باید توصیفمرحله

کننده ها به کار گرفییم، زیرا دانساییه هار مرتبط کند. دو میغیر دما و فشار را به عنوا  اولین توصیف

ی جدیاد مفهاوم ساهم هاا از ایادهکنندهترکیب به دما وفشار وابسیه است. برای انیخاب سایر توصیف

مییلن، میین ، شامل گروه مییل های کیو گروه عاملی سازنده 4ها اسیفاده کردیم، بر این اساس گروه

های عاملی در ترکیبا  فوق را مترفی نمودیم. سپس تتداد هر یک از این گروه گروه عاملی کربونیل و

کننده دیگر بر مبنای مفهوم سهم توصیف 4کننده به کار بردیم، به این ترتیب عنوا  یک توصیفرا به

های مورد کننده( توصیف3-3یخاب شدند. در جدول )های مورد بررسی انیک از کیو ها برای هرگروه

ی عصبی موجک را با اسیفاده برای هر ترکیب در طراحی هر شبکه ارائه شده است، سپس مدل شبکه

نارو  ورودی(     5کنناده )توصایف 5پروپاانو ،  -2نرو  ورودی( برای  4کننده )توصیف 4اسیفاده از 

پنیاانو  و یاک  -2مییل -4کننده برای توصیف 6هگزانو  و  -2 پنیانو ، -3پنیانو ،  -2بوتانو ،  -2

ها به صور  جداگانه طراحای کاردیم. پاس از انیقاال توصایفی آ بینی دانسییهوروجی برای پیش
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ای ای رایاناه( با برناماه4-3-3ها به شبکه و آموز  شبکه طب  دسیورالتمل بخش )های کیو کننده

ی عصابی موجاک نوشایه باودیم. جهت به کارگیری شابکه  MATLABکه در محیط برنامه نویسی

زماا  و همچناین ی مخفی باه صاور  هامهای لایهپارامیرهای ممنیم، سرعت آموز  و تتداد نرو 

هاای عصابی موجاک ی پارامیرهاای شابکهسازی کردیم که مقادار بهیناهتتداد دور آموز  را بهینه

( نیاز 2-3( و )1-3هاای )  شده اسات. در شاکل( گزار4-3طراحی شده برای هر کیو  در جدول )

هاای بوتانو  نشا  داده شده است. سپس برای ارزیابی کارایی شبکه -2بخشی از این محاسبا  برای 

بینی دانسایه در دو ساری پایشبهینه شده برای هر ترکیب از این پارامیرهای بهینه شده برای پیش

( گزار  5-3ها اسیفاده کردیم که نیایج آ  در جدول   )بینی و تائید در دما و فشارهای مربوط به آ 

-ی هر دسیه از این ترکیبا  )در محدودهدهد که دانسییهشده است. نیایج موجود در جدول نشا  می

 %3/1ها( باا میوساط درصاد وطاای نسابی کمیار از ( برای آ 2-3ی دما و فشار موجود در جدول )

های عصابی موجاک بهیناه ی کارایی مطلوب شبکهدهنده بینی شده است که این موضوع نشا پیش

برای این دو سری شده  بهینهل دشده با اسیفاده از مهای محاسبهنسییهدا همچنین مقادیرشده است. 

در  هایک از کیو هر برایدو مقدار  اینناشی از اویلاف نسبی درصد وطای  به همراه مقادیر تجربی و

-توصایف 4دست آمده نشا  داد که باا انیخااب . نیایج بهشده است گزار  (17-3)تا  (6-3) جداول

تواناد ی عصابی موجاک مایها همراه دو ویژگی دما و فشاار شابکهکننده بر مبنای رو  سهم گروه

-ی این ترکیبا  برقرار کند. مربع ضریب همبسایگی باهارتباط ووبی بین ساویار مولکولی و دانسییه

بینی و تائید ترسیم شده برای هر دسیه از این ترکیباا  سری پیش دست آمده از نمودارهای برگشت

بینی شده توسط شابکه نسابت باه مقاادیر ی یپیشنزدیک به یک است که این امر بر تواف  دانسییه

ی باه کاارگیری که ایده( را ملاحظه فرمایید(. پس از آ 14-3تا  3-3های )تجربی دلالت دارد )شکل

ی ی ارائه یاک شابکهها نیایج مطلوبی را ایجاد نمود. ایدهکنندهیخاب توصیفها در انرو  سهم گروه

ی عصابی موجاک ی یک شابکهعصبی موجک جامع را مورد بررسی قراردادیم. هدف از این کار ارائه

های ذکر شده در جادول ی تمام کیو زما  دانسییهبینی همکه بیواند برای پیشجامع بود، به طوری
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ی وسیتی از دما و فشار موجود در این جدول کارایی داشیه باشد. برای رسید  باه وده( در محد3-2)

