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 چکیده

دار ی پایای به عنوان دو گروه آلوده کنندههای آروماتیک چندحلقهترکیبات گوگرددار و هیدروکربن   

ند ای مختلفی مانهای تجزیهزا هستند. تکنیکشوند. علاوه بر این، این ترکیبات سرطانشناخته می

بازداری را با های کروماتوگرافی گازی برای جداسازی و شناسایی این ترکیبات وجود دارد که اندیس

-ه میباشد کشونده، یک پارامتر مهم میکنند. بنابراین اندیس بازداری یک حلاستانداردها مقایسه می

 ای به کار رود. اما از طرفهای آروماتیک چندحلقهتواند برای شناسایی ترکیبات گوگرددار و هیدروکربن

ان تواز این رو، برای غلبه بر این مشکلات، می کنند.ی زیادی صرف میها زمان و هزینهدیگر، این روش

 اندیس بازداری این ترکیبات استفاده نمود. بینیپیشهای کمومتریکس برای از روش

بینی اندیس بازداری برای پیش (RF)های تصادفی نامه، روش جدید جنگلدر بخش اول این پایان   

های شبکه عصبی با مدل RFچنین عملکرد مدل یک گروه از ترکیبات گوگرددار به کار گرفته شد. هم

نشان داد که  مقایسه این مقایسه گردید. نتایج (MLR)و رگرسیون خطی چندگانه  (ANN)مصنوعی 

 شبکه عصبی مصنوعی و رگرسیون خطی چندگانهدارای برتری نسبی نسبت به  های تصادفیجنگل

 باشد.بینی این ترکیبات میبرای پیش

بینی اندیس بازداری بعضی از ترکیبات آروماتیک ها برای پیشانند بخش اول، این مدلدر بخش دوم، م   

س های تصادفی، اندیدهد که روش جنگلای به کار گرفته شدند. نتایج به دست آمده نشان میچندحلقه

 بینی نموده است.ها پیشبازداری این ترکیبات را بهتر از سایر روش

، RFبازداری،  ای، اندیسهای آروماتیک چندحلقههیدروکربن، دارگوگردترکیبات : کلمات کلیدی 

ANN ، MLR 
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 1اندیس بازداری -1-1

برای اولین بار به عنوان یک پارامتر برای شناسایی ترکیبات  2358در سال  (RI) اندیس بازداری   

توگرام از کروما ،شیمیایی با استفاده از کروماتوگرافی معرفی شد. تعیین این اندیس برای هر ترکیب

مربوط به مخلوط آن جسم و دو پارافین نرمال که زمان بازداری ترکیب مورد نظر بین زمان بازداری آن 

د. شونهای نرمال به عنوان استاندارد در نظر گرفته میپذیر است. در این مورد پارافیندو باشد، امکان

ود شهای آنها در نظر گرفته میرابر تعداد کربنها صد بطبق قرارداد مقدار این اندیس برای این پارافین

 باشد. در حالیکه برایکه مقداری ثابت بوده و مستقل از نوع فاز ساکن، درجه حرارت و سایر شرایط می

زیه کند. اندیس بازداری ماده مورد تجسایر ترکیبات با تغییر شرایط ستون، مقدار این اندیس تغییر می

به ترتیب عبارتند از  t́Rn+1و  t́Ra ،t́Rnگردد که در این رابطه ( محاسبه می2-2با استفاده از معادله )

کربن که بلافاصله قبل  n+1و nی مورد تجزیه، پارافین نرمال حاوی های بازداری تصحیح شده مادهزمان

 .[2شوند]و بعد از ماده مورد تجزیه از ستون خارج می

(2-2)                                                         RI = n × 100 + 100  
logt́Ra−logt́Rn

logt́Rn+1−logt́Rn
 

 

 دارگوگردمعرفی ترکیبات  -1-2

می را یا پتروشیمی نقش مه، ترکیباتی هستند که در بسیاری از صنایع مثل غذا دارگوگردترکیبات    

 کنند.ایفا می

تولید  عو گاز طبیعی هستند. صنایغال سنگ های فسیلی، ذسوختترین منابع این ترکیبات، مهم    

بدیل های تچنین پساب کارخانهکنند و همسولفید تولید میسولفید و دیشکر، مرکاپتان، کاغذ و نی

 [.1ها و سولفیدها است]حاوی تیولذغال سنگ به کک و تصفیه روغن 

                                                 

1-Retention index 
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ند؛ دگرمیچنین باعث تخریب محیط زیست منبع مهم آلودگی هوا هستند و هم این ترکیبات یک   

 . در صنایعشوندمی فلزاتها، اسیدی شدن آب دریا و دریاچه و خوردگی زیرا باعث از بین رفتن جنگل

پتروشیمی، وجود مقدار اندک این ترکیبات، باعث سمی شدن محصولات یا آلودگی هوا هنگام سوختن 

آنها حتی به مقدار کم در مواد غذایی و نوشیدنی، طعم و بوی بدی  گردد. حضورنفتی می این محصولات

به مرگ  تواند منجرا میمصرف آنهفاسد،  های فرار در مواد غذاییود تیولکند. در صورت وجایجاد می

جود دارد؛ خطر که اکسیژن کمی در فضا و ییهاچنین، وجود این ترکیبات در مکانانسان شود. هم

 [.1دهد]خفگی را افزایش می

 

 دارگوگردشناسایی و جداسازی ترکیبات  -1-2-1

است، زیرا اکثرآنها با غلظت پایینی در  کار دشواریهای مختلف، آنالیز این ترکیبات در ماتریکس   

-باعث ایجاد مزاحمت در اندازه ،ها با غلظتی چندین برابرای وجود دارند که سایر گونههای پیچیدهبافت

 هایچنین، آنالیز این ترکیبات در هوا پیچیده است زیرا اکسندهشود. همت میگیری این ترکیبا

د. چندین روش از جمله کروماتوگرافی ندهگیری این ترکیبات را کاهش میاتمسفری مقدار قابل اندازه

وجود یبات گیری این ترکگازی، اسپکتروفوتومتری، پلاروگرافی، کولومتری، پتانسیومتری و .... برای اندازه

داده  ها ترجیحها کروماتوگرافی گازی با دتکتور انتخابی گوگرد، به سایر روشدارد که از بین این روش

[. اما استفاده از این تکنیک نیز با مشکلات 1شود زیرا انتخاب پذیری و حد تشخیص بالایی دارد]می

 ترین آنها اشاره شده است:زیادی همراه است که در زیر به مهم

 های بسیاری از این ترکیبات در دسترس نیست.استاندارد -2   

 ها در سیستم کروماتوگرافی وجود دارد.امکان جذب و از بین رفتن گونه -1   

 [.1های پیچیده، به یک دتکتور حساس و انتخاب پذیر نیاز است]بافتدر  -9   

 های تجربی است. مطالعه   ای روشبه دلیل وجود این مشکلات، یک روش تئوری، جایگزین خوبی بر   
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بینی اندیس بازداری است. در ، یک روش توانمند برای پیش2(RQSP)خاصیت -ارتباط کمی ساختار

شونده و فاز ساکن ستون کروماتوگرافی را گرهای ساختاری که برهمکنش بین حلاین روش از توصیف

 شود.کنند، برای ساخت یک مدل استفاده میتوصیف می

 

 مروری بر کارهای انجام شده -1-2-2

دار را محاسبه نموده و برای ترکیبات گوگرد 4کواتس، اندیس بازداری 9برانو و 1، میلر1229در سال    

آنها را با مقادیر به دست آمده از روش تجربی، مقایسه کردند. نتایج نشان داد که این روش تئوری، در 

و همکارانش،   5، دیو1224[. در سال 9وفق عمل کرده است]بینی اندیس بازداری این ترکیبات مپیش

 داردگوگربینی زمان و اندیس بازداری این ترکیبات را برای پیش MLR(6(مدل رگرسیون خطی چندگانه 

[. 4هد]دبه کار بردند. نتایج به دست آمده توافق خوبی با مقادیر تجربی زمان و اندیس بازداری نشان می

بینی زمان برای پیش 8(ANN) عصبی مصنوعی یشبکهپنج مدل  ، از 1225سال  در و همکارانش 7کن

گر ها، تنها از توصیف. برای ساخت مدلای آروماتیک استفاده کردندبازداری ترکیبات گوگردی چند حلقه

انجام شده  3ها نیز با استفاده از ارزیابی تقاطعیهای ساختاری ترکیبات استفاده شده بود. ارزیابی مدل

 .[5گر است، گزارش شده است]و بهترین مدل نیز که دارای دو توصیف

 

                                                 

1-Quantitative structure-property relationship 

2-Miller 

3-Bruno 

4-kovats  

 5-Du 

6-Multiple linear regression 
7-Can 

8-Artificial neural network 

9-Cross validation 

 

 



5 

 

  1ایهای آروماتیک چندحلقههیدروکربنمعرفی  -1-3

ی گروهی از ترکیبات هستند که از دو یا چند حلقه، (PAHs) ایهای آروماتیک چندحلقههیدروکربن   

ین آلوده تریکی و شیمیایی مشابهی دارند و از مهماند. این ترکیبات، خواص فیزآروماتیک تشکیل شده

های مختلف از جمله روش بازا بوده و چنین این ترکیبات سمی و سرطانهای محیطی هستند. همکننده

 [. 6گذارند]تغذیه و تنفس وارد بدن انسان و جانوران شده و بر روی سلامت آنها اثر می

 صنایعی چون تولید آلومینیوم، ذغال، سیمان، بتن، آسفالت وها، منابع تولید این هیدروکربن   

 سنگ نیز باعث تولید ها مانند گاز طبیعی، چوب، ذغال و ذغالباشد. احتراق انواع سوختمی پتروشیمی

دود سیگار، دود ناشی از  اثر عواملی مثلچنین این ترکیبات در همشود. می PAHsترکیبات متنوعی از 

 گردند.در اتمسفر آزاد میهای فسیلی ورهای دیزلی و سوختن انواع سوختتها و موکارخانه

د تواننهای زنده دارند. آنها میربی روی ساختار و اعمال ارگانیسمبسیاری از این ترکیبات اثرات مخ   

 زیادی در فضا معلق باشند وتوانند زمان یل دهند که به دلیل کوچک بودن میذرات بسیار ریزی تشک

توانند از طریق تنفس وارد بدن شده و صدمات زیادی چنین میهم [.7های طولانی را طی کنند]مسافت

هایی که زباله و زوائد های موجود در نزدیکی مکانها و دریاچهها وارد نمایند. آب رودخانهبه شش

وارد شدن آنها  ها وجود دارد نیز آلوده به این ترکیبات هستند. خوردن آب و غذای آلوده باعثکارخانه

 هایی کهبه خون شده که برای کبد و کلیه مضر هستند. استحمام با آب آلوده، مصرف شامپو و کرم

ها را جذب بدن تواند این هیدروکربنحاوی برخی از این ترکیبات هستند و تماس با خاک آلوده، می

 [.8های پوستی گردد. ]نموده و باعث ایجاد تاول و سرطانی شدن سلول

 

 

 

 

 

                                                 

1-Polycyclic aromatic hydrocarbons 
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 PAHsشناسایی و جداسازی  -1-3-1

ای های آروماتیک چندحلقههای مناسب برای آنالیز کمی و کیفی هیدروکربناز جمله تکنیک   

که روش  1سنج جرمیساز طیفو کروماتوگرافی گازی با آشکار 2کروماتوگرافی مایع با عملکرد بالا

 باشد. اما این روش نیز مشکلاتی را به همراه دارد که عبارتند از:  تری است، میمتداول

 وند.شال به فاز ساکن دارند و شسته نمیها با وزن مولکولی زیاد تمایل زیادی به اتصهیدروکربن -2   

 د.شوکنترل دما برای این سیستم مهم است، زیرا تغییرات دما باعث نوسان در زمان بازداری می -1   

ی زیاد ی نمونه جهت آنالیز نیاز به مراحل زیادی دارد که مستلزم صرف وقت و هزینهتهیه -9    

  [.3است]

های تئوری به عنوان روش جایگزین استفاده نمود. با توان از روشبه دلیل وجود این مشکلات می   

ساختاری و خواص ترکیبات های خطی بین ویژگیتوان روابط خطی یا غیرمی  QSPRاستفاده از مطالعات

 بینی کرد.برقرار کرده و خاصیت مورد نظر را برای ترکیبات پیش

 

 مروری بر کارهای انجام شده -1-3-2

و  4گیری شده با ستون ژل آبیو همکاران، با استفاده از اندیس بازداری اندازه 9، آدلر2385در سال     

در [.  22]بینی کردندپیش PAHsرا برای  بازداری اندیس، مقدار 5ی عدد واینرو محاسبه THF حلال 

انجام دادند. آنها  QSPRای مطالعات هیدروکربن آروماتیک چندحلقه 48، گروهی بر روی 1222سال 

رای گیری شده بود، باز مقادیر تجربی اندیس بازداری که با استفاده از کروماتوگرافی فاز معکوس اندازه

                                                 

1-High performance liquid chromatography 

2-Gas chromatography/mass spectrometry 

3-Adler 

4-Water gel column 

5-Wiener number 
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رگرسیون خطی چندگانه استفاده کردند. نتایج به دست آمده، توانایی  سازی این پارامتر با روشمدل

با  1229در سال   1و ریبیرو 2فریرا [.22دهد]بینی اندیس بازداری را نشان میمدل خطی برای پیش

با صحت خوبی ای را مولکول آروماتیک چندحلقه 67استفاده از روش رگرسیون خطی اندیس بازداری 

 مختلف مقدار اندیس بازداری به دست آمده بر روی دو فاز ساکن 1226. در سال [21بینی کردند]پیش

های به دست آمده توافق خوبی با مقادیر تجربی سازی شد. مدلمدلبا روش شبکه عصبی مصنوعی 

سازی ای و مدلمرحلهنیز، گروهی با استفاده از روش رگرسیون  1228[. در سال 29اند]نشان داده

MLRها محاسبه نمودند. نتایج به دست آمده صحت زداری را برای یک سری از هیدروکربن، اندیس با

 [.24خوبی را ارائه داده است]

 

 ضرورت انجام تحقیق -1-4

های پیش بینی خواص مختلف برای ترکیبات گوناگون است یکی از روش 9های تصادفیروش جنگل     

 دهد. به همینخطی با صحت قابل قبول را ارائه میکه بدون نیاز به یک روش انتخاب متغیر، مدل غیر

چنین به منظور سازی اندیس بازداری استفاده شده است. همبرای مدل آننامه از دلیل در این پایان

ی عصبی مصنوعی و رگرسیون خطی چندگانه برای مقایسه  به کار ارزیابی عملکرد این روش، شبکه

 اند.برده شده

 

 

 

 

                                                 

1-Ferreira 

2-Ribeiro 

3-Random Forests 
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 نامهپایانساختار  -1-5

بینی اندیس بازداری ترکیبات مورد بررسی نامه، یافتن یک مدل مناسب برای پیشهدف این پایان   

دهد. هر یک از این نامه را نشان میباشد. شکل زیر، شمای کلی از مطالب ذکر شده در این پایانمی

ای است، انجام یک چندحلقهو ترکیبات آرومات دارگوگردمراحل برای هر سری داده که شامل ترکیبات 

 شده است.

 

                       

 
 نامهشمای کلی پایان -(2-2) شکل

ن معرفی ترکیبات مورد بررسی و بیا
هااهمیت آن

های آماری رگرسیون خطی معرفی مدل
چندگانه، شبکه عصبی مصنوعی و  

های تصادفیجنگل

-ها و محاسبه توصیفسازی دادهآماده

گرهای ساختاری

گرهاکاهش تعداد توصیف

گرهای مهمانتخاب توصیف

سازی اندیس بازداری با  مدل
روش شبکه عصبی مصنوعی

سازی اندیس بازداری با روشمدل
های تصادفی  جنگل

سازی اندیس بازداری با  مدل
های تصادفی با  روش جنگل

گرهای مهماستفاده از توصیف

سازی اندیس بازداری با  مدل
روش رگرسیون خطی  

چندگانه

 های مختلفارزیابی مدل
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 فصل دوم

 کمومتریکس
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اختصاص داده شده است که یکی از کاربردهای روش  QSPRاین فصل به معرفی مطالعات      

جوان سوئدی شمند ندا 1اصطلاح کمومتریکس برای اولین بار توسط اسوانت ولد باشد.می 2کمومتریکس

ری برای برقراری ارتباط های ریاضی و آماکاربرد روش ،، کمومتریکسICS 9مطرح گردید. طبق تعریف

یی درک بهتر اطلاعات شیمیا های انجام شده روی یک سیستم و فرایند شیمیایی به منظوربین سنجش

 قیمتی سروکار دارند که سمی و یا گرانوجه به اینکه گاهی اوقات شیمیدانان با مواد[. با ت25است]

ایج نتهای ریاضی و آماری برای توصیف و توجیه روش هستند، می توان به عنوان یک روش جایگزین از

 شیمیدانان بیشترین استفادههای اخیر، سال[. به همین دلیل در 26]های مختلف استفاده کردآزمایش

 اند.را داشته های کمومتریکساز روش

-های تجزیهبی دادهو ارزیا QSPR مطالعات های کمومتریکس توسعهروش ییکی از کاربردهای ویژه     

تواند باعث ایجاد خواص های مشابه می. تغییرات کوچک در ساختار مولکولای از طریق آن است

های است که خاصیت یک ترکیب به ویژگی ن اساسبر ای QSPR د. نظریهگردشیمیایی کاملا متفاوتی 

اهنگ میان خاصیت شیمیایی و همی یافتن رابطه این روش و هدف [27ساختاری آن بستگی دارد]

  باشد.میهای مولکولی، به منظور کاربرد این قواعد برای ارزیابی خاصیت ترکیبات جدید ویژگی

طه جوش نق خواص فیزیکی و شیمیایی مختلفی مانند بینیبه طور گسترده در پیش QSPRمطالعات    

 اند. این مطالعات شامل مراحل زیر است: و غیره استفاده شده ، اندیس بازداریو ذوب، فشاربخار، حلالیت

 هافراهم کردن سری داده -2  

 رسم و بهینه کردن ساختار هندسی ترکیبات -1  

 گرهامحاسبه توصیف -9  

 گرهاصیفانتخاب بهترین تو -4  

 سازیمدل -5  

                                                 

1-Chemometrics 

2-Svante wold   

3-International chemometrics society 
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  .[28بینی مدل]قدرت پیش ارزیابی  -6  

 

 هافراهم کردن سری داده -2-1

 ها است که مقادیر تجربیانتخاب یک دسته از مولکول ،برای دستیابی به مدل مناسب، اولین مرحله   

اشد. در در دسترس ب زداری، فاکتور آبگریزی و .....یک خصوصیت فیزیکی یا شیمیایی آنها مانند زمان با

بات یکسان باشد. یک ی ترکیگیری خاصیت مورد نظر برای همهاین خصوص لازم است شرایط اندازه

ریبا های مورد استفاده، تقبینی کند که مولکولتواند خاصیت مورد نظر را به درستی پیشمدل زمانی می

ی مناسب از طریق جستجو در دهمشابه بوده یا گروهی از مشتقات یک ترکیب باشند. یافتن سری دا

 گیرد. مقالات صورت می

 

 سازی ساختار هندسی ترکیباتبهینه -2-2

دقیق مولکولی استوار است.  یبر مبنای ساختار و هندسه ،گرهای هندسی و هیبریدیایجاد توصیف   

رها گوصیف، مقادیر غیرصحیحی برای این تی نداشته باشندبا حداقل انرژ 2صورت بندیساختارها گر ا

انجام  Hyperchemافزار و نرم . بهینه کردن ساختار ترکیبات توسط شیمی محاسباتی[23]شودایجاد می

تار مولکول مورد استفاده قرار سازی ساخلفی در شیمی محاسباتی برای بهینههای مختشود. روشمی

ک های مکانیو روش مکانیک کوانتومی است. روش ها شامل روش مکانیک مولکولیگیرند. این روشمی

نر مولکولی به صورت گوی و ف مولکولی بر مبنای روابط کلاسیک بنا شده است و به طور ساده ساختمان

های کششی، خمشی ای از انرژیروش انرژی مولکول به صورت مجموعهشود. در این در نظر گرفته می

ای ا به گونهربندی طول پیوندها، زوایای پیوندی و صورتتوان میشود. سپس و الکترواستاتیکی بیان می

ازی ستا ساختاری که عبارت انرژی مکانیک مولکولی را مینیمم کند، پیدا شود. این روش بهینهداد تغییر 

                                                 

1-Conformation 
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 برای 2. ولی در مکانیک کوانتومی از معادله شرودینگر[12]رودها به کار میبیشتر برای ماکرومولکول

شود و نسبت به روش مکانیک مولکولی دارای صحت بیشتری انرژی مولکول استفاده می یمحاسبه

های . روش[12]کندولکول را نیز در محاسبات وارد میزیرا اثرات الکترونی اعمال شده روی م ؛است

 :[11]باشندهای زیر میپایه مکانیک کوانتومی  شامل گروهمحاسباتی بر 

 1های آغازینروش -2  

 9تجربیهای نیمهروش -1  

 4های تابع چگالیروش -9  

را در محاسبات وارد  های لایه ظرفیتکه فقط الکترون هایی هستندتجربی، روشهای نیمهروش   

 5لیپوشانی دیفرانسیهای همپوشی کامل از انتگرالتجربی مختلفی مانند چشمهای نیمهشکنند. رومی

(CNDO)دو اتمی اصلاح شده پوشانیهمپوشی از ، چشم (MNDO)6  وAM17 روش [19]وجود دارد .