-بینی هامنرو  ورودی و یک نرو  وروجی جهت پیش 5ی عصبی موجک را با این هدف ابیدا شبکه

( را ملاحظاه 18-3ساازی کاردیم )جادول )پنیانو  طراحی و بهینه -2بوتانو  و  -2ی زما  دانسییه

بینای ی بهیناه شاده از ایان شابکه جهات پایشی بتد برای ارزیابی عملکرد شبکهمرحلهکنید(. در 

بینی و تائید اسیفاده کردیم. نیایج باه دسات زما  برای دو سری پیشی دو کیو  به طور همدانسییه

تواند دانسییه را باا میوساط درصاد ی بهینه شده میدهد که شبکه( نشا  می19-3آمده در جدول )

و  ، تجربایمحاسابه شادهی نساییهدا همچنین مقاادیر بینی کند.پیش %60/0سبی کمیر از وطای ن

هاای . )شکلگردآوری شده است( 21-3و )( 20-3) ولاها در جددرصد وطای نسبی برای این کیو 

ی مطلوب از مدل بهینه شده برای ( را ملاحظه کنید( پس از به دست آورد  نییجه16-3( و )3-15)

مرحله باه بههای دیگر را مرحلهپنیانو  اطلاعا  کیو  -2بوتانو  و  -2ی زما  دانسییهمبینی هپیش

ی عصابی موجاک جاامع بارای که سرانجام توانسییم یک شابکههای ورودی اضافه کردیم تا اینداده

و  های مورد بررسی برسیم. برای این منظور، دو میغیر دماای کیو ی همهزما  دانسییهبینی همپیش

رقمای منحصار  4کننده بر مبنای رو  سهم گروه که به صور  یاک کاد توصیف 4فشار را در کنار 

(( باه عناوا  ورودی شابکه و یاک نارو  بارای 22-3شاد )جادول )فرد برای هر مولکول بیا  میبه

جی نرو  ورودی و یک ورو 6بینی دانسییه در وروجی شبکه در نظر گرفییم. سپس شبکه را با پیش

( گازار  شاده 23-3ی پارامیرهاای شابکه در جادول )سازی کردیم که مقدار بهینهطراحی و بهینه

ی بینی و تائید را توسط این شبکههای مورد بررسی برای دو سری پیشی کیو است. سپس دانسییه

 %95/1و مااکزیمم درصاد وطاای نسابی  %05/1بهینه شده با میوسط درصد وطای نسبی کمیار از 

ی عصابی ( موجود است. برای ارزیابی کارایی شبکه24-3بینی نمودیم که نیایج آ  در جدول )پیش 

ی عصابی موجاک ها را به صاور  تصاادفی از شابکههای یکی از کیو موجک جامع بهینه شده داده

ی عصابی موجاک طراحای و کیو  دیگر یک شبکه 5هگزانو (، سپس با  -2جامع حذف کرده )مثلاً 

ی بهینه هگزانو  به صور  تصادفی به این شبکه -2های دانسییه شد. در مرحله بتد دادهسازی بهینه



 116 

 %40/0هگزاناو  را باا میوساط درصاد وطاای نسابی  -2ی شده داده شد و شبکه توانست دانساییه

باشاد. از ی عصبی موجاک جاامع مایی کارایی مطلوب شبکهدهندهبینی کند که این نیز نشا پیش

ی عصبی موجک جامع اسایفاده کاردیم کاه مرباع ضاریب ی نیز برای ارزیابی شبکهتصادف -Yرو  

ی عصبی موجک بهیناه شاده ی عدم همبسیگی تصادفی در مدل شبکهدهندههمبسیگی پایین نشا 

شده، تجربی و درصاد ی محاسبهمقادیر دانسییه ( گزار  شده است. 25-3باشد. نیایج در جدول )می

( گردآوری شده اسات. همچناین مقادار 27-3( و )26-3ها در جداول )یو وطای نسبی برای این ک

بینای و تائیاد بارای مقاادیر ضریب همبسیگی نزدیک به یک در نمودارهای برگشت دو ساری پایش

های مورد بررسای بینی شده توسط این شبکه برحسب مقادیر تجربی برای تمام کیو ی پیشدانسییه

ی زماا  دانساییهبینای هامی عصبی موجک جامع در پایشن شبکهی کارایی مطلوب اینشا  دهنده

( را 18-3( و )17-3هاای )باشد )شکلی وسیتی از دما و فشار میهای مورد بررسی در محدودهکیو 

ی جدیاد روی کننادهی بتد اثر تتداد کاربن را باه عناوا  یاک توصایفملاحظه فرمایید(. در مرحله

ی ردیم. زیارا طبا  تحقیقاا  پارساافر و کلانیار در محاسابهی عصبی موجک جامع بررسی کشبکه