AM1  که تجربی استهای نیمهترین روشجزء دقیق، از آن استفاده شده است نامهکه در این پایان 

ی های داخلی به شکل یک هستهباشد. در این روش هسته و لایهاصلاح شده می MMDOهمان روش 

 .[12]گیردهای لایه ظرفیت انجام میت روی الکترونمرکزی در نظر گرفته شده و محاسبا

 گرهامحاسبه توصیف -2-3

گرهای مولکولی، مقادیری عددی هستند که ساختار یا شکل مولکول را توصیف نموده و توصیف   

های یک دهند. برخی از ویژگیهای ساختاری و الکترونی مولکول را به طور کمی نشان میویژگی

 [:14عبارت است از]گر مناسب توصیف

 ساده بودن -2  

                                                 

1-Schrodinger equation 

2-Ab initio methods 

3-Semi-empirical methods 

4-Density functional theory (DFT) 

5-Complete neglect of differential overlap 

6-Modified neglected of diatomic overlap 
7-Austian method 1 
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 مستقل بودن -1  

 توانایی تفسیر ساختار مولکول -9  

 گرهابستگی با سایر توصیفعدم هم -4  

 قابلیت تمایز بین ایزومرهای مختلف یک مولکول -5  

 قابل کاربرد برای دامنه وسیعی از ساختارهای مولکولی -6  

اس بندی بر استرین طبقهشوند. سادهبندی میمختلفی دستههای گرهای مولکولی به روشتوصیف   

های تجربی به دست گیریگرهای تجربی بر اساس اندازهماهیت آنها )تجربی یا نظری( است. توصیف

ربی های تجگرهای نظری با استفاده از ساختار مولکول و بدون نیاز به دادهآیند، در حالیکه توصیفمی

د شد و برای هر مولکولی وقت، هزینه، مواد و تجهیزات خواهجویی در ث صرفهشوند که باعمحاسبه می

گرهای نظری [. در این تحقیق از توصیف15 و23باشد]که هنوز سنتز نشده است نیز در دسترس می

 د. گیرانجام می DRAGONافزار توسط نرم هاآن یاستفاده شده است که محاسبه

 

 همگرهای مانتخاب توصیف -2-4

ن مراحل تریاز مهم ،گرها که بیشترین وابستگی با خاصیت مورد نظر را دارندانتخاب بهترین توصیف   

سازی را بستگی میان آنها، محاسبات و مدلچنین وجود همگرهای زیاد و همباشد. وجود توصیفمی

ن وابستگی ظر بیشتریگرهایی انتخاب شوند که با خاصیت مورد نکند. لذا باید توصیفدشوار و پیچیده می

ر گهای به کار برده شده برای انتخاب توصیفرا داشته و تغییرات آن را به خوبی توصیف کنند. روش

ها و انتخاب تلفیق تقسیم داده و راهبرد2 ایمرحلهگام یا بهنامه، رگرسیون گاممناسب در این پایان

 شود.انجام می SPSSافزار است که توسط نرم CDFS(1( ویژگی

 

                                                 

1-Stepwise 

2-Combined data splitting–feature selection 
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 ایمرحلهرگرسیون  -2-4-1

و  گرفتوصی یکبستگی بین بستگی که معیاری برای سنجش همضرایب هم یاین روش با محاسبه   

شود. مقدار این ضریب بین صفر و یک است که مقدار صفر برای یک است، انجام میمتغیر پاسخ 

خاصیت وجود ندارد و مقدار یک، گر و گر بیانگر این است که هیچ ارتباط خطی بین توصیفتوصیف

-ین همی که بیشترگرتوصیفگر و خاصیت است. در این روش ابتدا بیانگر ارتباط کامل بین توصیف

 یلیهجدید، ک گرتوصیفرا دارد، وارد مدل شده و با ورود هر  )خاصیت موردنظر( بستگی با متغیر وابسته

ام از آنها سطح معناداری خود را از دست داده های موجود در مدل بررسی شده و اگر هر کدگرتوصیف

 [.16شوند]از مدل خارج می ،جدید گرتوصیفباشند، قبل از ورود 

 

 CDFSراهبرد  -2-4-2

د، امکان انتخاب گر وجود دارای برای انتخاب توصیفاشکال بزرگی که در روش رگرسیون مرحله   

فاق شوند. این اتندارند ولی در مدل ظاهر می گرهایی است که وابستگی زیادی با متغیر پاسختوصیف

  CDFSها کم باشد، رخ خواهد داد. راهبردگرتوصیفها به تعداد مخصوصا زمانی که نسبت تعداد داده

ر، های کمتگرتوصیفتوان با تعداد گرهای مهم است که با استفاده از آن مییک روش انتخاب توصیف

 مراحل این روش به صورت زیر است:بینی مدل را افزایش داد. قدرت پیش

ند. شوانتخاب و کنار گذاشته می آزمونهای به عنوان داده به طور تصادفی هاابتدا تعدادی از مولکول   

سیون ردند. رگرگهای باقی مانده چندین بار به طور تصادفی به دو سری آموزش و ارزیابی تقسیم میداده

های به دست آمده، مدلی که بهترین عملکرد ه و از بین مدلای روی هر سری آموزش انجام شدمرحله

ازای  شود. بنابراین بهبینی سری ارزیابی مربوطه انجام دهد، به عنوان مدل برتر انتخاب میرا برای پیش

 دهد که بعضیهای تولید شده نشان میبندی یک مدل بهینه به دست خواهد آمد. بررسی مدلهر دسته

 بینی متغیری اهمیت آنها در پیشدهندهاند که نشانها تکرار شدههمه یا اکثر مدلگرها در از توصیف

گرهای ها تکرار شده باشند، به عنوان توصیفمدل %52گرهایی که در بیش از باشد. توصیفپاسخ می
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های آموزش مختلفی به گرها در این روش توسط دادهبه دلیل اینکه توصیف شوند.نهایی انتخاب می

 [.18 و 17]ها حساس نیستندآیند، نسبت به نوع مولکولست مید

 

 ساخت مدل -2-5

ک گیرد. یگرها صورت میتوصیفخاصیت مورد بررسی و بین  ارتباطساخت مدل به منظور برقراری    

بستگی قابل قبولی بین مقادیر تجربی خاصیت مورد نظر و مقدار به دست آمده به مدل مناسب که هم

  QSPRنماید. در مطالعاتیکمک مهای جدید بینی رفتار مولکولدهد، به پیشنشان می صورت تئوری

های و روش 2 (PLS)و حداقل مربعات جزئی  (MLR)های خطی مانند رگرسیون خطی چندگانهاز روش

های تصادفی و جنگل 1(SVM)، ماشین بردار پشتیبان (ANN)خطی مانند شبکه عصبی مصنوعی غیر

(RF) های نامه، روششود. در این پایانه میاستفادMLR ،ANN  وRF اندبه کار برده شده. 

 

  رگرسیون خطی چندگانه -2-6

ای خطی بین یک متغیر وابسته )خاصیت مورد نظر( و در مدل رگرسیون خطی چندگانه، رابطه   

 شود:گرها( به صورت زیر تعریف میهای مستقل )توصیفمتغیر

(1-2                            )                                       Y = β0 + β1x1 + β2x2 + ⋯ + βpxp                    

متغیرهای مستقل هستند. مقدار ضریب متغیر   ix متغیر وابسته و  Y ضرایب رگرسیون، iβ که در آنها 

 [.16دهد]وابسته را نشان می رمتغی مقادیربینی مستقل در معادله، میزان اهمیت آن متغیر در پیش

 

                                                 

1-Partial least square 
2- Support vector machin 
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 شبکه عصبی مصنوعی -2-7

ند های عصبی بیولوژیکی مانشبکه عصبی مصنوعی یک الگوی پردازش اطلاعات است که از سیستم   

کننده که به هم متصل هستند تشکیل شده گیرد. این الگو از تعداد زیادی عناصر پردازشمغز الهام می

آموزش  ،کنند و مانند مغز انسان با مثالاهنگ برای حل مسائل ویژه عمل میماست که به طور ه

ها توسط بخشی از ساختار خود به نام ها را از سایر نرونبینند. در مغز انسان یک نرون سیگنالمی

به هسته سلول به شکل سیگنال آنها را  ،کند. دندریت پس از دریافت اطلاعاتآوری میدندریت جمع

های دریافتی، آنها را از طریق جزء دیگری به نام کند. هسته سلول پس از پردازش سیگنالهدایت می

د، ها هستنی نروندهندهها که ارتباطدهد. این کار توسط سیناپسهای دیگر انتقال میاکسون به نرون

رون با توجه به ساختار ن [.92و13شود]های مغزی انجام میصورت گرفته و بدین ترتیب فعالیت

حرک را ها را به دندریت، تابع م( و مقایسه آن با نرون طبیعی، میتوان ورودی2-1محاسباتی در شکل )

 [.92ها و خروجی را به سیگنال گذرنده از اکسون تشبیه کرد]ها را به شدت سیناپسبه بدنه سلول، وزن

 
 ساختمان یک نرون محاسباتی -(2-1شکل )

روی  p به ترتیب ورودی و خروجی نرون می باشد. میزان تاثیر ورودی ، aو  pهایدر شکل فوق، کمیت

 نامیده 2و بایاس است 2شود. ورودی دیگر که مقدار ثابت تعیین می w)(به وسیله پارامتر وزن  aخروجی 

را  nورودی خالص  ،جمعاین حاصلشود. جمع می  wpضرب شده و با bشود، در وزن مربوطه یعنی می

 :[92]آیددهد. ورودی و خروجی یک نرون از طریق روابط زیر به دست میتشکیل می f برای تابع محرک

                                                 

1-Bias 
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(1-1                                              )n = w1.1p1 + w1,2p2  + ⋯ + w1,RpR + b 

(1-9                                       )a = f(w1.1p1 + w1.2p2  + ⋯ + w11,RpR  + b) 

 

 1های پیشخورمراحل آموزش در شبکه -2-7-1

-در نرم [.91باشد]ها و آموزش شبکه میاین مراحل شامل ایجاد شبکه، مقداردهی آغازین به وزن   

ی به یک سرنیاز کند. فرایند آموزش شبکه یک شبکه پیشخور ایجاد می  newffتابع  MATLABافزار

شامل ورودی شبکه و مقادیر هدف آن ورودی رفتار مورد انتظار شبکه دارد که در خصوص  هامثال

شوند تا تابع کارایی حداقل شود. تابع تنظیم میطوری ها ها و بایاسباشد. در طول آموزش، وزنمی

 .است 1 (MSE)های پیشخور میانگین مربع خطافرض برای شبکهکارایی پیش

 

 3انتشارآموزش شبکه با تکنیک پس -2-7-2

 شود:انتشار طبق مراحل زیر انجام میبه طور کلی آموزش به کمک تکنیک پس   

 های ورودیها از نرونانتشار ورودی -2  

 دادن وزن تصادفی به هر یک از اتصالات  -1  

 خروجی شبکه با مقادیر هدف یمحاسبه خطای شبکه از طریق مقایسه -9  

 هاهای ورودی و اصلاح وزننرونبه  های خروجیانتشار خطا از نرونپس -4  

 ارزیابی عملکرد شبکه -5  

 [.91شود]مراحل فوق تا به حداقل رسیدن تابع کارایی یا رسیدن به حد مجاز تکرار انجام می

 [ مراجعه شود.99برای توضیحات بیشتر در مورد شبکه عصبی مصنوعی به مرجع ]

 

                                                 

1-Feed forward 
2-Mean square error 
3-Back propagetion 
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 تصادفی هایجنگلروش  -2-8

 1بریمن توسط 1222در سال که  است 2ماشین های یادگیرییکی از روش ادفیتص هایجنگل   

ای های تصادفی را مجموعهاز آنجا که ساختار جنگل .[94] ا ارائه شدکدانشکاه برکلی آمری متخصص آمار

 دهد، ابتدا به توضیح این روشمستقل تشکیل می CART(9( یرگرسیون بندی یاهای ردهدرختاز 

 شود.رداخته میپ

 

 بندی و رگرسیونیردههای روش درخت -2-8-1

های مبتنی بر شبکه معرفی شده است، ی روشتوسط بریمن به عنوان جایگزینی براکه روش این     

د. از آنجایی که روهای کمی به کار میبینی دادههای کیفی و هم برای پیشبندی دادههم برای رده

 با نام درختآن های کمی است، تنها به بخش رگرسیونی بینی دادهنامه روی پیشتمرکز این پایان

 .های کوچکتر استتقسیم کردن مجموعه داده به قسمت بر پایه این روش شود.پرداخته می رگرسیونی

-یشل پمده در آنها یک هایی هستند کمدل ،یهای رگرسیونکنندهبینیشپیدر روش رگرسیون خطی، 

اما ممکن است به دلیل تفاوت رفتار متغیر پاسخ در نواحی ی کل داده برقرار است. روی فضا واحد بینی

ضای ف بندییک روش جایگزین، تقسیملذا کارایی لازم را نداشته باشد. واحد،  لبرقراری یک مد مختلف،

 شور درسازی نمود. تا بتوان رفتار متغیر پاسخ را به طور موضعی مدلهای کوچکتر است داده به بخش

متغیر پاسخ آنها به مقادیر هایی که ها، دادهف این است که از  مجموعه کل دادههد رگرسیونیدرخت 

مدل یا یک  4یک رویه پاسخ ،ناحیهبه هر د و سپس نگیرناحیه قرار در یک  ،است نزدیکیکدیگر 

این شرط  با ها بایدگرتوصیففضای کل  یا تقسیم افرازاین روش، در  .شود ساده نسبت داده یرگرسیون

، رکه تمامی نواحی ساخته شده به شکل مربع یا مستطیل باشد. در حالت سه متغیره و بیشت انجام شود

                                                 

1-Machine learning 
2-Breiman 
3-Classification and regrression trees 

4-Response surface 
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-قبول و غیرقابل( افراز قابل1-1مکعب خواهد بود. در شکل )ل یا ابراین قطعات به صورت مکعب مستطی

 هستند. گرها()توصیف مستقلهای متغیر 2xو  1xنشان داده شده است که در آن،  در این روشقبول 

                       
ز افراز صحیحنمونه -(1-1شکل )   متغیرهدر فضای دو )چپ( و غیر صحیح )راست( ای ا

بت های ورودی نسگرتوصیفن به نمایش درختی افراز فضای تواگذاری درخت رگرسیونی را میدلیل نام

توان که می باشد (9-1شکل )راست( به صورت -(1-1مراتبی افراز شکل ))فرض کنید روند سلسله داد.

 .((4-1)شکل ) این روند را به صورت یک نمودار درختی نشان داد.

 

 

 

 

ز شکل )روند سلسله مراتبی  -(9-1شکل )  راست-(1-1افرا

 

 

 

 

     

 

ا -(4-1کل )ش  ( 9-1شده در شکل ) فرازنمودار درختی فضای 

t
2

 

1t 1t 

t
2

 

3t 1t 

t
2

 

t
4

 

1t 3t 

2R 1R 

5R 4R 

4<t2X 3R 

3<t1X
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1<t1X 

Yes No 
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گرهای در این نمودار درختی، هر مشاهده از نقطه بالای نمودار وارد شده و بسته به مقادیر توصیف 

 کند.مربوط به همان ناحیه را اختیار می Ŷ گیرد و مقدارخود، در یکی از نواحی افراز قرار می

توسط یک ، mR مانند ناحیه هر رویه پاسخ در ،یونیروش درخت رگرس دربنا به هدف دنبال شده    

ŶRmمدل ساده یعنی 
= Cm بهترین تقریب برای آن که در شودسازی میمدل mc ، میانگین مقادیر

 :است. به عبارت دیگر mRمتغیر پاسخ در ناحیه 

(1-4         )                                                    ŷRm
= y̅Rm

=
1

nm
∑ yj

n
j=1 , yj ∈ Rm  

خت رگرسیونی به صورت زیر بیان بنابراین روش دراست.  mR تعداد مشاهدات مجموعه mn که در آن

 شود:می

(1-5                 )                                                          ŷ = ∑ cmIRm
(x1, x2)m=1 

IRm   ، که در آن
 (x) = {

1, x ∈ Rm

0, x ∉ Rm
 .[95]باشدمی  

                                                                                         

 درخت رگرسیونیالگوریتم تشکیل  -2-8-1-1

ار فرض کنید نمودگیریم. گر را در نظر میسئله با دو توصیفیک م ابتدا برای ساده کردن موضوع،   

           :( باشد5-1ها به صورت شکل )داده پراکندگی

                                                                            2x 

1x 
 متغیرههای دوداده پراکندگی نمودار -(5-1) شکل

ن (، برخی از افرازهای ممک7-1( و )6-1های )شکل های مختلفی وجود دارد.، انتخاباولین افرازبرای    

 مجموعجمع حاصل بندی،برای انتخاب بهترین تقسیم دهند.را نشان می گرتوصیفدر راستای دو 

 ود:شمحاسبه می به صورت زیر ایجاد شده دو قسمتدر (A) مربعات خطا 
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(1-6               )                                      A = ∑ (yi1 − y̅i1)2n
i=1 + ∑ (yi2 − y̅i2)2m

i=1   

، های قرار گرفته در قسمت دومتعداد داده mهای قرار گرفته در قسمت اول و تعداد داده  nدر این رابطه

 yi1   وyi2های قرار گرفته در قسمت اول و دوم و ، متغیر پاسخ دادهy̅i میانگین مقادیر متغیر پاسخ ،

پس از انتخاب  افراز بهینه افرازی است که در آن، مقدار عبارت فوق کمینه شود. است.در هر قسمت 

 ود.شبهترین افراز و به دست آمدن دو ناحیه مجزا، فرایند فوق در هر یک از نواحی تولید شده تکرار می

 
ز -(6-1شکل ) ز افرا  1xگرتوصیفهای ممکن در راستای برخی ا

 