های عااملی باه تتاداد کاربن ها دانسییه علاوه بر دما، فشار و سهم گروهدانسییه بر مبنای سهم گروه

ی جدیاد کنندهعنوا  یک توصیفترکیب آلی نیز وابسیه بوده لذا تتداد کربن مربوط به هر کیو  را به

نارو   7توصیف کننده ) 7ی عصبی موجک را با رودی اضافه نموده و شبکهدر سیو  هفیم ماتریس و

( را ملاحظه کنید(. ساپس بارای 28-3ورودی( و یک نرو  وروجی طراحی و بهینه کردیم )جدول )

هاای ماورد بررسای ی کیو زما  دانسییهبینی همی بهینه شده از این شبکه برای پیشارزیابی شبکه

دهد که ( نشا  می29-3وتائید اسیفاده کردیم که نیایج موجود در جدول ) بینیهای پیشبرای سری

و  %1/1هاا را باا میوساط درصاد وطاای نسابی کمیار از ی کیو ی همهاین شبکه توانسیه دانسییه

بینی و ی محاسبه شده سری پیشبینی کند. مقادیر دانسییهپیش %1/2ماکزیمم درصد وطای نسبی 

هاا در ین شبکه به همراه ماقادیر تجربی و درصد وطای نسابی بارای ایان کیاو تائید با اسیفاده از ا

( و 19-3های )( گردآوری شده است. نمودارهای برگشت رسم شده در شکل31-3( و )30-3جداول )
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( 24-3( در مقایساه باا جادول )29-3( را ملاحظه فرمایید. نیایج به دست آماده در جادول )3-20)

ی عصبی موجک کننده به شبکهکه افزایش تتداد کربن به عنوا  یک توصیفی این است دهندهنشا 

 ( ندارد.2-3های مورد بررسی جدول )ی کیو بینی دانسییهجامع اثر مثبت قابل توجهی در پیش

های موجاود در جادول ی تمام کیو ی عصبی موجک جامتی که بیواند دانسییهبه این ترتیب شبکه 

بینی پیش %05/1وسیتی از دما و فشار با میوسط درصد وطای نسبی کمیر از ی ( را در محدوده3-2)

گاروه عااملی  4ها شامل دماا، فشاار و تتاداد کنندهکننده است که این توصیفتوصیف 6کند، دارای 

ی مولکاول باشند. بنابراین با داشین فقط و فقط فرمول گسایردههای مورد بررسی میی کیو سازنده

( بارای هار 2-3ی دما و فشار ارائاه شاده در جادول )لی( در هر دما و فشار )در دامنه)ساویار مولکو

بینای دانساییه باا ی ایان رو  بارای پیااشباینی نمود. از مقایاسهتوا  دانسیایه را پیشکیو ( می

شود که ایان رو  بادو  نیااز باه این نییجه حاصل می هاکیو ی ارائه شدهMLIR ی حالات متادله

 باشد.  بینی دانسییه میا  پیچیده و طولانی برای هر کیو  قادر به پیشمحاسب

 

نگری                                                                           آینده -4-2  

ه نشاا  داده نامابینی دانسییه که در این پایاا ی عصبی موجک در پیشبا توجه به توانایی شبکه    

ی قطاهبینی نمود که این رو  در مورد سایر واواص انیقاالی مانناد ویساکوزییه، نتوا  پیشیشد. م

یفاده ها و همچنین سایر وواص ترمودینامیکی نیز قابل اسی ریز  موادی مانند روغناشیتال و نقطه

                                     باشد.                                                                               
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 1 

Abstract 

In this work, a wavelet neural network (WNN) has been used to predict density of 

ketones over wide range of temperature and pressure. At first, WNN has been 

constructed using temperature and pressure variants 4 descriptors based on group 

contribution method namely, the number of methyl, methylene, methyne, and carbonyl 

functional groups. Then, a computer program was written MATLAB 6.1 (Math Works) 

 to use wavelet neural network. After training of networks, The WNN parameters 

consist of the number of neurons in the hidden layer, the learning rate, the momentum 

and the numbers of iterations have been optimized simultaneously for each of ketones. 

The capability of the optimized models has been evaluated by plotting experimental 

values of density versus the predicted values for the prediction and validation sets. The 

obtained result with an average percent deviation error for density prediction lower than 

1.3% reveals the capability of the WNN model. To achieve a WNN model for density 

prediction of all ketones, this approach was successfully applied for simultaneous 

prediction of 2-butanone and 2-pentanone. The result for density prediction show that 

an average percent deviation error lowers than 0.6%. After this, a WNN model with 6 

descriptors has been constructed and optimized for density prediction of all ketones. 

The average percent deviation error and its maximum value for density prediction were 

found to be lower than 1.05% and 1.95%, respectively. The excellent prediction 

obtained with a correlation coefficient 0.99 reveals the capability of the WNN models.   

                

 

 