 
 2xرگتوصیفهای ممکن در راستای افرازبرخی از  -(7-1شکل )

ارت عب در نظر گرفته شده و گرتوصیفتمام افرازهای ممکن در راستای هر باید  متغیرهچند حالت در   

گرها باید در هر مرحله افراز فضای توصیف CARTروش  عبارت دیگر،( محاسبه شود. به 6-1متناظر )

 )گره( راستایی و از کدام نقطه ( به ازای افراز در چه6-1زمان جستجو کند که کمترین مقدار عبارت )هم

 .[95]شودحاصل می

 

 ی درخت و هرس کردناندازه -2-8-1-2

اگر  تواند رشد کند.هر درخت تا کجا می که یک مطلب مهم در ساخت درخت رگرسیونی این است   

وقف ها در مراحل اولیه متگرتوصیفدرخت به اندازه کافی رشد نکند و یا به عبارت دیگر تفکیک فضای 
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، احتمال رخ دادن مدل مناسبی ارائه نشود و اگر هم درخت بیش از حد رشد کند است شود، ممکن

درخت نیاز به یک پارامتر در ساختار مدل است به طوری  یوجود دارد. برای انتخاب اندازه 2برازشیبیش 

حاصل  در هر مرحله از رشد درخت، مدل اندازه درخت را به دست آورد. یکه این پارامتر مقدار بهینه

یک راه توقف برای  یابد.هش میهای دوم خطا کاتر شده و مجموع تواناز روش درخت رگرسیونی دقیق

های دوم خطا باشد. بدین ترتیب که اگر در میزان کاهش مجموع توان د بر اساسوانترشد درخت می

توان از رشد درخت م خطا دچار کاهش چندانی نشود، میهای دوک مرحله از رشد درخت، مجموع توانی

تواند در اختیار کاربر های دوم خطا میندر آن مرحله صرف نظر کرد. این میزان کاهش در مجموع توا

 .[95]باشد

 

 های تصادفیجنگل -2-8-2

 متشکل از ترکیب و است تصادفی وابسته به ماهیت روش درخت رگرسیونی های ساس روش جنگلا   

کند و از برآیند یا ترکیب هر درخت، یک مدل تولید می .باشدمیرگرسیونی  هایاز درختای مجموعه

ساخت رگرسیونی، در این روش برای  درخت د. بر خلاف روشآیی به دست میها، مدل نهاین مدلای

 1جایگذاریهای آموزش باگیرند؛ زیرا انتخاب دادهها مورد استفاده قرار میهر درخت، تنها بخشی از داده

ها و ساخت هر گره، به جای گرتوصیفتصادفی برای افراز فضای  هایچنین در جنگلشود. همانجام می

 شود.ها استفاده میگرتوصیفای از موعهها، از زیرمجگرتوصیفه از تمام استفاد

 

 تصادفی هایالگوریتم روش جنگل -2-8-2-1

، iM,………xi1Xi=(x(های آموزش باشد که در آنای از دادهمجموعه X)i,Yi( و ...,Ni=1,فرض کنید 

 ntreeهای مدل با متغیر پاسخ متناظر آنها است. اگر تعداد کل درخت  Yiو گرتوصیف  Mبرداری از

 است:هر درخت گر ساخت نشان داده شود، مراحل زیر بیان

                                                 

1-Over fitting  

2-With replacement  
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 شوند. مدل انتخاب می های آموزش به روش باجایگذاری برای ساختتایی از داده Nیک نمونه -الف

 های خارج از کیسهداده کنند،ی اصلی که در ساخت درخت شرکت نمیهاسوم از دادهحدود یک

)OOB(1 ایفا برای آن درخت  های ارزیابی رانقش دادهو  فاوت هستندکه برای هر درخت مت نام دارند

 کنند.می

ای که زیرمجموعهگرتوصیف mهای انتخاب شده در مرحله اول و انتخاب تصادفی با استفاده از داده -ب

گر مذکور توصیف mگر، فقط در بین جستجو برای یافتن بهترین توصیف ها است،گراز تعداد کل توصیف

است  اینبریمن  در این مرحله پیشنهاد  شود.گرها به دو قسمت تقسیم میففضای توصی وانجام شده 

 در نظر گرفت. 2M/3و یا  M/3 ،M/6توان این تعداد را برابر با که در مدل رگرسیونی می

، (الف)با استفاده از همان نمونه آموزش انتخاب شده در مرحله رای هر یک از دو ناحیه تولید شده، ب -ج

 ( انجام می شود.بجددا مرحله )م

شود که تعداد مشاهدات در تمام نواحی احی افراز شده تا زمانی تکرار میبرای تمامی نو( ج)مرحله  -چ

وجود در هر ناحیه اختیار کاربر بوده و بیانگر حداقل تعداد مشاهدات م در rn پارامتر باشد. r2nکمتر از 

 است. 5مسائل رگرسیون برابر با ای فرض این پارامتر براست. مقدار پیش

  ir ,…..Ri2,Ri1Rناحیه ی  rگرها را به شده که فضای توصیف ساخته امi رگرسیونیمدل درخت  -ح

 :می باشدتقسیم کرده است، به صورت زیر 

(1-7                                   )                                                 f̂i(x) = ∑ ĉjIRij
 (x)ri

j=1 

ĉj ، نکه در آ = y̅j    و     IRij
=  {

1, X ∈ Rij

0, x ∉ Rij

 باشد.می  

وجود دارد، می توان گفت درخت رگرسیونی   ntreeتصادفی تعدادهای ایی که در روش جنگلاز آنج   

 اگر برای هر داده، مدل خروجی درخت ( خواهیم داشت.7-1مدل به صورت معادله )  ntreeکه تعداد

i ام را به صورتf̂i(x)  ،گیری از مدل خروجی با میانگیننشان دهیم، برآورد متغیر پاسخ برای این داده 

                                                 

1-Out of bag  
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 [:94ها یعنی از رابطه زیر به دست می آید]درختتمام 

(1-8             )                                                               ŷ(x) =
1

ntree
∑ f̂i(x)ntree

i=1 

 

 تصادفی هایها در روش جنگلگرتوصیفتعیین اهمیت  -2-8-2-2

هایی که نقش بیشتری در مدل دارند گرتوصیفتوان امکانی وجود دارد که می  RFدر ساختار روش    

های فرض کنید دادهشود. استفاده میدر هر درخت  OOB هایبرای این کار از داده. را شناسایی کرد

OOB  در درختi ام باiOOB .های ارزیابی را دارند، حکم داده ،هاکه این دادهاز آنجا  نمایش داده شود

( مقدار برآورد متغیر پاسخ آنها را یافته و سرانجام خطای برآورد 8-1توان با استفاده از رابطه )لذا می

 گرتوصیفقادیر این ام باید مiام در درخت j گرتوصیفبرای تعیین اهمیت  .را محاسبه نمود EOOBiیعنی 

OOB̃i)های دیگریجا کرد تا دادهورت تصادفی جابهبه ص iOOBی هارا در بلوک داده
j )که  به وجود آید

EOOB̃iتوان میزان خطای برآورد یعنی برای آن می
j  را محاسبه نمود. واضح است که هر چقدر تفاوت

مؤثری بوده و  گرتوصیفام، j گرتوصیفآن است که  یمقدار این دو خطا بیشتر باشد، نشان دهنده

توان میزان لذا می .[94]ام استj گرتوصیفگذاری فاوت کم باشد، نشان از عدم تأثیربرعکس اگر این ت

 را به صورت زیر تعریف نمود: (VIi(xj)) امiام در درخت j گرتوصیفاهمیت 

(1-3                )                                                          VIi(xj) = EOOB̃i
j

− EOOBi 

 :به صورت زیر است (VI(xj))ی در مدل نهای امj گرتوصیفمیزان اهمیت  ،سرانجام 

(1-22                     )                                              VI(xj) =
1

ntree
∑ (VIi(xj))ntree

i=1 

ام را به تعداد j گرتوصیفجا نمودن تصادفی مقادیر بهتوان جالازم به ذکر است که برای دقت بیشتر می

EOOB̃iبیشتر از یک بار انجام داد و در هر بار خطای برآورد را محاسبه نمود و سرانجام مقدار 
j  را به

 .[96و  94] میانگین خطاهای حاصله در نظر گرفتصورت 
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 تصادفی  هایمزایای روش جنگل -2-8-2-3

ار است. زیادی دارد از کارایی بالایی برخورد گرهایی که تعداد توصیفمجموعه دادهاین روش در  -2  

 شود.ها انتخاب میگرای از توصیفزی تنها زیرمجموعهسازیرا در هر مرحله از مدل

 دهد.ازشی رخ نمین روش بیش بردر ای -1  

رگرفتن تعدادی از ، نیاز به در نظOOBهای به دلیل وجود داده ها،دادهتعداد در صورت کم بودن  -9  

 ها به عنوان سری ارزیابی وجود ندارد.داده

، نیازمند گیری ماشینهای یادرا دارا است و برخلاف سایر روشاین روش توانایی انتخاب متغیر  -4  

 .[94]نیستبرای انتخاب متغیر  دیگر روشی

 

 ارزیابی مدل -2-9

 عبارتند از: برازش شده را ارزیابی نمودمدل بتوان که به وسیله آنها  یهایشاخص   

 ت.ه تغییرات کل اسبیان شده توسط مدل انتخاب شده ب نسبت تغییرات یدهندهنشان: 1ضریب تعیین

 رابطه ریاضی مربوط به ضریب تعیین به صورت زیر است:

(1-22                                             )                                        R2 =
SSR

SST
= 1 −

SSE

SST
   

 طبق روابط زیر تعریف می شوند: SSE4و  SSR1 ،SST9که 

 یر وابسته از میانگین مقادیر آن:ی متغبینی شدهمجموع مربعات انحراف مقادیر پیش

(1-21 )                                                               SSR = ∑ (ŷi − y̅)2n
i=1 

 مقادیر واقعی متغیر وابسته از میانگین آن: انحراف مجموع مربعات

(1-29           )                                                     SST = ∑ (yi − y̅)2n
i=1 

                                                 

1-Coefficient of determination 

2-Sum square of regression  

3-Sum square of total 

4-Sum square of error 
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 بینی شده آن:مجموع مربعات انحراف مقادیر واقعی متغیر وابسته از مقادیر پیش

(1-24                                        )                       SSE = ∑ (yi − ŷi)
2n

i=1 

 توان نوشت: با توجه به روابط فوق می

(1-25      )                                                          R2 = 1 −
∑ (yi−ŷi)2n

i=1

∑ (yi−y̅)2n
i=1

 

مقدار این ضریب یک است، لذا نزدیک بودن ضریب  باشد،  yi=ŷiاگر به ازای تمام نقاط از آنجا که 

  نشان دهنده مناسب بودن مدل انتخاب شده است. 2مقدار تعیین به 

 1بینیی پیشمجموع مربع باقی مانده

(1-26                                    )                                        PRESS = ∑ (yi − ŷi)
2n

i=1 

 میانگین مربع خطا

(1-27                   )                                                                  MSE =
∑ (yi−ŷi)2n

i=1

n
           

 2بینیپیش استانداردخطای 

(1-28        )                                                                              SEP = √
∑ (yi−ŷi)2n

i=1

n
 

 3خطای مطلق میانگین

(1-23                                         )                                               MAE =
∑ |yi−ŷi|n

i=1

n
  

 4بینیخطای نسبی پیش

(1-12                       )                                          REP(%) =
100

y̅
 × √

∑ (yi−ŷi)2n
i=1

n
  

 

                                                 

1-Predictive residual sum of square  
2-Standard error of prediction 
3-Mean absolute error 
4-Relative error of prediction 
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 1میانگین خطای نسبی

(1-12                                     )                                        MRE =
∑ |

yi−ŷ

yi
|n

i=1

n
× 100 

ر متغیر وابسته د یبینی شدهمقدار واقعی و مقدار پیش یدهندهنبه ترتیب نشا ŷiو  yi در روابط فوق،

  .[97]تعداد ترکیبات مورد بررسی است nگین مقادیر واقعی متغیر وابسته ومیاننیز  y̅ ام است.iترکیب 

فاده گر استهای مختلف با تعداد متفاوت توصیفمقایسه مدل نیز برای ارزیابی هایاز شاخص تعدادی   

 عبارتند از: هاد. این شاخصنشویم

 2یافته ضریب تعیین تعدیل

(1-11          )                                  Radj
2 = 1 −

n−1

n−p−1
.

SSE

SST
= 1 − (1 − R2)

𝑛−1

𝑛−𝑝−1
 

متغیره دار بودن آماری در تحلیل رگرسیون ساده و چندیا آزمون فیشر در واقع آزمون معنی:  Fآماره 

 است. (MSE)ها به میانگین مربعات باقی مانده (MSR)است و برابر با نسبت میانگین مربعات رگرسیون 

(1-19                                   )                                                       F =
MSR

MSE
=

SSR
p⁄

SSE
n−p−1⁄

 

FIT3 :ر به گهای مختلف با تعداد متفاوت توصیفاین پارامتر نیز به عنوان یک معیار برای مقایسه مدل

 رود.کار می

(1-14  )                                                                                     FIT =
R2(n−p−1)

(n+p2).(1−R2)
     

گرهای مدل است. هرچه مقدار این سه تعداد توصیف pو تعداد ترکیبات مربوط به مدل  nدر این روابط 

     .[98 و 97]تر استمناسب ،ارامتر بیشتر باشد، آن مدلپ

     

                                                 

1-Mean relative error 
2-Adjusted determination coefficient 

3-Fitness function 
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 افزارهای مورد استفادهنرم -2-11

 عبارتند از:د استفاده در این تحقیق های مورافزارنرم   

 

  Hyperchemافزاری بسته نرم -2-11-1

. رودختار ترکیبات به کار میرسم شکل و بهینه کردن سادر  Hyperchem [12] افزاریبسته نرم   

به چنین هم ها معرفی کرد.افزارتوان به عنوان ورودی به سایر نرمافزار را میهای حاصل از این نرمداده

 .دپذیری را محاسبه نموم مولی و قطبشگرها مثل حجتوان تعدادی از توصیفافزار میکمک این نرم

 

 Dragonافزاری بسته نرم -2-11-2

 2482[ و امکان محاسبه 93مومتریکس میلانو ارائه شده است]ک افزار توسط گروه تحقیقاتینرماین     

 ینهی، ساختار بهافزارتوسط این نرم گرتوصیف یمحاسبهکند. برای گر مختلف را فراهم میتوصیف

 گیرد. مولکول مورد استفاده قرار می

 

SPSSافزاری بسته نرم -2-11-3
2 

ت قابلی ،افزاریآورد. این بسته نرمهای آماری را فراهم میتجزیه و تحلیل دادهافزار امکان این نرم   

ره و متغیه صورت متنوع و انجام رگرسیون تکنمایش اطلاعات بها، میانگین ساده برای داده یمحاسبه

 [.42متغیره را دارا است]چند

 

 

 

                                                 

1-Statistical package for the social sciencae 
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 MATLAB1افزار نرم -2-11-4

ها در این ورودی های علمی و محاسباتی است.افزارترین نرماملترین و کافزار یکی از جامعاین نرم   

های جالب آن، شبکه عصبی مصنوعی از جمله کاربردشوند. به صورت ماتریس در نظر گرفته می افزارنرم

ین ها و فرامافزار با استفاده از آرایهنامه از آن استفاده شده است. در محیط این نرمکه در این پایان است

 .[42]گرددسازی غیرخطی فراهم میموجود امکان مدل

 

 R افزاریبسته نرم -2-11-5

S-بسیار شبیهنویسی که ست که در آن توسط یک زبان برنامها 1بازای منبع ، بستهR افزاریبسته نرم   

plus  (بسته نرم)پروژهباشدپذیر مینجام محاسبات پیچیده آماری امکاناست، ا افزاری مشهور آماری . 

R  این زبان دارای راهنمای داخلی یابد.شده و داوطلبانه توسعه می المللی نگهداریتوسط یک تیم بین 

ای هساخته فراوانی دارد و بستهاری پیشچنین توابع آمبسیار ساده است. همخوبی است و یادگیری آن 

وجود دارد که در این   Random Forestsای به نامافزار، بستهر این نرمشود. دزیادی به آن اضافه می

 .[41]از آن استفاده شده است نامهپایان

 

 

 

                                                 

1-Matrix laboratory 

2-Open source 
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 فصل سوم

 سازی اندیس بازداری مدل

 دارگوگردآلی ترکیبات تعدادی از  
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-گلاز جن ،دارگوگردگروهی از ترکیبات  خاصیت-به منظور مطالعه ارتباط کمی ساختاردر این فصل،    

ازی برای سمدلهای گرسیون خطی چندگانه به عنوان روشهای تصادفی، شبکه عصبی مصنوعی و ر

وش ر سههای به دست آمده از هر و توانایی مدل هاستفاده شد این ترکیبات بینی اندیس بازداریپیش

ازی سها، بهینهسری داده معرفیبه طور کلی بخش تجربی این تحقیق شامل  .گرفتمورد ارزیابی قرار 

ا استفاده ب های مولکولی مناسبگرگرهای مولکولی، انتخاب توصیفیفها و محاسبه توصساختار مولکول

     .های برتر استازی و ارزیابی مدلسمدلچنین و هم CDFSراهبرد و  ایمرحلهرگرسیون  هایاز روش

 

 هاسری داده -3-1

گرافی با کروماتو دارگردترکیب آلی گو 71بازداری  اندیسیین ها از نتایج تعداده سری  

، به ستا 1نشر اتمیآشکارساز  و 2مورد استفاده، متیل پلی سیلوکسان که فاز ساکن و آشکارساز گازی

( نشان 2-9این ترکیبات در جدول) تجربی (RI) اندیس بازداریو  ساختار، [. نام4دست آمد]

 آزمون و (%12) ، ارزیابی(%62) ی آموزشبه سه دسته به طور تصادفی هادادهسری  است. داده شده

آموزش به منظور ساخت  سری هایداده اند.بندی شده( دسته2-9که در جدول ) ( تقسیم شد12%)

 اهبینی مدلازی پارامترهای مؤثر بر قدرت پیشسارزیابی برای بهینه سری های، دادههای مختلفمدل

اری ازدبینی اندیس بهای مختلف در پیشتوانایی مدل یای ارزیابی و مقایسهبر آزمونسری های و داده

 ترکیبات به کار برده شدند.

 

 

 

                                                 

1-Methyl polysiloxane 

2-Atomic emission detector 
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 هانام و اندیس بازداری سری داده -(2-9جدول )

 شماره  نام  ساختار RI سری*

tr 22/222 
S

 
Thiophene 2 

tr 66/222 

S

CH3 

3-Methylthiophene 1 

v 28/222 
SCH3

 

2-Methylthiophene 9 

tr 98/211 
SCH3 CH3

 
2,5-Dimethylthiophene 4 

v 52/211 

S
CH3

CH3 

2,4-Dimethylthiophene 5 

tr 13/219 
S

CH3

 
2-Ethylthiophene 6 

tr 42/252 
SH

 

Benzene thiol 7 

tr 91/275 
SCH3

 
2-Pentylthiophene 8 

Tr 89/286 

SH

CH3 

2-Ethyl benzenethiol 3 

Tr 52/278 
SH

CH3

 

4-Ethyl thiophenol 22 

Tr 42/283 
SCH3

CH3

 
2-n-Butyl-5-ethyl thiophene 22 

Tr 77/283 
CH3

CH3

SH

 

2,4-Dimethyl benzenethiol 21 

V 36/283 

SH

CH3
CH3 

3,5-Dimethyl benzenethiol 29 

Te 18/232 

SH

CH3

CH3

 

2,5-Dimethyl benzenethiol 24 
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 (2-9)ادامه جدول 

 شماره  نام  ساختار  RI سری*

tr 89/232 

SH

CH3 CH3

 

2,6-Dimethyl benzenethiol 25 

tr 76/235 

SH

CH3

CH3

 

2-Isopropyl benzenethiol 26 

v 22/122 
S 

Benzothiophene 27 

tr 92/124 
S

S 

Thieno[2,3-b]thiophene 28 

tr 95/123 

CH3 CH3

CH3

SH

 

2,4,6-Trimethyl thiophenol 23 

v 22/126 
S

CH3 

7-Methyl-benzo[b]thiophene 12 

tr 89/126 
SCH3 

2-Methyl-benzo[b]thiophene 12 

te 15/128 
S

CH3

 

5-Methyl-benzo[b]thiophene 11 

te 18/123 
S CH3 

6-Methyl-benzo[b]thiophene 19 

te 11/112 
S

CH3

 

3-Methyl-benzo[b]thiophene 14 

tr 52/112 

S

CH3

 

4-Methyl-benzo[b]thiophene 15 

v 58/192 
S

CH3

CH3

 

2,7-Dimethyl-benzo[b]thiophene 16 

tr 25/194 
SCH3

CH3

 

2,5-Dimethyl-benzo[b]thiophene 17 

tr 34/194 
SCH3 CH3 

2,6-Dimethyl-benzo[b]thiophene 18 
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 (2-9ادامه جدول )

 شماره  نام  ساختار  RI سری*

Te 93/195 
S

CH3

CH3 

4,7-Dimethyl-benzo[b]thiophene 13 

 

tr 
27/196 

S

CH3

CH3 

2,4-Dimethyl-benzo[b]thiophene 92 

te 25/196 
S

CH3

CH3 

3,7-Dimethyl-benzo[b]thiophene 92 

tr 23/198 

S

CH3 CH3

 

3,5-Dimethyl-benzo[b]thiophene 91 

v 92/198 
S

CH3

CH3 

3,6-Dimethyl-benzo[b]thiophene 99 

tr 56/198 S

 

2-Phenyl thiophene 94 

te 54/193 
S

CH3

CH3 

2,3-Dimethyl-benzo[b]thiophene 95 

v 66/142 
S

CH3

CH3

 

6,7-Dimethyl-benzo[b]thiophene 96 

tr 97/141 
S

 

3-Phenyl thiophene 97 

tr 24/152 

S

CH3

CH3

 

3,4-Dimethyl-benzo[b]thiophene 98 

tr 32/159 
S

CH3

CH3

CH3 

2,3,7-Trimethyl-benzo[b]thiophene 93 

v 27/156 
S

CH3

CH3

CH3

 

2,3,5-Trimethyl-benzo[b]thiophene 42 

tr 23/169 
SH 

2-Naphthalenethiol 42 
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 (2-9ادامه جدول )

 شماره  نام ساختار  RI سری*

tr 75/172 
S

 

Phenyl sulfide 41 

v 89/172 
SS

 

2-Phenylthio thiophene 49 

tr 22/182 
S

CH3

CH3

CH3

CH3

 

2,3,4,7-Tetramethyl-benzo[b]thiophene 44 

tr 39/139 

S 

1,2,3,4-Tetrahydro dibenzothiophene 45 

v 22/922 
S 

Dibenzothiophene 46 

tr 29/921 S

 

Naphtho[1,2-b]thiophene 47 

tr 77/927 S

 
Benzyl sulfide 48 

tr 25/929 S

S

 

Phenyl disulfide 43 

tr 76/929 
S

CH3 

4-Methyl-dibenzothiophene 52 

te 87/927 
S

CH3

 

3-Methyl-dibenzothiophene 52 

te 98/919 

S

CH3

 

1-Methyl-dibenzothiophene 51 

tr 64/917 
S

CH3CH3 

4,6-Dimethyl-dibenzothiophene 59 

v 12/997 

S
CH3

CH3

 

1,4-Dimethyl-dibenzothiophene 54 
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 (2-9ادامه جدول )

 شماره  نام  ساختار RI سری*

tr 52/993 
S

S 

Thianthrene 55 

te 49/942 
S

CH3CH3 

4-Ethyl-6-methyl-dibenzothiophene 56 

tr 28/941 

S

CH3

CH3

 

2,3-Dimethyl-dibenzothiophene 57 

te 12/949 
S

CH3

CH3 CH3 

2,4,6-Trimethyl-dibenzothiophene 58 

te 25/945 
S

CH3

CH3

CH3

 

2,4,8-Trimethyl-dibenzothiophene 53 

te 44/946 
S

CH3

CH3

CH3

 

2,4,7-Trimethyl-dibenzothiophene 62 

tr 34/948 
S

S

 

Benzyl disulfide 62 

tr 32/951 
S

CH3

CH3

CH3

 

1,4,7-Trimethyl-dibenzothiophene 61 

te 21/959 

S

 

Acenaphtho[1,2-b]thiophene 69 

tr 86/955 

S

CH3

CH3 CH3

 

1,3,7-Trimethyl-dibenzothiophene 64 

tr 39/962 
S

 

Phenanthro[4,5-bcd]thiophene 65 
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 (2-9ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 22/422 
S

 

Benzo(b)naphtho[2,1-d]thiophene 66 

v 63/429 

S

 

Benzo(b)naphtha(1,2-d)thiophene 67 

tr 83/425 

S

 

3-[1-Naphthalenyl]benzo[b] thiophene 68 

tr 18/425 

S 

Phenanthro(9,10-b) thiophene 63 

v 47/426 
S

 

Phenanthro(4,3-b) thiophene 72 

tr 62/427 S

 

Phenanthro[1,2-b] thiophene 72 

tr 57/416 

S

 

Phenanthro(2,1-b) thiophene 71 

   te : آزمون سری هایداده, v : ارزیابیسری  هایداده, tr : آموزش سری هایداده*

 گرهاها و محاسبه توصیفسازی ساختمان هندسی مولکولبهینه-3-2

برای   AM1تجربیش نیمهرسم و با رو Hyperchemافزار با استفاده از نرمها مولکول ارابتدا ساخت   

 یبه وسیله بهینه شد. سپس کالری بر مولکیلو 222/2رسیدن جذر میانگین مربعات گرادیان انرژی به 

 محاسبه شد. هینه شدهبگر با استفاده از این ساختارهای توصیف Dragon، 2482افزار نرم
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 گرهانتخاب بهترین توصیفا -3-3

رها حاوی گگر باعث پیچیدگی محاسبات شده و تعدادی از توصیفبا توجه به اینکه تعداد زیاد توصیف   

-به نوعی کاهش یابد. به همین منظور، ابتدا توصیف گرهاتوصیفاطلاعات یکسانی هستند، لذا باید تعداد 

تقریبا ثابت داشتند، حذف شدند. سپس یکی از هر دو ها مقادیر ثابت یا گرهایی که برای تمام مولکول

 افزاردر نرم Remcolی با استفاده از برنامه داشتند نیز 3/2بستگی بزرگتر از گری که همتوصیف

MATLAB  گر باقی ماند.توصیف 125، حذف گردیدند. در پایان این مرحله 

ا است، گر را دارسازی با تعداد زیاد توصیفهای تصادفی قابلیت انجام مدلبه دلیل این که روش جنگل   

های عصبی (. اما از آنجا که  شبکه8-9)بخش  شدگر به عنوان ورودی مدل استفاده توصیف 125از کل 

رهای مهم گد، لذا باید ابتدا توصیفنآوربیش برازشی به بار می یورودی، نتیجه گرتوصیفبا تعداد زیاد 

 هایهای عصبی را انجام داد. در اینجا از روشسازی شبکهاب و سپس مدلگر انتختوصیف 125را از بین 

گرها استفاده شده است که در زیر به برای انتخاب بهترین توصیف CDFSراهبرد  ای ومرحلهرگرسیون 

های تصادفی به دلیل قابلیت خود در تعیین پردازیم. شایان ذکر است که روش جنگلتوضیح آن می

 تواند به عنوان یک روش انتخاب متغیر نیز  استفاده شود.ها میگرتوصیفاهمیت 

 

 ایمرحلهرگرسیون  ها با روشانتخاب بهترین توصیفگر -3-3-1

 ایمرحلهآموزش و اجرای رگرسیون سری های با استفاده از دادهو  SPSSافزار با به کارگیری نرم     

 و اندیس بازداری به عنوان متغیر وابسته، ،مستقلده به عنوان متغیرهای گر یاد شتوصیف 125برای 

چنین ه است. همنشان داده شد (1-9نها در جدول )آ یقهکه نام و طب ندانتخاب شدگر توصیف 22تعداد 

هد داین جدول نشان می نتایجدهد که ها را ارائه میگربستگی بین این توصیفهم ( ماتریس9-9جدول )

 وجود ندارد. معناداری ستگیبگرها همکه بین این توصیف
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 ایمرحلهرگرسیون روش  های انتخاب شده باگرتوصیف -(1-9جدول )
Meaning Class Symbol No 

Sum of conventional band orders(H-depleted) Constitutional SCBO 1 

Fragment-based polar surface area Properties PSA 2 

3rd component size directional WHIM index/weighted by atomic 

electrotopological states 
WHIM L3s 3 

Radial distribution function-2.0/weighted by atomic van der 

waals volumes 
RDF RDF020v 4 

Radial distribution function-8.0/weighted by atomic 

polarizabilities  
RDF RDF080p 5 

Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure-

lag5/weighted by atomic polarizabilities 

2D 

autocorrelations 
ATS5p 6 

3-D-MORSE signal 03/Weighted by atomic polarizability  3-D-MORSE  Mor03p 7 

3-D-MORSE signal 24/Weighted by atomic van der waals 

volumes 
3-D-MORSE Mor24v 8 

3D Petijean shape index Geometrical PJI3 9 

Radial distribution function-9.0/unweighted RDF RDF090u 10 

 

 ایمرحلهرگرسیون های انتخاب شده توسط روش گربستگی توصیفماتریس هم -(9-9ول )جد
RDF090u PJI3 Mor24v Mor03p ATS5p RDF080p RDF020v L3s PSA SCBO  

         2 SCBO 
        2 271/2- PSA 
       2 227/2 261/2 L3s 
      2 424/2 285/2- 472/2 RDF020v 
     2 519/2 164/2 928/2- 723/2 RDF080p 
    2 519/2 447/2 293/2 472/2 541/2 ATS5p 
   2 428/2 447/2 414/2- 122/2- 221/2 587/2 Mor03p 
  2 425/2- 987/2 414/2- 246/2 264/2- 997/2- 496/2 Mor24v 
 2 148/2 124/2- 169/2 246/2 142/2 243/2 252/2- 279/2 PJI3 
1 172/2 112/2 564/2- 467/2 142/2 581/2 917/2 982/2 512/2 RDF090u 

 

 CDFS با راهبردگرها انتخاب بهترین توصیف -3-3-2

ی متشکل از مجموعهو  اشته شدکنار گذ (%12) آزمون سری هایروش ابتدا داده نبرای انجام ای   

و مجموعه آموزش و ارزیابی به طور تصادفی به د بار 26 آموزش و ارزیابی  به تعداد سری های داده

 آموزش هایسری از برای هر دسته ایمرحلهرگرسیون  .نددتقسیم گردیآموزش(  %62ارزیابی و  12%)

بررسی قرار گرفت  ارزیابی همان دسته مورد سری هایدادهه توسط دهای به دست آمو مدل هانجام شد

ها ایجاد اوت برای سری دادهمدل متف 26بندی به دست آید. بنابراین در انتها ن دستهتا بهترین مدل آ

  .اند( ذکر شده4-9ها در جدول )مدلگرهای انتخاب شده در این صیفتو شد.
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 هابندی مختلف دادهاز تقسیم مدل به دست آمده 26ای هگرتوصیف -(4-9ل )جدو

 شماره مدل گرهاتوصیف گرهاتعداد توصیف
1 SCBO, Mor06m 2 

9 SCBO, PSA, Mor06m 1 

9 SCBO,PSA,E3s 9 

9 SCBO, Mor06m, Mor32m 4 

3 SCBO, Mor06m, Mor24v, E3s, PSA, RDF080p, Mor03p, 

Mor21m, HATS1m 
5 

9 SCBO, PSA, Mor06m 6 

1 SCBO, PSA 7 

9 SCBO, Mor06m, E3s 8 

8 SCBO, RDF040e, E3s, Mor27p, E2s, Mor21m, H047, C028 3 

4 SCBO, E3s, Mor06m, PSA 22 

1 SCBO, PSA 22 

9 SCBO, Mor06m, E3s 21 

7 SCBO, Mor21m, Mor06m, Mor32m, E3s, L3s, Ds, 29 

9 SCBO, PSA, E3s 24 

1 SCBO, Mor06m 25 

5 SCBO, PSA, L3s, RDF020v, Mor06m 26 

 

 %52بیش از ، (5-9معرفی شده در جدول ) گرتوصیف 4 ها،در این مدل شودهمانطور که مشاهده می   

بستگی بین این ماتریس هم( 6-9جدول )گرها است. اهمیت این توصیف یدهندهشانکه ن اندشدهتکرار 

 ارد.وجود ند معناداری بستگیگرها همبین این توصیف شودمشاهده میدهد که را نشان می هاگرتوصیف

 CDFSراهبرد  های انتخاب شده باگرتوصیف -(5-9جدول )

Meaning Class Symbol No 
Sum of conventional band orders(H-depleted) Constitutional SCBO 1 

3-D-MORSE signal 06/Weighted by atomic masses 3-D-MORSE  Mor06m 2 

Fragment-based polar surface area Properties PSA 3 

3rd component accessibility directional WHIM index/weighted by 

atomic electrotopological states 
WHIM E3s 4 

 
 CDFSراهبرد  انتخاب شده توسطهای گربستگی توصیفماتریس هم -(6-9جدول )

E3s PSA Mor06m SCBO  
   2 SCBO 

  2 632/2 Mor06m 

 2 258/2 271/2- PSA 

2 911/2 167/2 234/2 E3s 
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 تصادفی هایگرها با روش جنگلانتخاب بهترین توصیف -3-3-3

این که به تصادفی علاوه بر  هایروش جنگل ،توضیح داده شد 1-1-8-1طور که در بخش همان   

ه ار بردکتواند به عنوان یک روش انتخاب متغیر نیز به میرود، سازی به کار میعنوان یک روش مدل

 ،بینی مدلپیش توانرهای مؤثر بر تصادفی و بهینه کردن پارامتهای . پس از ساخت مدل جنگلشود

ها گرتوصیفدر هر بار، اهمیت  وشده صد بار تکرار  Rافزار با استفاده از نرم های تصادفیالگوریتم جنگل

به عنوان شاخص نهایی در نظر گرفته  گرتوصیفسرانجام میانگین مقادیر اهمیت هر  .دیگرد محاسبه

که بیشترین اهمیت را دارا است،  یگرتوصیفنسبت به  گرتوصیفهر اهمیت نسبی  چنینهم شده و

طور که مشاهده همان دهد ونمایش میگرها را ( میزان اهمیت نسبی توصیف2-9شکل ) .شدتعیین 

اهمیت نسبی قابل  گرتوصیف 22 و تنها بودهگرها دارای اهمیت نسبی کمی بسیاری از توصیف ،شودمی

شان ن ( 7-9جدول )در  هاآنی طبقهنوع و اهمیت  مقدارهمراه با  گرتوصیف 22که این  توجهی دارند

-( آمده است که نشان8-9گرها در جدول )این توصیف بستگی بینهمماتریس چنین هم .نداشدهداده 

  .باشدمیبین آنها  معناداربستگی هم عدم یدهنده

 

 
 گرهانمودار اهمیت نسبی توصیف -(2-9شکل )
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 تصادفیهای جنگلروش  های انتخاب شده باگرتوصیف -(7-9جدول )
Relative 

Importance 
Importance Meaning Class Symbol Rank 

1.00 17.8838 
Sum of conventional band 

orders(H-depleted) 
Constitutional SCBO 1 

0.61 11.0211 

Lowest eigenvalue n.6 of 

Burden matrix/weighted by 

atomic sanderson 

electronegativities 

BCUT BELe6 2 

0.45 8.0560 

3D-MoRSE-signal 

03/weighted by atomic 

polarizabilities 

3D-MoRSE Mor03p 3 

0.40 7.1639 
Molecular walk count of order 

08 

Molecular 

walk count 
MWC08 4 

0.38 6.8560 Balaban Y index Topological Yindex 5 

0.37 6.6732 

Lowest eigenvalue n.5 of 

Burden matrix/weighted by 

atomic sanderson 

electronegativities 

BCUT BELe5 6 

0.35 6.4170 

Information content index 

(neighborhood symmetry of 5-

order) 

 

Topological IC5 7 

0.35 6.4163 
3D-MoRSE-signal 

06/weighted by atomic masses 
3D-MoRSE Mor06m 8 

0.33 5.9972 
Molecular electrotopological 

variation 
Geometrical DELS 9 

0.32 

 
5.7654 

Radial distribution function-

8.0/weighted by atomic 

polarizabilities 

RDF 
RDF070

p 
10 

0.31 5.6107 
H autocorrelation of lag 

3/weighted by atomic masses 
GETAWAY H3m 11 

 

 تصادفیهای جنگلهای انتخاب شده توسط روش گرستگی توصیفبماتریس هم -(8-9جدول )
RDF070p DELS Mor06m IC5 BELe5 Yindex MWC08 Mor03p BELe6 SCBO  

         2 SCBO 

        2 429/2 BELe6 

       2 187/2- 938/2- Mor03p 

      2 137/2- 982/2 591/2 MWC08 

     2 928/2- 421/2 979/2- 482/2 Yindex 

    2 985/2- 939/2 965/2- 421/2 435/2 BELe5 

   2 967/2 932/2- 428/2 927/2- 166/2 475/2 IC5 

  2 141/2 174/2 147/2- 937/2 112/2- 193/2 152/2 Mor06m 

 2 228/2 275/2 143/2 249/2- 169/2 222/2- 164/2 166/2 DELS 

2 252/2 254/2 923/2 939/2 425/2- 185/2 189/2- 985/2 429/2 RDF070p 
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 سازی با رگرسیون خطی چندگانه مدل -3-4

گر ارتباط خطی بین ساختار ترکیبات و اندیس بازداری آنها است، از برای ساخت مدلی که بیان     

-توصیف های سری آموزش وداده با استفاده ازاستفاده شد.   (MLR)روش رگرسیون خطی چندگانه

سپس آمد و گر متفاوت به دست های مختلف با تعداد توصیفمدل ،(1-9گرهای ارائه شده در جدول )

adjبهترین مدل که دارای بیشترین مقدار 
2R  وITF به عنوان مدل استهای سری ارزیابی برای داده ،

روابط  و ( ذکر شده است3-9های مختلف در جدول )ها برای مدلد. مقادیر این پارامترتخاب شنهایی ان

 .است گردیدهارائه  3-1بخش  آنها درمربوط به 

 MLRمده از روش های به دست آپارامترهای آماری برای مدل -(3-9جدول )

adj
2R FIT مدل گرهاتوصیف 

331/2 62/57 SCBO, PSA 2 

332/2 21/62 SCBO, PSA, L3s 1 

339/2 26/62 SCBO, PSA, L3s, RDF020v 9 

994/1 17/65 SCBO, PSA, L3s, RDF020v, RDF080p 4 

824/2 16/2 SCBO, PSA,L3s, RDF020v, RDF080p, ATS5p 5 

329/2 13/1 SCBO, PSA,L3s, RDF020v, RDF080p, ATS5p, Mor03p 6 

311/2 27/1 SCBO, PSA, L3s, RDF020v, RDF080p, ATS5p, Mor03p, Mor24v 7 

577/2 18/2 SCBO, PSA, L3s, RDF020v, RDF080p, ATS5p, Mor03p, 

Mor24v, PJI3 
8 

952/2 25/2 SCBO, PSA, L3s, RDF020v, RDF080p, ATS5p, Mor03p, 

Mor24v, PJI3, RDF09u 
3 

 

 ه شد که معادله آن به صورت زیر است:به عنوان بهترین مدل برگزید 4بدین ترتیب مدل 

(9-2)        RI=-43.577+14.678 SCBO+1.307 PSA-52.059 L3s+44.193 RDF020v-6.473 

RDF080p            

، دنب رگرسیون( یکسان نیستگیری متغیرهای مستقل )ضرایبا توجه به اینکه واحدهای اندازهولی    

یت و تاثیر یک متغیر مستقل بر ماستاندارد به میزان اهتوان از روی ضرایب رگرسیون غیرهرگز نمی

یر طبق رابطه زه که توان از ضرایب استاندارد شداین مشکل میسته پی برد. برای حل روی متغیر واب

 [:49 و 16]استفاده نمود شود محاسبه می
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(9-1                                        )                                                       βḰ = (
Sk

Sy
) βk        

استاندارد ضریب رگرسیون غیر βKام، kگر وصیفضریب گرسیون استاندارد شده ت β́Kدر این رابطه 

استاندارد انحراف نیز  Sy( و امkگر متغیر مستقل مورد نظر)توصیف استانداردانحراف  Skگر، همان توصیف

 آیند:باشد که از روابط زیر به دست میوابسته )اندیس بازداری( می متغیر

(9-9                                                             )                              Sk = √
∑ (xik−x̅k)2n

i=1

n−1
           

(9-4)                                                                                        Sy = √
∑ (yi−y̅)2n

i=1

n−1
 

 yi ترکیبات، تعداد n، ام kگر توصیفمقدار میانگین  x̅kو ام iبرای ترکیب  امkگر مقدار توصیف    xikکه

 مقدار میانگین متغیر وابسته است. y̅ م واiمقدار متغیر وابسته برای ترکیب 

بدین ترتیب در این تحقیق نیز بر اساس روابط فوق، ضرایب رگرسیون استاندارد شده برای مدل      

 زیر ارائه شده است: جدولسبه شد که در ابرتر مح

 استاندارد و استاندارد توصیفگرهای موجود در مدل خطی برترغیرضرایب  -(22-9جدول )
RDF080p RDF020v L3s PSA SCBO گرتوصیف 

 ضریب غیر استاندارد 678/24 927/2 -253/51 239/44 -479/6
 ضریب استاندارد 339/2 284/2 -2222/2 257/2 -261/2

 

گرهای انتخاب شده توسط سازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -3-5

  (SR-ANN) ایمرحلهرگرسیون روش 

بکه از شاستفاده خطی بین متغیرهای مستقل و متغیر وابسته، غیر ییافتن رابطه هاییکی از راه   

های ورودی و گرتوصیف به عنوان گرتوصیف 22. ابتدا مقادیر باشدمیسازی عصبی مصنوعی برای مدل

خور با پیشسپس یک شبکه و  شده در نظر گرفتههدف  به عنوان متغیر بازداری متناظر با آنهااندیس 

 ه که شاملبینی شبکقدرت پیشپارامترهای مؤثر بر شایان ذکر است که  .گردیدانتشار ایجاد تکنیک پس

، تعداد دور یا محرک انتقال ش وورودی، تعداد گره در لایه پنهان، نوع تابع آموز هایگرتوصیفتعداد 
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ارایی بهینه شوند. تابع کباید  برای دستیابی به بهترین نتیجه، (µ) ممنتوم و پارامتر  (epoch)آموزش 

 باشد.می (MSE) شبکه نیز میانگین مربع خطا

 

 بر شبکه سازی پارامترهای مؤثربهینه -3-5-1

یک لایه پنهان در ساختار شبکه عصبی مناسب باشد،  رسد کهایی که در بیشتر موارد به نظر میاز آنج   

از تابع انتقال  چنین در لایه خروجیهم[. 44پنهان مورد استفاده قرار گرفت] در این تحقیق نیز یک لایه

 نها دراما برای یافتن مقدار بهینه سایر پارامترها، مقادیر مختلفی از آ استفاده شد،(purelin) خطی 

با دو الگوریتم  و 22تا  1، هر شبکه با تعداد ورودی از این منظوربرای ده شد. ساختار شبکه قرار دا

و دو تابع انتقال لگاریتم سیگموئید 1(trainbr)و تنظیم بایزین 2(trainlm)مارکوارت -آموزشی لونبرگ

(logsig)  و تانژانت سیگموئید(tansig)  آموزش 42تا  1و تعداد دور آموزش از  22تا  1و تعداد گره از ،

ر . دینه گردیددر مرحله بعد به کهر گرفته شد ثابت در نظ، µتنها مقدار پارامتر در اینجا داده شد. 

بر اساس  سازی پارامترهای مختلفدر حین بهینه های به دست آمده( بهترین شبکه22-9) جدول

 با تابع آموزشی لایه 9شبکه عصبی  ،جدولاین ه با توجه ب .نداان داده شدهنش  MSE کمترین مقدار

در لایه مخفی و تعداد ن نرو 6گر ورودی، توصیف 5، سیگموئید انتقال تانژانت تابع ومارکوارت -لونبرگ

 سازی در نظر گرفته شد.دهد. بنابراین این شبکه برای مدلرا نشان می  MSEکمترین  21موزشیدور آ

ی قبل، مقدار این پارامتر ، در شرایط بهینه به دست آمده از مرحله µبرای یافتن مقدار بهینه پارامتر 

سری ارزیابی  MSEتغییر داده شد و برای هر مورد مقدار  2225/2های با گام2/ 225تا  2225/2بین 

فرض که با مقدار پیش باشدمی µ= 222/2مربوط به  MSE (. کمترین مقدار1-9شکل ) .گردیدمحاسبه 

 مارکوارت برابر است.-آن در تابع آموزشی لونبرگ

                                                 

1-Levenberg-marquart 

2-Bayesian regularization 
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 به دست آمده (SR-ANN) های بهینهتوابع و پارامترهای شبکه -(22-9) جدول

MSE رگتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره آموزش تعداد دور 

 5 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 6 11 21/8

 5 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-انتتانژ 6 12 98/6

 7 تنظیم بایزین سیگموئید-انتتانژ 3 99 56/22

 3 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 4 44 85/8

 

 
ا تغییر پارامتر  (SR-ANN) خطای شبکه نمودار تغییر -(1-9شکل )  µب

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده -3-5-2

 نشان داده شده است. ی به دست آمدهمشخصات شبکه بهینه (،21-9در جدول )  

 (SR-ANN) مشخصات شبکه بهینه -(21-9جدول )

  (Trainlm)مارکوارت-لونبرگ تابع آموزش

 (Tansig)سیگموئید -تانژانت تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی

 MSE تابع کارایی

 6 تعداد گره

 5 ورودی گرتوصیفتعداد 

 21 تعداد دور آموزشی

 µ 222/2پارامتر 
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 گرهای انتخاب شده توسطسازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -3-6

 CDFS (CDFS-ANN) راهبرد

یک گرهای ورودی به به عنوان توصیف CDFSگرهای انتخاب شده با راهبرد توصیف بخشدر این    

 ر بهینهدیافتن مقا. برای یقرار گرفتاستفاده مورد  purlinشبکه عصبی با یک لایه پنهان و لایه خروجی 

قبل تغییر داده  و سایر پارامترها مانند مرحله 4تا  1از  تعداد ورودیارایی شبکه، پارامترهای مؤثر بر ک

 شد. نظر گرفتهشبکه بهینه در  انتخاب نیز به عنوان معیار شد. میانگین مربع خطا

 

 بر شبکه سازی پارامترهای مؤثربهینه -3-6-1

دار و تنها مق زمان بهینه گردیدپارامترها به طور همتمامی  نیز جهت ایجاد شبکه بهینه در این مرحله   

جدول  د. با توجه بهبهینه گردینیز این پارامتر در مرحله بعد مقدار  شد که در نظر گرفتهثابت ممنتوم 

شود دهد، مشاهده میرا نمایش میسازی های به دست آمده در حین بهینهکه بهترین شبکه (9-29)

، تابع آموزشی 21نرون در لایه مخفی ، تعداد دور آموزشی  3ورودی،  گرتوصیف 9که شبکه عصبی با 

می دهد. ها نشان را نسبت به سایر شبکه MSE انتقال لگاریتم سیگموئید، کمترینتنظیم بایزین و تابع 

 .سازی در نظر گرفته شدبرای مدل بهینه یشبکهای با این ساختار به عنوان بنابراین شبکه

 به دست آمده (CDFS-ANN) های بهینهتوابع و پارامترهای شبکه -(29-9) جدول
MSE گرتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره آموزش تعداد دور 

 9 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 7 8 22/26

 4 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-انتتانژ 7 19 39/24

 4 تنظیم بایزین سیگموئید-انتتانژ 22 7 91/28

 3 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 9 12 86/14
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ز ا این پارامترمقدار  قبل، ییمات مدل انتخاب شده در مرحلهی تنظبه ازا ،µ پارامتر سازیبرای بهینه

میانگین مربع خطای  ،تغییر مرحله و در هر هتغییر داده شد 2225/2های با گام 225/2تا  2225/2

فرض آن در تابع برابر با مقدار پیش µ بهینه مقدار (،9-9)شکل طبق سری ارزیابی محاسبه گردید. 

  .به دست آمد 225/2آموزشی تنطیم بایزین یعنی 

 
ا تغییر پارامتر   (CDFS-ANN) خطای شبکه تغییرنمودار  -(9-9شکل )  µب

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده -3-6-2

( نشان 24-9مده از مرحله قبل، مشخصات شبکه عصبی بهینه در جدول )با توجه به نتایج به دست آ   

 داده شده است.

 (CDFS-ANN) مشخصات شبکه بهینه -(24-9جدول )

 (trainbr)تنظیم بایزین  تابع آموزش

 (tansig)تانژانت سیگموئید  تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی
 MSE تابع کارایی
 3 تعداد گره

 9 ورودیگر توصیف تعداد

 21 تعداد دور آموزشی

 µ 225/2پارامتر 

 

توسط گرهای انتخاب شده سازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -3-7

 (RF-ANN) تصادفی هایروش جنگل

گرهای منتخب وتوصیف purlinی با یک لایه پنهان و لایه خروجی شبکه عصب این بخش نیز از در   

بکه،  بر کارایی ش دیر بهینه پارامترهای مؤثرد. برای یافتن مقااستفاده گردیهای تصادفی روش جنگل
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گین نیز میان تابع کارایی مانند مرحله قبل تغییر داده شده وا و سایر پارامتره 22تا  1تعداد ورودی ها از 

 مربع خطا در نظر گرفته شد.

 

 سازی پارامترهای مؤثربهینه -3-7-1

ت و با به دس در این مرحله، تنظیمات مختلفی برای همه پارامترها به جز ممنتوم در نظر گرفته شد   

های به ( بهترین شبکه25-9جدول ) نیز محاسبه گردید. µآمدن تنظیمات مدل بهینه، بهترین مقدار 

 9ورودی،  گرتوصیف 3شبکه عصبی با  در آن  دهد کهرا نمایش می سازیدر حین بهینه دست آمده

و تابع انتقال لگاریتم  مارکوارت-لونبرگ، تابع آموزشی 97نرون در لایه مخفی ، تعداد دور آموزشی 

به  تواندمیای با این ساختار شبکهو لذا  دارا استها به سایر شبکهرا نسبت  MSE سیگموئید، کمترین

 د.وسازی اندیس بازداری ترکیبات در نظر گرفته شبرای مدل شبکه بهینهعنوان 

 به دست آمده (RF-ANN) های بهینهتوابع و پارامترهای شبکه -(25-9) جدول
MSE گرتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره آموزش تعداد دور 

 9 مارکوارت-لونبرگ دسیگموئی-لگاریتم 3 37 79/18

 1 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-انتژتان 5 42 37/11

 3 تنظیم بایزین سیگموئید-انتژتان 22 92 45/12

 3 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 7 91 89/28

 
ی طراح، ی قبلبهینه به دست آمده از مرحلهرایط شای با کهشب ،µ پارامترمقدار سازی رای بهینهب   

و در هر تغییر  هتغییر داده شد 2225/2های با گام 225/2تا  2225/2از  این پارامتر. سپس مقدار شد

برابر با مقدار  µ بهینهمقدار (4-9) طبق شکلمیانگین مربع خطای سری ارزیابی محاسبه گردید. 

 .به دست آمد 222/2یعنی  ارتمارکو-لونبرگفرض آن در تابع آموزشی پیش
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ا تغییر پارامتر  (RF-ANN) خطای شبکه نمودار تغییر -(4-9) شکل  µب

 

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده -3-7-2

( نشان 26-9مده از مرحله قبل، مشخصات شبکه عصبی بهینه در جدول )با توجه به نتایج به دست آ   

 داده شده است.

 (RF-ANN) شبکه بهینه مشخصات -(26-9جدول )

 (trainlm)مارکوارت -لونبرگ تابع آموزش

 (logsig)لگاریتم سیگموئید  تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی
 MSE تابع کارایی
 9 تعداد گره

 3 ورودی گرتوصیفتعداد 

 97 تعداد دور آموزشی

 µ 222/2پارامتر 

 

 تصادفی هایسازی جنگلمدل -3-8

برای  OOBسری های داده .ستفاده گردیدا سری آموزش های تصادفی ازبرای ایجاد مدل جنگل   

. دننیز برای ارزیابی نهایی مدل در نظر گرفته شد آزمون سری هایدادهپارامترهای مؤثر و سازی بهینه

برای دستیابی به  ،(m)  های انتخاب شده در هر مرحله افرازگرتوصیفوتعداد  (ntree)تعداد درختان 

 .ندگردیدبهینه  ،بهترین مدل
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 mو  ntreeمقادیر  سازیبهینه -3-8-1

تا  122از  ntreeبرای بهینه نمودن تعداد درخت و تعداد توصیفگر مورد استفاده در هر مرحله افراز،    

 OOBتغییر داده شده و در هر مرحله جذر خطای  2های با گام  125تا  1از  mو  222های با گام 322

و  ntreeمقادیر متفاوت را در  روند تغییر خطا (،5-9ارائه شده در )محاسبه گردید. نمودار  RMSE 2یا 

m همراه وجود دارند،  (5-9که در قسمت قرمزرنگ شکل ) با کمترین مقدار خطا  یدهد. نقاطنشان می

 .اند( نشان داده شده27-9در جدول)  متناظر خود، mو  ntreeبا مقادیر 

 
  ntreeو  mدر مقادیر متفاوت RMSE یا OOB نمودار تغییرات مجذور خطای  -(5-9) شکل

 
 متناظر آنها ntreeو  mهمراه با  RMSEکمترین مقادیر  -(27-9جدول )

33/27 87/27 86/27 79/27 69/17 RMSE (OOB) 

129 122 128 255 73 m 

422 822 422 422 611 ntree 

 

به عنوان مقادیر  ntree=600و  m=73گرها است، از آنجا که هدف در این روش کاهش تعداد توصیف

 د.شدنبهینه انتخاب 

                                                 

1-Root mean square error 
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 های مهمگرتصادفی با استفاده از توصیف هایگلسازی جنمدل -3-8-2

های به کار رفته در ساخت مدل کمتر گرهر چه تعداد توصیف، QSPRاز آنجایی که در مطالعات    

های رگبا توصیف فقطتصادفی های روش جنگللذا ایجاد مدل با ، توان آن را مدل بهتری دانستمیباشد، 

ر گبه این صورت که ابتدا دو توصیف انجام شد. مجددا نیز ،انده( نشان داده شد7-9که در جدول ) مهم

سازی انجام شد. به دلیل اینکه بهینه ،برای یافتن بهترین مدلمهم به عنوان ورودی به کار برده شد و 

رابر تعداد درخت ب بینی دارد، زیاد نیست و تغییرات آن تاثیر اندکی بر قدرت پیش ntreeاهمیت پارامتر 

گر محاسبه گردید. در مرحله بعد، سه توصیف mبه ازای تغییر  OOBو خطای  شده قرار داده  622با 

 دهد. را نشان میبهترین نتیجه هر مرحله ( 28-9)جدول  [.96]ن مراحل تکرار شدوارد شده و ای

 متفاوت گرتوصیفبا تعداد  OOBتغییرات خطای  -(28-9) جدول

MSE(OOB)  تعداد بهینه m  دامنه تغیییرm گر ورودیتعداد توصیف 
93/171 2 2  2 

52/274 9 9-1 9 

59/275 9 4-1 4 

85/112 1 5-1 5 

95/118 1 6-1 6 

49/192 1 7-1 7 

42/162 1 8-1 8 

78/195 1 3-1 3 

93/928 1 22-1 22 

54/151 4 22-1 22 

 
کمترین  1برابر با  mو  622گر و با تعداد درخت  توصیف 1 مدلی با شود، همان طور که مشاهده می

 دهد.میزان خطا را نشان می

 

 

 



54 

 

 هاارزیابی مدل -3-9

 آزمون سری هایدادهها با استفاده از مدلارزیابی  -3-9-1

 سازیهایی که در مدلگردد که خواص مولکولقتی مشخص میو بینییشپهای مدلامتیاز و اهمیت    

 24 بینی اندیس بازداریبرای پیش ،های منتخببدین منظور مدل ی کند.بینپیشاند را به کار نرفته

نمودار  (6-9بینی و شکل )( نتایج پیش23-9. جدول )ندشد، به کار برده آزمون سری یدادهمولکول 

در . ددهمی نشان آزمون سری هایدادهدر مقابل مقادیر تجربی را برای  بینی شدهدیر پیشمقا تغییرات

یم شده است ترکیبات مورد بررسی ترس RIها بر حسب مقادیر تجربی قی ماندهمقادیر با نیز (7-9شکل )

 .است عدم وجود خطای سیستماتیکحاکی از ای صفر( ها حول محور افقی )خطدادهکه توزیع متقارن 

ینی باند با صحت خوبی اندیس بازداری را پیشها توانستهنتیجه کلی از این ارزیابی این است که همه مدل

 اند.های تصادفی و رگرسیون خطی چندگانه عملکرد بهتری نشان دادههای جنگلکنند اما روش

 

 1ای تک تکرد مرحلهها توسط اعتبارسنجی متقاطع با ارزیابی مدل -3-9-2

شود، هر بار یک ترکیب از سری ها انجام میدر این روش که به منظور بررسی تعمیم پذیری مدل   

ترکیب باقی مانده  72سازی ذکر شده با روش مدل 5سازی توسط ها کنار گذاشته شده و مدلداده

بینی اندیس بازداری ترکیب کنار گذاشته شده، ای به دست آمده برای پیشهصورت گرفت. سپس مدل

بینی شده ( ارائه شده است. مقادیر پیش12-9به کار گرفته شد. نتایج حاصل از این روش در جدول )

( بر 3-9( و نمایش خطای مطلق در شکل )8-9در مقابل مقادیر تجربی نشان داده شده در شکل )

بینی اندیس بازداری این ترکیبات و عدم وجود خطای سیستماتیک دلالت برای پیش هاتوانایی این مدل

 دارد.

 

                                                 

1-Leave one out cross validation 
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ر مقادیر پیش -(6-9) شکل اندیس بازدارینمودا های توسط مدل آزمون سری هایداده بینی شده 

 دیر تجربی مقا در مقابل مختلف

 

  

  

  
با  آزمون سری هایمقادیر تجربی برای داده در مقابلخطای مطلق نمودار مقادیر  -(7-9) شکل
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اندیس بازداری کل دادهنمودار مقادیر پیش -(8-9) شکل  تکای تکبه روش رد مرحله هابینی شده 

 بر حسب مقادیر تجربی  های مختلفمدل توسط

 

   

   

   
های ها با مدلکل دادهبر حسب مقادیر تجربی برای خطای مطلق نمودار مقادیر  -(3-9) شکل

 تکای تکبه روش رد مرحله مختلف
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 با استفاده از پارامترهای آماری هاارزیابی مدل -3-9-3

بینی ارائه شده است، جهت ارزیابی توانایی پیش 3-1ده پارامتر آماری که توضیح آنها در بخش    

های سری آزمون محاسبه و با یکدیگر مقایسه گردید. مقدار این های به کار گرفته شده، برای دادهمدل

دهد، در جدول های تصادفی و رگرسیون خطی چندگانه را نشان میهای جنگلپارامترها که برتری روش

های ها را توسط مدل( نیز مقدار این پارامترها برای کل داده11-9( ارائه شده است. جدول )9-12)

 دهد.مختلف نشان می

 آزمون سری هایبرای داده های مختلفمدل مده توسطهای آماری به دست آپارامتر -(12-9جدول )
MLR RF-ANN CDFS-ANN SR-ANN RF(m=2) RF(m=73)  

336/2 386/2 334/2 367/2 335/2 337/2 2R 

337/2 355/2 339/2 347/2 334/2 - adj
2R 

745/9 376/6 492/4 757/22 226/4 437/9 SEP 

994/2 485/1 577/2 899/9 466/2 146/2 REP 

355/1 553/5 523/9 994/5 464/9 565/1 MAE 

365/2 861/2 178/2 676/2 125/2 867/2 MRE 

216/24 657/48 699/23 796/225 393/26 192/21 MSE 

965/236 237/682 857/174 2612 244/197 199/272 PRESS 

679/422 467/98 422/661 638/47 2237 - F 

431/52 227/9 852/77 262/6 312/216 - FIT 

 

 تکتک به روش رد هادادهبرای کل  های مختلفمدلتوسط ده های آماری به دست آمپارامتر -(11-9جدول )

MLR RF-ANN CDFS-ANN SR-ANN RF(m=2)  

339/2 365/2 385/2 369/2 382/2 2R 

331/2 362/2 385/2 362/2 382/2 adj
2R 

119/7 962/25 375/3 379/25 479/22 SEP 

742/1 819/5 782/9 255/6 943/4 REP 

976/5 282/22 796/7 229/3 912/8 MAE 

216/1 217/4 539/9 586/9 999/9 MRE 

155/51 361/195 433/33 245/155 612/292 MSE 

9761 26383 7264 28972 3476 PRESS 

2712 123 2936 965 2752 F 
366/87 186/22 621/56 475/27 259/46 FIT 

 



64 

 

 2تصادفی-Yها با استفاده از آزمون ارزیابی مدل -3-9-4

 . در این آزمون، مقادیردوشمی ها انجامهر گونه ارتباط تصادفی بین داده این تکنیک با هدف بررسی   

ام های جدید با تمتجربی متغیر وابسته در محدوده همان مقادیر به طور تصادفی تغییر داده شده و مدل

( نشان داده 19-9بار اجرای این آزمون در جدول ) 22های ذکر شده، ایجاد شدند. نتایج حاصل از روش

 های جدید، بیانگر عدمهای اصلی و مدلتفاوت قابل ملاحظه بین مقادیر ضریب تعیین مدل شده است.

 ها است.وجود ارتباط تصادفی در مدل

 تصادفی-Yبا استفاده از آزمون  آزمون سری هایدادهبرای  2Rمقادیر  -(91-9) جدول

22 3 8 7 6 5 4 9 1 2 
 تکرار

 روش
184/2 269/2 287/2 222/2 221/2 222/2 221/2 262/2 987/2 253/2 RF(m=73) 

924/2 277/2 228/2 218/2 223/2 256/2 227/2 244/2 282/2 252/2 RF(m=2) 

948/2 945/2 195/2 253/2 283/2 955/2 299/2 273/2 287/2 251/2 SR-ANN 

481/2 485/2 491/2 972/2 142/2 473/2 227/2 466/2 253/2 426/2 CDFS-ANN 
172/2 112/2 962/2 122/2 145/2 287/2 932/2 466/2 226/2 182/2 RF-ANN 

 

 با اندیس بازداری مدل برترهای منتخب گربررسی ارتباط توصیف -3-11

اخت گر که در سهای تصادفی است. دو توصیفروش جنگل ،بینی اندیس بازداریپیش مدل برتر برای   

 . باشندمی BELe6 و SCBOاین مدل به کار برده شدند، 

ترین و ، سادهگرهاتوصیفاز گروه است و این  1های زیرساختاریگراز جمله توصیف  SCBO  توصیفگر

رابطه با در  یهیچ اطلاعات مولکولی یک ترکیب را بدونها هستند که ساختار گرترین توصیفپر استفاده

، تعداد ساختاری شامل تعداد اتمگرهای زیرترین توصیفند. معمولکنها بررسی میهندسه مولکول

های دوگانه متناسب مجموع پیوند با SCBOد. نباشماتیک میهای آروهای چندگانه و تعداد حلقهپیوند

ا افزایش ب چنینهم یابد.گر افزایش میوگانه در مولکول، مقدار این توصیفاست. با افزایش تعداد پیوند د

                                                 

1-Y-randomaization test 
2-Constitutional 
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 ازو در نتیجه تمایل مولکول به ف ن قطبیت ترکیب افزایش یافتهداد پیوند دوگانه در مولکول، میزاتع

گر ( چگونگی ارتباط این توصیف14-9جدول ) یابد.ش و اندیس بازداری نیز افزایش میساکن قطبی افزای

 دهد.ها نشان میهای سری دادهبرای تعدادی از مولکولبا تعداد پیوند دوگانه و اندیس بازداری را 

  SCBOگر نمایش ارتباط اندیس بازداری با مقدار توصیف -(14-9جدول )

 شماره ترکیب ساختار تعداد پیوند دوگانه SCBOمقدار  اندیس بازداری

89/232 21 9 

SH

CH3 CH3

 

25 

18/123 25 4 
S CH3 

19 

97/141 27 5 
S

 

97 

64/917 19 6 
S

CH3CH3 

59 

21/959 15 7 

S
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از یک ای گرها مقادیر ویژهباشد. این توصیفمی BCUT2 گرهایاز گروه توصیف BELe6گر دوم توصیف

کولی مولهستند. ماتریس بوردن یک گراف  1غییر شکل یافته به نام ماتریس بوردنماتریس ارتباطی ت

 Vکه  شودتعریف می G=G(V,E) گراف مولکولی با علامت که این کندتهی از هیدروژن را ارائه می

های نشانگر یال Eهای موجود در ساختار مولکول است و بیانگر تعداد اتموس گراف است که نشانگر رئ

صل یگر است. تعداد یال متها( به یکدی این رئوس )اتمهای متصل کنندهگراف است که متناظر با پیوند

که بدون در نظر گرفتن اتم هیدروژن به دست آید،  یویند. گرافگس میآن رأ یس را درجهأبه یک ر

ماتریس بوردن، عناصر قطری در ارتباط با اعداد اتمی، . در گراف مولکولی تهی از هیدروژن است

                                                 

1-Burden-CAS-university of texas eigenvalue 

2-Burden matrix 
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ی در ارتباط با مرتبه پیوند دو اتم متصل به قطرو غیره و عناصر غیر پذیری، قطبشالکترونگاتیویته

یک و در غیر این صورت صفر باشد،  kijd=اتریس در صورتی که قطری این معناصر غیر. یکدیگر هستند

از  یتواند مقدارتوپولوژیکی بین دو اتم است و می شود که فاصلهتعریف می lagبه عنوان K  هستند.

فاوتی تهای مگرتوصیف منجر به ایجاد بالا و پایین این ماتریسمقادیر ویژه یک تا هشت داشته باشد. 

حاوی اطلاعاتی در مورد  ترین مقدار ویژه منفی از ماتریس بوردن است وپایین BEL .گرددمی

 یک بودن مقدار این و مقدار صفر یا یک دارد. باشدها میپذیری مولکولهای قطبی و قطبشبرهمکنش

یت، تمایل ی این قطبآن ترکیب است و در نتیجه بیشتر گر برای یک مولکول به معنای قطبیتتوصیف

( چگونگی تاثیر 15-9جدول ) .[45 و 98]یابدقطبی زیاد و اندیس بازداری نیز افزایش میبه فاز ساکن 

دهد. با اضافه شدن حلقه نشان میها برای تعدادی از مولکولگر بر اندیس بازداری را مقدار این توصیف

 یابد.افزایش می نیز و تجمع بار منفی، قطبیت و اندیس بازداری

  BELe6گر باط اندیس بازداری با مقدار توصیفنمایش ارت -(15-9جدول )

 شماره ترکیب ساختار BELe6مقدار  اندیس بازداری

22/122 2 
S 

27 

29/921 2 S

 

47 

52/112 2 

S

CH3

 

15 

98/919 2 

S

CH3

 

51 
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 گیرینتیجه -3-11

. از اده شداستف دارگوگردبینی اندیس بازداری ترکیبات برای پیشدر این تحقیق از پنج مدل مختلف    

 CDFSگرهای انتخاب شده با راهبرد بین سه شبکه عصبی مصنوعی به کار برده شده ، شبکه با توصیف

 و های تصادفیجنگل هایروش عملکرد بهتری نسبت به دو روش دیگر داشته است. اما در حالت کلی،

ر اساس . بندارا ارائه داده نتایج بهتری شبکه عصبی مصنوعی روش به نسبت رگرسیون خطی چندگانه

وان اندیس تمی گرهای مربوطه،ی توصیفو محاسبه نها با دانستن ساختار ترکیباتها و تاین مدل

 د.مونبینی اند، پیشاز ترکیبات را که هنوز سنتز نشدهبازداری ترکیبات مشابه و یا همین طبقه 
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 فصل چهارم

اندیس  بینیجهت پیش سازیمدل

ترکیبات آروماتیک بعضی بازداری 

 ایچندحلقه
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ی ازداری ترکیبات آروماتیک چند حلقهاندیس با بینیرای پیشهدف در این فصل، یافتن یک مدل ب     

ای گرهیفها و محاسبه توصسازی ساختار مولکولها، بهینهسری داده معرفیبخش تجربی شامل  است.

، CDFSراهبرد و  ایمرحلهرگرسیون  هایبا روش های مولکولی مناسبگرمولکولی، انتخاب توصیف

 و های تصادفیمصنوعی، جنگل ، شبکه عصبینهرگرسیون خطی چندگا هایتوسط روش سازیمدل

 .    اشدبهای برتر میارزیابی مدل

 

 هادادهسری -4-1

همراه با فاز  با کروماتوگرافی گازی ترکیب آروماتیک 89بازداری  اندیسها از نتایج تعیین سری داده   

این  تجربی (RI) بازداریاندیس [. نام، ساختار و 46به دست آمد] و آشکارساز نشر اتمی ساکن قطبی

چنین در این جدول مشخص شده است که هر داده ( نشان داده شده است. هم2-4) ترکیبات در جدول

 باشد.می (آزمونآموزش، ارزیابی و یا )متعلق به کدام سری 

 

 گرهاها و محاسبه توصیفسازی ساختمان هندسی مولکولبهینه -4-2

رسم و برای بهینه کردن ساختار آنها، Hyperchem افزار به وسیله نرمدر این مرحله، ساختار ترکیبات    

با استفاده از این  Dragonافزار توسط نرم گرتوصیف 2482سپس . به کار برده شد AM1روش 

 های بهینه شده، محاسبه گردید.ساختار

 

 گرهاانتخاب بهترین توصیف -4-3

ابت یا دیر ثمقاها گرهایی که برای تمام مولکولبرای جلوگیری از پیچیدگی محاسبات، ابتدا توصیف   

نیز با استفاده از  3/2بستگی بزرگتر از گر با همیکی از هر دو توصیف چنینهم تقریبا ثابت داشتند.

 گر باقی ماند.فتوصی 239 ،در پایان این مرحلهحذف گردیدند به طوری که  MATLABافزار نرم
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 هانام و اندیس بازداری سری داده -(2-4جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

v 22/122  

 
Naphthalene 2 

v 22/112  
CH3

 
2-methyl naphthalene 1 

tr 21/114  

CH3

 

1-methyl naphthalene 

 
9 

tr 56/196  

 

Biphenyl 4 

tr 17/148  

CH2

 

Acenahthylene 5 

te 56/159  

CH3

 

Acenaphthene 6 

tr 69/153  
O

 

Di benzo furan 7 

v 93/172  

 

Flourene 8 

tr 18/188  
CH3

 

2-methyl flourene 3 

v 14/183  
CH3

 

1-methyl flourene 22 

tr 18/131  

CH3

 

9-Methyl flourene 22 

v 35/135  

S

 

Dibenzothiophene 21 

tr 22/922  

 

Phenanthrene 29 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 59/922  
 

Anthracene 24 

v 18/924  S
+

S
+

S

 

Naphtha[2,3-b]thiophene 25 

tr 82/923  
N
H

 

Carbazole 26 

tr 21/922  

 

1H-indene,1-phenyl 27 

te 25/924  
 

1H-Indene,2-phenyl 28 

v 89/928  CH3

 

2-Methyl phenantherene 23 

te 67/923  

CH3

 

3-Methyl phenanthrene 12 

v 21/912  
CH3

 
2-Methyl anthracene 12 

tr 74/911  

CH3

 

9-Methyl phenantherene 11 

te 54/919  

CH3

 

1-Methyl phenanthrene 19 

tr 79/915  

 

Cyclopentha[def]phenantheren 14 

tr 34/916  
N
H

CH3

 

2-Methyl carazol 15 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 36/944 

 

Fluoranthene 16 

te 24/948  

 

Acephenanthrylene 17 

tr 41/943  

S 

Phenanthro[4-5bcd]thiophene 18 

tr 42/951  

 

Pyrene 13 

v 47/959  
O

 

Benzo[b]naphtha[2,3-d]furan 92 

tr 24/956  
 

Phenyl Methyl naphthalene 92 

tr 65/957  

 

p-trephenyl 91 

tr 86/957  

O

 

benzo[b]naphtha[1,2-d]furan 99 

tr 23/961  

CH3

 

2-Methyl fluoranthan 94 

v 81/961  

N
H

 

4H-Benzo[def]carbazol 95 

tr 18/966  

 

Benzo[a]flourene 96 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 75/968  

CH3 

4-Methyl pyrene 97 

tr 55/979  

CH3

 

1-Methyl pyren 98 

te 28/932  

 

Benzo[ghi]flouranthene 93 

te 57/932  

 

Benzo[c]phenanthrene 42 

te 22/932  

 

Cyclopenta[cd]pyrene 42 

tr 79/932  
S 

Benzo[b]naphtha[2,3-d]thiophene 41 

tr 72/131  

CH3

 

Methylbenzo[a]anthracene 49 

tr 76/934  

S

 

Dinaphtha[3,4-d]thiophene 44 

te 96/938  

 

Benzo[a]Anthracene 45 

tr 22/422  

 

Chrycene 46 

tr 77/421  

 

1,1-binaphthalene 47 

v 18/424  

 

1,2-binaphthalene 48 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 47/426  

 

9-phenyl anthracene 43 

te 54/423  
S

CH3

 

Methylbenzo[b]naphtha[2,3-d]thiophene 52 

te 17/422  

CH3

 

Methylbenzo[a]anthracene 52 

tr 55/412  

 

2,2Binaphthalene 51 

tr 23/414  

 

2-phenylphenanthrene 59 

tr 39/449  

 

Benzo[b]fluorescence 54 

tr 27/448  

 

Benzo[c]acephenanthrylene 55 

te 39/451  

 

Benzo[c]pyrene 56 

v 62/456  
 

Dibenzo[a,h]flourane 57 

tr 38/457  

 

Perylene 58 

tr 22/453  

 

Phenylpyrene 53 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 36/482  

S

 

Dinaphthothiophene 62 

te 17/489  

 

Benzo[b]trihenylene 62 

tr 94/486  

 

1-phenyl pyrene 61 

v 98/488  

 

Indeno[1,2,3-cd]flpurancene 69 

tr 59/432  

 

Indeno[7,1,2,3-cdef]chrycene 64 

tr 32/434  

 

Indeno[1,2,3-cd]pyrene 65 

tr 83/435 

 

Dibenzo[ah]anthracene 66 

tr 67/436  

 

Pentaphene 67 

tr 86/438  

 

Benzo[b]chrycene 68 

tr 22/522  

 

Picene 63 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

tr 64/522  

 

Benzo[ghi]perylene 72 

tr 37/525  

 

Benzo[def,mno]chrysene 72 

te 11/599  

 

Dibenzo[be]fluoranthene 71 

te 31/596  

 

Naphtha[1,2-k]fluoranthene 79 

te 53/593  

 

Dibenzo[b,k]fluranthene 74 

tr 72/542  

 

Dibenzo[a,e]flouranthene 75 

v 26/549  

 

Naphtha[2,3,k]fluoranthene 76 

te 72/547  

 

Naphtha[2,3,e]pyrene 77 

tr 49/552  

 

Coronene 78 
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 (2-4ادامه جدول )

 شماره نام ساختار RI سری*

v 22/552  

 

Naphtha[2,3-a]pyrene 73 

v 65/552  

 

Dibenzo[a,e]pyrene 82 

tr 81/551  

 

Dibenzo[a.l]pyrene 82 

v 91/556  

 

Dibenzo[a,i]pyrene 81 

tr 32/553 

 

Dibenzo[a,h]pyrene 

 
89 

   te:آزمون سری هایداده  ,vارزیابی: سری هایداده  ,trآموزش: سری هایداده *

 

برای   CDFSای و راهبردهای رگرسیون مرحلهروش شبکه عصبی مصنوعی از روشسازی به مدلبرای 

لیت های تصادفی به دلیل قابگرها استفاده شد. شایان ذکر است که روش جنگلترین توصیفانتخاب مهم

 .تواند به عنوان یک روش انتخاب متغیر نیز به کار برده شودها میگرتوصیفخود در تعیین اهمیت 
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 ایرگرسیون مرحلهها با روش گرانتخاب بهترین توصیف -4-3-1

گر در این روش انتخاب شد توصیف 22 انجام شد. ایمرحله، روش رگرسیون 2-9-9مانند بخش      

( ارائه شده است. 9-4بستگی بین آنها در جدول )( و ماتریس هم1-4ی آنها در جدول )که نام و طبقه

 دارد.نوجود  معناداری بستگیگرها همدهد که بین این توصیفنشان می( 9-4نتایج جدول )

 ایمرحلهرگرسیون روش  های انتخاب شده باگرتوصیف -(1-4جدول )
Meaning Class Symbol No 

Gravitational index G2(bond-restricted) Geometrical G2 2 

3D-MoRSE-signal 32/weighted by atomic van 

der waaals volumses 

3D-MoRSE Mor32v 1 

Hydrophilic factor Empirical Hy 9 

Broto-Morea autocorrelation of a topological 

structure –lag 5/weighted by atomic sanderson 

electronagtivities 

2D autocorrelation ATS5e 4 

Reciprocal hyper-detour index Topological RWW 5 

Radial distribution function -4.5/weighted by 

atomic polarization 

RDF RDF045p 6 

3D-MoRSE-signal 11/unweighted  3D-MoRSE Mor11u 7 

Geary autocorrelation-lag1/weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 

2D autocorrelation GATS1e 8 

Geary autocorrelation-lag5/weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 

2D autocorrelation GATS5e 3 

Radial distribution function -10.0/unweighted RDF RDF100u 22 

 
 ایمرحلهرگرسیون های انتخاب شده توسط روش گرتوصیفبستگی ماتریس هم -(9-4جدول )

RDF100u GATS5e GATS1e Mor11u RDF045p RWW ATS5e Hy Mor32v G2  
         2 G2 

        2 592/2 Mor32v 

       2 121/2- 179/2- Hy 

      2 278/2 277/2- 411/2 ATS5e 

     2 199/2- 232/2- 136/2- 152/2- RWW 

    2 279/2- 236/2 224/2 214/2 461/2 RDF045p 

   2 141/2 292/2- 147/2 269/2- 482/2 519/2 Mor11u 

  2 299/2 426/2 241/2- 248/2- 249/2- 416/2 955/2 GATS1e 

 2 268/2- 147/2 248/2- 262/2- 162/2 942/2 143/2- 192/2- GATS5e 

2 132/2- 279/2 969/2 929/2 232/2- 235/2 251/2- 163/2 586/2 RDF100u 
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 CDFS راهبرد ها باگرانتخاب بهترین توصیف -4-3-2

ها ایجاد اوت برای سری دادهمدل متف 26در انتها و عمل  1-9-9ن روش طبق بخش برای انجام ای   

 4طبق این جدول، ( ذکر شده است که 4-4ها در جدول )گرهای انتخاب شده در این مدلصیفوشد. ت

گرها است. اهمیت این توصیف یاند که نشان دهندهتکرار شده %52یش از ها بگر در این مدلتوصیف

نشان آنها بستگی بین ( ماتریس هم6-4اند و در جدول )( معرفی شده5-4گرها در جدول )این توصیف

وجود معناداری  بستگیگرها همدهد که بین این توصیفشده است. نتایج این جدول نشان میداده 

 ندارد.

 هابندی مختلف دادهقسیممدل به دست آمده از ت 26های گرتوصیف -(4-4جدول )

-تعداد توصیف

 گرها

 شماره مدل گرهاتوصیف

5 G2,Hy,Ms,RDF045p,Mor11u 2 

6 G2, C024, RDF045m, RWW, Mor11u, Hy 1 

7 G2, Mor32v, Hy, Ms, PiID, MATS4e, Mor20u 9 

7 G2, GATS6v, RWW, GATS1e, RDF060p, GATS3e, MOR06e 4 

6 G2, ATS6v, Hy, Mor16u, ATS4e, RWW 5 

8 G2, Mor16u, Mor17m, GATS1e, GATS3e, RDF040m, RDF045m, 

RWW 
6 

7 G2, Mor11u, GATS1e, RWW, MAXDP, RDF045p, RDF040v 7 

5 G2, Mor25u, Mor16u, Hy, ATS5e 8 

5 G2, ATS6v, Hy, MAXDP, Mor16u 3 

5 G2, C024, Hy, RDF045m, Mor11u 22 

6 G2, Ms, Hy, RDF045p, Mor11u, RWW 22 

3 G2, Mor32v, Hy, GATS3e, Mor11u, PCR, Mor08u, SPI, JGT 21 

22 G2, Mor32v, Hy, MAXDP, RWW, RDF1150e, MATS1v, E1e, 

Mor06e, R1v 
29 

7 G2, Mor32v, Hy, RWW, ATS4e, RDF045m, Mor11u 24 

7 G2, Hy, Ms, RDF045p,Mor11u, PCR, Mor15m 25 

6 G2, ATS6v, Hy, ATS4e, RWW, RDF060p 26 

 
 CDFSراهبرد  های انتخاب شده باگرتوصیف -(5-4جدول )

Meaning Class Symbol No 
Gravitational index G2(bond-restricted) Geometrical G2 1 

Hydrophilic factor Empirical Hy 2 

Reciprocal hyper-detour index Topological RWW 3 

3D-MoRSE-signal 11/unweighted 3D-MoRSE Mor11u 4 
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 CDFSراهبرد  های انتخاب شده توسطگربستگی توصیفماتریس هم -(6-4جدول )

Mor11u RWW Hy G2  
   2 G2 

  2 179/2- Hy 

 2 23/2- 152/2- RWW 

2 292/2- 269/2- 519/2 Mor11u 

 

 تصادفی هایجنگلگرها با روش انتخاب بهترین توصیف -4-3-3

بینی مدل، ردن پارامترهای مؤثر بر قدرت پیشتصادفی و بهینه ک هایپس از ساخت مدل جنگل   

کل شمدل محاسبه گردید  بینیقدرت پیش در گرتوصیفمیزان اهمیت نسبی هر (، 9-9-9مانند بخش )

و اهمیت همراه با مقدار  گرهاتوصیفترین مهم (7-4جدول )و گرها ( اهمیت نسبی این توصیف4-2)

نشان  را گرهااین توصیفبستگی بین ماتریس هم( 8-4جدول )چنین هم دهد.را نشان می آنهای طبقه

 گرها است.بین این توصیف دارمعنابستگی وجود همعدم که بیانگر  دهدمی

 

 
 گرهانمودار اهمیت نسبی توصیف -(2-4شکل )
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 تصادفی هایجنگلروش  انتخاب شده باهای گرتوصیف -(7-4جدول )
Relative 

Importance 

Importance Meaning Class Symbol Rank 

1 20.98 Gravitational index G2 (bond 

restricted) 
Geometrical G2 1 

0.66 13.81 Conventional bond-order ID 

number 
Topological piID 2 

0.42 8.74 Superpendentic index Topological SPI 3 

0.41 8.58 Hydrophilic factor Empirical Hy 4 

0.39 8.24 
Lowest eigenvalue n.8 of Burden 

matrix/weighted by atomic 

sanderson electronegativities 

BCUT BELe8 5 

0.35 6.58 

Lowest eigenvalue n.7 of Burden 

matrix/weighted by atomic 

sanderson electronegativities 

BCUT BELe7 6 

0.34 6.37 

Lowest eigenvalue n.8 of Burden 

matrix/weighted by atomic 

polarizabilities 

BCUT BELp8 7 

0.31 5.84 
Topological charg index of order 

5 

Galves 

topol.charg 

indices 

GGI5 8 

0.30 5.81 

Lowest eigenvalue n.6 of Burden 

matrix/weighted by atomic 

sanderson electronegativities 

BCUT BELe6 9 

0.29 5.56 
Ratio of multiple path counts to 

path counts 
Topological PCR 10 

0.28 5.40 

Highest eigenvalue n.1 of Burden 

metrix/weighted by atomic 

masses 

BCUT BEHm1 11 

 

 تصادفی هایجنگلهای انتخاب شده توسط روش گربستگی توصیفهمماتریس  -(8-4جدول )
BEHm1 PCR BELe6 GGI5 BELp8 BELe7 BELe8 Hy SPI PiID G2  

          2 G2 

         2 633/2 piID 

        2 287/2- 222/2 SPI 

       2 252/2- 272/2- 179/2- Hy 

      2 971/2- 249/2- 552/2 698/2 BELe8 

     2 628/2 917/2- 225/2 558/2 625/2 BELe7 

    2 658/2 663/2 944/2- 227/2 529/2 623/2 BELp8 

   2 783/2 788/2 523/2 152/2- 252/2 763/2 582/2 GGI5 

  2 512/2 622/2 622/2 573/2 166/2- 299/2 585/2 626/2 BELe6 

 2 668/2 716/2 623/2 645/2 657/2 192/2- 285/2- 557/2 754/2 PCR 

2 462/2 

 

471/2 597/2 421/2 442/2 413/2 274/2- 233/2- 456/2 623/2 BEHm1 
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 سازی با رگرسیون خطی چندگانه مدل -4-4

adjمدل خطی، بهترین برای به دست آوردن      
2R  وITF  با تعداد متفاوت های مختلف مدلبرای

به دست  (1-4گرهای ارائه شده در جدول )آموزش و توصیفهای سری که با استفاده از داده گرتوصیف

 ارزیابی سری هایبرای داده این پارامترهاکه دارای بیشترین مقدار  یسپس مدل وه بود، محاسبه آمد

و ( 3-4در جدول ) ی مختلفهابرای مدل پارامترها. مقادیر این شد، به عنوان مدل نهایی انتخاب بود

 ارائه شده است. 3-1بخش در آنها  روابط مربوط به

 MLRمده از روش های به دست آهای آماری برای مدلپارامتر -(3-4جدول )

adj
2R FIT مدل گرهاتوصیف 

388/2 78/64 G2, Mor32v 2 

339/2 55/81 G2, Mor32v, Hy 1 

334/2 26/78 G2, Mor32v, Hy, ATS5e 9 

334/2 59/62 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW 4 

999/1 32/215 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW, RDF045p 5 

338/2 79/291 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW, RDF045p, Mor11u 6 

335/2 21/97 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW, RDF045p, Mor11u, GATS1e 7 

339/2 31/19 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW, RDF045p, Mor11u, 

GATS1e, GATS5e 
8 

383/2 42/21 G2, Mor32v, Hy, ATS5e, RWW, RDF045p, Mor11u, 

GATS1e, GATS5e, RDF100u 
3 

 

 ه شد که معادله آن به صورت زیر است:برگزیدبه عنوان بهترین مدل  5بدین ترتیب مدل    

(4-2)       RI=784.517+37.782 G2+12.749 Mor32v+63.581 Hy-790.117 ATS5e-3.316 

RWW-1.592 RDF045p 

، ضرایب رگرسیون استاندارد شده برای مدل برتر محاسبه شد که در (4-9( تا )1-9)بر اساس روابط 

 زیر ارائه شده است:جدول 

 گرهای موجود در مدل خطی برتراستاندارد و استاندارد توصیفغیرضرایب  -(22-4جدول )
RDF045p RWW ATS5e Hy Mor32v G2 گرتوصیف 

 ضریب غیر استاندارد 781/97 473/21 582/69 -227/732 -926/9 -531/2
 ضریب استاندارد 214/2 218/2 276/2 287/2 216/2 216/2
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گرهای انتخاب شده توسط سازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -4-5

  (SR-ANN) ایمرحلهرگرسیون روش 

نوعی، یجاد یک شبکه عصبی مصتغیرهای مستقل و متغیر وابسته و ام خطی بینغیربرای یافتن رابطه    

س ورودی و اندی گرتوصیفبه عنوان ای مرحلهانتخاب شده با روش رگرسیون  گرتوصیف 22ابتدا مقادیر 

-پس خور با تکنیکیک شبکه پیش و شدند در نظر گرفتههدف متغیر  بازداری متناظر با آنها به عنوان

عداد های ورودی، تگرتوصیفشامل تعداد  شبکه بینیپارامترهای مؤثر بر قدرت پیش .انتشار ایجاد شد

. تابع دندبهینه ش µو پارامتر  (epoch)گره در لایه پنهان، نوع تابع آموزش و انتقال، تعداد دور آموزش 

 .در نظر گرفته شد ((MSE کارایی شبکه نیز میانگین مربع خطای استاندارد

 

 سازی پارامترهای مؤثر بر شبکهبهینه -4-5-1

رسد که یک لایه پنهان در ساختار شبکه عصبی مناسب باشد، از آنجایی که در بیشتر موارد به نظر می   

چنین در لایه خروجی از تابع [ و هم44در این تحقیق نیز یک لایه پنهان مورد استفاده قرار گرفت]

ی این کار، هر شبکه با تعداد استفاده شد، اما مقدار سایر پارامترها بهینه شد. برا(purelin)  انتقال خطی 

و  (trainbr)و تنظیم بایزین  (trainlm)مارکوارت -و با دو الگوریتم آموزشی لونبرگ 22تا  1ورودی از 

و تعداد  22تا  1و تعداد گره از  (tansig)و تانژانت سیگموئید  (logsig)دو تابع انتقال لگاریتم سیگموئید 

ه در مرحل نتوم ثابت در نظر گرفته شد کهتنها مقدار پارامتر ممد. ، آموزش داده ش42تا  1دور آموزش از 

سازی در حین بهینه مدههای به دست آ( بهترین شبکه22-4. در جدول )گردیدبعد این پارامتر نیز بهینه 

شبکه  . با توجه به این جدول،اندنشان داده شده  MSE پارامترهای مختلف بر اساس کمترین مقدار

گر ورودی، توصیف 4دی، یسیگموئ و تابع انتقال لگاریتملایه با تابع آموزشی لونبرگ مارکوارت  9عصبی 

دهد. ها نشان میرا نسبت به سایر شبکه  MSEکمترین  22وزشینرون در لایه مخفی و تعداد دور آم 5

 شد. سازی اندیس بازداری ترکیبات در نظر گرفتهبنابراین این شبکه برای مدل
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 به دست آمده (SR-ANN)های بهینه توابع و پارامترهای شبکه -(22-4) جدول

MSE رگتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره تعداد دورهای آموزش 

 4 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 5 11 19/31

 5 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-تانزانت 4 8 27/92

 6 تنظیم بایزین سیگموئید-تانزانت 5 24 22/43

 6 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 8 25 87/51

 

ر، ی قبل، مقدار این پارامت، در شایط بهینه به دست آمده از مرحله µبه منظور بهینه کردن مقدار پارامتر 

سری ارزیابی  MSEتغییر داده شد و برای هر مورد مقدار  2225/2با گام های  225/2تا  2225/2بین 

فرض مقدار پیش همان هک µ=222/2در  (1-4مطابق با شکل) محاسبه گردید. در این تحقیق مقدار خطا

 حداقل رسید.به  ،باشددر تابع آموزشی لونبرگ مارکوارت می

 
ا تغییر پارامتر  (SR-ANN) خطای شبکه نمودار تغییر -(1-4) شکل  µب

 

 بهینه شدهساختار شبکه عصبی مصنوعی  -4-5-2

 ( نشان داده شده است.21-4با توجه به نتایج به دست آمده، مشخصات شبکه بهینه در جدول )   

 (SR-ANN) مشخصات شبکه بهینه -(21-4جدول )

 (trainlm)مارکوارت -لونبرگ تابع آموزش

 (logsig)لگاریتم سیگموئید  تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی

 MSE تابع کارایی

 5 تعداد گره

 4 ورودی گرتوصیفتعداد 

 22 تعداد دور آموزشی

 µ 222/2پارامتر 
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 گرهای انتخاب شده توسطازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفسمدل -4-6

 CDFS (CDFS-ANN)راهبرد 

یک شبکه عصبی با یک لایه پنهان و لایه در  CDFSراهبرد گرهای منتخب توصیفدر این بخش    

ی کارایی شبکه،  تعداد ورودار بهینه پارامترهای مؤثر بر د. برای یافتن مقگردیداستفاده  purlinخروجی 

ع میانگین مرب ،تابع کارایی چنینا مانند مرحله قبل تغییر داده شد و همو سایر پارامتره 4تا  1ها از 

 خطا در نظر گرفته شد.

 

 بر شبکه سازی پارامترهای مؤثربهینه -4-6-1

در مرحله بعد مقدار و  گردیدزمان بهینه طور هم غیر از ممنتوم به در این مرحله تمامی پارامترها به   

های ( که بهترین شبکه29-4ممنتوم نیز برای یافتن مقدار بهینه آن تغییر داده شد. با توجه به جدول )

 گرتوصیف 9شود که شبکه عصبی با دهد، مشاهده میرا نمایش می زیسادر حین بهینه به دست آمده

انتقال و تابع  مارکوارت-لونبرگ، تابع آموزشی 93، تعداد دور آموزشی نرون در لایه مخفی 8ورودی، 

 با این ایدهد. بنابراین شبکهها نشان میهرا نسبت به سایر شبک  MSE لگاریتم سیگموئید، کمترین

 سازی اندیس بازداری ترکیبات در نظر گرفته شد.برای مدل ساختار به عنوان بهترین شبکه

 به دست آمده (CDFS-ANN) های بهینهابع و پارامترهای شبکهتو -(29-4) جدول
MSE رگتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره تعداد دورهای آموزش 

 3 مارکوارت-لونبرگ دسیگموئی-لگاریتم 8 39 21/79

 4 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-انتتانژ 5 96 43/37

 4 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 4 42 21/227

 4 تنظیم بایزین سیگموئید-انتتانژ 3 7 11/228

 
های با گام 225/2تا  2225/2از  µی قبل، به ازای تنظیمات مرحله، ممنتوم برای بهینه کردن پارامتر   

به  با توجهتغییر داده شد و در هر تغییر میانگین مربع خطای سری ارزیابی محاسبه گردید.  2225/2
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عنی یمارکوارت -لونبرگآن در تابع آموزشی فرض برابر با مقدار پیش µقدار بهینه (، م9-4) شکلنتایج 

 .به دست آمد 222/2

 

 
 µبا تغییر پارامتر  (CDFS-ANN) خطای شبکه نمودار تغییر -(9-4) شکل

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده -4-6-2

( 24-4ی قبل، مشخصات شبکه عصبی بهینه در جدول )با توجه به نتایج به دست آمده از مرحله   

 .نشان داده شده است

 (CDFS-ANN) مشخصات شبکه بهینه -(24-4جدول )

 (trainlm)مارکوارت -لونبرگ تابع آموزش

 (logsig)تانژانت سیگموئید  تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی
 MSE تابع کارایی
 8 تعداد گره

 9 ورودی گرتوصیفتعداد 

 93 تعداد دور آموزشی

 µ 222/2پارامتر 

 

گرهای انتخاب شده توسط سازی شبکه عصبی مصنوعی با توصیفمدل -4-7

 (RF-ANN) تصادفی هایروش جنگل

گرهای با و توصیف purlinدر این بخش نیز از یک شبکه عصبی با یک لایه پنهان و لایه خروجی    

ر بهینه پارامترهای دیافتن مقااستفاده شد. برای ی ((7-4جدول )) های تصادفیروش جنگلدر اهمیت 
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 ا مانند مرحله قبل تغییر داده شده وو سایر پارامتره 22تا  1تعداد ورودی ها از  مؤثر بر کارایی شبکه،

 .یانگین مربع خطا در نظر گرفته شدنیز م تابع کارایی

 

 بر شبکه سازی پارامترهای مؤثربهینه -4-7-1

 قرار داده شد کهثابت و تنها مقدار ممنتوم زمان بهینه مترها به طور همتمامی پارا در این مرحله نیز   

 حاصل از های به دست آمده ( بهترین شبکه25-4. جدول )گردیده نیز بهین آن در مرحله بعد مقدار

ورودی،  گرتوصیف 22دهد که شبکه عصبی با دهد. نتایج این جدول نشان مینمایش می را سازیبهینه

 تانژانتمارکوارت و تابع انتقال -، تابع آموزشی لونبرگ42، تعداد دور آموزشی نرون در لایه مخفی 7

ه ی با این ساختار بادهد. بنابراین شبکهها نشان میرا نسبت به سایر شبکه MSE سیگموئید، کمترین 

 سازی اندیس بازداری ترکیبات در نظر گرفته شد.برای مدل شبکهعنوان بهترین 

 به دست آمده (RF-ANN)های بهینه توابع و پارامترهای شبکه -(25-4) جدول
MSE رگتعداد توصیف تابع آموزش تابع انتقال تعداد گره تعداد دورهای آموزش 

 22 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-لگاریتم 9 21 65/75

 11 مارکوارت-لونبرگ سیگموئید-تانژانت 7 41 15/64

 22 تنظیم بایزین سیگموئید-تانژانت 7 93 98/65

 22 تنظیم بایزین سیگموئید-لگاریتم 5 95 79/65

 

 از µی قبل، طراحی و مقدار بهینه به دست آمده از مرحله پارامتر ممنتوم، شبکهبرای بهینه کردن 

تغییر داده شد و در هر تغییر میانگین مربع خطای سری ارزیابی  2225/2با گام های  225/2تا  2225/2

-گفرض آن در تابع آموزشی لونبربرابر با مقدار پیش µبهینه  ، مقدار(4-4)محاسبه گردید. طبق شکل 

 .به دست آمد 222/2مارکوارت یعنی 
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ا تغییر پارامتر  (RF-ANN) خطای شبکه نمودار تغییر -(4-4) شکل  µب

 

 ساختار شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده -4-7-2

( 26-4ر جدول )ی قبل، مشخصات شبکه عصبی بهینه دبا توجه به نتایج به دست آمده از مرحله   

 .نشان داده شده است

 (RF-ANN) مشخصات شبکه بهینه -(26-4جدول )

 (trainlm)مارکوارت -لونبرگ تابع آموزش

  (tansig)تانژانت سیگموئید  تابع انتقال لایه پنهان

 purelin تابع انتقال لایه خروجی
 MSE تابع کارایی
 7 تعداد گره

 22 ورودی گرتوصیفتعداد 

 42 تعداد دور آموزشی

 µ 222/2پارامتر 

 

 های تصادفیسازی جنگلمدل -4-8

تعداد درختان  در اینجا نیز استفاده شد. آموزش سری هایدادههای تصادفی از ایجاد مدل جنگل برای   

(ntree)  های انتخاب شده در هر مرحله افرازگرتوصیفوتعداد ( m )، ی دستیابی به بهترین مدل برا

 .بهینه گردید
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 m و ntree مقادیر سازیبهینه -4-8-1

تا  122از  ntreeبرای بهینه نمودن تعداد درخت و تعداد توصیفگر مورد استفاده در هر مرحله افراز،    

تغییر داده شده و در هر مرحله مجذور خطای  2های با گام 239 تا  1از  mو  222های با گام 322

OOB  یاRMSE   روند تغییر خطا در مقادیر متفاوت (، 5-4شکل ) ارائه شدهمحاسبه گردید. نمودار

ntree  وm که  (5-4در قسمت قرمز رنگ شکل )دهد. نقاط زیادی با کمترین مقدار خطا را نشان می 

 اند.( نشان داده شده27-4متناظر خود، در جدول)  mو  ntreeهمراه با مقادیر وجود دارند که 

 
  ntreeو  mدیر متفاوت در مقا OOB نمودار تغییرات مجذور خطای  -(5-4) شکل

 
 متناظر آنها ntreeو  mهمراه با  RMSEکمترین مقادیر  -(27-4جدول )

33/27 31/27 31/27 87/17 89/27 77/27 74/27 RMSE(OOB) 

248 248 282 75 219 244 251 m 

922 422 622 511 122 122 122 ntree 

 

به  ntree=500و  m=75گرها است، توصیف، چون هدف در این روش کاهش تعداد 2-8-9مانند بخش 

 ند.شدعنوان مقادیر بهینه انتخاب 
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 های مهمگرای تصادفی با استفاده از توصیفهسازی جنگلمدل -4-8-2

 انجام شد.(( مجددا 7-4)جدول )های مهم گرهای تصادفی فقط با توصیفجنگلروش در این مرحله،    

گر به عنوان ورودی استفاده گردید و برای یافتن بهترین مدل، تعداد به این صورت که ابتدا از دو توصیف

های به کار رفته در هر مرحله از افراز تغییر گرتوصیفقرار داده شد. سپس تعداد  522درخت برابر با 

گر به دست بیاید. در مرحله بعد، سه توصیف mمحاسبه گردید تا مقدار بهینه  OOBداده شده و خطای 

 شودمشاهده میو  دهد( نتایج این کار را نشان می28-4. جدول )[96]و این مراحل تکرار شدوارد شده 

 دهد.کمترین میزان خطا را نشان می 1برابر با  mو تعداد  522با تعداد درخت  1رودی تعداد وکه 

 متفاوت گرتوصیفبا تعداد  OOBتغییرات خطای  -(28-4) جدول

MSE(OOB) تعداد بهینه m  دامنه تغییرm گر ورودیتعداد توصیف 
35/246 2 2 2 

26/167 9 9-1 9 

28/157 9 4-1 4 

59/172 5 5-1 5 

28/168 4 6-1 6 

66/175 4 7-1 7 

17/926 9 8-1 8 

29/922 6 3-1 3 

63/153 5 22-1 22 

29/176 6 22-1 22 

 

 هاارزیابی مدل -4-9

 آزمون سری ایهدادهها با استفاده از ارزیابی مدل -4-9-1

های به کار برده شده توسط مدلبینی شده مقدار پیش (6-4بینی و شکل )( نتایج پیش23-4جدول )   

دهد روش نشان میکه  دهدمی ارائهرا  آزمون سری هایدادهدر این تحقیق بر حسب مقدار تجربی برای 

ها مقادیر باقی مانده (7-4) چنین در شکلهم است.ها عمل نموده های تصادفی بهتر از سایر روشجنگل

ها حول محور یم شده است که توزیع متقارن دادهترکیبات مورد بررسی ترس RI بر حسب مقادیر تجربی

 .دهدوجود خطای سیستماتیک را  نشان میافقی )خطای صفر( عدم 
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ر مقادیر پیش -(6-4) شکل اندیس بازدارینمودا های مدل توسط آزمون سری هایداده بینی شده 

 مقادیر تجربی  در مقابل مختلف

 

  

  

  

با  آزمون سری هایدادهمقادیر تجربی برای  در مقابلخطای مطلق نمودار مقادیر  -(7-4) شکل

 های مختلفمدل
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 ای تک تکها توسط اعتبارسنجی متقاطع با رد مرحلهارزیابی مدل -4-9-2

ترکیب باقی  81سازی با ها کنار گذاشته شده و مدلدر این روش هر بار یک ترکیب از سری داده   

 بینی اندیسهای به دست آمده برای پیشهای ذکر شده، صورت گرفت. سپس مدلمانده با تمامی مدل

بازداری ترکیب کنار گذاشته شده به کار گرفته شد که این فرایند برای تمام ترکیبات تکرار گردید. نتایج 

( و 8-4شکل ) ( ارائه شده است. ضرایب تعیین به دست آمده از12-4حاصل از این روش در جدول )

بینی اندیس ها برای پیش( بر توانایی این مدل3-4) نشان داده شده در شکل متناظر ی مطلقهاخطا

 بازداری این ترکیبات و عدم وجود خطای سیستماتیک دلالت دارد.

 

 پارامترهای آماریها با استفاده از ارزیابی مدل -4-9-3

بینی ارائه شده است، جهت ارزیابی توانایی پیش 3-1ه پارامتر آماری که توضیح آنها در بخش د   

محاسبه شد. مقدار این پارامترها که برتری  آزمونهای سری های به کار گرفته شده، برای دادهمدل

( و مقدار این 12-4دهد، در جدول )ها  نشان میهای تصادفی را نسبت به سایر روشمدل جنگل

 .(  نشان داده شده است11-4جدول ) های مختلف درها توسط مدلپارامترها برای کل داده

 

 تصادفی-Yها با استفاده از آزمون مدل ارزیابی -4-9-4

در این آزمون، مقادیر تجربی متغیر وابسته در محدوده همان مقادیر به طور تصادفی تغییر داده شدند    

و ضریب تعیین  تصادفی ایجادهای ذکر شده با استفاده از این مقادیر های جدید با تمام روشو مدل

( نشان داده 19-4بار اجرای این آزمون در جدول ) 22شد. نتایج حاصل از  های آزمون محاسبهداده

 های جدید، بیانگر عدمهای اصلی و مدلتفاوت قابل ملاحظه بین مقادیر ضریب تعیین مدل شده است.

 ها است.وجود ارتباط تصادفی در مدل
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اندیس بازدارینمودار مقادیر پیش -(8-4) شکل  تکای تکبه روش رد مرحله هاکل داده بینی شده 

 مقادیر تجربی  در مقابل های مختلفمدل توسط

 

  

  

 
های با مدل هاکل دادهمقادیر تجربی برای  در مقابلخطای مطلق نمودار مقادیر  -(3-4) شکل

 تکای تکروش رد مرحلهبه  مختلف
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 آزمونسری های دادهبرای  ای مختلفهمدل توسطمده های آماری به دست آپارامتر -(12-4جدول )
MLR RF-ANN CDFS-ANN SR-ANN RF(m=2) RF(m=75)  

389/2 354/2 383/2 386/2 332/2 337/2 2R 

379/2 852/2 386/2 381/2 332/ - adj
2R 

941/22 749/28 292/3 126/22 137/8 687/4 SEP 

798/1 514/4 124/1 466/1 229/1 292/2 REP 

596/7 284/25 486/7 229/7 582/6 346/9 MAE 

312/2 625/9 753/2 714/2 697/2 228/2 MRE 

698/218 923/952 956/89 969/224 842/68 364/12 MSE 

2187 5372 2427 2774 2272 979 PRESS 

645/222 322/22 264/449 586/144 143/872 - F 

881/22 741/2 781/44 342/15 442/71 - FIT 

 

 تکتک به روش رد هابرای کل داده های مختلفمدل توسطمده های آماری به دست آپارامتر -(11-4جدول )

MLR RF-ANN CDFS-ANN SR-ANN RF(m=2)  

332/2 328/2 378/2 378/2 389/2 2R 

332/2 834/2 377/2 376/2 381/2 adj
2R 

128/3 22/13 199/24 194/24 591/21 SEP 

924/1 18/7 579/9 579/9 246/9 REP 

764/6 25/28 999/22 882/3 229/3 MAE 

842/2 76/4 814/1 634/1 453/1 MRE 

363/84 55/842 531/121 612/121 269/257 MSE 

7251 63843 26825 26827 29296 PRESS 

2951 76 2113 683 1925 F 

158/68 449/9 339/97 542/92 745/51 FIT 

 
 تصادفی-Yبا استفاده از آزمون  آزمون سری هایدادهبرای  2Rمقادیر  -(19-4) جدول

 تکرار 2 1 9 4 5 6 7 8 3 22

 روش
294/2 218/2 243/2 297/2 112/2 222/2 258/2 242/2 222/2 262/2 RF(m=73) 

222/2 227/2 232/2 271/2 228/2 254/2 295/2 262/2 236/2 229/2 RF(m=2) 

224/2 223/2 293/2 122/2 461/2 213/2 187/2 922/2 423/2 296/2 SR-ANN 

214/2 254/2 244/2 526/2 969/2 277/2 172/2 429/2 243/2 245/2 CDFS-ANN 

124/2 263/2 223/2 281/2 226/2 258/2 225/2 486/2 256/2 234/2 RF-ANN 
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 با اندیس بازداری مدل برترهای منتخب گربررسی ارتباط توصیف -4-11

به کار برده  شدند.  باشد،که مدل برتر می های تصادفیسازی جنگلدر مدل PiIDو  G2گر دو توصیف   

بعدی گرهای هندسی از ساختار سهاست. توصیف 2گرهای هندسیاز دسته توصیف 2Gگر توصیف

-یار ترکیبات مسازی کامل ساختها، بهینهگراین توصیف یمحاسبه یلازمهو  شوندمولکول مشتق می

تلف های مخبندیرتها و صوبه مولکولتمایز بالایی برای ساختارهای مشا ها قدرتگرباشد. این توصیف

 قدرت به این دلیل است کهکنند. این ی مولکول را به طور دقیق مشخص میهامولکول دارند و ویژگی

لا برای نمایش بعدی است. معموها در فضای سههای نسبی اتمنمایش هندسی مولکول شامل موقعیت

ند که در شونظر گرفته میالسی در دروهای سخت با شعاع وانها به صورت گرههندسی مولکول، اتم

عدی ببعدی با استفاده از مختصات سهپوشانی دارند. سپس در فضای سهها با یکدیگر هممحل پیوند

-شوند که شامل حجم وانها محاسبه میگروالسی آنها، این توصیفدرها و شعاع واناین کرهمراکز 

شاخص  G2اشد. باینرسی مولکول میگشتاور والسی مولکول، مساحت سطح مولکول، فاکتور شکل و در

یع جرم در یک باشد و توزد میهای متصل با پیوند محدوه تعداد اتمباست که تنها  1جاذبه گرانشی

 شود:( تعریف می1-4طبق معادله ) و ددهمولکول را نشان می

(4-1)                                                                                     G2 = (∑
mimj

rij

B
b=1 )

b

   

های مولکول است. تعداد پیوند Bناظر و مسافت بین اتمی مت rموردنظر؛  یهاجرم اتمی اتم mjو  miکه 

هرچه جرم مولکول بیشتر شود، به . شودهای پیوند شده مشخص میج اتمبا زو G2طبق این رابطه، 

بیشتر نیز  G2ت، ن و افزایش تعداد جملابت به مخرج آصورت کسر نستعداد دلیل افزایش بیشتر 

ه و پذیری افزایش یافتقطبش با افزایش جرم و به دلیل افزایش تعداد پیوند دوگانه، چنینهم شود.می

                                                 

1-Geometrical 

2-Gravitational index 
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( 14-4جدول ) یابد.بازداری افزایش می اندیسکنش مولکول با فاز ساکن بیشتر و در نتیجه برهم

  .دهدنشان میها برای تعدادی از مولکولگر را اندیس بازداری با مقدار این توصیفچگونگی تغییر 

  G2گر نمایش ارتباط اندیس بازداری با مقدار توصیف -(14-4جدول )

 ترکیبشماره  ساختار تعداد اتم G2مقدار  اندیس بازداری

42/951 13/22 18 

 

13 

65/957 24/22 91 

 

91 

17/422 22/21 95 

CH3

 

52 

 

های توپولوژیکی گرتوصیف .باشدمی 2های توپولوژیکیگرتوصیف گروهاز  واست  PiID ،دوم گرتوصیف   

م، دهنده نوع ات های توپولوژیکی نشانگرتوصیف ند.شوولکولی تهی از هیدروژن محاسبه میاز گراف م

ابل دو بعدی مولکول ق اربه سادگی از روی ساختتعداد پیوند و چگونگی ارتباط آنها با یکدیگر بوده و 

کول بندی مولشوند و مستقل از صورتتقیم از ساختار مولکول محاسبه میاند و چون به طور مسمحاسبه

وانند به یک یا چند تها میگری عمومی مطرح هستند. این توصیفهارگهستند، به عنوان توصیف

قوی بودن و غیره حساس دار بودن، حلول مثل اندازه، شکل، تقارن، شاخهساختاری مولک یمشخصه

نند. گانگی پیوند کدگذاری کم و چندتوانند اطلاعات شیمیایی را با توجه به نوع اتچنین میباشند و هم

piID  ( محاسبه می شود9-4)است و از رابطه اری شده پیوند قراردادی نام گذ صورت مرتبهبه: 

(4-9)                                                                                              PiID = ∑ piPCKL
k=0 

 :زیر محاسبه می گردد ینیز از رابطه piPCKو 

(4-4)                                                                                        piPCK = ∑ kpijwij 

                                                 

1-Topological 
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مرتبه پیوند مقدار آن ، وزن مسیر است که wijمورد نظر و  رأسمسافت بین دو  kpijبطه، که در این را

یابد یگر افزایش مها، مقدار این توصیفداد اتم در مولکول و مرتبه پیوندبا افزایش تع کند.را مشخص می

 .[98] ابدیری، اندیس بازداری نیز افزایش میپذیو افزایش قطبش آن افزایش جرم ناشی ازبه دلیل و 

( نشان داده 15-4در جدول ) هابرای تعدادی از مولکول ر بر اندیس بازداریگتاثیر مقدار این توصیف

 شده است.

  PiIDگر نمایش ارتباط اندیس بازداری با مقدار توصیف -(15-4جدول )

 شماره ترکیب ساختار تعداد اتم تعداد پیوند دوگانه PiIDمقدار  بازداریاندیس 

59/922 8259 7 14 
 

24 

21/912 3921 7 17 
CH3

 
12 

39/451 222269 3 94 
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 گیرینتیجه -4-11

 های ی گروهی از هیدروکربنسازی اندیس بازدارهای مختلفی برای مدلاز روش در این تحقیق   

ساختاری استفاده شد. از سه شبکه عصبی مصنوعی  گرهایای با استفاده از توصیفآروماتیک چند حلقه

دیگر نتایج بهتری را نسبت به دو روش  CDFSگرهای منتخب راهبرد مورد استفاده، شبکه با توصیف

ها عملکرد بهتری را نشان داده است. این های تصادفی نسبت به تمام روشجنگل مدلو  نمودهارائه 

داری اندیس باز و یا سنتزبینی اندیس بازداری گروهی از این ترکیبات که هنوز د در پیشوانتمی مدل

 .د، به کار روگیری نشده استاندازه آنها
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 نگریآینده

 یا سایر خواص ترکیبات  بینی اندیس بازداریتوان برای پیشمیهای تصادفی را روش جنگل

 .نموداستفاده  دیگر

 ازی سهای مدلتوان از سایر روشهای تصادفی و شبکه عصبی مصنوعی میعلاوه بر روش جنگل

بازداری این ترکیبات استفاده  بینی اندیسبرای پیش SVM-LS2و   SVMخطی مانند غیر

  نمود.

 راهبرد  و ایمرحلهرسیون های رگعلاوه بر روشCDFS های که در این تحقیق به عنوان روش

های انتخاب متغیر مانند اجتماع توان از سایر روشگر استفاده شده است میتوصیفانتخاب 

 استفاده کرد. 9پیاپی ریزیو طرح 1مورچگان

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                 

1-Least square supported vector machin  

2-Ant colony optimization 
3-Successive projection algorithm (SPA) 
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Abstract 

   Organo-sulfur compounds and poly cyclic aromatic hydrocarbons (PAHs) are known 

to be two groups of persistent pollutants. In addition, there is evidence of the carcinogenic 

potential of these compounds. There are different analytical techniques such as gas 

chromatography for separation and identification of these compounds by comparison of 

retention indices with standards. So, the retention index of a solute is an important 

parameter can be used for identification of organo-sulfur and PAHs compounds, but on 

the other hand, these methods are time consuming and very expensive. Therefore, to 

overcome on these problems, chemometrics methods can be used for calculation of 

retention indices of these compounds. 

   In the first section of this thesis, a new method of Random Forests (RF) is used for 

predicting the retention indices of a group of sulfur compounds. Also the performance of 

the random forests model was compared with the artificial neural network (ANN) and 

multiple linear regressions (MLR). The determination coefficients obtained for test set by 

RF, SR-ANN, CDFS-ANN, RF-ANN and MLR are 0.997, 0.967, 0.994, 0.986 and 0.996 

respectively. The results obtained showed that RF model has relative superiority than 

ANN and MLR to predict the retention indices of these compounds.  

   In the second section, as same as first part, these methods were used to predict the 

retention indices of some PAH compounds. The determination coefficients obtained for 

test set by RF, SR-ANN, CDFS-ANN, RF-ANN and MLR are 0.997, 0.986, 0.989, 0.954 

and 0.983 respectively. Obtained result showed that RF is better than the other techniques 

for prediction of RIs of PAHs.  

   Keywords: organo-sulfur compounds, polycyclic aromatic hydrocarbons, retention 

index, RF, ANN, MLR. 

  

 



222 

 

 

 

  

 

 



221 

 

      
Shahrood University of Technology 

Faculty of chemistry 

 

 

Application of Random Forests (RF) method as a tool for variable 

selection and modeling of retention index of some organic compounds 

as environmental pollutant 

 

 

Fereshte sadat emadi jandaghi 

 

Supervisors 

Dr.  Nasser goudarzi 

Dr. davood shahsavani 

 

Advisor 

Dr. mansour arab chamjangali 

 

 

February 2014 

 
 

 


